PRIROCNIK ZA UCITELJE — ChemDM

1 UVOD V PREDMET

Predmet temelji na najnovejsih pristopih in u¢nih metodah, digitalizacija ucnega procesa pa dijakom priblizuje u¢ne vsebine. Ucni proces je bolj dinamicen
in interaktiven, dijaki pa dobijo povsem drugacen vpogled v kemijske procese, ki jih bodo z uporabo programa ChemSketch "ozivili" v tridimenzionalnem
naéinu. V okviru seznanjanja s programsko opremo bodo dijaki spoznali vse moznosti, ki jih ChemSketch ponuja, in se na primerih struktur razli¢nih

organskih spojin naucili uporabljati kljuéne funkcije programa. Dijaki bodo program lahko uporabljali tudi za prikaz pripomockov za laboratorijske vaje in

za risanje aparatur za razliéne poskuse, kar jim bo v pomo¢ pri pisanju laboratorijskega dnevnika pri rednem pouku kemije.

2 OPIS PROGRAMA — ChemSketch

* Orodje DrawNormal je privzeto orodje ob zagonu programa. V tem nacinu lahko riSemo ravne in razvejane verige in zamenjujemo atome z drugimi atomi

iz periodnega sistema elementov.

* Orodje DrawContinuous uporabimo, ¢e Zelimo dodati nove atome v narisano strukturo. Ko je ta ukaz aktiven, lahko nariSemo kemijsko vez samo na

izbranem atomu.

* Risanje dvojnih in trojnih vezi — z miSko se postavimo na narisano kemijsko vez, okoli vezi se pokaZe pravokotnik, s klikom na vez ustvarimo dvojno vez.

Z naslednjim klikom ustvarimo trojno vez.

 Razveljavljanje izvedenih ukazov, da se delovni prostor vrne v stanje pred zadnjo spremembo.

* Brisanje posameznih atomov — izberemo ukaz Delete (E) in s klikom na posamezni atom tega odstranite iz narisane strukture.

» Sprememba vrste atoma - za zamenjavo atoma z novim kemijskim elementom, katerega simbol ni prikazan v orodni vrstici Atoms toolbar



* Risanje vezi med atomoma — izberemo ukaz DrawNormal (::) ali DrawContinuous (—f ), s klikom na prvi atom in potegom miske do drugega

atoma se med njima ustvari enojna kovalentna vez.

* Uporaba ukaza Clean Structure— za urejanje dolzin vezi in kotov med vezmi.

» Urejanje oznake atoma - orodje Edit Atom Label (\‘é" ) omogoc¢a zamenjavo konénih atomov s kraticami.

* Obracanje struktur in delov struktur.

* Risanje verige — z orodjem DrawChains (""ﬂ) se enostavno narise verige ogljikovodikov poljubne dolZine s klikom miske in potegom vzdolz risalne

povrsine.
* Doloc¢itev naboja in opredelitev kationa in aniona.

* CiS¢enje delovne povrsine, da pripravimo prostor za risanje nove strukture.

3 IZBRANE UCNE TEME

e Osnove dela s programsko opremo ChemSketch
e Alkani in cikloalkani

o Alkeni in alkini

e Aromati

o Lewisove strukturne formule

« Kiralnost in opti¢na aktivnost

o Alkoholi

o Aldehidi in ketoni

« Biomolekule

o Koordinacijske spojine

« Risanje aparatur



4 OBDELAVA UCNIH TEM

Ué¢na enota: Uvod

U¢na tema: Osnove dela s programsko opremo ChemSketch

Predvideno $tevilo ur: 2

4.1 Teoreti¢ni uvod
Dijaki bodo spoznali osnovna orodja, potrebna za delo s programom ChemSketch. Poznavanje teh orodij je obvezno za dosego vzgojno-izobrazevalnih ciljev
izbranih u¢nih tem. Dijaki se bodo naucili risati enostavne primere struktur organskih spojin, spoznali bodo razli¢ne orodne vrstice (General Toolbar, Atoms

Toolbar, Structure Toolbar) in usvojili razli¢cne moznosti uporabe, ki jih ponuja programsko orodje ChemSketch.

4.2 Ucni cilji: Osnove dela s programskim orodjem ChemSketch
V tej enoti se bodo dijaki naucili:
e uporabljati orodja, ki jih ponuja programsko orodje ChemSketch za risanje zelenih molekul organskih spojin,
e prikazati strukture molekul organskih spojin v tridimenzionalnem nacinu z uporabo gumba “3D Viewer”,
o uporabljati ukaze za oznac¢evanje molekul ali delov molekul in gumbe za obracanje in premikanje v 2D in 3D nacinu,
 narisati verigo ogljikovodika z uporabo ukazov DrawNormal, DrawContinuous in DrawChains,
« odstraniti narisane strukture ali dele struktur z uporabo opcije gumba “Delete”,
« narisati dvojne in trojne vezi,
o dodati alkilne skupine narisani spojini in zamenjati vrsto atomov v strukturi molekule,
o razveljaviti zadnje spremembe,
e optimizirati strukturo molekule,

e narisati strukture anionov in kationov z uporabo orodja za generiranje naboja.



4.3 Navodilo za uporabo programske opreme ChemsSketch

a) Uporaba funkcije DrawNormal

" I T . .. .. . .. . I
Nacin DrawNormal (~-) je privzeti nacin ob zagonu programa. Ko je aktiviran omogoca risanje nerazvejanih ali razvejanih verig in zamenjavo uporabljenih

narisanih atomov z drugim iz periodnega sistema elementov.

Primer 1

Narisite 2-metilpropan in 2-metilbutan z uporabo na¢ina DrawNormal. Narisani strukturi obrnite navpi¢no.

Preverite, ¢e je v orodni vrstici Structure toolbar izbran nacin DrawNormal in ali je v orodni vrstici Atoms toolbar izbran ogljik (

KORAK 1
Kliknite na risalno povrs$ino, da nariSete strukturo molekule metana CH..
KORAK 2

Z misko se postavite na CH., okoli formule metana se pokaze pravokotnik (slika 1), kliknite nanj, da dodate metilno skupino in tako narisete strukturo molekule

etana H.C—CH..

CH,

Slika 1: Pravokotnik okoli formule metana
KORAK 3

Dvakrat kliknite na eno od -CH. skupin, da narisete strukturo molekule 2-metilpropana, prikazanega na sliki 2.
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Slika 2: Struktura molekule 2-metilpropana

KORAK 4

V orodni vrstici Structure toolbar kliknite na Set Bond Vertically (M), nato kliknite na vez, Ki je usmerjena navzdol, da obrnete strukturi, kot je prikazano na
sliki 3.

HsC CHa3

T
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Slika 3: Obrnjena struktura molekule 2-metilpropana

KORAK 5

V orodni vrstici Structure toolbar kliknite na gumb DrawNormal (:3), nato kliknite na zadnji desni atom ogljika, da boste narisali strukturo molekule 2-
metilbutana (slika 4).
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Slika 4: Struktura molekule 2-metilbutana

Opomba: Veriga ogljikovodika se bo podalj$ala z vsakim klikom na konéni desni atom ogljika. Ce Zelimo podalj3ati verigo v vodoravni smeri

uporabimo CTRL in drZimo, ko kliknemo na atom ogljika.

Risanje dvojnih in trojnih vezi

Primer 2

Narisite 3-metilokt-1-en in 3-metilokt-1-in z uporabo orodja DrawNormal.
KORAK 1

Narisite strukturo molekule 3-metiloktana (slika 5). Nato se z misko postavite na enojno vez med prvima dvema atomoma ogljika v verigi (okoli vezi se pojavi
pravokotnik) in kliknite na vez, da ustvarite dvojno vez (slika 6).

e NN HCZ NN
H4C H5C

Slika 5: Pravokotnik okoli enojne vezi med prvima dvema ogljikovima atomoma Slika 6: Struktura molekule 3-metilokt-1-en

KORAK 2



O,

Kliknite na prej ustvarjeno dvojno vez, da ustvarite trojno vez. Oznacite strukturo s klikom na ikono in z misko povlecite okoli celotne strukture. Sedaj

kliknite Tools, nato izberite opcijo Clean Structure, kot je prikazano na sliki 7 a in sliki 7 b.

j_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname02.skZ]
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Slika 7: a) Ukaz Clean Structure b) Struktura molekule 3-metil-okt-1-in

KORAK 3

2
S klikom na ukaz 3D Viewer ( “ ) prikazite strukturo molekule 3-metil-okt-1-in v 3D nacinu.
KORAK 4

Uporabite vse moznosti obracanja, premikanja in oznacevanja molekule, ki so na zgornjem delu orodne vrstice: i gi* 'v ‘!?} "‘l’r , nato prikazite molekulo

xxxxxxxxxxxx
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na vse nacine, ki jih omogoca program in so na voljo v orodni vrstici: ||# ™[ % 7 S8 s @RS . S klikom na posami¢ne gumbe, se spremeni nacin

prikaza molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana. Za samodejno rotacijo molekule kliknite na gumb & . S klikom na gumb % se nacini prikaza spreminjajo

samodejno, kontinuirno in molekula se tudi obraca.



Brisanje posameznih atomov
Primer 3

Uporabite narisano strukturo 3-metilokt-1-ina iz primera 2 in iz strukture odstranite metilno skupino s pomocjo gumba Delete. Sedaj razveljavite vse

spremembe, ki ste jih naredili na tej strukturi.

KORAK 1

Kliknite na opcijo Delete (E) v orodni vrstici General toolbar. Ukaz Delete naj bo aktiven, nato kliknite na ogljikov atom metilne skupine. Imenujte nastalo

spojino, prikazano na sliki 8.
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Slika 8: Struktura molekule

KORAK 2

V orodni vrstici General toolbar, kliknite Undo(L__) da razveljavite vse spremembe.

Dodatna orodja
KORAK 3

Ponovno uporabite ukaz Delete, vendar sedaj kliknite na predzadnji ogljikov atom v verigi. Iz strukture molekule 3-metiloktana ste odstranili etilno skupino.

Imenujte nastalo spojino, prikazano na sliki 9.
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Slika 9: Struktura molekule

KORAK 4

Razveljavite vse spremembe dokler nimate strukture molekule 3-metilokt-1-in, izberite ukaz Delete, drzite tipko CTRL ter ponovno kliknite isti ogljikov atom.

Predzadnji atom je odstranjen iz verige, zadnji atom v verigi pa je lo¢en od preostanka spojine, kot je prikazano na sliki 10.
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/\/\CHS CH,

HC

Slika 10: Uporaba tipke CTRL in ukaza Delete za brisanje predzadnjega ogljika iz strukture molekule 3-metilokt-1-ina

KORAK 5

Kliknite Undo ( 9 ) da razveljavite spremembe in se vrnite na strukturo 3-metiloktana.

Zamenjava atoma
Primer 4

Zamenjajte ogljikov atom v metilni skupini 3-metiloktana z atomom fluora.



KORAK 1

[
V orodni vrstici Atoms toolbar kliknite Periodic Table (@ ) za prikaz periodnega sistema elementov.
KORAK 2
V periodnem sistemu elementov kliknite na Fluorine, nato kliknite OK. Atom fluora je sedaj dodan v orodno vrstico Atoms toolbar.

Kliknite ogljikov atom v metilni skupini, da ga boste zamenjali z atomom fluora in dobili strukturo, prikazano na sliki 11. Poimenujte to spojino.

Slika 11: Struktura molekule

Opomba

Ko izberete elemente iz periodnega sistema elementov, se ustrezni gumbi samodejno dodajo v orodno vrstico Atoms toolbar. Ce Zelite te gumbe
odstraniti iz orodne vrstice Atoms toolbar, z desnim gumbom miske kliknite na orodno vrstico Atoms toolbar in iz menija izberite Reset Toolbar . V

pogovornem oknu kliknite Yes. S tem boste odstranili vse gumbe elementov, Ki jih je dolo¢il uporabnik, razen privzetih.
b) Uporaba funkcije DrawContinuous
Dokler je aktiven ta ukaz, lahko nariSete samo vezi iz izbranega atoma.

KORAK 1

V orodni vrstici Structure toolbar kliknite gumb DrawContinuous ~ | Lahko pa uporabite desno tipko miske in vkljuci se ukaz DrawContinuous.



KORAK 2

Preverite, da je v orodni vrstici Atoms toolbar se izbran fluor (Fluorine). Kliknite na zadnji desni ogljikov atom v narisani strukturi (glejte sliko 12), da ga

oznacite.
F
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HCZ™
Slika 12: Oznaceni zadnji ogljikov atom v strukturi
KORAK 3

Ponovno Kliknite na ogljikov atom, da ustvarite kovalentno vez z atomom fluora. Ponovite KORAKA 2 in 3 na istem ogljikovem atomu, da ustvarite $e eno

vez ogljika z drugim atomom fluora (slika 13). Poimenujte narisano spojino.

P

Slika 13: Struktura molekule

Risanje vezi med atomi in uporaba funkcije Clean Structure

Primer 5

Narisite enojno vez med kon¢nima ogljikovima atomoma v strukturi 1,1,3-trifluoroheksana, nato uporabite ukaz Clean Structure na tej strukturi. Ukaz Clean

Structure standardizira dolzine vezi in kote med vezmi.



KORAK 1
Uporabite ukaz DrawContinuous in narisite 1,1,3-trifluorheksan.
KORAK 2

S potegom miske med kon¢nima ogljikovima atomoma se ustvari med njima enojna vez. Aktivirajte ukaz DrawContinuous (lahko uporabite tudi nacin

DrawNormal), z misko se postavite na prvi ogljikov atom, drzite klik in povlecite do zadnjega ogljikovega atoma, da med njima nastane enojna vez (slika 14).

FM
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Slika 14: Ustvarjanje enojne vezi med krajnima atomoma ogljika

KORAK 3

Iz menija Options izberite Preferences, pojavi se okno, kje izberete Clean in nastavite moznosti, kot je prikazano na sliki 15.
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Cancel Help

Slika 15: Nastavitev moznosti ukaza Clean Structure

KORAK 3

S klikom na gumb OK zaprete okno. V orodni vrstici Structure toolbar kliknite Clean Structure C ). Ce ste pravilno izvedli vse korake, dobite strukturo

molekule, prikazane na sliki 16. Poimenujte narisano spojino.

Slika 16: Struktura molekule




KORAK 4

V orodni vrstici Structure toolbar, kliknite na Set Bond Vertically (M), nato kliknite na vez ogljik-fluor, da obrnete strukturo (slika 17).

Slika 17: Obrnjena struktura molekule

Urejanje alkilnih skupin
Primer 6

V strukturi, prikazani na sliki 17, zamenjajte atom fluora s skupino -(CH.).Ph in razsirite ta zapis.

Ukaz Edit Atom Label (=) omogoc¢a zamenjavo konénih atomov(terminalnih) z ustreznimi okraj$avami.

Uporabite strukturo na kateri ste prej uporabili ukaz Clean Structure in sledite naslednjim korakom:

KORAK 1

. - I . hoo I . N .
V orodni vrstici Atoms toolbar, kliknite Edit Atom Label (), nato kliknite na spodnji atom fluora v narisani strukturi.

KORAK 2



V pogovornem oknu Edit Label vpisite (CH.).Ph, nato kliknite Insert. Alkilna skupina je dodana na Zeleno mesto, $tevilke pa so samodejno napisane v nacinu

podpisano (v indeks). Na sliki 18 je prikazana struktura, ki jo morate dobiti. Poimenujte dobljeno spojino.

Ph(H,C),

Slika 18: Struktura molekule dobljene z dodajanjem nove alkilne skupine na zeleno mesto.

KORAK 3

V orodni vrstici Structure Toolbar, kliknite na Change Position ( ), nato kliknite na alkilno skupino da jo obrnete, kot kaze slika 19.

F
(CH,),Ph

Slika 19: Obrnjena alkilna skupina glede na strukturo molekule, prikazane na sliki 18



Nasvet

Ce drzite tipko SHIFT, ukaz Change Position pa je aktiven in kliknete na dodano oznako, opazite, da se spremeni mesto vezave.

KORAK 4

Izberite Edit Atom Label(=), nato kliknite na prikazano kratico. VV pogovornem oknu Edit Label kliknite Expand, da dobite strukturo, prikazano na sliki 20.

Slika 20: Razsirjen prikaz alkilne skupine glede na strukturo molekule prikazane na sliki 19.

KORAK 5

.,
S klikom na ukaz-gumb 3D Viewer ( % ), prikazite trodimenzionalno strukturo narisane molekule.

KORAK 6

Uporabite vse moznosti vrtenja, premikanja in oznacevanja molekule, ki so na zgornjem delu orodne vrstice: 'd !ﬁ‘* J’j\ !,"J" "1’ , nato prikazite molekulo

.....

¥ I R S — ,‘ ,, o
na vse nacine, ki jith omogoca program in so na voljo v orodni vrstici: ataFat 2 #=% . S klikom na posami¢ne gumbe, se spremeni nacin



prikaza strukture molekule. Za samodejno obracanje molekule kliknite na gumb . Za samodejno kontinuirano spreminjanje strukture iz enega v drugi nacin

prikaza molekule s hkratnim obrac¢anjem, kliknite na gumb

Pomembno
Z gumbom Expand lahko razsirimo samo kratice skupin, ki nadomescajo oznake terminalnih atomov.

Risanje verige ogljikovih atomov

Funkcija DrawChains ("J‘) omogoca enostavno risanje poljubne verige ogljikovih atomov s potegom miske.
Primer 7
Narisite strukturo 1,1-dietil-3-propilciklopentana z uporabo ukaza DrawChain.

KORAK 1

Narisite ciklopentan, nato v orodni vrstici izberite Structure toolbar in kliknite DrawChains ( "J‘) Z misko se postavite na prvi ogljikov atom, ki potrebuje dve
etilni skupini (glede na ime spojine). Povlecite levo, da ustvarite verigo, dokler Stevec ogljikov (ob kazalniku miske) ne pokaze C2. Upostevajte, da se Stevec
spreminja z vsakim dodanim (pri vle¢enju naprej) ali odstranjenim ogljikom (pri vle¢enju nazaj). Ponovite postopek, da narisete drugo etilno skupino na prvem

ogljikovem atomu in da nariSete eno metilno skupino na tretjem ogljikovem atomu. Kliknite gumb Clean Structure. Dobite strukturo, prikazano na sliki 21.



