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Oplaeg til tematisk arbejde

Teenk pa et aktuelt kemisk/biokemisk miljgemne (fx Nitrat og Nitrit, Nitrogenoxid, Nitrogendioxid)
Alternativt kan du afpreve emnet om Bisphenol A og kildevand

e Sog Bisphenol A pa Google
O Er det en farbar vej? - Vurdér antal links

® Sog pa Bisphenol A kildevand i InfoMedia (Dagblade - Alle ar)
O Hvad er problemet?
O Hvad siger politikerne?

e Sog Bisphenol A pa Wikipedia (bade engelsk og dansk). Hvor stor er vandoplgseligheden?
Hvad hedder stoffet ogsa?

e Tegn Bisphenol A i ChemSketch
O Find IUPAC-navn med ChemSketch
O Seet formel og 3D-figur i et Worddokument eller en PowerPoint - brug evt._srip32.exe
o Gem 3D-strukturen som animeret gif.
O Leeg billedet i en PowerPoint eller pa en webside
e Find CAS-nummer
O Find klassificering og maerkning for det rene stof
e Hvad siges om greenseveerdien (Seg fx pa greensevaerdi ppm bisphenol a)
O Miljgstyrelsen Bilag D3 —Stofprofil for bisphenol A

O Bisphenol A er under mistanke for kromosomskader

e Hvad der plastik ?
O Hvad er monomer og polymer?
e Hvad er Polycarbonat?
O Termoplast eller haerdeplast og hvad betyder det?
e Hvorfor er der Bisphenol A i drikkevandsflasker og sutteflasker?
e Sog Polycarbonate pa Wikipedia (bade engelsk og dansk)

e Tegn Reaktionen mellem Phosgen og Bisphenol A i ChemSketch og fortseet sa der fremkommer
en lille keede (bl.a. Syre-base-reaktion)

e Hvad siger plastindustrien om Bisphenol A
e Sog i Milje og Sundhed
e Overvej hvorledes du vil tilretteleegge et tematisk forleb med dine elever

O Hvad skal elevernes produkter indeholde?
O Hvorledes skal elevernes produkter preesenteres?
O Indgar elementer af emnet i Feelles mal?

e Pabegynd et undervisningsmateriale til et projektforlgb!

ChemSketch og skabeloner

e Indseet labudstyr.sk2 i ChemSketch som beskrevet i vejledn.pdf. Prov at "oprette" en lille
forsegsopstilling.
e Tegn et stykke apparatur som du bruger i din undervisning

http://www.plan-k.dk/webkemi/Opgaver/printvenlig.htm 12-04-2010
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Elementar organisk kemi med ChemSketch

Andreas Vedel, Keld Nielsen og Poul Thulstrup

Indledning

Pa de folgende sider presenteres et meget brugervenligt og yderst anvendeligt program til kemiun-
dervisning (se bilag 1 for teknisk information). Teksten er forst og fremmest rettet til lzereren og er
tenkt som inspiration. Det primazre formal er at skitsere anvendelser af programmet 1 forbindelse
med organisk kemi pd C- og B-niveau.

Hvorfor er ChemSketch anvendeligt i kemiundervisningen?

—  Programmet kan supplere molekylbyggeszt. Det indeholder flotte 3D-effekter og kan bruges til
at variere undervisningen. Programmet indeholder et tegnemodul, der kan benyttes ved udar-
bejdelse af undervisningsmateriale og elevrapporter

— Programmet er velegnet pd alle niveauer 1 gymnasiet og hf. Det er brugervenligt og kan anven-
des af eleverne 1 deres eget tempo

— Programmet er freeware og kan hentes fra Internettet (se bilag 1). Elever og leerere mé installere
programmet pd egen computer

H M _o-H
C”’HC‘\
H”h H

Overblik over ChemSketch

Afsnittet er tenkt som en kort introduktion til ChemSketch. En utalmodig forstegangsbruger kan nojes med at
lase dette afsnit og sa prove sig frem med programmet. De efterfolgende afsnit indebolder nogle ideer og forslag
t1l anvendelse af ChemSketch.
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I ChemSketch kan brugeren tegne strukturform-
ler og overfore dem til 3D-billeder. Der findes
skabeloner (1 programmet kaldet templates) med
tegninger af mere komplekse molekyler, som fx
aminosyrer, carbohydrater og DNA fragmenter.
Nye skabeloner, som udvikles lobende af pro-
grammets brugere, kan hentes fra ACD’s hjem-
meside (Advanced Chemical Development).

Programdelen ChemSketch indeholder et struk-
turmodul og et tegnemodul (se figur 19). 3D-
viewer er et selvstendigt program (se figur 20).

