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Este GUIA PRATICO DE UTILIZACAO DO CHEMSKETCH faz parte
da pesquisa do Mestrado Profissional em Ensino de Ciéncias e
Matematica, da Universidade Federal do Acre, desenvolvida por
Alcides Loureiro Santos e orientada pela Profa. Dra. Anelise Maria
Regiani.

APRESENTACAO

Intitulada “A UTILIZACAO DO SOFTWARE CHEMSKETCH COMO
FERRAMENTA NO ENSINO DE QUIMICA ORGANICA NA
EDUCACAO BASICA DO ESTADO DO ACRE”, esta pesquisa se
propde a proporcionar contribuicbes ao processo de Ensino de
Quimica Organica no Ensino Médio através da utilizacdo do software
ChemSketch Freeware da ACD/Labs, considerando suas
potencialidades e limitacBes, no contexto da Educag¢do Béasica no
Estado do Acre.

As funcionalidades a seguir apresentadas referem-se a versao 2015
do software, langcada em 16 de dezembro de 2014, através do site da
empresa desenvolvedora Advanced Chemistry Development Inc
(www.acdlabs.com). Neste Guia vocé vera uma série de informacdes
para facilitar o entendimento das suas funcionalidades.



http://www.acdlabs.com/

1. O QUE E O CHEMSKETCH?

O ACD/ChemSketch freeware (Figura 1) é um software de
estruturacdo molecular da empresa Advanced Chemistry
Development Inc. Ele possui muitas funcionalidades que podem ser
aproveitadas em situac6es de ensino de quimica, do Nivel Médio ao

[ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2] - g
File Edit Pages Tools Templates Options Documen ts  Add-Ons ACD/Labs Help
vew | (1 ¢ 3 5 @ 52 @ (7] A, Q |[regewa || [ Pl %0 | R | @) | & %3 e s e Lo a
29 KL LN AT A+ AR B LIRS R[e & (Reslkd .
@ 10 2 3 4 s e 70 e s 0 0 i 130 160 150 10 10 i@ 1% 20 210
T e P B T T T e T T P R S T R T e
& E Bl
Ayl ]
. T A
] O
"
N | @ (]
o| 1 Q
P (&)
07 L=
M 2 son 1Bu
- ( .
» O 5 Cock;
s ACD/Labs CO0H
PRE]
T
W @
-
+
e
i M
# | @ic >
< || — More
http:/fwww.acdlabs 02:00 Cannot 02:00 Cannot htp: xml: 02:00 Cannot dov  Setup RSS
NONAMEQ1.5K2 40 Page11 Propeties

Z—Database FHab
Figura 1. Interface do programa.

Ele permite desenhar estruturas quimicas, incluindo as
organicas, 0os compostos organometalicos e os polimeros. Dentre
suas ferramentas, se destacam a possibilidade de:

» Montar estruturas planas e otimiza-las para uma
visualizacgéo tridimensional;

» Manipular estruturas em 3D;

» Nomear, de acordo com as regras da Unido Internacional

de Quimica Pura e Aplicada (IUPAC), estruturas de até
cinguenta atomos e trés ciclos;

» Acessar uma base de templates com varias estruturas
prontas de diversas classes de compostos (alcaloides,




vitaminas, carboidratos, acidos nucléicos, aromaticos,
entre outros);

» Determinar dados estereoquimicos das estruturas
desenhadas;

» Determinar diversas propriedades dos compostos
desenhados, tais como: formula molecular, massa molar,
densidade, tensao superficial, formas tautoméricas, indice
de refracdo, volume molar, etc.;

» Salvar os projetos feitos em diversos formatos: jpeg, png,
gif, pdf, entre outros, além do formato padréo do préprio
programa;

» Montar mecanismos de reac¢des organicas;
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Numerar carbonos em uma cadeia carbobnica;

» Consultar em bases de dados on-line artigos, dados
cromatogréficos e  espectroscopicos, aplicagbes
medicinais, além de outras informa¢cBes das estruturas
desenhadas.

Considerando estas funcionalidades, além de muitas outras,
percebemos que o ChemSketch se constitui como uma o6tima
ferramenta para diversos ramos da ciéncia, especialmente as que se
relacionam proximamente da Quimica Organica.

A primeira versdo freeware (gratuita) do ChemSketch foi
lancada em abril de 1999 pela ACD/Labs. Ele é compativel com
sistemas operacionais Microsoft Windows, trabalhando com
barramento 32-bits. Além da verséo gratuita, existe também a versdo
comercial que inclui mais funcionalidades e acesso a um banco de
dados com mais de 30.000 compostos.




2. INSTALACAO DO PROGRAMA

2.1 Download

Para realizar o download do arquivo de instalacdo do
ACD/ChemSketch Freeware € necessario acessar o site da
ACD/Labs (www.acdlabs.com). No endereco  eletrbnico
http://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/, serdo
disponibilizadas informacgdes gerais sobre o software e um link para
realizacao do download (Figura 2).

@ Login | Register | Newsleters | Freeware | Contact Us

ACD/Labs
Home Platforms and Products Solutions Services and Support Resources About ACD/Labs

jo)

ACD/ChemSketch for Academic and Personal Use

A Free Comprehensive Chemical Drawing Package

Y )=

_ ACD/ChemsSketch Freeware is a drawing package that allows you to draw chemical structures including organics,
arganometallics, pelymers, and Markush structures. It also includes features such as calculation of melecular properties (e.g.,
maolecular weight, density, molar refractivity etc.), 2D and 3D structure cleaning and viewing, functionality for naming structures
(fewer than 50 atoms and 3 rings), and prediction of logP. The freeware version of ChemsSketch does not include all of the
funcrionality of the commercial version—see a brief overview of the differences. Visit ACD/ChemSketch to learn more about the
commercial version.

As an Educational Tool

ACD/Labs software aids in teaching key chemistry concepts to high school, undergraduate, and graduate chemistry students.
In addition, students benefit from exposure in the learning environment to the same tools they will encounter in the
workforce

= Our Academic Site Licensing Program is an affordable way for qualifying academic institutions to make the commercial
versions of ACD/ChemsSketch, ACD/ChemFolder, and ACD/I-Lab available to their students and faculty.

= Free access o site licenses of ACD/Chemsketch Freeware are available. Contact us to learn more.

* ACD/I-Lab offers pay-per-use access to many of our expert analytical, nomenclature, and physicochemical prediction tools.

We do not provide technical support for our freeware products
ACD/Chemsketch Freeware® is for home and educational use ONLY.

Download

Figura 2. P4gina da ACD/Labs na internet.

Sera solicitado, para liberagdo do download, que vocé
realize um login no site (Figura 3). Para novos usuarios, € necessario
criar uma conta no site, preenchendo algumas informacdes (Figura


http://www.acdlabs.com/
http://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/

4). ApGs o registro, serd possivel baixar a versdo mais atual do
ChemSketch.

Already registered? Login here

Email:
Password:

Remember Me:

Forgot Password?

Figura 3. Login para realizacdo do download.

Register here to create a new account

Why create an account?

By creating a free account on cur web site you will be able to register for events/seminars; download content including whitepapers, brachures, flyers,
and webinars; view technical materials; sign up for our newsletters; or download freeware.

—Required Information

Title:” | Mr. ¥ First Name:™ Last Name:™

E-mail:” Confirm E-mail:”
Password:” Confirm Password:”
Country:” | Please select M
Postal Code/Zip:™ Province/State: v
Company:” Position:” | Please select v
—Optional Information
Address 1: Address 2:
City:
Phone: Fax:

An ACD/Labs representative may contact me regarding products and special offers

Figura 4. Registro de usuérios.

Apbs essas etapas, serd listada uma série de softwares da
ACD/Labs e aplicativos on-line (Figura 5). Apos clicar em “download”,
0 programa serda baixado para seu dispositivo e surgira uma tela com
informagfes (em inglés) para instalagéo do programa (Figura 6).



Resources > Chemistry Software

Chemistry Software

Chemistry Software

A emSkets
Freeware

Freeware

Al MR Processor
Academic Edition

ACD/Column Selector

ACD/Labs LC Method ACD/Labs provides the following chemistry software free for personal, home, and educational use. To see our full range of
Translatc software on the ACD/Spectrus and ACD/Percepta platforms, please visit our Platforms and Products

_ We do not provide technical support for our freeware products.

All freeware products are for home and educational use only.

ACD/ChemSkerch Freeware
(Windows platform)

Includes: 2015-01-29 Download
ACD/LogP Freeware
ACD/ChemBasic

ACD/NMR Processor Academic Edition 2010-03-18

ACD/Column Selector

i

ACD/LC Method Translator

* If you are interested in integrating any of our freeware to your offerings please contact webmaster@acdlabs.com

Figura 5. Pagina web para download do ChemSketch.

Resources > Chemistry Software > ACD/ChemnSketch Freeware > ACD/ChemSketch Freeware Installation Instructions

Thank You for Downloading ACD/ChemSketch Freeware

r
(SIGALE Y/ EE TR Your download should automatically begin. If it does not, please click here.

ACD/ChemSketc

Freeware Please ensure that your security settings permit downloading .exe files or contact your system administrator.

