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Description des Stéréomodéles

1. Principe

Les Stéréomodéles sont des modéles moléculaires d’ungenre nouveau, particulieérement adaptés aux problémes de
la stéréochimie et aux études des mécanismes de réaction. Les unités consistent en tiges et tubes soudés en un
point central représentant un noyau atomique. Les tiges et les tubes correspondent exactement, et par leur nombre
et par leur empiacement, aux liaisons sigma partant du noyau atomique de I’élément considéré: C, O, N, etc. Leur
longueur est preportionnelle & la distance séparant un atome
H d'hydrogéne du noyau central de I'élément auguel il est rattaché
{0,4 A/cm). L'extrémité libre d'une tige ou d’un tube idéalise par
conséquent I'emplacement du noyau d'un atome d’hydrogéne,
H—C—H {voir fig. 1) et chaque unité est le modéle stéréométrique d’une

I série homologue de molécules simples: CHy, H20, NHa, etc.

H
fig. 1
Ces unités peuvent étre agsemblées en modéles plus compliqués; pour cela il suffit d'introduire la tige d’une unité

dans le iube d'une deuxiéme unité. Un arrét dans les tubes empéche les tiges de pénétrer plus avant qu’elles ne
devraient le faire pour respecter la proportionalité (0,4 A/cm ou 2,5 cm/A) des distances entre atomes. Deux liaisons
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C—H donnent ainsi naissance a une liaison C—C, deux lialsons C—H et H—O a une liaison C—O (voir fig. 2), deux
liaisons C—H et H-——N & une liaison C—N, etc. Le fait d’introduire la tige d'une premiére unité dans le tube d'une se~
conde ou inversement n’influence en rien la liaison qui prend naissance, les unités sont ainsi construites que la di-
stance dans les deux cas reste la méme. Pendant 'assemblage deux atomes d’hydrogéne disparaissent*. Cette con-
struction selon le principe d'une «synthése deshydrogénante» repose sur le principe de I'additivité des rayons
atomigues covalents.

L_’assemblgge tige-tube est maintlenu en place par un systéme d'encastrement qui permet toutefois une libre rota-
tion de la tige dans le tube (voir fig. 3). L'assemblage de deux ou de plusieurs unités constitue un tout solide, inca-

Y s b

fig. 3

pable de dislocation. Un modéle construit d'aprés le principe ci-dessus représente exactement, et a I'échelle, une

molécule avec ses liaisons, ses angles et ses distances et permet méme, la rotation interne que la molécule réelle
doit subir pour pouvoir occuper les diverses conformations qu’
elle posséde; on peut mesurer sur le modéle la distance séparant
les atomes non liés ensemble et les angles de torsion (voir fig. 4)
des diverses conformations, on peut en déduire I'action récipro-
que des atomes non liés, et étudier les éléments de symétrie exi-
stant dans la molécule.

fig. 4 * André . Dreiding, Helv. Chim. Acta 42, 1399 {1959)



Marques blanches
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fig. 6

Lorsque les atomes doivent étre rattachés par des liaisons de-
pourvues de rotation libre, les modéles que les représentent sont
rigides et ne peuvent étre décomposés en unités plus simples.
Des noyaux centraux fixés & distance convenable partent, comme
précédemment, les tiges et les tubes dont I'emplacement corres-
pond & celui des liaisons réelles. Ce genre d'unité est valable pour
les atomes reliés par des doubles et des triples liaisons tels que
C=C, C=N, C=0, C=C, etc,, ainsi que pour certains cycles tels
que le cyclopropane ou l'oxirane. Les noyaux benzéniques et
polyaromatiques s'obtiennent par assemblage d’unités de deux
carbones a double liaison, appelées doubles-liaisons aromatigues
{C=C ar.). Pour les hétérocycles on peut se servir d'unités simp-
les d’hétéroatomes ou d’'unités carbone-hétéroatome aromati-
ques (voir fig. 6). Des marques colorées, au centre du modéle,
différencient les trois types de doubles-liaisons (voir fig. 5 et le
paragraphe 3c).

