ChemSketch: Een reactievergelijking maken

Stel je wilt een reactievergelijking maken in ChemSketch. Het beste is om dit zelf te
proberen. Want er zijn meer manieren om dat te doen. Resultaten kunnen ook
verschillen. Wel of niet de C-atomen op een rechte lijn, wel of niet de H’s apart
getekend, wel of niet alle C-atomen getekend....

Je kan als oefening dit voorbeeld volgen. We gaan de hydrolyse van propylacetaat
tekenen:
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Begin met geselecteerd en teken ethaan:
HE'C_CHE
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Trek met geselecteerd, twee bindingen naar zuurstof:
OH
H.C—L-0H

Selecteer de C-O binding (omhoog) en klik, er ontstaat een dubbele binding. Trek
C .

met geselecteerd rechts een keten van 3 C-atomen. Selecteer je structuur

door te activeren en op je structuur te klikken. En dan...

Tools > Structure Properties > Show Carbons > All > Apply (ev: default)

Resultaat:
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Nu:
Tools > Structure Properties > Add Explicit Hydrogens

De H-atomen komen daardoor elk met een bindingsstreepje aan een C.

Voeg een + toe door eerst op te klikken en daarna op de plaats waar de plus
moet komen.
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Selecteer en plaats een O naast de +. Dit wordt vanzelf een H20.
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Selecteer je structuur met: en klik op Clean Structure: . Je kunt hierop
meerdere keren klikken tot je structuur het best bevalt.

Ook kun je met geslecteerd de atomen zelf verplaatsen en de dubbele binding
van de O iets langer maken.

Daarna nog een keer en je moet ongeveer het volgende hebben:
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We gaan nu een evenwichtspijl toevoegen met

Klik op het witte driehoekje, selecteer een aantrekkelijke evenwichtspijl en plaats
&
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deze. Met geactiveerd klikken we op de pijl in de vergelijking. Je kunt nu de
reactie-omstandigheden toevoegen. Bijvoorbeeld: AT boven de streep en acid onder
de streep.
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We gaan verder met geselecteerd en tekenen ethaan, met twee

zuurstofatomen. Maak een dubbele binding (C=0). En weer:

Tools > Structure Properties > Show Carbons > All > Apply
Selecteer alleen de CHs-groep en...

Tools > Structure Properties > Add Explicit Hydrogens
Selecteer je nieuwe structuur (ethaanzuur) en Clear Structure: <

Het resultaat moet nu zijn:
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Als het niet mooi uitgelijnd staat kun je dat als volgt herstellen:

Structure | Draw _ _
Selecteer Draw: , selecteer de hele tekening en kies:

Object > Align Vertically > Center
Nu staat alles weer op één lijn.
Ook AT en acid staan jammer genoeg op één lijn......

Deze kun je ieder apart selecteren en weer op hun plaats zetten.

Als je per ongeluk ook op de OH-groep het H-atoom met een bindingsstreepje hebt
staan... Niet fout maar ziet er niet goed uit. Selecteer alleen de -O-H en:

Tools > Structure Properties > Remove Explicit Hydrogens