CH,
Slika 21: Struktura 1,1-dietil-3-propilciklopentana

Nasvet

Ko povle¢emo z misko, se vezi C-C nari$ejo pod kotom 120°. Ce Zelite vezi pod kotom 180°, med vleenjem drZite tipko CTRL

KORAK 2

Ukaz DrawChains ( ""y‘) naj bo aktiven, v orodni vrstici Atoms toolbar kliknite Fluorine (ﬂ ), nato trikrat kliknite na tretji ogljik propilne skupine, da dobite

tri atome fluora (slika 22).



H3C CHs

Slika 22: Dodajanje atoma fluora v strukturo molekule, prikazane na sliki 21

KORAK 3

V orodni Structure toolbar, kliknite na Select/Move(L—), nato izberite te tri vezi fluora z atomom ogljika in kliknite Clean Structure(m). Dobite strukturo,

prikazano na sliki 23. Poimenujte narisano spojino.

H5C CHs

Slika 23: Struktura molekule




KORAK 4

S klikom na ukaz 3D Viewer (“é?3 ) prikazite strukturo narisane molekule.
KORAK 5

Uporabite vse moznosti obracanja, premikanja in oznacevanja molekule, ki so na zgornjem delu orodne vrstice: '{ '!&* '}; # ',‘l'* , nato prikazite molekulo
na vse nacine, ki jih omogoc¢a program in so na voljo v orodni vrstici:
prikaza strukture molekule. Za samodejno obracanje molekule kliknite na gumb & . Za samodejno kontinuirano spreminjanje strukture iz enega v drugi nacin

prikaza molekule s hkratnim obrac¢anjem, kliknite na gumb

Doloc¢anje naboja in opredelitev anionov in kationov
Primer 8

Narisite strukturo butana, nato zamenjajte drugi atom ogljika z atomom dusika. Uporabite gumb Charges/Radicals, ki se nahaja v orodni vrstici Atoms toolbar,

da spremenite naboj dusika ali pa ustvarite radikal.

KORAK 1

V orodni vrstici Atoms toolbar, kliknite na Carbon in DrawNormal (::) (mora biti aktiven), nato Stirikrat kliknite na isto tocko risalne povrSine, da nariSete

strukturo molekule butana, prikazane na sliki 24.

H3C/\/CH3

Slika 24: Struktura molekule butana



KORAK 2

V orodni vrstici Atoms toolbar, kliknite na Nitrogen, nato kliknite na drugi atom ogljika (od leve), da ga zamenjate z atomom dusika, kot kaze slika 25.

HSC/NH\/CHQ,

Slika 25: Struktura N-metiletanamina
KORAK 3

Ustvarite Se pet kopij strukture N-metiletanamina. To storite na naslednji nacin: izberete narisano strukturo s klikom na prazen prostor zraven nje. S pritiskom

na CTRL+C boste strukturo kopirali, nato jo z uporabo tipk CTRL+V prilepite na risalno povrsino.

KORAK 4

+
V orodni vrstici Atoms toolbar, kliknite na spodnji desni trikotnik ikone (— '), da razsirite nabor gumbov Charges/Radicals.

KORAK 5

Izberite gumb Decrement (-) Charge ( - ), nato kliknite na skupino NH v prvi strukturi, da se ustvari etilmetilazanidni ion (slika 26).

N CH
He™ SN0

Slika 26: Struktura etilmetilazanidnega iona



KORAK 6

Izberite gumb Increment (+) Charge (ﬂ), nato kliknite na skupino NH v drugi strukturi, da jo spremenite v kation N-metiletanamina (slika 27).

+
NH
- 2
H,e” 7
Slika 27: Struktura kationa N-metiletanamina

Opomba:

Ko uporabljamo ukaz Increment (+) Charge or Decrement (—) Charge, se pravilni naboj nekovinskega atoma ohranja s samodejnim dodajanjem ali

odstranjevanjem vodikovih atomov. Ce spremenimo naboj se Stevilo atomov vodika poveca ali zmanjSa v skladu z nabojem iona. Obicajna oksidacijska Stevila

najdemo v Periodic Table of Elements.

KORAK 7

Iz menija Charges/Radicals izberite Radical in kliknite na NH skupino tretje strukture, da nariSete radikal etilmetilamina (slika 28).

N_ _CHs
H,e” 7

Slika 28: Struktura radikala etilmetilamina



KORAK 8
Izberite Positive Radical lon in kliknite NH skupino Cetrte strukture, da nariSete kation etilmetilaminskega radikala (slika 29).

-+

HSC/NH\/CH3

Slika 29: Struktura kationskega radikala etilmetilamina

KORAK 9

Izberite Negative Radical lon, nato kliknite skupino NH pete strukture, da nariSete anion radikala etilmetilamina (slika 30).

HSC*"NH\/CHS

Slika 30: Struktura aniona etilmetilaminskega radikala

Cis¢enje risalne povrsine

Ce Zelite oCistiti delovni prostor, da bi lahko strukture narisali od zaetka, uporabite enega od naslednjih naginov.
Primer 9

Ustvarite nov prazen ACD/ChemSketch dokument.

KORAK 1



V orodni vrstici General toolbar izberite New Document; ali

KORAK 2

Iz meniju File izberite New.

Primer 10

Dodajte novo prazno stran trenutnemu ACD/ChemSketch dokumentu.
KORAK 1

V orodni vrstici General toolbar pritisnite New Page; ali iz menija Page izberete New.
Primer 11

Ocistite aktivno stran v trenutnem ACD/ChemSketch dokumentu.
KORAK 1

Iz menija Edit izberite Select all, nato iz menija Edit izberite Delete; ali
KORAK 2

Drzite CTRL+A da oznacite vse strukture na strani, nato izberite Delete; ali v opravilni vrstici General toolbar kliknite Delete, kliknite na prazen prostor

zraven narisanih struktur, da izberete vse, nato kliknite na izbrane strukture. Strukture se izbrisejo.



1.4 Primeri nalog za utrjevanje u¢nih vsebin

1. S pomodjo znanja, pridobljenega v programu ChemSketch, nariSite prikazano strukturo 3-metilheptana.

H;C

2. Narisite racionalne formule navedenih spojin:
a) 2,2-dimetilbutan
b) 2-metilpentan.

3. Narisite naslednjo strukturno formulo spojine, nato zamenjajte enega od atomov vodika z atomom fluora.

CH3;

HaC
A

H;C

4. a) Narisite strukturo alkana, ki je prikazana na spodnji sliki. Spojino poimenujte. Dodajte trojno vez med tretjim in Cetrtim ogljikovim atomom in poimenujte
nastalo spojino.

b) 1z spojine odstranite metilno skupino in z ukazom DrawChains najdaljsi verigi ogljikovih atomov, dodajte Se tri ogljikove atome, tako da bo trojna vez med
prvim in drugim ogljikovim atomom.

¢) Na tretji ogljikov atomu dodajte fenilno skupino.



CHj

CHj;

5. Ponovite postopek iz prejSnje naloge, le da ustvarite med tretjim in Cetrtim ogljikovim atomom dvojno vez.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenih vsebin

1.

a) Narisite strukturo alkana, ki vsebuje 7 ogljikovih atomov.

b) Tretjemu ogljikovemu atomu v strukturi dodajte metilno skupino. Poimenujte spojino.

¢) Med tretjim in Cetrtim ogljikovim atomom v strukturi nari$ite dvojno vez in spojino poimenujte.

¢) Zamenjajte ogljikov atom iz metilne skupine na tretjem ogljikovem atomu v strukturi z atomom broma. Poimenujte spojino.
d) Zamenjajte atom broma v strukturi s skupino CN. Poimenujte spojino.

e) Uporabite orodje za kontinuirno risanje in narisite cikli¢no obliko spojine iz naloge a).

2.

a) NariSite pentan in zamenjajte drugi ogljikov atom z atomom kisika.

b) 1z narisanega pentana ustvarite kation, anion in radikal, tako spremenite naboj na atomu kisika. Poimenujte narisani anion, kation in radikal.
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1 OBDELAVA UCNIH TEM

ALKANI IN CIKLOALKANI

Ucna tema: Ogljikovodiki

Uéna enota: Alkani in cikloalkani

Predvideno $tevilo u¢nih ur: 3

1.1 Teoreti¢ni uvod
a) Alkani

o Alkani so nasi¢eni ogljikovodiki, ker imajo v svoji strukturi samo enojne kovalentne vezi med ogljikovimi atomi in ker imajo maksimalno moZzno $tevilo

vezi z atomi vodika.

Alkani so najenostavnej$a skupina organskih spojin.

e Splo$na formula alkana je: C.H...., pri ¢emer n predstavlja Stevilo ogljikovih atomov.

« Ime alkana je sestavljeno iz korena besede, ki temelji na izrazu grskega Stevila (razen za prve $tiri alkane) in kon¢nice -an. Vrsta ravnih in nerazvejanih

alkanov, ki se med seboj razlikujejo za eno metilensko skupino (-CH.-), se imenuje homologna vrsta alkanov. V tabeli 1 je prikazana homologna vrsta

alkanov.

Tabela 1: Imena in molekulske formule prvih desetih alkanov v homologni vrsti.

Zgrajeni so iz atomov ogljika in vodika, ki so povezani z enojnimi kovalentnimi vezmi (dolzina vezi ogljik-ogljik je priblizno 1,54 A).

Ime alkana metan

etan

propan

butan

pentan

heksan

heptan

oktan

nonan

dekan

Molekulska formula | CH.

C.Hs

C:H,

CAH 10

CSHlZ

C6H14

C7H16

CBHlB

CBHZO

C10H22

o Kadar ima alkan razvejano verigo, se ime doloci glede na najdalj$o verigo.

« Ce ima alkan dve verigi z istim §tevilom ogljikovih atomov, se ime dolo&i na osnovi verige, na katero je vezanih ve¢ substituentov (atomska skupina ali

atom vezan na glavno (najdalj$o) verigo ogljikovodikov).




o Alkilna skupina ali alkil je ogljikovodikova skupina ki ima strukturo alkana z enim vodikovim atomom manj in ima kon¢nico -IL. Obic¢ajno alkilno
skupino oznac¢imo s ¢rko R.

« Ogljikov atom, na katerem je vezana alkilna skupina, se ozna¢i z zaporedno $tevilko ogljika. Steti za¢nemo s tiste strani, s katere je $tevilka manjsa.

« Ce ima ogljikovodik ve¢ istih alkilnih skupin, se njihovo §tevilo oznaduje s predpono (di-, tri-, tetra-, ...) kar pa se ne uposteva pri razvr§¢anju imen po
abecednem redu.

o Kadar je moznih vec¢ enakih nacinov StevilCenja, se izbere abecedni red imen substituentov.

PRIMER

3-etil-2,4-dimetilheksan

b) Cikloalkani

e Cikli¢ni alkani, ki v svoji strukturi vsebujejo vsaj en obroc.

e Priimenovanju cikloalkana, pred ime alkana z enakim $tevilom ogljikovih atomov, dodamo predpono ciklo.

o Kadar ima cikloalkan samo en substituent, njegove pozicije v imenu ni potrebno oznaciti.

e Cikloalkan se imenuje kot substituent, ¢e je Stevilo ogljikovih atomov v obrocu manjse od Stevila ogljikovih atomov v verigi.

e Kadar je na strukturo cikloalkana vezanih ve¢ alkilnih skupin, je ime potrebno tvoriti tako, da imajo te najmanjSo mozno Stevilko, ¢e je potrebno,

upostevamo razvrstitev po abecedi.



PRIMERI

1-etil-3-metilcikloheksan 2-ciklopropil-3-metilpentan

a b

Tridimenzionalne strukture molekul se prikazujejo z razliénimi modeli: kroglice in palcke, palcke in kalotni modeli, kot je prikazano v tabeli 2:

Tabela 2: Modeli molekul
Spojina  kroglice in pal¢ke kalotni model palcke

| Mg QS M



¢) Newmanove projekcijske formule
Za boljSo vizualizacijo razli¢nih konformacij molekule uporabljamo Newmanovo projekcijo. Strukturo prikazemo tako, da jo pogledamo vzdolzno glede na
izbrano vez — v tem primeru vez ogljik-ogljik v etanu, nato pa 'prednji' atom prikazemo kot piko, 'zadnji' atom pa kot veéji krog. Enega od ogljikov z vezanimi

tremi vodikovimi atomi zasukamo, pri tem nastaneta prekrita (manj stabilna) in prekrizana (bolj stabilna) konformera oz. rotamera — rotacijska izomera.

H
H H Ho L _H
N = H_ . ... looking down the [ )
H }C - C\‘ = € carbon-carbon bond H A A H H . /H (
H H H H=C—C~y <
H H

'staggered' conformation
(Newman projection) ‘eclipsed' conformation

Slika 1: Newmanove projekcijske formule (prekrita ali sinperiplanarna in prekrizana ali antiperiplanarna konformacija)

Slika 2 prikazuje relativne energije razlicnih Newmanovih konformacij.

45 -~

3.8 fmmmmm e o

relative
energy

(kcal/mol) H ® CHy
H j&j\(H

0.9 [------mmmmmaee H jif H

H H

1

(I 60° 120° 180°

degrees of rotation about the C,-C5 bond

Slika 2: Relativne energije za razlicne Newmanove konformacije



1.2 Uéni cilji

V tem poglavju se bodo dijaki naucili:

narisati razli¢ne primere molekul alkanov in cikloalkanov in jih prikazati s strukturno, racionalno in skeletno formulo,

generirati ime predhodno narisanih molekul alkanov in cikloalkanov v programu ChemSketch,

uporabljati opcijo zapisovanja molekulske formule predhodno narisanih molekul alkanov in cikloalkanov v programu ChemSketch,
izboljsati prikaz strukture molekul (prilagoditev dolzine vezi in kotov med vezmi) z uporabo opcije ,,Clean Structure®,

narisati strukturne izomere alkanov in cikloalkanov,

prikazati strukture alkanov in cikloalkanov v treh dimenzijah,

rotirati molekule alkanov in cikloalkanov v dveh in treh dimenzijah,

menjavati nacin prikazovanja struktur molekul alkanov in cikloalkanov v treh dimenzijah,

premikati molekule alkanov in cikloalkanov v 3D in 2D,

doloc¢iti dolzino vezi in kotov med vezmi v molekulah alkanov in cikloalkanov,

optimizirati strukture molekul alkanov in cikloalkanov,

zarotirati strukturo molekule v treh dimenzijah, z namenom vizualne predstave Newmanove projekcijske formule razli¢nih alkanov,

shraniti na racunalnik dvodimenzionalno in tridimenzionalno strukturo Zeljene molekule alkana ali cikloalkana.

1.3. Navodilo za uporabo programske opreme ChemSketch

Primer 1

Narisite molekulo 5-etil-2,2-dimetilheptan, uredite njeno strukturo, s pomocjo programa generirajte ime in zapis molekulske formule. Strukturo prikazite v treh

dimenzijah na razli¢ne nacine, s strukturno, racionalno in skeletno formulo, dolo¢ite dolzine izbranih vezi in kote med vezmi, optimizirajte molekulo, rotirajte jo

in premikajte v dveh in treh dimenzijah, shranite 2D in 3D strukturo na ra¢unalnik.



KORAK 1
Izberite opcijo DrawNormal. Kliknite na prazno podroc¢je na risalni povr$ini. Pojavila se bo struktura molekule metana (CH.). S klikom na atom ogljika nastane

enojna vez ogljik-ogljik. S klikom na vsak naslednji pojavljeni atom ogljika ob hkratnem drzanju tipke ctrl, lahko nariSemo verigo ogljikovodika s sedmimi

ogljikovimi atomi. Veriga je prikazana na sliki 1.
H3C/\/\/\C|—|3

Slika 1: Struktura verige ogljikovodika s sedmimi ogljiki

KORAK 2
Z dvojnim klikom na drugi ogljikov atom nastaneta dve metilni skupini. Z enim klikom na peti ogljikov atom nastane metilna skupina, ki jo lahko podaljsamo v

etilno tako, da kliknemo na ogljikov atom iz metilne skupine. Na sliki 2 je prikazana struktura molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana.

CHs
HsC

H3C CHs

H,;C

Slika 2: Struktura molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana

KORAK 3
V orodni vrstici kliknite na Tools, izberite opcijo Generate in nato kliknite na Name for Structure. Navedeni postopek je prikazan na sliki 3a, na sliki 3b pa je

prikazana struktura molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana izpod katere je napisano njeno ime. Vkolikor generirano ime ni v skladu s pri¢akovanim, je

potrebno ponoviti postopke opisane v KORAKIH 1 in 2.



2] ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2]
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Slika 3: a) Postopek generiranja imena molekule narisane v programu ChemSketch, b) struktura in odgovarjajo¢e ime predhodno narisane molekule 5-etil-2,2-

dimetilheptan

KORAK 4
V orodni vrstici kliknite Tools in izberite opcijo Calculate, nato pa kliknite na Molecular Formula. Navedeni postopek je prikazan na sliki 4a, na sliki 4b pa je
prikazana molekulska formula 5-etil-2,2-dimetilheptana, ki se slede¢ navodilom pojavi v novem okencu. Za prikaz molekulske formule na risalni povrsini ob

strukturi in imenu, kliknite na Copy to Editor.



l_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2]
File Edit Pages | Tools | Templates QOptions Documents Add-Ons ACD/Labs Help

Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+S @ Q |[Pagewid ~ || [* Fal %

e @9 & L E Clean Structure B lAA = 0, & FI>F
% mm |0 Check Tautomeric Forms Ctrl+Shift+T 50 60 70 }
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Show Aromaticity Ctrl+Shift+ A Molecular Formula: C11H24
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Slika 4: a) Postopek za prikaz molekulske formule 5-etil-2,2-dimetilheptana, b) Okence z molekulsko formulo molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana
KORAK 5

V orodni vrstici izberite Tools in s klikom na Clean Structure podistite strukturo - popravite dolzine vezi in kote med vezmi (slika 5).



i_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.s5k2]
File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-

Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+S  [E
e @ & L —| Clean Structure F9 | |
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Slika 5: Optimizacija dolzine vezi in medveznih kotov v programu ChemSketch

KORAK 6A
Prikazite strukturo molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana s skeletno, racionalno in strukturno formulo.

