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Méthode pour calculer le nombre de cycles

entrant dans la structure d’une combinaisou organique

Par ALEXANDRE AroyYsk PONTET

Cctte méthode permet de calculer le nombre de cyeles
qui entrent dans la combinaison d’une molécule orga-
nigue. Comme il s’agit d’une formule mathématique, un
renversement du raisonnement permet d’établir d’avance
le degré de saturation de la combinaison chimique, on
bien, les valences anormales de la formule empirique.

Pour la théoriec de la méthode, on classe les éléments
de la formule empirigne en deux catégories:

a) Les membres externes sont les atomes qui sont reliés
4 un autre atome par toutes leurs valenees: ex.: Poxy-
géne dans le groupe cétonique.

Dans le groupe COOXL, 1’0 du groupe hydroxyle n’est
pas un membre externe, tandis (ue autre est un mem-
bre externe. Ainsi, dans la molécule de "acide tartrique,
C, 1,04, les membres externes sont: Hy, O,

h) Les autres atomes sont considérés comme membres
internes. Ceux-ci sont liés par leurs valences a plu-
sicurs atomes différents ou de méme catégorie.

On distinguce aussi les valences liant les membres ex-
ternes aux membhbres internes; les valences liant les
membres internes entre eux; et les valences non saturées.

Les données suivantes sont nécessaires pour le caleul:

1° La formule empirique.

2° Le nombre d’atomes représentés dans les membres
exiernes.

3° La mesure du degré de non saturation de la combi-
naison,

4° Les ¢éléments a valences anormales, Ie nombre de
leurs atomes et celui de leurs valences. On considére

les valenees suivantes comme normales: C=4, H -1,

0=2,N=3,P=3.

Le caleul se fait de la maniére suivante: Partant de
la formule empirique, on compte Je nombre total des
atomes ot le nombre total de leurs valences. Puis on
compte le nombre d’atomes pour les membres externes

¢t le nombre de leurs valences. En déduaisant du noinbre
total d’atomes celui des membres externes, on obtient
le nombre d’atomes des membres intermes. On fait de
méme pour les valences. Iinsuite, on fait la somme des
valences saturées liant les membres internes; pour cela
on déduit du total des valences des membres internes,
la somme des valences des membres externcs ct des
valences non saturées. On divise par 2 le total des
valences saturées pour obtenir le nombre de paires de
valences; ces paires de valences ne peuvent étre qu’en
nombre entier, et s’il y a une fraction, un élément a
valence anormale est contenu dans la moléeule.

Le nombre de cycles (€C) s’obtient en faisant la dif-
férence entre le nombre de paires de valences (P) et le
nombre total des membres internes (M;), plus un, soit:

C=P-M;+1,
Si le résultat est égal a 0, la combinaison est acyclique.

Cette formule ne peut évidemment donner que des nom-

Iires entiers.

Exemples: Iirgostérol (Cy11,,0)
Formule empirique . . . . . . . C,,H,,0
LIléments des membres externes . . ., . . . Hy
Degré de non saturation (3 doubles laisons) . . 6
Pas d’éléments a4 valence anormale |
Nombre total des atomes . . . . . . . . . . 70
- ,», desvalences. . . . . . . . . . 152
) ,»  d’atomes des membres externes . 42
. .. des valences des membres externces 42
. ,, d’atomes des membres
internes. . . . . . 7042 =28
» .. des valences des mem-
bres internes 152 ~-42—110

Nombre des valences saturées des

membres internes. 110 - (42 +6)=—62
Nombre de paires de valences s 62:2 =231
Nombre de cycles (31--28) +1 =4
Ainsi la moléenle d’ergostérol contient 4 cveles. ‘
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Acide lactoflavine phosphoriquc Exemple: Théobromine
Formule empirique . . . . . C,11,,0,N, P Formule empirique . C,H,0,N,
Eléments des memhrc.s externes H,, O, Eléments des membres externes . . . . . H,, 0,
Degré de non saturation. . . . . . . . . .. 10 " Nombre total des atomes . . . . . . . . . . . 21
Fléments & valenees anormales. . . . . . . . P*§ " ., desvalences. . . . . &g
Nombre total des atomes . . . . . . . . . . 52 " ., decs atomes des mcml)rcs externes . 10
it » deleurs valences. . . . . ... 124 - . des valences des membres externes . 12
» » des atomes des mem- " , des atomes des membres internes . 11
bres externes . 214+3=24 » » des valences des membres internes . 40
. ,» desvalences des mem-
Dbres externes 2l +6=217 Nombre de cycles s f = s s 2
. ,» des atomes des mem- Nombre de paires de valences L2410 -1=12
bres internes 59 — 94 =28 Nombredevalencessaturées liantlesmem-
" ,» desvalences des mem- bres internes, e .o 2x12=24
bres internes 124 - 27 =97 Degré de non saturation. . . J'— 10 - (124 24) =4
» s des valences saturées
des membres internes 97 — (27 4 10) = 60
Nombre dc paires de valences. . 60:2=30 N ,
Nambre de eycles . C=(30-28)4+1=3 dernitre valeur est la somme des valences saturées des
: membres internes (7)), du nombre des valences des

Dans le raisonnement inversé, le degré de non satu-

ration s’obtiendra en déduisant du nombre total des
valences des membres internes (V;), la somme du nombre
total des valences des membres cxternes (V,) et du
nombre des valences saturées ( V), soit:

J (degré de non saturation) = V; — (V, + V,).
Enfin il est possible de déceler les éléments 4 valence
anormale; pour cela, il faut calculer d’aprés la formule
empirique la somme totale des valences nonmnales, somme
que I'on compare avec la somme cffective (V) des va-
lences entrant dans la constitution structurale. Cette

membres externes (V,) multiplié par 2 et des valences
non saturées (J), soit:

V=V, + (V. X 2) + J.

La préscnce d’éléments a valence anormale est ré-
vélée par une différence qui apparait entre la somme
des valenecs normales, calculée d’aprés la formule em-
pirique, et la somme effective (Vq-) des valences en-
trant dans la eonstitution.

Ainsi, pour Pacide lactoflavine phosphorique, la for-
mule empirique C;;H, ON,P donne 122 valences to-
tales tandis que le calcul des valences effectives donne
124. 11 y a donc 2 valences anormales qui appartiennent
au phosphore.





