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CHIMIE
DANS L’ESPACE

TP n°5 : La visualisation des molécules dans l’espace.

I- Le logiciel de visualisation :

1- Donner le code des couleurs et la structure électronique des atomes suivants :

	Atomes Z
	hydrogène  1
	oxygène  8
	carbone  6
	azote  7
	chlore  17

	Couleurs


	
	
	
	
	

	Structures

électronique
	
	
	
	
	


2- Charger le logiciel ACD/3D Viewer (SHOW3D.EXE). Il permet de visualiser des molécules en trois dimensions.
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· L’icône 1 permet de charger des molécules au format *.MOL. On utilisera ici le format *.S3D accessible par le menu FILE, OPEN.

· Les icônes 2 à 8 sélectionnent le type de modèle choisi. Le modèle de l’icône 4 est recommandé. On peut augmenter ou réduire la taille des atomes sans changer la taille de la molécule avec les icônes 9 et 10. 

· L’icône 11 permet de mesurer la distance entre deux atomes (cliquer successivement sur les deux atomes et lire la réponse dans la barre inférieure. Attention, dans le logiciel les longueurs sont données dans une vieille unité illégale : l’angstrœm. Veiller à les convertir dans l’unité du système international appropriée. (1 Å = 
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· L’icône 12 permet de mesurer l’angle formé par trois atomes : cliquer successivement sur les trois atomes.

· L’icône 16 produit une rotation automatique. Sans cette option, on peut toujours faire tourner la molécule avec la souris.

II- Étude des molécules
1- La représentation de Cram :

La représentation de Cram consiste à dessiner les molécules en trois dimensions :

· * Un trait plein            représente une liaison entre deux atomes dans le même plan de la figure.

· * Un triangle allongé plein            représente les liaisons allant devant le plan de la figure.

· * Un triangle allongé hachuré            représente les liaisons allant derrière le plan de la figure.

2- Charger les molécules dont les noms de fichiers sont donnés dans la première colonne. Puis remplissez le tableau suivant. En vous aidant du logiciel, vous représenterez les molécules des trois dernière lignes.
	Fichier
	Formules

brutes
	Formules

de lewis
	Représentation 

de Cram

	01 - Dihydrogène
	
	
	

	02 - Dichlore
	
	
	

	03 - Chlorure d'hydrogène
	
	
	

	04 - Méthane
	
	
	

	05 - Ammoniac
	
	
	

	06 - Eau
	
	
	

	07 - Ethane
	
	
	

	08 - Dioxygène
	
	
	

	09 - Diazote
	
	
	

	10 - Ethène
	
	
	

	11 - Dioxyde de carbone
	
	
	

	
	C4H10
	
	

	
	C2H6O
	
	

	
	C2H7N
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