ACD/NMR Processor

Academic Edition
Installation Instructions

ACD/Columnn Selector

1. Locate the downloaded file.
:f;ﬁ::’;m N a Itis likely located in the C:\Users\"YOUR NAME™Downloads folder on your hard drive.
2. Double-click on the file: chemsk2015.exe. The ACD/Labs Software Web Setup Wizard appears.
3. Click Next.
4. Choose the option to accept the license agreement and click Next.
5. Clear any optional components that you do not wish to install (the installation of all components is recommended to
provide access to the full capabilities of the software), then click Next.
6. Click Install.
7. Click Finish

ACD/Labs does not provide technical support for our freeware products. If you have any questions, please refer to the FAQ page.

Figura 6. Informag6es pos download do ChemSketch.



2.2 Instalacéo

A instalagdo do ChemSketch é facil e intuitiva. Apos a
conclusao do download, encontre o arquivo chemsk2015.exe (ele tera
aproximadamente 37 MB) e execute-0. A seguir, veremos 0S passos
da instalacéo (Figuras 7 a 14). As indica¢fes das setas em vermelho

representam os cliques.

1° Passo: Informagdes gerais

. 3
on?
( Py
o5
Advanced Chemistry
Development Inc.

All Rights Reserved
Copyright © 1994

8 King Street East,
Suite 107,

Toronto, Ontario,

Canada M5C 1B5

Toll-Free: (800) 304-3988
Tel: (416) 368-3435
Fax: (416) 368-5596
http://www_acdlabs.com

B ACD/Labs Software Setup Wizard — O

Welcome to the ACD/Labs Freeware
Setup Wizard

The Setup Wizard will extract ACD /Labs Freeware distribution
package to your computer and run installation.

Itiz strongly recommended that you exit all ‘Windows programs
before running this 5etup Wizard. Click Cancel to quit Setup and
then close any programs you have running. Click Mest to continue
with the Setup.

‘WARNING: Thiz program iz protected by copyright law and
intemational reaties.

Unautharized repraduction or distribution of this pragram, or ang
portion of it, may result in severe civil and criminal penalties, and
will be prosecuted to the maximum extent posible under law.

ACD/Labs Freewars, v 14.00, Build: Mar/30/

< Back x Cancel

Figura 7. Informacdes gerais da instalacado do programa.



2° Passo: Aceite o termo da licenca de uso

% ACD/Labs Freeware Setup Wizard - [m]

End-User License Agreement f:‘h',
Please read the following license agreement carefully ( &w
&5

ACD;’LABSS' END USER LICENSE AGREEMENT
ACD/ChemSketch Freeware

THIS END USER LICENSE AGREEMENT APFLIES TO ACDLABY
ACDICHEMSKETCH FREEWARE (THE “SOFTWARE™). THIS I3 A EINDING
LEGAL AGFEEMENT (THIS “AGREEMENT") EETWEEN ADVANCED CHEMISTEY
DERFLOPMENT, INC., ("ACD/LABS™) AND YOU (“LICENSEE™). CAREFULLY
THE FOLLOWING TERMS AND CONDITIONS. ACD/LABS LICENSES THE
TWARE TO YOU ONLY UPON THE CONDITION THAT YOU ACCEPT ALL OF
TERMS AND CONDITIONS CONTAINED IN THIS LICENSE AGREEMENT.
SF_TFRMS AND CONDITIONS ARF ACCEPTED RY TH OATING THE ¥

(®) | accept the terms in the License Aogreement

(O | do nat accept the terms in the License Agreement
< Back Mest » X Cancel

Figura 8. Informacdes sobre a licenca de instalagcéo.

3° Passo: Aplicacdes que serdo instaladas

% ACD/Labs Freeware Setup Wizard - [m}

Custom Setup of ACD/Labs Freeware Components
“You can add components of ACD /Labs Freeware

c’.p)
&3

To add a component, click the checkbox. To see what's included in a component, click Details

Components [Taotal Size: 71 Mb) Companent Size Details...
ver Fi -
ACD/ChemBasic 17 7BE Kb
ALCD/ChemSketch Frestware 53 kb
ACDAUPAC Wame Freeware Add-On 5280 Kb
Select &l
Clear Al
Description: 4D /30 generates different presentations of 30 structures
Diestination directary: C:HACD2015FREE B
Space available on disk: 420 Gb -
Total disk space required: 17 Kb
< Back Mext > X Cancel

Figura 9. Informag®es sobre os aplicativos da ACD.



4° Passo: Selecione a pasta de instalagéo

% ACD/Labs Freeware Setup Wizard - [m]
Programs Folder of Start Menu ":b"
Specify Folder where Setup should place software shotcuts ( C"‘d
&5
Select Programs folder of Start menu in which you would like Setup to create software shortouts,
then click Mext.
Folder:

Existing folders:

A
AMD Catalyst Control Center

AMD Gaming Evolved

Accessibility

Accessoies

Adminigtrative Tools

Advanced SystemCare 8

AnwSoft

(25 Awira b

Create icons for all users [ Show Sharteuts
HReset < Back Mext > x Canecel

Figura 10. Informacdes sobre o local de instalagéo.

5° Informagdes de software adicional

% ACD/Labs Freeware Setup Wizard - [m]

ACD/Labs Software Optional Setup : >
Specify optional cormmands to complete setup ( C"‘d
L)

“our ACD/Labs sofbware is ready to be installed. However, additional setup iz required for
components listed below. You may choose to click Mext to install them now or deselect the
appropriate check box and click Mext to do it a later time.

Inztall ChemB asic Goodies Select Al

Clear Al

Mest » x Cancel

Figura 11. Instalag&o opcional do ChemBasic.



6° Passo: Resumo do que sera instalado

% ACD/Labs Freeware Setup Wizard - [m]
Ready to Start Installation .’:b
Mow the Setup 'wWizard is ready to begin the Complete installation ( (’“’)
&5

Click Install ta begin the installation. If you want ta change any of vour installation settings, click
Back. Click Cancel to exit the wizard.

Installation Settings: [ Show Details

Ll

Customer Information
User Mame: ACD/Labs User
Company: User Company
The software to be installed
ACD/Labs Freeware, w14.00
Distributive path
C:h zershdlcidesi\dppD atatLocalh Temphacdstp. 0025Disk 1
Destination path where files will be copied
C:H\ACD2015FREE
Start menu folder where shortcuts will be placed
ACDLabs Freeware 2015
Comp that will be installed
ACDAD Viewer Free\ are
ACD/ChemB asic

< Back Instal x Cancel

Figura 12. Configuracdes da instalacao.

7° Passo: Progresso da instalacéo

a}'é ACD/Labs Freeware Setup Wizard - O

Installation Process
Installing ACD /Labs Freeware

[ ]
@y)
F

Flease wait while Setup \Wizard install: ACD /Labs Fresware. This may take several minutes.

Copying files...

D etails

Copying file
C:AACD 201 SFREESCHEMSK.EXE

Figura 13. Instalagdo em andamento.



8° Passo: Conclusao da instalagéo

% ACD/Labs Freeware Setup Wizard

Completing the ACD/Labs

(vi'»;) Freeware Setup
&5

‘You have successfully completed ACD/Labs Freeware Setup
Advanced Chemistry Wwizard.
Development Inc.
All Rights Reserved
Copyright ® 1994

To apply changes and close the wizard click Finish.

Thank you for choosing ACD /Labs Freeware.

B King Street East, [Ti0pen ACD/Labs Freeware Folder

e i
Toronto, Ontario,
Canada M5C 1B5

Toll-Free: (800) 304-3988
Tel: (416) 368-3435
Fax: (416) 368-5596
http:f /www_acdlabs.com

ACD/Labs Freeware, v 14.00, Buid: Mar/30/2075

< Back Einish 2@ Cancel

Figura 14. Término da instalacéo.

Para acessar o programa, basta clicar no icone do programa
(Figura 15).

ChemSketch

Figura 15. icone do ChemSketch.



3. MODOS DE TRABALHO

Ao abrir o programa, algumas mensagens sobre outros
produtos da ACD/Labs serdo apresentadas (Figura 16), além de
informacdes iniciais e dicas sobre o uso do software (Figura 17).

ACD/Labs Products x

Collect and unify chemical, structural,

and instantly re-usable LIVE analytical data

from multiple techniques and instruments on
this scalable platform,
with ACD/Spectrus DB technology

ACD/Spectrus Platform

Register... Order... \/ 0K

Wwiouldn't it be great to type MutraSweet'
and instantly get the structure in ChemSketch?
Mow poszible in commercial ACD/ChemSketch version,

Show This Screen at Startup

Figura 16. Informacdes sobre produtos da ACD/Labs.

Tip of the Day X

Did you know that in Draw Mode...

o

You can change the characteristics (font, paragraph, color
and others) ofthe existing text. Double-click the selected
text and specify the needed characteristics in the Objects
panel that appears.

Show Tips at Startup W 0K

Figura 17. Dicas do ChemSketch.



Estas mensagens iniciais devem ser fechadas para que vocé
possa explorar as funcionalidades do programa.

3.1. Modos de Trabalho do ChemSketch

O ChemSketch apresenta basicamente dois modos de
trabalho: modo structure (estrutura) e o modo draw (desenho).

