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Este sitio permite trabajar con modelos 3D de moléculas organicas e inorganicas de
tamano pequefio o medio. Las moléculas se pueden construir desde cero o bien
importar modelos ya existentes desde bases de datos (ficheros mol, PDB, CIF, etc.) o
desde el ordenador del propio usuario. Permite calcular algunas propiedades
moleculares (dependiendo del formato de fichero del modelo) y buscar datos
experimentales de la molécula en bases de datos de la web.

La herramienta contiene un gran numero de funciones y, en muchas de ellas
aparece una breve explicacion de su uso. También contiene tutoriales (a los que se
puede acceder pinchando en el botdn Help/Actions) y una presentacion de
diapositivas que explica los pasos mas basicos, que se puede ver pinchando en Show
Help Slides en la parte superior de la pantalla.

A continuacién, veremos lo necesario para poder empezar a utilizar la
herramienta, y haremos un breve repaso de las funciones mas importantes.

La pantalla inicial que encontramos es la siguiente:

The CheMagic Virtual Molecular Model Kit (Vmols) is powered by JSmol, JSME, PubChem, and NIH/NCI CIR
Atom and Bond Edit Show Help Slides Other Model Actions

Load Models

Other Model Actions

Send a Comment | Start New Model
CIRReloadL M S ? Tablet Browser Zoom Info -2

Podemos importar un modelo de varias maneras, que aparecen en Load Models:

a) Name. Escribimos el nombre de la molécula y ésta se carga desde alguna de las
bases de datos que aparecen. El modelo aparece a continuacion en la ventana.



CheMagic Model Kit: Load Model from Data Sources
Enter:
A name to load from PubChem (e.g. aspirin)
An ID to load from Protein Data Bank (e.g. 1smd)
An ID to load from COD database (e.g. 1000118)
$SMILES, $InChl, or $InChlkey to Load from CIR (e.g. $C=CC)

The entire model window can be optimized and reloaded by using
the Optimize CIR links L(large), M(medium), or S(small). This
optimization also orders multi- ind di )

[ Check this box to append model to model(s) already in window.

aspirin|

Cancel m

The CheMagic Virtual Molecular Model Kit (Vmols) is powered by JSmol, JSME, PubChem, and NIH/NCI CIR
Atom and Bond Edit Show Help Slides Other Model Actions

Load Models

Other Model Actions

Send a Comment | Start New Model
CIRReloadL M S ? Tablet Browser Zoom Info

Draw. Dibujamos la molécula y pulsamos en Load para que se cargue en el visor

de modelos. Si pinchamos en Append la molécula dibujada aparece junto con la
que ya existia en el visor.
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The CheMagic Virtual Molecular Model Kit (Vmols) is powered by JSmol, JSME, PubChem, and NIH/NCI CIR
Atom and Bond Edit Show Help Slides Other Model Actions

Load Models

Other Model Actions ‘

Send a Comment | Start New Model [ [ ewe |

CIRReloadL. M S ? Tablet Browser Zoom Info 2 14 0 # +2

c) CheMagic. Nos permite cargar modelos de una lista larga de modelos ya
existentes en la misma pagina web, entre los que hay plantillas, ficheros Spartan,
ficheros CIF tutoriales de la CSD, y otros.

d) File. Podemos cargar un fichero desde nuestro ordenador, por ejemplo, un
fichero CIF.

Herramientas Atom and Bond Edit. Permiten construir un modelo en el mismo visor
o editar un modelo ya existente. En esta misma ventana podemos cambiar el tipo de
visualizacion (Wire, Ball, Space), o visualizar los orbitales hibridos de los
atomos de la molécula (sp, sp2, sp3). Por ejemplo, en la molécula de acido acético
se muestran los hibridos sp? y los orbitales pr.

The CheMagic Virtual Molecular Model Kit (Vmols) is powered by JSmol, JSME, PubChem, and NIH/NCI CIR
Atom and Bond Edit Show Help Slides Other Model Actions
Dbl-Click window to toggle p orbitals off/on...

