DESARROLLADO POR: LUCIA B.CHEMES, GABRIEL IGLESIAS Y ROSANA ROTA
Tutorial Avogadro

Barra de herramientas:  [#]4 2 & k 3 & il o

Consejo: mantener los menuds “Preferencias de heeatas” y “Preferencias de
pantalla” siempre activas

Herramienta de dibujo (F8) | .f |

Insertar atomo Borrar atomo

Herramienta de navegacion (F9) <+ Para la molécula

Agrandar/achicar

Mover

Rotar

Herramienta de manipulacién (F10) {Ij. Para atomos

Agrandar/achicar

Rotar Mover

T




Herramienta de seleccion (F11) k

Pulsar para seleccionar atomos individuales y targsara seleccionar varios atomos.

Herramienta de rotacion automatica :]'

Permite rotar la molécula con el botdn izquierdbrdeuse, el largo y la direccion de la
linea que se dibuja indica la direccién y la vedad de la rotacion.

Herramienta de optimizacion automatica E

Pulsar para optimizar la estructura.

Herramienta para medir Lros

Seleccionar hasta 4 atomos: distancias, angulcedyas.

Actividad 1: Crear una molécula de G optimizar su estructura.
Seleccionar la herramienta de dibuj

Seleccionar elemento carbono y dibujarlo

Configuraciones de Dibujo 5 X

Elemento: |Carbono (68) -
Orden de Enlace: |Simple -

Ajustar Hidrégenos




Aclaracion: si
quisiéramos seleccionar

Aichivo Editar.. Ver Constur Seleccionar  Extensiones Scrpts  Preferencias Ayuda

| Cnueva b | Guerdsr | 9cemer b Salr ([# 4 ke& k 5§t

DM ﬂ | algin elemento que no
S ;:j se encuentra en la lista,
o ; seleccionamos la opcion
S vt “Otro” de la solapa
= “Elemento” y se
G B e despliega una tabla
o B periodica completa para
. B seleccionar el atomo
s deseado.
ity

Broma (35)

Mensajes ]

Luego cambiar elemento a oxigeno enlace doble yjalil2 atomos de oxigeno partiendo
del atomo de carbono. Para ello presionar el meabee el atomo de carbono, arrastrar y
soltar para producir el enlace.

Configuraciones de Dibujo A X
Elemento: |Oxigeno B - |
Orden de Enlace: |Doble A |

Ajustar Hidrégenos

Luego optimizar la estructusleccionando "Optimizar geometria” dentro del menu
"Extensiones" como muestra la impresion de pantalla

A sin titulo.cmi” - Avagadro =0 [EE
Archive Editar Ver Construir Seleccionar [Exiensiones | Preferencias  Ayuda

OnNueve fok Abrir | Guarder | @cerrar Animacién.. & [Preferencias de hemamientas... [Preferencias de panialia...)
Mostrar Tipos B X | |

Optimizar Geometria Ctrl+Alt+ O

= Anillo ~ - Mecanica molecular »
7] Bolay varilla &
Fl Cinta e GAMESS »
| Dibujos animados P Gaussian..
[[] Dipolo -~ MOLPRO...
B MOPAC.
[] Enlace de Hidrégeno |
[] Esferas de Van der Waals &3 NWChem...
L] Etiqueta ~ Q-Chem...
[ Fuerra
[£] Merco de alambre & Espectros..
[] Poligono Crear superficies...
[] Simple alambre
[£] Superficies & Vibraciones...
[7] Superponer =
[ Afedr | [ Dupicar || Bowar |
Configuraciones de AutoOptimizacion 8 x
Forzar campo: |UFF x|
Pasos por actualizacén: 4 &
Algoritmo:
Descenso por gradiente -

7] Los tomes fijos se pusden maver

7] Los &tamos ignarados se pueden mover

Iniciar




Actividad 2: Dibujar una molécula vitamina A

HsC CHa  HsG H3C

-~ - - -~
OH

CHa

Primero dibujar la estructura con la herramientalitejo lo mas parecido posible
a la estructura dibujada arriba

Una vez dibujada la molécula a mano, hay CAsim-ssio

, . , Archive  Editar Ver Seleccionar  Extensiones Preferencias  Ayuda
agregarle los atomos de hidrOgeno, para € cwes i | combiotiave i S §

seleccionar "Afadir hidrogenos" del mer==™= Hadiidrsgencs
H Anillo Aiadir Hidrégenos para el pH...
n ",
COI‘lStrUIr . /| Bolay varilla Eliminar hidrégenos
Cinta
Dibujos animades insertar »
Dipale Editor Cartesianc...
E:Sm deidrsgen  Creador de Siper Celds..
Esferas de Van der V| Parametros de Celda Unitaria
Etiqueta P

Se obtiene la siguientg
estructura:

LuegO hay que Optlmlzar |EArchivo Editar Ver Construir Seleccionar | Extensiones | Preferencias  Ayuda
geometn’a de |a molécula d( Onuevo  bod Abrir | Guardar | @ Cerrar Animacidn...

mismo modo que se explicO gestarTiees 8 x Optnizar Geometria | Ciil=AR=0
Ia a.Ct|V|dad 1 Anillo ,‘:-' - Mecéanica molecular »
: Eior:awa””a :‘T GAMESS »




Se obtiene la molécula terminada

Para visualizarla de otra manera debe estar aetipastafia "Preferencia de pantalla”, al
hacerlo es posible seleccionar diferentes modagsdalizacion (ver panel izquierdo)

