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1. Introduccién

1.1 Qué es ACD/ChemSketch

ACD/ChemSketch es un software para dibujo en Quimica de Dibujo Avanzado en Quimica
(Advanced Chemistry Development, Inc). designado para ser usado solo o integrado con otras
aplicaciones. ChemSketch es usado para dibujar estructuras quimicas, reacciones y esquemas.
Puede usarse para desarrollar reportes y presentaciones.

ACD/ChemSketch tiene las siguientes capacidades:

¢ Modo Estructura (Structure Mode) para dibujar estructuras quimicas y calcular sus
propiedades.

¢ Modo Dibujo (Draw Mode) para texto y procesamiento de graficos.

o Propiedades Moleculares (Molecular Properties) calculos para estimacion automatica
de:

Peso formula;

Composicion en porcentaje;

Refractividad molar;

Volumen molar;

parachor;

indice de refraccion;

tension superficial;

densidad;

constante dieléctrica;

polarizabildad;

masa monoisotopica, nominal y promedio.

* XK ¥ X ¥ X X X ¥ ¥ x

ACD/ChemSketch puede soportarse solo como un paquete de dibujo o actuar como el
“referente” para otro software ACD tal como el Predictor RMN.

1.2 Modulos Adicionales

Hay partes de software ACD adicionales que estan accesibles a través de la interfase
ChemSketch, con un simple clic en un botén. Estas partes, se estan incrementando en nimero
con cada mejora, estan disponibles como opciones adicionales y podrian considerarse como
componentes separados. Por favor contactenos o consulte nuestra pagina web para mas
detalles sobre precio y disponibilidad.

¢ ChemBasic—el lenguaje de programacion especial que habilita su uso para abonados del
software ACD (puede bajarse de http://www.acdlabs.com). ChemBasic esta disponible
en nuestro sitio web. Mire el capitulo 13, “Goodies”, para mas ejemplos de como
ChemBasic puede usarse con ChemSketch.

e ACD/I-Lab—el servicio basado en internet que permite acceder instantaneamente a las
bases de datos quimicas y a los programas de prediccion. Se puede obtener una cuenta
de Interactive Lab en http://www.acdlabs.com/ilab. Desde la primavera del 2000, se
dispuso de un demo de 15 dias. ChemSketch 4.0 y posteriores pueden acceder a I-Lab
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automaticamente, si se corre con un PC que tenga conexion a Internet. Refiérase al
capitulo 4 para mas detalles.

o ACD/Tautomers—chequea y genera las formas tautdmeras mas razonables de
estructuras organicas (incluidas en las versiones libre y comercial de ChemSketch).
Refiérase a la Seccidn 12.2 para mas detalles.

e ACD/Dictionary— consulta la estructura molecular de nombres de drogas comunes.
ACD/Diccionario contiene mas de 85,000 nombres sistematicos y no sistematicos del area
terapéutica usados frecuentemente como agentes quimicos y bioldgicos. Las entradas
cubren mas de 200 é&reas terapeéuticas, y los inhibidores para mas de 500 enzimas
diferentes (se incluyen en la version comercial Unicamente). Refiérase a la Seccion 12.3
para mas detalles.

o Nuevo! ACD/Free Name (Nombre gratis}—genera un nombre de acuerdo a las
recomendaciones de la IUPAC sobre Nomenclatura Organica, Bioquimica e Inorganica.
Esta herramienta se distribuye como una adicién libre del ChemSketch. Refiérase a la
Seccidén 12.4 para mas detalles.

Los siguientes botones son funcionales si se compran como complemento al ACD/ChemSketch:

¢ ACD/Boiling Point and Vaporization— calcula los puntos de ebullicion a cualquier
presion desde 0.001 mm Hg hasta 10 atm, en muchos casos hasta +10 grados o mejor,
para una estructura dibujada en la ventana de ChemSketch. Esta opcion se describe en
una guia de usuario separada ACD/Boiling Point & Vapor Pressure Calculator.

o ACD/Sigma— muestra los parametros tipo Hammett o relacionados para diferentes
grupos substituyentes tal como se dibujan en la ventana de ChemSketch. Esta opcion se
describe en una guia de usuario separada ACD/Sigma.

o ACD/Name to Structure— genera la estructura molecular para el nombre de cualquier
sustancia que se teclee. ACD/Name to Structure trata muchos nombres de compuestos
organicos generales y muchos productos naturales derivados de acuerdo a las
recomendaciones de la IUPAC en nomenclatura para organica, bioquimica e inorganica.
Esta opcion se describe en una guia de usuario separada en ACD/Name to Structure.

1.3 Qué hay Nuevo en 5.0

Si usted es Nuevo en este software, le recomendamos que trabaje con los ejemplos descritos en
los siguientes capitulos. Sin embargo, si ha comprado (o esta pensando comprar) este software
como una mejora, rapidamente se hara familiar con las caracteristicas basicas de ChemSketch.
En esta seccion se enumeran solamente las nuevas caracteristicas.

1.3.1 Funciones Generales ACD/Labs

e Todo el software ACD corre como una aplicaciéon de 32-bit sobre PCs con Sistemas
Operativos Windows 95/98/NT/ME/2000, excepto para ACD/I-Lab de Intranets, Series para
el SGl y Series para productos Sun Solaris.

e Todos los programas del software ACD que corren en PCs son controlados por ACD/Host
el cual permite acceder a un conjunto de parametros descargables temporizados y
recargables. Todas las versiones PC del software ACD (excepto para Series PhysChem,
Simulador LC y Simulador GC) incluyen una nueva caracteristica que automaticamente
detecta el archivo asociado por defecto para ciertas extensiones que son especiales para
el software ACD (p.ej. .sk2, .esp, .lud). En la version 5.0 liberada, hay una ventana ACD
que contiene comandos de Asociacién de Archivos... (menu File).
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e Todas las versiones PC de software ACD tienen una nueva lista de comandos bajo el
menu Help: Bug Report / Feature Request. Si usted tiene un PC con conexion a Internet,
al seleccionar este comando lo llevara automaticamente a la pagina web de ACD para
dificultades en reportes y nuevas caracteristicas requeridas.

¢ Una nueva caracteristica conveniente para todos los didlogos de entrada/salida en todas
las ventanas de la version 5.0 es que la caja de dialogo de Seleccionar Archivo pueden
cambiar de tamafio (esquina de dialogo inferior derecha). Asi, las manipulaciones de
carpetas y archivos, como creacion de nueva carpeta, limpiar escritorio y mostrar los
detalles de los archivos pueden hacerse una vez que se salga de la caja de dialogo.

¢ Todo el software ACD para PC puede ser actualizado a través de Internet, usando la
facilidad del trabajo en linea. Refiérase a la seccion 1.9.3.

1.3.2 Funciones Especificas de ChemSketch

e Ahora puede escribir sus archivos ChemSketch en formato PDF, apropiado para uso con
Adobe Acrobat Reader y software relacionado.

e Puede también exportar estructuras en formato Chemical Markup Language (CML).

e Convertir frases SMILES a estructuras, y convertir estructuras a SMILES. (Designaciones
Estereoquimicas Excluidas.)

e La masa atdmica puede ser calculada, no exactamente la masa promedio, pero si los
isétopos mas comunes.

e Las instrucciones en linea de Autores ha sido expandida y actualizada con la ultima
informacién de sus diarios favoritos.

e Hay nuevas plantillas, y algunas mejoras de las plantillas existentes.

e Un Nuevo médulo—ACD/Nombre Gratis—esta disponible como botén sobre la barra de
herramientas. Refiérase a la Secciéon 12.4.

¢ La convencion rotaciéon 3D se ha hecho idéntica a la usada por el visor ACD/3D.

1.4 Qué habiaen 4.5

o Los botones Mas de Reaccién | T y Flechas de Reacciéon | estan disponibles
directamente en el modo Estructura. Usted no tiene que escoger el modo Dibujo para
dibujar estos objetos.

¢ El Nuevo tabulador Reaccién en la caja de dialogo Preferencia (menu Opciones) permite
escoger varias opciones para los signos + y flechas de reaccion.

o Los Objetos Graficos (los creados en el modo Dibujo) pueden seleccionarse y moverse en
el modo Estructura. Esto facilita el dibujo de reportes complejos. Para habilitar esta
caracteristica, asegurese de escoger Seleccionar Graficos en el tabulador Estructura de
la caja de dialogo Preferencias (menu Opciones).

¢ La configuracién Estéreo puede controlarse cuando se aplican las herramientas Depurar y
Girar. Del menu Opciones seleccionar Preferencias y referirse a la parte inferior del
tabulador Estructura.

e Pueden importarse nuevos formatos de archivos: archivos ChemDraw CDX (*.cdx) y
REACCS RXN (*.rxn). Los formatos de Exportacion RXN son también nuevos.

e Un modulo adicional Nuevo se puede comprar para integrarse en la ventana de
ChemSketch — ACD/Name to Structure (refiérase a la Seccion 1.2 para mas detalles).

e La adicion de ACD/I-Lab permite acceder a nuestros médulos de prediccion y a varias
bases de datos via Internet. Inscribase para una cuenta en Interactive Lab en
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http://www.acdlabs.com/ilab. Desde la primavera del 2001, se dispone de un demo de
15 dias de I-Lab. EI I-Lab puede accederse automaticamente, si se dispone de un PC
con conexiéon a Internet. Refiérase al Capitulo 4 para usar muestras de |-Lab con la
interfase ChemSketch.
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1.5 Acerca de esta Gula

Para empezar a usar ACD/ChemSketch en su potencia total no tiene que leer el manual, este
programa es intuitivo y simple de usar. Esto es porque esta guia no provee descripciones
comprensivas de todas las opciones disponibles en el programa; asi que, usted puede
comenzar. Después de revisar estos ejercicios, estara en capacidad de usar usted mismo el
ACD/ChemSketch, sin ninguna asistencia y con maxima velocidad y eficiencia.

Usted sera capaz de ver de cerca cada seccion de esta guia en forma animada en la peliculas
basadas en LotusCam®-, descargables de nuestro sitio web. (Estas peliculas estan presentes
tanto en nuestro CD demo como en el CD de instalacion.)

= Esta guia de usuario se provee en forma electrénica, la cual se puede leer en los
procesadores de texto disponibles comunmente. Si no puede localizar algo especifico en
el indice, escriba una frase que contenga la palabra o frase buscada, o en su defecto
palabras relacionadas.

= Los pantallazos mostrados a lo largo de esta guia han sido tomados con tamafios
relativamente pequefios. La pantalla por defecto es una ventana que cubre toda la

pantalla. Haga clic sobre el botén minimizar (lado superior derecho de la ventana) para

obtener un area pequefia de trabajo; haga clic sobre el botén maximizar para regresar
a pantalla completa.

= Los pantallazos han sido tomados de las ultimas versiones del software. Hemos hecho
cada esfuerzo para lograr que se vea el ACD/ChemSketch tal y como se muestra en la
guia, pero hay algunas pequefas discrepancias.

= Esta guia asume que usted esta familiarizado con el uso del ratén y la manipulacién de
Microsoft Windows.

Una vez que usted ha usado esta guia, nos gustaria su concepto.
Cémo podemos mejorar la documentacion para este producto?.
Tenemos un pequefio cuestionario que esperamos usted complete.
Todos los que respondan el dibujo formaran parte para un premio de
ACD/ChemFolder (o descuento equivalente en la compra de
cualquier software ACD). Por favor use MS Word 6.0 o posterior para
abrir el archivo “survey.doc” o use Adobe Acrobat Reader para abrir
“survey.pdf” en la documentacién del CD que usted ha recibido con
este software, o visite la pagina “Feedback” en nuestro sitio Web,
http://www.acdlabs.com/feedback/guides.html. los ganadores del
dibujo son anunciados al final de cada afo calendario.

1.6 Definiciones Usadas

En este tutorial se usaran los siguientes términos para describir diferentes acciones:

= Puntero (Point) significa mover el puntero del ratén ["-\'9 hacia un elemento.
= Clic (Click) significa mover el puntero del ratén, y presionar el botdn izquierdo.

= Clic derecho (Right-click) significa mover el puntero del raton hacia un elemento, y
presionar el boton derecho.

= Doble clic (Double-click) significa mover el puntero del ratén hacia un elemento, y
rapidamente presionar dos veces el botén izquierdo.

= Arrastrar (Drag) significa presionar el boton izquierdo del ratén y mantenerlo presionado
mientras se mueve el raton.

Nota En Windows el lado izquierdo del raton se usa por defecto. Para cambiarlo al lado
derecho por defecto, desde el Panel de Control de Windows seleccione Mouse y
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haga los cambios que quiera. (esto también permite cambiar la velocidad y los
atributos de movimiento del raton.)

1.7 Versiones Demo

Cuando la version demo se ejecuta, se vera un mensaje que se desplaza para informarlo que es
un software ACD de Demostracion. También vera este mensaje a lo largo del curso normal
cuando usa el software de demostracion.

Las versiones de los programas Demo de ACD/Labs tienen algunos comandos restringidos
como Guardar, Copiar, Cortar, Pegar y caracteristicas de impresion. Si usted trata de llevar a
cabo una operacion restringida en la versibn demo, aparecera una caja de dialogo para
informarle que esa operacion no esta permitida.

Si desea conocer mas acerca de una restriccion especifica en la version completa del programa,
por favor contactenos. De todas formas, muchos de los ejercicios y ejemplos en esta guia estan
disefiados para que los pueda ejecutar con la version demo del programa ACD/Labs.

1.8 Version Libre

Desde Abril de 1999, Advanced Chemistry Development ha estado ofreciendo de forma libre el
ChemSketch, a través del vinculo “Free Stuff” en nuestro sitio Web.

Importante El software libre ACD/ChemSketch puede instalarse en una carpeta
separada. Esta carpeta puede contener otro software ACD libre
corrientemente disponible, tal como el visor ACD/Spec, el visor ACD/CNMR,
el visor ACD/HNMR, etc. pero no debe contener ningin software ACD
comprado.

La version libre 5.0 de ACD/ChemSketch tiene varias mejoras, comparadas con la version
anterior. Esta versiéon contiene mas, pero no todas, las funcionalidades de la versiéon comercial
5.0. la siguiente tabla totaliza las diferencias entre las versiones libre y comercial del
ChemSketch 5.0:

Exportar a Adobe PDF
ACD/Diccionario

Soporte Técnico

Opcién Libre Comercial
ACD/Tautémeros v \
ACD/Nombre Libre N V
ACD/Visor 3D N V
ACD/I-Lab adiciones v (puede ser instalado
separadamente1 )
Instrucciones de Autores v (puede ser instalado v
separadamente)
\/
\/
\/

| Nota Aunque el ACD/ChemSketch libre no le permite soporte técnico, nosotros lo

! Resaltamos que podria ser mas conveniente ofrecer todo el paquete en un solo descargable para ciertos
usuarios, pero otros usuarios tienen dificultades al bajar un archivo grande. Asi que nosotros los proveemos
por partes.
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invitamos a visitar el Nuevo grupo ChemSketch en la direccion mencionada en la
proxima seccion donde usted puede poner sus preguntas o compartir sugerencias.

1.9 Para mas Informacion...

1.9.1 Sitio Web

Para ver lo ultimo en software ACD y servicios, visite nuestro sitio web en
http://www.acdlabs.com

Nuestro sitio Web es accedido diariamente unas diez mil veces. Hay una razén para esto: mucho
se ofrece a través de nuestro sitio Web. Ya que desde la primavera del 2001, nosotros
ofrecimos la versién 4.5 de ChemSketch libre, una adicion libre de ISIS 3D, ChemDraw y
extensiones libres y un demo libre de 15 dias de “Interactive Lab” donde usted puede realizar
calculos usando applets de java sin comprar el software. Tenemos peliculas basadas en Lotus
Cam las cuales muestran la operacion de muchos paquetes nuestros (especialmente
ChemSketch) disponible para bajarse.

Estamos continuamente actualizando la informacién en nuestro sitio web. El sitio web le dira qué
conferencia cientifica puede visitar en la casilla. Puede buscar las preguntas frecuentes en la
pagina y entrar a “conversar’ en nuestro grupo de noticias, el cual puede también alcanzar
mediante nuestra pagina web.

Si usted quiere estar informado de los ultimos desarrollos en software quimico de ACD, por favor
asegurese de inscribirse en el correo de nuestro sitio web:

http://www.acdlabs.com/feedback/mailing.html
si desea compartir o hacer parte de nuestro grupo de noticias ChemSketch, por favor acceda a:
news://news.acdlabs.com/acd.public.chemsketch

1.9.2 Cémo contactarnos

Se puede acceder a través de nuestro sitio web, por teléfono, fax y correo regular, pero la via
mas popular para contactarnos es mediante el correo electronico. Preguntas sobre precio,
ventas, disponibilidad y cosas generales pueden dirigirse a:

info@acdlabs.com.

El Soporte técnico y cientifico debe ser dirigido a:
support@acdlabs.com.

Por favor diganos el software comprado, el niumero de la version y fecha de emisién del producto
para el cual usted nos esta contactando. (Esta informacién esta disponible al seleccionar
Ayuda.). Si aplica, diganos el nombre del distribuidor a quién usted compro el software.

1.9.3 Actualizaciones en Linea—Nuevo en 5.0!

La version 5.0 de todo el software ACD para PC contiene la capacidad de actualizar software
disponible en linea. Usted necesitara el numero de registro del software y una conexién a
Internet desde el mismo computador donde esta instalado el software. Las actualizaciones son
pequefos ajustes, por ejemplo, llevando la versién 5.00 a la version 5.01. Por favor Refiérase al
documento “Actualizaciones en Linea”, incluido con el resto de la documentacion en su Carpeta
de Documentos para mayor informacién, o por correo electrénico a nuestro departamento de
soporte.
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2. Lo Basico de ACD/ChemSketch

2.1 Objetivos

Este capitulo lo familiarizara con:

¢ Como comenzar el programa;

e Como instalar y cambiar las asociaciones de archivos;

e Como instalar los directorios por defecto;

e Las bases de la interfase ChemSketch, es decir, los modos Estructura y Dibujo; y
e Como salir de ChemSketch.

2.2 Iniciando ACD/ChemSkefch

Una vez que ACD/ChemSketch ha sido instalado en su computador, siga los siguientes pasos
bésicos:

1. Iniciar Microsoft Windows.

2. Haga Doble-clic en el icono ChemSketch.
—O-—
Desde el menu Empezar/Correr en Windows 95/98/2000 o la barra de tareas NT, escoja
ACD/Labs y luego escoja el icono de ChemSketch.
—O-
Haga Doble-clic en el archivo “chemsk.exe” en la carpeta donde usted instal6 todo el software
ACD. Por defecto esta es ACD50.
—O-
si usted tiene otros programas ACD/Labs corriendo, desde el menu ACD/Labs escoja
ChemSketch.

3. Usted deberia ver una pantalla parpadeante. Si es la version libre, usted vera la pantalla para
los Productos ACD/Labs. Clic OK para cerrarla. Si desea suprimir esta caja de dialogo en los
subsecuentes inicios, escoja Ayuda (HELP)> ACD/Labs Productos... y haga clic en
Mostrar esta pantalla al inicio (Show this Screen at Startup).
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2.3 Instalando Asociaciones de Archivos—Nuevo en 5.0/

1. Si esta es la primera vez que usted comienza el programa, puede aparecer la caja de dialogo
Asociacién de Archivos (File Association).

Files Aszsociations [I:MACDLABSAS. DACHEMSE _EXE) |

Thiz program iz nat our default extenzion handler far the below file tpes.
Wwhould vou like to make it default for opening these files’

Aeailable Formats

(11515 /5ketch [ ske)

Azsociated withy  C:AWINDOWSYHH EXE

¥ &lways perfarm check when stating the prograrm,

el s
Select Al |Urzeleat fer TS & Ho | ? Help

2. Esta caja contiene una lista seleccionable de extensiones y tipos de archivos—CS
ChemDraw(*.CHM), REACCS Rxnfiles (*.RXN), I1SIS/Sketch (*.SKC) y posiblemente otras—
que usted puede querer abrir automaticamente con el software ACD desde ahora. Si es asi,
haga clic en la caja de chequeo para los formatos que quiere adicionar y luego escoja el
botén Si.

3. si no quiere que ChemSketch abra automaticamente los archivos de la extensiones
mostradas, o no esta seguro, deje las cajas en blanco y escoja el botén No.

4. Entonces usted vera el Consejo del Dia, que podra cerrarlo después de leerlo.

2.3.1 Cambiando Asociaciones de Archivos

Si usted no seleccionoé los formatos, la asociacion puede verse o cambiarse en cualquier tiempo
escogiendo del menu Archivo la opcion Asociacion de Archivos (File Association). Si
selecciond todos los formatos, entonces usted recibe un mensaje, “todos los tipos de archivo
soportados estan asociados con la presente versién.” En este caso, para cambiar la asociacion
de archivos, debe hacerlo a través de Windows Explorer.

1. Abra Windows Explorer, y seleccione un archivo con el que quiere asociar la extension.

2. Tenga presionada la tecla SHIFT y haga clic con el botén derecho sobre el archivo. Desde el
menu emergente, seleccione Abrir con...

3. Escoja la aplicaciéon que usted quiere usar para abrir el archivo y seleccione Siempre usar
este programa... .

4. Haga Clic sobre OK y cierre Windows Explorer.

2.4 Cambiando Directorios por Defecto

Si usted esta corriendo una copia de ChemSketch para usuario individual, las caracteristicas del
directorio por defecto son igualmente refinadas.

Si tiene una copia para trabajo en red, es aconsejable cambiar el directorio por defecto en el
software ACD/Labs asi que el drive por defecto para guardar los trabajos es el disco duro del
usuario y no el del servidor remoto. Después de crear el acceso local para cada limitado o
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ilimitado numero de registros, entonces para cada instalacién local:
1. En la ventana ChemSketch, desde el menu Opciones, escoja el comando Preferencias.

2. Haga clic sobre el tabulador General. En la parte inferior de la caja especifique el directorio
que se abrira cada vez que usted abra la caja de dialogo Importar, Abrir, Guardar, Exportar
en la ventana del ChemSketch:

— Directones

Private : |E:'xM_-,| Documents
Default: |E:ATmp

Nota En la caja Privada usted puede escoger el directorio para grabar la configuracion
del programa ChemSketch (por ejemplo., archivos template.cfg y grstyles.stl).

1. Hacer clic en OK.

2.5 Modos Estructura y Dibujo

Cuando inicia ACD/ChemSketch, usted encuentra muchos comandos menu y botones de barras
de herramientas que aparecen inactivos. Ellos se haran disponibles tan pronto como dibuje una
estructura.

En la ventana de ChemSketch, hay dos modos, Estructura y Dibujo. Usted los escoge usando
los botones en la esquina superior izquierda:

Structure | Draw

en el modo Estructura usted dibuja estructuras y esquemas de reaccion mientras que el modo
Dibujo le presenta herramientas para entrar texto y dibujar diferentes objetos graficos.
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2.5.1 Pantalla Modo Estructura

Abajo puede ver la pantalla habilitada del modo Estructura. Los nombres y posiciones de las
barras de herramientas, pueden usarse a través de la guia completa.

T e ey Title bar

File Edit Pagez Tools

Structure | Draw | | [7] ﬁ % 'E : 5
R E R E R

{THPVACDWORKAHEL PAChemsk\SHG\chemsk1 sk 2]
ACD/Labz Help

/| General toolbar EI o |fallea] G IE
] 7] & [ Che

Iﬁ V¥ StrucIJre toolbar

| | ] | 1 | | | 1 | (B s
- Al T

A ‘H ““““““““““““““““““““““ [ Reference

toolbar

COOH
CFy

La barra Titulo muestra el nombre del programa y el nombre del archivo abierto. EI nombre por
defecto del archivo es NONAMExx.SK2, donde ‘xx’ es un contador.

Barra Menu contiene una serie de palabras. Cada una vincula a una lista (‘menu’) de comandos
relacionados para trabajar en la ventana de ChemSketch en el modo Estructura.

Barra de Herramientas General localizada al lado derecho debajo de la barra menu, incluye
herramientas que estan presentes en los dos modos y le ayudaran con tareas relevantes para
los dos modos tal como: guardar y abrir archivos, deshacer/rehacer operaciones, copiar y pegar,
acercarse y alejarse, como también insertar diferentes plantillas.

Barra de Herramientas ChemBasic localizada debajo de la barra de herramientas General es
opcional y contiene utilitarios (Goodies) u otras aplicaciones ChemBasics. Para mas detalles
referirse al capitulo 13.

Barra de herramientas Estructura ubicada al lado derecho arriba de la zona de trabajo y
solamente esta presente en el modo Estructura. Contiene herramientas para dibujar y manipular
estructuras quimicas.

Barra de herramientas Atomos desplazada verticalmente al lado izquierdo de la pantalla en la
esquina izquierda, contiene botones que representan atomos y herramientas para cambiar
propiedades de los atomos (carga, valencia, numeracion, etc.).

