Représentation des molécules:

En 2D:

En 3D:

Cram

exemple du méthane:

— Schéma de Lewis:

H
\
w—C —M
\
Y
— Représentation Cram:

H
|

C\W H
TRl N
W

trait pointillé = atome a

'arriere.

trait plein (gras) = atome a

I'avant.

NOMENCLATURE:

Formule brute = listing des atomes.
Formule développée = toutes les liaisons observables dans un schéma.
Formule semi développée = simplification en supprimant les liaisons de I'hnydrogene.
Formule topologique = suppression de I'écriture carbone et hydrogeéne.

Fischer

exemple du D-glucose
(glucose naturel):
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Dans la représentation de
Fischer:

— Le groupement
fonctionnel est placé en
haut.

— traits horizontaux = vers
I'avant.

— trait verticale = vers
I'arriere.

Newman

exemple de 'éthane:

— Schéma de Lewis:

— Représentation de
Newman:

Deux carbones: un en avant
du cercle (qu'on peut
observer) et un derriere le
cercle (non observable ici).
Dans cette représentation
on supprime I'écriture des
carbones centraux.



Squelette carboné de la molécule :

En fonction du nombre de carbone, on retrouve un radical différent:

— 1= méthan- — 4=butan- — 7= heptan-
— 2= éthan- — 5= pentan- — 8= octan-
— 3= propan- — 6=hexan- — 9= nonan-

e La chaine carbonée la plus longue contient obligatoirement la fonction principale.
e Les alcanes sont des squelettes carbonés qui ne sont composeés que de carbone(s) et
d’hydrogénes. La nature des liaisons donne des propriétés chimiques différentes

(double, triple). — Formule brute : Ch,Hgn+2)

Ramification chaine carbone:

Les ramifications sont aussi notées selon le nombre de carbones ramifiés:
— 1= méthyl-

— 2= éthyl-

— 3= propyl-

pour faire plus simple on utilise le début (méth, éth, prop, but, pent,...) puis on rajoute -yl- (dans
le méme cas pour le squelette ou on rajoute -an-). Ensuite si il y a deux types de ramifications dans
la méme molécule, on les range par ordre alphabétique.

Si on retrouve plusieurs retrouve ramifications sur un méme carbone, on ajoute: di-, tri-,...
Exemple: 2,4-éthyl-2-diméthyl-pentane.

Insaturation dans le squelette carboné:

liaison double: -én- liaison triple: -yn- cycle: cyclo-

exemple: Hex-3-én-1-ol exemple: Hex-3-yn-1-ol exemple: Cyclohexan-1-ol

Groupes fonctionnels:

lls sont responsables de la réactivité, qui elle méme dépend: des atomes du groupement
fonctionnel, du squelette carboné, degré d’hybridation (sp3,sp2,sp).



Ici les fonctions sont placés par ordre de priorité décroissant




Noms des fonctions
chimiques:

Acide carboxylique

Esters

Amides

Nitriles

Aldéhyde

Cétone

Alcools

Thiols

Schémas/Structure

S

Suffixe (fonction
principale)

Acide ...-oique

-oate d’alkyle

-amide

-nitrile

-al

-one

-0l

-thiol

Préfixe (fonction
secondaire)

Carboxy-...

Alkoxycarbonyl-

Cabamoyl-

Cyano-

Formyl-

-0XO-

Hydroxy-

Mercapto-
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Exemple global:
CHs o acide-4-éthyl oique.
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c— CR=CH— C —OM Ici, on numérote les carbones dans un ordre qui dépend du groupe
\ fonctionnel prioritaire. Dans ce cas, l'acide carboxylique est la fonction
{5“2 prioritaire donc le carbone relié a ce groupe est le n°1.
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STEREOGHIMIE:

Définition: des molécules différentes qui ont la méme formule brute.
Isomérie plane/ de construction:

— Molécules différentes par leur formule semi-développée.



isomérie de fonction isomérie de position isomérie de squelette

Les mémes fonctions au méme

_ On déplace les fonctions sur le endroit mais le squelette
Les fonctions changent. , .
squelette carboné. change par ajout de
ramification.