Aparece esta ventana

Archivo  Editar Ver Construfr Seleccionar Exensiones  Preferencias  Ayuda
Onueve b Abric | Guardpr @ cerrar B Salir 74| & k B E AL Pr_efer_andas,d.eh_er{amjentas.,.J[Ere_ferennasdepamalla.,.]
Mostrar Tipos (4 [ Verd |
r
[ Anillo \ A
[¥] Bola y varilla -
7] Cinta o
[7] Dibujos animados .
[F] Dipolo g
[] Ejes
[] Enlace de Hidrageno >
EMperas de Van der Waals |
Etig o~

E Poligono
] Simple alambr
[] Superficies

(qL
[] Superponer
N\
Afiadir ]I Duplicar \+\| Barrar

Configuradones de navegadon

|| Mostrar indicaciones visuales

Se obtiene:




Para animar presionar |
herramienta de rotacio
automatica y comenzar animacid
dibujando una linea con el botd
izquierdo del mouse, la molécul
comenzara a girar:

Para guardar una |magen de |a_ estruCtArchi'vo Editar Ver Construir Seleccionar Extensiones  Preferencias

obtenida ir a Archivo, luego Exportar y lueg * "< el A A3 L
Gré.fico Abrir reciente 3 et |

©  Cerrar Ctrl+W
k  Guardar Ctrl+5
H Guardar como... Ctrl+5
& Volver al fichero guardado
Impaortar 3
Exportar g Graficos...
B Salir Cirl+Q | Graficos vectoriales..,
. Poligono 1 RO¥ o

Actividad 3: Construir el aminoacido metionina. Para ello itsemos el aminoacido que
se encuentra como parte de templados de moleaudatsespe Avogadro y lo copiaremos.

Irala OpCién "Construir" Archive  Editar  Wer Seleccionar  Extensiones  Preferencias  Ayuda
|uego "insertar" y |uego Y nuevo  fd Abrir Cambiar H a Metilo - oo @[1]3 §:
"Fragmento". Mostrar Tipas

Afiadir hidrégenos

Anille Ariadir Hidrogenos para el pH...
V| Bola y varilla Eliminar hidrégenos
Cinta
Dibujos animados insertar 2 Fragmento ...
E_'p':'l'j Editer Cartesiano... SMILES...
jes . .
Enlace de Hidrégen Creador de Saper Celda... Péptido ..
Esferas de Van der V| Parametros de Celda Unitaria
Ftirmnieta o

Aparecera la siguiente ventana: —

Name

alcohols
aldehydes
alkanes
alkenes
alkynes
amides
amines
amina_acids
aromatics
carbamides
carbohydrates
carboxylic_acids
coordination
cyclic alkanes
cyclic sugars
ethers

Insertar fragmento




Ir a share/avogadro/fragments/amino_acids
seleccionar D-methionine.cml. Se cargara
aminoacido en la ventana.

Actividad 4: Construir una molécula de aspartamo (NafAspartil)-L-fenilalanina,
1-metil ester). Para ello pueden partir de un péptormado por los aminoacidos acido
aspartico (Asp) y fenilalanina (Phe).

0
N
H

Para ello

ir

n HAL
a COﬂStl’UIl’ ,A Sin titulo.cml® - Avogadro
Archive  Editar ‘u‘er Seleccionar  Extensiones  Preferencias  Ayuda

"insertar", "Péptido":

Crear el péptido Asp-Phe cligueando en el paneligzdo y finalizar la molécula

OH NH,

o

agregando un grupo metilo (gHen el lugar correspondiente.

Insertar Péptidos El
Constructo de péptidos
Aminoacidos: Secuendia (N a C)
— = = = AspFhe
Aa] [Ag] [Asn] [Asp "
cys ) [eu] [an] [y
his) [me] [Leu) (s
met | [Phe ] [Pro] [ser
The ) [Tp]) (@] [val
Estructura: Estereoquimica:
Cadenarecta @1 D
Phi: 180,00° 2| NTerminal: NHI =
Psit 180,00° %) CTerminal: COH -
Cadena de nimero: A v Insertar Péptidos

9 nuevo L Abrir Cambiar H a Metilo e & k D E

Mostoreos Afiadir hidragenos

Anillo Afadir Hidrégenos para el pH...

Bola y varilla Eliminar hidrégenos

Cinta

Dibujos animados insertar Fragmentao ...

Dipola Editor Cartesiano... SMILES...

Ejes .

Enlace de Hidrégen Creador de Sdper Celda... Péptido ...

Esferas de Van der V| Parametros de Celda Unitaria

Etiaueta -




Actividad 5: Construir una molécula de adenosina trifosfato (ATP

H,oN
N =N
o 9 o [\
0—P—0-P-0-P—0 N
O O O o
OHOH

Actividad 6: Célculo de propiedades moleculares. Determinaaisssiguientes moléculas
poseen un dipolo permanente: aguad} disulfuro de carbono (GB metano (CH);
amoniaco (NH); trifluoruro de boro (BE).

Para esto, dibujar cada una de las moléculas golde optimizar su geometria, activar la
opciondipolo de “Preferencias de pantalla”.

Para saber la magnitud del vector momento diplatmena "Ver"/ "Propiedades”/
"Propiedpdes de la molécula". Se abrira una vergaaaeporta varios parametros de la

Actividad 7: Integrando herramientas.

Muchas veces resulta mas “amigable” dibujar lasémdbs en el ChemSketch, pero la
visualizacion es mas eficiente con el AvogadrooEss puede realizar guardando en el
formato correcto la estructura generada en Cherolsket

a) Dibuje su molécula de interés dentro del ChertBkeomo hicimos en la guia anterior.

b) Optimice su geometria presionando el boton spmediente en la barra de herramientas.
c) Guarde la estructura en el formato de archivextension “.mol”. Para esto vaya al
menu “File”/"Save As” y seleccione el formato “.rhol

d) Vuelva al programa Avogadro y pruebe abrir asthivo para su visualizacion.