Load Models

Other Model Actions

Send a Comment | Start New Model

CIRReloadL M S ? Tablet Browser Zoom Info 2 4 0 ¥

Other Model Actions (izquierda, abajo). Pinchando en los botones podemos
visualizar:
e Las cargas sobre cada atomo.
Los momentos dipolares.
El momento dipolar neto de la molécula.
La energia de la molécula.
La superficie de Van der Waals.



¢ El mapa de potencial electrostatico (MEP).
¢ EIHOMO Yy el LUMO (MO).

CIR Reload vuelve a cargar el modelo que tenemos en pantalla, optimizandolo (para
ver mas detalles sobre la optimizacion, pulsar en ?).

En Other Model Actions (derecha, arriba), tenemos las siguientes opciones:
e Aumentar o disminuir el tamafno del modelo.
¢ Medir distancias o angulos de enlace (Length/Angle). Para esto hay que
hacer clic en dos (distancias) o tres atomos (angulos) consecutivamente. En
Torsion, podemos medir angulos de torsion definiendo cuatro atomos de la
misma manera.

The CheMagic Virtual Molecular Model Kit (Vmols) is powered by JSmol, JSME, PubChem, and NIH/NCI CIR

Atom and Bond Edit Show Help Slides Other Model Actions

3 of 3 atoms picked.

Load Models

Other Model Actions

Send a Comment | Start New Model
CIRReloadL M S ? Tablet Browser Zoom Info 2 4 0 =+

e Calcular el peso o la formula molecular (Mass/Calculator).

¢ Rotar enlaces (Rotate Bond) o mover la molécula o alguno de sus atomos
(Move).

e Duplicar la molécula (Duplicate).

e Comparar dos modelos (mol files) situados en pantalla (Compare).

The CheMagic Virtual Molecular Model Kit (Vmols) is powered by JSmol, JSME, PubChem, and NIH/NCI CIR
Atom and Bond Edit Show Help Slides Other Model Actions
These models are IDENTICAL

Load Models

Other Model Actions

Send a Comment | Start New Model
CIRReloadL M S ? Tablet Browser Zoom Info 2 4 0 =




‘The CheMagic Virtual Molecular Model Kit (Vmols) is powered by JSmol, JSME, PubChem, and NIH/NCI CIR

Atom and Bond Edit Show Help Slides Other Model Actions

These models do not have the
same molecular formula!

Load Models

[ [ e |
Loz | & |
Other Model Actions
Get Model File

Send a Comment | Start New Model
CIRReloadL M S ? Tablet Browser Zoom Info 2 4 o =+

e Compartir el modelo con otros usuarios (opciones de tipo Share; para mas
informacion ver en texto que aparece al pinchar cada opcién).

e Grabar el modelo en la memoria persistente del propio visor o recuperar un
modelo previamente grabado (Save/Restore Mod).

o Exportar unaimagen del modelo tal como aparece en el visor en formato .PNG
(Save PNG).

e Obtener propiedades (quimicas, fisicas, espectros, ...) del compuesto que
tenemos en el visor desde bases de datos o buscadores como NIST, SDBS,
Google, NMRDB, o Wikipedia.

US. DEPARTMENT OF COMMERCE

NIST T%‘?X}ﬂ;’i‘.‘;ﬁ.‘g‘ﬁﬁ'ﬁ‘%‘éﬁ»ﬁOLom Libro del Web de Quimica del

[ Busquedas v Datos de NIST¥ Sobrev

Acetic acid

« Férmula: C,H,0,
¢ Peso molecular: 60.0520
« IUPAC InChl Estandar: InChi=1S/C2H402/c1-2(3)4/h1H3,(H,3,4) TJ |vn1cury

