CO 04

Savoir representer les
molécules en 3D




I — Les différents modes de représentation

1) La convention de Cram

m Construire avec les modeles

m Méthane

m Ethane

1919 - 2001

® Propan-1-ol
m | es représenter avec la convention de Cram
m Liaison dans le plan

m [ .iaison vers ’avant

m [iaison vers Parriere
E. Beauvineau, ENCPB, 2015 2



Remarque :

eauvineau, ENCPB, 2015



m Hrreurs classiques : commenter

Liaison en avant du plan

. Beauvineau, ENCPB, 2015 4



2) La perspective cavaliere

m Représentation en perspective avec un point de
fuite a P'infint

m HExemple : I’éthane

m Intérét : représentation du cyclohexane et de ses
dériveés

E. Beauvineau, ENCPB, 2015



m Savoir représenter un cyclohexane
m Construction avec le modele moléculaire

m Trouver la conformation (cf CO 05) la plus stable

m Appliquer ce mode de représentation a la
molécule de glucose représentée ici en
convention de Cram

E. Beauvineau, ENCPB, 2015 6















Les cOtés opposés sont paralleles









[

Plan moyen du cycle



I

L T~

Chaque liaison équatoriale est parallele a un
coté situé deux places plus loin



Les liaisons axiales perpendiculaires au plan
moyen du cycle.



Equilibre de conformation (cf. CO 05) entre les deux formes « chaise »

Transformation axial - équatorial



m Application a la molécule de glucose :

E. Beauvineau, ENCPB, 2015 18



3) La projection de Newman

m On regarde la molécule dans I’axe de la liaison
entre 2 atomes de carbone voisins
® On projette dans un plan frontal.
m [’atome de devant est représenté par un point

m [’atome de derriere est masqué(cercle).

E. Beauvineau, ENCPB, 2015 19



m [ibre rotation autour de la liaison C-C
m Plusieurs « conformations » possibles
m Plusieurs représentation de Newman possibles
m 2 particulieres : décalée / éclipsée

m Passage de I'une a l'autre : rotation

en
/ arriere

Forme décalée
ou étoilée

Forme éclipsée

E. Beauvineau, ENCPB, 2015




m || est possible de représenter des alcenes avec ce

mode de représentation :

m Pour s’entrainer : représenter cette molécule
(nom ?), en projection de Newman, vue de
droite et vue de gauche.

E. Beauvineau, ENCPB, 2015

21



m Représentation de Newman pour le cyclohexane
et ses dériveés :
m Choisir deux liaisons
= Faire la représentation pour chacune d’elles

m [ es « relier »

6
CH,

H

Newman projection

anti

E. Beauvineau, ENCPB, 2015 22



II — La méthode V.S.E.P.R.
Ou méthode de Gillespie (1957)

m V.S.E.P.R : Valence Shell Electron ; 7
Pair Repulsion ou répulsion des paires

d’électrons de valence.

m Complete la théorie de Lewis

m Modcle purement électrostatique : les doublets
liants, non liants, et les électrons célibataires se
repoussent et s’¢loignent le plus possible les uns
des autres

E. Beauvineau, ENCPB, 2015 23



Méthode pour prévoir les géomeétries :

B AXmEn

® A :atome central
m X : doublets liants (=substituants)

®m E : doublets non liants

m [ a géométrie de Penvironnement électronique
autour de A dépend de m + n

m [ a géomeétrie moléculaire dépend de m et n

E. Beauvineau, ENCPB, 2015 24



Géomeétrie de PPenvironnement
électronique

Linéaire / Segment

Triangle équilatéral

Tétraedre

Bipyramide trigonale
(= a base triangulaire)

Octaedre

Représentation




Différentes géométries moléculaires a connaitre :

> m+n =2
Géométrie moléculaire

linéaire
Exemple : CO,
l]ﬂx:En
> m+n =3
‘
b}ﬁ}Eﬂ C}HEE] Q
Ex : BF, Ex : SnCl, PN

Géomeétrie moléculaire Géométrie moléculaire
Trigonale plane Coudée



Géométrie moléculaire Géomeétrie moléculaire Géomeétrie moléculaire
tétraédrique Pyramidale a base Coudée
triangulaire



> m+n =5

g

g) AXsEy

Exemple : PCl

Géométrie
Moléculaire
Bipyramidale a
base triangulaire

h) AX,E,

Exemple : SF,

Géométrie
Moléculaire
Tétraédrique
irréguliere

AR
o

i) AX:E,

Exemple : CIF;

Géomeétrie
Moléculaire
Plane,enT

D AXHE,

Exemple : XeF,

Géométrie
Moléculaire
Linéaire



k) AXgEy

Exemple : SF,

F
F//Iln~|Su\\\\\F
F
Géométrie
Moléculaire
Octaédrique

Exemple : IF,

F

F//,,,“ I “\\\\\F

F/6\F

Géométrie
moléculaire
Pyramidale a
base carrée

Exemple : XeF,

F//I,. O“\\\\F
X

s
F’G‘F

Géomeétrie
Moléculaire
Plan carré



Modification des angles « idéaux »

