Lerntutorial ACD ChemSketch

»Aromaten”
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ACD ChemSketch — Anwendung auf Aromaten

* Erweiterung der Grundkenntnisse fur die Software ACD ChemSketch
* Anwendung von ACD ChemSketch auf aromatische Molekiile.
e Bestimmung von Bindungswinkel und Bindungslangen



ACD ChemSketch — Aromaten

1.

2.

Zeichnen Sie ein Benzol-Molekil, ein Cyclohexen-Molekil und ein Cyclohexan-Molekul
in der Skelettformeldarstellung.

Optimieren Sie diese drei Molekuldarstellungen einzeln Gber die Funktion 3D-

"ﬂ 3D Structure Optimization [i_E-J
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':9' Remove hydrogens before starting optimization?

Markieren Sie nun alle drei Molekuldarstellungen und wahlen Sie die Funktion 3D-

VIEWER. o
/

Betrachten Sie diese drei Molekildarstellungen im 3D-Modus genau und beachten Sie
insbesondere die Anzahl und die Anordnung der Wasserstoff-Atome in den drei
Molekiilen sowie die raumliche Anordnung der Kohlenstoff-Atome im Ring.

Bestimmen Sie die Bindungslangen der C-C-Einfachbindungen im Cyclohexan-Molekdil,
der C-C-Doppelbindung im Cyclohexen-Molekil und der C-C-Bindung im Benzol mithilfe
der Funktion BOND LENGTH sowie die verschiedenen Bindungswinkel mithilfe der

Funktion (ANGLE). — A
/ /

Zeichnen Sie verschiedene Benzolderivate in unterschiedlichen Darstellungsformen
(Skelettformel und Strukturformel) und betrachten Sie diese in der 3D-Darstellung.



