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Strutture Chimiche - Programmi

« ChemDraw (ChemOffice) - $$$ piu completo e avanzato
« ChemSketch (free) semplice ma limitato

» |IsisDraw/BioviaDraw (free) semplice e un po’ piu 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 piu 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, densita, 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/
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ChemSketch

kACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2] —
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IsisDraw (old)- BioviaDraw (new)

IsisDraw e un programma abbastanza completo e semplice per disegnare
velocemente anche molecole complesse.

NON e compatibile con Windows 10 (in questo caso si usa la nuova versione
BioviaDraw).

IsisDraw e OK per Windows 7 se impostate la compatibilita con WinXP (pulsante
destro - proprieta - compatibilita - Win XP)

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

E] Unnamed1 [modified] - BIOVIA Draw 2020 (x64) @ 100% — O X
File Edit Options Object | Chemistry | Window Help
= X Run Pipeline Pilot Protocols... Draw - Templates n
e 7! Manage Centralized Libraries... View » Export ~ | € Import % Tools
/ PSS Discovery Studio 3D Viewer N O P H cl Br | A Q * lA v |
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ant Structure Resolver... NEMA ¥ Bio Objects
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ChemDraw

© ChemDraw Prime — O X

File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

E’ il software professionale
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ChemDraw

& ChemDraw Prime

ATTENZIONE AGLI ANGOLI DI LEGAME!HI File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

. 21} E! — G Atom Properties...
Bracket Properties...

& ChemDraw Prime — O X Check Structure

File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help @Untitled[ Clean Up Structure Shift+Ctrl+K
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Reposition the selected atom(s)
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ChemDraw

ATTENZIONE AGLI ANGOLI DI LEGAME!!

& ChemDraw Prime — O X
File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

BoB=0raXhal= ~QQ
B I U)mXx,Xx* [

@Untitled Document-1 *




@ ChemDraw Prime
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ChemDraw

File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

Object Settings...

Apply Obiject Settings from
Fixed Lengths

Fixed Angles

Show Stereochemistry

Attach Data...

Annotate...

Center on Page
Align
Distribute

Add Frame

Group
Ungroup

Join

Bring to Front
Send to Back
Flatten

Flip Horizontal

Flip Vertical

Rotate 180° Horizontal
Rotate 180° Vertical
Rotate...

Scale...

Ctrl+L
Ctrl+E

Ctrl+G
Shift+Ctrl+G
Ctrl+)

F2
F3

Shift+Ctrl+H
Shift+Ctrl+V
Alt+Shift+Ctrl+H
Alt+Shift+Ctrl+V
Ctrl+R

Ctrl+K

Other...

Current Document

ACS Document 1996

Adv. Synth. Catal. Document
| Draw Styles

J. Chin. Chem. Soc. Document

J. Het. Chem

J. Mol. Mod. (1 Column)

J. Mol. Mod. (2 Column)
Nature Research Document
New A4 Document

New Document

New Slide

Phytomedicine Document
RSC (1 Column) Document
RSC (2 Column) Document

Science of Synthesis

Show Terminal Carbon Labels
SYNTHESIS, SYNLETT Document

Verlag Helv. Chim. Acta Doc
Wiley Document
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ChemDraw

Ad es. Remdesivir

ACS1996

+
B

ChemDraw



ChemDraw - InChl
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& ChemDraw Prime

File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

. Undo Move Ctrl+7 LE. Q Q
Redo not available Shift+Ctrl+Z | T ‘
=B 1 U xx" 1
Cut Ctrl+X
Copy Ctrl+C Eﬁ
Paste Ctrl+V ~
p Clear Del
@ Select All Ctrl+A
\ Invert Selection Shift+Ctrl+1
Repeat Move Ctrl+Y
\‘ Copy As > SMILES Alt+Ctrl+C
. Paste Special > SLN
”/,/ Insert File... InChl
“, Insert Object... InChl Key
‘| Object CDXML Text Ctrl+D
N\ g MOL Text Alt+Shift+Ctrl+0
\ [ l MOL V3000 Text Alt+Ctrl+O
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t
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=)
> O
A
O y
£ >