EACDIBD' ChemSketch Window - [noname00._sk2]
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® Estimation of elution ovder,
prediction of vefention ime
® Powerful predictive supplentent
Jor experimental work
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figur 18. Ved start af ChemSketch afvikles en reklame for
ACDs produkter. Efter 10 sekunder bliver Cancel-knappen
aktiv, og man kan stoppe reklamen.
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figur 19. ChemSketch med aktivt strukturmodul. For at skifte
til 3D-vieweren trykkes pa knappen 3D.

Tegnemodulet i ChemSketch

[ Chemsk || 3D |

figur 20. 3D-viewer. For at aktivere tegneprogrammet

trykkes pd knappen Chemsk.

I tegnemodulet kan man tegne linier, pile, kurver, kasser, cirkler og tekstbobler samt skrive tekst og
manipulere disse billedelementer. Man kan pa denne méde skabe en baggrundstegneflade for molekyl-
strukturer, der tegnes 1 strukturmodulet. Tegninger kan eksporteres 1 forskellige filformater eller kopie-
res til andre windowsprogrammer gennem Windows klippebord. Strukturer og tegninger kan gemmes
og anvendes som skabeloner. Stud scient. Frantz W. S. Pedersen, Syddansk Universitet, Odense har fx
lavet en skabelon med detaljerede tegninger af laboratorieudstyr. Skabelonen er til fr1 afbenyttelse og
kan hentes fra kemis hjemmeside (http://ke.gymfag.dk) sammen med en vejledning (se bilag 2).
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Strukturmodulet i ChemSketch

[ strukturmodulet tegnes kemiske strukturer, og der er mulighed for at gemme og hente strukturer
som filer af typen *.sk2. Desuden kan man importere filer af forskellige andre typer, og der findes
strukturskabeloner, som kan anvendes ved opbygning af strukturer.

For at tegne molekyler som HNO, eller o
ioner som NO, ma man anvende for- ) i
melle ladninger 1 strukturen (se figur 21). O—N\\
Det gar nemmere at tegne carbonhydri- 0

der og simple organiske molekyler, hvor
bindingsforholdene er enklere.

CHj,
figur 21. Tegning og 3D-model.
I standardindstillingen viser ChemSketch ikke alle atomer. =] Properties [7]=]
Visning af alle atomer indstilles sidan: [Normal alle atomer ~||[Save] Del |
*  Velg menuen Tools | Structure Properties Common { Atom § Bond |
Dial nd : f freml Show Carbions
1alogvinduet pd figur 22 fremkommer. VI Al v] Hide Zero Chargs
* St flueben ved Show Carbons | Tryk Apply ) T |7 Bl i e
Size Calculation
Indstillingen gzlder nu for strukturer, som var r.nark.ere.de Atam symboal size| 10 =]
forinden og for senere tegnede s.trukturer. Hvis indstillin- vifuo L length :IH o
gen skal vare standardindstilling 1 ChemSketch, definerer
J Atom Style Bond Style

man den som en #ypografi.

bpograft Arial =07 et |
o Skriv Normal alle atomer | Tryk Save | Tryk Set B[r] |

Default
Apply Set Default
Ipdate Fram Restore Default
figur 22.

Nér molekylets strukturformel er tegnet 1 strukturmodulet, kan formlen overfores til en 3D-
optimeret tegning 1 strukturmodulet:

o Tryk E | og Markér molekylet med musen 'I'| Cl 'I'|
—C
o Tryk 51‘ 3D optimization H H\?/(':L'\H
H

Strukturen kan roteres:

figur 23. Tegning af 2-chlorpropan efter 3D-
« Tk ‘gl eller @ og Trek med musen optimering i strukturmodulet.

For at f3 den fulde 3D-effekt mi man overfore strukturen til 3D-viewer:
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*  Markér struktur | Tryk | Copyto 3D|

Strukturen overfgres til 3D-viewer.

o Tryk 51‘ for at 3D-optimere strukturen

Strukturen kan vendes og drejes vha. musen:

o Tryk for at autorotere modellen figur 24. Model af 2-chlorpropan i 3D-viewer.

Man kan overfore flere markerede strukturer fra strukturmodulet 1 ChemSketch til 3D-viewer.
Strukturerne ber da forinden én for én vere udsat for 3D-optimering 1 strukturmodulet og vare
pznt arrangeret pa tegnefeltet. Det er bedst at udfere 3D-optimering 1 3D-viewer med et molekyle
ad gangen.

Alkaner — formler, navne og isomeri
Opgaverne kan stilles til elever som forste gang skal anvende ChemSketch.