Dans certains cas on a avantage a construire les cycles en deux
temps. Dans un premier temps on ne fait gu'engager |'extrémité
des tiges dans les tubes correspondants pour éviter les tensions,
puis dans un deuxiéme temps, lorsque le modéle a pris forme, on
enfonce toutes les tiges jusqu'a leur emplacement final (bruit ca-
ractéristique d’encastrement).

2. Classification suivant I'angle de tension

Dans une molécule chaque atome posséde ses angles de valence caractéristiques. Lorsqu’aucune tension n'est pré-
sente, ces angles possédent leur valeur normale, comme c’est le cas dans les molécules en chaines libres, les cyc-
les & six atomes, les macrocycles, etc. Les modéles d'atomes ou de groupes d’atomes a angles sans tensions sont
classés dans le groupe 6, et ne font I'objet d'aucune caractérisation particuliére.

Un angle de valence est déformé par tension (resserrement ou elargissement) lorsque 'atome est inclus dans un
cycle dont les angles ne correspondent pas aux angles de valence normaux, ou lorsque la molécule est localement

«surchargée» d'atomes (encombrement stérique).

Pour construire la majorité des molécules «tendues» il suffit d'utiliser des unités & angles resserres (trois degrés de
resserrement correspondant aux cycles & 3, 4 ou 5 atomes) cu & angles élargis (un seul degré d'élargissement cor-.
respondant & certaines chaines et certains cycles). Les unités «tendues», qu'on ne peut reconnaitre au premier
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coup d’ceil, sont codées par une couleur appliquée prés du noyau
central sur les liaisons «tendues» qui en partent (voir fig. 7 et le
paragraph 3b). La classification des unités en groupes est basée
sur la forme du cycle, cause de tension dans la molécule {voir le
tableau 1). Chacun des cing groupes 3, 4, 5, 6 et 7 est divisé en 3
sous-groupes:

a) Unités de carbone, b) Unités de carbone et d’hétéroatomes,
¢) Unités d’hétéroatomes.

Les groupes 1 et 2 renferment les unités accessoires et les mo-
déles complets ou déja assemblés.,
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Tableau1 Classification des Stéréomodeles

Groupe No. Désignation Degré de tension Description Marque colorées
selon I'angle de
tension

1 Unités accessoires Unités accessoires ne .

représentant pas des
molécules (voir la liste
corresp. para. 6)

2 Mcdéles complets Modéles de grande taille -
ou déja assemblés déja assemblés ou so-
lidement montés que
n’ont pu é&tre inclus dans
les groupes 3a7

3" Cycles & 3 atomes Angle fortement resserré Cycle formant une -
seule unité
4 Cycles a 4 atomes Angle resserré {90° env.) rose
5 Cycles a4 5 atomes Angle légérement blanche
resserré (108° env.)
6* Chaines et cycles pas d'angle de tension Unités analogues pas de margue
a 6 atomes
7 Certaines chaines Angle légérement grise

etcycles 46,7 alomes  élargé (de 8 4 10° env.)

*a) unités de carbone
b) unités renfermont du carbone et un hétéroatome
c) unités d’hétéroatomes

3. Marques colorées (voir le tabelau avec explications inclus dans la couverture)

a) Eléments

Les noyaux atomiques sont représentés par les points de soudure et les extrémités des tiges et des tubes. Chaque
élément est alors caractérisé par une des couleurs distinctives suivantes, appliguée sur le noyau atomique cor-
respondant:

sans couleur = H jaune d’or = Fe argent = 8i

vert foncé = As brun foncé = | gris foncé = 8n
vert clair = B bleu clair = N blanc = Zn
rouge brun = Br bleu foncé = Ni olive = Se
noir = C rouge = 0 bleu vert = Mg
vert jaune = Cl violet = P gris brun = Mn
vert bleu = GCo gris clair = Pb blanc bleuté == Hg
beige F jaune clair = 8 rouge foncé = Cu

b) Classlfication selon I’angle de tension

L'emplacement des couleurs se trouve a la base des tiges et des tubes représentant les liaisons dont les angles
sont tendus (voir fig. 7).

margue rose groupe 4 (angle 90° env.)

marque blanche groupe 5 (angle 105° env.)

pas de marque groupe 6 (angle selon la coordination et I'hybridation)
marque grise groupe 7 (angle écarté de 8 2 10°)

Les unités des autres groupes ne sont pas marqués, leur emplacement découlant d’une maniére évidente de leur
structure.