Najprej oznacite celotno strukturo molekule s klikom na %! v gornjem levem kotu vrstice gumbov z orodji, nato nastavite opcijo izbora tako, da se s klikom na

< pojavi oznaka: "\ ob drzanju klika povlecite in obkrozite celotno molekulo.

KORAK 6B
V orodni vrstici kliknite na Tools, nato na Structure Properties. Odpre se okno z vsemi Zeljenimi moznostmi. Na sliki 6a je prikazan postopek odpiranja okenca,
na sliki 6b opcije, ki jih je potrebno nastaviti (v delu Show Carbons, kliknite na all , nato apply). Na sliki 6c¢ je prikazana dobljena struktura molekule 5-etil-2,2-

dimetilheptana, prikazana s skeletno formulo.
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Slika 6: a) Postopek odpiranja okenca za nastavitev nacina prikaza strukture molekule, b) okence z vsemi moznostmi prikaza strukture molekule z izbranimi

opcijami za prikaz strukture molekule s skeletno formulo, ¢) struktura molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana prikazana s skeletno formulo

KORAK 6C

Ponovno oznacite molekulo, kliknite na Tools, nato pa na Structure Properties in nastavite parametre kot je prikazano na sliki 7.
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Slika 7: a) Okence z nastavljenimi parametri za prikaz strukture molekule z racionalno formulo, b) Struktura molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana prikazana z

racionalno formulo

KORAK 6D
Za prikaz strukture molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana s strukturno formulo kliknite na Tool sin izberite Add Explicit Hydrogens. Nato z opcijo Clean Structure

uredite prikazano strukturo (Slika 8a prikazuje postopek za prikaz vezi ogljika z vsakim atomom vodika, slika 8b pa prikazuje strukturno formulo molekule 5-

etil-2,2-dimetilheptana).
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Slika 8: a) Navodila za prikaz vezi ogljika z vsakim atomom vodika, b) Strukturna formula molekule 5-etil-2,2-dimetilheptan

KORAK 7
%

Dobljeno strukturno formulo 5-etil-2,2-dimetilheptana prikazite v treh dimenzijah tako, da jo najprej oznacite, nato pa kliknete na opcijo na vrstici z gumbi
za orodja. Odprlo se bo novo okno (3D Viewer) s 3D prikazom molekule (slika 9). Ob postavljanju miSke na vsak posamezni atom, se pojavi njegova Steviléna

oznaka v skladu z IUPAC nomenklaturo ter njegove koordinate.
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Slika 9: Prikaz 3D strukture molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana

KORAK 8
R %Y N[

Poskusajte uporabiti vsako od moznosti rotacije, premikanja in oznacevanja molekule, ki jo najdete na gornjem delu vrstice z orodji:

nato prikazite molekulo v vseh nacinih, ki jih program nudi. Opcije so del vrstice z orodji:

S klikom na katero koli opcijo, se menja nacin prikaza molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana. Za avtomatsko rotacijo molekule kliknite na ikono

Za avtomatsko kontinuirano izmenjavo iz enega v drugi na¢in prikaza molekule ob rotaciji, kliknite na ikono



KORAK 9

a—
Dolocite dolzino vezi med prvim in drugim atomom ogljika tako, da kliknete na ikono : , hato pa na prvi in drugi ogljikov atom.

Pojavilo se bo novo okence z zapisom dolzine izbrane vezi (Slika 10). Kolik$no dolZino vezi pri¢akujete?

¥ Bond Length X

Initial Bond Langth (C 1, C 2): 1.527T A

New Value: |1.527 & A

Instant Preview

Slika 10: Doloc¢anje dolzine vezi med prvim in drugim ogljikovim atomom v molekuli 5-etil-2,2-dimetilheptana

KORAK 10
Za prikaz strukture z realnej$imi dolzinami vezmi in velikostjo kotov med vezmi, uporabite ikono za 3D optimizacijo ( % ). Tako urejeno strukturo lahko vrnemo
iz treh v dve dimenziji programa ChemSketch. To storite tako, da kliknete na opcijo Copy to ChemSketch in izberete opcijo Structure (slika 11) na dnu

programskega okna. V ChemSketchu se pojavi optimizirana struktura molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana.

Structure
ACD 3D Object
NOMAMEQ4 53D Image

1-ChemSketch |2-Copy to ChemSk | 3-3D View 4-3D Optimization

Slika 11: Prenos optimizirane 3D strukture v ChemSketch



KORAK 11
Shranite 2D in 3D prikaz strukture molekule 5-etil-2,2-dimetilheptana na namizje racunalnika. V oknu s 3D strukturo kliknite na File, nato na Save As, vpisite

ime strukture, izberite opcijo shranjevanja na namizje in kliknite Shrani/Save. Isti postopek ponovite za 2D strukturo v ChemSketch-u (slika 12).

File | Edit View Tools

Open... F3
Close Ctrl+F4
Save F2

Save As..  Shift+F2

Print Ctrl+P
Printer Setup...

Send...
File Associations...

Exit Alt+X

Slika 12: Shranjevanje 2D ali 3D strukture na ra¢unalnik

NALOGA 1

Narisite 1-etil-4,4-dimetilcikloheksan. Uporabite opcijo DrawNormal. Uporabite Ze nauceno opcijo Clean Structure (Tools @ Clean Structure) in uredite narisano
strukturo molekule.

Tako dobljeni cikli¢ni strukturi:

a) z generiranjem imena preverite to¢nost narisane strukture

b) prikazite molekulsko formulo

c) prenesite jo v 3D Viewer
d) shranite 2D in 3D strukturo.

NALOGA 2 Narisite molekulo etana in jo prikazite v 3 dimenzijah s pomocjo orodja 3D Viewer. Poskusajte rotirati celo molekulo, dokler ne dobite polozaja,

ki prikazuje antiperiplanarno konformacijo etana. Opazujte spojino vzdolz vezi ogljik-ogljik.



1.4 Primeri nalog za usvajanje u¢nih vsebin

1. Narisite vse strukturne izomere butana in napisite njihova imena. Izberite eno od narisanih spojin in opravite sledece naloge:
a) generirajte ime,

b) doloc¢ite molekulsko formulo,

c) prikazite strukturo z racionalno, skeletno in strukturno formulo,

¢) uredite strukturo molekule z opcijo Clean Structure,

d) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju,

e) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju v obliki pal¢k in kroglic,

f) optimizirajte molekulo,

g) dolocite dolzino vezi med prvim in drugim ogljikovim atomom,

h) shranite 2D in 3D strukturo molekule na namizje rac¢unalnika.

2. Razis¢ite uporabo alkanov in cikloalkanov v vsakdanjem Zivljenju. Izberite eno molekulo, ki jo boste prikazali v programu ChemSketch. V belezko zapiSite

uporabnost izbrane molekule. Shranite optimizirano 2D in 3D strukturo te molekule na ra¢unalnik.

3. Narisite strukturo 1,1,3-trimetilciklopentana in opravite sledece naloge:
a) generirajte ime,

b) dolocite molekulsko formulo,

¢) prikazite strukturo z racionalno, skeletno in strukturno formulo,

¢) uredite strukturo molekule z opcijo Clean Structure,

d) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju,

e) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju v obliki pal¢k in kroglic,

f) optimizirajte molekulo,



g) dolocite dolzino vezi med prvim in drugim ogljikovim atomom ,
h) dolocite kot med vezmi v obro¢u — med prvim in drugim ogljikovim atomom,

1) shranite 2D in 3D strukturo molekule na namizje raCunalnika.

4. Narisite molekulo propana in jo prikazite v 3 dimenzijah s pomocjo orodja 3D Viewer. PoskusSajte rotirati celo molekulo, dokler ne dobite polozaja, ki

prikazuje antiperiplanarno konformacijo propana. Opazujte spojino vzdolz vezi med prvim in drugim ogljikom.

1.5. Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin

1. NariSite vse strukturne izomere pentana in napisite njihova imena. Izberite eno od narisanih spojin in opravite sledece naloge:
a) generirajte ime,

b) dolocite molekulsko formulo,

¢) prikazite strukturo z racionalno, skeletno in strukturno formulo,

d) uredite strukturo molekule z opcijo Clean Structure,

e) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju,

f) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju v obliki palck in kroglic,

g) optimizirajte molekulo,

h) dolocite dolzino vezi med prvim in drugim ogljikovim atomom ,

i) shranite 2D in 3D strukturo molekule na namizje raunalnika.

2. Nari$ite molekulo butana in jo prikazite v treh dimenzijah s pomocjo orodja 3D Viewer. PoskuSajte rotirati celo molekulo, dokler ne dobite polozaja, ki

prikazuje antiperiplanarno konformacijo butana. Opazujte spojino vzdolz vezi med prvim in drugim ogljikom.



ALKENI IN ALKINI

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Ué¢na tema: Ogljikovodiki

Uéna enota : Alkeni in alkini

Predvideno $tevilo u¢nih ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod
a) Alkeni

Alkeni so nenasi¢eni ogljikovodiki, ki imajo v svoji strukturi vsaj eno dvojno kovalentno vez med ogljikovimi atomi. V primerjavi z alkani imajo manj atomov
vodika, zato pravimo, da so nenasiceni. Splo$na formula alkenov je: ChH2n, pri Cemer n - predstavlja Stevilo ogljikovih atomov. Najenostavnejsi predstavnik
alkenov je eten, CoH4 . Homologna vrsta alkenov se nadaljuje s propenom (CzHe) , but-1-enom (C4Hs)... Alkeni se pojavljajo kot strukturni in kot stereo
izomeri od but-1-ena naprej. Cikloalkeni so obrocasti alkeni s splosno formulo: CnH2n-2.

Alkene s preprosto strukturo imenujemo po IUPAC pravilih imenovanja ogljikovodikov tako, da osnovnemu imenu za alkan, z istim stevilom ogljikovih
atomov, dodamo kon¢nico -en. Polozaj dvojne vezi oznac¢imo s Stevilko, ki jo zapiSemo med osnovo in konénico, npr. but-1-en. V molekulah alkenov je lahko
tudi ve¢ dvojnih vezi. Ce sta prisotni dve, dodamo konénico -dien, e so tri -trien... Dvojne vezi se v alkenih pojavljajo kot izolirane (slika 1a), konjugirane

(slika 1b) in kumulirane (slika 1c).

Slika 1. a) izolirana dvojna vez b) konjugirana dvojna vez ¢) kumulirana dvojna vez
b) Alkini



Alkini so nenasiceni ogljikovodiki, ki vsebujejo vsaj eno trojno vez. Splosna formula alkinov je ChH2n-2. V naravi se pojavljajo v majhnem Stevilu, ve¢inoma so

mocno strupeni, pogosto imajo antibakterijsko in fungicidno delovanje.

1.2 U¢ni cilji

V tem poglavju se bodo dijaki naudili:

® povezati pojem nenasi¢enosti s prisotnostjo dvojne vezi med atomi ogljika,

e narisati razli¢ne primere molekul alkenov in alkinov in jih prikazati z racionalno, strukturno in skeletno formulo,
e generirati ime predhodno narisanih molekul alkenov in alkinov v programu ChemSketch,

e dolociti molekulsko formulo predhodno narisanih alkenov in alkinov v programu ChemSketch,

e izboljsati prikaz strukture molekul (prilagoditev dolzine vezi in medveznih kotov) s pomocjo opcije "Clean Structure"
e narisati strukturne izomere alkenov i alkinov,

e prikazati strukturo alkenov in alkinov v treh dimenzijah,

e rotirati molekule alkenov in alkinov v dveh in treh dimenzijah,

e zamenjati nacin tridimenzionalnega prikaza molekul alkenov in alkinov,

e premikati molekule alkenov in alkinov v 3D in 2D,

e dolociti dolzine vezi in velikost kotov med vezmi v molekulah alkenov in alkinov,

e optimizirati strukture alkenov in alkinov,

e shraniti na rac¢unalnik dvodimenzionalno in tridimenzionalno strukturo zeljene molekule alkenov in alkinov,

e narisati strukturne formule cikloalkenov.



1.3 Navodila za uporabo programske opreme ChemSketch

Primer 1

Narisite molekulo etena in po navodilih uredite njeno strukturo. V programu ChemSketch generirajte njeno ime, dolocite molekulsko formulo, prikazite jo z
racionalno, skeletno in strukturno formulo in na razli¢ne nacine prikazite strukturo v treh dimenzijah, dolocite dolzino vezi in kotov med vezmi, optimizirajte
molekulo, jo rotirajte in premikajte iz 2D v 3D ter razli¢ne oblike shranite na ra¢unalnik.

Nato nari$ite molekulo but-2-in in po navodilih ponovite vse korake.

KORAK 1
Izberite nacin risanja Draw Normal. Kliknite na prazni del risalne povrSine. Pojavila se bo struktura molekule metana (CHa). S klikom na atom ogljika nastane

enojna vez ogljik-ogljik. NariSite strukturo etana in se z misSko postavite na vez med ogljikovima atomoma (videli boste pravokotnik okrog vezi, prikazane na

sliki 1.a), kliknite na to vez da naredite dvojno vez (slika 1: b in c).

H3C—CHj H,C=CH, H2C=CH,
Slika 1: a) pravokotnik okrog vezi b) dvojna vez v etenu c) dvojna vez v etenu
KORAK 2

Imenovanje strukture alkena: V orodni vrstici kliknite na Tools, izberite opcijo Generate in nato Name for Structure. Navedeni postopek je prikazan na sliki 2a,

na sliki 2b pa je prikazana struktura molekule etena z zapisanim generiranim imenom.
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Slika 2: a) Postopek generiranja imena molekule narisane v programu ChemSketch, b) struktura in pripadajoce ime narisane molekule etena.
KORAK 3

V orodni vrstici izberite Tools, nato kliknite na Calculate, in izberite Molecular Formula (slika 3a). Pojavilo se bo okence z molekulsko formulo kot prikazuje

slika 3b. Za prikaz molekulske formule na risalni povrsini, kliknite na Copy To Editor (slika 3c).
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Slika 3: a) Navodila za prikaz molekulske formule etena, b) Okence z molekulsko formulo molekule etena, ¢) Molekulska formula na risalni povrsini

KORAK 4

V orodni vrstici izberite opcijo Tools in s klikom na Clean Structure pocistite strukturo - prilagodite dolzino vezi in kote med vezmi (slika 4).

File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-Ons
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Slika 4: Prilagoditev dolzine vezi in veznih kotov v programu ChemSketch.



KORAK 5

Prikazite skeletno formulo molekule etena. Najprej oznacite celotno strukturo molekule tako, da uporabite gumb %/ v zgornjem levem delu vrstice z orodji,

nato kliknite na %/, pri ¢emer se pokaze: = . Med drZzanjem klika na miski oznaéite celotno strukturo. Kliknite na Tools v orodni vrstici, nato pa izberite
Structure Properties. Odpre se okence za nastavitev Zeljenih lastnosti. Slika 5a prikazuje postopek odpiranja tega okenca, slika 5b pa opcije, ki jih je potrebno

nastaviti (v razdelku Show Carbons, kliknite na Terminal in nato Apply). Slika 5c¢ prikazuje skeletno formulo etena.

Current Style

|N0rma| ~| Save Del
Markush Biosequence Coloration
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[ JTerminal Cross Out Invalid Atomr
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Slika 5: a) Postopek odpiranja okenca za nastavitev prikaza strukture, b) okence za izbiro lastnosti in prikaz ustreznih nastavitev za prikaz skeletne formule, c)
skeletna formula etena.



KORAK 6

V orodni vrstici kliknite na Tools in izberite Add Explicit Hydrogens za prikaz vodikovih atomov v skeletni formuli etena (slika 6a). Enako storite v strukturni

formuli etena (slika 6b).
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Slika 6: a) Postopek za prikaz vseh vezi ogljik-vodik, b) Strukturna formula molekule etena

KORAK 7

Narisano strukturno formulo etena prikazite v treh dimenzijah. Najprej jo izberite/oznacite, nato pa kliknite na gumb “3 v rstici z orodji.

Odprlo se bo novo okno (3D Viewer) s 3D prikazom molekule (slika 7). S postavitvijo miSke na vsak posamezni atom, se na ekranu pojavi njegova Steviléna

oznaka glede na IUPAC nomenklaturo in njegove koordinate.



‘.:; ACD/3ID Viewer (Freeware) - [noname01.53d]
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Slika 7: 3D model molekule etena

KORAK 8
"IN

Poskusajte uporabiti vsako od mozZnosti rotacije, premikanja in oznac¢evanja molekule, ki jo najdete na gornjem delu vrstice z orodiji:

K e e o g

nato prikazite molekulo v vseh nacinih, ki jih program nudi. Opcije so del vrstice z orodji:



S klikom na katero koli opcijo, se menja nacin prikaza molekule etena. Za avtomatsko rotacijo molekule kliknite na ikono

g .

Za avtomatsko kontinuirano izmenjavo iz enega v drugi nacin prikaza molekule ob rotaciji, kliknite na ikono

KORAK 9

Izberite nacin prikaza s kroglicami in pal¢kami tako, da kliknete na ikono 4 Na zgornji vrstici z orodji kliknite na ikono Bond Length (slika 8) in

izberite dva atoma, med katerima zelite dolociti dolZino vezi, tako, da kliknete nanju. Pojavilo se bo novo okence z zapisom dolzine izbrane vezi (slika 9).