Opgave 1

Diranay

*  Valg strukturmodulet 1 ChemSketch: Tryk | Structure

CH,
Hvis knapperne ikke allerede er aktive: Tryk | ¢ | og |-
*  Klik pa tegnefladen. Den kondenserede strukturformel for methan,
H3C_CH2

CH,, tegnes

*  Klik pa C-atomet 1 formlen for methan CHs

figur 25. Methan, ethan og
propan.

*  Klik pa et Catom 1 formlen for ethan

Nu skulle der gerne vare tegnet strukturformler for methan, ethan og
propan.

*  Markér propanmolekylet med musen

o Tryk gL | Tryk CopytadD | for at overfore strukturen til

3D-viewer

o Tryk |>X|p=C| <] a| i || |22 | knappanel eller hgj-
reklik pi modellen og vis modellen pa forskellig méide
(pinde-, stav-, kalotmodel).

Molekylet kan roteres ved hjzlp af musen:

. .
Kiik og trek med musen figur 26. Model af propan 1 3D-viewer.
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Opgave 2

*  Velg strukturmodulet 1 ChemSketch: Tryk | Structure | Draw

Hvis knapperne ikke allerede er aktive: Tryk @ og |

o Tegn formler for butan, pentan, hexan, heptan, octan, nonan og decan

*  Velg tegnemodulet 1 ChemSketch: Tryk = Structure | Draw

o Tryk Bt | Klik i tegnefeltet ved en formel | Indtast molekylets systematiske navn 1 tekstru-
den

*  Arranger strukturformler og navne pznt pa siden og #dskriv siden

Opgave 3 /CH3
Forgrenede alkaner tegnes ud fra en uforgrenet strukturformel. H;C—HC
*  Tegn formlen for propan. Klik pi det midterste C-atom 1 propan CHs

Nu skulle der gerne vzre tegnet en formel for 2-methylpropan - se figur 27.  figur 27. 2-methylpropan
*  Tegn strukturformel for pentan og alle isomerer til pentan

Lareren kan forberede opgaver og gemme dem som ChemSketch filer. Eleverne kan s hente opga-
verne fra skolens filserver, besvare opgaverne og gemme besvarelsen under et andet navn (se bilag
3). Hvis opgaverne gemmes som tekstdokumenter (Word eller lignende), kraver det en lille omve;:
Strukturformlerne tegnes 1 ChemSketchs strukturmodul og kopieres via klippebordet til tekstdo-
kumentet. Opgave 4 er blevet til pd denne méde.

Opgave 4
Tegn strukturformlen eller navngiv stoffet
Nawvn Struktur
H3C\
H3C/‘\—\
CH
4-ethyldecan
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Alkener og alkyner
Dobbelt- og tripelbindinger i ChemSketch

Det er nemt at lave dobbelt- eller tripelbinding mellem C-atomer: Et klik pa en enkeltbinding n-
drer bindingen til dobbeltbinding. Et klik pa en dobbeltbinding @ndrer den til tripelbinding. Et
klik pa tripelbinding @ndrer den til enkeltbinding.

*  Velg strukturmodulet. Tegn ethan, ethen og ethyn pd samme tegneflade

For at vise alle C-H bindinger valges 3D Optimization efterfulgt af Clean Up:
*  Marker ethan | tryk m og tryk @)|. Udfor det samme for ethen og ethyn

Denne procedure giver pene 2D strukturformler, hvor alle bindinger ses. Men disse strukturer bgr
ikke overfores til 3D-viewer, hvilket fglgende vil vise:

*  Marker alle tre strukturer 1 tegnefeltet og #ryk Copy to 3D

Bemark, at alle tre strukturer er plane, og at dobbeltbinding og tripelbinding ikke vises eksplicit 1
3D-viewer.

Sadan vises realistiske strukturer 1 3D-viewer:

*  Valg strukturmodulet. Marker ethan og tryk pa m Udfer det samme for ethen og ethyn

Nér molekylerne derpa overfores til 3D-viewer (eventuelt samtidigt) ses realistiske rumlige struktu-
rer for de tre molekyler. Man skal dog gore sig klart, at de viste geometrier er beregnede og kan
afvige en del fra eksperimentelt bestemte geometrier. Endvidere bgr det bemarkes, at 3D-
optimering ikke fungerer pa strukturer, som indeholder andet end C, H, N, O, S, F, Cl, Br og L.

Bindingsvinkler og bindingslengder
I ChemSketchs 3D-viewer er det muligt at méle bindingsvinkler og bindingslengder 1 molekyler.

*  Tegn methylcyclobutan og overfor tegningen til 3D-
viewer. Optimer strukturen

Maling af bindingslengden mellem atomer:

o Tryk EI og klik pa to naboatomer

Atomerne farvemarkeres og nederst 1 skermbilledet ser
man bindingslengden.

