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Onde encontrar o software?

O ChemSketch pode ser baixado de
forma gratuita no endereco http://goo.

gl/XX9Q8;.

E necessario fazer um cadastro.


http://goo.gl/XX9Q8j
http://goo.gl/XX9Q8j
http://goo.gl/XX9Q8j
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Barra de desenho
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SELECIONAR/MOVER



Barra de desenho
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SELECIONAR/MOVER/REDIMENSIONAR



Barra de desenho
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Barra de desenho
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Alternando entre modos de desenho
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DESENHAR NORMAL - PRODUZ
MOLECULAS
COM BAIXA PRECISAO
ESTRUTURAL



Alternando entre modos de desenho

L0 o L[| AV & /S

DESENHAR CONTINUO - SIMILAR AO MODO
NORMAL



Alternando entre modos de desenho
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DESENHAR CADEIAS -
CLIQUE E ARRASTE O MOUSE E UMA
CADEIA CARBONICA SURGIRA COM O

TAMANHO QUE VOCE QUISER.



Tipos de ligacoes quimicas
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LIGACOES ESTEREOQUIMICAS



Tipos de ligacoes quimicas

VARIOS TIPOS DE LIGACOES
COORDENADAS



Tipos de ligacoes quimicas

LIGAGCOES ESTEREO INDEFINIDAS



Tipos de ligacoes quimicas
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LIGACOES DESLOCALIZADAS



Tipos de ligacoes quimicas

LIGAGOES DE MARKUSH
LIGANTES EM POSICOES INDEFINIDAS



1° exemplo: desenho modo normal
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1.desenhando o 2-metilpropano
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http://www.youtube.com/watch?v=hxfJq85wWqU

2-obtendo info sobre o 2- metilpropano
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http://www.youtube.com/watch?v=SkI0ZNN4_Vw

3.desenhando no modo cadeias
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http://www.youtube.com/watch?v=ktDr_e7PKQQ

4.desenhando ciclohexano (modo continuo)
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http://www.youtube.com/watch?v=Iwg452gJjR4

5.desenhando isomeros
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http://www.youtube.com/watch?v=TE5RlRi-WXQ

6.ligacoes coordenadas
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http://www.youtube.com/watch?v=uO8q0YuByZ0

7.desenhando um radical alila
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http://www.youtube.com/watch?v=RSnp_XawPAo

8.ligacoes de Markush
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http://www.youtube.com/watch?v=e8h1hg6yvys

9.ligacoes deslocalizadas - ion hexanoato
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http://www.youtube.com/watch?v=MWWfBDjVOeM

10.desenhando um peptideo



http://www.youtube.com/watch?v=jJtSPTpAPik
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11.desenhando peptideo a partir de
templates
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http://www.youtube.com/watch?v=lYxY_Z9L0Es

Exercicio do detetive quimico

Que molécula é essa”?




Dica

Desenhe a molécula no ChemSketch e salve-a
em formato .MOL

Se vocé quiser facilitar as coisas, o link abaixo
contem a estrutura ja desenhada.

http://goo.gl/4Twcw6 (formato mol)
http://goo.gl/nxapgo (formato ChemSketch)
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Molécula misteriosa



Como fazer para descobrir o nome?
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ChemSpider
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Como fazer para descobrir o nome?
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Usando a estrutura montada com
ajuda do ChemSketch

v Search

Simple | Structure ] Advanced ¥ More searches. ..

1 = Input your structure (choose a. b or ¢)

= Upload a structure file (MOL, ). Convert to structure using a C- Click the

ISDF. CDX) or image file (PNG, ame, SMILES. InChl or image to draw out
PG, GIF). fhemsSpider ID. the structure

Escolher arquivo | Nenhum arquivo selecionac | Convert | yourself.

2. Edit molecule
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Buscando estruturas semelhantes

SDF, CDX) or image file (PNG, Name, SMILES, InChl or image to draw out
JPG, GIF). ChemSpider ID. ‘ the structure
| Escolher arquivo | Nenhum arquivo seleciona | Convert | yourself.

2. Edit molecule
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Mistério resolvido: ocitocina

alololl More Searches Web APIs Help
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1-{[19-Amino-7-(2-amino-2-oxoethyl)-10-(3-
amino-3-oxopropyl)-13-sec-butyl-16-(4-

hydroxybenzyl)-6,9,12,15,18-pentaoxo-1,2-
dithia-5,8,11,14,17-pentaazacycloicosan-4-
yl]lcarbonyl}prolylleucylglycinamide

Leave Feedback

Average mass: 1007.187317 Da THE SCIENCE OF
©® 2D 3D Save Zoom Monoisotopic mass: 1006.436462 Da

¥ Systematic name
1-{[19-Amino-7-(2-amino-2-oxoethyl}-10-(3-amino-3-
oxopropyl)-13-sec-butyl-16-(4-hydroxybenzyl)-6.9,12,15,18-
pentaoxo-1,2-dithia-5,8,11.14 17-pentaazacycloicosan-4-
yllcarbonyl}prolylleucylglycinamide

WHATS POSSIBLE.

ChemSpider ID: 5567
Molecular Formula: CsaHgeMN12042S5 WOTerS
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» Cite this record
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