Eile Edit View Tools Options ACD/Labs Help
S| N e et

Bond Length

Slika 8: Opcija Bond Length — dolzina vezi



3; Bond Length

Initial Bond Length (H 3, C 1): 1.144 A

New Value: |1.144 =1 A

Instant Preview

Cancel

Slika 9: Doloc¢anje dolzine vezi med prvim atomom ogljika in vodika v molekuli etena

KORAK 10

Za dolocitev kota med vezmi v vrstici z orodji izberite ikono Bond Angle (slika 10). Za dolo¢itev kota med vezmi med dvema atomoma ogljika in vodika, je

potrebno najprej klikniti na atom vodika, nato pa na oba atoma ogljika. Pojavilo se bo novo okno z zapisom vrednosti velikosti izbranega kota. To prikazuje

slika 11.
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Slika 10: Ikona Bond Angle na vrstici z orodji




55; Bond Angle

Initial Bond Angle {(H 3, C 1, C Z): 120,000 Deg

Y
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Slika 11: Dolo¢itev kota med vezmi med prvim in drugim atomom ogljika ter tretjim atomom vodika

KORAK 11

Za prikaz strukture z realnejSimi dolzinami vezmi in velikostjo kotov med vezmi, uporabite ikonico za 3D optimizacijo ( % ). Tako urejeno strukturo lahko

vrnemo iz treh v dve dimenziji programa ChemSketch. To storite tako, da kliknete na opcijo Copy to ChemSketch in izberete opcijo Structure (slika 12) na dnu

programskega okna. V ChemSketchu se pojavi optimizirana struktura molekule etena.

Structure
ACD 3D Object

NONAMEO1S3D | Image |

1-ChemSketch |2-Copy to ChemSk | 3-3D View

Slika 12: Prenos optimizirane 3D strukture v ChemSketch.



KORAK 12

Shranite 2D in 3D strukturo molekule etena na namizje racunalnika. To naredite s klikom na File in nato Save As. V okencu 3D strukture, vpiSite ime strukture,

izberite Save to desktop in kliknite Save. Ponovite isti postopek za 2D strukturo v ChemSketchu (slika 13).

File | Edit View Tools

Open... F3
Close Ctrl+F4
Save F2

Save As... Shift+F2

Print Ctrl+P
Printer Setup...

Send...
File Associations..

Exit Alt+X

Slika 13: Shranjevanje 2D ali 3D strukture na racunalnik.

KORAK 13

Narisite molekulo 1-metilciklopent-1-ena, tako, da sledite predhodno nauc¢enim korakom (slika 14). Nato na tej molekuli izvedite Se korake od 2 do 12.

CH,

1-methylcyclopent-1-ene

Slika 14: Prikaz strukture molekule 1-metilciklopent-1-ena



KORAK 14a

Narisite molekulo but-2-in: izberite nacin risanja DrawNormal . Kliknite na prazni del risalne povrSine. Pojavila se bo struktura molekule metana (CHa). S

klikom na ogljikov atom nastane enojna vez med dvema ogljikoma. Ce drzimo Ctrl in hkrati klikamo na vsak naslednji ogljikov atom, lahko nari$emo verigo

stirih ogljikovih atomov, kar prikazuje slika 15.

H,C
_\_CH:;
Slika 15: Narisana struktura butana
KORAK 14b

Na narisani strukturi butana pus¢ico miske postavite na vez med drugim in tretjim ogljikom, da se pojavi pravokotnik okrog vezi (slika 16a) in dvakrat kliknite

nanjo. Nastala bo trojna vez (slika 16b). I1zvedite korake od 2 do 12 tudi s to spojino.

H3C_NCH3 Hac_\\\—cH

3

Slika 16: a) Pravokotnik okrog vezi, b) But-2-in



1.4 Primeri nalog za usvajanje uc¢nih vsebin

1. S pomocjo interneta poiscite formulo naravnega kavcuka in njeno strukturo prikazite v programu ChemSketch. Narisano strukturo spreminjajte, jo prenesite v

3D in si oglejte razlicne modele.

2. Narisite molekulo 4-metilpent-2-en in opravite sledece naloge:

a) generirajte ime,

b) doloc¢ite molekulsko formulo,

¢) prikazite strukturo z racionalno, skeletno in strukturno formulo,

d) uredite strukturo molekule z opcijo Clean Structure,

¢) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju,

f) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju v obliki palck in kroglic,

g) optimizirajte molekulo,

h) dolo¢ite dolZino vezi med prvim in drugim ogljikovim atomom,

i) dolo¢ite kot med vezmi v obro¢u — med prvim in drugim ogljikovim atomom,

) shranite 2D in 3D strukturo molekule na namizje raCunalnika.

3. Raziscite uporabo alkenov in alkinov v vsakdanjem zivljenju. Izberite eno molekulo, ki jo boste prikazali v programu ChemSketch. V belezko zapiSite

uporabnost izbrane molekule. Shranite optimizirano 2D in 3D strukturo te molekule na racunalnik.



1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin

1. Narisite strukturo 2-metilpent-1-en-3-ina in opravite sledece naloge:

a) generirajte ime,

b) dolocite molekulsko formulo,

¢) prikazite strukturo z racionalno, skeletno in strukturno formulo,

d) uredite strukturo molekule z opcijo Clean Structure,

e) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju,

f) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju v obliki pal¢k in kroglic,

g) optimizirajte molekulo,

h) dolocite dolzino vezi med prvim in drugim ogljikovim atomom,

i) dolocite kot med vezmi v obro¢u — med prvim in drugim ogljikovim atomom,

J) shranite 2D in 3D strukturo molekule na namizje ra¢unalnika.



AROMATI

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Uc¢na tema: Aromati

U¢na enota: Aromati — poimenovanje, izomerija, sinteza in lastnosti

Predvideno §tevilo u¢nih ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod

Aromatske spojine so nenasi¢eni ogljikovodiki, ki vsebujejo vsaj en benzenov obro¢. Molekula benzena je planarna in ima v Sest¢lenskem obrocu ogljikovih
atomov tri konjugirane dvojne vezi oz. 6 delokaliziranih © elektronov. V naftalenu sta povezana dva benzenova obroca, v antracenu trije, lahko pa se jih poveze
tudi vec.

Z elektrofilno substitucijo enega ali ve¢ vodikovih atomov, lahko na benzenov obro¢ vezemo razli¢ne funkcionalne skupine, npr. halogene, nitro skupine, alkilne
skupine. Nastale spojine imenujemo tako, da pred benzen dodamo ustrezno predpono in oznac¢imo lege substituent npr. klorobenzen, 1,2-diklorobenzen,

metilbenzen (trivialno toluen, Slika 4), 2,4,6-trinitro toluen. Splo$na formula monosubstituiranih benzenov je C,H.-R.

1.2 Uc¢ni cilji

V tem poglavju se bodo dijaki naucili:
e narisati razlicne primere molekul aromatov in jih prikazati s strukturno, racionalno in skeletno formulo,
e generirati ime predhodno narisanih molekul aromatov v programu ChemSketch-u,
o generirati molekulske formule predhodno narisanih molekul aromatov v ChemSketch-u,

o izboljsati prikaz strukture molekul (prilagoditev dolzine vezi in kotov med vezmi) s pomocjo ukaza Clean Structure,

e narisati strukturne izomere aromatov,



o prikazati strukture aromatov v treh dimenzijah,

o premikati in obracati molekule aromatov v 3D in 2D,

e menjavati nacin prikazovanja struktur molekul aromatov v treh dimenzijah,
e dolociti dolzine vezi in kote med vezmi v molekulah aromatov,

o optimizirati strukture molekul aromatov,

e shraniti dvodimenzionalno in tridimenzionalno strukturo molekule aromata na ra¢unalnik .

1.3 Navodilo za uporabo programske opreme ChemSketch
Primer 1

7
Narisite molekulo benzena z uporabo orodja za ciklizacijo alkana iz ustrezne strukture, nato izberite orodje Draw Normal ( ').

KORAK 1

7
V orodni vrstici izberite Structure in nato gumb Draw Normal (,)_ Sedaj v orodni vrstici Atoms toolbar, na levi strani ekrana, izberite atom ogljika
(slika 1).

KORAK 2
Z misko kliknite na prazno delovno povrsino, da se pojavi molekula metana CH. (slika 1).
KORAK 3

Z misko se postavite na formulo CH. okoli nje se pojavi pravokotnik, sedaj znova kliknite, da dodate metilno skupino in dobite etan H.C-CH..
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Slika 1: Racionalna formula metana

KORAK 4
Kliknite na CH. in pod dolo¢enim kotom povlecite v desno, v krog. Najprej dobite H.C-CH: , to ponovite $e petkrat, da narisete cikloheksan. Sedaj oznacite celotno
strukturo molekule s klikom na | %/ v gornjem levem kotu orodne vrstice, nato nastavite opcijo izbora tako, da se s klikom na < pojavi oznaka: = ob drzanju

klika povlecite z miSko in obkrozite celotno molekulo. Nato uporabite funkcijo Clean structure m (slike 2 a, b in c), da dobite prave kote in dolzine vezi v

cikloheksanu.
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KORAK 5.

C

Al I
Za risanje dvojnih vezi v benzenu izberite na¢in Draw Normal (,) in ogljikov atom ( ), kliknite na vez med ogljikovima atomoma, okoli vezi C-C se

pojavi pravokotnik, kliknite nanj in nariSe se dvojna vez. Nari$ite Se dve dvojni vezi na ustreznih mestih (slika 3).
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Slika 3: Struktura molekule benzena

KORAK 6

Za dodajanje metilne skupine se postavite na katerikoli ogljikov atom v benzenu in kliknite ter povlecite z misko izven obroca (slika 4). S klikom na ogljikov

atom metilne skupine lahko narisete etilno skupino (slika 5).
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Slika 5: Struktura molekule etilbenzena

KORAK 7

V orodni vrstici na desni strani ekrana so navedeni pogosti radikali (alkilne skupina), ki nam omogocajo hitrejse risanje (slika 5) - nabor Table of radicals...

spreminjanje ali risanje radikala uporabite nabor orodij Charges/Radicals v orodni vrstici Atom.

Primer 2
Narisite strukture molekul: metilbenzena (toluena), etilbenzena, izopropilbenzena (kumena) in vinilbenzena (stirena), ki so prikazane na sliki 6 in di- in

trisubstituirane derivate benzena, prikazane na sliki 7.

Za



KORAK 1

Risanje di- in trisubstituiranih derivatov benzena poteka enako kot risanje monosubstituiranih derivatov. Strukture nariSite po postopku, ki je opisan pri Primeru
1, KORAKI 1 do7.
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Slika 6: Strukturne formule monosubstituiranih derivatov benzena
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Slika 7: Strukture molekul disubstituiranih in trisubstituiranih derivatov benzena

KORAK 2
Aromatske spojine imajo ve¢ razliénih imen, ki se uporabljajo za isto spojino. Poznamo poimenovanje po IUPAC nomenklaturi in trivialna imena. Za

poimenovanje narisanih molekul oznacite strukturo s pomocjo ikone D‘ , hato izberite Tools, nato pa iz spustnega menija izberite Generate in Name for
Structure. Postopek je prikazan na sliki 8. Na sliki 9a so prikazane strukture narisanih molekul in njihova imena: metilbenzen (toluen), etilbenzen,
izopropilbenzen (kumen), vinilbenzen (stiren), na sliki 9b (1,2)-dimetilbenzen (ksilen), 1,3-dimetilbenzen in 1,4-dimetilbenzen in na sliki 9¢ 1,2,3-
trimetilbenzen, 1,2,4-trimetilbenzen in 1,3,5-trimetilbenzen.
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KORAK 3

Za oStevilCenje atomov ogljika v strukturi spojine izberite Tools, nato Show/Hide Atom Numbers (slika 10).
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Slika 10: Ostevil¢enje ogljikovih atomov v narisani molekuli

KORAK 4
Oznacite eno od narisanih struktur in izberite Tools, nato Calculate in ¢ Molecular formula, generirali boste molekulsko formulo izbrane spojine (slika 11 a).
Molekulska formula se prikaZze v novem oknu. Za prikaz molekulske formule na risalni povrs$ini, kjer sta struktura in ime molekule, izberite Copy to Editor

(slika 11 b).
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Slika 11: a) Zaporedje ukazov za izracun molekulske formule izbrane spojine, b) okno z izratunano molekulsko formulo izbrane spojine

Za prikaz strukture molekule metilbenzena (toluena) izberite Tools, nato Add Explicit Hydrogens. Sedaj izberite Clean Structure, da uredite prikazano strukturo,

nato spet izberite Tools in kliknite na Structure Properties, odpre se novo okno, v razdelku Show Carbons izberite ukaz All (slika 12).
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Slika 12: Strukturna formula molekule metilbenzena (toluena)

Ponovite opisani postopek prikaza formule molekul na primeru 1,3-dimetil-5-izopropilbenzena (slika 13).

e D A © W e e e W W KN @i
L 8 OD0¥ o4 F eobAxtams

Arenes
CeHs-R
Hac.c,c\htc,CH; Molecular Formula: C,H,,
il t
HE. _-CH
& ":"L
CH. CH
2 H3€™ “GHy

1 -tri 1 . . e
12,3-trimethylbenzene 1,3-dimethyl-5-(propan-2-yl)benzene

- R ree——
CAMMON I Madhed ) Page V) % Bel Fomgretn 1 Covtive TW 83T

ACOUabe |2 Chamibutch 3 Datsteass §-HLab

G e D D A © W i s e BN S RN @
B IDH b B oA YRS
TR, TV 58 e m ue
-
Arenes
Csls-R
- i - -
t N M
H\G/GQG/G\
é' é [ .
M N ET M
t
]
toluene

cofsBE o

N RERAEERL:

fr

Slika 13: Strukturna formula 1,3-dimetil-5-izopropilbenzena



KORAK 7

. v e . . . . v - v . . [~
Prikazite strukturne formule metilbenzena in 1,2,3-trimetilbenzen v 3D nacinu tako, da oznacite Zeljene strukture molekul, nato izberete ® . Odpre se novo

okno (3D Viewer) s 3D prikazom strukture teh dveh molekul (slika 14). Ce se postavimo z misko na posamic¢ni atom, se pokaZe njegova steviléna oznaka po

IUPAC-ovi nomenklaturi in njegove koordinate.
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Slika 14: 3D strukture molekul metilbenzena ni 1,2,3-trimetilbenzena

KORAK 8
Ponovite postopek prikaza trodimenzionalne strukture molekule na primeru molekule 1,3,5-trimetilbenzena. Uporabite vsako od moznosti obracanja,
R %N

premikanja in izbire molekul, ki jih ponuja porgram: , nato prikazite trodimenzionalne strukture molekul na vsakega od nacinov in jih

najdete v orodni vrstici: | < | 2K PE B ¢ &8 5. o deino obracanje molekul izberite ikono | @ (slika 15ainb).



a b
Slika 15: Prikaz trodimenzionalne strukture molekule 1,3,5-trimetilbenzena s palckami (a) in s pal¢kami in kroglicami (b) in prikaz strukture iz dveh razli¢nih

kotov kot posledica uporabe opcije vrtenja strukture v prostoru.

1.4 Primeri nalog za usvajanje u¢nih vsebin

1. Narisite vse strukturne izomere trimetilbenzena in napisite njihova imena. Izberite eno od narisanih spojin in opravite sledece naloge:

a) generirajte ime,

b) dolocite molekulsko formulo,

c) prikazite strukturo z racionalno, skeletno in strukturno formulo,

¢) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju in uporabite vse moznosti prikaza,
d) dolocite dolzine vezi in kote med vezmi,

e) optimizirajte molekulo,

f) obracajte in premikajte molekulo v 2D in 3D nacinu,

J) shranite 2D in 3D strukturo molekule na namizje ra¢unalnika.



2. Razi§¢ite uporabo aromatov v vsakdanjem zivljenju. Izberite eno molekulo, ki jo boste prikazali v programu ChemSketch. V zvezek zapisite uporabnost

izbrane molekule. Shranite optimizirano 2D in 3D strukturo te molekule na racunalnik.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti vsebin

1. Narisite vse strukturne izomere ksilena in jih poimenujte. Izberite eno od narisanih spojin in opravite naslednje naloge:
a) generirajte ime,

b) dolocite molekulsko formulo,

¢) prikazite strukturo z racionalno, skeletno in strukturno formulo ,

¢) uredite strukturo molekule z opcijo Clean Structure,

d) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju,

e) prikazite strukturo molekule v 3D Viewer-ju v obliki pal¢k in kroglic,

f) optimizirajte molekulo,

g) shranite 2D in 3D strukturo molekule na namizje ra¢unalnika.



LEWISOVE STRUKTURE

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Uéna tema: Lewisove strukture

Uc¢na enota: Risanje Lewisovih struktur

Predvideno $tevilo ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod

Lewisove strukturne formule prikazujejo povezovanje atomov v molekuli, pri ¢emer so valenéni elektroni predstavljeni s pikicami.

Pri risanju preprostih Lewisovih strukturnih formul se uporabljajo naslednja pravila:

1. Dolo¢imo skupno $tevilo valen¢nih elektronov v molekuli ali ionu.

2. Atome razporedimo v ogrodje molekule tako:

- vodikovi atomi so vedno na koncu, ker se lahko vezejo samo z eno kovalentno vezjo,

- od preostalih atomov je osrednji atom tisti, ki ima najmanjSo elektronegativnost.

3. Sestejemo valen¢ne elektrone in delimo z 2. Tako dobimo Stevilo elektronskih parov, ki lahko tvorijo vezi. Najprej med atome razporedimo po en elektronski
par. Za to povezavo smo uporabili doloceno Stevilo elektronov, ki jih je potrebno odsteti od skupnega Stevila valencnih elektronov. Preostale valen¢ne elektrone
pa je potrebno porazdeliti kot nevezne elektronske pare med zunanje atome, da dobimo oktete.

4. Atomi morajo doseci ustrezno konfiguracijo zZlahtnega plina (dublet, oktet).

5. Stevilo veznih elektronskih parov se mora ujemati z valenco (formalni naboj) osrednjega atoma.

V strukturnih formulah vezne elektronske pare prikazujemo s ¢rticami, nevezne pa s pikami.

Teorija odboja valen¢nih elektronskih parov (VSEPR) je model, ki se v kemiji uporablja za napovedovanje oblike molekul na podlagi Stevila elektronskih parov
na centralnem atomu in za napovedovanje razporeditve elektronskih parov okoli osrednjih atomov v molekulah, zlasti v preprostih in simetri¢nih molekulah.

Centralni atom je v tej teoriji opredeljen kot atom, ki je vezan na dva ali ve¢ drugih atomov, medtem ko je kon¢ni (terminalni) atom vezan le na en drug atom.