Maling af bindingsvinklen mellem 3 atomer:

o Tryk og klik pi tre atomer, der definerer en

bindingsvinkel

figur 28. Methylcyclobutan 1
3D-viewer.

|Distance(C 5,C 2= 1.5303 & |

Man ser bindingsvinklen nederst 1 skermbilledet.

[Bondanglers 2, C1, C 4) = 61653 Deg |
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Undervisningsforleb med alkener og alkyner

Det forudsattes, at eleverne har haft en forste introduktion til ChemSketch og er introduceret til
umzttede carbonhydrider. Lereren kan som indledning tegne nogle molekyler, som hentes ind 1
3D-viewer. | fellesskab afgares, om der findes dobbelt- eller tripelbindinger og hvorvidt der er tale
om cis-trans-isomeri eller ej. Derefter kan eleverne arbejde med folgende opgaver.

Opgave 5
o Tegn ethenmolekylet

* Velg Tools | 3D Optimization | Velg Tools | Clean Structure

*  Markér molekylet og kopier det én gang til tegnefladen

o Tryk | C1)og erstat H-atomer 1 molekylerne, si disse to strukturer fremkommer:

H\C_C/CI CI\C:C/CI
CI/ N \H H/ \H

Hvilken form for isomeri er der tale om? Navngiv molekylerne.

*  Markér et molekyle ad gangen og 3D-optimer molekylet. Overfor molekylet til 3D-viewer.
Hvordan ser man 1 3D-viewer, at der er tale om en dobbeltbinding mellem to C-atomer?

Opgave 6

o Tegn et carbonhydrid, der indeholder én dobbeltbinding, og som bestdr af mindst 5 C-atomer.
Owerfor strukturen til 3D-viewer og 3D-optimer der. Rotér modellen, si den ses under en pzn
vinkel og velg Edit | Copy. Ga tilbage til ChemSketch og indszt kopien 1 tegnefeltet ved 2D-
tegningen af carbonhydridet: Velg Edit | Paste. Indsat en teksthoks 1 tegnefeltet (se opgave 2)
og indtast molekylets systematiske navn 1 tekstboksen

*  Tegn et carbonhydrid der indeholder én tripelbinding, og som bestdr af mindst 5 C-atomer.
Gor derefter som anfert ovenfor

Opgave 7

*  Tegn molekylerne hexa-2,4-dien og hexa-3,4-dien. Hvor stor er vinklerne mellem C-atomerne 1
de to molekyler?

Opgave 8

*  Tegn et carbonhydrid, der indeholder mindst 5 C-atomer, og overfer det til 3D-viewer. Opti-
mer 3D-strukturen. Bestem bindingslengder og bindingsvinkler mellem udvalgte C- og H-
atomer. Diskuter eventuelle store afvigelser fra de forventede bindingslengder og bindings-
vinkler

31



Opgave 9

*  Tegn carbonhydriderne butan, but-2-en og but-2-yn. Hvad er bindingsvinklerne mellem C-
atomerne 1 de enkelte molekyler? Er der afvigelser fra det, vi ville forvente?

Forleb om arener

Nedenstaende er en skitse til forlob for elever, der er lidt mere erfarne i at bruge ChemSketch. Opgaverne er
tillige mere fagligt krevende end opgaverne ovenfor.

*  Velg menuen Templates | menuen Template Window | stoftypen Aromatics

*  Klik pa benzene (benzen pa dansk). Se figur 29
| = Template Window

Structure | Dramy |.&ru:umatiu:s j| | 1¢1) Page 1 Lﬂg AT | Ik | Cancel Help

Arning Acids |

Aromatics

Carbohydrates [ Q0 i (ﬁ i

Berzene Maphthalene Arthracene  Phenanthrene Pentalene Indane

Crovwen Ethers

[
[
|
%DNNHHAKH {3@ m O [:C? CUD O
[
|
[

RII"IQS Azulene Heptalen=  Bipherylens  as-Indacens  sIndacene Fluorens

Sugars: alta-D-Fur

Sugars: alfa-D-Pyr & @% QSD (@ m

Sugars: beta-D-Fyr

Acanaphthylene Acephenanthnglene Chrysane Pyrana Naphthaczne

[New Amc . oY o0
[ Oirhitals o 1,2-Dipheriylethylane Biphand
i Stilbene)

[REE[ETIEIFI Symbuls Tripherylmeth ane Tet aphenylmeth ane

figur 29. Template Window.

*  Klik 1 tegnefeltet for at afsztte en benzenring

*  Hagjreklik for at ophzve valget af benzenring

*  Valg menu Tools | Show Aromaticity - hvad iagttager du?

*  Valg menu Hide Aromaticity - hvad iagttager du?

Diskutér hvorfor tegneprogrammet kan vise benzenmolekylet pd to mader!
Vises molekylet ogsd pa to méader 1 3D-viewer ?

