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| - Représentation des molécules

La représentation des molécules est utilisée en chimie pour décrire la nature et
eventuellement la structure des molécules. Ces formules et représentations
permettent d'indiquer plus ou moins le nombre et le type d'atomes qui
composent une espece chimigue, ses liaisons et sa forme dans I'espace.

=0
7
-

C;HgO,

3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

l
I—(P—I

~©
O
\
O
_/ N\
e]
1L
w
&
E O
®,
L

2
O
&
T—N—I I—O—I

O
3 “x)1 ®)
P

4



3

1

O

3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

’ 2
10

3
4 2

1 — Formule brute

%

<«

| La formule brute indique la nature et le nombre des atomes presents dans lal
| molécule.

Exemple : De maniere générale, on range les atomes par ordre alphabétique.

H O

@) : H
| N H—C—C—N
C H L \
H/' "\.O/ - m:ljf ~H Ill H

- CH,0, C.HO CH.NO d:



3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

2 - Formule développée

-La formule développée est une représentation oU tous les éléments
lchimiques sont représentés par leur symbole et ou toutes les licisons,
covalentes entre atome sont représentées par des tirets enfre les atomes.
iconcemés.

Exemple : Représentation du butanol et de I'acide acétique

Butanol ITI ITI ITI ITI
H-C-C-C-C-0-H
HHHH
Acide Acétique ITI /P
- H—C—C
| \
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3 - Formule semi-développée

. formule développée sauf pour les atomes d’hydrogéne :
 leur symbole (H) est noté apres celui de I'atome auquel ils sont liés

« si Un Méme atome porte plusieurs hydrogenes alors leur symbole
indice précisant leur nombre.

‘Une formule semi-développée s'écrit en suivant les mémes regles qu'une |

est suivi d'un

Exemple : Représentation du butanol et de I'acide acétique

ITI ITI ITI ITI Butanol
H- (IJ (IJ C C OH —m—m—m—m—...y CH—CH—CH—
H H H H
P ,
H—C— C( Acide Acétique HBC—C/
L o—H ' A\

CH,—OH

OH




4 - Formule de Lewis

- La formule de Lewis est une représentation développée dans laguelle tous les
I électrons de la couche de valence sont représentés par des points placés de
telle sorte gu'un frait schématise une paire d'électrons ou une liaison.

| covalente simple entre deux atomes.

Exemple : Représentation du butanol et de I'acide acétique

3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

O
|

Butanol ITI ITI ITI ITI _
CH—CH/—CH/—CH,—OH H-C-C-C-C-0-H

" o —
‘"‘? HHHH
? / OF Acide Acétique |T| //O/
A HC—C —_ H—C-C
o N\ N
Ve O H 10—H
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5 - Formule topologique

Les composés organiques sont constitués principalement d’'atomes de carbone et

d'hydrogene, les représentations classiques deviennent rapidement illisibles.

M
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les molécules sans faire figurer les atomes de carbone et d'hydrogene.

| En pratique, on ne fait pas figurer :
' - les atomes d'hydrogéne portés par des atomes de carbone,

* |les liaisons C-H, les atomes de carbone, mais bien les liaisons qu'ils
effectuent

Exemple : Représentation du butanol

Butanol M
H

CH,—CH;~CH,~CH,~OH __________

'Dans un souci de simplification, les chimistes ont pris I'habitude de représenter!
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Exemple : Représentation de I'acide acétique

OH
/S Acide Acétique O

A 0 )I\OH

AN

Méthodologie :

@ Les atomes de carbone et les atomes d'hydrogene liés a ces atomes ne
sont pas indiqués.

% Les atomes d’hydrogene non liés a des atomes de carbone sont indiqués.
Un sommet correspond 4 un
ﬁ atome de carbone et aux
atomes d'hydrogene qui sont
OH iés & I'atome de carbone.
O)\/l\

\ Un segment correspond 4 un
@ doublet liant.

