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Introducao

O MarvinSketch € um software pertencente ao pacote MarvinBeans (2014),
desenvolvido pela empresa CHEMAXON, que permite a construcdo de
férmulas (estrutural e molecular) e nomenclaturas de acordo com as regras da
IUPAC. Com o uso dessa ferramenta € possivel desenhar estruturas com uma
visualizacdo em 2D e 3D, como também célculos de formula molecular, massa
molecular e acesso ao mecanismo de correcao de erros de ligacdo e estrutura
(CHEMAXON, 2014). O pacote MarvinBeans possui 0 MarvinSpace, que
permite manipular as moléculas em 3 (trés) dimensdes, destacando-se as
propriedades atdmicas assim como as propriedades resultantes das ligacdes
guimicas estabelecidas entre os elementos.

Desse modo, baseando-se nas discussfes anteriores, criou-se um material,
gue sera mostrado a seguir, sendo este produto do Mestrado Profissional em
Ensino de Ciéncias e esta dividido em 5 (cinco) partes:

1. Instalacdo: sera mostrado os procedimentos para o download e instalacdo
do pacote MarvinBeans, diretamente do endereco da empresa Chemaxon;

2. Ferramentas béasicas e construcdo de estruturas: serdo apresentadas as
ferramentas basicas para o desenho de cadeias carbdnicas, visualizacédo
de estruturas e determinacdo de dados quantitativos sobre as moléculas
desenhadas;

3. Ferramentas de texto e desenho no contexto da classificacdo de cadeias:
0 usuario conhecera as ferramentas de texto e desenho do MarvinSketch
associadas ao conteudo de classificacdo de cadeias carbbnicas, assim
como essas diferencas podem afetar as propriedades dos compostos
organicos;

4. Funcles, Radicais e Nomenclatura: seréo apresentados como nomear as
estruturas (de varias funcdes organicas), numerar as cadeias carboénicas e
explorar os radicais organicos em sua estrutura e nomenclatura.

5. Isomeria, propriedades fisicas e mecanismo de reacdo organica: usar as
ferramentas do programa para destacar a polaridade das moléculas
associando a solubilidade e ao ponto de fusdo em seguida usando os
recursos do programa iremos diferenciar os isémeros do ponto de vista
plano e espacial e concluiremos com a montagem de uma reagao organica
simples de saponificagao.



Em cada topico estudado estardo presentes exercicios de aprendizagem para
gue o usuario tenha a oportunidade de verificar seus conhecimentos. O
material ndo aborda todas as funcdes e todos os comandos presentes no
programa mas pretende trazer para o professor/aluno de Quimica um guia
para o desenho de estruturas e estudo de alguns tépicos da quimica

organica.

1. Instalacéao

A — Acesse 0 endereco: https://pass.chemaxon.com/sign-up e preencha seu

emalil, primeiro e ultimo nome, Pais (Brazil), Escola, Outside US, Teacher ou

Student e selecione os icones dos termos de uso e de seguranca do site.

r ChemAxon Pass - Your Key... % | 4

€ a n chemaxon.com

PASS
SIGN UP

helaidioifrn@gmail.com

Professor QuUIMICO

The first name may only contain
Latin letters, dot, backtick, dash
or single apostrophe

Brazil v Outside US

IFRN Teacher

v/ Nao souumrobd

w8 3+ A > 0

B - Na etapa seguinte, vocé abrira o e-mail cadastrado na etapa anterior e
clicara no link de ativacéo da sua conta (destacado em amarelo);

Welcome to ChemAxon Entrada  x

ChemAxon Pass <pass@chemaxon.com>
a para mim |~

:-'.'FA inglés v > portugués~  Traduzir mensagem

Dear Professor,
Thank you for registering to ChemAxon

In order to activate your account, please click on the button below.

If the button does not show, you can also visit the the following link to activate: https://

14:11 (Ha 1 minuto)

Desativar para: inglés x

pass.chemaxon.com/activate/helaidioifrm@gmail

n [}

com/5ccfacfbc8290e4f53df20c0a158c7¢1c26b01f49b0405728d88ab378303a774

Should you have any technical difficulties, please do not hesitate to drop a line to the website-support@chemaxon.com

Best regards,

The ChemAxon team


https://pass.chemaxon.com/sign-up

C - ApGs clicar no link de ativagdo vocé retornard ao site da empresa
Chemaxon para ativar a sua senha e conseguir o acesso ao download
dos programas disponiveis na versao livre;

& ChemAXOonN PASS ® ChemAXONPASS
ACTIVATE YOUR ACCOUNT YOUR PASS IS READY TO USE

ssene You have successfully activated your ChemAxon Pass

You may continue exploring ChemAxon at

® Chemicalize Beta
SET PASSWORD

D — ApoOs entrar com seu login e senha, acesse o0 endereco:
https://www.chemaxon.com/download/marvin-suite/#mbeans. Em
seguida, escolha o pacote MarvinBeans de acordo com seu sistema
operacional (Windows, Mac, Linux ou plataforma independente) e
execute o download; (Observagédo: na imagem selecionamos o pacote
para Windows — installer + JRE (.exe) 32 bits que ja possui o Java
associado; Ter o Java instalado € obrigatorio para a execucao dos
programas do pacote MarvinBeans) ( A ultima verséo disponibilizada foi
a 16.10.31.0 — data de acesso: 05/11/2016)

