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Avogadro

Avogadro é un programa para deseiar estruturas
moleculares por ligazéns quimicas.

Podes ver en 3D e rotar a estrutura, cambiando a
perspectiva visual, e xirando en calquera sentido e
direccion s6 cos movementos do rato.

As vistas das estruturas moleculares son espectaculares.



A primeira vez que abra Avogadro
presenta unha pantalla como se mostra
a continuacion
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Ferramenta de preferencias

Ao premer, as seguintes iconas son activados na
Barra de ferramentas

(Cando se pasa o rato sobre as iconas aparece unha breve descricion delas)
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A ferramenta de debuxo é a principal forma ._‘?
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T Na opcion "Outro" aparece unha tdaboa periddica completa.
A orde de enlace (simple, dobre ou triplo) pédese configurar
nun menu despregable.
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o facendo clic na pantalla,

S debuxamos o atomo que
seleccionados, neste caso o
0sixeno.
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Supresion
Se cre que cometeu un erro ou gqueres eliminar un atomo concreto, facendo
clic co botdn dereito do rato sobre o atomo, este é eliminado.

Tefia presente que se "Axuste hidroxeno" esta activado, non se poden
eliminar os hidroxenos engadidos, a funcion de axustar a hidroxeno axusta o
numero de atomos de hidréxeno e, polo tanto, automaticamente engade o
hidréxeno eliminado de novo.

Moléculas de construcidn
Se vai debuxar unha molécula mais complexa:

O botdn esquerdo do rato sobre un atomo existente, mantendo o boton do
rato e arrastra a outro lugar vai crear unha conexion entre o atomo existente
0 NoVvo.

Exemplos nos videos:

Como crear unha molécula con Avogadro

Moléculas con Avogadro

Se precisa cambiar un atomo existente, pode seleccionar o elemento
e prema nel.


http://www.kdeblog.com/video-como-crear-una-molecula-con-avogadro.html

+

Alifiar molécula: A ferramenta de navegacion permite gue move a molécula
ao redor da escena.

Premendo na molécula: rotamola

Premendo sobre un atomo en particular, a continuacion, rotacion, translacién o zoom

producese en relacidn con ese atomo. Se non, a navegacion € en relacion ao centro da
molécula.

EE A ligazén ferramenta de manipulacidn de enlace central.

Manipulando a ferramenta

ﬂ}? : A ferramenta permite manipular para mover atomos individuais ou fragmentos
seleccionados no espazo.



Non sempre saen ben & primeira, ou que a optimizacion da xeometria non
deu a xeometria que interesa.

Avogadro ten duas ferramentas para axudar na manipulacion de
moléculas que xa foron elaboradas.

Estas son as centradas Bonos manipular ferramentas e a ferramenta
Manipulacion .

Ambas permiten a manipulaciéon de unha molécula existente.

Moitas ferramentas poden traballar en calquera atomo ou faga clic en unha
seleccion de atomos.

A Ferramenta Seleccionar permite facer seleccions e, a continuacion,
traballar sobre estas seleccions usando unha ferramenta diferente. Por
exemplo, un grupo de cinco atomos pode ser seleccionado coa Ferramenta
Seleccionar e os atomos poden ser movidos, mediante a Ferramenta de
Manipular e premer no boton esquerdo do rato sobre a seleccion mentras
moves o rato ata a configuracion desexada



http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Bond_Centric_Manipulate_Tool
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Manipulate_Tool
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Manipulate_Tool
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Select_Tool
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Select_Tool
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Select_Tool
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Configuracions de seleccion de atomos
e moléculas

A ferramenta de seleccion permite
operar nas seccions das moléculas.

O modo de seleccion para seleccionar
atomos individuais cando se preme, os
residuos biomolecular (por exemplo,
aminoacidos, acidos nucleicos) ou unha
molécula enteira.

Prema nun atomo ou fragmento para
seleccionalo.

Prema noutro atomo ou fragmento para
marcar e desmarcar a primeira.

