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הדמיה מולקולרית(
בפעילות הבאה נלמד לבנות מודל ממוחשב של אתנול ולהציגו בדרכים שונות. 

האתאנול הינו נציג של משפחה גדולה של כוהלים אשר הנוסחה הכללית שלהם היא ROH, כאשר R מסמל שרשרת פחמימנית וקבוצת ה- OH היא הקבוצה הפונקציונלית של המשפחה. 
האלכוהול המצוי במשקאות החריפים בירה, יין, וודקה וכו' הוא אתאנול. האתנול נוצר בתהליך הנשימה האנאירובית הנקראת תסיסה הכוהלית, על ידי מיקרואורגניזמים. ההבדל העיקרי בין המשקאות הוא החומר המותסס: ענבים לצורך הכנת יין, שעורה לייצור בירה, תפוחי אדמה, שיפון או תערובת דגנים להכנת וודקה.

לאתנול שימושים רבים נוספים: בעשורים האחרונים נכנס לשימוש כתוסף לדלק הקיים או כתחליף לו. כמו כן, אתאנול פועל כחומר מחטא. העובדה שהוא נוזל המתנדף במהירות מהווה יתרון בחיטוי שטחי של העור. נוסף על כך, אתאנול משמש כחומר מוצא להפקת חומרים סינתטיים רבים בתעשיה הפטרוכימית.
בניית מודל ממוחשב מאפשרת לחקור את מבנה המולקולה, ולחזות את התאמתה המרחבית לתיפקוד ביולוגי מסוים. תעשיית התרופות עושה שימוש נרחב בהדמיה מולקולרית לצורך חיזוי פעילותו של החומר הפעיל בתרופה מסוימת, והתאמתו לאתר המטרה אליו ההוא צריך להתקשר.
בנית מודל תלת-מימדי בעזרת התוכנה ISIS Draw 2.5 

1. פיתחו, במחשב שלכם, את התוכנה ISIS Draw 2.5  [image: image14.png]2|
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   על-ידי לחיצה כפולה עליה. 
2. [image: image1.emf]

בחרו באפשרות Single Bond מרשימת הכפתורים מצד שמאל של החלון שנפתח, ומיתחו קו של קשר בודד על משטח העבודה. היעזרו בתמונה להסבר. 
בפעולה זו יצרתם את הקשר C-C שבמרכז מולקולת האתאנול. בכל אחד מקצוות הקו שמתחתם ממוקם אטום פחמן אחד.
3. [image: image9.png]מיתחו קשרים נוספים מאטומי הפחמן: 3 קשרים נוספים לכל אחד מהפחמנים עד שתתקבל התמונה הבאה: 
4. כדי למקם את אטומי המימן והחמצן בקצות הקשרים שיצרתם בשלב הקודם יש ללחוץ על כפתור ה-Atom שמעל הכפתור Single Bond, להגיע עם הסמן לקצה הקשר ולרשום H או O לפי הצורך. לאחר שאתם רושמים את הסימול של האטום יש ללחוץ על מקש  Enter ולעבור לאטום הבא.
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5. מאטום החמצן יש למתוח קו נוסף לאטום מימן נוסף, כך שלבסוף יתקבל מודל דו מימדי של מולקולת האתאנול (היעזרו התרשים של הסעיף הבא).
6. כאשר הושלמה בנית המודל הדו-מימדי, יש צורך לייצא את המבנה למודל תלת-מימדי. השתמשו בכפתור ה-lasso Select כדי לסמן את כל המבנה שיצרתם. ראו תרשים:
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7. שימרו את המודל כקובץ מסוג molfile על-ידי ייצוא שלו כפי שמוסבר בתמונה:
File ( Export ( Molfile
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8. כשאשר יפתח חלון שמירה, תנו לקובץ שם באנגלית, למשל ethanol ושימרו אותו בתיקייה שנבחרה לכך במחשב.
צפייה במודל תלת-מימדי בעזרת התוכנה ViewerLite 

1. פיתחו את התוכנה ViewerLite [image: image5.emf]