0 s o

€ Da hy chemaxon.com/download/marvin-suite/Fmbeans e |[Q Pesguiser "B & A > B =

H CheMAXON foun | 8es | sems | x| camace Searcn Cremi [ a | ‘

Products v  Downlcad v  Support v Services v Aboutus v WebStore @Regster  #) Login

Download Marvin Suite

Login and Accept the Terms of Usage

By Accepting the License Agreement (EULA) | also confirm that | shall not use the Marvin Beans package for commercial work

I Accept the License Agreement (Re LACZ)

Select Package

By using sites on our domain (*.chemaxon.com), you agree to our use of cookies to enhance your experience. See our Privacy Policy GOTIT


https://www.chemaxon.com/download/marvin-suite/#mbeans

G} Marvin Beans Name
Version 16.10.31.0
DESKTOP APPLICATIONS, API, SIGNED JARS AND EXAMPLES marvin :E,E.-.B_'_s lC'.El.E-':-.' ndows w :'—_‘:'E'.E}:E'

SELECT PLATFORM:

@ Windows [.exe)

. e
© Macintosh (.dmg] Abrir "marvinbeans-16.10.31.0-windows_with_jre.exe” X

@ Linux [sh) Vocé selecionou abrir:

. [ marvinb 16.10.31.0-windows_with_jre.exe
© Platform independent [.zip) fipo: Binary File (310MB)

de: /L "
WINDOWS (.EXE) FILES: & http://dl.chemaxon.com

Deseja fazer o download?

@ Installer + JRE [.exe) 32 bit

@ Installer [exe) 32 bit

© Installer [.exe) 64 bit
=y
marvinbeans-16.
Download Marvin Beans :
| Dovmioag iarvn s | 1032 0-windows,

64bit

E — Quando o download do instalador terminar, clique no icone com a seta verde
mostrado acima e inicie a instalacdo que serd composta por 12 janelas que vocé
terd de aceitar os temos de uso e avancar clicando em Next;

EEJI

Welcome to the Marvin Beans Setup Wizard

& Setup - Marvin Beans 16.10 =

Information
Please read the following important information before contining.

This wil install Marvin Beans on your computer.

Itis recommended that you dose al other appilcations before continuing T ——_———_——

Please close all Marvin and InstantIChem applications and MS-Office documents that contain embedded Marvin object,

Click Next to continue, or Cancel to exit Setup
before you continue installation,

ChemAxon

f Cancel




'End User License Agreement (EULA) LIC

|

Setect Components
Whch components shoud be nstalied?

Select
ready 1o contrue.
& Marvebears
¥ f Swcare Crecher (@

Allow file associations

¥ Assocste chemcal fie formats with Marvin?

Setect Adamonal Tasks
Which adtional tasks shoukd be performed? ¥

) Create desktop icons.

ihere o Marm fexrs se rzisles

Setect Start Menw f oter
Vihare $houd Seno place the prograns shortauts?

Select File Associtions
Which fle associations should be created?

Select the fle the fle

are ready to continve.

[0 fle (~.an) -
|V Compressed Molfie (*.csmol)

V] Compressed ROfie (*.csre)

2 Compreased Runfe (*.carx)

[ MOL Molfle (*.mol)

1V Marvin Documents (*.mrv)

(71 P8 Ples (*.pck)

[ MOL RDfle (*.rdf)

information
Please read the folowing important information before contiuing, w

When you are ready to continue with Setup, click Hext.

Marvin Beans nstale vl natal Marvn Bieans applcatons and the
corresponding API o your maching
he folowing components wil be nstalled:

o Marviskatch, MarvinView, Marvinspace
riptas mketch, mview, mipace, moleanvert, exealc

At

- AP documentation
arvin OLE server

Warningi The installation may take a few minutes.

nstalla

<tack | [ Nexts | [ conen




puter. The applcation may be

Extracting fles...

Click Finish to exit Setup.
The installer modified some settings that are activated only after next login.

ChemAxon
Q
2

®

install4)

ancel

F — Ao concluir a instalacdo, aparecerdo esses 4 icones mostrados
abaixo que fazem parte do pacote MarvinBeans; Nos topicos a sequir,
trabalharemos com o MarvinSketch e o MarvinSpace, cujas janelas de
trabalho estdo mostradas abaixo:

[£] MarvinSpace - O

File Edit Display Show Animation Layout Align

MarvinSpace

) MarvinSketch 6.2.3 - m] X

File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculastions Tools Help
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2. Ferramentas basicas e construcéo de estruturas
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Figura 1. Viséo geral do programa Marvin Sketch e suas ferramentas
basicas.