Copy the selected structure(s) to the clipboard as an InChl string
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INChl

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 InChl su:

1) ChemDraw, compare la struttura

2) motori di ricerca, i risultati riconducono al composto

INnCh1=1S/C12H14/c1-12(2,3)10-9-11-7-5-4-6-8-11/nh4-8H,1-3H3

7 N\




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

Cerca con Google Mi sento fortunato

© & https

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

Q Tutti Q Maps ) Shopping &) Immagini © Notizie i Altro Impostazioni Strumenti

Circa 211 risultati (0,77 secondi)

pubchem.ncbi.nim.nih.gov » Phe... - Traduci questa pagina

Phenyl-t-butylacetylene | C12H14 - PubChem
2.1.2InChl. Help. New Window. InChi=1S/C12H14/c1-12(2,3)10-9-11-7-5-4-6-8-11/h4-8H,1-3H3
Computed by InChl 1.0.5 (PubChem release 2019.06.18)

webbook.nist.gov » cgi » cbook v Traduci questa pagina
Phenyl-t-butylacetylene - the NIST WebBook

Formula: C12H14; Molecular weight: 158.2396; IUPAC Standard InChl: InChl=1S/C12H14
/c1-12(2,3)10-9-11-7-5-4-6-8-11/h4-8H,1-3H3; IUPAC Standard ..

www.molinstincts.com » formula ~ Traduci questa pagina

Phenyl-t-butylacetylene Formula - C12H14 - Over 100 million ...
SMILES String, CC(C)(C)C#Cc1cceect. InChl, InChI=1S/C12H14/c1-12(2,3)10-9
-11-7-5-4-6-8-11/h4-8H,1-3H3. InChiKey, FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-

w.google.com/search?sxsrf=ALeKk0208i5nlspYzk9zcXFnArFOVYL7ww%3A 1602333

—
=d States)

Phenyl-t-butylacetylene | C12H...
pubchem.ncbi.nim.nih.gov

© & https/i

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

Q Tutti  Q Maps

chem.nim.nih.gov

@ ChemDraw Prime

Q Shopping

ChemiIDplus - 4250-82-2 - FAS...

= Notizie

.google.com/search?q=InChi%3D1S/C12H14/c1-12(2,3)10-9-11-7

Phenyl-t-butylacetylene Formul...
molinstincts.com

=) Immagini i Altro
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Impostazioni  Strumenti

Phenyl-t-butylacetylene Structu...

molinstincts.com

File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help
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Alt+Ctrl+P

Alt+Shift+Ctrl+P

Undo Delete Ctrl+Z E. @“ Gﬁ
Redo not available Shift+Ctrl+Z -
Cut cul+x [ —
Copy Ctrl+C
Paste Ctrl+V
Clear Del
Select All Ctrl+A / \
Invert Selection Shift+Ctrl+I
Repeat Clear Ctrl+Y —
Copy As
Paste Special SMILES
Insert File... InChl
Insert Object... MOL/CDXML Text
Object
| mi |

5-4-6-8-11/h4

@ 1Y

Phenyl-t-butylacetylé
pubchem.ncbi.nlm.nik
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Ad es. Remdesivir

INChI=1S/C27H35N608P/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

InChl Key RWWYLEGWBNMMLJ-YSOARWBDSA-N
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ChemDraw — InChl Key

@ ChemDraw Prime
File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

B Undovor atz fiy o @ &
Redo not available Shift+Ctrl+Z B I U Ha X ‘3 .
v CHz X 2 A

M

Cut Ctrl+X
Copy Ctrl+C E@
Paste Ctrl+Vv ~

p Clear Del

@ Select All Ctrl+A

\ Invert Selection Shift+Ctrl+I
Repeat Move Ctrl+Y

\‘ Copy As > SMILES Alt+Ctrl+C

\‘\ Paste Special > SLN

“, Insert File... InChl

) Insert Object... InChl Key

“l  Object CDXML Text Ctrl+D
N\ g MOL Text Alt+Shife+Ctrl+0
\ [ l MOL V3000 Text Alt+Ctrl+O

©© < >

Copy the selected structure(s) to the clipboard as an InChl string
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INChl Key

Codice a 27 caratteri non comprensibile per gli umani
Creato per facilitare ricerche sul web (quando InChl e troppo lungo)

Posso “incollare™ codice sui motori di ricerca, ma non su ChemDraw per
creare la struttura.

