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• Quina és la geometria molecular?

Del 2D al 3D... ¿per què?

2

NH3 H2O CO2



• Les implicacions de les conformacions en molècules orgàniques

Del 2D al 3D... ¿per què?

3PDBID: 4HJO



Representacions moleculars
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Varetes Boles i varetes Van der Waals

Distàncies, angles
Geometria de les hibridacions

Conformacions

Superfície
Forma molecular

Radi atòmic

http://jmol.sourceforge.net/

2D 3D

Jmol:



On podem trobar informació?
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• Base de dades de molècules orgàniques
• Informació de >89 milions de compostos
• Estructura 3D optimitzades amb programes de 

modelització

• Enfocat a l’ensenyament de la química
• Molècules inorgàniques, orgàniques i sòlids
• Estructura optimitzada i propietats validades 

pel seu ús educatiu
• Inclou algunes propietats: geometria, simetria, 

modes de vibració, orbitals moleculars,...

• Visualització d’estructures tridimensionals
• Fàcil interactivitat (conté un editor)
• Dades espectroscòpiques

On podem trobar informació?
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PubChem

7https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#

Nom o fórmula del 
compost químic

paracetamol



PubChem – Informació farmacològica

8https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#



PubChem –Informació estructural
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2D Structure 3D Conformer

Names and Identifiers
IUPAC:          N-(4-hydroxyphenyl)acetamide
InChI Key:     RZVAJINKPMORJF-UHFFFAOYSA-N
Canonical SMILES:   CC(=O)NC1=CC=C(C=C1)O
Molecular Formula: C8H9NO2

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#



Models 360
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Nom o fórmula del 
compost químic

SuggerimentsOpcions de 
visualització i 

propietats moleculars
Desar la imatge

http://www.chemeddl.org/resources/models360/models.php



11http://www.chemeddl.org/resources/models360/models.php

Distàncies 
d’enllaç





Per exemple... 
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• Tots els enllaços C-C són iguals?

Distància C-C

Angle H-C-C

3D !



MolView
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Panell 
d’edició

Conversió   
2D – 3D 

Nom o fórmula del 
compost químic



Diferents tipus d’enllaç
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Ce

NaCl

CH2Cl2

H2CO3

ZnS

Molècules 
enllaç covalent

Estructures 
metàl∙liques Estructures iòniques



• Superfícies

• Potencial electrostàtic emprant VdW

• Vibracions

• Orbitals moleculars

Estudiant altres propietats
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• Prenem d’exemple l’estructura de la proteïna JAK3…

Sistemes biomoleculars

165LWN (http://www.rcsb.org/)

90º

Làmina beta

Hèlix alfa

Centre actiu



Del 2D al 3D
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