1.2 Uéni cilji

V tem poglavju se bodo dijaki naucili:

» prikazati atome, molekule in ione z uporabo Lewisovih struktur,

« razloziti prostorsko razporeditev delcev v molekulah spojin z uporabo teorije odboja valen¢nih elektronskih parov VSEPR,
* izraCunati vezni kot med dvema atomoma v narisani molekuli,

* prenesti narisane molekule ali ione v 3D in ob modelu izboljsati vizualizacijo,

» vizualizirati 3D strukture kompleksnejSih ionov z uporabo predlog, ki so na voljo v programu ChemSketch.

1.3 Navodilo za uporabo programske opreme ChemSketch

Primer 1

Risanje Lewisove strukture molekule vode (H20).

KORAK 1

Iz nabora Periodic Table of Elements, ki se nahaja v orodni vrstici na levi strani ekrana, izberite kisikov atom in nato kliknite na prazno risalno povrsino. Pojavi
se molekulska formula vode.

KORAK 2

Oznacite molekulsko formulo in kliknite na Tools in 3D Structure Optimisation. Pojavi se strukturna formula vode.

KORAK 3

Ponovno oznacite strukturo narisane molekule, kliknite Options, nato v spustnem meniju izberite Set Structure Drawing in kliknite Normal. Postopek je prikazan

na sliki 1.
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Slika 1: Optimizacija narisane strukture

KORAK 4

Uporabite funkcijo Fit all, da povecate sliko. Tako bolje vidite narisano strukturno formulo (slika 2).
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Slika 2: Prilagoditev velikosti molekule
KORAK 5
Za risanje Lewisove strukturne formule molekule vode, kliknite na Templates, nato na Template window, pojavi se okno s pikami, ki predstavljajo valenéne

elektrone. Opisani postopek je prikazan na sliki 3.
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Slika 3: Okno s predlogami za dodajanje valen¢nih elektronov.

KORAK 6

V zgornjem desnem oknu izberete dolo¢en nacin prikaza Lewisovih pik in kliknete poleg atoma, pri katerem jih Zelite prikazati.
KORAK 7

Ce izberete Selection option, lahko odstranite dodane Lewisove pike, e izberete Rotation option, pa jih lahko obradate.
KORAK 8

Po opisanih korakih ste narisali Lewisovo strukturno formulo molekule vode (slika 4).
L

. O'c
H/ \H

Slika 4: Lewisova struktura molekule vode



KORAK 9
Za prikaz 3D strukture molekule vode najprej ponovite KORAKE 1- 4.
Nato oznacite narisano molekulo in kliknite Tools, zatem pa 3D Structure Optimization. Opisani postopek je prikazan na sliki 5.
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Slika 5: 3D optimizacija narisane strukture

KORAK 10

Sedaj v zgornji orodni vrstici izberite 3D Viewer. Odpre se novo okno s 3D strukturo molekule. Opisani postopek je prikazan na sliki 6.
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Slika 6: Pretvarjanje strukture v 3D prikaz

KORAK 11
V pogledu 3D lahko molekulo obracamo in preucujemo prostorsko razporeditev atomov.
KORAK 12

Za izracun kota med vezmi izberite opcijo Bond Angle kot prikazuje slika 7.

-5&' ACD/3D Viewer (Freeware) - [noname01.53d]
File Edit View | Jools | Options ACD/Labs Help
=3 Rotate Mode

Drag Mode

Zoom Mode

Z-rotate Mode

Fixed Angle Rotation Mode

L RSN ?\fg

“%
=

Bond Length
Bond Angle

Torsion Angle

3D Optimization
Mirror

Invert Center

New Frames Set
Add Frame
Delete Frame

Auto Add Frames...

Auto Rotate
Auto Rotate and Change Style

Slika 7: Izra¢un kota med dvema kovalentnima vezema v molekuli vode



KORAK 13
Sedaj kliknite na atom vodika (ki se ob kliku obarva zeleno), nato na atom kisika in nazadnje na drugi atom vodika. Odpre se okno, v katerem je prikazan kot v

molekuli vode.

b} Bond Angle

Initial Bond Angle (H 2, O 1, H 3): 104.500 Deg

-

MNew Value: |104.500 Deg

Instant Preview

Slika 8: Kot med vezmi

KORAK 14

Za dolocitev oblike molekule je potrebno poznati VSEPR teorijo.

Na enak nacin, kot je opisano pri molekuli vode, lahko v u¢nem procesu prikazemo tudi molekuli metana in amonijaka. Potrebno je slediti korakom, ki so
razlozeni pri predstavitvi risanja Lewisove strukturne formule vode.

Molekulo amonijaka lahko predstavite tako, da v levi orodni vrstici, na kateri so atomi posameznih elementov, izberete atom dusika, molekulo metana pa tako,

da izberete atom ogljika. S klikom na prazno risalno povrsino se prikaze molekulska formula spojine, po zgornjih korakih za prikaz strukturne formule vode pa

lahko prikazemo Lewisovo strukturno formulo teh spojin in njuno 3D strukturo.



Primer 2
Risanje Lewisove strukture SULFATNEGA ANIONA.

KORAK 1

V zgornji orodni vrstici kliknite na Template in izberite Template Window. Odpre se okno, v katerem izberite Anions in Inorganic. Postopek je prikazan na sliki

9.
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Slika 9: Okno s predlogami anorganskih anionov




KORAK 2

Izberite Zeleni anion — sulfatni ion. Kliknite na izbrani anion (okno se zapre), sedaj kliknite na izbrani anion na risalni povrsini.
KORAK 3

Oznacite narisani anion in kliknite Tools, nato 3D Structure Optimization. Postopek je prikazan na sliki 10.
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Slika 10: Risanje anorganskih anionov

KORAK 4

Na sliki 11 je prikazana Lewisova strukturna formula sulfatnega iona, ki jo nariSete po korakih, ki so opisani pri molekuli vode.



Slika 11: Lewisova strukturna formula sulfatnega aniona

KORAK 5
Za prikaz 3D modela kliknite na 3D viewer, ki se nahaja v zgornji orodni vrstici. Model, ki je prikazan na sliki 12, lahko obracate in preucujete prostorsko

razporeditev.

Slika 12: 3D struktura sulfatnega aniona



KORAK 6

Predstavljeni molekuli lahko dolo¢imo kot med vezmi, s poznavanjem teorije VSEPR pa lahko dolo¢imo njeno obliko.

1.4 Primeri nalog za usvajanje u¢nih vsebin

1. Narisite Lewisovi strukturi ogljikovega(IV) oksida in zveplovega(IV) oksida.
a) Prikazite 3D strukturo narisanih molekul.

b) Dolocite kote med vezmi.

c¢) Dolo¢ite obliko molekule z uporabo VSEPR teorije.

2. NariSite Lewisovi strukturi sulfatnega(IV) in nitratnega(Ill) iona.
a) Prikazite 3D strukturo narisanih ionov.
b) Dolo¢ite kote med vezmi.

c¢) Dolocite obliko molekule z uporabo VSEPR teorije.

3. S pomocjo virov izberite eno molekulo, ki je pomembna v vsakdanjem zivljenju. NariSite molekulo z uporabo programa ChemSketch in jo prikaZite z Lewisovo

strukturno formulo. Predstavite 3D strukturo izbrane molekule.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti vsebin
1. NariSite Lewisovo strukturo Zveplove kisline.

a) Prikazite 3D strukturo narisane molekule.

b) Dolocite kot med vezmi.

c) Dolocite obliko molekule z uporabo VSEPR teorije.



KIRALNOST IN OPTICNA AKTIVNOST

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Ué¢na tema: Kiralnost in opti¢na aktivnost

Uc¢na enota: Kiralnost in opti¢na aktivnost

Predvideno $tevilo ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod

Stereoizomerija je pojav, ko imajo molekule enako molekulsko formulo in enake strukturne dele, ki pa so prostorsko razli¢no razporejeni. Opti¢na aktivnost je
znacCilna za nekatere anorganske spojine, predvsem kompleksne spojine, najpogosteje pa se pojavlja pri organskih spojinah. Osnovni pogoj, da je spojina
opti¢no aktivna je, da vsebuje ogljikov atom, na katerega so vezani Stirje razli¢ni atomi ali atomske skupine. Takemu ogljikovemu atomu pravimo asimetri¢ni
ogljikov atom ali kiralni ogljikov atom ali stereogeni ogljikov atom. Oznacujemo ga z zvezdico. Beseda kiralnost izhaja iz grSke besede za roko, saj gre za to,
da sta opti¢na izomera zrcalni sliki, tako kot sta zrcalni sliki leva in desna roka. Opti¢na izomera imenujemo enantiomera. Stevilo optiénih izomerov neke
spojine izraunamo po formuli 2+, kjer je n Stevilo kiralnih ogljikovih atomov. Enantiomera se razlikujeta v tem, da eden suce linearno polarizirano svetlobo v
desno, drugi pa za enak kot v levo stran. Ime opti¢na izomerija izhaja iz te lastnosti — optiéne aktivnosti enantiomerov. Ce je v zmesi prisotna polovica vsakega

od enantiomerov, se ta zmes imenuje racemna zmes 0z. racemat.

Enantiomere oznac¢ujemo na razli¢ne nacine:
e enantiomeri, ki obrnejo ravnino polarizirane svetlobe v desno, se imenujejo desnosucni in so oznaceni z znakom +,
« enantiomeri, ki obrnejo ravnino polarizirane svetlobe v levo, se imenujejo levosuéni in so oznaceni z znakom -,
e pri ogljikovih hidratih se uporablja L/D (levo/desno) oznacevanje, pri katerem je osnovni standard za oznacevanje gliceraldehid,
e pri aminokislinah se uporablja L/D oznaevanje, pri katerem je osnovni standard alanin,
e R/S sistem oznacevanja je splosni nacin, ki izhaja iz latinskih besed rectus=desni in sinister=levi; pri tem nacinu vsak kiralni ogljikov atom ozna¢imo

posebe;.



1.2 U¢ni cilji
V tem poglavju se bodo dijaki naucili:

o oOpisati pojme: kiralnost, opti¢na aktivnosti, enantiomera,

e prepoznati kiralne spojine na osnovi njihove strukturne formule,

o narisati strukture in skeletne formule razli¢nih opti¢no aktivnih spojin,
e generirati imena narisanih spojine ChemSketch-u,

o generirati molekulsko formula spojine,

e optimizirati strukture spojin s pomo¢jo ukaza Clean structure,

e narisati opticne izomere,

e oznaciti kiralne centre,

e pokazati strukture opti¢no aktivnih snovi v treh dimenzijah,
 ustvariti 3D modele narisanih spojin,

o preucevati strukture opti¢no aktivnih spojin iz razli¢nih kotov,

e obracati in premikati narisane spojine,

o dolociti dolzine vezi in kote med vezmi v opti¢no aktivnih spojinah,

e shraniti narisane strukture na ra¢unalnik in Google Drive.

1.3 Navodilo za uporabo programske opreme ChemSketch

KORAK 1

V orodni vrstici izberite na¢in Structure  Structure | Draw

. . A . : : :
in nato ikono Draw Normal (na¢in Draw Normal je nastavljen kot privzeta moznost).

KORAK 2



C

Izberite ogljikov atom

na atom toolbar (tudi ta je nastavljen kot privzeta moznost).

S klikom na prazno delovno povrsino boste narisali CHs (slika 1).

CH4

Slika 1: Izbira atoma

KORAK 3
e
Iz tabele Table of Radicals [===2], ki se nahaja v orodni vrstici na desni strani ekrana, izberite karboksilno skupino -COOH in jo povezite z metanom (slika 2).
O 5%5
(o
H3C é >
OH c::;CH3

Slika 2: Izbira substituent



KORAK 4

V orodni vrstici atom toolbar izberite in dodajte tri CHs skupine na prvi ogljikov atom iz leve strani (slika 3).

/

H3C 0
/
HsC CH3OH

Bo9rdowainozan

3]

Slika 3: Dodajanje substituent



KORAK 5

V orodni vrstici atom toolbar, izberite H in nadomestite eno CHs skupino z vodikom, nato izberite O in nadomestite drugo CHs skupino z OH skupino (slika 4).

bl

o)

{

HsC OH OH

L= - Al

w2

¥a0u

ERc

Slika 4: Dodajanje substituent

KORAK 6

Structure | Draw

Uporabite ukaz Select/Move & , da oznacite formulo (kliknite znotraj oznacenega podrocja), nato preklopite v nac¢in Draw in izberite ikono

A';'- Rotate 90° (struktura se obrne za 90°) (slika 5).

Ox_ OH
X
OH
H™  “CHs

Slika 5: Obracanje formule



KORAK 7
V orodni vrstici izberite ukaz Structure

Structure | Draw

Zaporedno kliknite na OH, H_in CHs (izbran mora biti ukaz Select/Move @ ) in premaknite skupine na Zeleno mesto (slika 6). Narisali ste D-mle¢no kislino

(D-2-hidroksipropanojsko kish

CHj

Slika 6: Prilagajanje strukture

Enantiomere so oznac¢ene glede na orientacijo znacilne skupine (hidroksilna) glede na asimetri¢ni ogljikov atom (slika 7). Narisali ste L-mle¢no kislino (L-2-

hidroksipropanojsko kislino).

Ox O

HO H

CHj

Slika 7: Oznacevanje enantiomer



KORAK 8

g
Izberite Menu Tools — Generate — Name for Structure (ali kliknite na ikono &y glavni orodni vrstici) — ustvarilo se bo angleSko ime spojine po IUPAC-ovi

nomenklaturi (slika 8) - (2-hydroxypropanoic acid).

H
Oy OH Ox O

s
HO H HO—T*——H
CH3 CH3

Slika 8: Poimenovanje strukture

KORAK 9

Za oznacitev kiralnega centra, v orodni vrstici izberite ikono Edit Atom Label b , kliknite na kiralni center (ogljik), pojavi se okno Edit Label, izberite ali

napisite C* ter kliknite Insert (slika 9).

Ok?/OH
HO—C*—H

CHsy

Slika 9: Dolocitev asimetri¢nega ogljikovega atoma

KORAK 10



Funkcija Clean structure omogoca optimiziranje (popravi izgled) narisane strukture.

;_ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2]
File Edit Pages | Tools | Templates Options Documents Add-i

Structure | Draw Structure Properties Alt+Shift+5
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a 0- UMY 3D Structure Optimization Ctrl+Shift+3 [
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Slika 10: Optimizacija strukture
KORAK 11
Ukaz 3D Viewer omogoca prikaz narisane strukture v 3D nacinu. Ukaz aktivirate v zgornji orodni vrstici. V spodnjem levem kotu ekrana se pokazeta gumba, ki

omogocata preklapljanje med ChemSketch in 3D Viewer. lzberite narisano strukturo in jo optimizirajte za predstavitev v 3D nacinu z uporabo ukaza

%
3D Optimization: [ Izberite optimizirano strukturo in uporabite ukaz 3D Viewer % , ki se nahaja v zgornji orodni vrstici, struktura se bo prikazala v 3D
pogledu (sliki 10 in 11).




Otc/
He A\OH
‘C\H
H
B oo MmMOO®&N:
Slika 11: Prikaz strukture v 3D nac¢inu
KORAK 12

V narisani formuli lahko skrijete ali pokazete vse atome - ustvarite popolno ali poenostavljeno strukturno formulo. V orodni vrstici izberite Tools - Structure

Properties (kot je prikazano na sliki 12 a). Ce se Zelite vrniti v prvotno formulo, kliknite moznost All option in ikono Apply.



Current Style

__ AUTOSAVE______ | | Save | Del
Markush Biosequence Coloration
Common Atom Bond

Show Carbons

[ Hide Zero Charge
[JTerminal Cross Out Invalid Atorr
Size Calculation

Atom Symbol Size H O O

[v] Auto =
& Bond Length |7 mm S /

Atom Style Bond Style
|Aria| V| |D.?’ pt V| H

B 1
Apply Set Default

Update From Restore Default

OH

a b

Slika 12: a) Trenutni stil , b) poenostavljena strukturna formula

Za prikaz vseh vodikovih atomov v molekuli, v zgornji orodni vrstici izberite Tools in nato Add Explicit Hydrogens, kot je prikazano na sliki 12 c. Za povrnitev

v prvotno stanje kliknite na Tools in Remove Explicit Hydrogens.

1
O 0
H

H
HH/Q

c

Slika 12: c) Popolna strukturna formula



KORAK 13

Preizkusite razliéne moznosti prikaza molekule v 3D nacinu.

L e
Kliknite na ikono 3D Viewer % . S kliki na ikone H|>'< H i e

# lahko prikazete strukturo na razli¢ne nacine, ki jih nudi program. S klikom

na ikono & se molekula samodejno obraca, s kliki na ikone % gi'* ‘}’j g’* |J'i,| pa preizkusite Se druge nacine vrtenja in premikanja narisane strukture.

Za avtomatsko kontinuirano izmenjavo iz enega v drugi nacin prikaza molekule ob obracanju, kliknite na ikono

KORAK 14

Dolocanje dolzine vezi in kota med vezmi

Doloc¢anje dolzine vezi: kliknite na ikono 3D Viewer

%

ﬁ .

. - e . e 1 . )
, hato na ikono sedaj kliknite na atoma, med katerima Zelite dolociti dolzino vezi - v novem

pogovornem oknu se pokaze dolzina izbrane vezi (slika 13).
¥ Bond Length X

Initial Bond Length (C 1,C 2): 1.527 A

-

Maw Value: |1.527 2 A

[nstant Preview

Ireview Zancel Help

Dolocitev kota med vezmi. Kliknite na ikono 3D Viewer

pogovornem oknu se pokaze kot med vezmi (slika 14).

%

Slika 13: Dolzina vezi

, hato na ikono @ sedaj kliknite na atoma med katerima Zelite dolo¢iti kot — v novem



¥ Bond Angle *

Initial Bond Angle (C 3, H 16, C 4): 318.345 Deqg

-

Mew Yalue: |318.345 Deq

Instant Preview

Preview Cancel Help

Slika 14: Kot med vezmi

KORAK 15
Doloc¢anje molekulske formule in ostalih lastnosti spojine.
Izberite Tools - Calculate - Molecular Formula.

Ce zelite prikazati molekulsko formulo na novem listu s strukturo in imenom narisane molekule, kliknite Copy to Editor. V meniju lahko izberete tudi druge

elemente - molekulsko maso... (slika 15).
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Slika 15: Generiranje molekulske formule
KORAK 16

Shranite narisano strukturo na racunalnik in na Google Drive.