No modo estrutura (Figura 18) vocé pode desenhar
estruturas organicas, esquemas de reacao, determinar propriedades
fisicas e quimicas, entre outras funcdes. Ja no modo de desenho sé&o
apresentadas as ferramentas para a inser¢éo de texto e desenho de
varios objetos graficos (Figura 19).

,ﬂ ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamel1.sk2]
Fle Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

siuctre | 0= (] (I S H & T v B & Q [peewa || [*] 5] %0 | [ZEE
LA & A E T A+ A0

10 20 30 40 50 B0 70 20

S | 30:

Figura 18. Modo Structure (Estrutura) do ChemSketch.



T,'ﬂ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2]
File Edit Pages Tools Object Templates Options Documents Add-Ons  ACD/Labs Help

Stucturs | Draw | (7] @ fd é‘ 1= '@ @ R Q m ‘e EE
5] 4 i = o [l D D .
20 30 40 0 B0 70

[]

<

ouill

Figura 19. Modo Draw (Desenho) do ChemSketch.

4. BARRAS, TEMPLATES E TABELAS

4.1 Viséo geral da interface do ChemSketch

Com o objetivo de facilitar a compreensdo das principais
funcdes do ChemSketch, a seguir serdo apresentadas as principais
barras de ferramentas do software, inicialmente na funcéo Estrutura

(Figura 20).
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Figura 20. Barras do ChemSketch — Modo Structure

Detalhamento das funcées Modo Estrutura:

1. BARRA DE TIiTULO: mostra o nome do programa e o nome do
arquivo atualmente aberto.

2. BARRA DE MENU: contém uma série de palavras. Cada palavra
€ um link para abrir uma lista “menu” de comandos relacionados para
trabalhar na janela no modo estrutura e desenho.

3. BARRA GERAL: inclui ferramentas que estdo presentes tanto no
modo estrutura, quanto no modo de desenhar e ir4 ajuda-lo com as
tarefas pertinentes a ambos os modos, tais como: salvar, abrir
arquivos, desfazer/refazer operagdes, copiar e colar, mais ou menos
zoom, bem como a insercéo de varios modelos.

4. BARRA DO CHEMBASIC: Localizada abaixo do Barra Geral é
uma barra opcional e contém diversas outras aplicagbes muito Uteis




para o trabalho no modo estrutura. Porém, essa barra de ferramenta
s6 ird aparecer caso o médulo ChemBasic foi instalado.

5. BARRA DE ESTRUTURA: A barra contém ferramentas para
desenhar e manipular estruturas quimicas.

6. BARRA DE RADICAIS: contém a tabela de radicais e varios
botdes que representam radicais prontos para vocé utilizar no
desenho de suas estruturas 2D.

7. BARRA DE FERRAMENTAS DOS ATOMOS: Exibida
verticalmente a esquerda da tela, contém botdes que representam
atomos, como também ferramentas para propriedades variaveis de
atomos (valéncia, radicais, etc.). Além de conter uma Tabela
Periddica dos Elementos Quimicos, possibilitando adiciona-las a area
de edicdo e nas estruturas montadas.

8. PALETA DE CORES: Permite colorir atomos e ligacdes
rapidamente.

9. BARRA DE DESCRICAO DO PROGRAMA: Apresenta
informacd8es através de noticias relacionadas a ACD/Labs.

10. BARRA DE STATUS: contém informacdes que podem ser Uteis
para a sua localizacdo no momento atual: o nome do arquivo, ficheiro
gue esta trabalhando, o nimero de pagina no arquivo, nimero de
fragmentos no espaco de trabalho, a formula molecular da estrutura
selecionada, bem como uma das propriedades quimicas disponiveis
para a estrutura selecionada. Ela também contém um botdo de
acesso I-Lab automatico que permite seu login ao programa. E mais
a direita, vocé pode clicar, com o botdo esquerdo do mouse em
properties (propriedades) irdo aparecer as propriedades do atomo
e/ou da estrutura desenhada; vocé pode marcar qual vocé prefere
gue apareca nessa barra.

11. A dreade trabalho (workspace): é o espago em branco, no meio,
onde as estruturas sdo desenhadas.



Detalhamento das funcdes Modo Desenho:
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Figura 21. Barras do ChemSketch — Modo Draw.

12. BARRA DE EDICAO DE DESENHO: A barra de Edi¢do permite
manipular e alterar os desenhos no que diz respeito a posicao,
tamanho, ordem, etc.

13. BARRA DE FERRAMENTAS DE DESENHO: Localizada a
esquerda da tela, possui diversas ferramentas para desenho, desde
ciclos quadrados, setas além de inlmeras outras possibilidades.

4.2 Detalhamento de algumas barras do ChemSketch Freeware

4.2.1 Barra Geral
A figura 22 mostra em detalhes a barra geral do ChemSketch
Freeware 2015. Vejamos, suas funcionalidades.
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Figura 22. Barra Geral.

. Seleciona o Modo Structure.

. Seleciona o Modo Draw.

. Cria um novo documento.

. Insere uma pégina nova no documento.
. Deleta uma pagina do documento.

. Abre um documento ja existente.

. Salva documento atual.

. Imprime o documento atual.
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. Exporta para arquivo .pdf.

10. Desfaz edicao.

11. Refaz edigéo.

12. Apaga objeto a ser selecionado (ou delete).

13. Recorta objeto selecionado, permitindo remové-lo para outra area
ou programa.

14. Copia objeto selecionado.
15. Cola objeto selecionado.
16. Mais zoom.

17. Menos zoom.

18. Vérias opc¢bes de zoom.
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Figura 23. Barra de Zoom.

19. Zoom na pagina inteira.
20. Zoom na largura da pagina.
21. Zoom no objeto selecionado.

22. Abre o Template Window (Figura 24). Nesta janela existe uma
série de estruturas moleculares e desenhos graficos que podem ser
copiados para area de trabalho do programa. No total sdo 40
templates que podem ser acessados, muitos deles possuem varias
paginas com objetos selecionaveis e editaveis.
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Figura 24. Template Window.

23. Realiza uma pesquisa sobre a estrutura desenhada (disponivel
apenas na versao comercial).

24. Gera nome para a estrutura selecionada na area de trabalho.

25. International Chemical Identifiers (ldentificador Quimico
Internacional) é um sistema de identificacdo para substancias
guimicas. Ele foi desenvolvido pela International Union of Pure and
Applied Chemistry — IUPAC (Unido Internacional de Quimica Pura e
Aplicada) com o objetivo de padronizar a maneira de descrever
informagdes de moléculas e facilitar seu estudo.

26. Muda para visualizagdo em 3D.

27. Procura propriedades quimicas da molécula selecionada no
PubChem (https://pubchem.nchbi.nim.nih.gov).

28. Procura propriedades quimicas da molécula selecionada no
eMolecules (https://www.emolecules.com/).

29. Procura propriedades quimicas da molécula selecionada no
ChemSpider (http://www.chemspider.com/).



https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://www.emolecules.com/
http://www.chemspider.com/

30. Calcula o LogP (logaritmo do coeficiente de particdo: razdo entre
as concentracdes de duas fases liquidas).

31. Fecha o documento atual.

4.2.2 Barra de Estrutura

A figura 25 mostra a barra de estrutura do ChemSketch
Freeware 2015. Ela s estéa disponivel no Modo Structure.
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Figura 25. Barra de Estrutura.

. Permite selecionar ou mover objetos.

. Permite a rotacdo de 360° (em 2D — duas dimensdes).
. Rotacdo em um ambiente 3D (trés dimensdes).

. Seleciona area especifica.

. Desenho de estrutura organica simples.

. Desenho de estrutura “ligue os pontos”.

. Desenho de estrutura “ziguezague”.

. Ligacéo estereoquimica para fora do plano.
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. Ligacéo estereoquimica para dentro do plano.
10. LigacOes coordenadas.

11. LigacBes estereoquimicas indefinidas.

12. Gera curva de deslocalizagéo.

13. Marcagbes Sombreadas (ligagbes Markush). Os grupos —R de
Markush séo representacdes simbolicas que indicam uma cole¢éo de
produtos quimicos semelhantes.

14. Mostra/oculta nimeros nos atomos.



15. Sinal de mais (+).
16. Setas utilizadas em equagdes quimicas.
17. Insere informacdes sobre condi¢Bes da reacao quimica.

18. Calcula informacbes sobre reacdes escritas na forma de
equacdes quimicas na area de trabalho.

19. Mapa de atomos para reagfes quimicas.

20. Chaves usadas geralmente em polimeros.

21. Permite mudar a posi¢ao dos atomos ligados ao atomo principal.
22. Alinha a molécula horizontalmente.

23. Alinha a molécula verticalmente.

24. Alinha a molécula a partir de uma ligacéo.

25. Altera a representacdo da molécula para baixo e para cima.

26. Altera a representagcdo da molécula para esquerda e para direita.
27. Template instantaneo (duplica estruturas selecionadas).

28. Limpa a estrutura proporcionalmente, ou seja, sugere um
desenho estrutural mais harmonioso, corrigindo
desproporcionalidades.

29. Verifica formas tautomeéricas.

30. Abre a funcdo 3D Viewer (para visualizacdo tridimensional das
estruturas).

31. Calcula dados de espectroscopia de massa de fragmentos da
estrutura.

32. Calcula propriedades fisicas aproximadas das moléculas
desenhadas.

4.2.3 Barra de Atomos

A barra de &tomos (Figura 26), também disponivel somente
no Modo Structure. Ela oferece acesso a outros dados, como a
Tabela Periédica dos Elementos Quimicos.
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Figura 26.
Barra de
atomos.