® La chaine carbonée est représentée en ligne brisée (« zigzag »)
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Il - Groupe caractéristiques et groupes fonctionnels

1 — Familles chimiques

Une molécule organique peut étre décomposée en 2 parties :

- La chaine carbonée - composée de C et de H - formant le
« squelette » de la molécule

- La ou les fonctions organiques — composées généralement de O

. et/ouN-s'ilyena.

lUn groupe caractéristique est un groupement d’'atomes autres que les.
atomes de carbone et d'hydrogene qui confere des proprietés chimigques
- parficulieres aux molécules.

-Pour un méme groupe caractéristiue on peut frouver différentes familles
' chimiques appelées groupes fonctionnels.




3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

Voici les principaux groupes caractéristiques a connaitre :

Groupes
fonctionnels

Groupes
caractéristiques

Molécules

Groupes
fonctionnels

Groupes
caractéristiques

Alcool

Hydroxyle

Amine

;l

Cétone Aldéhyde
Carbonyle
O 0
! :
H," ~ R, H' \H
Amide Ester
Amide Ester
o 0
:
” N
R” NH, r” “or

Acide Carboxylique

Carboxyle

Halogéne

Halogéne

R=X

NN



3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

2-Llesalcanes:C-C

Les alcanes sont des hydrocarbures satfurés. lls ne sont
constitués que d'atomes de carbone (C) et d'hydrogene
(H), liés entre eux par des liaisons simples.

Le principal intérét des alcanes est bien entendu leur utilisation a la fois comme
sources d'énergie (énergies fossiles) et comme matieres premieres pour la
fabrication de produits pétrochimiques (matieres plastiques, détergents, etc.).

Is font donc partie de l'industrie chimique lourde.

Exemple : Octane

H HH HH HH |
C
H\’C\,C\,C\,C\ cCcCon
HHH HH HH H
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3-Llesalcenes:C=C

En chimie organique, un alcene est un hydrocarbure insaturé, constituée
exclusivement de carbone et d'hydrogene, et présentant obligatoirement une
double liaison entre deux atomes de carbone.

Produits au cours du raffinage du pétrole brut, les alcenes sont des composeés
tres utilisés dans l'industrie chimigue, notamment pour la production des
polymeres.

Exemple : But-2-ene N \
\




3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

3 -Les alcools : - OH

En chimie organique, un alcool est une molécule dont la fonction
caractéristique est un groupe hydroxyle OH (un atome d'oxygene lieé a un
hydrogene) porté par un atome de carbone.

Les alcools sont utiliseés dans I'industrie chimique comme solvants ;
combustibles, reactifs ; anfigels; ... .

Exemple : Butan-1-ol

CH CH
H,C” 2 NCH,” T 2 N OH
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4 -les céetones:R-CO-=R

Une cétone est un composé organique dont l'un des carbones porte un
groupement carbonyle.

C'est un carbone lié a 2 atomes de carbone voisins qui porte le groupement
carbonyle pour les cétones. Une cétone contfient donc la seéguence R-CO-R.

Les cétones sont utilisés dans la fabrication de matieres plastiques, comme
solvants, mais aussi comme colorants en parfumerie et pour les médicaments.

Exemple : Propan-1-one

o/



3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

5 -Les aldéhydes: R-CO -H

Un aldéhyde est une molécule dont la fonction caractéristique est un groupe
carbonyle C=0 situé obligatoirement au bout de la chaine carbonée. Le
groupe fonctionnel est donc au final de la forme CHO.

Ces composées ont un intérét dans l'industrie pour la fabrication de parfums, de
medicaments, de plastiques, de solvants, de papier ou encore de textiles.

O
- H C\)J\
- 3 ’

Exemple : Propanal
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6 — Les acides carboxyliques : R—- COOH

Un acide carboxyligue est une molécule dont la fonction caractéristique est un
groupe carboxyle -COOH, ou le carbone porteur de la fonction est relié
simultanéeément a un atome d'oxygene par une double ligison et & un groupe
hydroxyle -OH par une simple liaison.

Ces composés ont un grand intérét dans lindustrie, pour la fabrication de
solvants, de shampoings, de peintures, de bougies, de textiles, d'antiseptiques.

Exemple : Acide éthanoigue

H.C c//o
. \

OH
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7 -lesesters: R—-CO-0O-R

Un ester est un dérive d'acide carboxyliqgue. Ce composé se caractérise par un
groupe fonctionnel -(C=0)-O- ou le carbone porteur de la fonction, entouré de
deux chaines carbonées.

