


| - Les molécules organiques et I'iso  merie

.1  La chimie organique est la chimie des composés duc  arbone
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solide cristalfin blanc
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.2 La représentation topologique
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1.3 Les hydrocarbures
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Autres groupes fonctionnels importants
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.5 L’isomérie : isomérie de structure et stéréo-is omeérie
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Il - La stéréo-isomérie de conformation

1.1 Deéfinitions ; énergie d’'une conformation
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1.2 Etude conformationnelle de I'éthane
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Hromemse COSMIC - Simple calcul d'énergie ===

------------ Paramétres
Atomes B8, Lisisons 7, Angles

Energie de Coulomb
Energie de Van Der Walls
Energie de Kaison
Energie d'angle de kaison
Energie dangle de torsion
Energie totale

%

ntemes - —
12, Torsions 9, vdws 3

6.428 kd/mol
3,792 kJ/mol
0.060 kJ/mol
0.117 kJ/mol
10534 kJ/mol
20.931 kJ/mol

0.
Le nouvel angle de torsion est  60.00 degrés.

smermsrons COSMIC - Simple caloul dénergie ===
ol

LI . L1 Te—
Atomes 8, Lisisons 7. Angles 12, Torsions 9, vdws 9
Enesgie de Coulomb = 6.402k)/mol
Energe deVanDerwals = 2241 kl/mol
Energie de kaison = 0.060kJ/mdl
Energie dangle de kaison = 0117 ki/mol
Energie dangle detorsion = 0,000 kJ/mol
Energie lotale = 9.820k)/mol
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1.3 Etude conformationnelle du butane

Energie
(kJ#mol) Energia en fonotion de I'Angle da Torsion
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Angle de Torsion (degres)
0.
Atomes 14, Lisisons 13, Angles 24, Torsions 27, vdws 54 0.
Energie de Coulomb = 3.703KJ/mol Le nouvel angle de torsion est 120,00 degrés.
ATl ’ -
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Enege dangle defszon = 0.373kMmol e - Sple caloul dénergie ™
Energe dangle detorsion = 10.541 ki /mol At 14, Lisisons 13, A 24, Torsions 27, vdw's 54
Energie totale - 47,660 ki/mol omes rjes 24, Torsions :
Energie de Coulomb = 3277 ki/mdl
Energie de VanDerwalls =  5.642 kl/mol
Energie de kaison = 0.251 k/mol
Enetgie dangle de isison = 0.373 kJ/mol
0 :
. . Eneigie dangle de torsion = 10.541 kJ/mol
Le nouvel angle de torsion est  60.00 degrés. Energie totale = 20.083 ki/mol
e COSMIC - Simple caloul dénergie = 0.
--------------- Paramétres intemes - i
Atomes 14, Lisisons 13, Angles 24, Torsions 27, vdws 54 Le nouvel angle de torsion est  180.00 degrés.
Energie de Coulomb = 3508 kl/mol === COSMIC - Simple calcul dénergie "=
Eneigie de Van DerwWalls =  10.661 ki/mol F ties inteines
Energie do kaison . 0251 Kifmol Atomes 14, Lisisons 13, Angles 24, Torsions 27, vdw's 54
Eneigie dangle de fiison = 0.373 ki/mol .
Energe dangle de torsion = 0.012 kd/mol Energie de Coulomb = 3,231 ki/mol
Energe lotale = 14.804 ki/mol Energie deVan DerWals = 2401 kl/mol
Energie de kaison = 0.251 ki/mol
Energie dangle de fiasison = 0.373 kl/mol
Ensgie dangla detossion = 0.012 kd/mol
Energie totale = B.268 ki/mol
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1.4 Etude conformationnelle du cyclohexane  C ¢ rel
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NOTE : 1a forme enveloppe correspond a un complexe activé. L’énergie molaire d’activation, par rapport
4 I’état énergétique de la chaise (1), vaut environ 50 kJ-mol!.

£ p A
enveloppe le bateau L@

,,,,,,,,,, déformation

M M - continue
de la molécule

bateau croisé

chaise (I) w m chaise (II)

CR
! " #'%&' &( & () &
%
! # + 1

# OK Il IH )

@ "0 # # PG @ABECDE

#

2" mn

(1




0+ ! % ! !
7 %
% mn
06R; O . 06RS D
6DIF
+
5 +
! 0+ % +
+ R E +
#
: 0+ + . %
0 ID EDF 6DIF ? #
(* + , - ! y
-
II.5 Cyclohexane substitué
a) Cyclohexane monosubstitué
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0 + 0 + |
Enesgie de Coulomb = je: de Coulomb - -
E:;g:\’?‘[’"w* - ;gﬁﬁm Ex;:v.mouwm - Ss"s?a‘“.i,’,";‘a
Energie de kaison = 110k/mal Energie de kaison = 1.130kd/mol
Eragi danga dtaon - DATZ i/l Eroge dangedolon = 0481 il
Energe totale = 9.053k)/mol Enn:;tot:l?a P - 1
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b) Cyclohexane disubstitué




ANNEXE : Déterminer la relation d’'isomérie entre de
molécules

ux

molécules de méme formule brute
mais non supgrposables ?

molécules isomeres

différence d'enchainement entre les atomes,
c'est-a-dire de formdle développée plane ?

isomeres de structure

(ou de constitution) stéreo-isomeres

possibilité de passér de l'une a l'autre
différence de fonction chimique ? par des déformatiops faciles, notamment
des rotations autour de liaisons simples ?

isomeres de différence de structure
fonction de la chalne carbonée ?

non

stéreo-isomeres stéréo-isomeres
de conformation de configuration

isomeres de isomeéres de molécules {mages I'une de l'autre

dans un mifoir ?

chaine position

non

énantiomeres diastéréo-isomeres



