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Jmol es un software gratuito de codigo abierto que permite visualizar estructuras de
moléculas en 3 dimensiones. Es (til para estudiantes, educadores e investigadores
en quimica, bioquimica y otros campos en los que se requiera la visualizacion de
estructuras moleculares. Esta disponible como aplicacién Java independiente (Jmol)
y como objeto HTML5 que puede ejecutarse integrado en paginas web (JSmol).
Funciona en las principales plataformas (Windows, macOS y Linux/UNIX).

La pagina principal incluye una presentacion de Jmol y las indicaciones para
descargarlo y un resumen de sus caracteristicas, asi como la lista completa de tipos
de archivos que puede abrir:

Home | Wiki | Demonstration pages | Download
M ‘Jsm" Documentation | FAQ | History | Project pages

Jmol: an open-source Java viewer for chemical structures in 3D

with features for chemicals, crystals, materials and biomolecules I

JSmol is the HTML5 modality of Jmol,
able to be embedded into web pages.
All the functionality of Jmol (as a

dal ication) is also p

in JSmol.

JSmol is an interactive web browser
object.

This is a still image, but you can see
several animated displays of Jmol
abilities by clicking here or on the image
itself.

(The JSmol library may take some
seconds to load. Please, wait and do not
reload the page in the meantime.)

Quick links:
Download Jmol+JSmol. The complete package is named Jmol- SourceForge awards for the Jmol project (March 2022):
XX.XX.XX-binary.zip ; inside it you will find: 2
Jmol. jar, the Jmol application (runs without installation, even '!.% ) T
from a portable disk, but needs Java installed) » "‘!" l‘ %r;(!gim%tii

COMMUNITY

FAVORITE

SOURCEFORGE

jsmol.zip, the package needed for implementing JSmol in web CHOICE COMNSER™
pages (does not need Java) SOURCEFORGE

Main project page (source code) for Jmol+JSmol at SourceForge.

SOURCEFORGE
SOURCEFORGE

Una vez descargado el paquete de software, la aplicacion Jmol independiente
puede ejecutarse desde el archivo Jmol.jar. Es necesario disponer de una instalacién
previa de Java. Existe una Wiki de Jmol con innumerables recursos sobre su uso y
enlaces a muchos tutoriales. A continuacion, se describen unas pocas funciones que
pueden tener utilidad en docencia.



1. La ventana de Jmol

La ventana de Jmol contiene la barra de menus desplegables y una barra de

iconos mediante los que se accede directamente a las herramientas mas habituales.
Cuando una de estas herramientas esta activa, su fondo se pone de color azul claro.
La funcidén de cada icono se indica al pasar el raton por encima.

Jmol
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2. Abrir u obtener representaciones tridimensionales de moléculas

Jmol ofrece varias posibilidades para obtener representaciones

tridimensionales de moléculas, que estan disponibles en el menu Archivo e incluyen
la posibilidad de acceder directamente a varias bases de datos.

Archivo > Abrir. Permite abrir archivos que tengamos almacenados en nuestro
ordenador. Jmol acepta muchos formatos de archivos, siendo los mas comunes
MOL, MOL2, CIF, PDB y coordenadas cartesianas XYZ. También se aceptan
archivos propios de varios paquetes de software computacionales, como
Gaussian, GAMESS, Jaguar o ADF. La lista completa de formatos que Jmol
puede abrir se puede consultar en http://jmol.sourceforge.net.

Archivo > Conseguir un PDB. Permite obtener estructuras de proteinas de la
base de datos Protein Data Bank. Para ello, es necesario introducir el codigo
de la proteina que nos interese. Este cddigo debemos conocerlo previamente
accediendo a esta base de datos en https://www.rcsb.org/.

Archivo > Conseguir un MOL. Permite generar estructuras u obtenerlas de
diversas bases de datos. Es necesario introducir un nombre o codigo de
identificacidon. Existen las siguientes opciones:

o Nombre completo de la sustancia. Puede introducirse el nombre
IUPAC de moléculas organicas en inglés o nombres propios o triviales,
y Jdmol buscard la sustancia en la base de datos NCI/NHI o en



PubChem. Para esta ultima base de datos, es necesario anteponer ":"
al nombre de la sustancia.

o Notacion SMILES (Simplified Molecular-Input Line-Entry System).
o Identificador InChl (/nternational Chemical Identifier).
o Identificador CAS (Chemical Abstracts Service).

Jmol
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@ Conseguir un PDB
## Conseguir un MOL
: Recargar

45| Archivos recientes
IA Exportar 4
= Imprimir...

> consola...
5> Editor de guiones
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@ Salir

Entrada
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3. Herramienta de modelado

Jmol también permite construir representaciones tridimensionales de
moléculas organicas mediante la herramienta de modelado. Esta herramienta
permite generar automaticamente moléculas organicas con las distancias de enlace y
geometrias adecuadas. Al iniciarla, aparece una molécula de metano, sobre la que
podemos anadir otros atomos.