NB: piccola probabilita (non nulla) dello stesso codice per piu molecole

N/
\

FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N



INChl Key
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NB: risultati diversi da InChl sui motori di ricerca

FASN

Google

organic solar cells

HC

ChemiIDplus - 4250-82-2 - F...
chem.nlm.nih.gov

7
=

3

Q Tutti

PPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N B Q
@ Maps & Immagini ) Notizie & Shopping i Altro Impostazioni Strumenti
chemical compound 30l solar cell thin film materials diphenylacetylene 10
P Rf 9 7,0 ?
+

A PPy - R i+ FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N X  Q
N 1 I i
T R'—4—

Z AcOK, H,0 N

R =5y alkyl 20 example Q Tutti Q Maps =] Immagini = Notizie {2 Shopping i Altro Impostazioni Strumenti

19-92% yiel

Sulfur-mediated difunctionalization of internal and ter...
sciencedirect.com

DE102011054246A1 - Orgi
patents.google.com

slide17 of 17 [[% English (United States)

Circa 166 risultati (0,34 secondi)

chem.nlm.nih.gov » chemidplus - Traduci questa pagina

ChemIDplus - FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N
4250-82-2 - FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N - Phenyl-t-butylacetylene - Similar

structures search, synonyms, formulas, resource links, and other chemical ...

spectrabase.com » spectrum ~ Traduci questa pagina

FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N - 13C NMR Chemical Shifts

13C Nuclear Magnetic Resonance (NMR) Chemical Shifts of FASNPPWZLHQZAJ-
UHFFFAOYSA-N with properties.

webbook.nist.gov » cgi » cbook ~ Traduci questa pagina

Phenyl-t-butylacetylene - the NIST WebBook
.. IUPAC Standard InChlKey: FASNPPWZLHQZAJ-UHFFFAOYSA-N; CAS Registry Number:
4250-82-2; Chemical structure: C12H14 View the 3d structure.

2d States)

= Notes
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ChemDraw - SMILES

& ChemDraw Prime
File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help

. Undo Move Ctrl+Z l!—l Q G_\
Redo not available Shift+Ctrl+Z B I U He X K.) .
cHz Xy X2

M

Cut Ctrl+X
Copy Ctrl+C E@
Paste Ctrl+V ~
p Clear Del
@ Select All Ctrl+A
Invert Selection Shift+Ctrl+1
\ Repeat Move Ctrl+Y
\\"‘ Copy As > SMILES Alt+Ctrl+C
\‘\. Paste Special > SLN @ ChemDraw Prime ..
/,’” liezr 2 2 inchI File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help
5 Insert Object... InChl Key
“ Object CDXML Text Cirl+D . Undo Paste Ctrl+Z k Q G*
\ (- MOL Text Alt+Shift+Ctrl+0 Redo not available Shift+Ctrl+Z = B I U S Xz .
\ [ l MOL V3000 Text Alt+Ctrl+0 Cut Cirl+X = — e
\b ®‘ Copy Ctrl+C
Paste Ctrl+V
T A p Clear Del
H @ Select All Ctrl+A
at) &,‘ \ Invert Selection Shift+Ctrl+
> O \ Repeat Paste SMILES Ctrl+Y
O O . 4 Copy As >
OO0 . Paste Spedial > SMILES Alt+Ctrl+P
/’/,/ Insert File... InChl
Insert Object... MOL/CDXMLText  Alt+Shift+Ctrl+P
_ _ _ 7 Object [ . | .
CC(C)(C#CC1=CC=CC=C1)C Ny — /
AN ——
N \ / T
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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 chiralita 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 e una variante di SMILES per poter includere atomi e legami

