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A GUIDETO THE TWENTY COMMON AMINO ACIDS

AMINO ACIDS ARE THE BUILDING BLOCKS OF PROTEINS IN LIVING ORGANISMS. THERE ARE OVER 500 AMINO ACIDS FOUND IN NATURE - HOWEVER, THE HUMAN GENETIC CODE

ONLY DIRECTLY ENCODES 20. ‘ESSENTIAL' AMINO ACIDS MUST BE OBTAINED FROM THE DIET, WHILST NON-ESSENTIAL AMINO ACIDS CAN BE SYNTHESISED IN THE BODY.
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Note: This chart only shows those amino acids for which the human genetic code directly codes for. Selenocysteine is often referred to as the 21st amino acid, but is encoded in a special manner.
In some cases, distinguishing between asparagine/aspartic acid and glutamine/glutamic acid is difficult. In these cases, the codes asx (B) and glx (Z) are respectively used.
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Intfroduction

Chimie organique = ‘chimie des dérivés du carbone unis a ’hydrogene’
(dictionnaire Académie de Pharmacie, w3.acadpharm.org)

- Squelette carboné substitué par des atomes d’hydrogénes et des
hétéroatomes (N, O, S, P, ...)

Place unique => tout est chimique ! (espace chimique ~ 10° molécules !)

Couleurs => colorants

Odeurs => parfums

Saveurs => gout

Communication => hormones, phéromones
Médicaments => naturel, de synthése

Pétrochimie => essence (énergie), polymeres (nylon, cyanoacrylate)
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Intfroduction

mauvéine A

colorants

HO™

paracétamol morphine

_ médicaments
(Structure de Lewis)

OCHj
OH

vanilline

OH

PN
menthol

parfums

e

tert-butylthiol
(gaz de ville)

H
N\/\/\/\N

o) H]

nylon 6,6

polymeéres
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HS

gout
pamplemousse

saveur

0]

OCH,
CN

cyanoacrylate
de méthyle
(Super Glue*)
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Intfroduction

Hydrocarbures

Fonctions
monovalentes

Fonctions
divalentes

Fonctions
trivalentes
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Fonctions
tétravalentes

Aucune liaison a un
hétéroatome

Rs

1

alcane

R, Ry

alcéne

Principaux
Groupements fonctionnels
= Alphabet du chimiste !

1 liaison a un
hétéroatome : degré
d'oxydation de l'alcool
R”OH
alcool

R« X
X=F,Cl,Br,l
halogénure d'alkyle

ammonium

2 liaisons a un
hétéroatome : degré
d'oxydation de
l'aldéhyde

0]

N

R™ 'H
aldéhyde

@)

cétone

R,

R;0 OR;

3 liaisons a un hétéroatome :
degré d'oxydation de I'acide
carboxylique

o)

X

R™ "OH
acide carboxylique

O
R1AOR2 O
ester R 1/“\

NH,
0 amide
R1)J\S’R2
thioester R—=N
0 nitrile

R1)k Cl
chlorure d'acyle
0O O
R1)k O)J\R1

anhydride d'acide

4 liaisons a un
hétéroatome : degré
d'oxydation du CO,

N

RO OR
carbonate

R F

CIXCI

composé
tétrahalogéné

0]

J

RHN NHR
urée
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| nTrOd uction PASS-L.AS / Pharmacie

Nom des chaines carbonées

Nombre d’atomes Nom du Formule Abréviation Nom de I'alcane
de carbone groupement

1 Méthyle -CHj3; Me Méthane
2 Ethyle -CH,CH,4 Et Ethane
3 Propyle -CH,CH,CH;3 Pr Propane
4 Butyle -(CH,)3;CH3 Bu Butane
5 Pentyle -(CH,),CH; - Pentane
6 Hexyle -(CH,)sCH3 - Hexane
7 Heptyle -(CH,)sCH3 - Heptane
8 Octyle -(CH,),CH; - Octane
9 Nonyle -(CH,)sCH3 - Nonane
10 Décyle -(CH5)9oCH5 - Décane
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Intfroduction

Nom des molécules monocycliques

(exemples choisis)