1. Acessa a Tabela Periddica dos Elementos Quimicos
(Figura 27), incluindo varias informac¢des como: massa
atbmica, estados de oxidacdo, configuracao eletrdnica
e ressonancia magnética nuclear.
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Figura 27. Tabela Periodica dos Elementos.

2. Ferramentas de atomos: Insere qualquer atomo,
heteroatomo e grupos de atomos.

3. Ferramentas de ligacao.

frequentemente usados.

# 10 4. sao simbolos dos elementos quimicos mais

5. Permite alterag@es e inclusées de novos textos em
qualquer lugar da &rea de trabalho.
6. Edita os &tomos da estrutura (Edit Label), permitindo
sua substituicdo na molécula (Figura 28).
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Figura 28. Edit Label.

7. Permite substituir um atomo ou criar um a&tomo com o rétulo de
radical, além de outras funcionalidades.

8. Atribui cargas elétricas e indica a existéncia de grupos radicais
quimicos.

9. Altera propriedades atdmicas de atomos selecionados (Figura 29).

Atomic Properties 4
Chermical Mode
Valence |.-“-‘-.ut|:u v|
Charge |.-’-‘-.utn:- v| "/ Ll
|zotope |.-’-'-.ut|:| v| X Cancel
? Help

Mumbering | Quimicd

Figura 29. Edit Label.

10. Cria numerag¢fes manuais.



4.2.4 Barra de Edicdo de Desenho

A barra de edicdo de desenho (Figura 30), esta disponivel
somente no Modo Draw. Ela oferece recursos para edicdo dos
gréficos da area de trabalho do programa.
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Figura 30. Barra de Edi¢éo de Desenho.

1. Permite ao usuario selecionar, mover e dimensionar um objeto.

2. Possibilita selecdo e movimentacdo dos objetos, tem como outra
funcéo a rotagéo em 2D.

3. Editor de nés (nodes: vértices) de um objeto.

4. Habilita a opcéo de edicdo de alguma caixa de texto presente na
area de trabalho.

5. Faz com que o objeto selecionado fiqgue na frente dos demais
objetos.

6. Faz com que o objeto selecionado fique atrds dos demais objetos.

7. Agrupa dois ou mais objetos selecionados fazendo-os ser um s6
objeto.

8. Gira o objeto horizontalmente.

9. Gira o objeto verticalmente.

10. Gira o objeto em angulos fixos de 90°.

11. Alinha o objeto a esquerda da area de trabalho.

12. Alinha o objeto ao centro horizontal da area de trabalho.
13. Alinha o objeto a direita da &rea de trabalho.

14. Alinha o objeto em baixo da &rea de trabalho.

15. Alinha o objeto ao centro vertical da area de trabalho.
16. Alinha o objeto em cima da area de trabalho.



A barra de ferramentas de desenho (Figura 31), também
esta disponivel somente no Modo Draw. Nela estdo os recursos
principais para a criacdo dos gréficos, entre outras fungdes.

4.2.5 Barra de Ferramentas de Desenho

1 1. Permite criar linhas retas e setas. Existe também um
Cl2 painel de edicdo delas (Figura 32)

\S\ 3 Objects Panel 7 5 Objects Panel 7 >
V4
= 5 Fen  frow Pen  Amow
Ole
O 7 “fidth : Arowheads shape
08
c"] 9 Apply Set Default
Load ... Save Az, Swap
% 10 _
Arrowheads size
11 Width: 0pt 2
12 Height: Opt 2
[ ] 13 Apply Set Default
@ 14 Load ... Save Az
— Figura 32. Painel de edi¢éo de setas e linhas.
BH 15
@16 2. Permite criar uma linha em curva, na forma de arco.
Figura31. 3 permite criar uma linha utilizando curvas.
Barra de . . )
Edico de 4. Permite criar poligonos.

Desenho. 5. Insere setas, possibilitando edita-las (Figura 33).



Arrow ? >

— | B Amow body style

Arrowhead size | Single ~ |

Arrowheads shape

— I [ ™|
Wwidth : |8 | pt
Height : 5 |pt Swiap
Apply
Ilpdate From

Save..|  Load..

Figura 33. Edicdo de setas

6. Permite desenhar formar retangulares.

7. Permite o desenho de retdngulo com os cantos arredondados.
8. Permite desenharmos uma elipse na area de trabalho.

9. Permite desenharmos uma elipse na area de trabalho.

10. Permite a insercdo de imagens de diferentes formatos.

11. Permite a adicao de texto na area de trabalho (essa opc¢éao ativa
configuracdes especificas para texto na barra de edicdo).

12. Permite a adicdo de tabelas na area de trabalho.

13. Permite escolhermos o0s seguintes simbolos de chaves,
parénteses e colchetes.

14. Estes botBes séo utilizados para alguma descri¢ao estilo “baldes
de texto”.

15. Reporta um template.
16. Permite aplicar zoom em espectros.



5. CRIANDO, EDITANDO E SALVANDO DE ESTRUTURAS

O ChemSketch permite desde criacdo de estruturas simples
hidrocarbonetos, até compostos complexos com centenas de atomos.
Por padréo, o programa inicia no Modo Estrutura, com a forma de
desenho estrutural draw normal e com o elemento carbono
selecionado. Ao clicar na area de trabalho é criada a estrutura da
molécula do metano (CH,), conforme Figura 34.
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Figura 34. Molécula de metano.

A seguir apresentaremos algumas noc¢des bésicas do modo
Estrutura, onde pretendemos expor uma visdo geral de como montar
estruturas, considerando suas ligacbes (simples, duplas e triplas,
ramificacdes, grupos funcionais e conformidades estereoquimicas.



5.1 Desenhando estruturas

A Figura 35 destaca as mais importantes ferramentas do
ChemSketch para desenhar estruturas planas basicas.
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Figura 35. Principais ferramentas de desenho estrutural.

Com as opcbes em vermelho destacadas selecionadas,
podemos desenhar estruturas a partir de cliques na area de trabalho
a partir do metano. Trés novos cliques em cima do CH, adicionaréo
grupos metila (-CHs), montando a cadeia do metil-propano, conforme
figura 36.
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Figura 36. Cadeia do metil-propano



Cada clique sobre os atomos da estrutura, inserem novos
grupos —CHs, sempre com um tamanho de ligacdo padrdo e
obedecendo as valéncias de cada elemento. Ao clicar-se no carbono
mais a direita, forma-se a molécula do metil-butano (Figura 37).
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Figura 37. Cadeia do metil-butano.

E possivel mudar a visualizag&o das estruturas desenhadas
automaticamente a partir da selecdo de modos de desenho
disponibilizados pelo ChemSketch. Para acessar esses modos basta
seguir nas opcOes mostradas na Figura 38. O modo padrdo do
software é o Normal, onde as extremidades da cadeia sao
apresentadas. No total sdo 14 modos, a figura 39 mostra a molécula

do metil-butano sendo mostrada no modo ACS Style.
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Figura 38. Modo de desenho estrutural ACS Style para a molécula do metil-
butano.




Neste guia, sera priorizado o estilo de desenho estrutural
Normal, respeitando as configuracdes padrdes do programa.

Além da opcdo Draw Normal (desenho normal),

podemos desenhar estruturas através do Draw Continuous _e'

(desenho continuo) e do Draw Chains (desenho de cadeias).

O desenho continuo liga pontos formando uma cadeia
(Figura 39). Geralmente, usando esta funcdo a molécula apresenta
angulos e tamanhos de ligacdo desproporcionais. Contudo, €
possivel realinhar a molécula através da fungéo clean structure (ou
limpar estrutura) (Figura 40).
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Figura 39. Molécula do heptano desenhada no modo de desenho continuo.
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Figura 40. Molécula de heptano apés clique na funcéo limpar estrutura.

Ja o desenho de cadeias (Draw Chains) monta estruturas ao
se clicar e arrastar para se obter um nimero de atomos desejado na
area de trabalho (Figura 41). A vantagem deste modo de desenho
estrutural é que as cadeias geralmente ficam alinhadas de maneira
proporcional, dificilmente sendo necesséario usar a funcédo clean
structure.
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Figura 41. Molécula de heptano sendo montada na fun¢cao Draw Chains.

Partindo da molécula do heptano, por exemplo, podemos
abordar funcionalidades importantes para o desenho de cadeias




organicas. Para inserir uma ligacdo dupla, basta clicar sobre uma
ligacdo simples (Figura 42).
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Figura 42. Insercdo de uma dupla ligacéo na cadeia do heptano para
formar o hept-2-eno.

Se a ligacéo dupla ficar posicionada na parte de cima da
cadeia, através da opg¢do Change Position (mudanca de posi¢ao),
podemos orienta-la para baixo ou no centro (Figura 43).



