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REPRESENTATIONS DES MOLECULES

Il existe 3 facon de representer les molécules :

e Cram
e Fisher

e Newman




CRAM

e Carbone central Ot

e 2 liaisons dans le plan ‘

e 1 liaison en arriére du paln H W

e 1 liaison en avant du plan / Cl IZ(‘I 13

H,C



NEWMAN

e On regarde la liaison C-C de

face Hy
* Cle plus proche de notre ceil = = || —2f—%
I.Hf::

centre de la représentation
 Cle plus loin de notre ceil =
cercle autour du C le plus

proche



e on regarde la liaison C-C de
“dessous”

e on veut que les groupements
initialement dans le plan se
retrouve en arriere du plan

e les groupements initialement
en avant et en arriere du plan

sont deésormais dans le plan.
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P'TIT ENTRAINEMENT
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ISOMERIE ET STEREQISOMERIE

Deux especes sont isomeres lorsqu’elles ont la meme formule brute
et different par:
e 'ordre ou la nature des liaisons (isomérie de constitution ou
isomeérie plane)
e la disposition des atomes dans I'espace (stéreoisomeérie).

Isomeres de constitution ou plane : molécules avec la meme
formule brute mais des formules développeées difféerentes.llya 3
types d’'isomeéries de constitution : de fonction, de position et de
chaine.

Isomeres steriques ou stéréoisomeres : molécules avec une meme
formule brute et une meme formule développée. Il y en a deux
types : de conformation et de configuration.




Deux steréoisomeres sont deux moléecules avec une meme formule
brute, une meéme formule développée, une meéme nomenclature mais
qgui se distinguent en 3D. Ces molécules ont les meme propriétes
chimiques mais des propriétes physiques differentes.
Il existe deux types de stéréoisomeres :

e les stéeréoisomeres de conformation

e les stéreoisomeres de configuration



STEREOISOMERES DE CONFORMATION

e méme formule dévelopée

o different uniquement par la position des atomes

[ H. _q__th
dans l'espace AN £ pHe
2 p . <Ej —= L—C;
e passage de I'un a I'autre demande peu d’'énergie Hhﬁw/ .
H H;
car il se fait par libre rotation autour d’'une
liaison simple
H.J\ /H,._,
Il existe deux principales conformations : <) T/’:W“\H
b - d
* conformation éclipsée (-stable/+énergie) e H

e conformation décalée (ou étoilée) (+stable/-

énergie)

Conformation décalee

C,
i Hi-

Conformation éclipsée



COMPOSES CYCLIQUES : CYCLOHEXANE ET SES DERIVES

e peuvent se deformer afin de
minimiser l'intéraction entre
les substituants

e conformere le plus stable =
chaise

e liaisons équatoriales sont les
plus stables

e liaisons axiales sont

défavorisées

Energie

A

enveloppe , enveloppe
— N——
d Eﬁttﬂu

- P
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T e T

croisee

chaise




LES STEREOISOMERES DE CONFIGURATION

e méme formule développée

"
o different par la position des atomes : '\ A

dans I'espace c” \; '3 ~- \'D
e le passage de I'un a l'autre se fiat par D . 3

rupture de liaisons

e demande beaucoup d’'énergie A B o
Différents cas:

e le carbone asymeétrique &

e |les doubles liaisons substituees



CONFIGURATION ABSOLUE R/S

dl =

r - l ofation
e elle s'applique aux | i | ot J
[

4%

.....

’ Mg UL C C Wiy
molécules de type sp3 N\ 7 S o N

tétraédrique asymetrique Snantiombres
e ces deux molécules sont des
eénantiomeres : images l'une

de l'autre dans un miroir

plan et non superposables



DETERMINATIUN CONFIGURATION R/S

Etape 1: Classer les substituants par ordre de priorite selon le numeéro atomique Z.

Plus le Z est elevé et plus le substituant est priorité.

Etape 2: S'il y a une indétermination au niveau du premier atome, on examine les
atomes du second rang auquel la regle 1 est répétéee (et ainsi de suite).

Etape 3: les liaisons multiples (doubles ou triples) comptent pour plusieurs
liaisons. On fait ainsi apparaitre les atomes fictifs ou “fantomes” entre
parentheses.

Etape 4 : on relie les atome numeéroté dans l'ordre décroissant:

e horaire=R

e anti-horaire=S



Attention, le plus petit groupement doit etre en arriere.



NOTION DE CHIRALITE

 une molécule est chirale si son image est non superposable dans un miroir

e une molécule chirale et son énantiomere vont avoir :
- les mémes propriétés chimiques
- les meémes propriéetés physiques (sauf l'activite optique)

e MAIS des propriéteés biologiques difféerentes

Cellule

contenant 1a
Lumiére

Source polarisée hirale
e

O 111 O O f/fO
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Diastéréo-isomeres : terme générique qui définit deux isomeres de stéreochimie. Son image dans le miroir ne

peut pas étre identique.