Na figura 1 acima, temos uma visdo geral sobre o programa
MarvinSketch em sua versdo livre apés a instalacdo, onde
relacionamos as principais ferramentas a seguir:

1 — File: Nesse comando vocé pode salvar a estrutura que esta
construindo, optar por abrir uma nova mesa de trabalho limpa,
importar ou exportar imagens entre programas, procurar a estrutura
construida em banco de dados online e obter op¢des de impressao.
2 — Edit: nesse comando vocé ter4 opc¢des semelhantes a outros
softwares, tais como fazer, desfazer, copiar, colar e selecionar todas
as estruturas presentes. Vocé podera selecionar suas preferéncias
em relacdo ao Marvin Sketch e terd acesso a biblioteca de modelos
de estruturas, onde também podera contar com modelos criados e
adicionados pelo usuario.

3 — View: o usuéario podera escolher a forma como a estrutura
construida sera apresentada, como exemplo: na forma de bolas e
varetas; selecionar o aparecimento de hidrogénios implicitos, colocar
a numeragdo nos atomos de carbono da cadeia selecionada,
personalizar a barra de ferramentas e ter acesso ao programa de
visualizagdo chamado Marvin Space.

4 — Insert: Na construcdo de estruturas, o usuario podera introduzir
modelos de outras estruturas, radicais, novas ligacdes, elementos
de reacbes quimicas, como parénteses, setas e movimento de
elétrons e, finalmente, a ferramenta de texto que permite inserir
informacdes editaveis proximo de estruturas ou do mecanismo da
reacdo quimica.



5 — Atom: Nessa ferramenta vocé podera escolher opcoes referentes
aos atomos presentes na sua estrutura, onde vocé podera modificar os
isdmeros, isétopos, carga e valéncia. Vocé pode selecionar a tabela
periodica para inserir atomos especificos como também consultar
alguns valores de eletronegatividade, massa e estados de oxidacao.
6 — Bond: ferramenta especifica para modificar as ligacbes quimicas
presentes em sua estrutura em relagcéo ao tipo, forma de apresentacéo
e alinhamento.
7 — Structure: O usuario podera realizar corre¢cdes na estrutura
construida, adicionar ou remover detalhes como hidrogénios explicitos,
nomear a estrutura de acordo com as regras da IUPAC e realizar a
autocorrecdo do programa em busca de erros, que serdo destacados na
cor vermelha para posterior correcao.
8 — Calculations: O programa analisara a estrutura construida,
mostrando a massa molecular, contagem atdbmica e possiveis isbmeros.
As demais ferramentas, assim como no comando 9 (Tools), s6 estdo
disponiveis na versao completa do software.
10 — Help: Tépico de ajuda para possiveis davidas do usuario, contetdo
de licencas e informacdes sobre a versdo do software instalada no seu
computador.
11 e 12 — icones de acesso rapido a tabela periédica e atomos mais
comuns presentes em cadeias carbdnicas que, depois de selecionados,
podem ser inseridos ou substituir &tomos presentes em sua estrutura.
13,14,15,16,17 e 18 — icones de acesso rapido para selecédo de cadeias
carbbnicas ciclicas saturadas, insaturadas ou aromaticas que poderéao
ser introduzidas ou mesmo modificadas pelo usuario, de acordo com a
estrutura a ser construida.
19 e 39 — icone de acesso rapido a ferramenta de correcdo de
estruturas, onde o usuario pode escolher deixar o comando acionado
para que os erros aparecam em tempo real durante a construgéo ou
pode deixar o comando desligado ativando — o apenas para fazer
verificacdo quando a estrutura estiver finalizada.
20 — icone de acesso para selecionar o tipo de visualizagdo em 2 ou 3
dimensoes.
21 e 22 — icone de acesso para alteracdo das cargas elétricas dos
atomos, onde (+) aumenta a carga e o (-) reduz a carga do atomo
selecionado.
23 e 26 — Icone de acesso para as ferramentas de desenho que
permitem construir retangulos, inserir setas (26) de reacéo e linhas.
24 — icone de acesso para a insercéo de parénteses ou colchetes para
selecionar estruturas em mecanismos de reacgao.
25 — [cone de acesso para a construcdo de grupos atémicos que podem
ser desde radicais a estruturas mais complexas como proteinas, para
gue este se transforme em um modelo utilizavel em outras construcoes.
27 — lcone de acesso a ferramenta de texto para inserir informacées
sobre estruturas ou mecanismos de reacao.
28 — Icone de acesso a selecdo de ligacdo pontilhada que pode ser
aplicada em qualquer ligacao da estrutura.
29 — icone de acesso a selecéo de ligacdo no formato negrito, onde
uma ligacéo especifica da molécula pode ser destacada.
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30 — icone de acesso a ferramenta de construgéo de cadeias com atomos em
sequéncia, onde se optara por uma estrutura de cadeia aberta ou fechada.

31 — icone de acesso ao tipo de ligacdo quimica a ser introduzido na cadeia
carbonica.

32 — Ferramenta de selecdo de grupos ou cadeias.