¢) Classification des différents types de doubles lialsons

Les trois types de doubles liaisons sont différenciés par des marques colorées placées au centre des liaisons cor-
respondantes (voir fig. 5).

une marque blanche double liaison isolée
deux marques blanches double liaison conjugée (voir fig. 5)
pas de marque double liaison aromatique (voir fig. 6)




4. Symboles

Les différents symboles des stéréomodéles ont été choisis en fonction de I'atome représenté (symbole chimigue)
et de ses propriétés géométriques dans I'espace (liaisons, indices de coordination, angle de tension, etc.).

tirets: Nombre de liaisons effectives ou potentielles
....... i (chiffre au-dessus de la ligne) indice de coordination
2 {chiffre en dessous de la ligne) nombre d’atomes identiques dans une unité

........................ 5 {chiffrs & |a hauteur de la ligne) classification (selon 'angle de tension, voir paragraphe 2).
ar — aromaiique
con = conjugueé
en = endocyclique
ex = exocyclirjue
cycl = structure cyclique
pl = plan
lin = linéaire
tr = trans
cis = cis
frot = rotation libre
* —  unité dans laguelle une ou plusieurs tiges ont été remplacées par des tubes
Exemples:
C+ = carbone avec 4 substituants localisés sur les sommets d’'un tétrahédre
C¥7con carbone avec 3 substituants localisés trigonalement, faisant partie d’'un cycle 4 7 atomes, conjugué
C=N—5en = groupementimine doni les 2 atomes {C et N) font partie d’'un cycle a 5 atomes
C=N=5Nex = groupe imonium dont I'azote est inclus par I'intermédiaire des deux autres substituants dans un
cycle a 5 atomes
cyclCs = 3 carbones tétrahédriques dans un cycle (cyclopropane)
cycl [C35] = 7 carbones {trigonaux) dans un cycle plan (ion tropylium)
C=Cconfrot = double liaison conjugués, & rotation libre, pour ’étude de la conformation des oléfines

5. Applications

— Ftude des problémes stéréochimiques

Analyses d'isomérie
—_ Etude des éléments de symétrie
— Analyse de la conformation {(étude des problémes énergétiques)

— Analyse des relations dynamiques
—_ Etude des mécanismes de réaction par représentations approximatives des états de transition

— Empéchements stériques
— Analyse des spécificités stéréométrique contrdlées par la syméirie des orbitales

— Interprétation des constantes de couplage et de V'effet des champs magnétiques dans les spectres
de résonance magnétique nucléalre

— Analyse selon les regles des effets chiroptiques (pouvoir rotatoire ou dichroisme circulaire)

— Spécification de chiralité et d’hélicisme

6. Accessoires

Les unités accessoires (groupe 1) facilitent et &tendent lemploi des stéréomodéles:

a) La réglette graduée (code: ANGSTROMSCALA) permet une mesure rapide des distances en Angstroms (voir
photo fig. 8}. 1l suffit pour cela d'introduire la tige ou le tube dans le trou creusé a cet effet au point zéro de
I'échelle et de lire ensuite directement la distance a I'endroit considéré.

b) Torsiometer, destiné a mesurer la valeur des angles de torsion (veoir photo fig. 9).

