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ChemTube3D contiene animaciones y estructuras interactivas de quimica en 3D, con
informacion de apoyo, para los alumnos que estudian algunos de los temas mas
importantes de los cursos de quimica avanzada.

En la pagina principal se nos ofrece la posibilidad de explorar hasta 7 menus
diferentes: Organic, Inorganic, Structure and bonding, A level, Polymers, 360° Lab.
Safety and Periodic Table.
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Dentro de cada menu hay un desplegable que nos permite explorar los
diferentes contenidos que estan a nuestra disposicidn. Nos centraremos en el menu
Structure and Bonding a modo de ejemplo.

Al abrir este menu nos encontramos con el siguiente desplegable donde
podemos explorar diferentes contenidos. A modo de ejemplo, seleccionaremos
Atomic Orbitals, donde podemos navegar por su contenido.
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Este contenido incluye s-orbitals, p-orbitals, 3p-orbitals, 3d-obitals, 4f-orbitals y
Compare shape and size of 1s, 2s and 2p orbitals.
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En nuestro ejemplo se ha seleccionado la opcion s-orbitals. Al hacer clic en
esta opcion se abre una nueva pantalla.
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En la parte derecha podemos ver la ilustracion de la forma de los orbitales 1s,
2s y 3s y en la parte inferior la distribucion de la probabilidad electronica en este tipo
de orbitales. La seleccién, en nuestro caso, de la distribuciébn de probabilidad
electrénica de un orbital 2s, permite visualizar en la parte izquierda de la pantalla la
seleccion realizada en 3D.

Dentro de la seccion Molecular Orbitals, podemos navegar por sus diferentes
contenidos. A modo de ejemplo, escogeremos, de las multiples opciones, el NHa.
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Al hacer clic sobre la opcibn Ammonia se abre una nueva pantalla.
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Bonding orbitals in Ammonia - sp3 hybrids
3
Use the buttons to display the 4 sp= orbitals that result from combining
one s and three p orbitals. The wireframe model is the best choice for
showing all the orbitals.
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Each N-H o-bonding orbital, containing 2 electrons, is formed from a N sp3

hybrid orbital and a H 1s orbital. The remaining lone pair of electrons

occupies the fourth tetrahedral position producing a pyramidal structure.

Explore bonding orbitals in other small molecules
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En la zona derecha, se explica la formacion de orbitales hibridos sp® para el
atomo de N y en la parte de la izquierda de la pantalla se muestra una visualizacidén
3D de la molécula NHs.

La aplicacion nos permite también visualizar en 3D los orbitales de los atomos
(disponibles en el menu de la izquierda, debajo de la figura). A modo de ejemplo
hemos seleccionado la visualizacion 3D de los tres orbitales hibridos sp? y el par
solitario del atomo de N, sefialados en rojo en el menu.
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Otra posibilidad que ofrece el recurso es la identifiaccion de los modos
normales de vibracion de algunas moléculas sencillas. Para ello, en el menu principal
seleccionamos Structure and Bonding y luego Molecular vibrations-IR.
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En el menu desplegable se nos presentan algunas moléculas sencillas.
Seleccionamos, por ejemplo, el agua (Water), y vamos a una nueva pantalla. Si
seleccionamos Click to show vibration frecuency list, aparece una pequefa
ventana con un menu desplegable.
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Adjust the appearance of the molecule and the vectors corresponding to
the movements using the check boxes to optimise the view.
Advanced - The symmetry for each vibration is also shown.
[0 Show all vibrations
[0 vibration
[ vectors
@ colorvectorsyellow (O color vectors purple

QO spacefilloff @ spacefill20% (O spacefill 100%

3N-5 frequencies for linear systems of N atoms
3N-6 frequencies for non-linear systems of N atoms
~ Other molecules to explore
J Hydrogen Cyanide | Carbon Dioxide | Water | Ammonia | Boron
Trifluoride | Methane | Ethylene(Ethene) | PFs | Fe(CO)s | Benzene

|-

Fokkdde 4.4(7)

I Click to show vibration frequency list |




no vibration (model 1)

'V no vibration (model 1)
1711.15cm* A1
3730.03 cm™ A1
3851.06 cm™ B1

En ese menu aparecen las frecuencias de los modos normales de vibracién de
la molécula y su simetria. Podemos elegir uno de los modos normales de vibracion y
aparecera con animacion en la ventana.
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the movements using the check boxes to optimise the view.

Advanced - The symmetry for each vibration is also shown.
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