Barra de herramientas Referencia localizada al lado derecho de la ventana, contiene la Tabla
de Radicales y diferentes botones que representan radicales ya hechos que usted puede tomar
de la tabla. Usted puede ademas acceder al Diccionario desde esta barra de herramientas.
Espacio de trabajo es el area abierta en el centro donde se dibujan las estructuras. (Ejemplo
mostrado.)

Paleta de Colores al final de la zona de trabajo le permite acceder rapidamente a los colores de
los atomos y los enlaces en la estructura quimica seleccionada (presionando con el botén
derecho del raton sobre el color).
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Barra de Estado contiene informacion que puede usarse al momento: nombre del archivo SK2
que usted esta trabajando, niumero de fragmentos en la zona de trabajo, férmula molecular de la
estructura seleccionada y otras propiedades disponibles para esa estructura. Esta barra también
contiene un botdn para acceso automatico a I-Lab.

2.5.2 Pantalla Modo Dibujo

Abajo puede ver la pantalla en el modo Dibujo habilitado. Se introducen los nombres vy
posiciones de las barras de herramientas, para ser usadas durante la guia.

FI|E Edit Pages Toolz Obect Templates : |-Lab ACD/abs Help

‘ Structurs | Draw | |E||£l.|§|‘@| = 7| [ General toolbar EI
\@l@l@iﬂﬂlﬁi@lll g e r%ff“ &‘ '
[y [$ |15

#r_n

Drawmg
toolbar

Al AG

AG

Reaction Coordinate

Reaction Mechanism
: Diagram

[ 1 [ Color Palette j& More... |

|4un lLabLogin Status bar Jmoditied [4c)] Page 1315 ]

Barra Titulo muestra el nombre del programa y el nombre del archivo activo. Por defecto el
nombre del archivo es NONAMExx.SK2, donde xx’ es un contador.

Barra Menu contiene una serie de palabras. Cada una vincula a una lista (‘menu’) de comandos
relacionados para trabajar en el modo Dibujo de la ventana de ChemSketch.

Barra de herramientas General localizada al lado derecho debajo de la barra menu e incluye
herramientas que estan presentes en los dos modos y le ayudaran en las tareas generales como
guardar y abrir archivos, rehacer/deshacer operaciones, copiar y pegar, alejar y acercar e
insertar diferentes plantillas.

Barra de herramientas ChemBasic localizada debajo de la barra de herramientas General es
opcional y contiene ayudas para otras aplicaciones ChemBasic. Para mas detalles referirse al
capitulo 13.

Barra de herramientas Edicién ubicada debajo de la barra de herramientas General, solo esta
presente en el modo Dibujo, incorpora herramientas para edicion y manipulacion de objetos
graficos.

Barra de herramientas Dibujo desplazada verticalmente al lado izquierdo de la pantalla,
contiene botones para dibujar objetos graficos y texto.

Zona de trabajo es el area abierta en el centro donde se dibujan los objetos graficos y se teclea
texto.

Paleta de Colores en la parte inferior de la zona de trabajo, permite colorear rapidamente
objetos seleccionados (haciendo clic con el botén derecho sobre los colores).
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Barra de Estado contiene informacion que puede usarse al instante: nombre del archivo, estado
del documento y numero de pagina.

2.6 Salir de ChemSkefch

Usted puede salir del programa por cualquiera de las siguientes vias:
e Haciendo clic en la esquina superior derecha de la barra de titulo de cualquier ventana;
-0-
o Desde el menu ACD/Labs escoger el comando Cerrar todo. Esto cerrara todos los
programas ACD abiertos uno a continuacién del otro.
-0-

¢ seleccionar el comando Salir del menu Archivo. Esto cerrara solo el programa ACD
activo.

Usted estara habilitado para salvar su trabajo en el formato de archivo apropiado, dependiendo
de la ventana que esté cerrando.
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3. Dibujar Estructuras Simples

3.1 Objetivos

En este capitulo se consideran las bases para el dibujo de estructuras, las cuales solo se
permiten en el modo Estructura. El objeto de este capitulo es dar un panorama de las
caracteristicas del dibujo en quimica de ChemSketch. En esta seccién aprendera a:

¢ Dibujar atomos, enlaces (simples, dobles, triples; acufiados, coordenados, indefinidos) y

etiquetas;
e Girar una estructura molecular dibujada;
e seleccionar, rotar y redimensionar estructuras dibujadas;
e enviar la estructura a un archivo, documento o impresora; y
e limpiar la pantalla.

Dibujar enlaces y atomos es la actividad basica en el espacio de trabajo de ChemSketch.
Asegurese que esta en el modo Estructura para las siguientes acciones:

Structure | Draw

3.2 Dibujar Atomos, Enlaces y Etiquelas

3.2.1 Uso de la herramienta Dibujo Normal

La herramienta Dibujo Normal es la herramienta por defecto cuando se inicia el programa. En
este modo usted puede facilmente dibujar cadenas normales o ramificadas y remplazar los
atomos dibujados con otros atomos de la Tabla Periédica de Elementos.

1.

Asegurese que la herramienta Dibujo Normal | esta habilitada en la barra de

herramientas Estructura y que el atomo de Carbono | C I esta seleccionado en la barra

Atomos.
Haga Clic en un espacio vacio para dibujar CH,

Haga Clic sobre el CH, para adicionar un grupo -CHs, para obtener CH;-CH3 con una longitud

. ; . . . H,C
de enlace estandar. Haga Clic dos veces mas sobre el mismo Carbono para dibujar ~ )—cH,
H,C

Haga Clic en el boton Colocar los Enlaces Verticalmente (Set Bond Vertically)

I

sobre

la barra Estructura y haga clic en cualquier enlace de la estructura para rotarlo en esta

. . g H,C CH
orientacién: * Y
CH,

Haga Clic en el boton Dibujo Normal | sobre la barra Estructura.

H,C.
Haga Clic sobre el Carbono derecho para dibujar jCj\CHs

3
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7. Repita los pasos anteriores para dibujar las siguientes estructuras:

H,C CH;  H,C HyC CH, HC CHy
\|/\/\CH3 Y\/\/
CH, , CH, , CH, y CHs

3.2.2 Dobles y Triples Enlaces

1. Sobre la Ultima estructura dibujada, haga clic una vez en el ultimo enlace para ubicar un doble

enlace alli:

HSC\\1///\\\V///\\\V//”\\\§§§CHZ

CHj

2. Haga Clic en el mismo lugar para ubicar un triple enlace:

H3C\\1///\\\v///\\\v///\\\ézzpH

CHs

3. Haga Clic sobre el triple enlace para hacer de Nuevo un enlace sencillo.

3.2.3 Borrado Individual de Atomos

Si ha adicionado muchos atomos, usted puede removerlos de uno en uno.

1. Haga Clic en el botén Borrar (Delete) | @&|.

2. Haga Clic sobre algunos atomos para practicar el borrado.

3.2.4 El Comando Deshacer

Otra importante operacion es cémo “rescatar” un cambio que no deseaba haber hecho.

1. Haga Clic en el boton Deshacer (Undo) “@| Esto volvera la pantalla del ChemSketch

exactamente en donde se hizo el ultimo cambio.

Nota Tan pronto como el botén Deshacer es oprimido, el boton Rehacer (Redo) (al lado

de este) se activara.

2. Haga Clic varias veces en el boton Deshacer hasta que retorne a la siguiente estructura:

H3C\\1///\\\V///\\\V//”\\\///CHa

CH3

Nota EIl comando Deshacer puede repetirse hasta 50 veces. Cuando usted comienza a
dibujar moléculas mas complejas u objetos graficos, se recomienda que adquiera

el habito de guardar su trabajo en un archivo después de hacer varios cambios.

ACD/ChemSketch Guia de Usuario

15



Dibujar Estructuras Simples

3.2.5 Cambiar un Atomo

]
1. Haga Clic en el boton Tabla Peri6dica [2Elt en la barra Atomos para abrir los Elementos de
la Tabla Periddica:

Penodic Table of Elements E

H F Fluorine o He
— Maszs: 18.9984 Density; 1.51 —
Li | Be Valerce: 1 B(C|N| O] F | Ne
EM_g Electron configuration: 2-7 Al Si P | s %1 Ap
K Ca 8 | Ti| V | Cr|Mn Fe | Co| Ni| Cu| Zn| Ga| Ge| As | 8e | Br | Kr
Rb| 8r | ¥ | Zr | Nb|Mo| Tc | Bu| Eh|Pd | Ag Cd In | Sn|Sh | Te| I |Xe
Cs| Ba Hf Ta|W Re | Os| Ir | Pt | Au Hg| Tl | Ph| Bi | Po | At | En

Fr | Ra

La|Ce| Pr|Nd Pm Sm| Eu|Gd| Th | Dy Ho Er Tm Yh | Lu
D Ac | Th Pa| U Np Pu Am | Cm Bk| Cf| Es| Fm| Md No| Lr
i

X Cancel ? Help

2. Haga Clic en el botén Fluor F | Note que el botén Fllor ahora aparece en la barra
Atomos.

3. Haga Clic en el Carbono de la izquierda para remplazarlo por el atomo de Fluor:

FY\/\/\/CHa
CH3
Nota Cuando se seleccionan nuevos elementos de la Tabla Periédica de Elementos,
los correspondientes botones se adicionan automaticamente a la barra de Atomos.
Para remover estos botones, haga doble clic en cualquiera de ellos o doble clic en
la barra Atomos y escoja Si. Esta accidon removera todo excepto los botones de
los atomos por defecto.

3.2.6 Uso de la Herramienta Dibujo Continuo

Cuando la herramienta Dibujo Continuo esta active, se pueden dibujar enlaces sobre el atomo
resaltado. Para resaltar un atomo, haga clic en este. Este modo es muy conveniente para
“generar” nuevos atomos del atomo seleccionado.

1. Haga clic en el boton Dibujo Continuo —g en la barra Estructura. Alternativamente, puede
presionar el botén derecho del ratén para escoger este modo de dibujo.

2. Asegurese que el boton Fluor esta seleccionado en la barra Atomos.
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3. Haga clic en el carbono que esta mas a la derecha para seleccionarlo. Haga clic otra vez para
generar un fluor en el carbono seleccionado. Haga Clic dos veces sobre el mismo carbono
para generar un Segundo atomo de fluor:

F

CHs

3.2.7 Usando el Arrastre del Raton

Con las dos herramientas de dibujo, Dibujo Normal o Dibujo Continuo '{ , arrastrar el

raton desde un atomo a otro dibuja un enlace sencillo entre ellos. Si arrastra desde un espacio
vacio, se inserta un Nuevo atomo al comienzo o al final del enlace dibujado.

Con las dos herramientas activas Dibujo Normal o Dibujo Continuo, lleve el puntero del ratén
desde uno de los carbonos terminales y arrastrelo hasta el otro carbono terminal para dibujar la
siguiente estructura:

-

3.2.8 “Depurar” (Clean) la Estructura

Haga Clic en el boton Depurar @ en la barra Estructura para estandarizar todas las longitudes
de enlace y angulos en la estructura dibujada para obtener lo siguiente:
F

F

Nota el comando Depurar no solo estandariza todas las longitudes de enlace sino los
angulos para hacer la estructura mas agradable — hace que la estructura dibujada
se cierre para hacerla quimicamente correcta. Para fragmentos aciclicos, por
ejemplo, ubica los enlaces cerca de los carbonos sp® a un angulo de 120° y los
enlaces cercanos a los carbonos sp a 180° (lineales). Si dibuja isémeros
geomeétricos y estéreo isdmeros, el comando "depurar" estandariza sus longitudes
de enlace y angulos mientras retiene todos sus significados estructurales.

3.2.9 Uso de la herramienta enlaces Estereos, Coordinados e indefinidos

Usted puede dibujar una amplia variedad de enlaces, ademas de las conexiones “ordinarias”

e Enlaces estéreo dirigidos hacia usted | % |;

e Enlaces estéreo dirigidos hacia atras | ¥ |.

¢ Enlaces coordinados | *. |;

¢ Y enlaces indefinidos 433? .

Seleccione una de estas herramientas y haga clic sobre cualquier enlace en la estructura
dibujada. Haga clic repetidamente sobre un enlace estéreo o coordinado para cambiar su
direccion.
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3.2.10 Editando Etiquetas de Atomos

La herramienta Editar Etiquetas de Atomos

ahls

abreviaturas cortas.

le permite sustituir atomos terminales con

1. Haga Clic en el botén Editar Etiquetas de Atomos desde la barra Atomos en el atomo de
flior que esta mas a la derecha de la estructura dibujada.

2. en el dialogo Editar Etiqueta, teclee (CH2)3Ph y haga clic en Insertar. Note que la etiqueta
es insertada en la posicién escogida y los indices se colocan automaticamente:

@g

3. Seleccione la herramienta Cambiar Posmon

y haga clic en la etiqueta para invertirla:

F
(H2C)3

Importante Si usted hace clic sobre la etiqueta con la herramienta Cambio de
Posicién (Change Position) activa mientras mantiene presionada la tecla
SHIFT, el punto de conexidén de la etiqueta se cambiara.

4. Con la herramienta Editar Etiquetas de Atomos activa haga clic sobre la abreviatura
obtenida para abrir el dialogo Editar Etiquetas de nuevo. Entonces haga clic sobre el botén
Expandir para obtener la siguiente estructura:

@U@

3.2.11 Herramienta Dibujar Cadenas

Usando la herramienta Dibujar Cadenas, usted puede facilmente dibujar cadenas cortas o

largas con un simple clic y arrastre del ratén.

. Haga Clic en el boton Dibujar Cadenas de la barra Estructura y lleve el puntero del raton

vl

hacia el atomo indicado por la flecha:
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2. Presione el botdn del ratdén y arrastrelo sobre el lado izquierdo. Tan pronto como mueva el
ratdn desde la estructura, se crea una cadena de carbonos. Note que el contador de
carbonos (C #) localizado al lado de la flecha del raton cambia con cada carbono adicionado
o removido. Continte hasta que el contador alcance C 8, entonces libere el botdn del ratén
para finalizar la cadena:

HaC

3. con la herramienta Dibujar Cadenas activa seleccione el botén Fldor desde la barra
Atomos y haga clic en el grupo CH; de la izquierda tres veces para generar tres atomos de
flior. Entonces haga clic en el boton Depurar (Clean) @ en la barra Estructura para
obtener la siguiente estructura:

3.3 Girando Estructuras

Usted puede rotar o girar la estructura completa con un simple clic. Intente las tres primeras
operaciones sobre el enlace rodeado con un circulo en la molécula de cafeina:

Intente las dos ultimas operaciones sobre la molécula, una vez que ha sido seleccionada.

Botén  Funcién Resultado
e Seleccione este botén y haga clic sobre Q ks
Tt . . N\
el enlace para ubicarlo horizontalmente, N
rotando el resto de la estructura n,c—n —o0
consecuentemente. —
NX/N\CH3
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Botdon

Funcién

Resultado

I

Seleccione este boton y haga clic sobre
el enlace para girarlo verticalmente,
rotando asi el resto de la molécula.

[¢]
CH
o A
J
o

3

_%3 Gire la estructura alrededor del enlace /CHs
escogido. (N /0
'\E / N—CHj3;
N
/ %\
H,C o]
= Seleccione primero toda la molécula (o Hsc\ N
fragmento). Este botén gira la estructura N \ w
o fragmento seleccionado (o si nada 0:< N
esta seleccionado toda la estructura N CHy
dibujada) desde arriba hacia abajo. Ny C/ \\O
3
cﬁb Seleccione primero toda la molécula (o O\\ S
fragmento). Este boton gira el . N
fragmento o la estructura seleccionada N 4 >:o
(o si no hay nada seleccionado, se toma K N
todas las estructura dibujadas) de N \CHS
izquierda a derecha.
Importante Al aplicar la herramienta Girar puede cambiar la configuracion estéreo.

Para controlar esto, desde el menu Opciones seleccione Preferencias y

escoja la opcién Estructura. Al final del panel esta el area de guardar estéreo
configuracion (Keep Stereo Configuration on):

[ Clean ™ Flipz

estos controles haran que el programa recuerde como “cierto” los arreglos 3D

de la molécula. Recomendamos que se seleccione Girar (Flips). En este

caso, la molécula anterior es la misma que la molécula después del giro,

aunque su representacion ha cambiado:
CH,4

L o=,

B CI o’ er
Para el caso de “No”, las moléculas antes y después del giro son
enantiébmeros:

K.eep Sterea Configuration o ©

CH3
Yes
—_—

CH
CHj No 3

JE—

Hro

<''H
Cl

cl Br

Br
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3.4 Seleccionar, Rotar, y Rotar en 3D

Usted puede seleccionar atomos, enlaces y fragmentos por dos diferentes formas, usando la
segunda fila de botones. Trate de hacerlo con las moléculas que usted ha disefiado con:

o el Selector Laso Q 0

o el Selector Rectangulo B]

Una vez que el o los fragmento(s) han sido seleccionados, hay tres caminos para hacer
movimientos:

e Mover & ,

¢ Rotar/Redimensionar ‘@ ,
e Rotaren 3D @],

o usted puede realizar otras operaciones:
e Borrar| @ ,
« Optimizaci6n 3D |#h|. o
 Optimizacién 2D (o Depurar) @)

3.5 Salir

Tan pronto como usted haya dibujado una o mas estructuras puede guardarlas en un archive o
imprimirlas o insertarlas en otras aplicaciones tal como MS Word, Excel, efc. Usted puede
también usar la(s) estructura(s) dibujada(s) para intentar llevarlas a los servicios de I-Lab
(referirse al Capitulo 4).

3.5.1 Guardando un archivo ChemSketch (SK2)

Permitanos guardar el 2documento con las estructuras creadas en las secciones previas en el
formato propio de ACD,” como un archivo que llamaremos chapter3.sk2.

1. desde el menu Archivo escoja Guardar.

2. en la caja de dialogo que aparece, especificar el nombre del archivo y el directorio donde el
archivo sera ubicado. Haga clic en OK.

% Los detalles para el formato de archivo SK2 se encuentran en el Formato de documento
disponible en http://www.acdlabs.com/download/#misc.
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3.5.2 Salvando una Estructura como un archivo Mol de MDL

Un formato estandar compartido por muchos programas es el formato mol, desarrollado por
MDL, Inc. Note que este no retiene imagenes graficas, texto, etc. Unicamente retiene la
estructura molecular.

1. Seleccione la estructura que usted quiere guardar como un archivo mol.

2. Desde el menu Archivo escoja el comando Exportar.... Al final de la caja de dialogo que
aparece asegurese que se selecciona el formato MDL Molfiles (*.mol):

Save az tupe: |MOL Molfiles (% mol _:!

alfil ol
| ketch [F.zhic]
REACCS Rxnfiles [*.r=n]

C5 ChemDiraw [*.chm]

ChL file [*.crl)

Adobe Acrobat [*. pdf]
Windows b etafiles [*wmf]
YWindowes Bitmaps [*.bmp;*.dib]
Faintbrugh [*. pox)

TIFF Bitmaps [*.kif] bl §
3. Especifique el nombre del archivo y el directorio para guardar el archivo y haga clic en OK.

Nota La version 5.0 de ACD/ChemSketch puede exportar en los siguientes formatos:
ISIS/ Sketch (*.skc),
REACCS Rxnfiles (*.rxn),
CS ChemDraw CHM-file (*.chm),
CML file (*.cml) - Nuevo!,
Adobe Acrobat (*.pdf) - Nuevo!,
Windows Metafiles (*.wmf),
Windows Bitmap (*.bmp, *dib),
Paintbrush (*.pcx),
TIFF Bitmaps (*.tif),
GIF Bitmaps (*.gif),
MDL MOL-File (*.mol).

3.5.3 Imprimir

1. Antes de comenzar a imprimir usted puede desear verificar los arreglos del escenario de la
pagina. Desde el menu Archivo escoja Disposicién de Pagina (Page Setup)... para mostrar
la caja de dialogo donde usted puede especificar el tamafo del papel, orientacion, margenes
para la pagina y las opciones para el cartel (mas detalles sobre la creacion de carteles
pueden encontrarse en la seccion 8.7):

Page Setup

Size: & Orient. | Margins | Poster |

Format : |A4 210 % 297 mm ‘ll
Width: [2100 om | 3]

Height = [296.9mm | 2]
&+ Portrait
" Landscape

Bestare Fram Frinter

Pl (CR =R £ Fole: Document Set Default | Restore Default |

« 0K x Cancel | ? Help I
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2. Haga clic en OK para guardar los cambios.

. . P = . . .
3. Haga clic en el botén Pagina Completa (| @|| para observar como se vera la pagina al
imprimirse.

4. Si es necesario mueva los objetos sobre la pagina y arréglelos apropiadamente.

5. Desde el menu Archivo escoja Imprimir o haga clic = para mostrar la caja de dialogo
Imprimir donde usted puede especificar el nimero de copias a imprimir. Haga clic en OK
para comenzar la impresion.

3.5.4 Encajar la Estructura en un Documento

Algunas veces usted necesita insertar la estructura en un reporte escrito diferente a las otras
aplicaciones de ChemSketch (por ejemplo, documentos Word, hojas de calculo de Excel, etc.).

1. Seleccione la estructura requerida o varias estructuras.

2. Para copiar la seleccion al portapapeles, haga clic en el boton Copiar .

-O- Desde el menu Editar escoja el comando Copiar.
-O- Presione CTRL+C en su teclado.

3. Seleccione la aplicacion donde usted quiere insertar la estructura y pegue usando la funcion
Pegar de esa aplicacion.

Nota Cuando pegue estructuras copiadas desde ChemSketch en otras aplicaciones (por
ejemplo, Microsoft Excel), la estructura puede ser representada como un conjunto
de numeros y figuras (como un archivo MDL mol). Para ubicar un cuadro de la
estructura, use la caracteristica Pegado especial en la aplicacion en la cual se esta
haciendo el pegado. Para la cantidad de opciones de pegado escoja una de las
dos opciones ACD ChemSketch 2.0 Objeto o Cuadro. El formador inserta la
estructura como un objeto OLE asi que le permite editar la estructura via
ChemSketch haciendo doble clic en la figura.

3.6 Limpiar /a pantalla

Para limpiar la pantalla, puede escoger una de las siguientes opciones:

= Para abrir un nuevo documento, desde el menu Archivo escoja el comando Nuevo.

= Escoja el boton Pagina Nueva [1] desde el conjunto de botones de la parte superior
izquierda para insertar una pagina nueva en blanco.

= Desde el menu Editar escoja el comando Seleccionar Todo y seleccione el comando
Borrar.

= Haga clic en el botén Borrar & de la barra General. Haga clic en un espacio vacio lejos

de la estructura dibujada para seleccionar todas las estructuras, entonces haga clic en
cualquier estructura para borrar todo lo que hay en la pantalla.
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4. Comenzar con ACD/I-Lab

4.1 Objetivos

Ahora que usted ha aprendido como dibujar moléculas en ChemSketch, queremos que haga una
prueba de lo que puede hacer con todo ello!

Este capitulo le dara las bases para trabajar con I-Lab (cosas para “Laboratorio Interactivo”)
mediante la interfase de ChemSketch. No se provee una descripcion completa de todas las
opciones y funciones; es el momento que usted comience. Usted aprendera:

e Qué es el ACD/I-Lab y qué requiere para usar este servicio;

¢ Como escoger las opciones en el caso de que este conectado a Internet por una linea o
por un proxy;

e Como acceder a I-Lab como invitado;
e Cual es la clave demo y como se obtiene;
e Como registrarse a I-Lab;
e Como activar su cuenta;
e Como identificarse; y
e Como calcular una propiedad.
Nosotros usamos el servicio Libre de Nombres de la IUPAC como un ejemplo.

4.2 Resumen

ACD/I-Lab es un servicio basado en Internet que le permite acceder instantaneamente a la base
de datos quimica de ACD y a programas de prediccion de propiedades. El I-Lab incluye dos
servicios, libre y con pago. El registro y la asociacion son libres.

Para el uso de los recursos de ACD/I-Lab con ChemSketch, usted debe tener:

e Una conexiéon directa a Internet (acceder a las direcciones http://www.acdlabs.com vy
http://www2.acdlabs.com ) desde el PC donde usted tenga instalado el programa
ChemSketch,

e Una direccion de correo electrénico,
o ChemSketch ver. 4.0 o posterior con la adicién I-Lab instalado.

Si la adicion I-Lab ya esta instalada, cuando usted comience ChemSketch, vera la interfase
estandar con el menu adicional I-Lab sobre la barra de menu:

@AED!Ehemﬁketch - [moname0 _zk?]
File Edit Pagesz Toolz Templates Options
I Ctrunture | Mira I ||d—|i|":|{'|llglﬁill %I{_ﬂl

Help
@& Tones
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y el botén adicional I-Lab Login (remplazado por el botén I-Lab tan pronto como usted se
registre) en la parte izquierda de la barra de estado:

®4e |lablogin |MNOMAMEDDSK2 | b

Si usted ha comprado ACD/ChemSketch 5.0, la adicion I-Lab estara presente (este sera el
conjunto que se instalara durante la instalacion regular del software).