Les esters sont tres répandus dans la nafure. Tres odorants, les esters sont

responsables de l'ardbme des fruits et sont donc fres utilisés dans lindustrie
agroalimentaire et en parfumerie.

Exemple : Propanoate d’'éthyle

CH;— CH; O— CHy—CH,

!




3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

8 — Les amines : — NH,

Les amines sont des composés azotés qui dérivent formellement de 'ammoniac
NH, par remplacement d'un ou plusieurs atomes d'hydrogene par des groupes
carbonés.

Les composés aminés sont perceptibles par I'odorat humain ; bien connues
dans le cas des odeurs d'amines méthylées libérées par la putréfaction
d'animaux, et nofamment les crustacés ou poisson.

Exemple : Pentanamine

/\/\/NHE




3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

? — Les amides : R- CO - NH,

Un amide est un compose organique dérivé d'un acide carboxylique. Un amide
possede un atome d'azote lié & son groupe carbonyle.

Les amides sont un groupe important en biochimie, parce quils sont
responsables de la liaison peptidique entre les différents acides aminés qui
forment les protéines.

Exemple : Ethanamide

//

H3;C——C

NH,




3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

10 - Les halogenes : R - X

Les dérives halogénés résultent du remplacement, par des halogenes F, Cl, Br, |,
d'un ou de plusieurs atomes d'hydrogene des hydrocarbures.

Les dérivés halogenés constituent la classe de composés organiques dont les
applications sont les plus diverses et les plus nombreuses dans les domaines
agricole, industriel, médical et domestique.

Exemple : Chloro - 2 - propane
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Il - La nomenclature

Chaque molécule organique possede un nom qui donne des informations sur sa
chaine carbonée et la famille de composés a laguelle elle appartient.

Le nom des molécules organiques oxygenees est de la forme :
préfixe — racine - suffixe

nombre
d'atomes

forrpule I_:rute
moleculaire de
la chaine alcane

nom de

carbone I'alcane

1 CH; methane

1 - Les alcanes (racine) 2 — o

Le nom de la molécule depend du nombre : -
de carbones presents.

propane

4 CsH4o butane

5 CsH,o pentane
Exemple : La molécule suivante contfient 4 . o A—
carbones il s’agit donc du butane.

Z Cotlis heptane

8 CaHys octane

CH,—CH — GH —CH

3 2 2 3 9 Cotlag nondne

10 C,.H decane

4022




2 - Le suffixe

Le suffixe indique la famille de composés a laquelle appartient I'espece

o
-
o
O
&
>
k- g
b= chimique.
~
- Famille Alcane Alcene Alcool Aldéhyde Cétone
Q
s ane éne ol al one
c ————————————————————————————————————
17 .
= : Acide : : s
2 Famille . Ester Amine Amide Halogene
B carboxylique
E oique oate d’R-yle amine amide -
on
m
e~ - — - ST1aY ~ by . 1 "\. 2Tala . Talal
N - — - - -~
)
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On précise la position du groupe caractéristique dans la molécule par un chiffre
entre la racine et le suffixe.

La position du groupe caractéristique dans la chaine carbonée peut éfre
comptée differemment par la gauche (2°™e position) ou par la droite (3eme
position). On garde systématiquement la plus petite valeur possible.

CH,—CH—CH,—CH,

|
OH

Exemple : Nous avons une chaine carbonée constituée de 4 carbones, nous
avons donc comme racine le (butane). La fonction présente dans la molécule
est de I'alcool (suffixe —ol)qui se situe sur le deuxieme carbone.

CH.7CH CHE—@ Nous avons donc du
| butan-2-ol
\°8/
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Certains groupes fonctionnels comme les acides carboxyliques, les aldéhydes
et les amides ne peuvent se positionner que sur le premier carbone. Il n'est
donc pas nécessaire de préciser la position du groupe fonctionnel.