Epiméres : deux molécules dont la configuration d’un seul carbone asymétrique différe (s'emploie dans le cas

ou les molécules présentent plus de 2 carbones asymeétriques).

Enantiomeéres : deux molécules images l'une de I'autre dans un miroir (contrairement au diastéréo-isomere).
Les configurations sont totalement opposées. (on se rappelle, en absolue méme angle alpha mais de signe

différent)

Mélange racémique : mélange composé a part égales (50-50) des deux énantiomeres d'une substance chirale

(=molécule non superposable a son reflet dans un miroir).



CONFIGURATION RELATIVE Z/E

e concerne les molécules avec une double liaison C-C

e pour passer d'une conformation a l'autre il faut casser le systeme donc il faut
beaucoup d’énergie

e on regarde les groupements prioritaires des deux cotés de la double liaison

e mémesens=7

I":_E_'l: ':-H':- = H3|: EH:-'I'- "Hf{: |_'
e sens opposé = E >=< >=< :)=<_
H '::-Hg H H : H '::H3 bl
lsomeére £ lsomere £

(zusammen : ensemble) lentgegen: opposes)



CONFIGURATION CIS/TRANS

e cis =du meme cote

e trans = cotés opposes

trans Cis
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Molécules superposables ?

4 “u
Oui (achirales) MNon (chirales)
Structures identiques Structures differentes
4
Meéme enchainement d'atomes 7
<’ u
Qui MNon
Stereocisomeres Isomeres de constitution (méme formule brute)
: : +
Passaae d'une molecule Mé&mes groupes caractéristiques ?
a l'autre uniguement P .
par r_ntatlnnlautr::ur Oui Mon
de liaisons simples 7 A e ke
i ™ | 1 = 1
B " isoméres de position Isomeres de fonction
Stéeréeoisomeres Stéreoisomeres
de conformation de configuration
&

Molecules images l'une de |'autre dans un miroir 7 (Images spéculaires ?)

Qui MNon
4 4
Enantiomeéres Diastéreoisomeres



C'EST FINHII




ELECTRONEGATIVITE, EFFETS ELECTRONIQUES,

_ LIAISONS ET SOLVANTS




Electronégativité= grandeur sans unité qui mesure l'aptitude d'un

noyau a attirer les électrons
e Echelle de Mulliken=énergie d’'ionisation

e Echelle de Pauling=énergie de dissociation des liaisons




charges partielles charges formelles
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INSTANT MEMO

Fier e Br!S nous Chercha a I'Hotel de aris

F>O>N> >Br>I>S>C>H>




Effet inductif
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Effet (=1) de Cl sur C

Effet mésomere

EFFETS ELECTRONIQUES
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Groupements attracteurs :
-UR, -MNR., -&, -5R, -NR.", -NO,

Cl CH,
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CH-

plus e groupement
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Structures limites (formes limites)

i ¢

. )

. ";.I.H o H;-L:_":IH
H H

Hybride de résonance:



INTERACTIONS

interactions électrostatiques

interactions de Van der Waals
-""'-n.L_:"'"
We

Interactions hydrogene

Interactions hydrophobes

F



INTERACTIONS ELECTROSTATIQUES

* interaction charge-charge _Ea H
O0._0OI. H._H
J

e interaction charge-dipole permanant

e polarite des molécules ?I




INTERACGTIONS DE VAN DER WAALS

e interaction de Keesom= dipole permanant-dipole permanant
CY | [ “1
d |
P .

e interaction de Debye= dipole permanant-diole induit "

rapprochement ’ " |,|II z
bhy B 4
‘ il]

T '
Hina

e interaction de London= dipole instantané-dipole instantane

VOO VOO

)00
QOO QP A= V0
QO QP9 P00V



LIAISONS HYDROGENE

ﬁ_-r
A=———H--=-=-- E. —EE-:F-T-EI de /a |'T"-|:l1'-El-:.'..I|'E'
Liaison covalenie :

fortement polansee K Liaison hydrogene

< s
2pon



INTERACTION HYDROPHOBE

téte
hydrophile eau
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2 queues hydrophobigues
d'acide gras

S |

phospholipide




SOLVANTS

Solvant polaire Protique |Donneurs de liaisons hydrogenes: H;O, MeOH, EtOH,

CH:COOH
Une molécule polaire protique sera soluble dans un solvant polaire

protique (formation de liaisons hydrogenes)

Aprotique | Accepteurs de liaisons hydrogenes : Acétone, CHCl;, THF
Une molécule polaire aprotique sera soluble dans un solvant
polaire aprotique

Solvant apolaire |- CCl4, Cyclohexane
Une molécule apolaire sera soluble dans un solvant apolaire




G'EST FINI
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NAN JE PLAISANTE, AU BOULOT!



Molecule 1

Molécule 2
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