« IUPAC InChiKey Estandar: QTBSBXVTEAMEQO-UHFFFAOYSA-N TJ

« Numero de registro CAS: 64-19-7
« Estructura quimica: o
N
1
OH
Esta estructura estd también disponible como 2d Mol file 0 como computed 3d SD file.
o Isoanalogos:
o Acetic acid-d4
* Otros nombres: Ethanoic acid; Ethylic acid; Glacial acetic acid; Methanecarboxylic acid; Vine
Azijnzuur; Essigsaeure; Octowy kwas; Acetic acid, glacial; Kyselina octova; UN 2789; Aci-jel; St
« Informacién en esta pagina:
o Notes
« Otros datos disponibles:
o Datos de fase gaseosa
o Datos de fase condensada
o Datos de cambio de fase
o Datos termodinamicos de reaccién: reactions 1 to 50, reactions 51 to 79
o Datos del ley de Henry
o Datos de energética de iones on fase gaseosa
o Datos de agregados idnicos
o Espectro de IR
o Espectro de masa (ionizacion del electrén)
o Espectro de UV/Visible

e En el boton Activity Menu, se encuentran links a otras actividades o paginas
web de los mismos autores de CheMagic.
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Liberal Arts Chemistry
Essay, Video, & Activity Pages

This page is the index to a CheMagic work in progress. The CheMagic authors managed the Liberal Arts
Chemistry course at lllinois State University for more than two decades. The links below lead to essays, videos,
and model kit activities that represent our attempt to translate the pedadagogic spirit of the book into useful
contemporary chemistry teaching resources.

Demo Videos (DV) and
Home Lab Activities (HL)
The Fun of Mixing-HL

Acid Base Indicators-HL
Chemical vs Physical Change-HL
Generation of Pure Oxygen-HL
Analysis of Vitamin C-HL
Experiments with a Penny-HL
Heat of Melting of Ice-HL

Static Electricity-HL
Electrolysis-HL

Gold Penny-HL

Measurement of 02 in Air-HL
Sympathy for the Alchemist-DV
Combustion in Oxygen-DV

pH Indicators-DV

Topic Essays (ES) and

Model Kit Activities (MK)

The Math of Basic Chemistry-ES

A Molecule We Never Made-MK

A Molecule That Changed Pharma-MK
Molecules with a Nice Smell-MK
Molecule That Likes to Explode-MK
Chemistry Double Speak-MK

CheMagic Is Otis Rothenberger & Jim Webb, lilinols State University

e En Identifiers podemos ver los identificadores quimicos del compuesto que

tenemos en el visor.

CheMagic Model Kit: Chemical Identifiers

The SMILES URL can be copied to reload this model. Id's not in PubChem are marked Not Found. The spreadsheet tab-
delimited data (scroll down) is in the following order: IUPAC | InChl | InChIKey | Non-stero SMILES | PubChem CID | Jmol
Stereo SMILES | Molecular Formula | Molecular Mass.

StereoSMILES: CC(0)=0

NoStereoSMILES: CC(0)=0

Name: acetic acid

StdInChl: 18/C2H402/c1-2(3)4/h1H3,(H,3,4)
InChiKey: QTBSBXVTEAMEQO-UHFFFAOYSA-N
Molecular Formula: H4C2 0 2

Molecular Mass: 60.05

JMEFile: 54C0.5371.5C1.4102271501.40H2.811.19121231242351

Open the NCI/CADD Resolver list of model names in new window.

[ ]
[ ]
manejo del visor 3D.
[ ]
gafas con un cristal rojo y otro azul.
[ ]

comentarios).

Get Model File descarga un fichero del modelo en formato Spartan.

Help/Actions nos permite modificar el aspecto del modelo (color del fondo,
formato de los atomos, etc.) y también ver varios tutoriales para aprender el
Stereo On/Off activa la visualizacién en 3D, para lo que se necesitan unas

Add/Erase Text nos permite afadir texto a la ventana del visor (por ejemplo,




