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Strutture Chimiche  - Programmi

• ChemDraw (ChemOffice) - $$$  più completo e avanzato

• ChemSketch (free) semplice ma limitato

• IsisDraw/BioviaDraw (free) semplice e un po’ più completo

Per proteine/macromolecole:

• Chimera - free

• VMD (Visual Molecular Dynamics) - free       

• RasMol

• Biovia DS Visualizer

https://www.pianetachimica.it/computer/computer_chi.htm
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ChemSketch

E’ uno dei programmi più semplici per disegnare molecole e trovare il loro nome 

IUPAC (se hanno meno di 50 atomi).

Permette di vedere alcuni dati della molecola disegnata, quali ad es. peso 

molecolare, formula bruta, densità, indice di rifrazione, tensione superficiale, ecc.

Permette di creare il modello 3D della molecola e anche di effettuare alcuni 

cambiamenti sui legami (lunghezze, angoli, torsioni, ecc.)

http://www.acdlabs.com/download/

http://www.acdlabs.com/download/
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ChemSketch
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IsisDraw (old)- BioviaDraw (new)

IsisDraw è un programma abbastanza completo e semplice per disegnare 

velocemente anche molecole complesse. 

NON è compatibile con Windows 10 (in questo caso si usa la nuova versione 

BioviaDraw).

IsisDraw è OK per Windows 7 se impostate la compatibilità con WinXP (pulsante 

destro - proprietà - compatibilità - Win XP)

http://www.acdlabs.com/download/

http://www.acdlabs.com/download/
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IsisDraw (old)- BioviaDraw (new)



Trieste,  22/11/2013- 7

ChemDraw

E’ il software professionale

d’elezione dei chimici

Molto usato soprattutto dai

chimici organici per 

rappresentare strutture, 

reazioni, orbitali, ecc.

Su Moodle2 troverete 2 

video:

- Tutorial base 

- Comandi veloci



Trieste,  22/11/2013- 8

ChemDraw

ATTENZIONE AGLI ANGOLI DI LEGAME!!!
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ChemDraw

ATTENZIONE AGLI ANGOLI DI LEGAME!!!
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ChemDraw
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ChemDraw

Ad es. Remdesivir

ACS1996

ChemDraw
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ChemDraw - InChI
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InChI

International Chemical Identifier

Codice sviluppato da IUPAC per contenere le info di una struttura chimica e 

facilitarne la ricerca in database e la scrittura.

Contiene STRATI di informazione (atomi e loro connessione, tautomeria, 

stereochimica, ecc.). Incollando la stringa InChI su:

1) ChemDraw, compare la struttura

2) motori di ricerca, i risultati riconducono al composto

InChI=1S/C12H14/c1-12(2,3)10-9-11-7-5-4-6-8-11/h4-8H,1-3H3
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InChI
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InChI

Ad es. Remdesivir

InChI=1S/C27H35N6O8P/c1-4-18(5-2)13-38-26(36)17(3)32-42(37,41-19-9-7-6-

8-10-19)39-14-21-23(34)24(35)27(15-28,40-21)22-12-11-20-25(29)30-16-31-

33(20)22/h6-12,16-18,21,23-24,34-35H,4-5,13-14H2,1-

3H3,(H,32,37)(H2,29,30,31)/t17-,21+,23+,24+,27-,42-/m0/s1

InChI Key   RWWYLEGWBNMMLJ-YSOARWBDSA-N
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ChemDraw – InChI Key
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InChI Key

Codice a 27 caratteri non comprensibile per gli umani

Creato per facilitare ricerche sul web (quando InChI è troppo lungo)

Posso “incollare” codice sui motori di ricerca, ma non su ChemDraw per 

creare la struttura.

NB: piccola probabilità (non nulla) dello stesso codice per più molecole

FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N
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InChI Key

NB: risultati diversi da InChI sui motori di ricerca



Trieste,  22/11/2013- 19

ChemDraw - SMILES

CC(C)(C#CC1=CC=CC=C1)C
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SMILES

Acronimo di: Simplified Molecular Input Line Entry System

E’ una breve stringa ASCII che descrive la struttura di una molecola.

SMILES canonico (Canonical SMILES)

SMILES Isomerico (Isomeric SMILES) include le regole per specificare gli 

isomeri, la chiralità e le configurazioni del doppio legame, ad es.

F/C=C/F rappresenta il trans-difluoroetilene

F/C=C\F rappresenta il cis-difluoroetilene

Infine, SMARTS è una variante di SMILES per poter includere atomi e legami 

"jolly« (variabili). Questa funzione è molto usata negli algoritmi per la ricerca nei 

database di composti chimici e loro dati. 
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SMILES – Wikipedia

CN1CCC23C4C1CC5=C2C(=C
(C=C5)O)OC3C(C=C4)O
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SMILES – PubChem
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SMILES – PubChem