&5 ACD/ChemSketch (Freeware) - [nonamed1.sk2] [ =]
File Edit Pages Jools Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

Sucue | D (] (P A EEHSE 9 § @ a [% Fal %o | [ZBE @ B e %3 Publihen Mlecies 2
WSO SN s T A+ gE LTS e Rlos kB
E 0

30 80 B 100 110 120 130 140
[ P T T P R TR PR R

ﬁ mm 40 S0 60 iy
BFFE P NI I RS T I R P P R IR I N
L
10 -
Any 1

I b
c| 1
B _
20 -
]
o
F

Na o /\/\/\ COCH,
j HaC” X CH3

si 4 ]
r ol P
s | 0] N,
al i s
T H3C/\/\/\CH3

w ]

Figura 43. Mudanca de orientacdo das ligacdes duplas.

Para inserir uma ligacao tripla, basta clicar sobre a ligacao
dupla (Figura 44). Um novo clique sobre a ligacéo tripla, torna a
ligacdo simples novamente.
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Figura 44. Insercdo de uma tripla ligacdo na cadeia do hep-2-eno para
formar o hept-2-ino.

Para incluirmos ramificagbes basta clicarmos sobre os
carbonos da molécula (ou seja, nos vértices), ou entao clicar em uma
area da area de trabalho e arrastar para algum vértice da cadeia
(Figura 45 e 46).
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Figura 45. Insercdo de uma ramificacéo (-CHs) clicando sobre um carbono
da cadeia.
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Figura 46. Insercdo de uma ramificacdo clicando e arrastando o ligante
para a cadeia.

Caso vocé deseje apagar parte da molécula, pode-se usar o
botdo delete do programa (Figura 47).
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Figura 47. Apagando parte da molécula.

Da mesma maneira que inserimos ramificacdes alquilicas,
podemos inserir radicais com outros elementos presentes na barra de
atomos.

Primeiramente, selecionamos o elemento que desejamos
inserir na cadeia, por exemplo nitrogénio (N), apos isso clicamos em
um vértice da molécula e arrastamos para posicionarmos o radical
(Figura 48). Observe que o programa calcula as valéncias do
elemento (no N sao trés) e completa das ligagdes com hidrogénios

(H).
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Figura 48. Adicdo de um radical —-NH2, ao clicar sobre um carbono e
arrasta para a posicao desejada.

Para adicionar uma ligagcdo dupla entre o carbono e o
nitrogénio da estrutura que estamos usando como exemplo, basta

clicarmos sobre a ligacdo simples existentes entre os atomos destes
elementos (Figura 49).
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Figura 49. Adicdo de uma insaturacgéo (ligacéo dupla).



E possivel substituir atomos em uma cadeia por outros de
elementos diferentes. Na figura 50, foi selecionado o oxigénio (O), na
barra de atomos, em seguida foi clicado sobre o grupo metila mais a
direita. Observe que o programa adicionou um hidrogénio ao
oxigénio, formando um grupo hidroxila (-OH).
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Figura 50. Substituicdo de um grupo metila por uma hidroxila.

Caso o elemento desejado ndo esteja na barra de atomos, é
necessario que seja acessado a Tabela Periédica dos Elementos
Quimicos. Vejamos, na Figura 51, a sele¢do do elemento Boro para
sua inser¢ao na cadeia. Com o Boro selecionado na barra de atomos,
podemos adiciona-lo a estrutura organica desenhada (Figura 52).
Desta forma, é possivel utilizar qualquer elemento presente na Tabela
Periddica para o desenho da estrutura desejada.
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Figura 51. Selecéo do elemento Boro na Tabela Periddica.
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Figura 51. Insercdo do elemento Boro na cadeia.



O ChemSketch permite a selecéo de partes da estrutura com
a funcéo Lasso (Figura 52). Ela pode ser usada para, por exemplo,
selecionar partes da cadeia que desejamos apagar com a funcao
delete.
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Figura 52. Selecdo de parte da estrutura organica com a funcéo Lasso.

Ao se deletar a selecdo mostrada na figura anterior, a
estrutura voltar a ser de um hidrocarboneto (compostos que tém
exclusivamente carbono e hidrogénio). Contudo, podemos inserir
grupos de radicais predefinidos na barra de radicais ou na Tabela de
Radicais (Figura 53). Na Figura 54, selecionamos um anel benzénico
para adiciona-lo na cadeia carbbnica desenhada.
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Figura 53. Tabela de Radicais.

[ ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.5k2] - [m] X
File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help
Swewe | Dew (1A ASEASE 9 o | ¢ B a EE - Frl%
a@F R SAY I TG A S Em LR TIPE &S
5 1
ol

- N 40 ) £ 70 & %0 100
i TR P T PR PRI DR T P T DR P DT TR BT TR I

i
bog

L)

&) & ol | % PubChem eMOkoues 2 EJ
®oe e &
L e

CHs

- CHj
= HeC™ X

a8
| S

Figura 54. Adicdo de um anel aromatico na estrutura.



5.2 Exportar, salvar e editar estruturas

Mesmo que seja pratico desenhar estruturas simples, pode
ser que seja conveniente salvar o trabalho que fizemos para
continuagdo posterior. Para salvar o projeto, acessamos a barra de
menus, opcdo File e Save (Figura 55), ou digitamos o comando
Ctrl+S. Apéds isso, uma janela (Figura 56) se abrira para que
possamos escolher o locar de salvamento do arquivo, formato
desejado e o nome do arquivo.
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Figura 55. Salvando o projeto no ChemSketch.
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Figura 56. Op¢des de salvamento.




Existem varios formatos para se salvar o projeto realizado no
programa. O padréo é o ChemSketch 2.0 Document, com a extensao
.sk2. Neste formato, é possivel realizar edicbes posteriores no
arquivo através do ChemsSketch. Outras extensGes de formatos
disponiveis para salvamento sdo: .mol; .skc; .rxn; .chm; .cdx; .cml;
pdf; .wmf; .emf; .bmp; .pcx; .tif; .gif; .png e .jpg.

Alguns destes formatos, como o .bmp, o .png; e o0 .jpg,
salvam as estruturas como imagens, ndo permitindo elas serem
abertas pelo ChemSketch para edicéo.

As estruturas desenhadas podem ser copiadas diretamente
da area de trabalho do ChemSketch para um editor de texto (como o
Microsoft Office, por exemplo). Para isso, deve-se selecionar a
estrutura desejada e copia-la através da opcéo Edit>Copy na barra
de menu, ou através do comando Ctrl+C (Figura 57).
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Figura 57. Copiando uma estrutura.

Posteriormente, a estrutura pode ser colada no editor de
texto através da opgao “Colar” ou usando o comando Ctrl+V (Figura
58).
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Exercicios

- 1. Qual a formula molecular do composto orgénico que apresente a
estrutura indicada a seguir?
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Figura 58. Colando uma estrutura.

E importante destacar que, se a estrutura for colada como
imagem, ndo sera mais possivel realizar sua edicdo através do
ChemSketch. Contudo, se colada no padrdo de objeto
ACD/ChemSketch, mesmo sem que o programa esteja aberto, um
cligue dupla o abrira automaticamente para a edigdo da estrutura, se
necessario. No editor de texto, a estrutura ficard destacada através
de linhas diagonais (Figura 59).
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Figura 59. Edi¢cdo de uma estrutura no ChemSketch para o Microsoft Word

2013.

Todas as alteracgOes realizadas no ChemSketch serdo, apos
fechamento e salvamento da area de trabalho, consideradas no editor
de texto. Neste caso, uma janela surgira (Figura 60) indagando sobre
a atualizacao da estrutura no arquivo de origem.
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6. EXPLORANDO AS ESTRUTURAS E SUAS PROPRIEDADES

O ChemSketch Freeware permite a determinacéo de varias
informacdes e propriedades das estruturas desenhadas. Vejamos
algumas dessas fungoes.

6.1 Gerando nomes para as estruturas

E possivel obter nome (em inglés) de estruturas organicas
com até 50 atomos no total. Vejamos um exemplo na Figura 61.
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Figura 61. Gerando nome para uma estrutura.

No caso de haver duas estruturas desenhas, se a soma de
seus atomos ndo superarem 50 ou apresentem mais de 3 ciclos, 0



programa fornece o nome para as estruturas (Figura 62). Também é
possivel selecionar qual das estruturas deve ter o nome fornecido,
utilizando a op¢do move/select.
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Figura 62. Gerando nome para duas estruturas.

O nome da estrutura também pode ser fornecido através do
comando Ctrl+Shift+l. Ultrapassando 50 atomos ou trés ciclos, uma
mensagem € mostrada ao se solicitar a geragdo do nome para a
estrutura, indicando que somente através da versao comercial isso é

possivel.



6.2 Determinando propriedades para a molécula
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Para se obter algumas propriedades fisicas da estrutura
desenhada, selecione-a e clique no comando “Calculate Selected
Proprerties” para ter todas as propriedades disponiveis (Figura 63).
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Figura 63. Obtencao de propriedades de uma estrutura.
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Ao se clicar em Copy To Editor, todas as propriedades
selecionadas serao informadas na area de trabalho do ChemSketch

(Figura 64).
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Figura 63. Detalhamento das propriedades calculadas pelo ChemSketch
para uma estrutura.

Algumas das propriedades calculadas pelo ChemSketch sdo
aproximadas e contém uma margem de erro para mais ou menos.
Para se obter essas propriedades individualmente, basta selecionar
a estrutura e, na barra de menu, clicar na sequéncia: tools>calculate>
e a propriedade desejada.