Exemples : Nous avons une chaine carbonée constituée de 2 carbones, nous
avons donc comme racine le (ethane). La fonction présente dans la molécule
est de I'acide carboxyligue (suffixe — oique) qui se situe forcément sur le premier
carbone.

a Nous avons donc de
I'acide éthanoique

Nous avons une chaine carbonée constifuée de 5 carbones, nous avons donc
comme racine le (pentane). La fonction presente dans la molécule est de
I'’amide (suffixe — amide) qui se situe forcément sur le premier carbone.

Nous avons donc du
( pentanamide




3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

| O
PN

Exemples : Nous avons une chaine carbonée constituée de 8 carbones, nous
avons donc comme racine le (octane). La fonction présente dans la molecule
est de I'amine (suffixe —amine)qui se situe sur le troisieme carbone.

M Nous avons donc de
| I'octan-3-amine

NH,

Exemples : Nous avons une chaine carbonée constituée de 3 carbones, nous
avons donc comme racine le (propane). La fonction présente dans la molecule
est une cétone (suffixe —one)qui se situe sur le deuxieme carbone.

O

T Nous avons donc du
L

C propan-2-one
HsC CHs
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3 - Le préfixe

Nom du
Le préfixe apparait dans le nom si la chaine Groupe alkyle groupe
orincipale est ramifiée par un ou plusieurs | alkyle
groupe(s) hydrocarboné(s) appelé(s) —CH, méthyl-
groupe(s) alkyle(s). » |
—CH,—CH, éthyl-
Le préfixe indique la position et la nature du | ~CHa=CH,=CH; 1 propyl-
groupe alkyle. —CH,~CH,—CH,—CH; | butyl-
Exemple :
groupe methyl porté par . fé}:{;: 'O
| |
l'atome de carbone n°4 : « 4-methyl- » |===-- TR | B
'CH;—CH—CH —rC—r—CH3.
5 4 3 g 3
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La chaine principale est la chaine carbonée qui comporte le plus grand
nombre d’'atomes de carbone ainsi que I'atome de carbone fonctionnel.

Elle est numérotée de sorte que le numéro de I'atome de carbone fonctionnel
soit le plus petit possible.

Exemple : Nous avons une chaine carbonée constituée de 6 carbones,
nous avons donc comme racine le (hexane). La fonction présente dans
la molécule est un alcene (suffixe —ene)qui se situe sur le deuxieme
carbone. Une ramification composée d'un carbone (préfixe méthyl) est
sur le froisieme carbone.

Nous avons donc du
3-méthylhexan-2-ene
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Si plusieurs ramifications sont présentes, il faut les classer par ordre
alphabétique.

Exemple : Nous avons une chaine carbonee constituée de 7 carbones,
nous avons donc comme racine le (heptane). La fonction présente dans
la molécule est une cétone (suffixe —one)qui se situe sur le deuxieme
carbone. Une ramification composée d'un carbone (préfixe méthyl) est
sur le cinquieme carbone et une deuxieme ramification composée de
deux carbones (préfixe éthyl) est sur le troisieme carbone.

o

S,

Nous avons donc du
3-éthyl-5-méthylheptan-2-one
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Si plusieurs ramifications possédant le méme nombre de carbones sont
présentes, on peut les associer.

Un groupe méthyl sur le 2¢me et 5¢me carbone donnera le suffixe
2,5 — diméthyl...

Un groupe éthyl sur le 2eme | 3eme et 5eme carbone donnera le suffixe
2,3,5 - triéthyl...

Exemple : Nous avons une chaine carbonée constituée de 6 carbones, nous
avons donc comme racine le (hexane). Une ramification composée d’'un
carbone (préfixe méthyl) est sur le 2¢me et 4°me carbone et une deuxieme
ramification composée de deux carbones (préfixe éthyl) est sur le troisieme
carbone.

@—éHE—éH—?H—GH—DH

CH,

CHs

Nous avons donc du
3-éthyl-2,4-diméthylhexane
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4 - Le cas des esters

Dans un ester la chaine carbonée portant la O
double licgison = O forme le prefixe avec
pour terminaison — oate.

La chaine carbonée portant la simple O
ligison - O forme le suffixe avec Ia
terminaison yle.

Exemple : Nous avons une chaine carbonée portant la double licison C = O
constituée de 2 carbones (préfixe éthanoate).