33 — Ferramenta de exclusdo (borracha) de qualquer elemento presente na
planilha de desenho.

34 e 35 — Desfazer e refazer.

36, 37 e 38 — Recortar, copiar e colar.

40 — Ferramenta de visualizagcdo onde podemos aumentar ou diminuir o
tamanho das estruturas durante a construcao.

O usuario podera configurar a barra de ferramentas de acordo com as suas
preferéncias, podendo adicionar ou remover ferramentas a qualquer
momento.



Para explorarmos as funcdes de desenho de moléculas organicas,
devemos primeiramente acionar as barras de ferramentas (Toolbars),
conforme mostrado na figura 2, para que o uso de icones de acesso
rapido auxilie no momento do desenho de estruturas. Para desenhar
uma ligacdo simples, utilizamos o icone 31, que oferece varias tipos de
ligacdes covalentes (figura 3). Assim, construiremos 0 composto
presente na figura 4, que foi selecionado usando o icone 32.

Q V4
File Edit Insert Atom Bond Structure Calculations Tools Help
Mouse mode P@l @~ 00%  w | (7] # Single
Zoom Level L4 4,,— Double
3 Structure Display r .
- Col R 4 Triple
Lw" olors . .
Stereo » - Aromatic
l_ﬁ Implicit Hydrogens * Sinale U
- Single
l_D Peptide Display L4 > 9 P
® Advanced » . Single Down
e .
. Pages r “%  Single Up or Down
e — .
o8 () OpenMarvinSpace Ctrl+Shift+M Double Cis or Trans
c — T | Atorms CT  Double /T or Unspec
P Menubar F11 ¥ | Tools e Single or Double
My - Status Bar ¥ | Simple Templates .
| Chemical & Single or Aromatic
Edit | N — . .
- e ¥ | personal «"  Double or Aromatic
i i Markush .l'. An}r
T Figura 2 ¥ | Advanced Templates
N ¥ | General /" Coordinate
« | 3D editing
r — .
Figura 3

L

File Edit View Insert Atoen Bond Structure Calculations Tools Help

¥y O D C|AMA S S g

__eh,!
&

2 e & qloldd

Figura 4 10



Usando a barra de atomos e tabela periddica (icones 11 e 12), iremos
construir a estrutura tetraédrica do metano e do tetracloreto de metano
(figura 5) para, em seguida, construirmos as geometrias possiveis para o
atomo de carbono nos compostos organicos (figura 6).

Durante o processo de construcdo de moléculas, pode ocorrer erros
guanto ao tamanho de ligacdo quimica, onde a mesma pode ser corrigida
usando as otimizacdes para as dimensdes 2 e 3, presentes em structure
(icone 7). O usuario podera também escolher se os carbonos estaréo na
forma simplificada (vértices da estrutura) ou se estardo visiveis na
ferramenta edit (icone 2). As modificacbes de estrutura e carbonos se
encontram na figura 7.

H y H y ’
L | /
' H—C—H H—C—H C=C
' CH, | |
s l'ﬁl

s H H
| l H‘C:C:C
' Cl—Cc—=C ~ ~
al r H H
B Cl —
i H—C—C—H
. Figura 6
Figura 5 g
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/ Structure  Calculations Tools Help
\ Clean 2D .

—\
= % Ero
4% Preferences...
H H Carbon Labels (&) plways
\ . / ") Mever
/C —_— C\ (_) At straight angles and at mphot H atoms
H H Figura?

Na construcdo de cadeias maiores, a ferramenta Draw Chain (icone
30) permite que vocé construa a cadeia e que vocé saiba a
guantidade de carbonos que deseja naquela sequéncia e, em
seguida, foram acrescentados os hidrogénios implicitos (View —
icone 3 — implicit hidrogen) e a molécula foi otimizada para as trés
dimensbes (structure — icone 7 — Clean 3D) com a ferramenta View (
icone 3). Na figura abaixo, € mostrada o processo de construcao do
butano em etapas com a visualizacdo no MarvinSpace (etapa 4).
Observacgao: quando abrir o MarvinSpace, lembre — se de manter a
janela do MarvinSketch aberta para ndo correr o risco de perder a
estrutura ndo salva.

1 2
| H C C Implicit Hydrogens
_ 3 \\ / \\ » & OnAl
C CH,
Figura 8
H, 3 H R1H
HSC\C/C\CHF_. Cleaning Method » H\ .':I-%H \H
H. 3 Clean 30 | C .
- ®  Fine with Hydrogenize H H H
4
o View

@ Open MarvinSpace Ctrl+5Shift+M 12



%! ManvinSpace TE 0 X

File Edit Display Show Animation Layout Alignment Help

Isosu

...... . Depth ax  Clipping ¢
8k Y| © [F.& F Qe vl

® Ball and Stick ® Spacefill Surface

Figura 9

Na figura 9, temos algumas possibilidades de
visualizacdo da molécula do butano, que pode
ser modificada pelas ferramentas Display e
Show para explorarmos a geometria da
molécula e prever suas possiveis interacdes. O
comando Animation permite que a estrutura
realize rotagcOes automaticamente.
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Finalizamos a segunda parte com o uso da ferramenta (Calculations —
icone 8 — elemental analysis), que realiza célculos de féormula molecular,
massa molar, composicdo centesimal e contagem total de atomos. Na
figura 10 é feita a aplicacdo para a estrutura do acido 4 — hidroxi —
hexanaico.

