CONSTRUCCIÓN DE MOLÉCULAS


En el modo Estructura (1), el usuario puede construir moléculas. Los enlaces dobles y triples se construyen haciendo clic, las veces necesarias, en el enlace que se desea modificar. También pueden insertarse barras de enlace. Los borradores de las imágenes de moléculas se pueden pulir utilizando la herramienta Limpiar Estructura (4) (Clean structure). Otras herramientas permiten rotar la estructura en el plano de la pantalla. Si se selecciona en el menú “ACD/Labs” (5) y a continuación Vista Tridimensional (3D Viewer) la molécula dibujada puede verse en distintos estilos, por ejemplo, como un modelo compacto de colores. 

El Esquema 1 muestra la construcción paso a paso del butano-2-ol. La Figura 2 muestra la misma molécula en forma tridimensional tanto como un modelo compacto como un modelo de barras y esferas. Si se desea, los enlaces C – H se pueden dibujar con ángulos de 90º seleccionando H del menú de átomos (6), se escoge seguidamente el carbón que corresponda y se arrastra H hasta el lugar deseado (Esquema 2). Los Halógenos (formadores de sal) y otros átomos se insertan seleccionando el átomo que se necesita de menú Átomos (atoms) y haciendo clic posteriormente, en el átomo de Hidrógeno que se va a reemplazar. La herramienta Plantilla (3) (Template) incluye un archivo de radicales de carbono y pequeños anillos que se pueden adicionar a las moléculas en construcción (Esquema 3). 

[image: image1.png]adg
carbons

select

aygen
oH, —p Ho—oH, g
o, — o,
e ug wedge bonds
LE- R dean siuctre
- /C\—OH Ry
gl M
\
ch

HE —HG
\

ue
N \C'r OH
\N
"
A\
CHy

pulout
hydrogen





Esquema 1: Construcción del 2-Butanol. 
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Figura 2: Vista Tridimensional del Butano-2-ol. 
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Esquema 2: Construcción del 2-Cloro-3-Metil-2-Buteno 
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Esquema 3: Construcción del 2-Bromometilciclobutano ácido 
HERRAMIENTAS DE DIBUJO


En el modo Dibujo (2) existen herramientas para hacer líneas rectas y curvas, círculos, cuadrados y una variedad de flechas y medias flechas necesarias en las ecuaciones químicas (7). Si se hace clic en las herramientas para líneas curvas y flechas, es posible hacer flechas en espiral y medias flechas. Producir flechas en espiral de la longitud, curvatura y posición correctas, requiere un poco de tiempo y paciencia. Una herramienta útil para ese propósito es Edición de Nodos (8) (Edit nodes). Comience por hacer en un espacio vacío, una flecha que tenga la curvatura deseada y utilice la herramienta anterior para ajustar su longitud. Luego mueva la flecha al lugar que va a ocupar dentro de la estructura química. Finalmente si es necesario, utilice la herramienta Seleccionar/Mover/Rotar (9) (Select/Move/Rotate) para ajustar el ángulo (Esquema 4). 
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Esquema 4: Inmisibilidad de un éster en agua