Outra fungdo importante é a visualiza¢é@o de carbonos quirais
ou assimétricos. Inicialmente, recomendamos selecionar os dados
estereoquimicos a serem descritos. Para isso, acesse
tools>generate>stereo descriptors options e marque todas as trés
opcOes disponiveis na janela que sera aberta (Figura 64) e cliqgue em
OK.
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Figura 64. Stereo Options.

Desta forma, para se verificar a presenga de centros quirais
acesse tools>generate>stereo descriptors. A presenca de carbonos
quirais serao indicadas com um asterisco em azul (*), de acordo com
a Figura 64.
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Figura 64. Gerando Stereo Descriptors.




Se as ligagOes estereoquimicas estiverem sendo indicadas
na estrutura, o ChemSketch é capaz de indicar se 0s centros
assimétricos sdo do tipo R ou S. Para inserir essas ligacdes é
necessario seleciona-las e clicar sobre a ligagdo desejada na
estrutura (Figura 65).
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Figura 65. Gerando Stereo Descriptors com ligacdes estereoquimicas.

Ressalta-se que, os nomes gerados para estruturas com
ligacdes estereoquimicas terdo identificacdo da nomenclatura R ou S
guando possivel. Caso contrario, apenas 0 nome geral sera
mostrado. Além disso, compostos que apresentam isomeria do tipo
E/Z também recebem seu nome considerando essa caracteristica. A
Figura 66 mostra algumas possibilidades ao se gerar o nome de uma
estrutura desenhada no ChemSketch.
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Figura 66. Nomes e estruturas geradas pelo ChemSketch.




7. VISUALIZACAO E MANIPULACAO EM 3D

O ChemSketch, além de desenhar estruturas quimicas no
plano, ele permite a visualiza¢@o de moléculas em trés dimensdes de
diferentes maneiras.

7.1 Opgdes tridimensionais no Modo Estrutura

Para manipular uma estrutura desenhada na éarea de
trabalho do ChemSketch, é necessario selecionar toda a cadeia
estrutural ou apenas parte dela. Posteriormente, podemos utilizar a
funcéo 3D Rotation para girar tridimensionalmente a estrutura (Figura
67).
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Figura 67. Apresentacdo da funcdo 3D Rotation.




Outra funcao interessante do programa € a 3D Optimization.
Ela possibilita a adequacdo da formula estrutural plana para uma
conformacdo 3D. A visualizacdo 3D mostra todos os atomos de
hidrogénio. Vejamos o exemplo na Figura 68.
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Figura 68. Apresentacéo da funcdo 3D Optimization.

Utilizando novamente a fungéo 3D rotation, é possivel ter
uma nocéo da distribuicdo dos atomos que forma a cadeia.
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Figura 69. Visualizagdo de uma molécula com a funcao 3D Rotation.




7.2 3D Viewer

O 3D Viewer é um software disponibilizado no pacote de
instalagdo do ChemSketch Freeware 2015 que permite a visualizacdo
de moléculas em 3D. Para acessar esse modulo é necessario clicar
em ACD/Labs na barra de menu e depois em 1 3D Viewer (Freeware).

Contudo, por esse processo a estrutura ja desenhada na
area de trabalho do ChemSketch ndo é copiada automaticamente.
Para isso, podemos clicar diretamente no icone do 3D Viewer,
conforme apresentado na Figura 70.
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Figura 70. Acessando o 3D Viewer.

O programa 3D Viewer apresenta um aspecto bem diferente
do ChemSketch. O fundo da &rea de trabalho é preta e existe uma
barra especifica para a manipulagdo 3D, conforme é mostrado na
Figura 71.

Por padrao, os &tomos de carbono sdo representados pela
cor ciano, os de hidrogénio branco, oxigénio vermelho e nitrogénio
azul. E possivel personalizar as cores dos a&tomos e também do fundo
da &rea de trabalho do 3d Viewer, acessando no menu Options e
depois Colors...
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Figura 71. Visdo geral do 3D Viewer.

7.2.1 Barra de manipulac&o do 3D Viewer

Na Figura 72, estéo destacadas cada ferramenta disponivel
na barra do 3D Viewer. A seguir, buscamos explanar a funcéo de
cada um dos bot6es dessa barra. Para
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Figura 72. Barra de manipulacdo do 3D Viewer.
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10.

11.

Open File: permite abrirmos um arquivo 3D criado no
ChemSketch.

Save File: Este botdo permite salvarmos o documento ativo
no formato de visualizacdo em 3D do ChemSketch (extenséo
.s3d). Para salvar com extensdes diferentes (.mol, .mop, .zmt,
.dat, .mpc e .cml) utilize o menu “File” e “Save as ...".

Undo: Desfaz uma modificagéo realizada.

Redo: Refaz uma modificacao realizada.

Select Atoms: Seleciona atomos especificos na molécula.

3D Rotate: Permite a rotacdo da molécula sobre qualquer
eixo. Clique sobre o botdo e faca a rotacdo arrastando o
mouse em qualquer dire¢éo.

Fixed Angle Rotation: Permite girar a molécula através de
cligues e com angulo de rotacéo fixo.

Rotate: Permite a rotacdo da molécula sobre um Unico eixo
central.

Move: Permite a movimentagdo da molécula para qualquer
local a area de trabalho com um simples arrastar do mouse,
sem que a molécula efetue qualquer tipo de rotagao.

Resize: Permite aumentar ou diminuir o tamanho da molécula
com um arrastar de mouse. Para aumentar o tamanho arraste
0 mouse para fora da molécula e para diminuir arraste o
mouse para dentro da molécula.

Wireframe: Este tipo de representacdo 3D mostra a molécula
na forma de “linhas”.

Figura 73. Molécula no modo Wireframe.



12. Sticks: Este tipo de representacdo 3D que mostra a molécula
na forma de “bastdes”.

Figura 74. Molécula no modo Sticks.

13. Balls and Sticks: Este tipo de representacédo 3D que mostra a
molécula na forma “bastées e bolas”.

Figura 75. Molécula no modo Balls and Sticks.

14. Spacefill: Este tipo de representacdo 3D que mostra 0s
espacos vazios da molécula “preenchidos”.

Figura 76. Molécula no modo Spacefill.



15. Dots only: Esse tipo de representacdo 3D mostra somente
“pontos externos” da representacao anterior.

Figura 77. Molécula no modo Dots only.

16. Disks: Este tipo de representacdo em 3D mostra 0s atomos
na forma de discos, muito semelhante a forma Spacefill,
porém sem o efeito 3D.

N

Figura 78. Molécula no modo Disks.

17. With Dots: Este botado mostra os “pontos externos” do modelo
preenchido sobrepostos & uma das seguintes representagdes
em 3D ja apresentadas.
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Figura 79. Molécula no modo Balls and Sticks com With Dots.

18. Increase Atomic Radii: Aumenta o tamanho dos atomos da
molécula a uma taxa fixa de 5% no modelo paus e bolas.

19. Decrease Atomic Radii: Diminui o tamanho dos &tomos da
molécula a uma taxa fixa de 5% no modelo paus e bolas.

20. Bond Length: Permite determinarmos a distancia entre dois
atomos em A (angstron). Para determinar a distancia entre
dois atomos, clique primeiramente no botédo “Distance” e apds
isso selecione dois atomos, clicando sobre eles. Os atomos
selecionados para a avaliacao ficam, por padrao, de coloracdo
verde. Sera aberta automaticamente a caixa de didlogo

“Internuclear Distance”.
L
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Figura 80. Alterando o tamanho de uma ligacéo.



21. Angle: Permite determinarmos o angulo entre trés atomos, em
graus. Para determinar o angulo de uma ligacdo, clique
primeiramente no botdo Angle e apds isso selecione os trés
atomos, clicando sobre eles. Os atomos selecionados para a
avaliacao ficam, por padrdo, de coloracdo verde. Sera aberta
automaticamente a caixa de dialogo Bond Angle.
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Figura 80. Alterando o angulo entre ligacoes.

22. Torsion Angle: Permite determinarmos o &ngulo de torgéo
entre atomos, em graus. Para determinar o angulo torsional,
cligue primeiramente no botdo Torsion Angle e apoés isso
selecione os &atomos, clicando sobre eles. Os atomos
selecionados para a avaliacao ficam, por padréo, de coloracao
verde. Sera aberta automaticamente a caixa de didlogo
“Torsion Angle.
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Figura 80. Alterando o angulo de torséo entre ligagdes.

23. Mirror: Este botdo permite a conversdo de um composto em
sua imagem refletida em um espelho.

24. Invert Center: Este botdo permite a conversédo de um isdmero
R em isbmero S. Para inverter um centro, clique sobre o botéo
Invert Center, dé um clique sobre o atomo de carbono quiral
para marca-lo (ele ficara verde) e dé um segundo clique para
inverter o centro quiral.

25. Set Colors: Este botdo permite definirmos as cores tanto dos
atomos e ligag6es, como também do &tomo selecionado e do
plano de fundo.
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Figura 81. Alterando cores.

26. Auto Rotate: Este botdo permite que a molécula adquira
autorrotacdo em todas as direcdes.

27. Auto Rotate and Change Style: Além da autorrotacdo, este
botdo permite que o programa troque automaticamente o
modo de visualiza¢do da molécula entre as disponiveis.