Si no ve el menu I-Lab, por ejemplo, si tiene la version libre de ChemSketch, o desactivo esta
opciéon durante la instalacion de su copia comprada, puede bajarla en forma libre desde
http://www.acdlabs.com/download/ilab_addon.html. Instale la Adicion en el mismo
directorio donde se instal6 ChemSketch.

4.3 Opciones de Coneccion

Si su computador tiene acceso libre a Internet, por favor salte esta seccion.

Si su computador es un computador de un grupo de trabajo protegido por una linea o por un
servidor proxy, entonces hay algunas situaciones requeridas antes de que pueda usar
ChemSketch para acceder al I-Lab.

1. desde el menu I-Lab mostrado arriba, escoja Opciones...

ACD/1-Lab Dptions ]|

Host LIRL:
http: v, acdlabs. comdilablchek. cg ;i
Hozt Mame of HT TR Prow: Fort:

[~ Login at startup [Site License or Guest access anly]
[+ Show'wWelcorme dialog

¥ Show finishing subscriptions at lagin

[+ Show results on receiving
v &sk confirmation for calculation request
[T Select active task in Tazk Manager automatically

\/' ] x Cancel I ? Help

2. llene los datos en las cajas Host Name of HTTP Proxy: y Port: de su red. Esta informacion
puede obtenerse de su administrador de red.

Si encuentra un mensaje de error con “fallo de Requerimiento (403) o fallo de Requerimiento
(407)”, esto significa que usted no puede acceder a I-Lab por la seguridad de su servidor proxy.
El servidor proxy requiere autenticacion de usuario (entrando un usuario/contrasefa).
Desafortunadamente, la version corriente de la adicién I-Lab para ChemSketch no tiene ninguna
caracteristica para manejar este método de autenticacion. En esta situacion sélo podra acceder
al |-Lab mediante un buscador Web. Muchos de los buscadores proveen las caracteristicas
necesarias. Esperamos tener la autenticacion propia del proxy en la préxima version de
ChemSketch.
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4.4 Acceso como Invitado

El camino rapido para mirar como trabaja I-Lab es usar el Acceso como Invitado. En este caso,
usted no tiene que registrarse. Como un Usuario Invitado, puede ver la lista de servicios
disponibles pero solo puede usar el servicio de Nombres Libres de la IUPAC.

1. escoja el comando Usuario del menu I-Lab
O haga clic en el botén Usuario I-Lab en la barra de estado (ver arriba).
2. en la caja de dialogo que aparece, haga clic en el botén Usuario Invitado.

3. espere durante un tiempo (dependiendo de la velocidad de su conexion a Internet) hasta que
aparezca el mensaje de Bienvenida.

4. Haga clic en OK para cerrar la caja de dialogo (o puede hacer clic en el boton Noticias para
ver la pagina Web con las ultimas noticias de I-Lab).

Ahora puede ver los servicios disponibles (haga clic en el botén I-Lab de la barra de estado o
escoja el menu I-Lab) y use servicio libre de nombres de la [UPAC.

4.5 Célculos Permitidos

Tan pronto como usted sea invitado (como usuario o como invitado), puede comenzar a hacer
célculos. En esta versién describiremos como usar el servicio libre de los nombres de la—
IUPAC.

Primero, debe dibujar una estructura de la que quiere generar el nombre.

1. Asegurese de que esta en el modo Estructura y usando las herramientas de ChemSketch
introducidas en el Capitulo 3, dibuje la estructura de interés. Por ejemplo:

: : io 0
F
\
N OH
CHs,

2. si hay varias estructuras dibujadas en la pagina, seleccione la que quiera nombrar.

3. Asegurese que usted esta inscrito. Verifique la parte izquierda de la barra de estado. Esta
debe contener el botén I-Lab y las “luces de trafico” aparecer oscurecidas:
Before Login: After Login:

®®e |lsbLogin | eee  llab |

Nota La caja muestra la cantidad de dinero que usted tiene en su cuenta (si se muestra
en negro) la cantidad que usted debe (en amarillo) si esta conectado por un Sitio
Licenciado o es un Usuario Invitado.
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4. Haga clic en el botén I-Lab y en el menu panel que aparece escoja Nombrar > nombre libre
IUPAC:

MMR b |

Maming

Phys.-Chem. Properties  * IUPAC Mame Free

2
g

E nvironmental »

5. Aparece una caja de dialogo informandole que no se necesitan parametros adicionales. (Para
otras propiedades, esta caja de dialogo puede contener otra informacion u otras opciones.)
Haga clic en OK y en la siguiente caja muévase para confirmar su requerimiento y para
informarlo de la cuota (“libre” en este caso).

ACD/I-Lab Add-on i

Confirm your Request !

ACDIALRPAC Mame Freevwa 0
Charge:
free

| ®Ow

6. Haga clic en Si. Tan pronto como su requerimiento sea procesado, aparece la caja de dialogo
con los resultados:

Result of ACD/IUPAC Mame Free v5.0 I

2-[2-{d-fluorophenyl}-1 3-benzoxazol-5-ylpropanoic acid

Erirk | x Cancel | ? Help

Nota Silos Resultados mostrados en la recepcién no se seleccionaron en la caja de
dialogo de Opciones ACD/I-Lab (menu I-Lab > Opciones...), los resultados de la

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 27



Comenzando con ACD/I-Lab

caja de dialogo no se mostrardn, pero puede ver los resultados en el
Administrador de Tareas (menu I-Lab).

8. Para crear el reporte del nombre generado, escoja el boton Insertar. La estructura dibujada,
el nombre generado y la informacién de los calculos I-Lab se sacan en una hoja separada en
la ventana ChemSketch:

L Service: ACDITUPAC Name FreevE 0 ]
Date ;12 0l 2001 Time ;16:56:20 Nser ;Gusst 4 .—J

Loy CH:

IE-[E{ﬂH uarophend+1,3-benzosazol-5W]pmpanoic acid

ACD/TUPAC Mame Free ¥5.00 s2nice is provided by ACD, Inc. |f you need to quote thisinfrmation, please
indude the following: The mad o ACOWUPAC Rame Fee vi.0 wars oblined uFng Sre ACDHHLAD serdoe”.

For more information about ACDS TUPAC Mame Free 5.0 for Mindows, please contact AC0

I(www.acdahs.cnmj. -
4 | 5

Nota Para referirlo como calculo I-Lab en un articulo, se sugiere escribir una frase en la
pagina de salida.

9. Para regresar a la pagina de estructura, use el botén de flechas de la barra de estado (abajo).

4.6 Claves Demo

Si usted quiere aparecer durante el acceso como Invitado y tener los célculos de la oferta
Nombre Gratis IUPAC, considere realizar los siguientes pasos: una clave demo.

Las claves Demo le permiten obtener los servicios de I-Lab por un periodo limitado de tiempo.
Durante este periodo de demostracion, tendra acceso a todos los servicios de |-Lab de forma
gratuita. Después de que el periodo demo expire, su cuenta I-Lab sera cargada por una
transaccion basica.

Las claves Demo duran dos semanas (14 dias). Puede requerirle a un distribuidor o
representante de ventas una clave de un cliente para periodos mas largos de uso. Por favor
contactese directamente con el Administrador I-Lab.

Las claves Demo son generadas por e/ Administrador de I-Lab. Cuando una clave demo se
solicita, esta requiere intervencion humana. No es un proceso automatico como la activacion de
una cuenta.

Sdlo una clave demo es generada anualmente por cuenta. Tipicamente las claves demo se
dan a cuentas recientemente abiertas. Las claves demo deben solicitarse, ellas no se aplican
automaticamente.

La claves Demo se deben aplicar solo una vez! Ellas no deben entrarse cada vez que se
acceda al demo. Una vez que esta ha sido aplicada a la cuenta, el usuario tiene un acceso
normal.

Si hay problemas aplicando la clave demo para una cuenta I-Lab, el administrador puede
manualmente colocar el periodo de demostracion para la cuenta.
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4.6.1 Para Obtener la Clave Demo

1. Estar seguro de no estar inscrito en I-Lab. Si ya lo esta, desde el menu I-Lab escoja Inscrito
(Log Out).

2. Desde el menu I-Lab escoja el comando Requerir Clave Demo .... Su correo por defecto
sera activado con un mensaje estandar. Lea el mensaje, adicione la informacién requerida y
enviela.

Nota Sila cuenta de correo no comienza automaticamente, puede enviar un mensaje de

correo manualmente a ilab@acdlabs.com con el propésito “Envieme una Clave

Demo” y escriba su nombre y nimero de teléfono. Note que, al solicitar la clave

demo, usted sabe que I-Lab es un servicio comercial y después que su periodo de
demostracién acabe, usted pagara por los servicios de I-Lab.

3. El mensaje que contiene la Clave de Acceso Demo se enviara a través de correo electronico

posteriormente, normalmente el siguiente dia habil. En este mensaje hallara también las

instrucciones para activar la clave.

4.7 Registrarse

Para poder trabajar con los servicios comerciales de I-Lab y para poder usar la Clave Demo,
primero debe registrarse y obtener su propia cuenta.

1. Si ya esta registrado como un Invitado, desde el menu I-Lab escoja Log Out.

2. Desde el menu I-Lab escoja el comando Registrarse en I-Lab. Aparecera la siguiente caja
de dialogo:

Registration at ACD/I-Lab ]

By registening Account here you will get access to ACD/-Lab
commercial and free chemical information resources, property
prediction programs and chemical databaszes.

For new uzerz and ACD desktop products buyers ACD provides
Limited Free Access to |-Lab by Demo Eey. Contact [-Lab
Adrminiztrator for details.

[f your have Demo Fey uze it |
Select thiz check box here and click OF.

[ i want to uze my Derno Key

\/ 0k x Cancel | ? Help

3. Si no tiene una Clave Demo disponible (refiérase a la Seccién 4.6 para mas detalles), limpie
la caja de chequeo Quiero usar mi Clave Demo y haga clic en OK.

Nota Si quiere usar su Clave Demo, seleccione la correspondiente caja de chequeo. En
este caso el procedimiento de registro descrito abajo no sera diferente: algunas
cajas de dialogo adicionales le haran preguntas para proveer la Clave Demo.

4. Lea el acuerdo de licencia que aparece al final y si esta de acuerdo con los términos, escoja
De acuerdo.
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5. La siguiente caja de dialogo le preguntara si ya esta registrado en el sitio web de ACD. Si va
a usar el servicio comercial, se recomienda escoger No... igual si esta registrado en el sitio,
los detalles que proporcioné en el sitio web no seran suficientes. Haga clic en OK.

Registration at ACD/I-Lab i

If wouy are not a registered |-Lab U zer pou should register at
|-Lab to get access to |-Lab Resources.

[f wouy are registered on ACD Web site pou may use your ACD
“w'eb site reqiztration data when regiztering on [-Lab. [n thiz
caze your e-mail will be vour [-Lab Account Login,

[~ Are you regiztered on ACD ‘Web site 7

" Yes. | amregistered on ACD Web site
f+ Mo, | am not registered on ACD 'Web sited

q/ k. x Cancel

6. La forma de Registro de la Cuenta ACD/l-aparece para que usted especifique sus detalles.
Los elementos marcados con puntos rojos son obligatorios:

ACD/1-Lab Account Regiztration Form |

T finizhAupdate registration fill the form and press OF,

Title: First Mame: * Last Name:

7 | |

* Logiry | * Password: i_

* E-mail address: |
Position: | Phuine: !—
Compaty: I Fau: I—

* Country: |L|nkn|:|wn __ﬂ
Province: I = Cityr: I—

* Address: | E?;,Et::l !—

* Referrer: ||:Ither ;i

Fields marked by *  are required |

q/ k. x Cancel | ? Help

7. Especifique sus datos personales y cuando haga clic en OK, se le preguntara para reescribir
su contrasefia y se muestra la informacion que ha entrado. Chequear los detalles y si todo es
correcto, haga clic en OK.
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8.

Un correo se enviara automaticamente a la direccién de correo que usted envié. El mensaje
tendra el asunto “Su clave de activacion de ACD/I-Lab” que debe contener la clave, como
recordarle su usuario y contrasena.

4.8 Activando su Cuenta I-Lab

Una vez que se ha registrado y recibido la clave de activacion puede activar su cuenta.

1.

2.

Desde el menu I-Lab escoja Activar Cuenta... para que se desplace la siguiente caja de
dialogo:

ACD/1-Lab Activation Account |

To activate your |-Lab Account enter your Login Mame and
Activation Key received by e-mail.

Lagin Mame: |

Aictivation Key: |

\/ aF. x Cancel | ? Help

Teclee el usuario y la clave de activacion que recibidé en el mensaje de correo. Haga clic en
OK para comenzar la activacion.

Importante Usted puede copiar y pegar la clave desde su mensaje de coreo
directamente en la caja de dialogo usando CTRL+C y CTRL+V.

3. Recibira una confirmaciéon de que su clave fue aplicada exitosamente. Su cuenta |-Lab esta

lista para ser usada. Esta es /a unica vez que necesita usar la clave.

4.9 Entrar Usuario-Registrarse (Logging In)

Tan pronto como se registra y activa su cuenta usted puede entrar como usuario.

1.

Desde el menu I-Lab escoja el comando Login o haga clic en el botén I-Lab Login en la
barra de estado.

En la caja de dialogo que aparece teclee su usuario y contrasena.

Nota En el caso de que quiera inscribirse como un invitado, simplemente haga clic en el
correspondiente botén sin proveer usuario y contrasefa.

Haga clic en OK. La caja de dialogo de confirmacion aparecera cuando usted sea inscrito
exitosamente en |-Lab.

Nota Sino es posible la conexion, aparecera un mensaje de error en la caja de dialogo.
Debe tratar de nuevo posteriormente.

Vaya a la Seccién 4.5y, si quiere, haga calculos para otro nombre de la [IUPAC gratis.

Ahora esta listo para seleccionar cualquiera de las opciones disponibles. Desde el menu I-
Lab escoja el servicio que desee. Recuerde que aparecera una caja de dialogo para
“confirmar su solicitud”, en la cual debe seleccionar No, si decide no continuar.
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5. Dibujar Estructuras mas Complejas

5.1 Objetivos

Ahora que usted ha estudiado las bases del dibujo de estructuras descrito en el capitulo 3, y ha
visto como puede usarse la estructura como entrada para los calculos basados en la web del
capitulo 4, puede desear dibujar estructuras mas complejas usando herramientas avanzadas de
ChemSketch.

En este capitulo aprendera como hacer:
¢ Uso de la Tabla de Radicales para dibujar fragmentos quimicos tipicos;
e Rapidamente dibujar Anillos.
e borrar y remplazar atomos;
e hacer dobles y triples enlaces;
e hacer la carga de un atomo, dibujar cationes y aniones; y
e cambiar varias propiedades atomicas

5.2 Usando la Tabla de Radicales

La Tabla de Radicales incluye estructuras predisefiadas de amino acidos, sus grupos
protegidos, como los nucleodtidos y otros radicales frecuentemente usados.

1. Limpie la pantalla usando las directrices dadas en la seccién anterior.

= .
——| de la barra Referencias para desplazar los

11

2. Haga clic en el boton Tabla de Radicales

radicales:
Table of Radicals E3
— Chaing— Sulfato — Amino Acids
nts| nty| nte| ifr || | g O dla- | Gly- | Phe-|
Bu | s-Bu| t+Bu i-Am| N H Arg-| His-| Pro-|
Cweles—— O0—5—0H MMM
AlO|O| O] | o] L o
G| 0| G G 0 s Lys-| Trp-|
— C-Groups  Miscellaneows ——————————— MMM
CHeChy| ST c=cH) o | | no, | Moo | oo | S0 PO | G| omn-| val- |
CFs | CCls |cikers] CPhg| | | ONDa| MES | WHAC| SOH 0P| | — Protecting Groups —
CHoPh| COPR | coliprl cotBull | | ND | 00N | OCHD S 008, | | BOC | cB2 | D |
CHD |COCH|CONH, COCI | | OND | SCN [NWCHD S0.01| OMe | | T0S | TFa | aca |
COOH | COOMe| CODEY CODPH| | | My | NC | WHSOH DSOH SOLCFy | | FMOC| THP | SBN|
? Help |
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3. Haga clic en el boton Ciclohexano _E_:_jJ en la Tabla de Radicales.

4. Un botén Ciclohexano se localiza ahora en la barra Referencias al lado derecho de la
pantalla.

5. Repita estos pasos para el botén Ciclopentano _@J

Nota Cuando usted selecciona nuevos radicales de la Tabla de Radicales, el
correspondiente botén se adiciona automaticamente a la barra de Referencias.
Para remover estos botones de la barra Referencias, haga doble clic en
cualquiera de ellos o doble clic en la barra Referencias y escoja Sl.

5.3 Usando Anillos

1. Seleccione el botdn ciclopentano O en la barra Referencias al lado derecho O
seleccionarlo de la Tabla de Radicales.

2. Haga clic en la pantalla para crear un anillo de cinco miembros.

3. En la barra de herramientas, seleccione el botén ciclohexano E:j . Ahora ponga el puntero

del raton en la flecha para resaltar el enlace indicado, Q\ y haga clic para crear la

siguiente estructura: @

4. Repita estos pasos para crear la siguiente estructura;

5. Haga clic en el boton Hacer el Enlace verticalmente 12 y clic en el enlace indicado

para rotar la estructura alrededor de este enlace y obtener la siguiente

estructura: %@
s

6. Haga clic en el boton Tabla de Radicales |=--- sobre la barra Referencias.

7. En la ventana Tabla de Radicales, seleccione el grupo carboxilo O=/OH haciendo clic en el

botdn radical carboxilo ' CHOH |,

'3

8. Haga clic sobre los atomos indicados en _» %i@k para generar grupos carboxilos
w
o

en ellos:

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 33



Dibujar Estructuras mas Complejas

5.4 Borrando Afomos y Fragmentos

Borre los atomos indicados por flechas en

CH,

CH,
N

H.C CH,

‘ CH,
Usted puede hacer esto de dos formas: borrar cada uno de los atomos individualmente (tratado

en la Seccidén 3.2.3) o borre simultdneamente varios atomos.

5.4.1 Borrar Varios Atomos Simultaneamente
1. Haga clic en el boton Laso On/Off @ de la barra Estructura para habilitar el modo de

seleccion Laso |~g| Note que la herramienta Seleccionar/Mover se activa.

2. Arrastre para incluir todos los atomos especificados en la linea Laso cerrada para
seleccionarlos:

Nota La ruta punteada en este cuadro muestra la ruta sugerida incluyendo los escogidos
y que no apareceran en su espacio de trabajo. Se seleccionan los atomos
enlazados en la curva.

3. Haga clic en el boton Borrar & en la barra de Herramientas General.

4. Haga clic en todos los dtomos resaltados simultdneamente para borrarlos al mismo tiempo.
Nota Usted puede seleccionar atomos, enlaces y fragmentos de dos formas, usando el
selector Laso c:,a o el selector Rectangulo @ Para deseleccionar el
fragmento(s), haga clic en cualquier espacio vacio.

5.5 Remplazando Atomos

para dibujar

H,
NH Oy
» NH,
6 N,
Ho” N7 NH  OH
|
OH
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1. Haga clic en el botén Nitrégeno al lado izquierdo de la barra Atomos, luego haga clic
sobre todos los carbonos sefialados por una flecha de cabeza abierta en la estructura de
arriba.

2. Haga clic en el boton Oxigeno IEI en la barra Atomos y luego haga clic sobre los tres

Carbonos marcados con una flecha sélida.

Nota Usted no puede remplazar atomos con la herramienta Dibujo Continuo (ver
Seccion 3.2.6).
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5.6 Hacer Dobles y Triples Enlaces

1. Con cualquiera de las herramientas Dibujo Normal g , Dibujo Continuo -{” o Dibujo de
Cadenas activa, haga clic sobre los enlaces indicados en

NH,

NH HN’%A// / N HN
) S PN
J _

R/

RN on Para hacer dobles enlaces: o || |[* )N
h HO N
OH

HO OH

—=Z

2. Usando el botén Cambiar Dobles Enlaces o Posicién de Hidrégenos |3#|l1a apariencia de

la estructura puede ‘“refinarse” (fine-tuned). Seleccione este botdén y haga clic en los
hidrégenos y dobles enlaces indicados. Note el movimiento del hidrogeno alrededor del
nitrbgeno 'y del oxigeno, y el doble enlace alrededor del simple:

5.7 Hacer Cargas y Definir Aniones y Cationes

En esta seccion dibujaremos el siguiente conjunto de estructuras:

H3C\ H3C H3C
NH,~CH, N—CH, N—CH,
catién anién Radical libre
HsC HsC HsC HsC
\ +o - \ \
NH—CH;, NH—CH;, \H *Ne
I6n radical ién radical birradical singulete birradical triplete

positivo negativo

1. Escoja el botén Carbono en la barra Atomos y verifique que la herramienta Dibujo

i
Normal & esta activa. Haga clic tres veces en un lugar para dibujar la siguiente estructura:
H3C

\—CH3

2. Escoja el botén Nitrégeno y haga clic en el carbono central para remplazarlo por un
nitrégeno:

s,
NH—CHj

s
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3. Haga clic en la esquina del boton Incrementar (+) Carga '|_') en la parte izquierda de la
barra Atomos para expandir los siguientes grupos:
5=

Incrementar (+) Carga;

Disminuir (-) Carga;

Radical;

I6n Radical Positivo;

I6n Radical Negativo.

4. Haga clic en el boton Disminuir (-) Carga | — | y luego clic en el grupo NH para hacer un
anién:

H,;C
N—CH,

5. Con el botén derecho escoja Incrementar (+) Carga (o escoja | + | desde el grupo de

botones) y haga clic dos veces para hacer un cation:
H5;C

NH,—CH,

Nota Cuando usa los botones de Carga, |+ | o| = |, para cambiar la carga de un no

metal, el correspondiente numero de atomos de hidrégeno se adiciona
automaticamente, o se remueve de este para conservar la valencia quimica
adecuada. Si cambia la carga de un metal, la carga es cambiada en aumentos o
disminuciones de acuerdo con la siguiente carga quimica valida del
correspondiente ién. (Usted puede ver valencias comunes en la Tabla Peri6édica
de Elementos.)

6. Escoja el boton Radical | ® | desde el grupo de botones mostrado en el paso 3 y haga clic

sobre el grupo NH; para dibujar un radical libre:
H3C

N—CHj

7. Con el botén derecho en una zona de la hoja haga clic para escoger la herramienta 16n
L L]

Radical positivo o escoja el boton correspondiente y hacer clic para dibujar el i6n
radical positivo:
H3C
+e
NH—CH,
8. Con el botén derecho en una zona de la hoja haga clic para escoger la herramienta 16n
Radical Negativo (=*| y hacer clic para dibujar el i6n radical negativo:
H3C
NH—CHj

9. Escoja el boton Borrar E en la parte superior de la barra General y haga clic en el grupo
CH; de la derecha para borrarlo.
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10.Desde el grupo de botones en el paso 3 escoja la herramienta Radical | * |y haga clic en el

grupo NH varias veces hasta que se obtenga el siguiente birradical singulete:
H5;C

\H

11.Continte hacienda clic con la herramienta radical hasta que el birradical triplete aparezca:
H5;C

lNl

5.8 Cambiando Propiedades de Atomos

Si quiere mostrar la valencia o la masa isotdpica de un atomo en una estructura ChemSketch —o
igual cambiar el aspecto o el tamafio del atomo—debe usar el panel Propiedades.

1. Haga clic en el boton Seleccionar/Mover |G|

2. Haga doble clic en el atomo que quiere mostrar y cambiar las propiedades. Esto hace que la
caja de dialogo Propiedades aparezca. Escoja el tabulador Propiedades de atomos:

!| j Savei Diel I

Common  Atom IEh:unu:I I

|Arial B3| KR
BI7] |W—
CH ¥ Show

H'}” VTN Atom Spmbol |

| Apply I | Set Default |

|Jpdate From Restare Default

3. Haciendo clic en los botones [SIHIAI*[¥] 1[M] myestra 1as opciones para cambiarlas

C — simbolo atomo,
H — hidrégenos relacionados,
n — indice de Hidrégenos relacionados,
q — carga,
V —valencia,
| — masa isotépica,
N — numeracién de atomos en toda la molécula.
4. Cuando escoja los valores, haga clic en Aplicar para que el cambio aparezca
inmediatamente en el atomo seleccionado.
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6. Estructuras Avanzadas, Notacion SMILES, y
Esquemas de Reaccion

6.1 Objetivos

Este capitulo es el préximo paso para dibujar estructuras mas sofisticadas. Se cubren dos clases
de optimizaciones: optimizar para mostrar propésitos (2D) y optimizacion de acuerdo a modelos
simples de campos de fuerza (3D). si es la primera vez que esta usando ChemSketch se
recomienda que haga los ejercicios descritos aqui sélo después de completar los capitulos
previos.