1.4 Primeri nalog za usvajanje uc¢nih vsebin
1. Poiscite informacije o opti¢no aktivnih spojinah, ki se pojavljajo v naravi, o njthovem pomenu v presnovi in njihovi uporabi v vsakdanjem zivljenju.
2. Drugi opti¢ni izomer mlecne kisline nariSite po prej opisanih navodilih.

Dolodite:



e ime spojine,

e molekulsko formulo,

e nariSite popolno in poenostavljeno formulo spojine,

e optimizirajte spojino z uporabo “clean structure”,

e predstavite spojino v 3D nacinu,

e obracajte strukturo in jo prikazite iz razli¢nih kotov,

e dolocite dolzino vezi med prvim in drugim atomom ogljika,

e dolocite kot med prvim in drugim ogljikovim atomom.

3. Poiscite informacije o aminokislinah, ki gradijo beljakovine in prikaZzite njihovo strukturo.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin

Narisite strukturo L- in D- serina in dolodite:
e ime spojine,
e molekulsko formulo,
e nariSite popolno in poenostavljeno formulo spojine,
e optimizirajte spojino z uporabo Clean structure,
e predstavite spojino v 3D nacinu,
e obracajte spojino in prikaZzite njeno strukturo iz razli¢nih kotov,
e dolocite dolzino vezi med prvim in drugim atomom ogljika,

e dolocite kot med prvim in drugim ogljikovim atomom.



ALKOHOLI

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Ucna enota: Organske kisikove spojine

Uéna tema: Alkoholi

Predvideno $tevilo u¢nih ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod

Alkoholi so organske spojine, ki imajo na ogljikov atom vezano hidroksilno funkcionalno skupino (-OH).

Razvr§¢amo jih lahko po razli¢nih kriterijih, na primer:

- glede na vrsto verige ali obroca na katerega je vezana hidroksilna skupina razlikujemo alifatske alkohole, cikli¢ne in fenole (»aromatske alkohole«);

- glede na vrsto ogljikovega atoma na katerega je vezana hidroksilna skupina poznamo primarne, sekundarne in terciarne alkohole;

- glede na Stevilo vezanih hidroksilnih skupin v strukturi alkohola poznamo npr. diole, triole, poliole.

Alkohole lahko pripravimo na razliéne nacéine. Najstarej$i proces je alkoholno vrenje. Pripravimo jih lahko $e iz alkenov (adicija vode), halogenoalkanov
(nukleofilna substitucija), aldehidov (redukcija).

Po IUPACovi nomenklaturi alkohole poimenujemo tako, da poimenujemo najdalj$o verigo ogljikovih atomov in dodamo konénico — OL. Ce sta v molekuli dve
hidroksilni skupino, to ozna¢imo z grskim §tevnikom pred konc¢nico -diol, ¢e ima tri hidroksilne skupine, je -triol (primeri: CH2(OH)- CH2(OH) etan-1,2-diol
(glikol); CH2(OH)-CH(OH)-CH2(OH) propan-1,2,3-triol (glicerol)...

Ogljikove atome v verigi ostevil¢imo tako, da dobi ogljikov atom na katerega je vezana hidroksilna skupina najmanjso Stevilko. V primeru hkratne prisotnosti
funkcionalne skupine z vi$jo prioriteto, se hidroksilna skupina imenuje v predponi imena, npr. 2-hidroksipropanojska kislina.

Zaradi raznolikosti in svojih lastnosti so alkoholi velika in pomembna skupina organskih kisikovih spojin. Najpomembnejsi predstavniki alkoholov so metanol,

etanol, glikol in glicerol.



Ime alkohola Metanol Etanol Propanol Butanol Etan-1,2-diol Propan-1,2,3-triol Benzil alkohol
(glikol) (glicerol)
Molekulska formula CH4O C2H60O C3HsO C4H100 C2Hs02 C3HsO3 C7HsO

1.2. Uéni cilji

V tem poglavju se bodo dijaki naucili:

e narisati razli¢ne primere molekul alkoholov in jih prikazati s strukturno, racionalno in skeletno formulo,

e generirati ime predhodno narisanih molekul alkoholov v programu ChemSketch,

e uporabljati opcijo zapisovanja molekulske formule predhodno narisanih molekul alkoholov v programu ChemSketch,

e izboljsati prikaz strukture molekul (prilagoditev dolzine vezi in kotov med vezmi) z uporabo opcije “Clean Structure®,

e narisati strukturne izomere alkoholov,
e prikazati strukture alkoholov v treh dimenzijah,
e obracati molekule alkoholov v dveh in treh dimenzijah,

e menjavati nacin prikazovanja struktur molekul alkoholov v treh dimenzijah,

e premikati molekule alkoholov v 3D in 2D,

e optimizirati strukture molekul alkoholov,

e shraniti na racunalnik dvodimenzionalno in tridimenzionalno strukturo Zeljene molekule alkohola.

1.3 Navodilo za uporabo programske opreme ChemSketch

Risanje razli¢nih alkoholov:

Primer 1.

Narisite primere monohidroksi, dihidroksi in trihidroksi alkoholov.




KORAK 1

Monohidroksi, dihidroksi in trihidroksi alkohole lahko nariSete z izbiro € v orodni vrstici za atome. V orodni vrstici sedaj izberete Structure in Draw Normal

#
». Kliknite na delovni prostor, pri ¢emer se bo pojavil CHs. S klikom na CH4 in potegom v desno boste oblikovali verigo dveh ogljikovih atomov CHs - CHa.

Da nariete metanol kot primer monohidroksi alkohola, morate dodati -OH skupino, tako da v orodni vrstici z atomi izberete Oxygen © . S klikom na enega od

ogljikovih atomov postane -CHs skupina -OH skupina (slika 1). Oznacite celotno strukturo in izberite gumb Clean Structure m
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Slika 1: Struktura metanola

KORAK 2

Ponovite ukaze, opisane v KORAKU 1, in nariSite strukture molekul etanola, propan-1,2-diola in propan-1,2,3-triola. V narisanih strukturah prikazite vse
ogljikove atome (Tools = Structure Properties - v delu Show Carbons izberite Select All - Apply) in uporabite ukaz Clean Structure. Sedaj generirajte imena
vseh treh narisanih struktur z uporabo Tools, nato Generate Name for Structure. Ce ste izvedli vse korake pravilno, bi morali dobiti strukture in imena, kot je

prikazano na sliki 2.
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Slika 2: Strukture molekul etanola, propan-1,2-diola in propan-1,2,3-triola in njihova imena

KORAK 3

Da ostevilcite ogljikove atome v verigi, oznadite strukturo alkohola z uporabo = , nato izberite ¥ (Manual Numbering) (slika 3 a), pojavi se okno Manual
Numbering. Potrdite z gumbom OK. Ko kliknete na ustrezni ogljikov atom, se pokaze Stevilka 1, s klikom na drugi ogljikov atom se pokaze Stevilka 2.

Opozorilo: Steviléenje ogljikovih atomov se zaéne na atomu ogljika, ki je najblizje hidroksilni skupini. (slika 3 b).
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Slika 3: a) Postopek ostevilcenja ogljikovih atomov v etanolu b) Ostevil¢eni ogljikovi atomi v molekuli etanola

KORAK 4
Ponovite postopek, opisan v KORAKU 3 na primerih struktur molekul propan-1,2-diola in propan-1,2,3-triola (slika 4).
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Slika 4: Osteviléenje ogljikovih atomov v strukturah molekul propan-1,2-diola in propan-1,2,3-triola

KORAK 5
Dolocite molekulsko formulo narisane strukture z izbiro Tools, nato Calculate in Molecular Formula. Pokaze se pogovorno okno Calculation Results z

molekulsko formulo izbrane strukture (slika 5 a in 5 b). Z izbiro Copy to Editor se molekulska formula pojavi na risalni povrsini (slika 6).
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Slika 6: Molekulska formula etanola

KORAK 6

Za prikaz narisane strukture alkoholov v 3D naéinu, oznacite eno narisano strukturo, nato izberite ikono % Pojavi se novo okno s 3D prikazom struktur molekul
(slika 7).
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Slika 7: 3D struktura propan-1,2-diola
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1.4 Primeri nalog za usvajanje u¢nih vsebin

1. Narisite strukturo molekule heksan-2-ola in opravite naslednje naloge:
a) strukturo molekule prikazite z racionalno in skeletno formulo,
b) pravilno ostevilite verigo,
c) poimenujte narisani alkohol,
¢) dolocite molekulsko formula narisanega alkohola,
d) prikazite 3D strukturo molekule narisanega alkohola,
¢) dodajte Se eno hidroksilno skupino na tretji ogljikov atom v strukturi heksan-2-ola in poimenujte dobljeno spojino,

f) razveljavite spremembo, narejeno v nalogi ), nato nari$ite dvojno vez med tretjim in Cetrtim ogljikovim atomom v strukturi alkohola heksan-2-ola.
Poimenujte dobljeno spojino.

2. S pomocjo interneta raziscite uporabo metanola v vsakdanjem zivljenju. Prikazite 3D strukturo metanola in uporabite naslednja orodja:

o Optimizirajte strukturo molekule metanola in shranite 2D in 3D strukturo na svoj rac¢unalnik.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin

1. Narisite strukturo molekule heks-5-en-3-ola, in opravite naslednje naloge:

a)strukturo molekule prikazite z racionalno in skeletno formulo,
b) pravilno ostevil¢ite verigo,

) poimenujte narisani alkohol,

¢) doloc¢ite molekulsko formula narisanega alkohola,

d) prikazite 3D strukturo molekule narisanega alkohola,

e) shranite 2D in 3D strukturo na racunalnik.



ALDEHIDI IN KETONI

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Ucna enota: Organske kisikove spojine

Uéna tema: Aldehidi in ketoni

Predvideno $tevilo u¢nih ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod

Aldehidi in ketoni so organske kisikove spojine, ki imajo karbonilno funkcionalno skupino (C=0). Ce je karbonilna skupina na zagetku ali na koncu verige, je

organska spojina aldehid, ¢e je karbonilna skupina med zacetnim in konénim C atomom pa je keton.

i
aldehid keton

Kisikov atom v karbonilni skupini je dosti bolj elektronegativen od ogljikovega, zato je karbonilna skupina polarna.

Pravila imenovanja po IUPAC doloc¢ajo kon¢nico -al za aldehide in -on za ketone. Aldehide v homologni vrsti imenujemo tako, da imenu alkana dodamo

kon¢nico al. Pri ketonih lego karbonilne skupine oznac¢imo z zaporedno Stevilko C atoma v verigi.



Aldehidi nastanejo pri oksidaciji primarnih alkoholov, ketoni pa pri oksidaciji sekundarnih alkoholov. Pri aldehidih zlahka potece oksidacija do karboksilnih

kislin, pri ketonih pa ne. To lastnost lahko uporabimo za razlikovanje med aldehidi in ketoni, obi¢ajno s Sibkimi oksidanti kot sta Fehlingov in Tollensov reagent.

V kemijski industriji se aldehidi in ketoni uporabljajo kot topila ali kot izhodne spojine v proizvodnji drugih kemikalij. V naravi so pogoste kombinacije karbonilne

skupine in drugih funkcionalnih skupin. Tako je npr. v vanilinu, hormonih in ogljikovih hidratih. Spojine aldehidov in ketonov se pogosto uporabljajo kot

esencialna olja.

1.2 Uéni cilji

V tem poglavju se bodo dijaki naucili:

narisati cikli¢ne in acikli¢ne primere aldehidov in ketonov,

razumeti razliko med C=0 skupino v aldehidu in v ketonu,

imenovati in s pomo¢jo orodja v ChemSketchu generirati ime aldehidov in ketonov,

s pomocjo orodij v ChemSketchu prikazati strukturo aldehidov in ketonov z molekulsko, strukturno, racionalno in skeletno formulo,
iz v 2D narisanih struktur v programu ChemSketch ustvariti 3D modele molekul in jih obracati v vse smeri,

shraniti na racunalnik dvo in tridimenzionalne strukture aldehidov in ketonov,

bolje vizualizirati strukture aldehidov in ketonov,

razvijati in izboljSati svoje kompetence risanja struktur v programu ChemSketch,

razvijati svoje digitalne kompetence z uporabo spletnih brskalnikov.



1.3 Navodila za uporabo programa ChemSketch

Primer 1
Metanal, etanal, propanal, propan-2-on

Narisite strukture molekul metanala, etanala, propanala in propan-2-ona z namenom prikazati razliko med C=0 skupino v aldehidu in v ketonu. Narisane strukture

podistite in generirajte imena. Izvedite 3D optimizacijo, ustvarite 3D modele in jih rotirajte v vse smeri.

KORAK 1

Narisite metan, etan in dvakrat propan kot je prikazano na sliki 1. Uporabite Structure mode in opcijo DrawNormal. Kliknite na prazno podrocje risalne povrsine,

pojavil se bo CHas. S klikom na ogljikov atom ustvarite vez med dvema ogljikoma. Da dobite verigo treh ogljikov kliknete $e enkrat na ogljikov atom.
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Slika 1: Struktura metana, etana in propana



KORAK 2
V levem stolpcu z orodji izberite O (kisik). Kliknite na prvi ogljik v metanu, etanu in enem od propanov in povlecite z misko. Tako nariSete OH skupino (slika
2a). Kliknite na drugi ogljikov atom v drugi narisani formuli propana in povlecite z misko. V vsaki strukturi kliknite na C-OH vez, da ustvarite C=0 skupino,

kar prikazuje slika 2b.
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Slika 2: a) Risanje C-OH vezi, b) risanje C=0 vezi



KORAK 3

Kliknite na H v levem stolpcu z orodji, nato kliknite C v C=0 skupini in povlecite z misko, da ustvarite CHO skupino. To naredite v prvih treh strukturah (slika
3).
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Slika 3: Risanje CHO skupine

KORAK 4

Z orodjem Lasso oznacite prvo strukturo, nato v orodni vrstici izberite Tools in nato iz odprtega seznama izberite Clean Structure (slika 4a). Enako ponovite z

vsemi strukturami, da dobite strukture, ki so prikazane na sliki 4b.
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KORAK 5

Z orodjem Lasso izberite prvo strukturo. V orodni vrstici izberite Tools, nato Generate in za tem Name for Structure kot prikazuje slika 5a. Za generiranje vseh

imen enako ponovite za vse narisane strukture (slika 5b).
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Slika 5: a) Postopek generiranja imen struktur, b) Imenovane strukture
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KORAK 6
Za 3D optimizacijo izberite vsako od narisanih struktur posebej in uporabite gumb za 3D optimizacijo kot je prikazano na sliki 6a. Pojavilo se bo novo okno v

katerem izberite opcijo No, kot prikazuje slika 6b. Slika 6¢ prikazuje strukture po izvedeni 3D optimizaciji.
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Slika 6: a) 3D optimizacija izbrane strukture, b) pojavno okno, ¢) 3D optimizirane structure metanala, etanala, propanala in propan-2-ona



KORAK 7

Najprej izberite propanal, nato pa postopek ponovite §e s propan-2-onom. Oznacite strukturo in uporabite gumb 3D kot je prikazano na sliki 7a. Pojavilo se bo

novo okno s 3D modelom izbrane strukture. Model je moZno po zelji rotirati in mu spreminjati videz. Na tak nacin si lahko bolje predstavljamo razliko med

karbonilno skupino v aldehidu in v ketonu.
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b C

Slika 7: a) Pretvorba v 3D model , b) Model molekule propanala, ¢) Model molekule propan-2-ona
KORAK 8

Shranite na racunalnik vse strukture in 3D modele tako, da kliknete na File in nato Save As. Izberite primerna imena.

Primer 2

NariSite molekulo feniletanala. Feniletanal ima vonj po lilijah in hijacintah. Narisano strukturo pocistite, generirajte ime in molekulsko formulo ter jo prikazite

kot tridimenzionalni model.

KORAK 1
V desnem stolpcu z orodji (Radicals Toolbar) izberite benzen in nato kliknite na prazno podrocje na risalni povrsini. Prikazala se bo struktura benzena. S klikom
na kateri koli ogljikov atom narisite CHs skupino in jo s klikom na to skupino podaljsajte v etilno skupino. Narisana je struktura etilbenzena, kar prikazuje slika

1.
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Slika 1: Etilbenzen
KORAK 2

V levem stolpcu z orodji izberite O (kisik). Aktivirajte gumb Draw Normal (::), nato kliknite na zadnji ogljikov atom da ustvarite vez C-OH. S klikom na to
vez ustvarite karbonilno skupino kot prikazuje slika 2.

Slika 2: Narisana struktura benzena z etilno in karbonilno skupino
KORAK 3

Z orodjem Lasso izberite narisano strukturo, nato jo podistite tako, da v orodni vrstici izberete Tools in nato Clean Structure. Postopek je prikazan na sliki 3a,

pociséena struktura pa na sliki 3b.
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Slika 3: a) Cis¢enje strukture, b) Pocis¢ena struktura etilbenzena
KORAK 4

Z orodjem Lasso izberite narisano strukturo. VV orodni vrstici kliknite na Tools, na seznamu izberite Generate in nato Name for Structure. Postopek prikazujeta
sliki 4a in 4b.
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Slika 4: a) Postopek kreiranja imena izbrane strukture, b) Narisana in imenovana struktura
KORAK 5

Z orodjem Lasso izberite narisano strukturo. V orodni vrstici kliknite na Tools, na seznamu izberite Calculate in nato Molecular Formula (slika 5a). Pojavilo se

bo novo okno z molekulsko formulo. Za prikaz molekulske formule, kot je prikazan na sliki 5c, izberite Copy to Editor (slika 5b).
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Slika 5: a) Kreiranje molekulske formule, b) Prikaz molekulske formule, ¢) Zapis molekulske formule ob strukturi



KORAK 6

Za 3D optimizacijo strukture z orodjem Lasso izberite narisano strukturo in nato kliknite gumb za 3D optimizacijo kot je bilo opisano v Primeru 1. Za premik
imena in molekulske formule uporabite gumb Select/Move in premaknite polje z imenom in molekulsko formulo. To prikazujeta sliki 6a in 6b.