c) Les plagquettes demi-cercles van der Waals (selon le Prof. E. C. Kooyman) (code: H-VAN DER WAALS) sont
ajustées aux extrémités des tubes ou des tiges et par rotation délimitent I'espace van der Waals diminué de 20%
d’un atome d’hydrogéne. Ces plaquettes permettentde concrétiser 'encombrement vrai de la molécule dans
'espace et associent & I'étude stéréométrique, seule permise par les liaisons atomiques, une étude de I'encom-
brement special tel qu'il résulte des rayons van der Waals (voir photo fig. 10). De pius I'emploi de demi-cercles
présente sur les calottes I'avantage de pouvoir construire des modéles trés encombrés impossibles & réaliser
autrement [E. C. Kooyman, J. Chem. Ed. 40, 204 (1963}].



d) Les ressorts de friction (code: ROTORESISTOR) freinent la libre rotation des liaisons simples, ce qui permet
d’obtenir un modéle dans n’importe quelle conformation. L'étude de ce modéle et ses mesures en sont grande-
ment facilitées {voir photo fig. 11).

e) Les unités d’extension (selon Sir E. R. H. Jones) doublent les dimensions des molécules de carbures d'hydro-
géne et facilitent les démonstration (code: C-EXTENSION, H-EXTENSION). _

) .Les pinces & encastrer (code: FIXPLIERS) sont destinées a renforcer le systéme d’encastrement (voir photo
fig. 12).

7. Unites accessoires

r

fig. 8 Mode d'emploi de la réglette graduée
«Angstromscala»

fig. 10 Plaquettes demi-cercles van der Waals fig. 11 Sphéres colorées {Colormark) et
{selon E. C. Kooyman) ressorts de friction (Rotoresistor)

fig. 12 Pince a encastrer (Fixpliers)

8. Constructions spéciales

Nous construisons, sur demande, des unités qui ne sont pas indiquées dans ce catalogue. Joindre a la demande
la formule chimique de I'unité, ses dimensions, ses angles et ses possibilités d'emploi. Indiquer éventuellement une
référence bibliographique.

Certains modéles de grandes dimensions, tels que polypeptides ( a-Helix), DNA (hélice double), Vitamine B2 {por-
phyring), peuvent étre également montés et livrés sur commande.

Nous nous ferons un plaisir d'établir un devis pour tous les modéfes spéciaux que vous nous demanderez.
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Versand- und Aufbewahrungsboxen aus Kunststoff
Plastic boxes for shipment and storage
Boites en maitére plastic pour I'’expédition et le rangement

130.5 mm

Bestell-Code: Bestell-Code:
Order-Code: Box-B Order-Code: Box-C
Code de commande: Code de commande:

Es handelt sich um Kassetten aus schiagfestem Kunststoff mit Schubladen aus Polystyrol, welche durch Zwischen-
stege individuell unterteilt werden kénnen. Die Boxen lassen sich aufeinander oder nebeneinander zusammenschie-
ben und kénnen zu stabilen Blécken zusammengebaut werden.

Die Boxen (Kassette mit Schublade und Zwischenstegen) sind in zwei verschiedenen Typen lieferbar und kénnen
einzeln bezogen werden.

It refers to boxes of impact-strengthened plastic with drawers of Polystyrene. The subdivisions can be adjusted as
one likes. A solid block can be constructed by fitling the boxes on top of each other or one against the other.

Boxes (box with drawers and subdivisions) are available in two different types and can be supplied individually.

il s’agit de boites en matiére plastic, résistantes au choc,comprenant des tiroirs en Polystyréne, qui sont subdivi-
sées au moyen de piéces intermédiaires. Les boites peuvent &tre empilées I'une sur Vautre ou Fune a cété de
I'autre pour former des blocs compacts.

Ces boites (boite avec tiroirs et pieces intermédiaires) sont livrables en deux types, qui peuvent &tre achetés sé-
parément. .