En este capitulo aprendera a:

o Dibujar estructuras ciclicas de alcanos y Péptidos usando la herramienta optimizacion 2D
(depurar estructura);

e convertir estructuras a formato SMILES vy vice versa;

e use la herramienta Optimizacién 3D para dibujar “espectaculares” estructuras 3D del
Biciclo[2.2.2]octano, del tripticeno, del cubano y del dodecahedrano;

o dibujar esquemas de reaccién.

6.2 Optimizacion 2D

La opcion depurar (Clean) puede considerarse una optimizacion-2D de la estructura dibujada,
por ejemplo, redibujar y redimensionar para estandarizar todas las longitudes de enlace y los
angulos. Con esta opcion puede facilmente dibujar estructuras perfectas. Algunos ejemplos:

6.2.1 Creando la Estructura de un Ciclo Alcano

& & Esta seccion se basa en la pelicula cycloalk.exe que puede bajarse de nuestro sitio
web o encontrarla en la carpeta peliculas.

Usando la siguiente técnica puede rapidamente dibujar un ciclo alcano correctamente. Aqui se
tiene como dibujar el Ciclononano:

1. Escoja el modo Estructura | Structure | y borre todas las estructuras presionando CTRL+A y

luego Borrar.

2. Escoja la herramienta Dibujar Cadenas y arrastre sobre la zona de trabajo para dibujar
una cadena de 9 miembros. Note que el cursor le muestra el numero de atomos en la cadena.

H.C CH,
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3. Con el botén derecho escoja la herramienta Dibujo Normal g y arrastre desde el final de

un atomo a otro para conectarlos con el enlace.
T T
H,C CHy —»

4. Haga clic en el boton Depurar Estructura @ para obtener la siguiente estructura:

@ Intente dibujar anillos C,o- y Cs- usando la técnica anterior.

6.2.2 Creando la Estructura de un Péptido Ciclico

& & Esta seccion se basa en la pelicula pept.exe que puede bajarse de nuestro sitio web o
encontrarla en la carpeta peliculas.

Dibujemos el ciclo Tyr-Ala-Trp. De nuevo encontramos que se usa el botén Depurar Estructura
(Clean Structure).

=

1. Seleccione el modo Estructura | Etructure |y borre todas las estructuras presionando
CTRL+A 'y luego BORRAR.

2. Desde la Ventana Plantilla EE escoja el tabulador[Aminu Acids

3. Desde la serie de aminoacidos, haga clic en Tirosina y luego en el espacio de trabajo para
copiarla.

_!:I — . . . - . 7
4. Enla Tabla de Radicales |-+, escoja secuencialmente Alanina Ala y Triptéfano Trp-
y arrastre los correspondientes radicales como se indica:

u] 0
HI:I| NH:\ HI HM u] HO HNID
=% o H,C HNH

0]
H!’EjENH2 )

X 0

MH; | i |
H
Nota Necesitara girar la plantilla sombreada antes de localizarla en la zona de trabajo

presionando la tecla TAB.
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5. Con el boton derecho escoja la herramienta Seleccionar/Mover |(&L|y arrastre el grupo NH,
hacia el grupo OH como se muestra:

u] u]
"OH NH
HH u] HH
HO HO

6. Haga clic en el boton Depurar Estructura @ para obtener la siguiente estructura:

I
] M. .0
HH
H HH
a

N

H
@ Intente dibujar cualquier otro péptido ciclico, por ejemplo la Gramicidina S:

Phe «— Leu«— Qrn «— Val

' !

Pro Pro

' !

Val — Orm—"Leu—> Phe

6.3 Notas SMILES - Nuevo en 5.0/

La version 5.0 de ACD/ChemSketch puede convertir hileras a estructuras SMILES Introduccion a
la Linea de Entrada para la Especificacion Molecular Simplificada (Simplified Molecular Input
Line Entry Specification) y convertir estructuras a SMILES. Mas detalles acerca de este formato
pueden encontrarse en el sitio web Sistemas de Informacion Quimica de Luz Natural (Daylight
Chemical Information Systems, Inc.) en la siguiente direccion www:

http://www.daylight.com/dayhtml/smiles/smiles-intro.html

6.3.1 Generando Notas SMILES

Ahora trataremos de crear una hilera SMILES para el péptido ciclico dibujado en la Seccion
6.2.2.

1. Sitiene varias estructuras dibujadas en una pagina, Seleccione una a la que le quiera generar
la hilera SMILES, en nuestro caso este es el péptido ciclico.
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2. Del menu Herramientas escoja el comando Generar Nota SMILES. La hilera generada
aparece en la estructura de abajo:

HO
m

C4(=0)C(Cc1ccc(cc1)O)NC(=0)C(NC(=0)C(Cc2cnc3c2ccec3)N4)C

3. Puede copiar el texto seleccionandolo y presionando CTRL+C para copiarla en el
portapapeles de Windows. Luego pegar en cualquier editor de texto externo como un texto
usando el comando menu o CTRL+V.

Nota Si tiene varias estructuras dibujadas en una pagina y quiere generar la hilera
SMILES para todas ellas, no tiene que seleccionarlas todas—solo quite la
seleccion (desactive) y escoja el comando Generar Nota SMILES. La notacion
SMILES aparece para todas las estructuras dibujadas como un hilera donde cada
notacion se separa por un punto.

6.3.2 Generando Estructuras desde Notas SMILES

Ahora trataremos de hacer la tarea opuesta—generacion de la estructura a partir de la hilera
SMILES. Primero generaremos la estructura de la notacion creada en la seccién previa.

1. Seleccione el texto creado como hilera en la seccion anterior:

= CA{E0)C (Cel coe(eel JOINC=0) CNC(=0) C(CeZonc3 2 coccTNA)C =

u | ] u
2. Del menu Herramientas escoja el comando Generar Estructura desde SMILES. La
estructura generada se ubica abajo del texto hilera. Como puede ver, esta es la misma
estructura que se genero desde la notacion SMILES en la seccion previa:

C4(=0)C(Cc1ccc(cc1)O)NC(=0)C(NC(=0)C(Cc2cnc3c2cccc3)N4)C

NH
HsC \
NH ”
(¢} \

NH

HO
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3. Si no tiene el texto hilera insertado en la zona de trabajo o no esta seleccionado,
seleccionando el comando Generar Estructura desde SMILES desplazara la siguiente caja de
dialogo donde usted puede teclear la hilera manualmente:

Generate Structure from SMILES
— Source Text

[c1ceeec|

J k. x Canicel I ? Help

4. Haga clic en OKy la estructura generada aparece como una plantilla adjunta en el cursor:
5. Haga clic en el espacio de trabajo para localizar la estructura.

6.4 Optimizacion 3D

Esta seccidn explica como crear estructuras que tengan angulos y longitudes de enlace “reales”.
No es necesario explicar que tan dificil es dibujar moléculas proporcionalmente. Las opciones
Optimizacion y la Rotacion 3D le ayudaran rapidamente a cumplir esta tarea. Estas opciones
permiten crear estructuras complejas con facilidad en ACD/ChemSketch.

El algoritmo de la optimizacién 3D es propiedad de la versién de mecanica molecular con
campos de fuerza inicialmente basada en la parametrizacion CHARMM?®. Las modificaciones
envuelven algunas simplificaciones y fueron proyectadas para incrementar la estabilidad y
velocidad de cémputo. Note que el optimizador 3D no es un artefacto de mecanica molecular
completo. Su disefio apunta confiablemente a reproducir conformaciones razonables
(posiblemente nada razonables) de dibujos en 2D, mas que precisamente optimizar estructuras
en 3D.

Si el optimizador 3D produce una conformacion diferente a la que usted esperaba, no se
sorprenda. Es que en esencia en el analisis conformacional de las moléculas, estas tipicamente
tienen muchas conformaciones. El optimizador muestra solo una, y puede no ser la esperada.
Por ejemplo, probablemente esperaba un fragmento de ciclohexano en silla, pero el optimizador
lo generd en bote, el cual es una de sus conformaciones propias (realmente, en muchas
estructuras este fragmento existe en una forma retorcida). En tal caso, puede intentar corregir la
conformacién (por ejemplo, moviendo manualmente los atomos en la direccién deseada y
optimizando en 3D de nuevo la estructura).

Puede desear hacer el analisis conformacional de su molécula usando un paquete de mecanica
molecular especial o un paquete de optimizacién de quimica cuantica. La estructura ChemSketch
optimizada en 3D servira como dato de entada.

Nota Las Estructuras uUnicamente pueden ser modeladas de esta forma si contiene
atomos de C (IV), H(l), F(l), CI(), Br (), I (I), N (lll, IV), O (1), S (ll, IV, VI) con
estados de valencia estandar y estados enlazantes. Las Estructuras con atomos
cargados (excepto azidas y grupos nitro) no pueden optimizarse.

® B. R. Brooks, R. E. Bruccoleri, B. D. Olafson, D. J. States, S. Swaminathan, and M. Karplus.
CHARMM: Un programa para energia macromolecular, minimizacién y calculos dinamicos.
J. Comput. Chem. 4 187-217 (1983).
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6.4.1 Creando la Estructura del Biciclo[2.2.2]octano

& & Esta seccioén se basa en la pelicula bicyc.exe que puede bajarse de nuestro sitio web o
encontrarla en la carpeta peliculas.

Seleccione el modo | Etructure | y borre cualquier estructura dibujada previamente o moverla a
una pagina nueva.

1. Del menu Opciones seleccione Preferencias y escoja el tabulador Estructura.
2. Limpie la caja de chequeo Adicionar Hidrégenos y haga clic en OK.

3. Escoja de la Tabla de Radicales |--| Ciclohexano [ | Haga clic en la hoja de trabajo

R o e |

para ubicar el anillo de ciclohexano.

i
4. Haga clic en la herramienta Dibujo Normal = y dibuje el Puente de carbonos arrastrando
como se muestra en el siguiente esquema:

-0

5. Haga clic en el boton Optimizacién 3D ;t- para obtener un modelo 3D de la estructura
dibujada.

Nota Si hay mas de una estructura en la zona de trabajo deberia seleccionar la
estructura que quiere optimizar en 3D utilizando cualquiera de las herramientas de

seleccion (Seleccionar/Mover |(&| Seleccionar/Mover/Redimensionar _@ o
Rotacién 3D @ ).

6. Si se selecciona la caja de chequeo del Interruptor para el modo de Rotacién 3D en el
tabulador Estructura de la caja de dialogo Preferencias (menu Opciones), usted estara
automaticamente apto para el modo de rotacion 3D después que la optimizacion 3D se

complete. Si no se ha seleccionado, escoja la herramienta Rotacién 3D @ | Ubique el

cursor del ratéon sobre cualquier &tomo o enlace en la estructura y arrastre el ratéon sobre la
hoja de trabajo para rotar la estructura hasta que esta se localice como se muestra

Nota Del menu Opciones, seleccione Preferencias y haga clic en el tabulador
Estructura de la caja de dialogo. Puede escoger si el enlace del fondo deberia
estar suelto o no, seleccionando o depurando en la caja de chequeo Habilitar en
la seccion Interseccion de Enlaces.

Puede cambiar la posicion de los enlaces cruzados aplicando los comandos Traer
Enlace al Frente (CTRL+F) o Enviar Enlace al Fondo (CTRL+K) (menu
Herramientas) para el enlace seleccionado. Puede también traer el enlace del

fondo al frente haciendo clic sobre este con la herramienta Cambiar Posiciéon .ﬁ
activa mientras mantiene presionada la tecla SHIFT.

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 44



Estructuras Avanzadas, Notacion SMILES, y Esquemas de Reaccion

@ Intente dibujar las siguientes estructuras usted mismo usando las técnicas

anteriores

Biciclo[2.2.1]heptano

s Biciclo[4.2.1]nonano

6.4.2 Creando la Estructura del Tripticeno

& & Esta seccidn se basa en la pelicula triptyc.exe que puede bajarse de nuestro sitio web

(0]

1.

encontrarla en la carpeta peliculas.

Escoja el modo | =tructure |y borre cualquier estructura disefiada previamente o moverla a una

pagina nueva.

Dibuje la estructura del biciclo[2.2.2]octano como se describié arriba O haga clic en el botén
Ventana Plantilla EE en la barra Estructura, luego haga clic en el tabulador Biciclos

[Eic:yc:li-::s , Y seleccione la estructura apropiada.
Escoja de la Tabla de Radicales _.—T':._. Benceno @ .
Posicione el cursor sobre el enlace a y haga clic para unir el benceno a este enlace:

b b

a RN C
Repita los pasos 2--3 para los enlaces b y ¢ para obtener la siguiente estructura:
S
WA (e

Si hay mas de una estructura en la zona de trabajo, Seleccione la estructura que quiere
optimizar en 3D usando cualquiera de las herramientas de seleccion (Seleccionar/Mover

@| Seleccionar/Rotar/Redimensionar |{@}] o Rotacién 3D [ ).
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6. Haga clic en el botén Optimizacién 3D :t- para obtener un modelo 3D de la estructura
dibujada:

7. Si se selecciona el interruptor Modo de Rotacién 3D en el tabulador Estructura de la caja de
dialogo Preferencias (menu Opciones), el programa automaticamente activara el modo
Rotacion 3D después que se haya completa la optimizacién 3D; si no esta seleccionado,

seleccione la herramienta Rotacién 3D ﬁ Ubique el cursor del ratéon sobre cualquier
atomo o enlace de la estructura y arrastre el raton sobre la zona de trabajo para obtener la
proyeccidon que quiera.

8. Escoja del menu Herramientas Mostrar Aromaticidad para mostrar los anillos aromaticos:

6.4.3 Creando la Estructura del Cubano

& & Esta seccioén se basa en la pelicula Pr_cub.exe que se puede bajar de nuestro sitio web
o encontrarla en la carpeta peliculas.

Seleccione el modo | Structure |y borre cualquier estructura o muévala a una pagina nueva.

—
|

1. De la Tabla de Radicales |- | escoja Ciclobutano | [ | Haga clic dos veces en la zona

.

de trabajo para ubicar dos Anillos de cuatro miembros uno bajo el otro. Escoja la herramienta

Dibujo Normal y conecte las esquinas de la molécula de ciclobutano con enlaces
arrastrando desde un atomo al ofro como se muestra en la figura:

OO\ %ﬂ' 8 \N
2. Haga clic en el botén Optimizaciéon 3D :t- para obtener el modelo 3D de la estructura
dibujada.

3. Seleccione la herramienta Rotacion 3D ﬁ si no esta seleccionada.
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4. Ponga el cursor del ratdén sobre cualquier atomo o enlace de la estructura y arrastre el ratén
sobre la zona de trabajo para obtener la proyeccién que quiera:

Nota Del menu Opciones, seleccione Preferencias y haga clic en el tabulador
Estructura de la caja de dialogo. Puede seleccionar si el enlace de fondo esta
separado o no seleccionando o depurando en la caja de chequeo Habilitar de la
seccioén Interseccién de Enlaces.

Puede cambiar la posicién de los enlaces cruzados aplicando los comandos Traer
Enlace al Frente (CTRL+ F) o Enviar Enlace al Fondo (CTRL+ K) (menu
Herramientas) para el enlace seleccionado. Puede traer el enlace del fondo al

frente haciendo clic sobre este con la herramienta Cambiar Posicién .ﬁ activa
mientras mantiene presionada la tecla SHIFT.

@ Intente dibujar las siguientes estructuras con las técnicas anteriores

@ Prismano

Hexaciclo[4.2.0.0%°.0%°.0*%.0""%|decano

6.4.4 Creando la Estructura del Dodecahedrano ([5]Fullerene-Cy)

& & Esta seccioén se basa en la pelicula fuller.exe que puede bajarse de nuestro sitio web o
encontrarla en la carpeta peliculas.

Seleccione el modo | Structure |y borre cualquier dibujo previo o muévalo a una pagina nueva.

1. De la Tabla de Radicales _.—T:._ escoja Ciclopentano | {7 | Haga clic en la zona de trabajo

.

para ubicar el anillo de ciclopentano.

2. Consecuentemente posicione el puntero del raton sobre cualquier enlace del anillo y haga clic
para unir otros cinco anillos:

SN

3. Con el boton derecho haga clic para activar la herramienta Seleccionar/Mover |G|,
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4. Arrastre moviendo los atomos a, ¢, e, g, i hacia los atomos b, d, f, h, j de acuerdo a como se
muestra en el siguiente esquema para combinarlos:

5. Seleccione el botén Carbono . sobre la barra Atomos y haga clic directamente sobre los

puntos indicados  por flechas para adicionar mas atomos y enlaces:
“y HaC CHz

A A

6. Conecte el grupo metilo adyacente con un enlace S|mple arrastrando desde un atomo

terminal a otro para obtener siguiente estructura:
7. Haga clic en el boton Optimizacién 3D para obtener el modelo 3D de la estructura
dibujada.

Importante Si la optimizacién produce una estructura geométrica tipo “Moebius” en
lugar de una estructura tipo fulereno

&L

la optimizacion ha convergido a un valor no usual. Use el boton Deshacer
para regresar a su estructura pre-optimizada. Luego, apliqué la herramienta
Depurar Estructura o, usando la herramienta Seleccionar/Mover, mueva
alguno de los dtomos ligeramente y optimice de nuevo.

8. Seleccione la herramienta Rotacién 3D ﬁ . Ubique el cursor del ratén sobre cualquier
atomo o enlace en la estructura u arrastre el raton sobre la zona de trabajo para obtener la
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proyeccidén que quiera.

-0

Nota Desde el menu Opciones, seleccione Preferencias y haga clic en el tabulador
Estructura de la caja de dialogo. Puede seleccionar si el enlace de fondo esta
separado o no seleccionando o depurando en la caja de chequeo Habilitar de la
seccion Interseccién de Enlaces.

Puede cambiar la posicion de los enlaces cruzados aplicando los comandos Traer
Enlace al Frente (CTRL+F) o Enviar Enlace al Fondo (CTRL+K) (menu
Herramientas) para el enlace seleccionado. Puede traer el enlace del fondo al

frente haciendo clic sobre este con la herramienta Cambiar Posicion .ﬁ activa
mientras mantiene presionada la tecla SHIFT.

Intente dibujar las siguientes estructuras con las técnicas anteriores

@ [4,6]F ullerene-C @ [5,6]F ullerene-C

6.5 Dibujando Esquemas de Reaccion

& & Esta seccidon se basa en la pelicula reaction.exe que puede bajarse de nuestro sitio
web o encontrarla en la carpeta peliculas.

En esta seccion dibujaremos el siguiente esquema de reaccién:

1,
Q-

1. De la Tabla de Radicales _.—T'_._. escoja Benceno @ (si previamente ha usado esta

11}

plantilla, puede encontrarla al lado derecho de la barra Referencia).

2. Presione la tecla TAB para girar la plantilla sombreada y dibuje la siguiente estructura
haciendo clic en la zona de trabajo varias veces:

O_‘E@@ - @@ —-

Nota Para dibujar Anillos fusionados, ubique el cursor directamente sobre el enlace de
un anillo y haga clic.
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. Presione TAB para girar la imagen de Nuevo y luego haga clic al lado de la estructura
dibujada para posicionar un anillo separado. Con el boton derecho oculte la plantilla.

SOOINe

. Haga clic en la herramienta Dibujo Normal en la parte superior de la barra Estructura y haga
clic sobre el enlace del anillo para generar un triple enlace:

1
e D‘zﬁc

. Dibuje la estructura del Tripticeno como se describié en la Seccion 6.3.2 y pongalo al lado de
la otra estructura dibujada:

Jip==

. De la barra Estructura escoja la herramienta Mas de Reaccién | = |y haga clic entre la
primera y segunda estructura para colocarla:

SR =

. Haga clic en la herramienta Flecha de Reaccién |=% y luego haga clic o arrastre para
posicionarla donde se quiera:

\
O

Nota Haciendo clic en la esquina del botén Flecha de Reaccidén puede escoger una
variedad de flechas. Algunas flechas son tratadas como objetos Gréficos, sin
embargo, pueden no exportarse adecuadamente.

8. Para mover el signo mas o la flecha, en la herramienta Seleccionar/Mover Q con el
puntero en el objeto arrastre.
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7.1 Objetivos

Este capitulo presenta otros pasos para adquirir experiencia en dibujo avanzado, una vez que
usted haya dominado la potencia de las caracteristicas de las plantillas. Usted aprendera a:

e Algunos usos de las plantillas que le pueden ayudar;

e Como aplicar la herramienta Plantilla Instantanea para dibujar estructuras que contengan
fragmentos repetidos;

e Mas formas de uso de la Tabla de Radicales;

e Como usar la Ventana Plantilla para dibujar moléculas de ADN y biomoléculas complejas;
e Como crear sus propias plantillas; y

e Qué plantillas estan disponibles en nuestro sitio Web.

7.2 Resumen

ACD/ChemSketch incluye 3 herramientas de plantillas para estructuras:

e Tabla de Radicales [=-—};

« Plantila Instantanea [gR y
¢ Ventana Plantilla EE ;

Mientras que el punto de enlace de cualquier plantilla en la Tabla de Radicales es fija
(invariable), la Ventana Plantilla y la herramienta Plantilla Instantanea le permite especificar
cualquier atomo o enlace para enlazarlo a un punto simplemente con un clic sobre este. Sin
embargo, no importa cual sea la fuente de la plantilla, los principios de asociacion son los
mismos. Hay varios caminos para asociar las plantillas con la estructura dibujada:
= Usando los enlaces de la estructura y la plantilla: ponga el puntero del ratéon sobre el
enlace asi que los correspondientes enlaces y la plantilla se unan, entonces haga clic

= Ligando o uniendo la plantilla a la estructura: ponga el puntero del raton sobre el
correspondiente atomo de la estructura asi que los enlaces conectados aparezcan y
entonces haga un clic

= Haciendo una conexion ciclica entre la plantilla y la estructura: ponga el puntero del raton
sobre el atomo que quiere enlazar y mantenga presionada la tecla SHIFT.

| Nota Usted puede girar la plantilla sombreada antes de fijarla presionando la tecla TAB.
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/7.3 Tabla de Radicales

La Tabla de Radicales es un conjunto de radicales quimicos para dibujar estructuras. Sus
nombres y en algunos casos abreviaturas se listan para ayudarlo a trasladar rapidamente
“taquigrafia quimica” dentro de una molécula significativa.

7.3.1 Creando la Estructura de Fluorescamina

& & Esta seccion esta basada en la pelicula fluor.exe la cual puede bajarse de nuestro sitio
web o encontrarla en la carpeta peliculas.

. Structure
1. Escoja el modo Estructura y borre todas las estructuras.

—
o |

2. Haga clic en el boton Tabla de Radicales [=——=| en la esquina superior derecha de la

]I}

ventana de ChemSketch. Haga clic en Ciclopentano O .

3. Haga Clic en la zona de trabajo de ChemSketch para copiar el anillo.

4. Haga clic en el atomo indicado mientras mantiene presionada la tecla SHIFT para obtener la
conexion ciclica con el segundo anillo de ciclopentano:

f__CIi[:k+Shiﬂ
—_—

]
o |

5. Desde la Tabla de Radicales :i:;:_i escoja Benceno @ . Primero haga clic sobre el

L=

enlace indicado para unir el anillo de benceno, entonces haga clic sobre el &tomo indicado
para conectar el radical fenilo:

6. Escoja el boton Oxigeno IEI de la barra Atomos (note que la herramienta Dibujo Normal

i
& automaticamente se habilita). Haga clic sobre los atomos indicados para remplazarlos
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con los atomos de oxigeno:

7. Oprima el boton derecho para seleccionar rapidamente la herramienta Dibujo Continuo -( .
Haga doble clic sobre los atomos indicados para unir los grupos OH a ellos:

Double-click Double-click

8. Haga clic sobre el enlace simple indicado para remplazarlo por un doble enlace:

7.4 Herramienta Plantilla Instantanea

Si usted quiere copiar un fragmento molecular que no este en la Tabla de Radicales. Usted debe

pensar en la herramienta Plantilla Instantanea @ como un comando “Pegar”. Esto es mejor
que el simple pegado, porque usted puede especificar el punto de union.
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7.4.1 Creando la Estructura de un Oligémero Ciclico

& & Esta seccién se basa en la pelicula oligomer.exe que puede bajarse de nuestro sitio
web o encontrarla en la carpeta peliculas.

1. Escoja el modo Estructura | =tructure | v borre todas las estructuras presionando CTRL+A y
DELETE.

2. Desde la Tabla de Radicales |- escoja Benceno @ . Ponga el cursor en la mitad

]I}

superior de la zona de trabajo y haga clic para localizar el anillo de benceno.

3. Desde la Tabla de Radicales escoja Etinilo |E=CH| y haga clic sobre el atomo indicado con la

flecha para unirlo al anillo:

4. Escoja la herramienta Plantilla Instantanea y haga clic sobre el atomo indicado para
crear una plantilla instantanea

CH ---—

5. Haga clic sobre el atomo indicado con la flecha y una la plantilla:

L, - O/Q\CH

6. Haga clic @ de Nuevo y clic sobre el atomo para crear la plantilla del fragmento completo:
/@\%EH
| }
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7. Haga clic sobre los atomos para unir la plantilla como se muestra. Para ocultar la plantilla
haga clic con el botén derecho después de finalizar el dibujo:

\Ox

8. Escoja la herramienta Dibujo Normal 2 y haga clic sobre el atomo indicado para
completar el anillo:

o, | O
S

7.5 Ventana Plantilla

La caracteristica de la Ventana Plantilla es la mas sofisticada de las tres plantillas en
ChemSketch porque permite organizar y almacenar estructuras o dibujos que se quieran copiar
mas tarde.