1.1:1
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string - Jmol Model Kit (modified)
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C4: Click to change to C or drag to add C

11:1 769 x 522 31.4/396.4 Mb; 14/15 ms

La herramienta de modelado posee un menu que se situa en la parte superior

izquierda, que nos permite ejecutar varias funciones y elegir el elemento que
queremos anadir:
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arrastrar el atomo

arrastrar el atomo (y minimizar)
. MO arrastrar la molécula (T Alt” para rotarla)

O arrastrar y minimizar la molécula (acoplamiento)
invertir la estereoquimica del anillo

aumentar la carga
disminuir la carga
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4. Principales herramientas para la visualizacién

Guardar una imagen de la vista actual. Guarda un archivo de imagen. Se
pueden elegir la calidad y el formato (JPEG, PNG, GIF, PPM, PDF).

Rotar molécula. Es la que aparece activada por defecto al abrir una molécula
y nos permite girarla en cualquier direccién pulsando sobre ella con el raton y
arrastrando.

Mediciones. Permite medir distancias y angulos pulsando sobre dos o0 mas
atomos consecutivos.
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5. Funciones del botéon derecho del ratéon

Pulsando en la representacion con el boton derecho del raton, aparece un menu
contextual que nos permite acceder a muchas funciones. Se destacan algunas de
ellas:

e Giro. Permite que la molécula gire alrededor de un eje que se puede elegir. Se
puede establecer la velocidad de giro y otros parametros. Es util para crear
animaciones.

1.1: CBH10N402
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Archivo
C8H10N402
Modelo 1/1

Seleccionar (6) 4
Vista 4
Estilo »
Color 3

Superficies 4

Tamaiio 4
Giro b Si
No

Velocidad X 4
Velocidad Y »
Mediciones }| Velocidad Z »

Atomo elegid 4T / ol

Consola

Consola JavaScript
Mostrar

Calculo

Idioma

Acerca de...
Distance N8 #8 - C7 #7 : 1.3354741 ‘ 769 x 522 208.5/477.6 Mb; 14/15 ms

e Archivo > Capturar. Permite grabar una animacién que se haya puesto en
marcha, como por ejemplo un giro. Se genera un archivo en formato GIF que
se visualiza automaticamente en navegadores web y programas de
presentaciones como PowerPoint.

(] 1.1: C8H10N402
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Archivo
C8H10N402 }| Guardar
Modelo 1/1 »| Exportar
Capturar (no se esta capturando) »| Capturar oscilacion

Seleccionar (6) » Capturar giro

Vista » Comenzar la captura
Estilo » Terminar la captura
Color » Desactivar la captura

Superficies » Reactivar la captura
Velocidad de animacién (10)

(Des)activar repeticion (ONCE)

Tamaiio 3
Giro 4

Mediciones 4
Atomo elegido »
Consola

Consola JavaScript

Mostrar 4
Calculo 3
13
13

Idioma

Acerca de...

Distance N8 #8 - C7 #7 : 1.3354741 769 x 522 218.6/477.6 Mb; 15/15 ms



e Superficies. Permite generar una superficie translicida sobre la molécula que
represente una superficie de van der Waals, potencial electrostatico, etc. Se
puede seleccionar previamente la opcién "de puntos" para superponer una
representacién de puntos de la superficie molecular. En la imagen inferior,
aparece una superficie de potencial electrostatico.

[ JON ] C8H10N402
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Color
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e de van der Waals
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molecular
potencial electrostatico molecular (intervalo -0.1 a 0.1)
potencial electrostatico molecular (intervalo completo)
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1.1: C8H10N402 769 x 522 66.5/486.5 Mb; 15/16 ms
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6. Simulacién de espectros de RMN

Mediante Herramientas > Spectra, se pueden simular espectros de RMN de
'H y 3C, que se abriran automaticamente en el programa JSpecView.
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Enter a command:

7. Visualizacion de orbitales atomicos

Jmol dispone de una consola mediante la que se le pueden introducir
secuencias de comandos (scripts) que ofrecen muchas funciones que no estan
disponibles a través de la interfaz de usuario. Entre ellas, se pueden generar orbitales
atbmicos. Se accede a la Consola mediante Archivo > Consola.
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Por ejemplo, para generar el orbital 4{z3, se introduce el script que se muestra
a continuacion, en el que se indican los numeros cuanticos n=4, /=3y m=0:

o @® Consola de guiones de Jmol 14.32.59 2022-06-0106:55

$ isosurface phase atomicOrbital 4 3 0; set axesMolecular;set axesScale 0.5;axes on;
moveto 1.0 { 462 -868 -180 47.18} 141

Editor ‘ Letra ‘ Limpiar Historial Estado ‘ Cerrar |

Variables | Ayuda

o @® Jmol
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