a
H.C OH
OH R
Elemental Analysis Options 4
Type [ .
Mass
Caleulations Tools Help .
i | * [+] Exact mass
Formula
Isotope formula
[+] Dot-disconnected formula
Dot-disconnected isotope formula
Compasition
Isotope compaosition
Atom count
() Elemental Analysis Use D [T symbols for Deuterium | Tritium
Mass = 132,1577 [+] Single fragment mode
Exact mass = 132 r 078644250 QK Cancel Restore Defaults

Formula = C6H1203

Isotope formula = CE6H1203

Dot-disconnected formula = C6H1203
Dot-disconnected isotope formula = C6H1203
Composition = C (54,53%), H (9,15%), 0O (36,32%)
Izsotope composition = C (54,53%), H (9,15%), O
(36,328)

Atom count = 21

Figura 10

Exercicio parte ll- Construa a estrutura
do MTBE mostrada ao lado, fazendo com
gue ela mostre os carbonos nas
estruturas 2 D e 3 D. Realize os calculos O

com a ferramenta Elemental analysis. \
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Resposta

H

CH3 H H.C'\h
H. / H

C"""‘-. H

H,C—C—0__ c.
CH3 O*\'—':H .

CH, C.
H H

[} Elemental Analysis ot

Mazs = 88,1482

Exact mass = 88,085881500&

Formula = C5H120

Izotope formula = CSH120

Dot-disconnected formula = C5H120
Dot-disconnected isotope formula = CHH120
Composition = C (68,13%), H (13,728), O (18,15%)
Izotope composition = C (68,13%), H (13,728}, O
(15,15%)

Atom count = 18
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3. Ferramentas de texto e desenho no contexto da classificacdo de
cadeias:

Iniciaremos a etapa 3 com a constru¢cdo do Acido graxo — Caprico
(C1oH200,). Em seguida, usando a ferramenta de texto (icone 27), vamos
inserir algumas informacdes referentes a esse composto, conforme a
figura 11 abaixo. Enfim, construiremos outro acido graxo - o linoleico — e,
para inserirmos informacbes sobre esse compostos, faremos uso da
ferramenta de desenho (icone 23) e da ferramenta de numeracdo da
cadeia, que pode ser acessada pelo comando View (icone 3), escolhendo
a opcéo advanced e atom numbering, que complementarao a ferramenta
de texto, conforme mostrado na figura 12. A figura 13 mostra o uso da
ferramenta de setas (icone 26) em conjunto com a ferramenta de texto
para classificarmos os atomos de carbono presentes na cadeia.

C C C C C{HD L
AN S NS N TN T
H.C C C C c” N =
] OH ‘" Text
(presente no oleo de coco) ponto de Figura 11
fusdao = 31° C.
[ L Send to Back

Advanced Atern Numbering * &  JUPAC Murnbering

:f]u-.h Rectangle

Background

cbr: [ e ] [

17 15 13 11 g 7 5 3 0
R - N -
A e e
18 14 12 10 B & &t #

Acido graxo C,3H,,0, - Linoléico (presente no dleo de soja) ponto de fusdo = -5°C

16



e

I'| Draw Single Graphical Arrew

’ * Figura 13

Finalizando a parte 3, na figura 14 é mostrada a ferramenta de
desenho em curva para estruturas ciclicas (icone 30) e a op¢éo de
formas aromaticas (structure — icone 7).

Ay =

Arermatic Form
A8 Chain

AL Curved Chain | * B Conwvert to Aromatic Form

Figura 14

Exercicio - parte lI:

A — Qual é a caracteristica das cadeias carbdnicas dos compostos 1 e
2 (slide anterior), que justifica a diferenca na temperatura de ebulicdo ?
B — Construa (com os carbonos explicitos) e classifique as cadeias
abaixo. Coloque as classificagbes proximas das estruturas.

H,C : OH
’ NH HO W
0

N
H OH OH

CH
HO
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Resposta
A — As ligagOes duplas da segunda cadeia carbénica reduzem as forgas

intermoleculares e, portanto, resultard& em um menor ponto de ebulicdo e
fuséo.

o Vitamin B5
|
H OH
H3C\ /C\ H2 Z , H H2
c NH O O N O OH
Ciolica (Aliciclica), /| | 2720 6T en 8
Heterogénea, Ny Xy HC CH ¢ 0
insaturada e H Aberta, homogénea, saturada e ramificada.
ramificada; Thymine
D - Sorbose OH OH
H, l I
C CH CH OH
~ N ~ dl ~ __~
HO C CH C
1 | H,
O OH

Aberta, homogénea, saturada e Normal
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4. Funcdes, Radicais e Nomenclatura

Iniciaremos o topico de funcgdes organicas com a construcdo dos
hidrocarbonetos (alcanos, alcenos, alcinos, cicloalcanos e
aromaticos), utilizando as ferramentas de desenho ja apresentadas.
Para inserir as funcdes oxigenadas, podemos usar as ferramentas de
atomos ou tabela periodica (icone 12 e 13) e utilizar a ferramenta
Atom ( icone 5) e, com um dos carbonos selecionados, podemos
modifica-lo para um grupamento carbonico R, conforme mostrado na
figura 15.