L ACD/ChemSketch (Freeware) - [C:\Users\Uporabnik\Desktop\risanje za projekt\feniletanal za naprej ociscen.sk2]

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

structure | Draw (1 (P 4 &5 =3 g o @ &, | |Page wid | Pal e [FFE &) & ot £ %3 reChen eviees kit BBl v-oah RS §
@@ O LN g R F A + /T 0L, RTPE €& P ek B @B,

i 0 10 20 30 40 50 50 70 50 90 100 10 120 130 140 160
L T N R T P TR TR N T TR T N T R T N T T T FUTE TR N T TIN ETE TR T T SRR R o

K 1 ' ]

= H /(EMoIecular Formula: C,HO- H
H

o ? H

: | Molecular Formula: CgHgO

] pheylacethldehyde olectiar rormuia. %M

H

phenylacetaldehyde

a b
Slika 6: a) in b) Premikanje imena in molekulske formule od 3D optimizirane strukture

KORAK 7

Narisano strukturo prenesite v 3D prikazovalnik (3D Viewer). Rotirajte jo in uporabite razli¢ne nacine prikaza modela molekule feniletanala. Nekaj moznosti je

prikazanih na slikah 7a-7e.
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Slike 7: a-e) Razli¢ni nacini prikaza modela molekule feniletanala



KORAK 8

Shranite na rac¢unalnik 2D strukturo in 3D modele tako, da kliknete na File in nato Save As. Izberite primerna imena.

Primer 3

Narisite molekulo ciklopentan-1,3-diona. Prikazite jo s skeletno, strukturno in molekulsko formulo.

KORAK 1
V desnem stolpcu z orodji (Radicals Toolbar) izberite ciklopentan in nato kliknite na prazno podrocje na risalni povr$ini. Prikazala se bo struktura ciklopentana

kot je prikazano na sliki 1.
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KORAK 2

V levem stolpcu z orodji izberite O (kisik). Kliknite na kateri koli ogljikov atom in povlecite z misko, nato enako ponovite na tretjem ogljikovem atomu. Tako
nariSete OH skupino (slika 2a). Kliknite na obe C-OH vezi, da ustvarite C=0 skupino, kar prikazuje slika 2b.
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Slika 2: a) Risanje C-OH vezi, b) Risanje C=0 vezi



KORAK 3

Narisano strukturo pocistite tako, da jo oznacite z orodjem Lasso, nato pa v orodni vrstici izberite Tools in opcijo Clean Structure (slika 3a) ali uporabite gumb

Clean Structure. Prikazala se bo skeletna formula ciklopentan-1,3-diona. To prikazuje slika 3b.
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Slika 3: a) Ci¢enje strukture ciklopentan-1,3-diona, b) Pogi§¢ena struktura ciklopentan-1,3-diona



KORAK 4

Za pretvorbo narisane skeletne formule v strukturno, v orodni vrstici kliknite Tools in nato izberite Add Explicit Hydrogens (sliki 4a in 4b). Z orodjem Lasso
oznacite strukturo, v orodni vrstici kliknite Tools in izberite Structure Properties (slika 4c). Pojavilo se bo novo okno v katerem obkljukajte All v razdelku Show
Carbons. Za tem kliknite Apply, kot prikazuje slika 4d in dobili boste strukturno formulo (slika 4e).
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KORAK 5

Prikazite molekulsko formulo ob uporabi Tools, Calculate in nato Molecular formula. Postopek ste ze izvedli pri primeru 2.
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Slika 5: Strukturna in molekulska formula ciklopentan-1,3-diona

KORAK 6

Narisano strukturo prenesite v 3D prikazovalnik (3D Viewer). Rotirajte jo in uporabite razlicne nacine prikaza modela molekule ciklopentan-1-3-diona.

KORAK 7

Shranite na racunalnik 2D strukture in 3D modele tako, da kliknete na File in nato Save As. Izberite primerna imena.



1.4 Primeri nalog za usvajanje uc¢nih vsebin

Narisite enega od cis/trans izomerov citrala (3,7-dimetilokta-2,6-dienal), ki je sestavina esence limonske trave.
Podcistite strukturo.

Generirajte ime in izpis molekulske formule.

Prenesite strukturo in jo prikazite v 3D prikazovalniku in jo rotirajte.

Shranite narisano strukturo in 3D model.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin

Butandial, 5-metilheptan-2,4-dion

S pomocjo spletnih brskalnikov ali literature poiscite primere aldehidov in ketonov, nariSite njihove strukture, jih pretvorite v razlicne oblike zapisov, generirajte

imena in molekulske formule ter prenesite v 3D prikazovalnik kjer si oglejte razlicne prikaze modelov molekul in jih rotirajte.



BIOMOLEKULE

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Uéna tema: Biomolekule

U¢na enota: Ogljikovi hidrati

Predvideno $tevilo u¢nih ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod

Biomolekule, imenovane tudi bioloske molekule, so snovi, ki jih proizvajajo in uporabljajo Zivi organizmi. Imajo razliéne strukture in funkcije. Stiri
glavne vrste biomolekul so: ogljikovi hidrati, lipidi, beljakovine in nukleinske kisline. Ogljikovi hidrati so glavni vir energije za organizme.

Lipidi so pogosti kot gradniki bioloSkih membran ali predstavljajo razlicne oblike energije.

Tudi beljakovine imajo Stevilne pomembne funkcije, kot so prenaSanje nekaterih pomembnih snovi, delovanje kot encimi, gradnja miSic ali delovanje

kot protitelesa. Njihove strukture so zelo raznolike. Nukleinske kisline imajo pomembno vlogo za sintezo beljakovin in prenasanje genetskih informacij.

1.2 U¢ni cilji
V tem poglavju se bodo dijaki naucili:
e narisati razlicne primere molekul ogljikovih hidratov,

e predstaviti strukturo ogljikovih hidratov s Fisherjevimi in Haworthovimi formulami,

e uporabljati nomenklaturo ogljikovih hidratov,



e zapisati kemijske reakcije ogljikovih hidratov,
e narisati formuli "D™ in "L" ogljikovih hidratov,

e shraniti na racunalnik narisane molekule ogljikovih hidratov.

1.3 Navodila za uporabo programske opreme ChemSketch

Primer 1
Risanje strukture D-glukoze s Fischerjevo formulo.
KORAK 1

Zacnite v modulu Structure in v orodni vrstici kliknite na Templates. Oboje je prikazano na sliki 1.
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Slika 1: Izbira orodja

KORAK 2

Odprite okno s predlogami — Template Window. Izberite modul Draw in za izbiro ogljikovih hidratov kliknite na Carbohydrates kot je prikazano na sliki 2.

Izberite formulo D-glukoze, kliknite nanjo in jo s ponovnim klikom prenesite na risalno povrsino v ChemSketchu.
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Slika 2: Izbira ogljikovih hidratov



KORAK 3

Preklopite na nacin Structure in oznacite formulo kot je prikazano na sliki 3.
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Slika 3: Postopek ozna¢evanja formule



KORAK 4

V orodni vrstici kliknite na Tools (slika 4) in nato izberite structure properties. Pojavi se novo okno v katerem odkljukajte all kot je prikazano na sliki 5.

File Edit Pages emplates

Structure | Draw (] ¢l (3 &5 :

Slika 4: Izbira orodja v orodni vrstici

Properties ? X
Current Style
__ AUTOSAVE_ | Save | Del
Markush Biosequence Coloration
Commaon Atom Bond

how Carbons

Hide Zero Charge
Arminal Cross Cut Invalid Atomr
Size Calculation

Atom Symbol Size| 10 o
[v] Auto -
Bond Length |7 mm =
Atom Style Bond Style
|Aria| e | |EI.? pt e |
°
Apply Set Default
Update From Restore Default

Slika 5: Izbira moznosti All omogoca prikaz vseh ogljikov



KORAK 5

Za prikaz Fischerjeve formule z izpisanimi vsemi atomi, kliknite na Apply. (slika 6)

Properties ? et
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_J‘!".UTOSJ‘!'LVE_ R Save Del
Markush Biosequence Coloration
Common Atom Bond

Show Carbons

[v] Al [| Hide Zero Charge

Terminal Cross Qut Invalid Atomr
Size Calculation

Atom Symbol Size| 10 o
Autn
Bond Length 7 mm
Atom Style Bond Style
Arial ~ | |07 pt ~

Set Default

Update From Restore Default

HoP
H—C—OH
—&—oH

HO—C—H
H—c::—OH
25 on

Slika 6: Izpis Fischerjeve formule D-glukoze



Primer 2
Generiranje imena narisane strukture.

KORAK 1

Narisite strukturo molekule kot je opisano v primeru 1. Slika 7 prikazuje narisano in oznaceno strukturo D-glukoze.

Slika 7: Oznacena struktura D-glukoze

KORAK 2

V orodni vrstici kliknite na Tools ,izberite Generate in nato za prikaz imena kliknite na Name for Structure. Postopek je prikazan na sliki 8.
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Slika 8: Postopek generiranja imena v ChemSketchu
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Primer 3

Zapis glukoze s Haworthovo formulo in generiranje imena.

KORAK 1

V modulu Draw v orodni vrstici kliknite na Templates (slika 9).

j_ ACD/ChemSketch - [nonamel1.5k2]
File Edit

Dptions  Documents Add-Ons  ACD/Labs Help
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Slika 9: Izbira ustreznega orodja
KORAK 2

S klikom na Template Window odprite okno s predlogami. Vkljuéite nac¢in Draw in nato kliknite na Sugars:alfa-D-Pyr.

S klikom izberite formulo a-D-glucopyranose in jo prenesite na risalno povrsino. Opisani postopek je prikazan na sliki 10.
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Slika 10: Izbira zeljene formule monosaharida iz ChemSketchevega okna s predlogami



KORAK 3

Za generiranje imena lahko uporabite enak postopek kot v prejsnjem primeru, lahko pa s klikom prenesete ime, ki je zapisano pod formulo v oknu s

predlogami.
OH OH
H OH H OH
OI—||_| H C}I-ll_| H
HO OH HO OH
H OH H OH
a-D-glucopyranose a-D-Glucopyranose
Slika 11: Haworthova formula in ime izbranega monosaharida
Primer 4

Izbira in prikaz lastnosti narisane spojine.
KORAK 1

Narisite strukturo glukoze in jo oznacite.

KORAK 2
V vrstici z orodji kliknite na ikono Calculate Selected Properties kot prikazuje slika 12. Na sliki 13 je prikazano pojavno okno s prikazanimi lastnostmi narisane

spojine.
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Slika 12: Izbira orodja za prikaz lastnosti narisane spojine

Calculation Results it
Malecular Formula: CgH120g ~
Formula Weight 180.15588
Composition: C(40.00%) H(6.71%) 0{53.29%)

Molar Refractivity: 3754+ 03 cm’

Malar Volume: 1139+ 30cem’

Parachor; 3529+40cm”

Index of Refraction: 15732002

Surface Tension: 920+ 3.0 dynefcm

Density: 1581006 §;|jt:m3r

Dielectric Constant: Mot available

| TN A o] 1400 AL 1n'24.-..-...3 w
Select Properties Copy To Editor Cancel Help

Slika 13: Pojavno okno s prikazanimi lastnostmi spojine

KORAK 3

Za prikaz to¢no dolocenih lastnosti, najprej izberite Select Properties kot je prikazano na sliki 14.

( Select Properties )E Copy To Editor Cancel Help

Slika 14: Izbira gumba za prikaz lastnosti



KORAK 4

Kliknite na Unselect all, da odznacite vse lastnosti in nato izberite tiste, ki jih Zelite prikazati in jih potrdite s klikom na OK. (slika 15)

Select Properties to Calculate K ||Select Properties to Calculate X
Properties Properties
Molecular Farmula ~ Malecular Formula Fs
Formula Weight Formula Weight
Composition [ Composition
Molar Refractivity [ Molar Refractivity
Maolar Volume [] Malar Volume
Parachar [] Parachor
Index of Refraction Index of Refraction
Surface Tension [J Surface Tension
Density [ Density
Dielectric Constant [ Dielectric Constant
Polarizability [ Polarizability
RDBE [J RDBE
Monoisotopic Mass [J Moncisctopic Mass
Nominal Mass [ Nominal Mass
Average Mass v [ Average Mass w
Select all Unselect all Selact All
Cancel Help cancel Help

Slika 15: Odznacitev vseh lastnosti in izbira samo Zeljenih lastnosti

KORAK 5

Za prikaz izbranih lastnosti ob formuli, najprej v vrstici z orodji kliknite na ikono kot je prikazano na sliki 16. Nato kliknite na gumb Copy to editor (slika 17).

# o L (B

Slika 16: Izbira gumba za prikaz lastnosti ob formuli



Calculation Results

Maolecular Formula:

Formula Weight:
Index of Refraction:

Select Properties

0
CsH120g L
180.15588
1573002 H———0OH
HO ——H
H———O0OH
H— OH Molecular Fomula: C.H, O,
Formula Weight: 180.155688

( _ ) . Index of Refraction: 1.573 + 0.02
Copy To Editor Cancel Help OH

Slika 17: Postopek za prikaz izbranih lastnosti ob narisani strukturi



Primer 5
Prenos molekul D-glukoze in a-D-glukopiranoze v 3D.

KORAK 1

Oznacite Fischerjevo formulo narisane spojine in v vrstici z orodji kliknite na ikono 3D viewer kot prikazuje slika 18.

File Edit Pages Tools Object Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help
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0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150 160 170 180 190 200 21
\ mm [T

R
-
U 5 H——OH
] 3
ol i HO——H
o H——OH
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¥ OH
Slika 18: Izbira gumba za prenos strukture iz 2D v 3D in rezultat prenosa — 3D model
KORAK 2

Za prikaz modela spojine s Haworthovo formulo, oznacite narisano Haworthovo formulo in kliknite na ikono 3D-viewer (slika 19).



& ACD/3D Viewer - [noname01.s3d - o %

File Edit View Jools Opuions ACD/Labs Help
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1-ChemSketch 2-Copy to ChemSk | 3-3D View 4-3D Optimization

Slika 19: Prenos iz 2D v 3D in 3D model iz narisane Haworthove formule



Primer 6

Uporabite ikone, prikazane na sliki 20, za prikaz razli¢nih modelov na sliki 21.

2| PE o 23 DR D2

Slika 20: Tkone za izbiro razliénih modelov

Slika 21: Razli¢ni 3D modeli narisane spojine

Uporabite ikone, prikazane na sliki 22, za razli¢éne moznosti rotacije, ki so prikazane na sliki 23.
R AV

Slika 22.Ikone za izbiro nacina rotacije




’
B
N
~ 1
.

Slika 23: Razli¢no obrnjeni 3D modeli

1.4 Primeri nalog za usvajanje uc¢nih vsebin

Na internetu poiscite formulo fruktoze, jo narisite v ChemSketchu, nato opravite sledece naloge:

a) nariSite dve vrsti monosaharidnih struktur,

b) nariSite Fischerjevo in Haworthovo formulo,

¢) uredite strukturo molekule, spremenite prikaz atomov in funkcionalnih skupin,
¢) generirajte ime,

d) prikazite strukturo molekule s pomocjo 3D Viewerja,

e) uporabite ikone vseh vrst rotacij in ikone posebnih na¢inov za dolzine in atome,

f) prikazite molekulsko formulo, molekulsko maso in lomni koli¢nik.



Preglejte biomolekule na predlogah v ChemSketchu. Izberite eno iz vsakdanjega Zivljenja in jo prikaZite s pomocjo orodij v ChemSketchu.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin

Na internetu poisc¢ite formulo galaktoze, jo narisite v programu ChemSketch in opravite sledece naloge:

a) narisite dve vrsti monosaharidnih struktur,

b) narisite Fischerjevo in Haworthovo formulo,

c) uredite strukturo molekule, spremenite prikaz atomov in funkcionalnih skupin,
d) generirajte ime,

e) prikazite strukturo molekule s pomocjo 3D Viewerja,

f) uporabite ikone vseh vrst rotacij in ikone posebnih na¢inov za dolzine in atome,

g) prikazite molekulsko formulo, molekulsko maso in lomni koli¢nik.

V zvezek zapiSite bioloski pomen galaktoze in njene vire (pojavljanje v naravi).



KOORDINACIJSKE SPOJINE

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Ué¢na enota: Prehodni elementi

Naslov: Koordinacijske spojine

Predvideno $tevilo ur: 2

1.1 Teoreti¢ne osnove

Koordinacijske spojine, znane tudi kot koordinacijski kompleksi, so spojine, sestavljene iz osrednjega kovinskega atoma/iona, ki ga obdaja skupina ligandov.
Ligandi so anioni ali nevtralne molekule, ki lahko oddajo par ali pare elektronov in so s kovinskim ionom povezani s koordinacijskimi kovalentnimi vezmi. To
je kovalentna vez, pri kateri en atom - atom donor - prispeva oba elektrona. Ligandi so lahko enovezni ali vecvezni.

Kompleksi so lahko nevtralni ali pa imajo naboj. Ce ima koordinacijski kompleks neto naboj, se kompleks imenuje kompleksni ion.

Koordinacijsko Stevilo je Stevilo donorskih atomov, vezanih na osrednji kovinski atom/ion.

Stevilne koordinacijske spojine imajo zna¢ilno geometrijsko strukturo. Dve pogosti obliki sta kvadratno planarna, pri kateri so $tirje ligandi razporejeni v
oglis¢ih hipoteti¢nega kvadrata okoli osrednjega atoma kovine in oktaedri¢na, pri kateri je razporejenih Sest ligandov, Stirje v ravnini ter po en nad in pod
ravnino.

Pri koordinacijskih spojinah se pojavljajo tudi razli¢ne vrste izomerije. Spojine imajo enako molekulsko formulo in razli¢no razporeditev ligandov okoli
kovinskega iona. To vodi do razli¢nih fizikalnih in kemijskih lastnosti, zaradi ¢esar so koordinacijske spojine uporabne za razlicne namene, med drugim kot

katalizatorji, pigmenti in zdravilne u€inkovine.