Undersog om naphthalenmolekylet og toluenmolekylet kan vises pa to mader!
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Ethylbenzen

*  Tegn ethylbenzenmolekylet. Overfor strukturen til 3D-viewer og optimer strukturen der
*  Mal bindingsvinklerne omkring C-atomerne 1 ringen

*  Mal bindingslengderne (C-C og C-H) 1 ringen og 1 sidekzden

Hvilke oplysninger giver bindingslengderne om styrken af C-C bindingerne 1 ringen og C-C bin-
dingerne 1 sidekeden ?

Hvilke oplysninger giver bindingslengderne om styrken af C-H bindingerne 1 ringen og C-H bin-
dingerne 1 sidekeden ?

Kan du forklare de bindingsforhold, som 3D-modellen viser ?

Xylen
Navnet xylen dekker over tre isomere stoffer, der alle tre er dimethylbenzener.
o Tegn 3D-formler for de tre molekyler og navngiv dem

De tre former kaldes ogsa o-xylen, m-xylen og p-xylen. Find ud af, hvad forkortelserne o, 7 og p star
for, og hvordan de svarer til de systematiske navne.

Phenol

Phenol er et andet navn for hydroxybenzen. Phenol er ikke en alkohol, da hydroxygruppen er
bundet direkte til benzenringen.

e Tegn phenolmolekylet
Styren

Nar man fjerner et hydrogenatom fra benzenmolekylet, bliver der en gruppe med formlen -C,H,
tilbage. Denne gruppe kaldes phenylgruppen. Phenylgruppen indgér 1 mange vigtige molekyler, fx 1
styren, der har det systematiske navn phenylethen.

*  Tegn styrenmolekylet

Styren kan ved additionspolymerisation polymeriseres til polystyren, der er bindemidlet 1 glasfiber,
og som ogsa bruges til en lang raekke af andre plastprodukter.

e Tegn en trimer af styren (en trimer er et molekyle, der fremkommer, nar tre styrenmolekyler
adderes til hinanden)
Phenylalanin

Phenylgruppen forekommer ogsd 1 aminosyren phenylalanin, hvis systematiske navn er 2-amino-3-
phenylpropansyre. Aminogruppen er -NH,.

*  Tegn phenylalaninmolekylet.

Phenylalanin udviser spejlbilledisomeri. Begrund hvorfor.
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. . : s _ H [0) H O
Kopier formlen for phenylalanin, sd du har to ud - / g /

gaver. Alaninmolekylet er vist her 1 de to ste- C c
reoisomere former. Bindinger fra C-atom nr. 2 er
tegnet pa en szrlig made for at antyde, at de lodrette H N m— C —H H o C——NH,,

bindinger gar ind 1 papiret og de vandrette ud af
papiret set fra C-atom nr. 2. Roter dine to phenyla-
laninmolekyler og lav @vrige rettelser, si du far de to
spejlbilledformer.

CH3 CH3

Kun L-formen forekommer 1 naturen. Hvilken af tegningerne svarer til L-phenylalanin?

I almindelighed bruger man R,S-nomenklatur 1 stedet for D,L-nomenklatur. Undersag eventuelt
sammenhzngen mellem R,S-nomenklatur og D,L-nomenklatur for phenylalanins vedkommende.

Sprangstoffer

TNT (2,4, 6-trinitrotoluen) er et vigtigt sprangstof.

*  Tegn forst toluen ._{ N
Nitrogruppen -NO, hentes fra Table of Radicals }ﬁifj{
»  Klik | 2] og klik pa -NO, gruppen i Table of Radicals P

*  Peg pa et C- atom 1 toluen og klik nitrogruppen pa plads

*  Bind yderligere to nitrogrupper til toluen og sluk for "NO,-skyggen" med hejreklik
o Tegn TNT-molekylet ferdigt og 3D-optimer det

Ogsa picrinsyre (2,4,6-trinitrophenol) har veret anvendt som sprengstof.

e  Tegn picrinsyre

Benzylalkohol og oxidationsprodukter

Benzylradikalet fremkommer ved at fjerne ét af hydrogenatomerne fra methylgruppen 1 toluen. Ben-
zylalkohol kan ved forsigtig oxidation omdannes til benzaldehyd, som giver mandelessens (kendes
fx fra mazarinkager og marcipanefterligninger) den karakteristiske lugt. Benzaldehyd kan oxideres
videre til benzoesyre, der er et meget anvendt konserveringsmiddel 1 fedevarer (E 210).

o Tegn benzylalkoholmolekylet

*  Markér benzylalkoholmolekylet og kopier det to gange. Lav den forste kopi om til benzalde-
hyd. Lav den anden kopi om til benzoesyre

*  Skift til tegnemodulet, arranger de tre molekyler pi en vandret linie og tilfg; OXxidation |
mellem molekylerne.