H,C —CH, Atom R-group
H,C = CH,
HC E CH -
H., H
-*"'C:‘N-. /“'CQ\\ | —— L1 |
H.C CH. HC CH | |Periodic Table and More
| L |
HC __CH, HC_ _CH prosren
Cc C
H2 H
Hidrocarbonetos
R—C—R 0
PR || R—CC
™~
R R 0 OH
Eter Cetona Acido carboxilico

H3C — OH R— NH2 H3C —— L [Cl1Br,1]

- Amina Haleto orgénico
Alcool

Figura 15
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O usuario pode construir os radicais organicos a partir de cadeias
carbbnicas usando a ferramenta Atom (icone 5). Com o atomo da
estrutura previamente selecionado, a contagem de hidrogénios é reduzida
e 0 composto se transforma em um radical. O programa MarvinSketch
também possui uma biblioteca de estruturas, que pode ser acessada pela
ferramenta Insert (icone 4), onde selecionamos o isobutano, de onde
podemos fazer o isobutil - conforme mostrado na figura 16.

Atom Bond Structure Calculestions Tools
Stereo
Charge
Valence

Radical >

A|nsm Atom: Bond Structure Insert Abbreviation Group X
g Template Ctrl+T M,
Groups... —» | |B8
roups =
oI
BuO
Bu02C
® i-Bu0XC
BUOOC
® -Bu00C
Figura 16
1
i-Bu /CH.z /CHs
Pipae Govps H.C — CH H,C —CH
CH, CH3

C
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Acessando a ferramenta Structure (icone 7), podemos inserir a
nomenclatura oficial IUPAC para os compostos construidos na
interface  do MarvinSketcn. Na figura 17, sdo mostradas 8
estruturasm, sendo 7 fung¢des organicas e um radical exemplificando
a nomenclatura (em inglés) produzida pelo programa.

Structure to Name €y Place IUPAC Name
O
H, _0O._ _CH, 1
7N H,C c AN
H.C CH, H, H.C CH,
propane methoxyethane propan-2-one
H, H, TH--
c- 0 _ C ~ /,DH
propanoic acid propan-1-ol propan-2-amine
F
H,
éH AON A Chs
~ H.C C '
H,C ‘CHE 3 ¥ Figura 17
butan-2-yl

2-fluoropropane

Em estruturas ramificadas, pode-se inserir a numeracao das cadeias
carbbnicas a partir da numeragédo IUPAC na ferramenta View (icone
3) ou uma numeracao manual através da ferramenta Structure (icone
7). A nomenclatura da cadeia carbodnica ainda pode trazer detalhes,
como a isomeria E-Z e pode ser destacada a partir das ferramentas
de desenho ja apresentadas, que nesse exemplo, destacam a cadeia
principal conforme visto na figura 18.
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® |UPAC Numbering Map

5 H. _-OH ? ¢ o
C C 'c
i
HcT | >c c” o HeT IR 0
' CH, H H,
14 4 e

S-MeSR-4=enoic aeid S-methylhex-4-enoic acid

e = H. fIJH.H_ g g: (]:HEE:

c c c c e N
HC/ \‘c{" Rc" xc"‘ HcH__ HC”’ [ = C 1::H3
H H. I ' I H, |

CH, CH.,

I - ~CH, | -~

CH H.C CH,
(3E)-T-ethyl-T-methyinon-3-ene (3Z)-7-ethyl-7-methylnon-3-ene

cH,
i, q, |
1HQC—C"——C:C——C"—G—C?—G—CHEQ
’ H H H, | H,
9 4 =

<

CH,
7-ethyl-7-methylnon-3-ene |

CH,

Figura 18
Exercicio - parte IV:

A — Repita a construcao das cadeias abaixo e, em seguida,
insira a nomenclatura oficial

1@ C15H3.|} 22 '::III}'HIJ‘QL

CH,

CH,

wd

]

CH,
H.C CH.

B — Construa a estrutura a partir da nomenclatura: 2,2,4 —
trimetil — pentano (isooctano)
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Resposta

CH,
CH3 -
| CH,
H.C C CH
3 3
| H
CH3 'CH3
2.2 4-trimethylpentane CH,
1-ethyl-2, 3-dimethylbenzene
CH.
%
H3C
CH,
H.C CH

3 3

(2E)-4,7-dimethyl-6-propyldec-2-ene
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5. Isomeria, propriedades fisicas e mecanismo de reagdo organica
A isomeria plana de cadeia € mostrada com o exemplo do pentano
e do 2 metilbutano, que foram construidos usando as ferramentas
de cadeia e de texto. A tautomeria existente entre o etenol e o
etanal (aldeido acético) foi determinada pela ferramenta
Calculations (icone 8). A isomeria espacial do tipo geométrica foi
exemplificada pelas estruturas E — Z do composto 2-cloro-
2fluorpent-2-eno, em que a ligacdo dupla e o respectivos planos
foram destacados usando uma linha feita a partir da ferramenta de
desenho (icone 23) - conforme mostrado na figura 19.