Isomérie spatiale/stéréoisomérie:

— Molécules différentes par leur représentation dans l'espace (3D).

isomérie spatiale de conformation: isomérie spatiale de configuration

On coupe les liaisons et on les recrée

. ailleurs.
Les substituants peuvent tourner les uns par

rapport aux autres sur une liaison C-C = — énantiomeres= image I'un de l'autre
conformere (il existe autant de conformeére (miroir).

que de liaison simple dans la molécule) . ' .
— diastéréoisoméres= pas image/ pas

énantiomeres.

Conformation:

Dans une isomérie spatiale de conformation on se place en représentation de Newman, de plus
il existe des noms pour chaque positions, exemple du butane: CH3-CH2-CH2-CH3
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Conformation Conformation Conformation . .
Conformation anti

éclipsée décalé gauche pseudo éclipsée
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H (Y3 Cvs W,
— énergiquementtrés | — moins — moins —> la plus favorable
défavorable, les deux énergétique que la énergétique que les énergiquement car les
groupements méthyl conformation autres. (+60°). méthyles sont a
se superposent. éclipsée. (+60°). 'opposé. Il s'agit du

conformere le plus
stable pour le
butane.

Autre cas: pour I'éthane CH3-CH3 la position défavorable est éclipsée et la plus favorable est
décalé gauche.

Configuration:

— Pour avoir des molécules différentes: passage d’un stéréoisomére a l'autre nécessite la rupture d'au
moins une liaison.

— Centre stéréogene= atome ou groupe dont la permutation de 2 substituants qui lui sont liés,
génere 2 stéréoisomeres. Exemple: carbone asymétrique = carbone qui a 4 liaisons différentes
('environnement qui I'entoure qui est asymétrique).

— Chiralité = aucune symétrie dans la molécule (¥ Achiralité: le contraire)

— Chiralité # Centre stéréogene : le centre stéréogene est une condition suffisante mais non
nécessaire pour la chiralité (la chiralité est au niveau de la molécule et le centre stéréogéne est au
niveau des atomes).

v Régle du CIP:

On a besoin d'un carbone stéréogene:



— Classez les atomes reliés au carbone par ordre Z (num. atomique)
décroissant (1er rang)

étape 1
— Si plusieurs atomes sont identiques on regarde les atomes qui sont
C liés a ces atomes (2e rang). Celui qui a un ensemble de Z supérieur a
|3 I'autre atome est prioritaire.
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b4 W CN — Les liaisons multiple comptent comme étant relié X fois a I'atome.
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Exemple: siil y a une triple liaison entre un carbone et un azote, c'est
comme si le carbone était relié a trois azote, donc I'azote se voit
prioritaire (par rapport a I'oxygene par exemple: 'oxygene a un
nombre Z supérieur a I'azote dans des conditions normales)

e Sil'atome 4 est a l'arriere du plan: sens de rotation (direct) 1 — 2
— 3:

— si tourne dans sens horaire: C est R (Rectus).
— si tourne dans le sens anti-horaire: C est S (Sinister)

e Silatome 4 est a l'avant du plan: lecture indirect 3 =2 — 1

— sens horaire: C est R

— sens anti-horaire: Cet S

Pour s’aider on peut imaginer/ dessiner la molécule avec la représentation
de Newman en placant I'atome 4 a l'arriére.

— Une molécule est dite méso si elle contient un centre de symétrie en elle, la molécule
est donc aussi achirale.

— Si on a n carbone asymétrique, il y a 2" stéréoisomére.

v ZIE et Cis/Trans:



Z/E: associé a une double liaison
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— configuration Z (zusammen) groupement
prioritaire du méme coté.

Les groupes sont numéroté avec la régle des
CIP.
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— configuration E (entgegen): les
groupement prioritaire sont de part et
d’autre de la double liaison.

Cis/Trans: associé a un composé cyclique
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— configuration Cis: par rapport au cycle, les
substituants sont du méme coté

trang
CHs

— configuration Trans: par rapport au cycle,
les substituants sont de coté opposé.

& Les composé énantioméres ou diastéréoisoméres n’ont pas les mémes
propriétés physiologie ou thérapeutique (peut conduire a des effets secondaires

dans le cas d’un principe actif).