& & Un breve tour de plantillas ChemSketch disponibles se muestran en la pelicula
templ_st.exe que puede bajarse de nuestro sitio web o hallarse en la carpeta peliculas.

7.5.1 Creando un Fragmento de Molécula de ADN

& & Esta seccion se basa en la pelicula dna_st.exe que puede bajarse desde nuestro sitio

web o encontrarla en la carpeta peliculas.

HM
JH

= e
DED IKNx

Vs,

a-p=0 |
& |:|

<

Escoja el modo | =tructure |y borre las estructuras previamente dibujadas.

—
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7.5.1.1 Dibujar un Fragmento de la cadena Desoxirribosa-5-fosfato

. Abra la Ventana Plantilla|[Zi8| Del tabulador [ DNA/RNA Kit escoja
2-Desoxirribosa-5-fosfato (forma cadena) hacienda clic sobre el atomo indicado:
Q
HO~pP~0—  OH
OH
Click ™ OH

2-Deoxyriboso-5-phosphate
. Haga clic en la zona de trabajo para pegar la plantilla escogida.
. Posicione el puntero del ratén sobre el atomo indicado y mientras mantiene presionada la

tecla SHIFT una el siguiente fragmento 2-Desoxirribosa-5-fosfato:
Click + Shift
HO
? H v H
HO~P~0 o 0~P~0 o
OH - OH
2
OH O~R OH OH
OH

. Escoja la herramienta Seleccionar/Rotar/Redimensionar @

. Seleccione la parte indicada de la estructura arrastrando la seleccién rectangulo alrededor de

este. Arrastre el centro de accién sobre el atomo de oxigeno indicado por la flecha.
Entonces mantenga presionada la tecla SHIFT y arrastre la parte de la estructura
seleccionada para girarla 90° en el sentido de las manecillas del reloj:

Q

HO PO  OH
OH w
HO HO Q
e ¥ Q HO™P~0
’@'OPO o o QOPU o 7! o] o.M
5 o kj 4 o kj

‘ OH ‘ OH OH
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7.5.1.2 Adicionando las Bases

1. Abra la Ventana Plantilla EE . Desde el tabulador [DNMHNA Kit escoja la

base que usted necesita hacienda clic sobre el atomo que sera el punto de enlace. Por
ejemplo, escoja uracilo, haga clic sobre el atomo de N mostrado que sera el punto de enlace:

I|:|

| NH

|
HH %D

2. Posicione el puntero del ratén sobre el atomo indicado abajo y haga clic mientras mantiene
presionada la tecla SHIFT:

OH OH
HO-P=0 HO-P =0
& 0OH ] 0OH

o o
0
T Click+Shift T
1 1 NH
HO—P =0 s HO—P=0 i
a

M0

j<
H
Importante Usted puede girar la plantilla sombreada antes de fijarla presionando la

tecla TAB.

3. Repita los pasos 1y 2 para adicionar bases a otros nucleétidos tal como la adenina:

HzM
OH Click+5Shift OH . _hN'k
1 1
HO-F=0 ¥ Ho-p=0 & Y~
Ia) 0OH 4 H
o o
0 0
—
Hi |D5 o it HO ?'- o KLNH
d N | N’J*n
12 12
OH OH

@ Ahora intente dibujar fragmentos de ADN o ARN de cualquier longitud.
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7.6 Dibujando Biomoléculas Complejas

Aqui hay algunos ejemplos para crear biomoléculas complejas usando diferentes herramientas
de ACD/ChemSketch.

7.6.1 Creando la Estructura de p-Maltosa

& & Esta seccion se basa en la pelicula maltose.exe que puede bajarse de nuestro sitio

web o0 encontrarla en la carpeta peliculas.
CH;OH CH:0H
H OH H 0.oH
] H oH! o
HO 0 H
OH H OH

1. Escoja el modo e y borre cualquier estructura previamente dibujada.

100
2. En la Ventana Plantilla EE seleccione el tabulador | Sugars: alfa-D-Fyr  y confirme
que usted esta viendo en la pagina la férmula de Haworth : | 104 Hawaorth Formulse ;I . Si

no, haga clic sobre la flecha de la derecha de la caja de texto y escoja la correcta.

3. Haga clic una vez sobre a-D-Glucopiranosa para seleccionarla y haga clic en la zona de
trabajo para copiarla.

4. Repita los pasos 1-3, pero esta vez seleccione la beta-D-piranosa [ Sugars: beta-D-Pyr vy
escoja B-D-Glucopiranosa
5. Haga clic en la ventana ChemSketch para ubicarla a la derecha de la primera estructura.

CHLOH CH:OH
H 0y H 0 aH
o w ol H
HO aH HO H
H  OH H  OH

6. Escoja el botén Carbono . Haga clic en el atomo indicado en la estructura de la a-D-

Glucopiranosa para remplazarla con un grupo CHj; y entonces arrastre desde el grupo CHj

hacia la derecha mientras mantiene presionada la tecla SHIFT para dibujar el enlace con un

angulo recto:
CHzOH CH,OH CH,OH

H D\ﬁ-l H O.H H O.H
aH! H = oH! — Loy
HO OH H CH,—=» H CH,
H  OH H  OH ': H  OH

7. Repita el paso 3 para la B-D-Glucopiranosa para obtener la siguiente estructura:
CH,OH CH,OH CH,OH
H 0.oH H 0.oH H 0.oH
aH' H — aH! H —= aH' H
HO H i Hy H Hal H

H OH H OH H  OH
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8. Escoja el botéon Oxigeno IEI y haga clic en el atomo indicado en la estructura p-D-
Glucopiranosa:
CHzOH CH,OH

click| | M
. oH H
Hal

H
H OH

9. Escoja la herramienta Seleccionar/Mover |G| Haga clic en la zona de trabajo adyacente a

la anterior pero no tocando la B-D-Glucopiranosa para seleccionarla. Ponga el cursor del
ratén sobre cualquier atomo o enlace de la estructura seleccionada y arrastrelo hacia la
izquierda hasta que los correspondientes grupos OH y CHj se traslapen el uno al otro:

CH,0H CHLOH CHLOH
H H D.oH
oH! o o

H
H  OH H  OH
i

drag

10.Si decide, oculte los hidrégenos en la estructura seleccionada escogiendo el comando
Remover Hidrégenos Explicitos del menu Herramientas:

CHzOH CH;OH

Lo 0
OH
OH OH
H 0
H H

Nota Aunque los atomos de carbono enlazados al oxigeno central estan ocultos, ellos
estan presentes. Si el significado quimico es importante para su tarea (por
ejemplo, en el calculo del peso formula) usted puede remover estos atomos de la

siguiente forma. Con la herramienta Seleccionar/Mover || activa haga doble
clic sobre los atomos ocultos. Cuando el panel Propiedades aparece, haga clic

sobre el tabulador ]' il Ill luego sobre el botén Simbolo de Atomo Ll y desde la
caja Valor en la lista desplegable escoja Vacio o1& . Haga clic sobre

Aplicar.
@ Intente dibujar la siguiente estructura usando la técnica descrita arriba:
CHzOH CH.OH

[3-Celobiosa
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7.7 Definiendo una Plantilla de Usuario

Es facil asignar archivos ChemSketch como una plantilla. Desde la primavera de 1998, nosotros
estamos ofreciendo plantillas libres, excepto aquellas incluidas con el paquete de instalacion de
ChemSketch, estas pueden bajarse desde nuestro sitio web.* Esta es una pagina que
intercambia plantillas, asi que si usted tiene un conjunto de estructuras o dibujos que puedan
ayudarle a la comunidad ChemSketch considere compartirlas!

Para designar un archivo ChemSketch como una plantilla, recomendamos que usted:

1. Guarde las estructuras que ha dibujado como archivos SK2 en la carpeta Plantillas O abra el
archivo SK2 de interés en ChemSketch.

2. Desde el menu Plantillas escoja el comando Salvar Plantilla de Usuario.

3. En la caja de dialogo Salvar Plantilla de Usuario escriba el nombre para su plantilla, tal
como “Alcaloides”, y busque para obtener el camino para guardar su archivo, tal como
“C:\ACD45\Plantillas\alcaloides.sk2.” Clic en OK.

Nota Si usted entra cualquier nombre para su documento (por ejemplo, para el
documento b_d_fur.sk2 el siguiente nombre -Azucares: beta-D-Furanosa—deberia
ser mas apropiado).

Una vez que su documento esta guardado como una plantilla de usuario, el nombre que le puso
se adiciona automaticamente a la lista de plantillas en la Ventana Plantillas (accesible desde el
menu Plantillas).

Nota Usted puede crear una plantilla de usuario de cualquier documento aun si este
esta cerrado. Desde el menu Plantillas, seleccione Organizador de Plantillas.
Haga clic en el botén Nuevo... , encuentre el documento necesario y asignele su
nombre.

7.7.1 La Ventana Organizador de Plantillas

La Ventana Organizador de Plantillas es un camino muy conveniente para manejar archivos
de plantillas: las incluidas con el software y aquellas que usted haya decidido crear. Justamente
le tomara un minuto para salvar su documento ChemSketch como una plantilla. Note que la
unica diferencia entre el archivo como plantilla y el archivo regular *.SK2 es el hecho de que el
archivo plantilla es asignado como una plantilla en la Ventana Organizador de Plantillas.
Guardando archivos por este camino tiene varias ventajas:

e Sus archivos *.sk2 esparcidos en diferentes directorios y discos seran reunidos en un solo
lugar (en la Ventana Organizador de Plantillas).

e Usted puede asignar un nombre a la plantillas de tal forma que sean mas descriptivas que
el nombre del archivo real. Esto reflejara mejor los contenidos del documento y le permite
rapidamente hallar el documento que necesite.

e Usted puede halla rapidamente el documento previsualizando sus contenidos en el Area
Previsualizacion de la Ventana Plantillas.

e Puede abrir o seleccionar un documento de la lista justamente haciendo clic en el botén
Abrir Documento en la Ventana Organizador de Plantillas.

e Hasta 15 plantillas pueden accederse a través de la Ventana Plantillas.

* Verifique primero en la carpeta “Plantillas” del software libre ACD/ChemSketch para la plantilla
escogida. Si no la encuentra, vaya a,
http://www.acdlabs.com/download/download templates.html.
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Usted puede hacer las siguientes tareas con la Plantilla de Usuario:

= Moadificar la plantilla. Escoja desde la Lista de Plantillas (Organizador de Plantillas) la
plantila que necesita y haga clic en el boton Abrir Documento. Haga los cambios
necesarios y guarde.

= Copiar alguna parte de su plantilla en la zona de trabajo (Modos Estructura o Dibujo) sin
abrir el documento completo. Para hacer esto, encuentre su plantilla en la Lista de
Plantillas (Ventana Plantillas) y haga clic sobre el elemento para ubicarlo en la zona de
trabajo.

7.7.2 EIl Archivo Plantilla.cfg

La clave de manejo de las plantilas en ACD/ChemSketch es el archivo plantilla.cfg. este
archivo le permite a ChemSketch conocer que un archivo .SK2 es un archivo de plantilla mejor
que un simple archivo de usuario. Puede abrirse y leerse con cualquier editor de texto, aunque
nunca necesitara hacer esto. La Ventana Plantilla accede a “plantilla.cfg” para permitirle saber
que archivos se muestran como plantillas. Si un archivo .SK2 no se muestra en la Ventana
Plantillas, este se adicionara a “plantilla.cfg” cuando usted abra el SK2 como un archivo normal
de ChemSketch y seleccione el comando salvar como una plantilla de usuario.

Si la plantilla.cfg es movida o perdida, la Ventana Plantilla no mostrara ninguna plantilla. Si
el archivo plantilla.cfg se encuentra (por el Explorador de Windows, por ejemplo, o por la utilidad
del sistema “Buscar Archivo” ) este puede ser recuperado al directorio por defecto o al directorio
privado del usuario. Si ni se puede encontrar, puede ser recuperado reinstalando ChemSketch o
adicionando cada plantilla como se detalla enseguida.

7.7.3 Plantillas Disponibles

Desde el otofio del 2000, esta es la lista de plantillas que se han incluido tanto en la version libre
como comercial de ChemSketch. Puede encontrarlos en la carpeta Plantillas después de la
instalacion. Si no ve la plantilla necesita listar la Ventana Plantillas para hacer la asignacion.
(Solo se dispone de 15 espacios para plantillas al tiempo y nosotros proveemos muchos mas
archivos SK2.)

Contenidos | Nombre de | Comentarios Muestra
Archivo
Alcaloides alkaloid.sk2 11 paginas, listadas

alfabéticamente  por el
nombre comun.

Amino Acidos aminacid.sk2 2 paginas, con nombres de
moléculas y C-radicales, y
con abreviaturas de 3 letras.

Aniones - anions.sk2 2 paginas, de aniones o) o
Nuevol! inorganicos y organicos con o—!—o—é—
nombres y formulas | © Hi —

moleculares. [efele}

o yooc
Aromaticos aromatic.sk2 1 pagina, principalmente
con anillos de 5- y 6-
miembros con sus nombres.

Flechas arrows.sk2 2 paginas de flechas largas,
curvas, coloreadas y ::> W
Yy

complejas.
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Contenidos | Nombre de | Comentarios Muestra
Archivo
Biciclos bicycles.sk2 1 pagina con estructuras de
dos o mas ciclos, muchos
de ellos con nombres.
Carbohidratos sugars.sk2 3 paginas con proyecciones /0 Q
de Haworth, Fisher, con \
nombres. (Ver también | H—F—0H o
‘Azucares’ abajo.) He 1l on 111 OH
OH y OH
Carbonilos carbonyl.sk2 1 pagina de fragmentos | o CHs
estructurales que contienen \ cH
. 3
el enlace C=0; sin nombres.
CHs
Carotenos carotene.sk2 5 péaginas de alquenos | uc o "
conjugados con nombres. B S T e e U VS 0 T
Groups C c_groups.sk2 1 pagina de fragmentos
estructurales con formula. | CHj
CH
HsC ¥
Cadenas chains.sk2 2 paginas de cadenas CHz CHz CH; CHj
saturadas (con nombre) y ‘ ‘ ‘ N
- | HeC CHj
de insaturadas (sin ‘ ‘ ‘
nombre). CH3 CH; CHj3 CHs

Examen Chem

chemquiz.sk2

2 paginas de texto y figuras,
que muestran varias
preguntas ejemplo
dibujadas de otras plantillas.

Eteres Corona

crowns.sk2

1 pagina de éteres ciclicos,
con nombre y solamente en
2D.

O/—\O
o o)
\_/

Kit ADN/ARN

nucleo.sk2

2 paginas de componentes
estructurales ADN. Ver
también el constructor de
Utilidades(Goodies)
(Seccion 13.3).

o o
| |

HO—P—0—P—0

Figuras

set.sk2

1 pagina de elementos
ordenados como lazos de
ADN, micelas y espirales.

Fulerenos

fuller.sk2

1 pagina de fulerenos
saturados e insaturados.
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Contenidos | Nombre de | Comentarios Muestra
Archivo
Lab Kit - kit.sk2 7 paginas de piezas
Exhaltado! comunes de laboratorio con
sus nombres.
Etiquetas labels.sk2 1 pagina de etiquetas de
seguridad.
Rejillas lattice.sk2 1 pagina de redes f
cristalinas estandar, con sus
nombres. )
vl |
Estructuras de lewistr.sk2 1 péagina que describe como 2. A
Lewis dibujar diagramas de Lewis : CI . Mg2+: CI .
y una pagina con diagramas oo oo
de Lewis.
Alcanos cycloalk.sk2 1 pagina de anillos de

Monociclicos

carbono, entre 3-20 atomos.

Plantilla monomers.sk2 | 3 paginas de bloques CHs
Monomeros construidos de polimeros o o
comunes, sin nombre.
CHg
Grupos que n_groups.sk2 | 1 pagina de fragmentos H,C
contienen N. estructurales que contienen w CH,
Nitrégeno. /—NJ
H,C
Proyecciones newmans.sk2 | 2 paginas de HH
de Newman conformaciones anti,

gauche, eclipsadas y
alternadas.

Anillos con N n_rings.sk2 3 paginas de anillos mono-, —
bi- y triciclicos que [ _NH
contienen nitrégeno. H
Anillos con Oy | os_rings.sk2 1 pagina de anillos mono-, o
S bi- y triciclicos que ©i @
contienen oxigeno y azufre. S
Orbitales orbitals.sk2 2 paginas de orbitales s, p,
d, sigmay pi grandes y
pequeios.
Compuestos phosphor.sk2 1 pagina de estructuras con

con Foésforo

nombre que contienen
fésforo.
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Contenidos | Nombre de | Comentarios Muestra
Archivo
Policiclos polycycl.sk2 1 pagina de puentes
saturados y/o estructuras
fundidas, con nombres.
Poligonos polygons.sk2 1 pagina de sdlidos
geométricos. @
y
Polilineas polyline.sk2 1 pagina con otros sélidos
geomeétricos.
Simbolos de reacsym.sk2 1 pagina de simbolos #
Reaccion comunes. AG
Anillos rings.sk2 1 pagina con anillos de 5- y w
6-miembros. N y
SP Sintesis de linkers.sk2 1 pagina de fragmentos de 0

Resinas

resinas con nombre, todas
unidas en fase sélida.

Plantillas
Estereo

conform.sk2

1 pagina de dibujos (no
estructuras) para mostrar
conformaciones estéreo.

Esteroides

steroid.sk2

3 péaginas de esteroides,
con nombre ftrivial

Azlcares: alfa-
D-Fur

a_d_fur.sk2

3 péaginas de azucares de
5-miembros, con
proyecciones de Haworth,
estéreo y Fisher, con
nombre.

AzUlcares: alfa-
D-Pyr

a_d_pyr.sk2

4 péaginas de azucares de 6
miembros, con
proyecciones de Haworth,
estéreo, silla y Fisher, con
nombres.

Azlcares: beta-
D-Fur

b_d_fur.sk2

3 péaginas con azucares de
5-miembros, con
proyecciones de Haworth,
estéreo y Fisher, con
nombres.

HO.

Azlcares: beta-
D-Pyr

b_d_pyr.sk2

4 péaginas de azucares de 6
miembros, con
proyecciones de Haworth,
estéreo, silla y Fisher, con
nombres.

H
O H-{-OH
H

HO—{~CH,OH
——OH

~-OH
—H
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Contenidos | Nombre de | Comentarios Muestra
Archivo
Terpenoides terpen.sk2 5 péaginas de terpenos
comunes, con hombres.
Anillos tipped.sk2 1 pagina de Anillos
Inclinados mostrados en perspectiva. @
Vitaminas - vitamins.sk2 3 pagina de vitaminas
Nuevo! desde la A hasta la U con

nombres.

o
N/

Vitamina B3
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8. Creando Objetos Graficos

8.1 Objetivos

Este capitulo lo familiarizara con la creacion de objetos graficos, asi que escoja el modo Dibujo
antes de proceder con cualquier ejercicio en este capitulo.

Aprendera cémo usar el modo Dibujo para crear los siguientes objetos:
e un diagrama de energia de reaccion;
o diferentes tipos de orbitales;
e aparato de destilacion al vacio;
e una trenza de la cadena de ADN;
e lipidosy micelas;y
e anuncios en arreglos multipaginas.

También aprendera como sacar archivos PDF, una tarea que puede hacerse para graficos u
objetos quimicos.

8.2 Dibujar un Diagrama de Energla de Reaccion

& & Esta seccioén se basa en la pelicula diagram.exe que puede bajarse de nuestro sitio

web o hallarla en la carpeta Peliculas.
A

Energy

T

Reaction Coordinate

Escoja el modo Dibujo y seleccione la herramienta Poli Linea |~

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 66



Creando Objefos Grdéficos

8.2.1 Dibujar una Curva

1.

Arrastre horizontalmente hacia la derecha del punto de inicio de la curva para extender la
linea de control.

Libere el boton del ratén.
Mueva el ratén hacia arriba para dibujar el primer segmento de la curva.

Arrastre horizontalmente hacia la derecha para extender la linea de control. Cambiando la
longitud de la linea de control puede modificar un segmento de la curva.

Libere el boton del raton.
Mueva el ratdon hacia abajo para dibujar el siguiente segmento.

@re lease molse button
-3

drag
horizontally

7. Repita los pasos anteriores para dibujar los dos segmentos siguientes.
8. Haga clic con el boton derecho para finalizar la curva.

Importante Cuando se dibuja con la herramienta poli linea, esta le ayuda a recordar
que debe hacer un “clic” que creara un punto final, una cuspide, o un angulo
agudo, y un “arrastre” creara una curva:

Dran

@ /B ey e
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8.2.2 Modificando una Curva

La primera vez que usted dibuja con la herramienta Poli linea tendra algunos errores haciendo la
curva que usted quiere. Por ejemplo, el primer intento puede producir algo asi como:

1. Si la curva no esta seleccionada, haga clic en la herramienta Seleccionar/Mover [:3 y
entonces haga clic sobre la curva.

2. Haga clic en la herramienta Editar Nodos 'ﬁ"?} . Esto mostrara todos los nodos de la poli
linea que pueden ser modificados:

3. Haga clic en el tercer nodo y vera el nodo seleccionado y aparecen las lineas de control:

2

4. Mueva las lineas de control y seleccione y modifique otros nodos hasta que la curva muestre
el camino que usted quiere.

Importante Cuando se usa la herramienta Editar Nodo, usted puede manipular
nodos usando los botones sobre la barra Nodos que aparece. Por ejemplo,
usted puede seleccionar varios nodos hacienda clic sobre ellos con SHIFT y
entonces alinearlos escogiendo el correspondiente botén sobre la barra de
herramientas.
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8.2.3 Dibujando los ejes Xy Y

Asegurese que la herramienta Poli linea

N

Seleccione la herramienta Dibujar Flecha

esta seleccionada.

>

. En el panel Flecha de la opcion Tipo de Flecha

despliegue la lista escoja la flecha de doble via ".

1. Haga clic en el punto final del eje Y.

. Mueva el ratén hacia abajo verticalmente para dibujar los ejes.

2
3. Haga clic para fijar el punto de interseccion de los ejes.
4

. Mueva el ratén horizontalmente hacia la derecha para dibujar el eje X. Haga clic para fijar el

punto final

del eje X.

fowve
aUse

maveg @ click
0 LLEE,

5. Con el botén derecho finalice el dibujo de los gjes.

Importante Puede facilimente dibujar los ejes en angulo recto escogiendo
previamente el comando Escoger (Snap) sobre Rejilla y/o Mostrar Rejilla

(menud Opciones).

6. Adicione inscripciones usando la herramienta Texto ) y Rotando 90° fﬂ,f_]_ :

@ Aqur tiene un refo. Use la herramienta Texto para imprimir una palabra en la zona de
trabajo. Seleccionela y cambie el tamafo de fuente a 36 puntos y de color Amarillo.
Ahora use la herramienta Poli linea para escribir la palabra encima. (Sugerencia:
“escriba” la palabra como mejor pueda, entonces utilice la herramienta Editar Nodos

libremente.)

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 69



Creando Objefos Grdéficos

8.3 Dibujar Diferentes Clases de Orbitales

& & Esta seccioén se basa en la pelicula orbital.exe que puede bajarse de nuestro sitio web
o encontrarla en la carpeta peliculas.

Escoja el modo | Dra

8.3.1 Dibujar un orbital p

Seleccione la herramienta Poligono
1.

Para dibujar este orbital haga lo siguiente:

=

Arrastre horizontalmente hacia la derecha del punto de inicio del orbital para extender la linea
control.

Libere el botén del ratén.
Mueva el ratén hacia abajo para dibujar el cuerpo del orbital.

Haga clic para fijar el orbital.

release
mouse
Buttan

e g
FrouSe

(@) click
Nota Silaforma de la curva no es la que usted quiere, use la herramienta Editar Nodos
Haga clic dos veces con el botén derecho para finalizar el dibujo del orbital y para escoger

rapidamente la herramienta Seleccionar/Mover/Redimensionar [:3 . Posicione el cursor

sobre el orbital seleccionado; mientras mantiene presionada la tecla CTRL arrastre hacia
abajo para hacer una copia del orbital dibujado.

. Escoja el botén Girar de Arriba Hacia Abajo (Flip Top to Bottom) ‘E@ para girar €l

segmento inferior del orbital. Alinie los segmentos moviéndolos.

. Escoja el boton del color gris en la Paleta Colores (en la parte inferior de la zona de trabajo)

haga clic con el botén izquierdo para cambiar el color de relleno del segmento de orbital.

(000000
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Importante Para centrar rapidamente el segmento de orbital, selecciénelo y haga clic
en el botén Centrar Horizontalmente %' .