H H H
2 2 C:-H C CH. C:H.,
C C 57112 L UMy M5t
HSC/ 7 \‘CHg P.E=36°C HC ™ | g P.E.=28°C
H2 CH3 2
pentane 2-methylbutane
HO CH Calculations  Tools Help O CH
~, 2 . N 3
C ~ Elernental Analysis g []H ‘é ~N C
| Protonation * |
Partiticning ¥
H Charge ] H
ethenol NMR / acetaldehyde
lsormers : Tautomers
Conformation 5 Sterecisomers
Geometry ¥
Other *
) Tautomers *

File Edit View Table Structure Teols Help
Tautomer: 1 Distribution: 100 % Tautomer: 2 Distribution: 0 %

O CH3 HO CH,
Y Y Figura 19
H H

Select

cl H,C — CH, Cl F
/ \ /
c=c e=<¢
H,C \F / \
3 H,C H,C — CH,

(2E)-2-chloro-3-fluoropent-2-ene 57 2-chioro-3-fluoropent-2-ene
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Para exemplificar a isomeria Optica, foi destacado o carbono quiral
através da ferramenta Structure — Add — Multicenter (icone 7) e, em
seguida, a molécula do acido latico (2-hidroxi propanoico) foi duplicada
para simular a visualizagdo no espelho com o auxilio das ferramentas
de desenho e texto. Ao visualizar os dois isdbmeros no MarvinSpace,
temos o destaque do carbono 2 (quiral) e a diferenca entre o dextrégiro
e o levogiro, conforme mostrado na figura 20.

OH
I OH
H—e—cZ
|
CH,
Espelho
HO O O OH
\ %/ N\ /
C C
| |
HO—@ - - @ — OH
I | .
H H Figura 20
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As propriedades fisicas dos compostos estdo relacionadas aos atomos e a
geometria presentes na cadeia carbdnica. O etanol apresenta a polaridade
devido ao oxigénio presente na hidroxila e, utilizando as ferramentas de
desenho e texto, destacamos as propriedades da molécula. O octano
apresentado segue a tendéncia dos hidrocarbonetos apresentando uma
cadeia apolar em toda a sua extensdo. O aumento das forcas
intermoleculares resulta em um aumento no ponto de ebulicdo, conforme
vemos nos compostos presentes na figura 21.

H, H, H,
H.C—C— 0 —H(+) AL LI
. H, \(-) H.C C C C
. H, H, H,
Molécula apolar

Grupo apolar (Hardfobo) Extrermdade

pOiar

(Higrohio) Figura 21
ﬁ)ipo}o aoipo\o .\'\gac,éo de
induzido permanente hidrogénio

Sentido do aumento da forga das interagdes inermoleculares

H, A H,

C. .S S A ==
H3C/ \CH3 H.C CH, H.C OH
P.E.=-42°C P.E.=-25C PE.=78°C
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A relacdo entre a polaridade das moléculas e a solubilidade foi
exemplificada pelas estrutura da agua e das vitaminas A e C, que foram

obtidas pela ferramenta Insert — Template (icone 4). Com as imagens,
podemos exemplificar as vitaminas que

sdo hidrossolaveis ou
lipossoluveis, conforme mostrado na figura 22.

Insert Atom Bond Structu

O Tempiate  CreT

3 Template Library Manager

[—_; Dx A v | ¥ NoCean 0

CH CH
| H | H
c c c c
Pl T el T D ¥ .
H.C CH, HC © c c OH Figura 22
N M H H H
C CH
HC/ \C/
l |l e
H.C C
- \C/ \CH
B
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O mecanismo de reacdo organica é exemplificado pela reacdo de
neutralizacéo entre o acido butanoico e o hidréxido de sddio, que deve ser
iniciado pela construcdo de todas as férmulas dos reagentes e dos
produtos e finalizado pela introducdo da seta de reacdo presente na
ferramenta de seta (icone 26), que adicionarda também os sinais de soma
para reagentes e produtos. A reacdo entre a gordura e a soda caustica
(hidréxido de sodio) representa um exemplo de uma reagdo mais
complexa, conforme mostrado na figura 23.