28. 3D Optimization: Este botdo permite otimizar a estrutura da
molécula no formato 3D, incluindo os atomos de hidrogénio da

molécula.

Figura 82. Molécula otimizada.

29. New Frame Set: Cria um projeto de captura de quadros para
a imagem da molécula. Apés a conclusdo do projeto, é
possivel salva-lo como uma imagem GIF animada (arquivo de
imagem movimentada).



30. Add Frame: Adiciona um quadro da imagem da molécula.

31. Delete Frame: Exclui um quadro da imagem da molécula.

32. Auto Add Frames: Abre uma caixa de didlogo com a opc¢ao de
adicionar quadros automaticamente.

Auto Add Frames £3
Angle
260 Dearees

MHurnber af Frames
20

Rotate Yisible Moleculs

X Concs

Figura 83. Op¢des no Auto Add Frames.

Para salvar o projeto animado, basta clicar em
File>Save>Animated GIF images. Salvando o projeto desta
forma, o desenho da molécula com movimento pode ser
adicionado em uma pagina na internet, em uma apresentacao em
slides, em redes sociais, por exemplo.
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Figura 84. Salvando uma molécula 3D animada em GIF.

Apenas salvando no formato GIF images, é possivel utilizar
a imagens estatica da molécula em 3D, por exemplo, em um editor
de texto. Op¢des adicionais de personalizacédo do 3D Viewer podem
ser acessados na barra de menu do programa.




8. BASE DE DADOS CHEMSKETCH

Uma série de dados na forma de estruturas, imagens e
simbolos podem ser acessadas e utilizadas facilmente no
ChemsSketch. Além da tabela periédica, da tabela de radicas e dos
templates, o software permite uma investigacao sobre as estruturas
desenhadas em bases de dados internacionais de substancias.

8.1 Template Window

O template window é uma base de dados off-line (ndo
precisa de internet para acessa-la). A seguir veremos algumas das
principais informagdes contidas nessa fungdo do ChemSketch.

Para acessar o template window basta clicar sobre o icone

e o |

~ijpee , pressionar f5 ou através da barra de menu:
Templates>Template Window. Uma janela é aberta com uma série
de opcdes para serem consultadas e inseridas na area de trabalho do
programa.
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Figura 85. Template Window.




de dados disponiveis (Figura 86).
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Na parte superior esquerda da janela € possivel selecionar
em qual modo de trabalho a estrutura deve ser inserida: Structure ou
Draw. A navegacao nos dados disponiveis pode ser realizada na
barra lateral esquerda ou através de um menu com todas as classes
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Figura 86. Opcdes no Template Window.
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Clicado em Organizer, uma janela é apresentada na qual

quais classes de templates devem ser

mostradas na barra lateral do template window (Figura 88).

User Template Window Organizer
Templates

Alkaloids

[ Amino Acids
[ Aniors

[ Aromatics

] Arraws

[] Bicyclics

[ C-Groups
Carbohydrates
[] Carctenes

[] Chains

[ Crown Ethers
DMA/RMA Kit
[] Figures
[JHPLC

Lab Kit

[] Labels

[ Lattice

c:hacd201 Sfreehtemplatetfuller sk 2

x Cancel ? Help

L2 ]

(®) Standard

() Uzer
Cal

Fived: 12
Available : 22

Mew...
Modify. ..
Bemove

Open Document

Figura 88. Organizador dos templates.




As principais classes de estruturas disponiveis no Template
Window sdo: alcaloides, aminoacidos, aromaticos, carboidratos,
carotenos, cadeias de hidrocarbonetos, bases de DNA e RNA,
polimeros, esteroides, acuUcares, terpenos e vitaminas. Ao se
selecionar alguma destas estruturas, o template sera copiado para
ser colado no modo Structure.

Além das estruturas organicas, um grande conjunto de
simbolos e figuras também compdem a base de dados do Template
Window. Dentre eles, destacam-se setas, figuras, kit de laboratério
(Figura 89), etiquetas, estruturas de Lewis, orbitais, poligonos e
simbolos reacionais. Ao se selecionar um destes simbolos ou figuras,
0 objeto seré copiado para ser colado ho modo Draw.
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Figura 89. Pagina 1 de 7 do Kit de laboratério dos templates.

N&o é possivel adicionar mais de um objeto por vez, contudo
ndo ha limitagdo de objetos na area de trabalho do ChemSketch,
podendo apresentar estruturas moleculares e figuras ao mesmo
tempo (Figura 90).
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Figura 90. Varios objetos em uma mesma area de trabalho do
ChemSketch.

8.2 Pesquisa de estruturas em bases internacionais

O ChemSketch possui acesso via web a trés bases de dados

de estruturas quimicas: PubChem (P**“"em ) eMolecules ((=M@leauies)

e ChemSpider (:@ichem“””). Estas ferramentas sdo importantes para o
reconhecimento de estruturas desenhadas na area de trabalho do
programa.

Antes de realizarmos uma pesquisa sobre determinada
estrutura desenhada no ChemSketch, é possivel configurar alguns
parametros de busca. Para isso, acessamos a barra de menu: Add-
Nos>Search Options, onde sera aberta uma janela conforme Figura
91.
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Figura 90. Opc¢des de busca na web.

Nesse aspecto, podemos configurar a pesquisa para a
estrutura exata da molécula desenhada, para estruturas derivadas ou
buscar propriedades estimadas da estrutura. Também podemos
escolher se os resultados serdo apresentados em uma janela no
ChemSketch (In ChemSketch) ou em um navegador de internet
instalado no computador (In Browser).

Cada base de dados pode fornecer mais ou menos
informacbes sobre a estrutura desenhada. Como exemplo,
desenhamos a estrutura A mostrada na Figura 91 e realizamos uma
pesquisa (estrutura exata), In ChemSketch, em cada uma das trés
bases de dados (Figuras 92 a 94).

NH__CHg

0]
HO

Figura 91. Estrutura A.
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Figura 94. Resultados da pesquisa no ChemSpider.

Em todas as trés pesquisas foi possivel determinar que a
Estrutura A era o paracetamol (farmaco com propriedades
analgésicas). Informacdes sobre massa molar, nomes similares,
histérico, aplicacBes clinicas; também podem ser fornecidas
dependendo da molécula pesquisada.



9. DRAW

O Modo Draw do ChemSketch oferece liberdade de criagcédo
e edicdo de diversos esquemas e ilustracbes que podem estar

associados aos desenhos estruturais realizados no Modo Structure.

Como ja detalhamos as funcfes das barras especificas do modo
desenho do programa, veremos algumas possibilidades que este

modo proporciona para o0s usuarios do software.

9.1 Desenhando figuras

Na barra de ferramentas de desenho, uma série de podem
ser usadas para a criacdo de figuras na éarea de trabalho do

ChemSketch (Figura 95).
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Figura 95. Figuras criadas no Modo Draw.




Com as ferramentas destacadas na imagem anterior, uma
série de figuras podem ser criadas e copiadas para outros programas
(Microsoft Power Point, por exemplo). Contudo, nesse aspecto, € a
criatividade e a experiéncia do usuario que permitira a elaboracéo de
desenhos mais detalhados e complexos.

9.2 Criando textos e tabelas

O ChemSketch no modo Draw permite a criacdo de textos e
de tabelas que podem ser editadas no proprio programa. Para se

]

adicionar uma caixa de texto, basta se clicar sobre o icone ‘D . Apés
isso, sera possivel a digitacdo do texto desejado ou inserir algum
proveniente de outro programa, através dos recursos copiar e colar.

B[

Ao se clicar sobre o que foi digitado, uma caixa de edicdo é
aberta, permitindo a realizagGes de alteracbes como tipo de fonte,
tamanho e atributos da fonte, além de edi¢cbes no paragrafo digitado
(Figura 96).

Também podemos inserir textos por meio do icone

: . ] E .
Para se criar uma tabela, clica-se sobre o icone , depois
um cligue e arraste sobre a area de trabalho faz com que seja aberta
a janela Insert Table. Nela é possivel escolher o nimero de linhas e
de colunas da tabela, além de op¢des de alinhamento da mesma.
Apbs criada, um clique duplo sobre a tabela abre a janela Objects
Panel, onde é possivel personalizar a tabela ja criada (Figura 97).
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Opject Templates Options Documents Add-Ons ACD/Labs Help

[% Pal @

70 80 £ 100 110 120 130 140 150 160

8 @ B Wt | %3 PublClhen cMlecules e Chenspder

BeeoOdOd ¥ s/

Podemos inserir textos no SR
ChemSketch de maneira facil
e flexivel. = =
HsC Q CHj;
CH; CHs

Objects Panel

Insert Table X
Use Header
E E 2 +
Bows: Gelme | [ Protect Contents
Flows
Hoiizontal Aligrment; Conter v — ove to the Right
Vertical Alignment. Conler  ~ v to Next Box
[ wertical dustify
0K Cancel ? Hel
v X Cencel ¢ ok pply Set Default

Load Save As.

Insert Table

Figura 97. Criacao de tabela no Modo Draw.