8. Seleccione los dos segmentos del orbital y haga clic en el boton Agrupar . Ahora usted
puede manipular los segmentos como un simple objeto, por ejemplo, rotarlo usando la
herramienta Seleccionar/Mover/Rotar |5 .

8.3.2 Dibujar un orbital d

Para dibujar el orbital haga lo siguiente:

Seleccione la herramienta Poligono i)

1. Arrastre horizontalmente hacia la derecha desde el punto de inicio del orbital para extender la
linea de control.

2. Libere el botdn del ratén.
3. Mueva el ratén hacia abajo para dibujar el cuerpo del orbital.

4. Arrastre horizontalmente hacia la derecha para extender las lineas de control. Note que para
hacer los dos segmentos del orbital idénticos, debe hacer las lineas de control iguales.

5. Libere el boton del raton.
6. Con el botén derecho finalice el dibujo del orbital y escoja la herramienta
Seleccionar/Mover/Redimensionar [:g

)
Q./+

E—F a

Importante Usted puede dibujar el orbital simétrico facilmente escogiendo
previamente el comando Escoger sobre Rejilla (menu Opciones).

7. Seleccione el orbital y mantenga presionada la tecla CTRL arrastre para hacer una copia.

@ relesse
moLse
Button

chcli nght
moLse
buttan

reloase
mouse
button

8. Escoja el boton Rotar 90° fﬂ,f_]_ .para rotar la copia del orbital.

9. Mueva la copia arrastrandola.

10.Escoja el boton color gris de la Paleta de Colores y haga clic con el botén izquierdo para

cambiar el color del orbital:
H EH N H EH R

RN e
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Importante Para centrar rapidamente los orbitales, seleccionelos y haga clic en el
botén Centrar Horizontalmente %' .

11.Seleccione los dos orbitales y haga clic en el boton Agrupar . Ahora usted puede
manipular los orbitales como un simple objeto grafico, por ejemplo, rotar usando la

herramienta Seleccionar/Mover/Rotar [,

8.3.3 Dibujar un orbital tipo pi

Para dibujar este orbital Q:; haga lo siguiente:

1. Seleccione la herramienta Elipse () y arrastre en la zona de trabajo para dibujar una
elipse.
2. Desde el menu Objetos escoja el comando Convertir a Poli linea.

3. Seleccione la herramienta Editar Nodos 'ﬁ"?’ .

4. Arrastre el nodo inferior hacia arriba.

TS

5. Con el botdén derecho escoja la herramienta Seleccionar/Mover/Redimensionar [:3 y

selecciones el orbital sobre su contorno y manteniendo presionada la tecla CTRL arrastre
para hacer una copia de este.

6. Escoja el boton Girar de Arriba hacia Abajo 'E% para girar el orbital inferior.

7. Active el boton color gris en la Paleta de Colores y haga clic con el botén izquierdo del raton
para cambiar el color del orbital.

Q@Q@Q@@
(BRI L

Importante Para centrar rapidamente los orbitales, seleccionelos y haga clic en el
boton Centrar Horizontalmente %' .

8. Seleccione ambos orbitales y haga clic en el botén Agrupar . Ahora usted puede
manipularlos como un objeto simple.
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8.4 Dibujar un Aparato de Destilacion al Vaclo

& & Esta seccidn se basa en la pelicula apparat.exe que puede bajarse de nuestro sitio web

o encontrarla en la carpeta peliculas.

Active el modo Dibujo y seleccione una ampliacién de 50%.

En la Ventana Plantillas EE escoja el tabulador Kit de Laboratorio desde la Lista de
Plantillas.

1.

Seleccione el balén de fondo Redondo haciendo clic en él. Haga clic en la zona de trabajo
para posicionar la plantilla seleccionada. Luego con el botén derecho oculte la plantilla usada

. Abra la Ventana Plantillas. Seleccione el adaptador de tres vias (Columna de destilacion

Vigreux con adaptador de conexién). Conéctelo al baldén y con el boton derecho oculte la
plantilla sombreada.

Desde la Ventana Plantillas escoja termometro y conéctelo hacienda clic como se muestra.
Oculte la plantilla sombreada.

Desde la Ventana Plantillas escoja el condensador de Liebig y ubiquelo en la zona de trabajo
cerca del aparato haciendo un clic. Con el boton derecho oculte la plantilla sombreada y

escoja la herramienta Seleccionar/Mover/Redimensionar [:3 .

Haga clic tocando en cualquier parte (un cuadro negro aparece alrededor de la columna) para

escoger rapidamente la herramienta Seleccionar/Mover/Rotar |&%| Rote el objeto

seleccionado cerca de 73° hacia la derecha arrastrando y tocando la seleccién. El cursor le
informa el angulo de rotacion (si la opcién correspondiente ha sido seleccionada en el
tabulador General de la caja de dialogo Preferencias (menu Opciones).

Mueva la columna arrastrandola para unirla al aparato.
Desde la Ventana Plantillas seleccione el adaptador de destilacién al vacio y unalo al aparato.
Complete el dibujo conectando el balon de recepcion (balén de fondo redondo).
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Drag+Shift
g
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8.4.1 Anotaciones en un Diagrama

ACD/ChemSketch lo habilita para dibujar elegantes y detallados juegos de sus montajes de
vidrio. La plantilla Lab Kit ha sido recientemente actualizada para incluir buretas, beakers, placas
de calefaccion, mecheros bunsen etc. de esta forma usted sera capaz de dibujar un experimento
desde el comienzo hasta el final.

Le comentamos que si usted esta preparando el diagrama para una instruccién manual en un
laboratorio de pregrado, puede dirigir la atencion de los estudiantes para ciertos aspectos del
montaje, igualmente posible para recordar el nombre de las partes, o donde se guardan en el
laboratorio:

a

Thermometer.
Sign out from
instructor.

Water Out

Vigreux column

West condenser
Vacuum adapter

Receiving flask.
Immerse in ice bath.

Water In

200 ml
round-bottom flask.
Immerse in heat bath.

8.4.1.1 Adicionar Texto Capturado

1. Primero, hay que escoger la fuente para el texto que sera usado. Desde el menu
Herramientas escoja Panel Fuente y Panel Parrafo. Especifique el siguiente escenario y

cierre el panel:
Palagraph BE
& Font 7] =
I J Justification ; EEEE
Arial i

Indentation Spacing |
Size |E| - I

Ll Befare ; II] pt ?
|Blfigl.&i 5+I S_I E After Itl pt g

Tab Step: W g
Arial Line Spacing : lSingIe vi
Al !D i g

Apply IIpdate Fram | Apply I | Ilpdate Framm I
Save... Load... | Save... ” Load... |
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2. Escoja la herramienta Texto

en la parte izquierda de la barra Dibujo y haga clic a la

izquierda del termémetro. Serialado desde el instrucfor. Para estrechar la caja de texto,

arrastrelo hacia el borde derecho:

Thermometer.
Sign out from
b

instructn:url

Si ha hecho clic accidentalmente fuera de la caja de texto esto no finaliza

aun con el texto, escoja la herramienta Editar Texto I en la barra superior

de Edicion. El texto seleccionado estara ubicado dentro de la caja de texto. Si
el no ha sido seleccionado, simplemente haga clic sobre el texto con esta
herramienta activa.

Importante

3. Haga clic fuera del texto para salir del modo Texto y fijar la captura.
4. Repitalos pasos 2y 3 para adicionar otros textos.
5. Si es necesario mover las capturas parra arreglarlas alrededor del aparato:

Thermometer.
Sign out from
instructor.

Water Out

Vigreux column
West condenser

Vacuum adapter

Water In
Receiving flask.
200 ml Immerse in ice bath.
round-bottom flask.

Immerse in heat bath.

8.4.1.2 Insertar L/amadas

Ahora incluiremos las capturas dentro de las llamadas.

1.

En el lado izquierdo de la barra Dibujo, haga clic al lado derecho del botén Llamadas @)

para expandir los otros botones (por ejemplo el triangulo blanco pequefio). De los estilos
disponibles, escoja la llamada tipo cuadro:

@E_@%W

2. Si usted mueve alrededor de este el cursor, vera que aparece la llamada sombreada
alrededor de cualquier objeto que este puntuando. Apunte el proximo texto capturado asi que
la lamada sombreada aparezca alrededor de este y haga clic para fijarlo:

Thermormeter.
Sign out from
instructor.
u [ | n
3. Subsecuentemente sefale las otras capturas y haga clic para fijar las llamadas. Para salir del

modo llamada, con el botdn derecho haga clic en la zona de trabajo.

ACD/ChemSketch
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8.4.1.3 Reformar L/lamadas

Ahora modificaremos las llamadas de tal forma que las puntadas finales estan dirigidas a los
objetos requeridos.

1.

Seleccione cualquiera de las llamadas dibujadas haciendo clic sobre ella y escoja la

herramienta Editar Nodos 'ﬁ"?} de la barra superior Edicion. Los nodos apareceran en la
llamadas:

Thermometer.
Sign ok fram
instructor.

Arrastre el nodo inferior a una nueva ubicacién de tal forma que el final del puntero apunte al
objeto que usted quiere decir o hacerle algo:

Thermometer.
Sign ok fram
instructor.

| Importante Arrastre el nodo izquierdo para modificar el tamafio de la llamada.

Sin salir del modo Editar Nodos haga clic en otra llamada y repita los dos pasos las veces que
sea necesario.

Tan pronto como la llamada sea redireccionada, haga clic con el botén derecho en la zona de
trabajo para salir del modo Editar Nodos.

Usando la herramienta Dibujar Flecha |==|, adicione flechas para indicar la salida y entrada
de agua.

Seleccione ambas flechas y haga doble clic para desplegar el Panel Objetos. Seleccione el
color de lapiz a rojo y haga clic en Aplicar.

8.4.1.4 Agrupar/Desagrupar Elementos

Para ser capaz de manipular estos dibujos como simples objetos, seleccione todos sus

componentes presionando CTRL+A y haga clic en el boton Agrupar en la Barra Edicion.

Ahora puede mover y /o redimensionar los dibujos como uno solo sin el riesgo de perder o dejar
de lado cualquier elemento.

Si mas tarde decide editar cualquiera de los componentes del dibujo, seleccione la figura y libere
el botéon Desagrupar .
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8.5 Dibujar una Trenza de dos Cadenas de ADN

& & Esta seccion se basa en la pelicula dna_ch.exe que puede bajarse de nuestro sitio web
o encontrarla en la carpeta peliculas.

Escoja el modo | Braw |y seleccione la herramienta Poli linea |[™|.

1. Arrastre verticalmente hacia abajo desde el punto de inicio de la curva para generar la linea
de control.

2. Libere el botdn del ratén.
3. Mueva el ratdon hacia la derecha para dibujar la curva.

4. Arrastre verticalmente hacia abajo para generar las lineas de control. Cambiando la longitud
de las lineas de control puede modificar la forma de la curva.

5. Libere el botén del ratén y haga clic dos veces con el botdn derecho para finalizar el dibujo de

la curva, entonces escoja la herramienta Seleccionar/Mover/Redimensionar [:3
Ve
\4 @drag

-‘"-:.F
reloase T ;

e ‘f@ relogse
button g"u':;;";{f

6. Ubique el puntero del ratén sobre la curva seleccionada y mientras mantiene presionadas las
teclas CTRL+SHIFT arrastre hacia abajo (manteniendo presionada la tecla CTRL mientras se
arrastra deja al lado una copia del objeto y manteniendo presionada la tecla SHIFT fuerza al
objeto a moverse estrictamente en forma horizontal o vertical).

7. Seleccione ambas curvas arrastrando la seleccion rectangulo alrededor de ellos o haciendo
clic en cada una de las curvas mientras se presiona la tecla SHIFT, entonces escoja
Conectar Lineas (en el menu Objeto) para conectar la parte derecha de las curvas.

S
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8. Escoja la herramienta Editar Nodos 'ﬁ"?} de la Barra Edicion (arriba en el lugar de trabajo).
Proceda con el siguiente segmento de dibujo:

: . i I )
a) Haga clic en el boton Conectar Vértices || para conectar el final de los nodos con una

linea.
b) Seleccione los dos nodos de la derecha arrastrando la seleccion rectangulo alrededor de

-

ellos y haga clic en el botén Convertir a Linea |gt4].
c) Haga clic con el boton derecho para salir del modo Editar Nodos y escoja la herramienta

Seleccionar/Mover/Redimensionar [:g

—

@

9. Haga una copia del segmento obtenido arrastrandolo con CTRL+SHIFT como se describid en
el paso 6. haga clic en el botén Girar de Izquierda a Derecha @ para girar el segmento y

luego haga clic en el boton Enviar Atras para enviar el segmento al fondo.
| ]
| ]
| ] u

Importante Esto puede tomar algun tiempo cuando se quiere corregir la posicién de
los segmentos manualmente. Para alinear esta posicién automaticamente,
seleccione los dos segmentos y aplique el boton Centrar Horizontalmente

%‘ a los segmentos.

10.Seleccione los dos segmentos arrastrando o haciendo clic mientras mantiene presionada la
tecla SHIFT y haga una copia de ellos (CTRL+ arrastre). Corrija la posicion usando las

directrices del paso anterior:
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11.Seleccione los segmentos marcados con gris en el cuadro de abajo haciendo clic sobre ellos
mientras mantiene presionada la tecla SHIFT. Haga doble clic en cualquiera de ellos para

abrir el panel Objetos. En el tabulador | Fill § especifique la siguiente situacion:

Estilo - Sombreado ;
Color - blanco;

Patrén - ;

Matiz - II

Y haga clic en Aplicar:

u [ | |

u |

- -

- -
—

n u

n n

12.Seleccione los otros dos segmentos (ellos estan marcados con cruces en la figura de abajo) y
especifique el siguiente escenario en el panel Objetos:

Estilo - Sombreado ;
Color - blanco;

Patrén - ;

Matiz - II

Y haga clic en ApIicr para obtener el siguiente espiral:
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13.Seleccione todo el espiral arrastrando con la seleccién rectangulo para que se incluyan todos
los segmentos y haga una copia arrastrando + CTRL. Haga clic en Girar de lzquierda a

Derecha

14.Seleccione los segmentos marcados con gris en
presionando

y luego en el boton Girar de Arriba hacia Abajo

SHIFT; luego seleccione el boton

=

Enviar

el cuadro de abajo haciendo clic

Atras

T
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8.6 Dibujando Lipidos y Micelas

& & Esta seccion se basa en la pelicula lipid.exe que puede bajar de nuestro sitio web o
encontrarla en la carpeta peliculas.

8.6.1 Dibujando el lipido

Asegurese de escoger el modo | Draas

1. Seleccione la herramienta Elipse O . Arrastre en el espacio de trabajo presionando la tecla
SHIFT para dibujar un circulo.

2. Haga clic en el color negro de la Paleta de Colores para rellenar el circulo.

3. Escoja la herramienta Poli Linea | . Haga clic repetidamente en la zona de trabajo cerca
del circulo para dibujar la cola de carbonos y clic con el derecho para finalizar.
click —
=f— click
click —=
wclick %
click —»
= click
click —=

Importante Para dibujar facilmente la linea asimétrica en zigzag, puede escoger
previamente el comando Morder en la Rejilla y/o Mostrar Rejilla (menu
Opciones).
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4. Escoja la herramienta Editar Nodos 'ﬁ"?} y suavice la linea zigzag de la siguiente forma:

a) Seleccione todos los nodos de la poli linea dibujada arrastrando con la seleccion
rectangulo alrededor de esta. Note que los nodos seleccionados se ponen negros.

b) Haga clic en el botén Convertir a Curva ﬁ y luego en el boton Suavizar |3maoth|

c) Con el botdn derecho escoja la herramienta Seleccionar/Mover/Redimensionar [:3 .

1
f 1
f 1
f 1
f 1
f 1
f 1
' i
; | —» m im
1
1
f 1
f 1
f 1
f 1
f 1
f 1
f 1

®@ ® ©

5. Posicione el puntero del ratén sobre la curva y arrastre presionando CTRL para finalizar la
copia de la curva.

6. Arregle las colas como se muestra arrastrandolas.

Importante Si selecciona todos los elementos del fosfolipido y hace clic en el botén
Agrupar , podra manipularlo como un simple objeto, por ejemplo, rotar

usando la herramienta Seleccionar/Mover/Rotar |+,

@ Intente dibujar la micela del cuadro usando la caracteristica de copiado (CTRL +
arrastre), Agrupar, Rotar 90°, Seleccionar/Mover/Rotar como las herramientas de
alineacion y giro:

. Y
AN
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8.7 Crear un Cartel

Usando ChemSketch puede rapidamente dibujar un cartel (poster) e imprimirlo en papel de
cualquier formato. ACD/ChemSketch automaticamente separara el cartel en paginas; la Unica
cosa que tiene que hacer (ademas de disenarlos) es vincularlos.

& & Esta seccidn se basa en la pelicula poster.exe que puede bajarse de nuestro sitio web
o encontrarlo en la carpeta peliculas.
1. Desde el menu Archivo (File) escoja el comando Arreglo de Pagina (Page Setup).
2. En el tabulador Tamafno y Orientacién (Size & Orient) escoja el formato del papel y la
opcion paisaje (Landscape).

3. Seleccione el tabulador Cartel. Escoja el numero de paginas estandar que quiere para su
cartel haciendo clic en el boton composicién (giro). Note que puede ver automaticamente el
tamafio calculado del <cartel en el éarea Tamafno Virtual de pagina:

Pogesowp g

Size & Orient. ! Marging  Foster I

— wWfidth Calculation —— 1 Height Calculation ——
2005w [T 3]| | 29852mmt[q %

— irtual Page Size

Width 210,05 mmm
Height ; 870,45 mm

apply Ta: [*Whole Document _‘ﬂ Set Default | Restore Diefault

q./ ] x Cancel | ? Help

4. En el tabulador Margenes escoja las margenes de la hoja y haga clic en OK.
5. Dibuje su cartel usando las herramientas de los modos Estructura y Dibujo. Use el boton

Pagina Completa (Full Page) 3_9 par ver la disposicion general que usted preparo.

Importante Usted puede usar los comandos Pegar y Pegado especial desde el
menu Editar para insertar los objetos (texto, cuadros y etc.) creados en otras
aplicaciones Windows. Puede editar estos objetos usando OLE.

6. En la caja de dialogo Preferencias (menu Opciones) del tabulador General, seleccione
Area de Impresién luego chequee en la seccion Bordes si quiere ver como se divide su
cartel en paginas individuales mientras se esta imprimiendo.

7. Escoja el comando Opciones de Impresién desde el menu Archivo.

8. De la caja de dialogo Seleccione Impresora escoja el botdon Ajustes (Set Up) y el tabulador
Fuente seleccione la opcion Imprimir Fuentes como Graficos. Note que este paso puede
ser diferente para cada impresora. Haga clic en OK.

9. Escoja el comando Imprimir del menu Archivo o haga clic en el boton Imprimir [&2] en la
barra General para imprimir su cartel y unir sus paginas.
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8.8 Convertir a Adobe PDF — Nuevo en 5.0/

ACD/ChemSketch ahora incluye una herramienta para convertir archivos sk2 a formato Adobe
PDF. Tan pronto como haya dibujado un objeto grafico como se describe en este capitulo, usted
puede convertir su documento en un archivo Adobe PDF.

Nota Para poder exportar a PDF desde ChemSketch no tiene que tener instalado el
Adobe Acrobat o Acrobat Reader en su computador, aunque para ver los archivos
PDF debe tener instalado uno de ellos. Puede encontrar la version gratuita de
Adobe Acrobat Reader en la carpeta de instalaciéon de ACD/Labs.

1. Estar seguro de que los Objetos y las estructuras estan arregladas en la pantalla de la forma
que usted quiere verlas en el archivo PDF.

=}

Importante Use el boton Pagina Completa par ver la pagina total.

2. Haga clic en el boton Exportar a PDF e . El programa apuntara la ubicacién y el nombre
del archivo *.pdf.

3. Teclee el nombre, por ejemplo, Cap/tulo8.pdfy haga clic en OK.

4. En el momento de finalizar la conversion, encuentre el archivo recientemente creado y abralo
con Adobe Acrobat Reader para ver los resultados.

Nota Algunos Objetos insertados por el servidor OLE (menu Editar > comando Insertar
Objeto... ) pueden no ser convertidos a PDF. En este caso, aparece la caja de
mensajes informandole sobre ello.

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 85



9. Trabajando con Estilos en Modo Estructura

9.1 Objetivos

Si a menudo muestra sus estructuras con un conjunto particular de atributos, tales como tamafio
de fuente, estilo de fuente, grosor de lineas de enlace, etc, usted puede hacer que ChemSketch
recuerde estas caracteristicas guardandolas todas como un “Estilo.” Esta es una ayuda especial
si quiere mostrar moléculas de una forma cuando esta trabajando con ellas, y para hacerlas de
acuerdo a una forma particular de estilo diario cuando envie un articulo para publicacion.
En este capitulo aprendera como hacer:

e Cambios en el estilo de estructuras;

¢ Guardar su estilo;

e Aplicar un estilo existente; y

e Escoger un estilo por defecto.

9.2 Cambiar el Estilo de Estructuras

Un estilo es una coleccion de atributos para mostrar (atomos y enlaces para estructuras; lapiz,
flechas, relleno, fuente, parrafo para objetos y texto) a los cuales les puede asignar un nombre y
guardarlos.

Usando la técnica descrita en el Capitulo 7 dibuje 0
la siguiente estructura que representa un ”

fragmento de la molécula de ADN. Guardela como oH NH
dnafrag.sk2. HO—P=—0 ‘

Importante Esta  estructura  puede
dibujarse con la ayuda de la Ventana o
Plantilla > Kit ADN/ARN. Use Ilos
compuestos 2-desoxirribosa-5-fosfato, o
uracilo y guanina. Cuando utilice una ||

plantilla, use SHIFT + clic para usarla o) N
sin crear un enlace adicional. Para mas "o F|>—o a | NH
detalles sobre como usar la Ventana |_ )\

Plantilla referirse a la seccién 7.5 I} N N NH,

OH
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9.2.1 Aplicar un Estilo de Revista (Diario)

Usted ha escrito un articulo cientifico y para acompafarlo usted quiere enviar el dibujo de la
molécula al Journal of Organic Chemistry.

1. Seleccione la molécula usando la herramienta Seleccionar/Mover |(G].

2. Mueva el cursor sobre uno de los marcadores de seleccidén para que pasen de cuadritos a
cuadrados sélidos negros. Haga doble clic en la caja de dialogo Propiedades que aparece.

3. Haga clic en la flechita al lado de los estilos y displace el menu que aparece.
Seleccione JOC Style (1996) de la lista:

& Properties [2]2]
|| j Savel Del I
-]

JOC Style [1996)
SYMLETT Stule [1995)
RSC Style [1995)

JM ol odeling Style [1395)

Marmal _F Charge
Bull Soc Chim Style [1994]  k Irnevalid Akam
ALUTOSAVE

-

I8 Elom Symbal Sizel 10 -1

4. Haga clic en Aplicar y vera los cambios de la molécula en el estilo diario. Haga clic al lado de
la molécula para deseleccionarla, de tal forma que la pueda ver mas claramente:

i
Ho-f=0 fi“
|
N
o4 o O
i
o)
I NH
Ho-p=0 ¢ || |
/
0— o N ONTNH,
OH

5. Desde el menu Archivo, seleccione Guardar como y guardela como dnafrag2.sk2.

6. Seleccione toda la molécula de Nuevo y desde el menu Estilo en la caja de dialogo
Propiedades seleccione Normal.

7. Haga clic en el boton Aplicar para que la molécula aparezca como antes.
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9.2.2 Preparar una Publicacion

Ademas de hacer su dibujo estructural de acuerdo a los lineamientos de un diario, revista o
periédico en particular, hay muchas otras formas de preparar un manuscrito. Por esta razon,
Desarrollos en Quimica Avanzada (Advanced Chemistry Development) ha incluido
Instrucciones para Autores, un hipervinculo de pautas de unos 80 articulos.

1. Por ejemplo, desde el menu Ayuda, seleccione Instrucciones parar Autores.
2. Encuentre el Journal of Organic Chemistry en la lista.

3. Haga clic en el archivo Adobe PDF para mostrarlo.
4

. Use el botén Contenidos para regresar a la lista de otras revistas para que pueda ver otras
orientaciones.

Nota No todas las revistas tienen instrucciones explicitas para dibujo de estructuras de
tal forma que no aparecen como estilos definidos en la caja de dialogo
Propiedades de Estructuras.

9.3 Creando su propio Estilo
Si quiere hacer una presentacion en la cual quiera distinguir con colores entre grupos azucar,
fosfato y amino acidos de la porcién de AND, usted debera.

1. Abrir el archivo dnafrag.sk2 (o dibujar el fragmento ADN mostrado en la Seccion 9.2) y
confirmar que esta en el Modo Estructura.