Mantefa premida a tecla Maiuscula para
seleccionar multiples atomos ou fragmentos.
Manténase presionada a tecla de control para
cambiar as seleccidns.

Arrastre o rato por todo o espazo para
"banda elastica" para seleccionar un
conxunto de atomos



A ferramenta AutoRotate permite que xire continuamente unha molécula no espazo, por
exemplo, para unha presentacion.

Hai duas formas de definir a rotacion:

Fai clic e arrastra en calquera lugar na xanela de moléculas — Para isto utilizase unha lifia
vermella. A direccion da lifa vai determinar o sentido de rotacion e a lonxitude da lifa vai
determinar a velocidade de rotacion. Canto mais longa sexa a lifia, mais rapido é a rotacion. A
rotacidn comezara tan pronto se solta o botdn do rato.

Arrastre un control deslizante para virar ao longo do x, y, ou eixe z Move o control deslizante
para a dereita para virar a dereita, mover a esquerda para virar esquerdo. Canto mais lonxe se
move o control deslizante, mais rapida sera a rotacion.

Prema na pantalla para deter a rotacion.
Prema na molécula para reiniciar a rotacion.
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Configuracion de optimizacion
E automatica, para optimizar a
"  xeometria dunha molécula.

A ferramenta de medicion para medir as distancias, os angulos ou angulo diedro.
Prema en dous atomos para medir a distancia.

Prema en tres atomos para medir o angulo entre eles.

Preme en catro atomos para medir o angulo diedro entre eles.
Boton dereito do rato para borrar a medicion e a lista de atomos seleccionados.
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A ferramenta de alifamento pode ser
empregada para alifiar as moléculas dun
marco especifico de referencia.



Avogadro soporta Desfacer / Refacer.

Todas as operacions de deseio pode ser desfeita e refeita usando os
elementos de menu axeitado no menu de edicion.

Se algunha vez comete un erro simplemente seleccione Editar-Defacer (ou
Ctrl + 2).

Unha vez que estamos satisfeitos coa molécula que desefiamos, a
gardamos usando Ficheiro-Gardar como ...
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Bola y varilla

[] Cinta

Dibujos animados

[] Dipalo
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[] Enlace de Hidrdgena
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Etiqueta
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Marco de alambre

[ ] Poligono
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[] Superponer

Preferencias de Pantalla

Permite amosar diferentes tipos de
moléculas.

Por exemplo, diferentes visions de
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Wan derWaals Esferas



Exemplos de preferencias de Pantalla

Eixe

A pantalla eixes engadir X, Y e Z, con base na orixe.
O eixe X é vermello.

O eixe Y é azul.

O eixe Z é verde

Bolas e Paus
O tipo de representacion de bola e pau € un
estandar para quimica.




Etiqueta

Amosar a etigueta axuntarase anotacions
= de texto ligados a atomos e enlaces.
Ambos os atomos e os enlaces seran
etiquetados. As etiquetas dos obxectos
desapareceran cando estan lonxe para
ser lexibles.

Poligono

A presentacion de poligonos ten a sua
base en tetraedros, piramides, octaedro,
etc para centros atomicos. Esta opcion de
visualizacion € moi popular nas estruturas
do estado solido e reflicte a coordinacion
en torno aos centros metalicos.




Anel
O tipo de visualizacion: anel de cor/aneis
pechados.
Tres aneis de membros son de cor vermello. Ciclos
de catro eslavons son verdes. Aneis de cinco
membros son azuis. Aneis de seis membros son cor
de rosa/ vermello.
Ciclos de sete membros son amarelos.

Esferas Van der Waals
llustra todos os atomos como esferas cunha
completa radio de Van der Waals.

A opacidade / transparencia das esferas
pode ser controlada.

Ver mais en http://avogadro.oupenmolecules.net/wiki/Category:Display

Lembre que pode traducir en Google Chrome



MENU ARQUIVO

Novo

Abrir

Abrir recentes: Unha lista de ficheiros recentemente. Pechar

Gardar como ...