'@

[T e Lo !
al

|
|
|
|
|




9.3 Importando e exportando imagens no Modo Draw

Para inserir uma imagem na é&rea de trabalho do

ChemSketch é necessario selecionar o icone E’] e clicar sobre a
area. Automaticamente, uma janela do explorador de arquivos do
computador para que seja escolhida a imagem a ser inserida (Figura
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Figura 98. Insercdo de imagem no Modo Draw.

Para se exportar uma ilustracdo criada no workspace do
ChemSketch, basta selecionar o desenho desejado e, na barra de
menu acessar o comando File>Export, uma janela com opcdes de
salvamento sera mostrada (Figura 99). Nela, varias opcdes de
formatos serdo disponibilizados, tais como .JPG, .PDF e .GIF.
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Figura 99. Exportando grafico criado no Modo Draw.

9.4 Criando Esquemas de Reac¢des Quimicas

Para facilitar a elaboracdo de equagbes quimicas, o
ChemSketch oferece uma série de recursos e simbolos reacionais.
Equagbes simples, como mostrado na Figura 100, utilizam poucos
recursos do programa para serem escritas.

No entanto, para mecaniSmos reacionais o0rganicos
complexos, uma série de recursos nos dois modos do programa
precisam ser utilizados. Na Figura 101, estd representado um
mecanismo de reagdo para a obtencdo da Aspirina feito no
ChemSketch.
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Figura 100. Equacao quimica de formacao da agua.
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9.5 Montagem de esquemas a partir de templates

Como sabemos, o ChemSketch possui uma rica base de
dados off-line chamada de Template Window. Além das estruturas, é
possivel acessar diversas ilustracées que podem ser usadas para a
criacdo de esquemas no modo Draw.

Uma das possibilidades € a montagem de esquemas de
vidrarias e equipamentos tipicos de um laboratério de quimica, afim
de simular processos de separacdo e reacionais, por exemplo. A
Figura 102, apresenta um esquema elaborado a partir dos templates.
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Figura 102. Esquema de laboratdrio.

Os templates também possuem dados de orbitais e de
estruturas de Lewis (Figura 103). Tais informacdes podem ser Uteis
para a criacdo de ilustracbes detalhadas de ligagbes quimicas e
processos de hibridacdo, por exemplo. As figuras elaboradas podem



ser exportadas por completo ou separadamente, de acordo com as
selecao realizada.
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Figura 103. Vérios esquemas criados no ChemSketch.



A seguir serdo apresentadas as atividades sugeridas pelos
participantes do minicurso CHEMSKETCH: APRENDENDO A
DESENHAR ESTRUTURAS ORGANICAS, realizado dias 21 e 22 de
outubro de 2015, na Universidade Federal do Acre.

10. PROPOSTAS DE ATIVIDADES NA EDUCACAO BASICA

Atividade 1: Estruturas a partir de dados

a) Objetivo: Montar estruturas orgéanicas a partir do lancamento de
dados.

b) Metodologia: Confeccionar quatro dados: um equivalente ao
namero de carbonos (de 1 a 6), outro com ligagBes (simples, duplas
ou triplas), outro com seis grupos funcionais e o Ultimo com o nimero
da posicéo das insaturagfes ou grupos funcionais em cada carbono.
Os alunos jogariam os dados e, de acordo as quatro faces de cima,
eles montariam as respectivas estruturas organicas no ChemsSketch,
projetando a construgdo das moléculas através de um Datashow.
Essa atividade pode ser realizada em grupo. Por exemplo, se os
resultados dos langcamentos dos dados fossem:

1° Dado: 5 (composto com cinco carbonos)

2° Dado: - (ligacdes simples)

3° Dado: -OH (hidroxila)

4° Dado: 2 (hidroxila ligada ao carbono 2 da cadeia)

Estes resultados levariam aos alunos a desenharem uma
estrutura no programa que se atende as faces dos dados. Neste caso,
0 composto que deveria ser desenhado no ChemSketch pelos alunos
seria o pentan-2-ol (Figura 104). Se no segundo dado, uma ligacéo
dupla ou tripla fosse sorteada, o dado 4 deveria ser langado para
determinar a posi¢éo da instauragéo.



Caso os alunos ndo conseguissem desenhar as estruturas
correspondentes, o professor poderia mostrar como a estrutura seria
no quadro, para posteriormente a desenhar no software. O nimero
de lancamentos e de dados podera aumentar ainda mais as
possibilidades desta atividade ludica. A ado¢éo de pontuacdes para
cada acerto pode estimular ainda mais os alunos, garantindo o
envolvimento deles e o sucesso da atividade.

OH

Figura 104. Estrutura do pentan-2-ol.

¢) Avaliagdo: Cada aluno ou grupo pode ser avaliado de acordo com
as estruturas montadas. O professor também pode solicitar dos
educandos as propriedades gerais e aplicacdes da funcéo orgéanica
da substancia desenhada.

Atividade 2: Investigando compostos organicos
a) Objetivo: investigar compostos organicos e suas propriedades.

b) Metodologia: Os alunos formariam grupos e receberiam uma
estrutura, sem identificacdo, para que fosse desenhada no
ChemsSketch. Apo6s isso, seriam informados que eles deveriam
descobrir qual substancia apresenta a referida estrutura e quais suas
principais propriedades e aplicagcbes. O professor apresentaria
previamente as ferramentas de busca em base de dados quimicos do
software (PubChem, eMolecules e ChemSpider). Ap6s determinado
tempo, 0s grupos apresentariam os resultados de suas pesquisas
para toda a turma. Essa atividade poderia ser utilizada como forma



de introduzir determinados conteudos, como drogas e vitaminas, por
exemplo.

¢) Avaliacdo: De acordo com a descoberta da substancia que tem a
estrutura passada pelo professor e da apresentacdo de suas
propriedades.

Atividade 3: Elaboragao de graficos termoquimicos

a) Objetivo: Desenvolver habilidades de elaborag¢éo e compreensao
de informag®es graficas

b) Metodologia: Sugerir a montagem de gréficos relacionados ao
conteudo de termoquimica. Uma vez que o ChemSketch possibilita,
no modo draw, a elaboracdo de esquemas graficos, os alunos
poderiam montar representacdes graficas de reacdes endotérmicas
e exotérmicas.

Por exemplo, o professor poderia utilizar o ChemSketch
junto com os alunos para explorar as informacgdes graficas de uma
reacdo exotérmica, conforme Figura 105. Neste caso, é possivel
visualizar a reducéo da energia dos produtos em comparacédo com os
reagentes, além de mostrar graficamente a energia de ativacao de
uma reag¢do quimica genérica. Esta atividade também poderia ser
realizada no estudo das transformacdes gasosas e até em fungbes
matematicas.
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Figura 105. Gréfico de uma reacéo exotérmica.

c) Avaliacdo: Os alunos podem ser avaliados através dos gréficos
elaborados e de suas interpretacoes.

Atividade 4: Conhecendo o laboratoério

a) Objetivo: Introduzir aulas praticas e conhecer o0s principais
materiais de laboratério de quimica

b) Metodologia: Na falta de laboratério e até mesmo como forma de
preparar os alunos para a realizacdo de praticas experimentais, o
ChemSketch pode ser utilizado para atividades em que os alunos
montem alguns esquemas importantes presentes em laboratérios de
Quimica. Eles poderiam aprender os nomes das principais vidrarias
e equipamentos, além de demonstrar sistemas como o de destilagéo,
de filtracdo, de titulacdo, etc. Por exemplo, o professor poderia sugerir
misturas aos alunos e que eles montassem, no ChemSketch, um




sistema de vidrarias e equipamentos que permitissem a separacao
de cada um dos seus componentes. Sistemas de destilacdo simples,
filtracdo e titulacdo sdo algumas das possibilidades a serem criadas
pelos alunos na interface do programa.

¢) Avaliacdo: O professor podera avaliar se o0s sistemas montados
pelos alunos sdo adequados para a separacdo das misturas
propostas.

Atividade 5: Estudando isomeria

a) Objetivo: Estudar isomeria espacial a partir da visualizacdo
tridimensional de estruturas montadas no ChemSketch.

b) Metodologia: Nessa atividade, as moléculas seriam mostradas no
plano bidimensional e em trés dimensdes, mostrando aos alunos as
diferencas espaciais que compostos organicos de mesma férmula
molecular apresentam. Os tipos de isomeria, especialmente, a
estereoisomeria, poderia ser apresentada aos alunos, permitindo que
eles criem e manipulem as estruturas. A possibilidade de visualizar e
movimentar estruturas moleculares, pode facilitar a compreensao de
isomeria pelos alunos. Além disso, o ChemSketch, ao gerar os nomes
para as estruturas, identifica se os isbmeros séo E ou Z (em caso de
isomeria geométrica) ou, R ou S (em caso de isomeria Optica). Por
exemplo, o professor pode sugerir uma discussdo sobre o caso da
talidomida. Substancia que pode apresentar acfes sedativas ou ter
efeitos teratogénicos, dependendo da disposicdo espacial dos
atomos dessa substancia. Com o ChemSketch, as duas talidomidas
(Figura 106), a R e a S, poderiam ser desenhadas e visualizadas
tridimensionalmente e discutidas suas diferencas.
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Figura 106. Estruturas da talidomida.

c) Avaliagéo: O professor pode avaliar a habilidade dos alunos em
desenhar as estruturas, manipula-las em 3D e compreender as
diferencas existentes entre substancias isbmeras.
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