Alkoholer
*  Tegn 2D- og 3D-strukturer for methanol, ethanol, pentan-1-ol og heptan-2,5-diol (se figur 30)

Hvilke af ovenn®vnte alkoholer er helt blandbare med vand?

Hvilke af ovennzvnte alkoholer har de hgjeste kogepunkter?
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Er nogle af disse alkoholer divalente?

figur 30

o Tegn 3D-struktur for den carboxylsyre, ethanol kan oxideres til.
Hvad hedder denne syre?

e Tegn formlen for 2-butanol og tegn formlen for det molekyle, som dannes ved en mild oxida-

tion af 2-butanol.
Hvad hedder det dannede stof?

Alkoholers kogepunkter

I figur 31 er vist nogle forskellige strukturer. Strukturerne er tegnet 1 strukturmodulet, én for én
3D-optimeret og derpd overfort til 3D-viewer.

Forskellige modelfremstillinger af strukturerne er valgt vha. knappa-  [3<[3=<¢ :N: | o || |

nel. Kan ogsi velges med bojreklik. e

figur 31
Opgave 10
Hvilke af 3D-visningerne 1 figur 31 er velegnede 1 en diskussion af stoffers kogepunkter?

*  Tegn strukturformlen for pentan-1-ol, 2-methylbutan-2-ol og 2,2-dimethylpropan-2-ol. Velg en
passende 3D-visning. Diskutér hvilket af de 3 stoffer, der har det hgjeste kogepunkt. Kontrol-
lér svaret ved opslag 1 Databog fysik kemi.
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ChemSketch og eksamen

Hvis ChemSketch har varet brugt 1 undervisningen, kan det ogsa indga 1 en eksamination. Dog er det
naturligvis de kemiske aspekter og ikke det tekniske arbejde med at tegne molekylerne, der skal eksami-
neres 1. Det betyder, at lereren pd forhind ma sikre sig, at molekyler, der skal diskuteres under eksami-
nationen, er tilgengelige pA computeren 1 eksaminationslokalet. Hvis det givne spergsmal indeholder
bilag med molekylstrukturer, bor de ogsi foreligge p4 computeren 1 forberedelseslokalet. Det skal dog
ikke atholde eksaminanden fra selvstendigt at bygge strukturer 1 ChemSketch 1 forberedelsestiden, hvis
hun vil det. I forhold til et traditionelt molekylbyggesat har ChemSketch flere fordele:

—  det kan vere tilgengeligt for eleverne pd alle tidspunkter - ogsd derhjemme

—  det er muligt at skifte mellem molekylers 2D-struktur og 3D-struktur

Forslag til mundtlige eksamensspergsmal i Kemi - HF tilvalg

Som det fremggr, er der lagt vaegt pa valgfrihed mht. at benytte ChemSketch. Det eksperimentelle
sporgsmal er udeladt af pladshensyn, og fordi ChemSketch primert har interesse 1 det teoretiske sporgs-
mal.

Spergsmal 1

Teoretisk emne: Alkoholer
Stikord du evt. kan benytte i gennemgangen
- forskellige typer af alkoholer
- navngivning
- alkoholers oplgselighed
- kemiske egenskaber
- eliminationsreaktioner med alkoholer

- fremstilling af en alkohol

Du skal inddrage vedlagte figur i din gennemgang
Eller

anvende computerprogrammet ChemSketch i din gennemgang.

Sporgsmal 2

Teoretisk emne: Carbonhydrider
Stikord du evt. kan benytte i gennemgangen

- eksempler pd mazttede og umattede carbonhydrider

- navngivning af mattede og umattede carbonhydrider
- strukturisomeri og cis-trans-isomeri

- forbrending af carbonhydrider

- substitutions-, additions- og eliminationsreaktioner

Computerprogrammet ChemSketch kan inddrages i din gennemgang.
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Bilag 1: Maskinkrav, download, installering og start af ChemSketch

ChemSketch er et program udviklet af ACD (Advanced Chemistry Development). Det kan hentes
fra ACD’s hjemmeside

www.acdlabs.com. Fglg henvisningen fra menupunktet Free Stuff.

ChemSketch kan afvikles pa PC"ere med et af folgende systemer:
Windows 3.1 eller 3.11 | Windows 95/98 | Windows NT (3.51 eller 4.0)
Programmet kraver 9 MB diskplads til installation og minimum 8 MB RAM (16 MB anbefales).

Fra hjemmesiden kan der ogsd hentes skabeloner og vejledninger til ChemSketch samt adskillige
andre kemiprogrammer. Udsnit af skermbillede fra november 1998:

Download:
Structure Drawing Applet 1.30 - New!