Primeri

Formula Ime Ligand | Koordinacijsko $tevilo Struktura
[Ag(NH,).]* diaminsrebrov(l) ion NH. 2 linearna
[Zn(CN).J> | tetracianidocinkatni(ll) ion CN- 4
[Ni(CN).]> | tetracianidonikolatni(ll) ion | CN- 4
[PtCI:]= heksakloroplatinatni(1V) ion Cl- 6 oktaedri¢na

6
4

tetraedri¢na

kvadratno planarna

[Co(NH.).J» | heksaaminkobaltov(lll)ion | NH.
[Pt(NH.).CL] | diamindikloridoplatina(ll) | NH.ClI-

oktaedri¢na

kvadratno planarna

cis trans izomerija

1.2 U¢ni cilji
V tem poglavju se bodo dijaki naucili:

e narisati razli¢ne primere koordinacijskih ionov in spojin ter jih predstaviti s strukturno formulo,
o doloc¢iti koordinacijsko Stevilo in obliko,

o prikazati strukture spojin v treh dimenzijah,

o vrteti molekule v dveh in treh dimenzijah.

e nacin prikaza struktur molekul v treh dimenzijah.

o premikati molekule v tridimenzionalni in dvodimenzionalni tehniki,

e dolociti dolzine vezi in kote med vezmi v molekulah,

e optimizirati strukture narisanih spojin,

e v racunalnik shraniti dvodimenzionalno in tridimenzionalno strukturo zelenega koordinacijskega iona ali spojine.



1.3 Navodila za uporabo programske opreme ChemSketch

Primer 1

Narisite [Ag(NH.).]- ter prikaZite strukturo narisanega iona v 3D, uporabite razli¢ne funkcije prikaza ter dolocite/popravite kot med vezmi.

KORAK 1
Izberite na¢in Structure mode. Iz periodnega sistema izberite Ag (orodna vrstica na levi strani) ter kliknite na risalno povrsino(slika 1a) in 1b)). Ko prvié¢

izberete nek element, ga morate izbrati iz periodnega sistema, kasneje se pojavi v orodni vrstici (na levi strani).
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Slika 1: a) Izbira ustreznega elementa b) Ag na risalni povrsini

KORAK 2

Izberite nac¢in DrawNormal, izberite N iz orodne vrstice na levi strani (ali z periodnega sistema) in nariSite vez na vsako stran Ag (slika 2).
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Slika 2: Risanje vezi Ag-N

KORAK 3

Narisite tri vezi N-H na vsakem dusikovem atomu (slika 3 a in 3 b). Ponovite na drugem dusikovem atomu.
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Slika 3: Risanje vezi N-H



KORAK 4

Izbira pravilnega naboja srebrovemu atomu.

Izberite ikono w (Atom chemical properties) kliknite na Ag in spremenite naboj. Kliknite OK (slika 4).
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Slika 4:

Izbira pravilnega naboja
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KORAK 5

Dodajmo $e oglate oklepaje in naboj iona. Preklopite na Draw mode in izberite [] (slika 5 a). Izberite B \ nacinu Draw mode in napisite naboj iona (slika 5
b).
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Slika 5: a) Dodajanje oglatega oklepaja b) Dodajanje naboja iona

KORAK 6

",
Oznacite strukturo ter jo predstavite v 3D, tako da uporabite ikono % , ki se nahaja na zgornjem delu orodne vrstice. PrikaZe se novo okno s 3D strukturo

(slika 6 ain b).
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Slika 6: a) Oznacevanje strukture
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Slika 6: b) Predstavitev strukture v 3D nacinu

KORAK 7

Za prikaz kota med vezmi izberite ikono 2= (Bond angle). Za prikaz kota med vezmi je potrebno kliknit na dusikov atom (ki spremeni barvo v zeleno), nato pa

na srebrov in drugi dusikov atom. Odprlo se bo okno s prikazano vrednostjo. Vrednost lahko spremenimo v ustrezno (slika 7).
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Initial Bond Angle (N 3, Ag 1, N 2): 109.089 Deg

-

Mew Value: |180.0 Deg

Instant Preview

Cancel

Slika 7: Dolocitev kota med vezmi



KORAK 8

Uporabite funkcije iz zgornje orodne vrstice, ki omogocajo vrtenje, premikanje izbiranje: R AU 2 , hato uporabite Se ikone:

Z uporabo ikone & se struktura samodejno obraca.

% se bo struktura samodejno vrtela in spreminjal se bo nacin prikaza.

Ce izberete ikono
KORAK 9

Sedaj lahko urejeno strukturo vrnemo v ChemSketch s klikom na Copy to ChemSketch ter izbiro opcije Structure (slika 8) na spodnjem delu ekrana.

Structure
ACD 3D Object

NONAMEO1.53D | Image |

Slika 8: Kopiranje optimizirane 3D strukture v ChemSketch 1-ChemsSketch [2-Copy to ChemSk | 3-3D View

Optimizirana struktura se sedaj prikaze na risalni povrsini ChemSketch.

Ce izberemo moznost Copy to ChemSketch in nato Image (slika 9 a in b) bomo kopirali sliko 3D modela v ChemSketch.



Select an Action before Pasting

() Clear current page

© Keep page contents

'.i_' Create new page

Cancel

Agha+
Zopy to ChemSk 3-3D View |4-3D Optimization

Slika 9: a) Kopiranje slike 3D modela ChemSketch

KORAK 10

S klikom na File in nato na Save As lahko shranite 2D strukturo in 3D modele na racunalnik.
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Slika 9: b) Prenesena slika 3D modela.

Primer 2

Narisite [Zn(CN).]>. lon ima obliko tetraedra.

Narisite strukturo po predhodno naucenih korakih (slike 1 do 9). Nato uporabite prej naucene korake (od 1 do 9) na tem primeru.

Zacnite v nacinu Structure mode in izberite DrawNormal. 1z periodnega sistema izberite cink (Zn) in ga postavite na risalno polje. NariSite tetraedri¢no
strukturo (slika 10).
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Slika 10: Risanje tetraedri¢ne structure

Stiri atome Zn (razen osrednjega) zamenjajte s skupino CN. Najprej izberitete C v levi orodni vrstici in zamenjajte Zn. Nato izberite N in narisite trojno vez (z
misko se postavite na vez, okoli vezi se bo pojavil pravokotnik, nato kliknite nanj, da ustvarite trojno vez na atom ogljika (slike 11 a, b, ¢ in d). Cinku

spremenite naboj v pravilnega.
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Slika 11: Risanje liganda CN — zaporedje ukazov
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Slika 11: Risanje liganda CN — zaporedje ukazov

Uporabite ikono Select/Move * prilagodite dolzine vezi in kote med njimi.

£

Za ustreznejsi prikaz strukture jo oznacite z in nato uporabite moznost 3D optimizacijo:



Slika 12: Spojina po 3D optimizaciji

Dodajte $e oglate oklepaje in naboj iona. Glejte primer 1.
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Slika 13: Prikaz strukture



Predstavitev spojine v na¢inu 3D. Glejte primer 1.

%

Initial Bond Angle (C 5, Zn 1, C 4): 109.535 Deg

New Value: |109.535

-
v

Deg

Instant Preview

Cancel

Slika 14: 3D prikaz spojine in kotov med vezmi

Uporabite $e mozZnost vrtenja spojine (KORAK 8, primer 1).

Primer 3

Narisite [Ni(CN).J>. lon ima kvadratno planarno obliko.

Zacnite v nacinu Structure mode in izberite DrawNormal. Sledite korakom primera 1.
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Slika 15: Prvi koraki risanja iona [Ni(CN).]> Slika 16: lon pred urejanjem

Zamenjajte Ni (razen osrednjega) s CN kot v primeru 2 (slika 16).

lon po urejanju — uporabite moznost Clean structure in 3D optimizacijo.
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Slika 17: lon po optimizaciji Slika 18: 3D model

Primer 4 (izbirno)
Narisite [Al(H.O)J+. Ion ima oktaedri¢no obliko. Sledite korakom primerov 1 in 2.

KORAK 1

Narisite oktaedri¢no struktur (slika 20).
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Slika 20: Oktaedri¢na struktura
KORAK 2

Izberite atom kisika in nadomestite atome aluminija (vse razen osrednjega). Prikaze se skupina OH (slika 21).
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Slika 21: Zamenjava atomov Al s kisikovimi

KORAK 3

Izberite atom vodika in nariSite dva na vsakem kisikovem atomu (slika 22).
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Slika 22: Risanje atomov vodika

KORAK 4

Izbira pravilnega naboja aluminiju. Izberite Atom properties (orodna vrstica na levi strani ekrana) in izberite pravilni naboj (slika 23).
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Slika 23: Zapis pravega naboja na Al

KORAK 5

<
Izboljsajte izgled narisane strukture z uporabo gumba ... (Slika 24).



KORAK 6

Prikazite 3D model strukture. Izberite narisano strukturo in kliknite na gumb.
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Slika 24: 1zgled narisane strukture po urejanju

%

. Pokaze se novo okno (3D Viewer) s 3D modelom (slika 25 a in b).
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Slika 25: a) Optimizirana struktura b) 3D model

1.4 Primeri nalog za usvajanje uc¢nih vsebin

1. Poiscite primer obarvanega koordinacijskega iona. NariSite ga. OpiSite njegovo strukturo in navedite koordinacijsko Stevilo. Navedite tip liganda (enovezni
ali...)

Nato predstavite to spojino v 3D, jo optimizirajte in shranite na racunalnik.



2. Razis¢ite uporabo koordinacijskih spojin v vsakdanjem Zivljenju. Izberite eno spojino za prikaz v programu ChemSketch. V zvezek zapiSite uporabo izbrane
spojine v vsakdanjem Zivljenju.

Optimizirano 2D in 3D strukturo teh struktur shranite na ra¢unalnik.

1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin

1. Narisite spojino: [Pt(NH.).Cl.] in njene geometrijske izomere. Poimenujte obe izomeri, dolo¢ite vrsto ligandov ter:
a) prikazite strukturo v nacinu 3D.

b) prikazite strukturo v nacinu 3D ter preizkusi razli¢ne nacine prikaza.

¢) dolocite/popravite kote med vezmi.

¢) shranite 2D in 3D strukture na svoj racunalnik.



RISANJE LABORATORIJSKIH APARATUR

1 OBDELAVA UCNIH TEM

Uc¢na tema: Risanje aparatur

Uc¢na enota: Rotacijski vakuumski uparjalnik

Predvideno Stevilo ur: 2

1.1 Teoreti¢ni uvod

Izhlapevanje je proces, pri katerem se tekoca snov spremeni v plinasto. Uporablja se na primer za susenje trdne snovi, za lo¢evanje tekocine od raztopine v tako
imenovanih uparjalnikih. Rotacijski vakuumski uparjalnik (rotavapor) je laboratorijska naprava, ki se uporablja za hitro izhlapevanje velike koli¢ine topila in
pridobivanje v njem raztopljene trdne ali nehlapne tekoCe snovi. Rotacijski vakuumski uparjalniki so zapletene laboratorijske naprave, sestavljene iz
kondenzatorja, vrtljive uparjalne bucke, sprejemne bucke, pogonskega motorja, drzala za postavitev naprave in elektricne grelne kopeli. Vakuumska ¢rpalka je
priklju¢ena, da se v sistemu vzpostavi znizan tlak. Rotavapor se uporablja predvsem za enostavno in vakuumsko destilacijo, kristalizacijo, susenje, izhlapevanje

ali koncentriranje. Tipi¢en laboratorijski rotavapor je prikazan na sliki 1.



Slika 1: Laboratorijski rotacijski vakuumski uparjalnik

1.2 U¢ni cilji

V tem poglavju se bodo dijaki naudili:

nacrtovati aparat za vakuumsko rotacijsko uparevanje v programu ChemSketch,
urejati, vrteti, obracati in poravnavati predmet,

vstavljati in urejati oznake,

shraniti izdelane slike v racunalnik,

urejati shranjene slike,

nacrtovati sheme podobnih aparatov.



1.3 Navodila za uporabo programske opreme ChemSketch

Primer 1
KORAK 1

Najprej se boste seznanili z lastnostmi programske opreme. Preklopite v na¢in "Draw" in odprite okno s predlogami - Template Window . Postopek je prikazan

na sliki 2.
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Slika 2: Prvi korak za risanje aparatur s pomocjo programa ChemSketch (Lab Kit)

V razdelku ,,Lab Kit” izberite laboratorijsko steklovino, potrebno za sestavo izbrane aparature. Zacénite z bu¢kami z okroglim vratom, nadaljujte z zas¢ito pred

brizganjem, Grahamovim kondenzatorjem in redukcijskim nastavkom. Za odstranitev izbranega predmeta uporabite tipko ESC. Slika 3 prikazuje postopek izbire

laboratorijske opreme.
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Slika 3: Laboratorijska oprema

Moznost Arrows omogoca, da s puséico prikazemo smer vrtenja (slika 4).
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Slika 4: Moznost Arrows za prikaz smeri vrtenja

Za obracanje in vrtenje izbranega predmeta, uporabimo gumb 1 v zgornjem levem kotu vrstice z orodji. Postopek je prikazan na sliki 5.
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Slika 5: Obracanje in vrtenje izbranega predmeta



Za spremembo barve ozadja izbranega predmeta, uporabimo barvno paleto, ki je v programskem oknu levo spodaj. kar prikazuje slika 6.
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Slika 6: Spreminjanje barve ozadja



Ce na izbrani predmet kliknemo z desnim gumbom miske, se pojavi drsni trak z razli¢nimi moZnostmi opravil. Izbira Object Properties nam omogo¢a, da

spremenimo barvo, debelino ali obliko obrisa predmeta. Postopek prikazuje slika 7.
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Slika 7: Spreminjanje lastnosti izbranega predmeta



Nestandardne dele aparatur, ki jih ne najdemo med ponujenimi predlogami, nariSemo s pomoc¢jo geometrijskih oblik na levi stranski vrstici z orodji. Leva vrstica

z orodji je prikazana na sliki 8.
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Slika 8: Leva stranska vrstica z orodji v ChemSketchu



Z vstavljanjem preprostih oblik lahko sestavite nestandardne aparature. Na primer vodno kopel, ki je tudi sestavni del nase aparature za vakuumsko uparevanje.

Za vstavljene predmete in oblike je mogoce spremeniti tudi barvo in debelino ¢rte, kar prikazuje slika 9.
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Slika 9: Risanje nestandardnih oblik in delov aparatur



Pri izdelavi laboratorijskih poro¢il je pogosto potrebno vnesti tudi imena posameznih delov, ki sestavljajo laboratorijsko aparaturo. Postopek je preprost - lahko
uporabimo isti menu in enak nacin, kot smo ga uporabili za izbiro laboratorijske steklovine in risanje aparatur, ali pa vstavimo besedilno polje in ime dodamo

ro¢no. Omenjeni postopek je prikazan na sliki 10.
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Posamezne dele narisane aparature lahko premikamo v ospredje ali ozadje. Za to uporabljamo ikonici Bring to Front

prikazano na sliki 11.

Slika 10: VVnos imen sestavnih delov aparature
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Slika 11: Premikanje predmeta v ospredje ali ozadje

Risbe, ustvarjene s programsko opremo ChemSketch, lahko shranimo na ra¢unalnik na razli¢ne nacine. Ce jih Zelimo kasneje $e urejati, jih obvezno shranimo
kot ChemSketch *.sk2 . Ce jih Zelimo samo shraniti ali uporabiti kot del laboratorijskega poro&ila, jih shranimo v formatu .jpg oz. izberemo ustreznega s seznama,

ki je prikazan na sliki 12.
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Slika 12: Nacini shranjevanja narisanih slik s pomo¢jo programske opreme ChemSketch



KORAK 2
Narisite aparaturo za vakuumsko uparevanje. Izberite ustrezno laboratorijsko opremo in posamezne dele med seboj povezite kot prikazuje slika 13. Pomagajte si

z opisi postopkov v koraku 1.
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Slika 13: Laboratorijska oprema, potrebna za sestavo vakuumskega uparjevalnika



KORAK 3

Uporabite levo stransko vrstico z orodji in prikaz na sliki 14, da nariSete vodno kopel, ki je potrebna za vakuumsko uparevanje.
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Slika 14: Risanje vodne kopeli za vakuumsko uparevanje
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KORAK 4

V naslednjem koraku nariSite stojali s prizemami in s pus€ico prikazite smer vrtenja uparjalnika, kot je prikazano na sliki 15.
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Slika 15: Dodajanje stojal, prizem in puscice za prikaz smeri vrtenja



KORAK 5

Na sliki 16 je prikazan kon¢ni izgled oblikovanega in narisanega rotacijskega vakuumskega uparjevalnika.

, . . | @o) |

Slika 16: Kon¢ni izgled rotacijskega vakuumskega uparjalnika, narisanega s pomoc¢jo programa ChemSketch

Primer 2
Aparatura za navadno filtracijo
KORAK 1

Iz nabora opreme LabKit izberite stojalo in dodajte obro¢, kot je prikazano na sliki 17.



Slika 17: Postavitev stojala in obroca za filtriranje

KORAK 2

V obro¢ namestite filtrirni 1ij, pod lij pa ¢aso, kot je prikazano na sliki 18.
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Slika 18: Postavitev lija in ¢ase



KORAK 3

Nad lij namestite $e ¢aSo in stekleno palcko, ki naj bo pod ustreznim kotom (slika 19).

LI ] A

C— )

Slika 19: Konéni izgled aparature za filtriranje

1.4 Primeri nalog za usvajanje uc¢nih vsebin

Raziscite primere industrijske uporabe destilacijskih kolon pri predelavi olja. Osredotocite se na tehnologijo, poskusite si predstavljati posamezne faze pri
industrijski predelavi olja in s pomo¢jo ChemSketcha nariSite del postopka predelave olja.

Posamezne dele destilacijske kolone postavite na prazno stran programa ChemSketch in jih poimenujte.

Nato povezite vse dele v aparaturo in jih lepo poravnajte.

Rezultat svojega dela primerjajte z nalogo in se o pravilnosti posvetujte z uciteljem.



1.5 Primeri nalog za vrednotenje usvojenosti u¢nih vsebin
Oblikujte in narisite preprosto napravo za destilacijo.
Poimenujte posamezne dele narisane aparature ter razlozite njihovo delovanje in uporabo pri destilaciji.

Sestavite in poravnajte vse dele.

Opisite postopek destilacije in se o rezultatih svojega dela pogovorite z mentorjem.
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