Volver ao arquivo gardado

Importacion

Arquivo de molécula

Traxectoria ...

Obter

Traer estrutura quimica ...

Obter a URL ...

Exportacion

Graficos ...

Gardar un arquivo de graficos bitmap da escena actual en BMP, PNG, JPEG ou
GIF.

Graficos Vectoriais..

Gardar un arquivo PDF, PostScript, SVG ou a version da escena actual.
POV-Ray

Garda un arquivo e incluso hai unha POV-Ray Ray-tracing programa para producir
unha imaxe de alta calidade axeitado para un cartel ou para outros fins.

Sair de Avogadro, pechar todos os documentos abertos.


http://www.povray.org/

Menu Edicion

Menu Extension (En
inglés, lembre de usar
Google Chrome ou calquera
tradutor a linguaxe non manipula

Inglés)

Contido

Cortar

Copiar

Pegar

Borrar

Seleccionar Todo
Non Seleccionar nada

Propiedades dos anqulos

Propiedades de bonos
de GAMESS

Inserte péptido
Mecanica Molecular
POV-Ray

Espectros

Super Builder celular
Propiedades de torsion

Unidade da célula
Vibracidéns

Atomode Propiedades
creacion de superficies
Insertar fragmento
MOPAC

Propiedades molécula
Configuracion



http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Angle_Properties
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Angle_Properties
http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Bond_Properties
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Como construir un péeptido?

Seleccione o0 menu Construir
(Build) péptido inserir

M Select Extensions Window Help
Change H to Methyl
— ; Y B

Z Add Hydrogens (" Display Settings
| Add Hydrogens for pH... |
Remove Hydrogens

Fragment...
Cartesian Editor... SMILES... T —
Super Cell Builder... Peptide... bestide gullder
i el Haramete Amino Acids: Sequence (N to C):
Ala Arg Asn Asp

Cys Clu Gln Gly

His e Leu | | Lys
Xanela do xerador de peéptidos.

Thr Trp Tyr Val

Structure: Stereochemistry:

['Straight Chain 4] ®L Ob

Phi: 180.00° 3| NTerminus: (NH, [|%

Psi: 180.00° [ CTerminus: [CO.H [4]

Chain Number: (o [+] (_Insert Peptide )

| &S




Construcko de peptidos

Aiminoacidos: Secuencia (M a C)

[.ﬂ\rg] [.ﬁ.sn] [.ﬂ\sp]
) (@) (@) (&)

Pode optar por engadir

Ala-Ala--Cys-Ghy-Tyr-Pro-Pro . L L.
aminoacidos no novo péptido.

Ao premer no aminoacidos, seran
(et | [phe ] [Pro | engadidos a secuencia da dereita.
O péeptido se acumula como

unha secuencia.

Estructura: Estereoquimica: ; .

e m 5 O Pdodese seleccionar a estrutura

Phi: 180,00 o N Terminal: MHI L4

Psi; 150,007 % Terminal: COH W

Preme aqui para inserir a secuencia na
Cadena de ndmero: | £ | xanela principal. Os novos
oligopéptidos se seleccionaran
automaticamente , e a ferramenta de
manipulacion permitira a translacion e
rotacion da cadea na posicion
desexada.




E asi obtemos un péptido

Ir a Ver, na barra de ferramentas,
Centrar

Para Gardar

Arquivo

Exportacion: Pode garda-lo como:

Gréficos ...

Manter o control de graficos bitmap da escena actual en BMP, PNG, JPEG ou GIF.
Gréficos Vectoriais ..

Gardar un arquivo PDF, PostScript, SVG ou a version da escena actual.

POV-Ray

Gardar un arquivo e incluso hai unha POV-Ray Ray-tracing programa para producir
unha imaxe de alta calidade axeitado para un cartel ou para outros fins.


http://www.povray.org/
http://www.povray.org/
http://www.povray.org/
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