* Présence de doublets non liants :

Exemples : Modification des angles entre les liaisons due a la
presence de doublets non liants pour des molécules du type AX E,
avec m+n =4,

molécule CH,4 NH; H2.0
er’1V|ronne.ment AX: AXSE AXGE,
électronique
géométrie moléculaire | tétraédrique . pyrarmdale : coudée
a base triangulaire
angle vglenciel o o o
HAH 109,5 107,3 104,5
L @A A
N L= LS

d) AX4E° e) AX3E1 f) AX2E2

Conclusion ?



 Liaisons multiples

H H
/

116,6° -—
| CEJ i\
y 12Ty

ethéne

Conclusion ?

* Présence d’électrons célibataires

Conclusion ?

Notation
Environnement
électronique
Edifice

AX,E,
triangulaire plan

coudé

a=134°

NOa-
AXE,
triangulaire plan

triangulaire plan

e_
| o]
@,L\
VRGN
SOl

a=120°

NOZ-
AX,E,
triangulaire plan

coudé



* |nfluence de la nature des atomes :

Exemples : Modification des angles entre les liaisons due a
'électronégativité différente des éléments

Cl Angle HCCI = 108,9 ° < 109,5 °
)\”"”H Cl plus électronegatif, le doublet liant entre C et Cl est
Ci 7 en moyenne plus éloigné de 'atome de carbone, donc

moins repulsif.

N

» Plus les interactions répulsives sont grandes, plus les doublets sont éloignés

» Siles positions autour de A ne sont pas équivalentes (m+n=5 ou 6), la géométrie la
\ plus stable est celle qui éloigne le plus possible les doublets les plus volumineux. )




Test

Dioxyde de carbone
Cyanure d'hydrogene
Chlorure d’aluminium
Formaldéhyde

Dioxyde de soufre
Méthane

lon sulfate

Ammoniac

Eau

Pentachlorure de phosphore
Tétrachlorure de tellure
Trifluorure de chlore
lon triiodure
Hexafluorure de soufre
Pentafluorure de brome
Tétrafluorure de xénon
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O=C=0

Dioxyde de carbone
Cyanure d'hydrogene
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Méthane

lon sulfate

Ammoniac

Eau

Pentachlorure de phosphore
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O=C=0
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,
120°
Al
Nl
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180°
o +H—C=N
180 ES L
O=C=0

Dioxyde de carbone

Cyanure d'hydrogene

Chlorure d’aluminium

Formaldéhyde

Dioxyde de soufre

Méthane

lon sulfate

Ammoniac

: - - -

Pentachlorure de phosphore
Tétrachlorure de tellure
Trifluorure de chlore
lon triiodure
Hexafluorure de soufre
Pentafluorure de brome
Tétrafluorure de xénon




Dioxyde de carbone
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180°
o +H—C=N
180 ES L
O=C=0

Dioxyde de carbone

Cyanure d'hydrogene

Chlorure d’aluminium

Formaldéhyde

Dioxyde de soufre

Méthane

lon sulfate

Ammoniac

: - - -

Pentachlorure de phosphore
Tétrachlorure de tellure
Trifluorure de chlore
lon triiodure
Hexafluorure de soufre
Pentafluorure de brome
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Dioxyde de carbone 1.
Cyanure d'hydrogene 2.
Chlorure d’aluminium 3.

Formaldéhyde 4.

Dioxyde de soufre 5.
Méthane 6.

lon sulfate 7.

Ammoniac 8.

Eau 9.

Pentachlorure de phosphore 10.
Tétrachlorure de tellure 11.
Trifluorure de chlore 12.
lon triiodure 13.
Hexafluorure de soufre 14.
Pentafluorure de brome 15.
Tétrafluorure de xénon 16.

Mmoo w>

Molécule octaédrique

Systeme digonal, molécule linéaire
Tétraedre non régulier

Molécule « en T »

Molécule coudée

Molécule bipyramidale a base
triangulaire

Molécule pyramidale a base
triangulaire

Systeme tétragonal, molécule
tétraédrique

Géométrie carrée, plane.

Systeme trigonal plan, molécule
triangulaire

Molécule pyramidale a base carrée
Molécule linéaire



Réponses

1B : C = AX,E, * 9E:0=AX,E,
2B : C = AX,E, « 10F : P = AX.E,
3 : Al = AX,E, + 11C: Te = AX,E,
4) : C = AX,E, * 12D : Cl = AX,E,
5E : S = AX,E, o 13L:1=AX,E,
6H : C = AX,E, o 14A:S = AX.E,
7H : S = AX,E, * 15K : Br = AX.E,

8G : N = AX,E, * 16l : Xe = AX,E,
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