"lolly« (variabili). Questa funzione e molto usata negli algoritmi per la ricerca nei
database di composti chimici e loro dati.
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A . . o
&« C @ © @& https/itwikipedia.org/wiki/Mo- [E]  67% b Yy IiN D ®
o CN1CCC23C4C1CC5=C2C(=C
e Morfi
WIKIPEDIA orina - — 4
Lenciclopedia libera R R i - -
Da Wikipedia, l'enciclopedia libera.
Pagina principale @ Disambiguazione — Se stai cercando il racconto di Bulgakov, vedi Morfina (racconto).
Ultime madifiche @ h i
Unavoce a casa Le Informazioni riportate non sono consigil medici e potrebbera non essere aceurate. | contenut! hanno solo fine filustrativo e non ChemDraw Prime
Nelle vicinanze A sostituiseono il parere medico” leggi le avwertenze File Edit View Object Structure Text Curves Colors Search Window Help
Vetrina
. O
Alute Aleuni del contenuti riportali pofrebbero generare situazioni di pericolo o danni. Le informazioni hanno solo fine illustrativo, non esortativo . Undo Move Curl+Z 100% ™ C-Q C\
Sportello informazioni A o B N . I N il i
né didattico. L'uso di Wikipedia & & proprio rischio: leggi le avwvertenze Redo not available Shift+Ctrl+Z U N 2
Comunita o . = B I h—it CHz };2 ‘\ .
BN - La merfina € il pil abbondante e principale alcaloide contenuto nell'oppio. estratto dalla linfa Morfina Cut Ctrl+X
B:ra © Lomunita essiccata fuoriuscita dal profondo taglio effettuato sulle capsule immature prodotte dal papavero da Copy Ctrl+C
I Wikipedizno oppio (Papaver somniferum). La morfina & stato il primo principio attivo estratto da una fonte T el
Fai una donazione vegetale ed & uno degli aimeno 50 alcaloidi di diversi tipi presenti nell'oppio. La morfina & asiE It
Contatti generaimente contenuta in un 8-17 per cento del peso a secco dell'oppio, anche se pud é: Clear Del
Stument ra.gg\umgere il 26 per cento m. alcune specwe: La varieta del papa\{en c.ome Przemko e Norm‘am s0n0 @ Select Al Ctrl+A
utilizzati per produrre due altri alcaloidi, tebaina & papaverina, utilizzati nella sintesi di oppioidi come
:jl‘u';‘:”: L o ossicodone e etorfina e altre sostanze semi sintetiche. || Papaver bracteatum (Lindley) € una specie \ Invert Selection Shift+Ctrl+1
Mediiche corelste da cui si oftiene molta tebaina. La presenza di morfina in altri papaverales e Papaveracee, cosi Re peat Move Ctrl+Y
Carica su Commons X ’ \
Lin:k pem;aname predominante nelle prime fasi del ciclo di vita della pianta. Passato il punto oftimale di estrazione, si \‘ Copy As >
Informazioni pagina arriva al vari processi nello stabilimento di produzione di codeina, tebaina, ossicodone, quantita S Paste Special N SMILES Alt+Cirl+P
\
Cita questa voce trascurabili di idromorfone, dildromerfina, dildrocodeina, tetraidrotebaina e idrocodone. N Site oz Rk
Elemento Wikidata X i . ) 5 InChl
Viene utilizzata in medicina come analgesico per il trattamento del dolore acuto e cronico. Agisce Insert File...
Stampalesporta rapidamente se somministrata in via endovenosa (EV) o sottocutanea (SC). Per via orale (OS), in . Insert Object. MOL/CDXML Text Alt+Shift+Ctrl+P
Creaun libro forma di sciroppo o compresse, invece si deve attendere un arco di 20-60 minuti prima di sentirne ’/,/ .
Scarica come PDF I'effetio analgesico. La morfina instaura rapidamenie una fase di assuefazione e tolleranza, ovvero ObJeCt
Versione stampabile la necessita di aumentarne le dosi per poter risentire 'effefto analgesico oftenuto precedentemente \ |—! |
In alti progett con minori dosaggi. Oltre a questo problema si instaura anche una dipendenza sia fisica che \ [ :L
Wikimedia Commans psicologica da guesta sostanza, fatto sgradevole che pud verificarsi dopo alcune seftimane di uso
‘.’\/\Kiquute giornaliero standard. E necessario scalare gradatamente il 0saggio senza interrompere ¥ \ ®
bruscamente |a terapia per non incorrere in una sindrome di astinenza. 4
In altre lingue o Nome IUPAC 'LLL AsA
Catala Indice [nascondi] (5a.6a)-7,8-dideidro-4,5-epossi-17-metilmorfinan-
Deutsch 1 Usi medici SESco E
EMkd 1.4 Trattamento del dolore Caratteristiche generali
English 1.2 Dispnea Formula bruta o C47H1gNO3 ,V>‘ O H
lecol
FEED 1.3 Disturbi associati allassunzione di oppiacei melecolare 4 4
et T Massa molecolare (u) 285.342 g/mol D |:|
etti indotti
Hrvatski Numero CAS 57-27-2¢&
o 3 Effetti awersi
Sloven3tina 3.1 Costipazions Numero EINECS 200-320-2 O O
s : ’ Codice ATC HO2AAQ1
o 3.2 Squilibri ormonali
ase 3.3 Effetti sulle capacita sensoriali e motorie (RL-Ei=m ?%???Ef E‘D O O
# Wodifica 5 !
collegamenti 4 Sindrome d'astinenza O H
& Tossicita SMILES CN1CCC23C4C1C
5.1 Intossicazione acuta (overdose) T —— -
5.2 Intossicazione cronica A
5.3 Terapia delle intossicazioni acute e croniche anm
6 Awertenze - A
R opr
ihaacologa Costante di 8,2
T 4 Farmaradinaminn o =
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Q @ © & https://pubchem.ncbi.nim.nih.gov/compound/Morphine B 9% v N