Na
+ HO
Agua

OH OH OH

H,C — C — CH
2 H 2

Cliceral

Arrow A - —*  Single Reaction Arrow
':}' Check Structure Ctrl+R
o
OH o c c <L
—_— SUN o=
O C%y + OHNa - H,C C o
H?C C Hidréxido de sodio butanoato de sédio
Acido Butandico
Figura 23
0
-~
RZp R1 R Rz_cxu Ng
0 -é ?:tf c’f- 0 +
=C = + 3Na OH Rl—CgU +
0O 0 0 Soda Caustica 0 Na*
f— it o
H —H— H, F'.—C:': )
0 Ma

Triglicerideo

Carboxilatos de sadio (sabdn)
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Dicas e observacoes

1 — Edit — Source (FILE — IMPORT AS): Permite a digitacdo da
nomenclatura (lingua inglesa) e o programa construira uma estrutura
simples (3-methylbutane) ou uma complexa, como a cadeia de proteinas

(AGSK).
NH,,
I
H.C
C:H-\. 2 \CHZ
| '
OHA.C
I:H EH CH3 HZC/ : \CHZ
| H | |
s -~ "-I:-""’ _CH _Cc CH - CH
3 H—N S“c—N cC—N ~c—N ~c—OH
H, H [| H | H | H Il
= o) o) o o)

H—A—G— S— K— OH

2 — Introduzir &tomos os grupos: Selecione um atomo e a partir do teclado
digite o &tomo ou grupo que deseja ser introduzido no local e depois
pressione Enter. (TBU — Terc — Butil)

COOH H.C—CooH TBU HC—TBU Fe  H.C—¢

3 — Structure — Check Structure — Auto Check: Permite que o programa faca
correcdes em ligacdes, valéncias, cargas e tamanho da ligacdo presentes
na cadeia em construcdo. Quando houver um erro, ele sera destacado e se
a opcao Auto Check estiver marcada além do erro, ele mostrara sugestéo
de alteracao.

H.C CH, H.C CH,
\ /)/,/ 2 - \Q/{ o
E_ 2=
/ \ / \ 3 Structure Checker b
H.C — CH, H,C —CH,
i i i B 7 Boand Length Chedker
2 'JA:.V'dF Faund with wrong length

H.C CH. H.C CH.,
3 \ / J - \ / - [:;' Valence Error Checker
C C 2 valence errors Found
/\ / \
H,C — CH, H.C — CH,
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4 — Structure Display: Permite que vocé utilize as
visualizagbes do Marvin View no Marvin Sketch durante a
construcdo da sua molécula.

View | Insert Atom Bond Structure Calculations Tools Help

3
Mouse mode @1‘ 6‘, 2005 ¥ | a
Zoom Level r
Structure Display P ¥ Atomn Symbolsin 3D
Colors '
Wireframe CH3
Stereo ' _ _ |
Wireframe with Knobs H.C C CH
Implicit Hydrogens ' — e —
. A E Stick 3 | 3
Peptide Display L )
Ball and Stick CH
Advanced ' i 3
Spacefill
Pages L
Cuality r
{:}- Open MarvinSpace Ctrl+5Shift+M
Toolbars r
Menubar Fi1
Status Bar
Editor style r

cH 9
o= oo, JIJ

5 — View — Advanced — Lone Pairs: Permite que vocé coloque
par de elétrons livres em um atomo, explorando a
possibilidade de uma ligacdo dativa ou a propriedade de base
de Lewis das aminas, por exemplo.

H3C\O/CH3 : 53.|—(3|—|3 H3C\.|\E/CH3

. . H
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Exercicios - parte V:
A - Construa e complete a reacdo abaixo, sabendo que a 4gua € um
dos produtos da reacéo direta

/ esterificacao
— + HO— =
H.C C HO CH ~ L.
3 N OH 3 hidrolise
B - Classifique as vitaminas abaixo em lipossoliveis ou
hidrossolaveis.
CH,
0 é 2
H
>~
N S T CH, CH, CH,
Ic| cl: T 2 o G & cIH
-~ -~ . T
H3C/ ‘xc/ ‘\0/ \C/ "‘xc/ C/ ‘\C/ C/ "\C/ CH3
| H, H, H, H, H, H,
CH
NH, Vitamina E
| H, H
/C{\ AN ~N
N C N S
I | \c —C Vitamina B1
HC/C\\N{_,CH y \
3 H,C H,C —CH,

C — Construa a estrutura do butanol — 1 e do etoxi — etano e
estabeleca o tipo de isomeria existente entre eles.

Respostas
/O esterificacdo H,C— C\ /O
I / + HO
H,C —C_ + HO—CH, SN doiee o—C 2
oH idrolise \
CH

B - A vitamina E é lipossoluvel e a vitamina B1 é hidrossoluvel.

HQ H2
C C CH
¥ C C
2 H2 HE

3

Isomeria plana de funcao (alcool e eter)
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12 3 4 5 6 7 8 9 10
L |
File Edit View Insert Atom Bond Structure Calculations Teols Help

32 HF o0 C|X DAY & S | B

Vovy vy '
31« / - 33 3435 3637 38 39 40 B 11

30« AN - H
29+ — c
28« N
27« T 0
26— -~ S
25+ ], f [ 12
24« ] ~ P
23« ~ cl
22« + Br
21« - I
14
By o, P
S [@ (S [0 [0 [0 eB
D Q
-
20 19
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