2. Escoja la herramienta Lazo ||y Seleccione la herramienta Seleccionar/Mover |@.|.

3. Seleccione los componentes de azlcares arrastrando alrededor de ellos (presionando la tecla
SHIFT cuando seleccione componentes separados):
] [}

oH
HH

Ho—n::w:n |

i

| HH

aH
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4. Mueva el cursor sobre cualquier parte del fragmento seleccionado para que el cuadrado de
seleccién se ponga negro. Hacer doble clic para mostrar el panel Propiedades:

& Froperties [2[=]
|| j Save | Del

Comman I.-‘-‘-.tu:um I Bond I

&l ¥ Hide Zero Charge
v Teminal | Cross Outlnvalid Atom
Size Calculation

v 4 Akam Syml:u:uISizel 7 vi
"] i
M Bond Lenath ||:|_|3 & E

Atarm Style Bond Style

Arial =] |o5pt -]
]

| Apply I | Set Default |

IIpdate From Festare Default

9.3.1 Estilo definido por el Usuario: Azucar

1. En las secciones Estilo Atomo y Estilo Enlace haga clic en el area de colores y escoja otro
color para los fragmentos seleccionados, por ejemplo, rojo.. escoja el ancho de enlace con un
valor diferente, por ejemplo 1.9 pt.

I.-‘-‘-.tu:um Style Bond Style
Arial = 1ap =1

—r

Nota Las unidades de medida usadas en muchos de los paneles diferentes a
ChemSketch corresponden al conjunto de la caja de dialogo Preferencias (menu
Opciones). Puede escoger valores para el ancho, longitud, etc, en
puntos/pulgadas/centimetros. Teclee los valores y adicione la unidad que quiera
(pt/in/mm/cm), por ejemplo, 5 pt. Los valores seran recalculados en las
correspondientes unidades de medida.

2. Haga clic en Aplicar. Como ve los segmentos seleccionados estan coloreados con rojo:
o

?H “ NH
el

(0]

(0]

I
\ N NH

OH
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3. Para guardar este estilo para usos futuros, en la caja de Listas de Estilos de la caja
Propiedades, teclee Azucar y Guarde:

& Properties [ 7] 2]
lSugar j ave | Del

Carmmat |.-'1‘-.t|:|m | Bond !

4. Usted sera avisado si quiere guardarlo como estilo definido por el usuario. Haga clic en Si.

9.3.2 Estilo definido por el Usuario: Fosfato

1. De forma similar, Seleccione la parte del fosfato y defina enlaces gruesos de color azul para
los enlaces y atomos fuente.

2. Guardar este estilo como Phosphate y haga clic en Aplicar para asignarlo a la molécula:

NH
HO—P==0 ‘

OH

9.3.3 Estilo definido por el Usuario: Base

1. Para las bases, escoja el color del atomo a gris oscuro y los enlaces verde neon.
2. Guarde el estilo como Basey haga clic en Aplicar para asignarlo a la molécula:
0]
H
T NH
HO—P=0

| N 0
o

—0
Z

NH

zZ

N NH,
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9.3.4 Estilo definido por el Usuario: Resaltado

Quizas, durante el curso de su presentacion usted quiere llamar la atencién de la audiencia para
los atomos de oxigeno. Crearemos un cuarto estilo, Resallar.

1. Use SHIFT+ clic para seleccionar los atomos de oxigeno indicados abajo con las flechas:

o
~="‘\iJH o,
F e
H —
T,
o
Ed
|
— Y i
f _.~”‘ - “HH
Hl:v—ru L -
T -K‘! iy
HHz
*
aH

”

2. Haga doble clic en cualquiera de los atomos seleccionados y en el panel Propiedades,
escoja el tabulador Atomo.

3. Para cambiar el color y el tamafo de los atomos (oxigeno en este caso) e hidrogeno, haga
SHIFT+clic en los correspondientes botones en la linea inferior del area Previsualizacion:

BIII I ;vl
DHn
L]
|Ci?|ﬂlq|V!I|N|| Combination |
|_H_I,u:|r|:|gen|_ Gro e

Nota Puede cambiar también otros atributos de atomos (hidréogeno indice, carga,
valencia, is6topo, numero) haciendo clic en los correspondientes atomos.
4. Cambie el color, tamafio y otros atributos, por ejemplo, haciendo las siguientes
configuraciones:
Common  Atom IBDr‘u:I I

i[:umic: Sans M5 B j
B[7] | 7]
OH_
o
[clH]n]a]w]ain] | Combination |

| Nota De manera similar puede cambiar los atributos de los enlaces.
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5. Haga clic en Aplicar para obtener la siguiente estructura:

0]

OH
| NH
HO—P==0
| N o
o
0
o N
| NH
HO_T::O
o N N NH,
OH

6. Guarde el estilo como Highlight.

9.4 Aplicar Estilos Existentes

Para practicar con los estilos que usted ha creado, abra dnafragZ2.sk2.

1.

Use la herramienta Lazo para seleccionar el anillo de azlcar de cinco miembros como se
mostré en la Seccion 9.3.

Haga Doble clic en esos fragmentos O escoja el comando Propiedades de Estructuras
desde el menu Herramientas.

En el panel Propiedades que aparece, desde la lista de despliegue (el area superior del
panel) escoja Azucar (Sugar).

& Properties BE
5103 j Savei De I
M armal "
Bull Soc Chim Style [1934)

ATOSAVE ]
Highlight
hl : h Charge
Baze p Irvvalid &tom
Phozphate (.
I:_hains i

“hern Supnbol Sizel £ -1

Haga clic en Aplicar. Escoja el estilo que sera aplicado a la estructura o fragmento
seleccionado.

Escoja el grupo fosfato. Escoja Phosphate de |a lista de estilos. Haga clic en Aplicar.

Similarmente, seleccione las dos bases en el fragmento de ADN y escoja Aplicar para el
estilo Base. La informacion acerca del estilo definido por el usuario es almacenada en su
disco duro en el directorio de Windows o en el directorio WinNT, con el archivo llamado
USERSTL.SK. Si quiere compartir el Estilo a sus amigos y colegas, digales para ubicar una
copia de su USERSTL.SK en su directorio Windows (o WinNT).
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9.5 Haciendo un Estilo para usar/o por Defecto

1. En el panel Propiedades de la lista de estilos escoja el estilo requerido.
2. Haga clic en Usar por Defecto (Set Default) para que el estilo seleccionado quede por
defecto y cualquier estructura dibujada asuma ese estilo.

Nota Para seleccionar por defecto, no tiene que guardar su estilo. Puede especificar los
atributos requeridos en el panel tabuladores haciendo clic en Usar por Defecto.

Sus atributos quedaran por defecto.
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10.1 Objetivos

En el Modo Dibujo, pueden incluirse a uno o varios Objetos los atributos: Iapiz, relleno, flecha,
fuente y parrafo. Esto le permitira crear diferentes estilos para texto, Relleno de Objetos, flechas
y lineas.

En este capitulo aprendera como hacer:
e Cambios en el estilo de un objeto;
e Guardar un estilo; y
o Escoger el estilo por defecto.

10.2 Cambiar el Estilo de un Objefo

En el capitulo 8, el cual describe como dibujar una cadena de ADN Yy orbitales, hay una breve
introduccién para cambiar los estilos de objetos. En esta seccién daremos un procedimiento
general.

1. Seleccione el objeto (o los objetos) a los cuales les quiere cambiar el estilo.

2. Haga doble clic sobre la selecciéon para mostrar el panel Objetos. Dependiendo de la clase
de objeto seleccionado (forma, objeto lineal, flecha, texto, espectro, tabla o estructura) el
panel Objeto puede contener diferentes botones:

E Objects Panel BE

I Commar || Lines & Amrows |

| Shapes ” Structurel

Pen |Fil | Fort |

Shyle : !— *I

Width Mixed -

Color ;

Apply l | Load ...
Save bz MNew Stule.

3. Combine sus elecciones desde el tabulador y de la lista emergente para crear sus estilos y
haga clic en Aplicar para aceptar los cambios.

Nota El escenario desde la seccién Comun se aplicara a todos los objetos. Por ejemplo,
cambiando color del lapiz a rojo afectard las formas, lineas y estructuras. Si
cambia cualquier atributo en la seccion Formas uUnicamente, esto afectara
solamente las formas.

10.3 Guardando un Estilo

1. Para guardar las condiciones especificadas, haga clic en Guardar como Nuevo Estilo en el
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panel Objetos.

2. En la caja de dialogo Salvar Estilo de Usuario que aparece, Seleccione el atributo que sera
incluido en su estilo. Por ejemplo si quiere crear un estilo especial para texto, escoja y
seleccione Estilo de Fuente y Estilo Parrafo.

3. Teclee el nombre de su estilo y haga clic en OK. El estilo se adicionara a la lista de estilos y
puede entonces cargarlo en el panel Objetos y aplicarlo a objetos seleccionados o
condiciones por defecto.

10.4 Aplicar un Estilo existente

Puede aplicar los estilos guardados (si estan construidos o definidos por el usuario) a cualquier
objeto seleccionado.

1. Seleccione el objeto(s) para el cual quiere cambiarle el estilo.

2. Haga doble clic en la seleccion para abrir el panel Objetos.

3. Haga clic para Cargar y desde la lista de estilos escoja el estilo requerido. Los atributos del
estilo seran cargados dentro del panel.

4. Haga clic en Aplicar.

10.5 Configurando un Estilo Predefinido

Las configuraciones por defecto pueden especificarse en un estilo especial de paneles desde el
menu Herramientas:

o Panel Estilo de lapiz (Pen Style Panel)

o Panel Estilo de relleno (Fill Style Panel)

o Panel Estilo de flecha (Arrow Style Panel)

¢ Panel Fuente (Font Panel)

o Panel Parrafo (Paragraph Panel)

Las configuraciones especificadas en cualquiera de estos paneles se tomaran inmediatamente
por defecto.

Puede cargar cualquier estilo existente de cualquiera de estos paneles haciendo clic en Cargar.
Los estilos cargados automaticamente en los paneles de estilo se tomaran por defecto.

Puede también cargar atributos de estilo de Objetos dibujados en cualquiera de los Paneles de
Estilos. Haga clic en Actualizar desde (Update From) y luego haga clic en el objeto. Los
atributos de los estilos de objetos son cargados en todos los paneles de estilos y se toman
automaticamente por defecto.

Nota Si quiere cambiar el estilo de un objeto especifico dibujado sin efectuar estilos
predefinidos, use el panel Objetos (ver Seccion 12.2).
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10.6 Manejando Estilos

Para manejar estilos (guardar, aplicar, renombrar, borrar o configuraciones predefinidas), puede
usar el Panel Estilo que puede abrirse con el comando Panel Organizador de Estilos el menu

& Style Panel |

Herramientas:

HEERHEE

F Bull Soc Chim
F JM ol odeling

JOC Stule
by Style
Marmal

F RSC Skl
F SYMLETT

Apply I | Set Default I

| New...J|Her=au.1r:—._ l| [relete |

Puede hacer lo siguiente en este panel:

Accion Deseada

Botén para hacer clic

Ver los estilos que contiene un
atributo especifico (lapiz, flechas,
relleno, fuente, parrafo).

Haga clic en el botdn apropiado en la parte superior del
panel. (Para ayudarle a seleccionar el botén, se despliega
un tabulador Amarillo cuando el cursor pasa sobre cada
uno.)

Ver toda la lista de estilos.

Haga clic en los botones al inicio del panel para que ellos

sean seleccionados: Eﬁiﬁlﬁ!f; i:-f-

Aplicar el estilo al objeto
seleccionado(s).

Resaltar el estilo que se necesita en la lista y hacer clic en
Aplicar.

Configuracion de estilos
predefinidos.

Resaltar el estilo que se necesita en la lista y hacer clic en
el boton Configuracion predefinida (Set Default).

Crear un Nuevo estilo basado en
la actual configuracion.

Haga clic en el boton Nuevo....

Renombrar el estilo.

Resaltar el estilo que se necesita en la lista y hacer clic en
Renombrar.... Note que los estilos construidos (aparecen
en la lista con color gris) no pueden ser renombrados.

Borrar el estilo.

Resaltar el estilo que se necesita en la lista y hacer clic en
Borrar.... Note que los estilos construidos (aparecen de
color gris en la lista) no pueden ser borrados.
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11. Calculando Propiedades Macroscépicas

7171.1 Resumen

ACD/ChemSketch es tan versatil en sus capacidades de dibujo que es posible dominar las
predicciones de propiedades macroscoépicas que se construyen aqui. Se incluyen predicciones
de

Peso féormula;

Porcentaje de composicion;

refractividad molar;

volumen molar;

parachor;

indice de refraccion;

tension superficial;

densidad;

constante dieléctrica;

polarizabilidad; y

masa monoisotopica, nominal y promedio.

En este capitulo, se describe un significado simple para calcular las propiedades que se
enuncian. Los algoritmos para calcular estas propiedades estan descritas brevemente. Se
muestra un resumen de acuerdos entre valores calculados y experimentales para varios cientos
de compuestos.

Note que en este capitulo, “propiedades” se usan para significar valores fisicoquimicos, en
contraste al uso general de “propiedades” en los documentos ChemSketch, donde las
caracteristicas de la pantalla grafica estan referidas. Por ejemplo, en el menu Herramientas, el
comando Propiedades de Estructura permite escoger tamafio de fuente, grosor de enlaces,
color, efc. En el mismo menu Herramientas, usted también hallara Calcular > Todas las
Propiedades.

11.2 Calculo de Propiedades Macroscopicas

11.2.1 Comando Menu

Para determinar una o todas las siguientes propiedades moleculares.

1. Cuando este en el modo Estructura, dibuje una estructura.

2. Desde el menu Herramientas seleccione Calcular... y entonces desde el sub menu escoja
Todas las Propiedades o una de las propiedades mencionadas arriba.

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 97



Calculando Propiedades

3. Una vez escogidas, el calculo de Propiedades se muestra en la caja de dialogo Resultados
del Caélculo. Por ejemplo, escoja Herramientas>Calcular...>Todas las Propiedades para el
acido Benzoico mostrara el siguiente dialogo:

o

OH
Calculation Results I
bolecular Weight = 122121 _‘..I

Cornpaziion = C[RS. 85%] H[4.95%) 0[26.20%)

taolar Refractivity = 3318 £ 0.3 cm3

balar Yalume = 101.9 + 3.0 cm3

Parachor = 269.4 £ 4.0 cm3

Index of Refraction = 1.564 + 0.02

Surface Tenzion = 48.7 £ 3.0 dynedcm

Denzity =1.197 + 0.06 g/cm3

Dielectric Conztant = Mot available

Palarizahbility = 13.15 + 0.5 10-24cm3

taonoizotopic Mazs = 12203673 Da

Maminal Mazs =122 Da -
Ayerage Mass = 122123724 Da =

x Cancel l ? Help

4. El contenido del texto puede ser pegado en la pantalla de ChemSketch si se decide haciendo
clic en el boton Copiar al Editor.

11.2.2 Despliegue Automatico en la Barra de estado

Es posible también ver las Propiedades Macroscépicas directamente en la barra de estado como
se muestra:

Formula *eight
Compazitiar

bdolar B efractivity
bdolar Yolume
Parachor

Index of Refraction
Surface Tension
Denzity

Diglectric Constant
Palarizahbility
Maonoizotopic Mazs
Mominal Mazz

Ayerage Mazs

[(¥] [ oiekctrigconstant |

Haga clic al lado derecho de la caja en la barra de estado y escoja la propiedad decidida. Por
defecto, esta en la configuracion del peso formula. En el ejemplo mostrado, la constante

dieléctrica, €%, se ha especificado.
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11.3 Algoritmos para el Calculo de Propiedades Macroscopicas

Para el centro del agregado constitutivo de los algoritmos de todas las Propiedades
fisicoquimicas en ChemSketch se permite la presuncién de que estas propiedades pueden
estimarse usando agregados atémicos o grupos de incrementos. Aparte del peso molecular
(WM), el cual es elemental para calcular, los algoritmos pueden dividirse en tres grupos
generales:
e propiedades macroscoépicas basicas: Volumen Molar (VM), Refractividad Molar (RM) y
Parachor (P));
e propiedades Macroscoépicas derivadas: densidad (@) , indice de refraccion (n), tension
superficial (»); y
¢ la constante dieléctrica ¢ (Permitividad).
Las Propiedades Macroscopicas Basicas como Volumen Molar (VM), Refractividad Molar (RM) y
el Parachor (P,) (no hay un término adecuado en espafiol para esta propiedad) son calculados
primero para la estructura que se entra. El agregado atémico se incrementa tal como un
algoritmo dependiente de los enlaces (simple, doble, aromatico, efc.) de sus atomos y de los
atomos vecinos. ChemSketch rapidamente analiza la estructura entrante para determinar la
clase de cada uno de los atomos, por ejemplo., si es ciclico, aromatico, alifatico, efc.

El algoritmo de prediccién para la densidad (d) , indice de refraccion (n) y tension superficial ()
se hayan de férmulas fisicoquimicas bien conocidas las cuales pueden encontrarse en muchos
textos de fisico quimica. Estas expresiones d, ny y como funciones de VM, RM o P,. Una vez
que el VM, RM o P, han sido predecidos por agregados, estan aptos para predecirse la d, el ny
la y usando esta formula.

La determinacién de los constitutivos de agregados de incrementos atémicos para VM, RM y P,
fueron obtenidos internamente por ACD usando grandes bases de datos experimentales que
relacionan la estructura a la densidad, al indice de refraccion y a la tension superficial. El VM, la
RM y el P, fueron recalculados desde la @, el ny la y. Estos parametros son informaciones de
propiedad de Advanced Chemistry Development.

La prediccion de la constante dieléctrica ¢ (permitividad) se asemeja de forma muy cercana a la
prediccion del Punto de Ebullicion, el cual es un producto separado de ACD ChemSketch.
Cientificos mayores de ACD descubrieron una funcién agregada, la cual relaciona la constante
dieléctrica a otras Propiedades Macroscopicas que pueden ser tratadas sumativamente, como el
VM. Desde que esta relacion fue descubierta, el incremento del agregado atéomico para esta
funcion se obtuvo usando grandes bases de datos de estructuras moleculares y sus constantes
dieléctricas observadas. Usando la funcién y el VM estimado para una estructura, su constante
dieléctrica puede predecirse rapidamente.

11.3.1 Volumen Molar, VM

Por definicion,

MV
==
ChemSketch calcula el volumen molar desde los incrementos aditivos. Los incrementos atémicos
aditivos fueron obtenidos usando una base de datos de densidad y pesos moleculares
calculados (WM).

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 99



Calculando Propiedades

11.3.2 Refractividad Molar, RM

La ecuacion de Lorentz-Lorenz relaciona el indice de refraccién, densidad y el peso molecular:
B -1 MW
P +2 d
ChemSketch calcula la refractividad molar desde incrementos aditivos. Los incrementos

atomicos aditivos fueron obtenidos usando bases de datos de densidad, indice de refracciéon y
pesos moleculares calculados (WM).

11.3.3 Parachor, P;

ChemSketch calcula el parachor con incrementos aditivos. Los incrementos atémicos aditivos
fueron obtenidos usando bases de datos de densidad, tension superficial y peso molecular (WM).

Por definicion,

11.3.4 Densidad, d

Por definicion,
MW

d=——
MV

ChemSketch calcula la densidad con el peso molecular y el volumen molar calculados (ver
arriba).

11.3.5 Indice de Refraccién, n

Por la ecuacion de Lorentz-Lorenz,

2 MR+ MV
=" Mmv- MR

ChemSketch calcula el indice de refraccion con el volumen molar y la refractividad molar, las dos
calculadas como se muestra arriba.

11.3.6 Tensién Superficial, y

=)

ChemSketch calcula la tensién superficial desde el VM calculado (ver arriba) y el parametro P,
(ver arriba).

Por definicion,
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11.3.7 Constante Dieléctrica, ¢ (Permitividad)

fle) = 1‘( MYV, AdditiveF unction)

ChemSketch calcula la constante dieléctrica del VM calculado (ver arriba) y una apropiada
funcion aditiva empirica.

11.3.8 Polarizabilidad

Esta propiedad es calculada con la Refractividad Molar (RM) (ver Seccién 11.3.2) como sigue:
Polarizability = 03964308 - MR

11.3.9 Masa Monoisotépica, Nominal y Promedio

La masa Monoisotopica (M) es la masa exacta de muchos isétopos estables abundantes que
pueden ocurrir naturalmente.

La masa Nominal (M,) es la suma de las masas monoisotopicas aproximadas de los elementos
que forman la molécula.

La masa Promedio (M,,) es la masa calculada de una particula basada en los pesos atémicos de
los elementos de acuerdo a su composicion.

11.4 Correlacion Estadistica con datos Experimentales
11.4.1 Distribucion de la prediccién del error en la Refractividad Molar

120 —

100

80

60

40

20

-1.3 -0.9 -0.5 -0.1 0.3 0.7

Escala Vertical: Numero de Estructuras Examinadas
Escala Horizontal: Estimacion del error ACD de la Refractividad
Molar
Numero de estructuras examinadas: 592
/I/lRexp =0.99901(+0.00067) MR 4. + 0.026(#0.025) R=0.999867, StD=0.23
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11.4.2 Distribucion de la Prediccion del error del Volumen Molar

140

120

100

80

60

40 —

20

N T

-12 -8 -4 0 4 8 12

Escala Vertical: Numero de Estructuras examinadas
Escala Horizontal: Estimacion del error del ACD/Volumen Molar
Numero de estructuras examinadas: 671

MVgyp = 0.9989(20.0020) MV gy + 0.18(20.29) R=0.998626,
StD=2.74

11.4.3 Distribucién de la prediccion del error del Parachor

90
80 ]
70 -
60 |
50
40 ]
30
20 B B
10 |
0 1= |_|_—" e
-12 -8 -4 0 4 8 12
Escala Vertical: Numero de Estructuras examinadas
Escala Horizontal: Estimacién del error ACD/Parachor
Numero de estructuras examinadas: 377
Prexp = 0.9978(40.0015) Prggyc + 0.68(20.46) R=0.99958, StD=3.11
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11.4.4 Distribucién de la prediccion del error en el Indice de Refraccién

180

160 ]

140

120

100 ]

80

60

40

gt 11111175

-0.07 -0.05 -0.03 -0.01 0.01 0.03 0.05

Escala Vertical: Numero de estructuras examinadas
Escala Horizontal: Estimacion del error del Indice de Refraccion
Numero de estructuras examinadas: 665

10 pxp = 0.98035(x0.0073) 17 0¢q + 0.028(20.011)  R=0.982, StD=0.012

11.4.5 Distribucién de la prediccion del error de la Densidad

180

160

140

120

100

80

60

40

22 _rrrr{—l—l‘l-m -

-0.16 -0.08 0.00 0.08 0.16

Escala Vertical: Numero de estructuras examinadas
Escala Horizontal: Estimacion del error ACD/Densidad
Numero de estructuras examinadas: 671

POy = 0.9947(#0.0036) 0pgy + 0.0052(0.0036) R=0.995683, StD=0.028

ACD/ChemSketch Guia de Usuario 703



Calculando Propiedades

11.4.6 Distribucién de la prediccion del error para la Tensiéon Superficial

100 —
90

80

70

60

50

40

30

1(()) '_"_'_m_l_—" —li—l_!—'_'—‘

-12 -8 -4 0 4 8 12
Escala Vertical: Numero de estructuras examinadas
Escala Horizontal: Estimacion del error de la Tensién Superficial
Numero de estructuras examinadas: 432
5820y = 0.998(0.018) s20 4y + 0.08(20.63) R=0.934720,

StD=2.84

11.4.7 Estimacién del Error de la constante Dieléctrica (Permitividad)

30

25

20

15

10

|0 LT -

-0.25 -0.125 0 0.125 0.25
Escala Vertical: Numero de estructuras examinadas
Escala Horizontal: Constante Dieléctrica Estimacion del Error
Numero de estructuras examinadas: 85
Nota: Derivado solo para hidrocarburos
Eexp = 1.005(0.033)86)(p —0.013(0.072) R=0.9588,

StD=0.079
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12. Teclas de Funciones Especiales

12.1 Objetivos

La ventana ChemSketch es un editor de estructuras moleculares extremadamente versatil. Por
esta razon, varios elementos del software ACD son accequibles con un simple botén desde su
interfase. Este capitulo describe dos médulos de adicion especiales que pueden accederse
desde la interfase ChemSketch. Los Tautémeros/ACD ahora se incluyen con las dos versiones
de ACD/ChemSketch la comercial y la gratuita; y el Diccionario/ACD esta disponible solamente
con la version comercial de ACD/ChemSketch.

122 Tautomeros

Para ciertos compuestos, hay una mezcla de dos o mas estructuras distintas que pueden existir
en equilibrios rapidos en solucion. En muchos casos los tautémeros resultan de una forma de
transferencia de protones. Los Tautomeros/ACD se designan para generar las mas razonables
formas tautémeras de estructuras organicas dibujadas. Esta disponible con el comando

£

Chequear Forma Tautémerica a través del menu Herramientas o con el botén =11

La posibilidad de las formas tautémericas alternativas deberian considerarse siempre con mucho
cuidado, si la estructura organica dibujada contiene dos o mas dobles o triples enlaces
conjugados con o unidos a oxigeno, nitrogeno, azufre u otro heteroatomo. El presente algoritmo
de Tautomeros/ACD provee solamente las formas tautdmeras sugeridas, pero no
necesariamente son las correctas. Consulte otras Fuentes de informaciéon para tomar una
decision final.