(2.88in)
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— Die Bauséatze werden in folgenden Boxen geliefert:
— The compositions are delivered in the following boxes:

— Les compositions sont livrées dans les boites suivantes:

Anzahl Boxen
Bausatzl _ number of boxes
Composition nombre de boites
Typ B Typ C

Dreiding-Simple — 1
Dreiding-Normal 2 2
Dreiding-Normal, 5-Ring-Supplement 1 1
3-Ring-Supplement — 1
4-Ring-Supplement — 1
7-Ring-Supplement — 1
Dreiding-Peptide-A 1 3
Dreiding-Porphyrin 1 1
Dreiding-Nucleic-Acid 2 2
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ANGSTROEMSCALA

B-COLORMARK

R-COLORMARK

W-COLORMARK

Y-COLORMARK

DNA-BASE WITH ROD

DNA-BASE-PAIR SUPPORT

TORSIOMETER

FIXPLIERS

C-EXTENSION

H-EXTENSION

{nach E. R. H. Jones)

*H-EXTENSION

(nach E, R. H. Jones)

ROTORESISTOR

DNA-H-BOND



Order - Code (_BF\_@_)

W VAN DER WAALS
H-RADIUS

Z=5.00 cm

v nach E. C. Kooyman
J J. Chem. Ed. 40, 204 (1963)

*VAN DER WAALS
H-RADIUS

nach E. C. Kooyman
1. Chem, Ed. 40, 204 (1963)

PROLIN (TRANS)

nach R, Weher
Helv. Chim. Acta 8, 2046 (1963)

Fe (cycl [03] ) 2 FERROCEN
5 nach S. |. Galdberg
1. Am. Chem. Soc 43, 554 (1966)

2¢c

AQUACRIST

10



QOrder - Code %

3a

4
cycl [CS:I

cycl Lcﬂ gem4

cycl [C;:' gem5

cycl [04 Cﬂ

cycl (Cg]

CYCLOPROPAN

CYCLOPROPANGEM4

CYCLOPROPANGEMS5

CYCLOPROPEN

CYCLOPROPYLIUM

11



Order - Code C?M_u'/l_)

3a

cycl [c: caj=c METHYLENCYCLOPROPAN

spiro (c: c;‘] SPIROPENTAN

3b

12

eyel ' c‘; N3:l AZIRIDIN

cycl 4t:;+l::"a '—0  CYCLOPROPANON

cycl 1_02 02] OXIRAN



Order - Code %

eyel [c‘; 52} THIIRAN
C=Carden DOBAROM4ENDO
C=Cden DOB4ENDO

C = Cdenfrot DOB4ENFROT
C=C4ex DOB4EXO

c'a TETRACARBON4

13



Order - Code CMD

+c'a * TETRACARBON4
ctaa TETRACARBONA4,4
cl4a,5 TETRACARBON4.5
c?a TRICARBON4
CON=4en AMID4ENDO
C=04 CARBONYL4

14



Qrder - Code %

4c 0

BIOXYGEN4

TRINITROGEN4

* TRINITROGEN4

BISULFUR4

5a

3
cycl [CF’] pl

C=Car5en

C =Car5ex

C=Ccon5en

CYCLOPENTADIENYL

DOBAROMSENDO

DOBAROMSEXO

DOBCONSENDO

15



Order - Code (%

5a

16

C=Cconbex

C=Cconben5ex

C=~Ccon5en6en

C=Cconbexben

C=Cconbenbex

C=C5en

DOBCONSEXO

DOBCONSENDOSEXO

DOBCONSENDOGENDO

DOBCONSEXOGENDO

DOBCONGENDOSGEXO

DOB5ENDO



Order - Code %

5a

C=Cbenb5en

C =Cb5enben

C=Cbex

C=C5exbex

C =C5ex5exfrot

Cb5

DOBSENDOSENDO

DOB5ENDOGENDO

DOBS5EXO

DOBSEXO5EXO

DOBSEXOS5EXOFROT

TETRACARBONS

17



Order - Code (_‘i—\\‘_n_”l:)

ba

*c's * TETRACARBONS
c’s,5 TETRACARBONS,5
c®conspl TRICARBONCONSPLAN
*C *conspl *TRICARBONCONSPLAN
CON=5en AMID5ENDO

* CON=5en * AMIDSENDO

18