AN

cyclopropane

[ ]

cyclobutane

O

cyclopentane

(]

cyclohexane

9

benzéne

H
N
AR

aziridine
"]
azétidine
H
O

pyrrolidine

( ==

pipéridine
N

|
A
pyridine

=
ZT
>~

pyrrole

O
tetrahydrofurane
O
oxane
0]

pyrane
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O~

toluéne
OH
) l
hénol
o p
dioxane NH,
(@)
i\ /7
furane aniline

styréne
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Plan du cours

1 _Carbone et hybridation

Easy_chemistry@4ever
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Chclpi’rre 1: Carbone et hybrid<:|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Question : comment passe t-on d’'un atome ou d’un groupe d’atomes a une molécule ?

Majorité des atomes du tableau périodique plus stables dans les molécules que sous la forme
d’atomes libres

Exemples T

C.., N.., 0.,
H/ \ IH H/ \ IH \ IH

H H H

méthane ammoniac eau

Les noyaux (chargés positivement) sont attirés par les électrons (chargés négativement) qui servent de
-colle- entre les noyaux

- C’est le nombre d’électrons qui détermine la forme d’'une molécule
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

1_Notion d’orbitales atomiques (OA)

- Electrons occupent des niveaux d’énergie spécifiques qui sont quantifiés

Intervalles entre les niveaux ne peuvent avoir que certaines valeurs bien -
déterminées ,‘
Localisation spatiale des électrons (probabilité d’étre a un certain endroit

a un certain moment) déterminée par des fonctions d’'onde = OA
Il image différente du modéle du systéme solaire Repartition de a probabilite de

I’électron dans une orbitale s

Au maximum 2 électrons par orbitale

,électron

s
s

¥

s

Y
N\

* niveau d’énergie
diagramme des
niveaux d’énergie

Cas de 'hydrogéne (cas le plus simple) orbitale 1s occupée

1 électron => orbitale 1s, sphérique
(s = sharp)

énergie
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Cas du carbone

Z =6=>1s?2s?2p? Soit 4 électrons de valence !

Orbitales 1s et 2s => sphériques

Orbitale p => plus haute en énergie avec une forme particuliére, en hélice

répartition de la probabilité de

- C’est une orbitale directionnelle (p = principal) Iélectron dans une orbitale 2p
3 orientations possibles pour cette orbitale (x, y et z)

Peut accueillir un total de 6 électrons

9p, Hz p, z 2p; Z

schéma de dessin conventionnel
l'orbitale 2p de l'orbitale 2p
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Chapitre 1: Carbone et hybridation

Cas des éléments de la 2°™e période

energy

\

the carbon atom

A A

"
_H_m

C(Z=6)

2p

energy

A

the nitrogen atom

p 4 A

| I |

_H_zs
%13

N((Z=T7)

2p

energy

the oxygen atom

O (Z = 8)

energy

the fluorine atom

oA

%2!

%13
F(Z=9)

energy

PASS-L.AS / Pharmacie

the neon atom

H - 20
%25
%15
Ne (Z = 10)

Régle de I'octet : dans les molécules on tend a saturer la couche de valence a 8 électrons

Régle valable pour les éléments de la 2°™¢ période, soit C, N, O et F

(au max 4 liaisons pour raisons stériques)
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

2 De I'atome a la molécule => combinaisons des OA = formation des orbitales moléculaires (OM)

Atomes # Electrons localisés dans OA

Molécules - Electrons localisés dans OM (OM = combinaison des OA)

On retient OA = fonction d’onde

Recouvrement (combinaison) OA /.\
A v
~ N

Destructif combinaison l en opposition de phase
(phases opposées)

N e

recouvrement constructif recouvrement destructif

Constructif
(mémes phases)

combinaison l en phase

—
all
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Cas des orbitales 1s
1s 1s
combinaison | en phase combinaison | en opposition de phase

o > -

plan nodal
engendre une orbitale moléculaire antiliante

engendre une orbitale moléculaire liante

- OM liante s’étend entre les deux atomes = liaison

OM antiliante : les électrons sont partout, sauf entre les deux atomes
=> opposition de charge des deux noyaux et donc absence de liaison