 על-ידי לחיצה כפולה עליה. 
2. טענו את הקובץ שהכנתם על-ידי פתיחתו:File ( Open ( ethanol.mol   (ראו תרשים)
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3. לחצו עם העכבר על המודל שנפתח והזיזו את העכבר ללא שיחרור הלחיצה עליו. בדרך זו תוכלו לסובב את המודל ולצפות בו מכוונים שונים.
4. תוכלו לצפות במודל במספר הצגות מרחביות. על מנת להציג את המודל בצורת מודל כדור-מקל, בחרו בציור של המולקולה בשורת התפריט (ראו תרשים) ויפתח לכם חלון שכותרתוDisplay Style :
[image: image7.emf]


בחרו באפשרות של כדור-מקל (Ball and Stick) וצפו במודל המרחבי המתקבל. 

5. חיזרו על הפעולה שבסעיף 4, והציגו את מולקולת האתאנול במודל ממלא מרחב על-ידי לחיצה על CPK. סובבו את המודל וצפו בו מכל צדדיו.
6. מהו היתרון או המגבלה לכל אחד מצורות ההצגה שפגשתם?

___________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________

7. [image: image10.emf]

בסעיף זה נמדוד את אורכי הקשרים הכימיים שבמולקולת האתאנול. כדי למדוד את אורך הקשר יש לבחור בסמן (החץ השחור) שנמצא מצד שמאל (כפתור עליון – ראו תרשים). לאחר מכן, יש לסמן את הקשר שאותו רוצים למדוד (בדוגמא שכאן סומן הקשר (C-H ללחוץ על המקש הימני של העכבר ולבחור באפשרות:
[image: image11.emf]

Properties of C1-H8 (המספר שליד סמל האטום עשוי להשתנות כתלות בקשר הנבחר). בשלב זה, יפתח חלון שבו מפורטות תכונות הקשר הכימי (ראו בתמונה השנייה). בתחתית הרשימה ניתן גם אורכו של הקשר. בדוגמא שכאן: 1.000. 


הכינו רשימה של כל הקשרים הכימיים במולקולת האתאנול ומדדו את אורכם.

	שם הקשר
	אורכו

	
	

	
	

	
	

	
	

	
	

	
	

	
	


8. הציעו הסבר להבדל באורכי הקשרים סביב אטום החמצן.

_____________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________
9. ציינו גורמים אשר עשויים להשפיע על אורך הקשרים.

____________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________

10. האם לדעתכם יש תלות בין אורך הקשר וחוזק הקשר?

_____________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________

11. הוציאו מספר נתונים את נתוני אנרגיית הקשר לקשרים הנדונים והתייחסו לקביעתכם בסעיף הקודם.

____________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________

12. ציינו גורמים אשר עשויים להשפיע על הזווית בין הקשרים.

[image: image12.emf]

____________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________

13. בסעיף זה נמדוד את הזוויות שבין הקשרים.  
בעזרת הסמן השחור סמנו שני קשרים סמוכים במולקולה (כדי לעשות זאת יש לסמן קשר אחד, ללחוץ על כפתור Shift במקלדת, ולסמן את הקשר השני). לאחר מכן, יש למדוד את אורך הקשר על-ידי בחירה של

 Tool ( Monitors ( Angle 

(ראו תמונה) 
זווית הקשר תופיע על המסך בצורה כזאת:

[image: image8.emf]


14. מדדו את זוויות הקשרים סביב אטום החמצן, וסביב אחד מאטומי הפחמן באופן שהוסבר בסעיף הקודם. רישמו כאן את תוצאות המדידה. 
_____________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________
15. האם הזוויות שמדדתם מתאימות למבנים המרחביים סביב האטומים במולקולה כפי שהם מוסברים על-ידי מודל "דחיית זוגות האלקטרונים"?
_____________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________
16. בחרו  בחומר נוסף המופיע בפרקים ג-ד ובנו אותו בדומה לתהליך בניית האתנול. בצעו מדידות של אורכי הקשרים הכימיים והזוויות שבמולקולת החומר וסכמו כאן את מימצאיכם.
__________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________________









( הפעילות נכתבה ע"י ד"ר שלי ליבנה, המחלקה להוראת המדעים, מכון ויצמן למדע.
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