Nous avons une chaine carbonée portant la liaison simple C — O constituée
d’un seul carbone (suffixe méthyle).

O

Nous avons donc de
I'éthanoate de méthyle
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Exemple : Nous avons une chaine carbonée portant la double licison C = O
constituée de 5 carbones (préfixe pentanoate).

Nous avons une chaine carbonée portant la liaison simple C — O constituée de
deux carbones (suffixe ethyle).

O

Nous avons donc du
_ - - _C ,
@CHE N CHEX pentanoate d'éthyle

Exemple : Nous avons une chaine carbonée portant la double licison C = O
constituée d'un seul carbone (préfixe méthanoate).

@]

Nous avons une chaine carbonée portant la liaison simple C — O constituée de
quaitre carbones (suffixe butyle).

O Nous avons donc du

méthanoate de butyle
H o@
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5 - Le cas des halogéenes

Les halogenes sont une famille d’'éléments
chimiques situées dans la méme colonne du
tableau périodigue.

On vy frouve le fluor F, I'lode |, le chlore CI et le
bbrome Br.

Le préfixe indique la position du groupe halogéne
dans la chaine carbonée.

Halogénoalcane
—F —C¢
— Br — |

fluoro; chloro;
bromo ; iodo

Exemple : Nous avons une chaine carbonée constifuée de 4 carbones, nous
avons donc comme racine le (butane). Un groupe halogene composée de

chlore (préfixe chloro) est sur le 1¢" carbone.

< Nous avons donc du

1-chlorobutane



Exemple : Nous avons une chaine carbonée constifuée de 3 carbones, nous
avons donc comme racine le (propane). Un groupe halogene composee
d’'iode (prefixe iodo) est sur le 2¢™Me carbone.

H3C — CH— C@ Nous avons donc du

2-iodopropane

Exemple : Nous avons une chaine carbonée constituée de 5 carbones, nous
avons donc comme racine le (pentane). Un groupe halogene composé de
brome (préefixe bromo) est sur le 2™ carbone.

H H H H H

3-méthylbutanoate de 2-méthylpropyle

2

O

|
H c—~C C C c H Nous avons donc du

2-bromopentane
H H H a H

- O
|
/3\){“
4”2
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O Groupes caracteristiques

O Familles chimiques
C ) Terminaison

O Formules semi-déeveloppées

-ane —{CH—CH—CH- CHm

.

5 N
Ajout d’un groupement

carbonyle O
I

s C L 4
[ |
En fin Dans la
de chaine chaine

.

e
Ajout d’un groupement

carboxyle O
|

—C—OH

|
En fin

de chaine

(Aldéhyde) ( Cétone ) (Acide carboxylique)

l

r e
' n-one

[ Acide -oique |

’

Ajout d’un groupemen
hydroxyle — OH

tj ( Ajout de carbone j

--------

CHO

4 '8

C.HO

4 °8

0 J [ cl)H] [CH3—CIH—CH2—CH3]
H| |CH,~CH~CH;~CH, CH,

[ ?} [ ) J {
| I
CH~CH,—CH,—CH | |CH~C—CH;~CH,| |CH,~CH~CH;~C—0

C,HO C,H

2 410

C5H12 < ;:
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|V - Spectroscopie infrarouge

Lorsqu’une radiation infrarouge traverse des molécules, certaines liaisons entre
atomes absorbent de I'énergie. Dans ce cas, I'intensité lumineuse a la sorfie de
I’échantillon diminue.

La longueur d'onde & laquelle est absorbée une radiation dépend de
I'’environnement du groupe considéeré. Chaque bande d'absorption est
associée a un type de liaison :

A~
€ P

L
-:L\ ;
i

1
%\\J.f 1

"

e d

W
iy ,y,."a

I La spectroscopie infrarouge (IR) permet d'identifier la nature des liaisons -
des molécules organiques. Elle permet d'identifier des groupes!
- caractéristiques, mais pas d’identifier le squelette d’'une molécule.
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On peut ainsi utiliser la spectroscopie pour identifier si la molécule appartient &
une famille organique.