Cas des orbitales s => liaison o (sigma, cylindrique)
16
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Exemple de H,

energie

> -

.- orbitale “~~_

-

- antiliante Ssie
1s " vide o A
“~.. orbitale liante pleine _--~

D
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Chopi’rre 1: Carbone et hybrid<:|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

On retient

_ 2 OA se combinent pour former deux OM

OM liante =» addition de 2 OA (en phase)
OM antiliante = soustraction de 2 OA (en opposition)

__énergie OM liante < énergie OM antiliante

_ chaque orbitale ne peut contenir que 2 électrons

__les 2 électrons de OM liante entre les 2 noyaux ‘tiennent ensemble’ la molécule
= liaison chimique

__énergie OM liante < énergie OA => molécule plus stable que les atomes seuls !
__ordre de liaison = (nbre électrons OM liantes) — (nbre électrons OM antiliantes)
2
H, : (2-0)/2 = 1 He, : (2-2)/2 =0 He, : n'existe pas
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Cas des orbitales (2)s et 2p

1S:or 2s 1s:or 2s view from end-on
Exemple 1: N2 AZOte, Z=7=> 132 232 2p3 combine Lin phase @
Comment interagissent les orbitales setp ? symmetrical
bonding molecular orbital o orbital

—

—

Orbitales 2s se combinent de la méme maniére que orbitales 1s

OM de symétrie cylindrique (type cigare)
=> orbitale ¢ (sigma), antiliante (c*)

these two pairs of p orbitals must combine side-on
1

each atom has three
mutually perpendicular
2p orbitals

y

Orbitales 2p : 3 OA mutuellement perpendiculaires {

Combinaison selon 2 maniéres différentes :
méme axe (=liaison o)
latéralement (= liaison ) only these two p orbitals

can overlap end-on

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation



Chapitre 1: Carbone et hybridation

Cas des orbitales (2)s et 2p

Exemple 1: N, Azote, Z = 7 => 1s? 282 2p3

AO p : Combinaison selon méme axe :

=> liaison &

combine
B ——

in phase

=> liaison «

—_—

out of phase

AO p : Combinaison latérale 2

5 combine

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation
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antibonding ©* molecular orbital

_ GBI

bonding © molecular orbital

'
nodal plane

combine
—_—

in phase

combine
E—

out of phase
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o e

bonding ¢ molecular orbital

nodal plane
antibonding ¢* molecular orbital

view from end-on

no
cylindrical
symmetry

n orbital

<

view from end-on

no
cylindrical
symmetry

m+ orbital

20



Chapi’rre 1: Carbone et hYbl’idCITiOn PASS-L.AS / Pharmacie

Cas des orbitales (2)s et 2p

p
Exemple 1: N, Azote, Z = 7 => 1s? 2582 2p° x
-
2p 3 > —— — ——2p
o bond n bond n bond \\\ o= -
.. twombonds _-°
N nucleus N nucleus - \\ /,‘
- y R > ‘4—%@'
.4©* 4 ) : 4 1:) one ¢ bond
I N nlicleus N nuclelss O N n“:c‘eus ’ # "

N nucleus

\

2s <o el 2s
all three bonds superimposed: N v N R —— -7 -
. big gap in energy here: N _?_y‘_({
the 1s orbitals are much
lower in energy than the 2s &

- 1 liaison & et deux liaisons

o
=
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Cas des orbitales (2)s et 2p

Exemple 2 : CH,

Nbre électrons apportés par chacun des partenaires est différent

Energies des OA sont différentes

H => orbitale 1s

C => orbitales 1s? 2s? 2p?