ChemPFolder 3.6 Evaluation Version - New!
NMR Viewer 3.5 Freeware - New!

ACD Software for Bruker Users - New!
ChemSketch Freeware

Patch Updates to all ChemSketch Freeware Users:
ChemSketch templates

ChemSketch User's Guide

ACD/ChemSketch (SK2) file format description - New!
Goodies for ChemSketch - New!

ChemBasic for ChemSketch

ChemSketch 1.0 Freeware

3D Viewers for ISIS/Base and ISIS/Draw

Demo Movies

The ACD Screen Saver

Download kraver, at man registreres (bl.a. med e-mailadresse) hos ACD, og at man accepterer
ACD’s licensbetingelser. Der er fglgende muligheder (skermbillede november 1998):

Download & Installation Instructions

The software has been compressed into a single self-extracting file (CHSK35.EXE). Once file trans-
fer 1s complete, locate the downloaded file using Windows Explorer and then double click on it, or
choose "Run" from the file menu, to begin the installation procedure.

File name: CHSK35.EXE, size: 4,483,339 bytes.
Requires 9 MB of hard disk space for installation

The ChemSketch User's Guide:

File name: CHSK_DOCS.EXE, size: 416,594 bytes.
Requires 3.6 MB of hard disk space.
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Note: Please install to a folder which is different from that of any other ACD software you might
have.

If you have a not-so-state-of-the-art modem

Slow modems could be quite frustrating, especially if you are trying to download huge files from
the Internet. The last thing you want 1s a file transfer that stops at 85%, after hours of waiting.

To remedy this, we have divided the file above into four parts. Once all four have been downloa-
ded, place them into a temporary directory on your hard drive, and run the self-extracting file

(CHEMSK35.EXE). This process will unite the four files into one executable file (CHSK35.EXE)
which you will then need to run in order to finally install the software.

Please note: If you were successful in downloading the first file above, you do not need to down-
load these four files.

File Name Size
Part One CHEMSK35.EXE 1,456,440 bytes
Part Two CHEMSK35.E01 1,456,400 bytes
Part Three CHEMSK35.E02 1,456,400 bytes
Part Four CHEMSK35.E03 137,878 bytes
User’s Guide CHSK_DOCS.EXE 416,594 bytes

Tip til start af programmet

Start vha. genvejsikon &‘ Genvejen starter programmet 3D-viewer, der starter ChemSketch auto-
matisk. Man kan sa straks gd til tegnemodulet, idet 10 sekunders reklamen for ACD afvikles 1 3D-

s

starter ChemSketch alene.

viewererens vindue. Genvejsikon
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Bilag 2: Vejledning til laboratorieudstyrsskabelon

Installationsvejledning

Efter at have udpakket LabUdstyr.zip har du faet denne vejledning og et dokument til ChemSketch
fra ACD. Dokumentet indeholder tegninger af laboratorieudstyr, dvs. de "byggeklodser" som bru-
ges ved fremstillingen af illustrationer af laboratorieopstillinger, fx til gvelsesvejledninger.

Det er meningen, at dokumentet LabUdstyr.sk2 skal installeres som en skabelon. Fremgangsmaden er:

*  Flyt dokumentet LabUdstyr.sk2 til mappen Template 1 din ChemSketch-mappe.

e Start ChemSketch. Fle Edit Pages |
*  Sorg for at knappen Structure er aktiv.  structure | Braw |

=Tl =1
*  Valg menupunktet Templates — Template Organizer...

*  Tryk pa New... 1 dialogboksen.
e Skriv Labudstyr 1 feltet Template.

*  Browse frem til filen \Template\LabUdstyr.sk2, si den star 1 feltet Document. Klik
pa OK.

* St flueben ved Labudstyr 1 listen. Klik pa OK. H F;;;:,:;H ~
. . T Labudstyr
o Tryk pa knappen Draw 1 verktgjslinien. [] Lattice
Nu er du klar til at bruge templaten (skabelonen):
e Tryk template-knappen ([Z]iE8|. 1
*  Valg Labudstyr 1 listen til venstre. ks
Nu ser du en af de fire sider templaten bestar af.
Du kan skifte mellem siderne gverst 1 dialogboksen.
*  Find vaskeflasken og klik pa den. Venstreklik og hajreklik et sted 1 dokument-
(a—

vinduet.

*  Marker objektet og tryk Ungroup-knappen ud. Objektet falder fra hinanden 1 to naturlige
dele som kan benyttes hver for sig. En lang rekke af objekterne har denne egenskab - sa prov
dig frem !

Nar objekterne skal szttes ngjagtigt sammen (f.eks. slibudstyr), er det en fordel at arbejde 1 400%.