m) National Library of Medicine

National Center for Biotechnology Information

Pu b © hem About  Blog  Submit  Contact O\ Search PubChem

COMPOUND SUMMARY f Share , Tweet Email
L]
Morphine maw % o
CONTENTS "
S ~
PubChem CID: 5288826 | Title and Summary
1 Structures v
“-i I""2 Names and Identifiers v
£
~ M 3 Chemical and Physical v
Structure: ,ﬁ"’ Properties
2D 3D Crystal 4 Spectral Information v
Find Similar Structures 5 Related Records v

6 Chemical Vendors
A 7 Drug and Medication v
lnfmvrimm md i



SMILES — PubChem

C @ © & https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/Morphinettsection=Names-and-ldentifiers

Pub@ hem Morphine (Compound)

2 Names and Identifiers @
2.1 Computed Descriptors @G
2.1.1 IUPAC Name @&

(4R,4aR,75,7aR 12bS)-3-methyl-2,4,4a,7,7a,13-hexahydro-1H-4,12-methanobenzofuro[3,2-elisoquinoline-7,9-diol
Computed by LexiChem 2.6.6 (PubChem release 2019.06.18)

[272 TaChl | @ L

y.
INChl=1S/C17H19NO3/c1-18-7-6-17-10-3-5-13(20)16(17)21-15-12(19)4-2-9(14(15)17)8-11(10)18
/h2-5,10-11,13,16,19-20H,6-8H2,1TH3/t10-,11+,13-,16-,17-/m0/s1

Computed by InChl 1.0.5 (PubChem release 2079.06.18)

[273InChi Key | @@

v

BQJCRHHNABKAKU-KBQPJGBKSA-N
Computed by InChl 1.0.5 (PubChem release 2079.06.18)

2.1.4 Canonical SMILES @)«

CN1CCC23C4C1CC5=C2C(=C(C=C5)0)0C3C(C=C4)0
Computed by OEChem 2.1.5 (PubChem release 2019.06.18)

12.1.5 Isomeric SMILES @)
o

CN1CC[C@]23[C@@H]4[C@H]1CC5=C2C(=C(C=C5)0)0[C@H]3[C@H](C=C4)0O
Computed by OEChem 2.1.5 (PubChem release 2019.06.18)
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