Il faut combiner les orbitales 2s et 2p avec 4 orbitales 1s
=> Obtention OM différentes !

y

Contradiction car les 4 OM du méthane sont identiques

- Introduction concept hybridation

méthane &

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation



Chclpi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Cas des orbitales (2)s et 2p

Concept hybridation Combinaison des orbitales 2s et 2p (total de 4) du carbone pour
obtenir 4 nouvelles OA hybrides composées chacune as et % p

add together then divide into
O * 8 " @ * DO > four equivalent hybrid orbitals:
2s 2px 2py

S_+PT+P_+E — > 4x(Ygs +¥gp)

2pZ —
sp® orbital
Ay 3 /4 + 9y = 3
Forme OA hybridée sp # — 1s + 3p = sp
an sp® orbital

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation
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Chapitre 1: Carbone et hybridation

Cas des orbitales (2)s et 2p

Exemple 2 : CH,

molecular orbitals of methane
A c

energy

+4H

—

Formation
OM

\J d
\ .
v P

' .
A .
o

four C—H o bonds

N

PASS-L.AS / Pharmacie

Hybridation sp?®
=> tétraédre

pyramidal,
angle 109,5°
Hx4
1sx4
i

o
S
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Chapitre 1: Carbone et hybridation

Cas des orbitales (2)s et 2p

Exemple 3 : éthane C,Hg

- Hybridation sp® (tétraédre)

molecular orbitals of ethane (just C—C bond shown)

A c

PV Ty

energy

-t

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation
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C-C o bond made from
overlap of sp® orbital on
each C atom

C-H ¢ bonds mlade from
overlap of sp3 orbital on
C and 1s orbital on H

3 x sp® used in
bonds to 3 x H

filled bonding C—C o orbital

3 x sp® used in
bonds to 3 x H

| | 2

%23

o
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Chopi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Cas des orbitales (2)s et 2p éthene (éthyléne)
H H liaison C-H
. A 108 pm
Exemple 4 : éthyléne C,H, 117,8°<>=<
liaison C-C

H H 133 pm

Chaque carbone posséde trois substituants => pour obtenir 3 liaisons équivalentes il faut
combiner (hybrider) OA 2s avec 2 OA 2p. Il reste une OA 2p (engagée dans liaison n).

Q 0 OB ——pmmrnmmene, 15+ 2p = 5p?
2s 2Py =5+t — SXM
sp? orbital - Hybridation sz
(triangle plan)

2p;

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation



Chapitre 1: Carbone et hybridation PASS-LAS / Pharmacie

Cas des orbitales (2)s et 2p

Exemple 4 : éthyléne C,H,

C-C n bond made from overlap
of p orbital on each C atom

each C atom has three .
1s + 2p = S|'.‘)2 sp? orbitals plus a p orbital

- Hybridation sp? %
(triangle plan)

C~C o bonds made from -
overlap of sp? orbital on each C atom

1 liaison o et
une liaison

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation
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Chapitre 1: Carbone et hybridation

Cas des orbitales (2)s et 2p

Exemple 4 : éthylene C,H,

molecular orbitals of ethene (ethylene)

1s + 2p = sp? ,

\ C
2p # + p orbital "
unhybridized = 2p

[ N W

~—

2 x sp? used in
bondsto 2 x H

energy

zs_H_

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation

keep one 3

’

o
SpT

PR TSl
- . \ ~<
’ A S~
’ \ >

o
/ *. unfilled antibonding orbitals

keep one
p orbital
2p unhybridized

.

filled bonding C—C m orbital  *,

‘ 2 x sp? used in
bondsto 2 x H

% filled bonding C—C ¢ orbital
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Chapitre 1: Carbone et hybridation

Cas des orbitales (2)s et 2p

Chaque carbone posséde deux substituants => pour obtenir 2 liaisons équivalentes il faut hybrider

OA 2s avec 1 OA 2p. Une seule combinaison possible = linéaire. Il reste deux OA 2p (engagées
dans deux liaisons ).

C—-C n bonds each
each Catom hastwo made from overlap of,
sp orbitals plus two p orbitals s \

one p orbital on each -

1s + 1p = sp . /__\) C atom o\
# Hybridation sp ®C-\>/ i o GL)C@ - @QC @
(linéaire) 5

C-C o bond made
from overlap of sp
orbital on each

C atom

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation

. . add together then divide into H——
Exemple 5: acetylene C2H2 O * DO two equivalent hybrid orbitals:
StP _ » 2x('ss+1/op)
2s 2pz 2 —
sp orbital

PASS-L.AS / Pharmacie

ethyne (acetylene)

H
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Chapi’rre 1: Carbone et hybridc|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

Cas de la fonction CO

Exemple : formaldéhyde HCHO

Similaire a I'éthyléne (sp?) : le carbone posséde trois substituants => pour obtenir 3 liaisons
équivalentes il faut combiner (hybrider) OA 2s avec 2 OA 2p. Il reste une OA 2p (= liaison n).