Pour cela, on effectue une mesure de transmission de la lumiére pour une large
gamme de longueur d'onde.

Le specire IR présente donc deux axes :

- la transmittance : capacité de la molécule a transmettre la lumiere pour une
longueur d'onde donnée

- Le nombre d'onde : c’est I'inverse de la longueur d’'onde sélectionnée, en
cm-!
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Spectre IR de la propanone en phase gazeuse.

(1) Nombre d'onde compris entre 1500 et 4000 cm!. Cetfte zone contient un nombre
imité de bandes, correspondant a des types de liaisons particulieres selon la position,
I'intensité et la largeur de chaque bande.
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~ (2) Nombre d'onde compris enfre 400 et 1500 cm!, cefte zone s'appelle I'empreinte
digitale. Elle est tres riche en bandes d’'absorption pour les molécules possédant
+  plusieurs atomes de carbone. ‘
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Chaque bande d’absorption est associee a un type de liaison, la table
ci-dessous donne les intervalles des nombres d'ondes et |'allure des
bandes d'absorption pour différents types de liaisons.
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E Liaison Gamme de nombre Forme de la bande Type de bandes
’ -1
@ . dLonde (=) - Intense  Moyenne  Faible
o O-H alcool libre* 3 590-3 650 Moyenne et fine
E O-H alcool lié** 3 200-3 600 Intense/moyenne et large 7 —
O N-H amine 3 300-3 500 Moyenne /v \/‘
E N-H amide 3 100-3 500 Intense
0 C-H alcéne et aromatique 3 030-3 100 Moyenne
-~ C-H alcane 2 850-2 970 Moyenne
T C~H aldéhyde 2 700-2 900 Moyenne
E O~-H acide carboxylique 2 500-3 200 Intense et large
C=0 ester 17351750 Iintense Large Fine
C=0 aldéhyde et cétone 1 700-1 740 intense
" C=0 acide carboxylique 1700-1 725 Intense N
2 C=0 amide 1 650-1 700 Intense
o C=C alcéne 1620-1 690 Moyenne
O C=C aromatique 1450-1 600 Moyenne
e N-H amine ou amide 1560-1 640 Moyenne
2 C-0-C 1 050-1 300 Intense
B * En absence de liaison hydrogéne ** En présence de liaksan hydrogéne
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Exemple : Un groupe carboxyle est identifié par la présence de deux bandes
de vibration caractéristiue contrarement G un groupe hydroxyle qui est
identifié par une seule bande. Cela permet de les différencier.

bande forte et Iarge/
entre 3 200 et 3 400 cm™

* Groupe hydroxyle :

A Transmittance T (%)
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bande forte et fine

al/10cm

bande forte et large entre f
2600 cm™" et 3200 cm™
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* Groupe carboxyle :
ioa #Transmittance T (%)
804
60+
40+
iO- o (cm1) ~ O-H «C=0
4000 3 0'00 2 C;OO 1 5'00

Le groupe carboxyle se
distihgue du groupe
hydroxyle car il possede
deux bandes de
vibration caractéristique
de deux liaisons (O — H et
C=0)
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Nombre d'onde (cm™)
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Spectre IR 1

Spectre IR 2

Exemple : On dispose de 2
spectres IR.

|dentifier celui correspondant
au méthanoate de méthyle et
celui correspond a l'acide
éthanoique
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L aide éthanvique appartiont @ . famithe des
acrdes 042/6/0/%//'7«&, elle oontient done  los

il Yaisons C=0 et —&#

Lo observant o tabloaw donné | on s attend done
a2 ples d &5@0/7&5/2’/(& carac féﬁ/&b‘/yaw ¥

- Intense @ 1700 on”

- Intense et /a/y/e entre 2500 et 3200 em””
Ok observe ces dean ples su le spectre 7, gu

oa/%e&;aa/(c/ done @ ¢ acide e’b‘éa/m/?ae,

Spectre IR2 [o  melhanvale de /r(éfé%/e appartient d

foritle des - esters, on s attend, el conticnt
done ta laison C=0) faﬁ/ﬂa/{t w pe mtense a
envivon 1750 on”’, Ok {observe effw Uivement
dans te spectre 2



