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Stereoisomers generator
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Check tautomeric forms
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Clean Structure
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3D optimization
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Narzedzie pozwala zoptymalizowac przestrzenny rozktad atomow w zadanej
strukturze.
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Calculate Selected Properties
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Molecular Formula: ~ CgHqgN50 dla wskazan ej
Formula Weight: 162.152

Composttion: C(66.65%) H(E.21%) N(17.27%) O(9.86%) struktu ry
Molar Refractivity: 4916203 cm3

Malar Volume: 1423+30em?
Parachor: 3788240cm?
Index of Refraction: 1607002
Surface Tension: 50.1 £ 3.0 dyne/cm
Density: 1.139 = 0.06 g/cm3
Dielectric Constant: Mot available

Select Properties
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Calculate logP

Log(P) — logarytm dziesietny ze wspotczynnika podziatu danej substancji pomiedzy
oktanol i wode.
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LogP (w.14.51)

Calculated LogP: 1. 144/- 0,25

Interested how this value was calculated? Want to compare it with
experimental data?

Learn more about ACDA ogP DB

Dioes your compound contain ionizable groups? You should
consider using the pH dependent octanol-water distribution
coeffident, logD

Learn more abaut ACDA gD

Visit our Web site; www.acdlabs.com

o

Narzedzie oblicza log(P) dla wskazanej struktury
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Generate name for structure
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S-[(1E)-prop-1-en-1-yl]pyridine-3-carboxamide

Narzedzie tworzy nazwe dla wskazanej struktury
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InChI for structure

InChl (ang. International Chemical Identifier) — identyfikator stosowany dla substancji
chemicznych, wprowadzony w 2005 roku przez IUPAC.
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InChl=1S/C9H10N20/c1-2-3-7-4-8(9(10)12)6-11-5-7/h2-6H,1H3,(H2,10,12)/b3-2+

Narzedzie tworzy InChl dla wskazanej struktury
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SMILES notation

SMILES (ang. Simplified Molecular Input Line Entry Specification) — sposob
jednoznacznego zapisu struktury czgsteczek zwigzkoéw chemicznych z
wykorzystaniem ciggu znakow ASCII.
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O=C(N)c1cncc(c1)\C=C\C

Narzedzie tworzy zapis SMILES dla wskazanej struktury
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