Oxygéne présente également caractére sp?

C-O = bond made from overlap

Oxygeéne plus électronégatif que carbone each atom has three of p orbital on,C and on O

sp? orbitals plus a p orbital '

mm) Energie OA (O) < Energie OA (C)
Liaison polarisée % :

C-O ¢ bond made ’
from overlap of sp? orbltal on
each of Cand O

Ce document est la propriété du Pr. F-H Porée (Faculté de Pharmacie - Université de Rennes) et ne peut étre utilisé ou reproduit sans autorisation



Chclpi’rre 1: Carbone et hybrid<:|1'ion PASS-L.AS / Pharmacie

3_Hybridation sp? et chiralité

‘chirality’ (chyros, main) : ‘un systéme est chiral si son image miroir n’est pas superposable’ " ;\1’\/‘
(Lord Kelvin) HiCQ CFs \

Situation ou les 4 substituants sont différents HO
(cas chiralité axiale, helicité)

Molécules chirales douées d’activités biologiques différentes ! (ibuproféne, oméprazole)

Mesure par le pouvoir rotatoire ([a]p, €nantiomere, racémique, diastéréoisomere, signe +/-)

Codification = Regles CIP (Cahn-Ingold-Prelog)

3
Méthode arbitraire basée sur une régle de priorité : numéro atomique Z Fl
décroissant H. “Co :I
Sens horaire = R (clockwise), sens anti-horaire = S (counterclockwise) g’ Ol
Attention : aucun lien R/S et signe [a]p '_§
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4 Double liaison : rotation et rigidité

Alkanes rotate freely...

rotate one
end of ¢ bond

A_Liaison sp? entre 2 carbones

- \( 7/ HH__ _H
=> liaison ¢ (symétrie cylindrique) /k/ Ty /(/ Ty \ Y,

easy easy H3C H CHs;
process process

- Rotation autour de 'axe facile et possible => libre rotation

Alkenes are rigid... try to rotate one

B_Liaison sp? entre 2 carbones wend ofbond
i i (CH3 Q O
=> lijaisons c et H O O CH, . H O , H H
HsC H f very G H3C HsC CH,4
Liaison © = recouvrement latéral ey H

trans alkene overlap between p orbitals is lost cis alkene
n bond is broken

- Rotation = rupture de liaison puis recouvrement. Processus trés defavorable
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5_Double liaison : effet des substituants

Géométrie difféerente en fonction de la nature des substituants

Régle de priorité selon régle CIP (chiralité)
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- Configuration Cis ou (Z) (Zusammen) si du méme cb6te ,CEIC\

- Configuration Trans ou (E) (Entgegen) si du méme opposé HaC
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Chapitre 1: Carbone et hybridation

6_Liaisons de faible énergie

Liaisons faibles entre les molécules qui ont un impact
important notamment en biologie

# Liaisons hydrogéne (liaison H)
Liaison entre un atome d’hydrogene et le doublet non liant d’'un
hétéroatome (plus souvent O et N)

Exemple : liaisons inter- ou intramoléculaires (H,O, ADN)

# Liaisons hydrophobes

Liaison entre groupes apolaires (environnement sans H,0)
Exemple : structuration interne des protéines

# Forces de van der Waals

n
(=3
o

N&Supements

énergie de liaison (kJ.mol-1)

liaison covalente X ;‘@ Y

e o
—NH; Y = \S

liaison ionique

polaires
ionisables

He Him,
N o\ N

N 3

! ]\/&N .... o
N N/) o]
b thymine
adénine

O‘ N_ _NH cytosine

guanine

Interactions intermoléculaires de type dipble-dipble : dipdle permanent-dipble permanent (ex
alcools), dipdle permanent-dipble induit (molécule polaire avec molécule apolaire) dipble

instantané-dip6le induit/permanent
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