Los algoritmos de Tautémeros/ACD no proceden con las siguientes clases de estructuras
quimicas:

e estructuras que contienen atomos metalicos;

e estructuras que contienen atomos cargados, otros en donde el derivado no i6nico del
nitrégeno de valencia IV (+) esta enlazado al oxigeno (-);

e estructuras que contienen elementos en sus valencias atipicas;
e estructuras con enlaces coordinados; y
e estructuras que contienen mas de 255 atomos.

Ahora intentaremos esta opcion sobre el ejemplo ilustrado:

1. Usando la técnica anterior dibujar la siguiente estructura:

WS
| —

N

V4
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2. Seleccione la estructura (use la herramienta Seleccionar/Mover Q ), haga clic en el boton

. . H : .
Chequear Formas Tautémericas || en la parte superior de la barra herramientas. El

programa comienza a generar y a verificar formas tautomeras de la estructura dibujada y
cuando el proceso ha finalizado, se desplaza la siguiente caja de dialogo:

Check Tautomeric Forms |

! 9 pozzible tautomenc farms were suggested

/

L Erey I ! Conditiohs-dependent form X Cancel |

3. Para navegar a través de todas las estructuras generadas, haga clic en los botones Préximo
(Next >>) o << Anterior (Prev.).

4. Para remplazar la estructura dibujada con la estructura mostrada, haga clic en el botén
Remplazar.

12.2.1 Ejemplos

Aqui hay unos cuantos tipos de tautémerismos “clasicos” los cuales puede intentar hacerlos con
el boton Tautémeros en la Ventana de ChemSketch.

Tautémerismo Ceto-Endlico

CHs CH3

CHs CHa
H3C<’£<—/ ==  He———
H o) OH

Tautémerismo Ceto Fendlico

OH
-—=
H

Tautémerismo anillo Heterociclico

N\
o
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Ol OH
\
] =
/
N N
H
Tautémerismo forma Nitro-acido
H3C H,C
H 3
o) HO
X\t — N
O HiC O He

Tautomerismo Nitroso-oxima

H
P —_
A\ / \
H3C CH, (0] H5;C CHs OH

Tautomerismo Imina-Enamina

ICHa CHy
CH3 N CH3 NH_/_

N —4 %

CHs CH;
CHs, CHj

[
-

12.2.2 Errores en la Literatura Quimica

Las estructuras Quimicas frecuentemente se dibujan incorrectamente y las formas tautdomeras
son ignoradas.

Todas las estructuras de abajo han sido tomadas respetando la publicacion. Muchas contienen
errores o tienen asignados formas tautdmeras ambiguas bajo las condiciones experimentales
descritas. Con Tautomeros/ACD, usted no corre un gran riesgo de examinar una forma
tautdmeras comun para el compuesto que esta tratando, al interpretar los datos observados,
cuando corra sobre predicciones/ACD o planee publicarlo (tal como el pKa).

Estructuras Dudosas de varias Publicaciones

S SH OH HO /N NYNHZ
| — H A
HN | N N/ | N> Nz | \ HO N
N OH
/ /
H,N \N N K N/ K N
2 N N H
Thioguanine 6-Mercaptopurine Allopurinol (antiurolithic) Leucopterin
(antineoplastic) (antineoplastic) 5 posibles formas 3 posibles formas
4 posibles formas 5 posibles formas

ACD/ChemSketch
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Estructuras Dudosas de varias Publicaciones

C|/©i"‘/>70H

N/>—SH

N

2 posibles formas

(thyroid inhibitor)

SH
N
Y
Chlorzoxazone 2-Mercaptobenzothiazole Pemoline Methimazole
(skeletal muscle 2 posibles formas (CNS stimulant) (antihyperthyroid)
relaxant) 2 posibles formas 2 posibles formas
2 posibles formas
H HZN\ o)
N
Y H,N NH \\
\_/ N
" \
AN
NH; HS/<\ AN S \0
N
CH3
Amitrole (herbicide) Purpald Thiotetronic acid Ciclopirox (antifungal)
3 posibles formas 2 posibles formas 3 posibles formas 2 posibles formas
o HO N SH H,N N NH, HO N OH
| T Qf D
+
N SH |
N N N
/ | \ o \ i\ll /
RN OH o] OH
Pyrithione lodothiouracil Divicine
(antibacterial)

3 posibles formas

Violuric acid (chelating

(thyroid inhibitor)
2 posibles formas

(antihypertensive)

agent)
2 posibles formas 2 posibles formas
N SH cl HO N OH HaC
= NH NH 7 l\\l
| \N/ / OH
N X /
_NH
cl HO N=N
s
OH Ho o %
HoN
2-Thiouracil Guanoxabenz

Citrazinic acid
2 posibles formas

Methisazone (antiviral)

2 posibles formas
3 posibles formas
H o O HN OH o OH
N O \\s// CHy \\
= \N/ /\NH
| H,N \ CH,
N=—/
N N~ \<\
F ‘ —=N
OH o N NH
NH, NH\\/
NH,
Flucytosine Tenoxicam (anti- Mitoguazone
(antifungal)

2 posibles formas

inflammatory, analgesic)

2 posibles formas

(antineoplastic)
4 posibles formas

Anthralin (antipsoriatic)
2 posibles formas
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Guia de Usuario

108



Teclas de Funciones Especiales

12.3 Diccionario

El ACD/Diccionario es un modulo adicional, ahora incluido con la version comercial de
ACD/ChemSketch. Es extraordinariamente usado para buscar “quimicos” por su nombre comun.

El ACD/Diccionario encuentra estructuras quimicas de acuerdo a su nombre quimico. Contiene
unos 48,000 nombres sistematicos y no sistematicos y sus correspondientes estructuras
moleculares. En el diccionario las busquedas se hacen por el nombre quimico completo o por el

nombre de fragmentos.

Aunque las diferentes caracteristicas del ACD/Diccionario estan cubiertas en la ACD/Dictionary
User’s Guide, nosotros introducimos esta breve guia:

En la derecha de la barra Referencias, haga clic en el botén Diccionario |« | para ver la caja

de dialogo ACD/Diccionario:

<%= ACD/Dictionary
—Ouick Search———————— [35634 of 85341 1 Show/Search

Benzofurazan
Benzofurazan-1-oxide
Benzafurodil
Benzofuroxan
Benzoghyoxalne
Benzoguanamine
Benzohydrol

Benzohydroxamic Acid

Benzoic

| [~ Show &l Names of Structure

v Spstematic Mames [+ Other Names [v RBegisty Mumbers
]
LCateqgory Enzumes | Hrdefife |
| <Mot defined:> |
=
O
= CH

— Advanced Search

! __Seach_|

! Benzoic Acid [antifungal]

1/ 0k I x Cancel l ? Help I

Nota Si ha comprado ACD/ChemSketch pero no ve el botén Diccionario |« | en la

ventana ChemSketch cuando esta en el modo Estructura, verifigue que ha entrado
correctamente los DOS numeros de registro en el momento de la instalacion—uno
para ACD/ChemSketch, y el otro para la adicién ACD/Diccionario.

Refiérase a la Guia de Usuario (ACD/Dictionary User’s Guide) para mas informacion!

ACD/ChemSketch
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12.4 Adicion Gratuita ACD/Nombre—Nuevo en 5.0/

En la version 5.0 ahora es posible usar gratuitamente la adicion ACD/Nombre en la Interfase de
ChemSketch. Esta funcionalidad extra esta disponible como un botén arriba en la barra general:

N\r"
el
Esta herramienta es facil de usar: dibuje la(s) estructura(s) para ser nombradas, haga clic en el

botdn y el nombre para una estructura o una mezcla se insertara como un texto en hilera en la
zona de trabajo.

Intente nombrar algunos ejemplos.
1. Usando las herramientas ChemSketch, dibuje la siguiente estructura:

\_{

HO

2. Si hay mas de una estructura dibujada en el espacio de trabajo, Seleccione solamente la
estructura anterior.

N’\r"
3. Haga clic en el boton Generar Nombre desde Estructura E o desde el menu
Herramientas escoja Generar Nombre desde Estructura. El nombre aparece debajo de la
estructura dibujada:

\ /7

M

H CI/:

= 3-pyridin-Z- ylbenzoic acid =
| u u

4. Mueva el nombre tipo hilera un poco hacia abajo arrastrandolo.

5. Seleccione el botén atomo de cloro y haga clic una vez cerca de la estructura para
dibujar HCI.

6. Seleccione las dos estructuras y haga clic de nuevo en Generar Nombre desde Estructura .
Esta vez el nombre para la mezcla se ubica en la caja de texto:

\_/

HCI

——=3
HO

® 3-pyridin-2- ylben zoic acid hydrachloride =
u | | u
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12.4.1 Limitaciones del ACD/Nombre Gratuito

El ACD/Nombre gratis tiene las siguientes limitaciones:
e Las Estructuras para ser nombradas no pueden tener mas de 50 atomos, incluyendo los
hidrégenos.

o Las Estructuras unicamente pueden contener los siguientes elementos H, C, N, P, O, S, F,
Cl, Br, 1, Li, Na, K en sus valencias comunes.

e Las Estructuras no pueden tener mas de tres ciclos.

e La versiéon gratuita no permite cambiar el nombre en las preferencias. Este usa las
preferencias que corresponden a los nombres preferidos por la IUPAC.

Nota Para mas informacién sobre la version comercial del ACD/Nombre, que no tiene
estas limitaciones, visite nuestro sitio web en:
http://www.acdlabs.com/products/name_lab/iupac/.
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13. Goodies

13.1 Qué son los utilitarios “Goodies”?

Qué son los "goodies"?. Ellos son botones adicionales que extienden la funcionalidad de
ChemSketch. Estan actualmente implementados como programas ACD/ChemBasic asociados
con 22 nuevos botones ChemSketch. EI ACD/ChemBasic es un lenguaje de programacion
especial que lo habilita para adecuar el software ACD, y pensamos que esta es una Buena
opcién para mostrarle cual es su utilidad—y al mismo tiempo hacer que su ChemSketch sea mas
versatil!

Note que no necesita conocer nada acerca de ACD/ChemBasic (aunque, si desea, puede
aprenderlo usando los codigos Goodies como ejemplo).

13.2 Donde puedo encontrarlos?

Estos botones de ayuda estan incluidos en las instalaciones de ChemSketch 4.5. para verificar
que usted realmente los tiene mire todos los archivos *.BAS en su carpeta ChemSketch. Si no
los encuentra, puede bajarlos desde nuestro sitio web libre de carga

http://www.acdlabs.com/products/chem_dsn_lab/goodies.html
Ellos son faciles de instalar y de usar. Sélo siga las instrucciones de instalacion provistas en la
pagina web y disfrute estas caracteristicas nuevas de ChemSketch.
Note que puede remover los nuevos botones de la barra de herramientas de ChemSketch en
cualquier momento.

Nota Los botones Goodies de ChemBasic solamente estan disponibles cuando esta en
el modo Estructura.

13.3 Goodies

Abajo encuentra una lista de botones Goodies que estan disponibles en este momento en
nuestro sitio web:

Botén Funcién Como usarlos
Insertar Inserte paginas en blanco en e Vaya a donde quiera insertar una pagina en blanco y
Pagina cualquier lugar dentro de su haga clic en el boton Insertar Pagina.
@l documento ChemSketch. Note
que la forma usual—es a través

de pagina/nueva en el meni—
adicione una pagina al final del

documento.

Clonar Clone la pagina actual (ademas 1. Active la pagina que quiere clonar.

Pagina de su contenido) un nimero de 2. Haga clic en el botdn Clonar Péagina.

) veces—es muy usada para llenar | 3 En |a caja de dialogo que aparece especifique el
el documento con plantilas, nimero de veces a clonar y haga clic en OK.

tablas, titulos, etc. Las nuevas
paginas se adicionan al final del

documento.
Mover/ Mueva y copie paginas—p.ej. 1. Vaya a la pagina que desea mover o copiar.
Copiar cambia el orden de la pagina en
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Botdon

Funcioén

Como usarlos

Pagina

su documento.

2. Haga clic en el boton Mover/Copiar Pagina.

3. En la caja de dialogo que aparece teclee el numero de
paginas que quiere colocar después de la pagina actual
y haga clic en OK.

4. Seleccione Si en el mensaje que aparece si quiere
copiarla en la pagina actual. Seleccione No si solamente
quiere moverla. Haga clic en Cancelar para detener la
ejecucion del programa.

Borrar
Paginas

G

Borrar un rango de paginas al
mismo tiempo.

1. Haga clic en el boton Borrar Paginas.

2. En la caja de dialogo que aparece teclee la secuencia
de las pagina a borrar.

3. Se le avisara acerca de inhabilitar la accién Deshacer
después de la ejecucion del programa. Escoja OK si
desea borrar las paginas. Haga clic en Cancelar para
abortar la ejecucién del programa.

Anotar en Anotar en sus documentos el 1. Abra o cree un documento.

Documento | contenido en la zona superior 2. Haga clic en el botén Anotar en Documento.

=) izquierda de cada pagina. Esto es | 3. Después de la ejecucion del programa haga clic en el

muy conveniente para manejar contador de paginas al final en la barra de estado para
documentos y presentaciones ver nombres de paginas.
largas.

Boceto Exporta todas las moléculas a una | 1. Dibuje las estructuras que desee para exportarlas a una

(Sketch)- pagina dentro de un archivo pagina.

para- VRML 2.0, que puede verse con 2. Haga clic en el botdn Sketch-To-VRML Converter.

Convertira | Cosmo, GLView, o cualquier otro | 3. Seleccione OK en el mensaje Listo para exportar...

VRML visualizador VRML. que aparece (o Cancelar para abortar el programa).

5‘5&' 4. Teclee el nombre del archivo y la ruta y haga clic en OK.
Note que si ha tecleado solo el nombre, el programa
ubicara el archivo WRL en el mismo directorio como
sk2vrml.bas.

5. Especifique la presentacién de la estructura escogida
tecleando la correspondiente letra en la siguiente caja de
dialogo y haga clic en OK.

SDF-para Importe los datos (moléculas, 1. Haga clic en el boton SDF-To-Sketch Converter.

Convertira | textos, etc.) desde un archivo en 2. En la caja de dialogo teclee la ruta completa y el nombre

Sketch formato MDL SDF a un (los signos—"*" y “?” se aceptan en el archivo mascara)

documento ChemSketch. Cada
registro en el archivo SDF se
traslada a la pagina.
LIMITACION: no se pueden
importar mas de 100 registros (los
documentos ChemSketch pueden
contener hasta 100 paginas). Si el
archivo SDF contiene mas de 100
registros entonces se le avisara
acerca de la conversion parcial (y
del numero de registros
exitosamente importados).

del archivo SDF que quiere importar y haga clic en OK.
Si teclea el nombre del archivo sin especificar la ruta
completa, el programa buscara su archive SDF en el
directorio del programa ChemBasic. Asi, que si ubica el
archive SDF que necesita en el mismo directorio con el
sdf2sk.bas entonces simplemente especifique el nombre
sin la ruta. Si ubica el archivo SDF en un sub directorio
del programa ChemBasic’s entonces usted necesita
solamente teclear el nombre del sub directorio.

3. Si busca los resultados contenidos en mas de un
archivo, el programa le sugiere que Seleccione
uno, entonces le pregunta por el campo de datos
que contiene el texto que quiere mostrar a lo largo
de la molécula. Especifique el nombre del campo'y
haga clic en OK.

Documento
Navegador
(Browser)

=

Mire a través de los directorios y
encuentre el documento
ChemSketch especificado asi
como se buscan documentos para
el texto hilera sin abrirlos.

e Haga clic en este botdn y siga las instrucciones que
aparecen en los mensajes. Esta es una herramienta
muy utilizada para busqueda y Previsualizacion de
documentos ChemSketch.

ACD/ChemSketch
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Botén Funcién Como usarlos

Tabla Cree tablas y/o Objetos alineados | Para crear una tabla y colocar el objeto dibujado en esta:
Magica de acuerdo al nimero 1. Haga clic en el boton Tabla Méagica.

(Wizard) especificado de filas y columnas | 2. Se le avisara sobre el nimero de Objetos en la pagina y

algunas sugerencias sobre como alinearlos. Seleccione
Si.
3. Especifique el niumero de filas y columnas en la tabla.
4. Escoja entonces si quiere crearle bordes a la tabla.
Para crear unatabla Vacia:
e Corra la Tabla Magica en una pagina en blanco.
O

e Seleccione No en la caja de mensaje donde se le
sugiere alinear los objetos.

£

solucién de volumen y
concentracion molar definida por
el usuario.

Remplazar Remplace una clase de 4tomo Note que esto solo "puede hacerse con estructuras simples
Elementos con otro. Esta accién es muy en una pagina.
IHF utilizada, por ejemplo, para 1. Dibuje o saque solo una estructura en la hoja y haga clic
estructuras perfluoradas. en este botoén.
2. Enla caja de dialogo que aparece especifique el
elemento que quiere emplazar y haga clic en OK.
3. En el siguiente dialogo escoja el elemento con el que va
a hacer el reemplazo y haga clic en OK.
Solucién Calcular los pesos de un Note que la ejecucion del programa es posible solo con
Calculadora | compuesto para preparar una una estructura simple en la pagina.

1. Dibuje o saque una estructura en la pagina y haga clic
en este boton.

2. Especifique la concentracion molar requerida y el
volumen de solucién en la caja de dialogo.

3. Vea los resultados en la caja de mensaje que aparece.

Imprimir
etiquetas

a

Rapidamente cree rétulos o
etiquetas para reactivos quimicos
e imprimalos en los Formatos
Estandar (Avery Standard) (se
incluyen 45 hojas de plantillas) o
imprimalos en sus propias hojas

1. Dibuje las estructuras a las que quiere crearles las
etiquetas y haga clic en el boton Imprimir Etiqueta.

2. Puede crear etiquetas para estructuras desde el archivo
SDF si esta corriendo este programa en una pagina
vacia.

3. Para mas informacion vea Iprinter.txt provista en el
directorio Goodies.

Constructor
de Péptidos

Construya estructuras de péptidos
en 3D para las secuencias de
amino acidos.

e Refiérase al archivo pepbuild.sk2 provisto en el
directorio Goodies para una guia del uso de este botén.

Constructor | Construya un carbohidrato con el e Para informacién acerca de cémo trabajar con este
de Carbo- nombre abreviado. botdn referirse al archivo sugarsk.txt que puede
hidratos encontrar en el directorio Goodies.
Reordenar Le permite cortar y pegar o copiar | 1. Abra el documento al que quiere reordenar las paginas.
Péaginas y pegar secuencias de paginas 2. Haga clic en este botdn y siga las instrucciones en los
I:lnlfl dentro del mismo documento. mensajes.
ll;lgn&rz:rar Cambie el nombre de las paginas 1 Abra el documento.

g_ 2. Haga clic en este boton.
@ 3. Teclee el numero de pégina que usted quiere renombrar
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Botdon

Funcioén

Como usarlos

y haga clic en OK.

4. Teclee el nombre y haga clic en OK.

5. Los nombres de las paginas se muestran cuando usted
hace clic en la pagina “Pagina 1/1” en la parte inferior de
su ventana ChemSketch.

Insertar
Numeros de
Pagina/
Notas

Inserte numeros de pagina o
notas complejas en su
documento. Observe que la nota
sera insertada en la parte inferior
izquierda de la pagina.

1. Abra o cree un documento

2. Haga clic en el boton Notas de Pagina

3. Teclee en la caja de dialogo que aparece que es una
plantilla para notas de pagina y haga clic en OK.

Claves de la Plantilla Notas:

* $P—inserta numeros de péagina

* $N—inserta nombres de paginas (que pueden insertarse
usando la utilidad Renombrar P4gina o usando el
comando Renombrar/Paginas

Puede también incluir cualquier texto fijo en su plantilla

notas.

Por ejemplo:

La Plantilla “$P” insertara nimeros de pagina

La Plantilla “6N” ubicara nombres de paginas en la esquina

izquierda de cada pagina

La Plantilla “Page $P” insertara las notas “Pagina 17,

“Pagina 27, efc.

La Plantilla: “Page $P: $N” insertara las notas “Pagina 1:

Nombre de Pagina.

La Plantilla que no contiene ninguna clave insertara textos

fijos para cada pagina- usted puede, por ejemplo, sefialar

todas las paginas con su nombre.

Crear HTML
war |

i

Exporta todas las paginas
especificadas de un documento
actual en un archivo HTML, el
cual podra ver en su explorador.
Nota: Requiere ChemSketch
4.01 o posterior.

e Todos los de talles pueden encontrarse en el archivo
FillTmpHelp.doc provisto en el directorio Goodies.

Convertidor

Exporte todas las estructuras de

1. Abra la péagina con las estructuras que quiere exportar.

remueve los iones pequefios ya
sea por FW o por numero de
atomos. Por ejemplo, el acetato

Sketch-a- la pagina actual o desde todo el . ] . S
SDF documento a un archivo SDF. 2. Escga este boton y Seleccione que quiere .|mportar—la
] pagina actual o todo el documento. Haga clic en OK.
e 3. Especifique el nombre y la ruta para el archivo SDF.
Observe que si usted teclea unicamente el nombre del
archivo, el programa pondra los archivos SDF
resultantes en el mismo directorio con el archivo
expsdf.bas.
Mostrar Explicitamente muestra _— i .
Hidrégenos | hidrogenos en las estructuras . legje estructuras en la pagina y haga clic en este
7 dibujadas. boton. ,

RoR Nota: usted puede usar el comando estandar ChemSketch
—Herramientas/Remover Hidrégenos Explicitos—para
reversar la accién.

E;rzgver (L)J?nzrscglsvt(r)uia lr:aguseacl;i%r:éegfelég?l 1.Especifiq ue el nombre y la ruta para el archivo S!:)F.

Espectador | cambiarse a “una molécula por Note que si teplea §olamente el pombrg del arghlvo, el

(Desalt) ingreso” archivos SDF. Este boton programa lo direccionara en el directorio Goodies.

2. Luego defina un criterio para partes pequefias: masas o
atomos.

3. El archivo SDF resultante se guardara en el mismo
directorio con el nombre que especificd bajo el nombre
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Botén Funcién Como usarlos
de sodio tendra el atomo de sodio newfile.sdf .
removido y el acido acético lo Un archivo muestra especial, “salts.sdf’ con 5 sales en
mantendra. (Nota: la molécula este se encuentra en el directorio Goodies para pruebas.
anterior se coloca en su forma SUGERENCIA: use la utilidad “Importar SDF” para revisar
neutral.) el Newfile.sdf.

Constructor | Construya un acido Nucleico en e Haga clic en este boton y siga las instrucciones de los

de Acidos | 3D (ADN, ARN) (una o dos me% v ysig

Nucleicos cadenas) para su secuencia de Jes.

&

entrada.
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14. Conclusién

Gracias por haber escogido ACD/ChemSketch. Estamos esforzandonos para producir lo mas facil de
usar, dentro de los mas potentes programas de dibujo para quimica disponibles en este momento.
Desde mayo del 2001, unas 100,000 copias de ACD/ChemSketch estan en circulacion y pensamos
que hay razones para su creciente popularidad!

El Complemento del capitulo 3 de esta guia deberia haberle dado las herramientas necesarias para
comenzar a trabajar con este programa. El complemento del capitulo 4 de esta guia deberia haberlo
habituado con una nueva dimensiéon de ACD/ChemSketch, el I-Lab. EI complemento de los capitulos
restantes de esta guia lo ha hecho altamente eficiente como usuario ChemSketch y de hecho le
damos la bienvenida al “club” de expertos ChemSketch.

Este resumen, combinado con una ayuda en linea deberia ser suficiente para ejecutar muchas cosas
con este potente e intuitivo paquete. Para cualquier ocasion posterior en la que se requiera asistencia
0 si nos retroalimenta sobre este manual o cualquier otro aspecto del software, estariamos contentos
de escucharlo. Esperamos que se contacte por alguna de las formas descritas en el capitulo 1.8.

Y ademas...

Una vez que ha usado esta guia, esperariamos su comentario.
Cémo podemos mejorar la documentacion para este producto?
Tenemos un pequefio cuestionario que nos gustaria que
respondiera. Todas los remitentes de los dibujos se almacenaran
para poder recibir un premio de ACD/ChemFolder (o equivalente
descuento para comprar cualquier software ACD). Por favor use
MS Word 6.0 o posterior para abrir el archivo “survey.doc” o use
Adobe Acrobat Reader para abrir “survey.pdf” en la
documentacion del CD que ha recibido con este software, o visite
la pagina “Feedback” en nuestro sitio web,
http://www.acdlabs.com/feedback/guides.html. el ganador del
dibujo sera anunciado al final de cada calendario anual.
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