*  Sld Snap on Grid fra 1 menuen Options, si du har fuld kontrol over placeringen af de enkel-
te objekter.

Til sidst et lille hint til brugen af "gummislanger".

Slangen er tegnet som en gruppe af 4 elementer; dvs. at du efter at have
valgt den og have trykket pa , kan flytte enderne hen, hvor de skal ve-

re. Selve slangen bestar af 2 Bezier-kurver, hvis lengde og form kan redige-

res, nar du har valgt |7 |.
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Bilag 3A: Side 1 af ChemSketchfilen Meyer2.sk2

Chemsketch-opgave, som besvares i Structure modulet. Der er to sider 1 opgaven.

GEM straks denne opgave under ET ANDET NAVN. Navnet skal begynde med dine
login-initialer. Gem 1 mappen kemi/aflevering pa fzllesdrevet.

Nir besvarelsen er ferdig, gemmer du filen igen og lukker den. Derefter kan du sende filen med
din besvarelse til din lerer som attachment til e-mail.

Molekyler bestiende af carbon og hydrogen kaldes carbonhydrider. De er rimateriale for den kemiske
produktion af plast og meget andet. Desuden er de en vigtig energikilde. Carbonhydrider med
enkeltbindinger kaldes alkaner.

Opgave 1: Tegn strukturformler for uforgrenede alkaner med fra 1 C-atomer til 7 C-atomer.

Opgave 2: Skift til DRAW
CH,~CHg modulet. Velg tekst-verktajet:

CH, HyC—CH, HaC—CH, HaC—CH, Skriv navne under
\ strukturformlerne
CHg
Methan Ethan propan butan
HsC—CH,
HC——CH, HsC—CH,
CH,—CH,
CHy—~CH, CH,—CH,
\ CH,~CH,
CHy CH,—CH, \
pentan hexan heptan

Opgave 3: Der findes tre forskellige strukturer svarende til formlen C;H,,. Fenomenet kaldes

strukturisomeri. Tegn de tre strukturer. Et af de tre molekyler har navnet 2-methylbutan, et andet har
navnet 2,2-dimethylpropan. Skriv disse navne ud for de pagzldende strukturer.

\

!! 2-methylbutan

Hejsa HC

Er du tilfreds med mit harde
arbejde? - det héber jeg!

Venlig hilsen Meyer

‘ [ | [ |
Der er en side mere ... -
| ALKANER SK2 | Modifies |47 Page 172 [iI»

(Side 2 er ikke vist 1 bilag 3A)
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Installationsvejledning

e Udpak (unzip) den hentede fil (1abudstyr.zip). Hvis du mangler et 'udpakke-program' kan du hente

det gratis 7-Zip (http://www.7-zip.org).

¢ Flyt skabelon-dokumentet (1abudstyr.sk2) vha. Windows Stifinder til mappen Template i din

ChemSketch-mappe.
* Start ChemSketch.

¢ Vealg menupunktet Templates > Template Organizer...

« Tryk pa New... i dialogboksen.

» Skriv Labudstyr i feltet Template.

«  Brows frem til filen: \Template\labudstyr.sk2, sa den star i feltet Document.

«  Klik pd OK.
» Seet flueben ved Labudstyr i listen.
«  Klik pa OK.

« Tryk pa knappen Draw i vaerktgjslinien (den skal vaere aktiv ).
«  Vaelg menupunktet Options > Preferences... og udfyld dialogen sddan her:

General lStructure] Hean::tin:nn]

WiEw Grid

v Buler (+ Bectangular

v Palethe [ Yertically Hexagonal
b eazurement Lnits ; " Harizontally Hexagonal
|Millimeters ﬂ | Wigible

W Shap on Grid
Borders

v Frintable Area Harizantal Step: |3 mm 3
7 Dage Margins Yertical Step |3 mm E

T ==l d mhveg

« Klik p3 OK.

Nu er du klar til at bruge den installerede skabelon.

=00
i[m]m]

«  Tryk pa template-knappen B .

«  Veelg skabelonen ved at klikke p& fanebladet Labudstyr til venstre.

« Efter at have klikket pa den gnskede tegning i skabelonen, kan den indsaettes i dit dokument med et
venstre-klik. Du kan indseaette flere eksemplarer med yderligere venstre-klik.

« Afbryd indseettelse med et hgjre-klik.

* Husk at mange af tegningerne er sammensat af to eller flere logiske dele som kan benyttes og/eller

modificeres hver for sig. Sammensatte tegninger skilles ad med vaerktgjet il [
« For at redigere f.eks. indholdet i en kolbe, kan det vaere ngdvendigt at sl8 'Snap on Grid' fra i menuen
'Options’.

Rigtig god forngjelse
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