Tutoriel Avogadro

Logiciel de dessin, et de visualisation moléculaire.

Adapté pour de petites simulations de comportements moléculaires.

Les captures d’écrans et les liens sont testés et validés au 26/01/2021
Si ces liens devaient ne plus fonctionner a I'avenir, merci de contacter jean-pascal.dufour@ac-creteil.fr
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Presentation du logiciel

* Logiciel Libre et donc GRATUIT.

* Le logiciel tourne sur des ordinateurs Windows (PC) / Mac / Linux. (version 1.2 PC et 1.1 sur Mac).

e Permet de:

* Visualiser un nombre impressionnant de formats de fichiers décrivant molécules et biomolécules.
* Dessiner en 3D ses propres molécules (avec ajustement de la structure dessinée selon plusieurs méthodes)

* Réalisation temps réel d’optimisation de complexes moléculaires avec visualisation des interactions type
liaisons H et electrostatiques.

* Visualisation une carte du potentiel électrostatique d’'une molécule.
» D’autres fonctions ne seront pas abordées :

* Préparation d’un fichier pour calcul quantique (ORCA / GAUSSIAN ...)
* Travail en cristallographie.

* Dispose d’'un module pour concevoir rapidement et facilement des peptides ou des acides
nucléiques en 3D.



Installer le logiciel

» Télécharger le logiciel Avogadro sur votre ordinateur : https://avogadro.cc/
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Vous obtenez un fichier exécutable, il suffit de le lancer pour installer AVOGADRO
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I_ | nte rfa ce d ’Avoga d ro . Espace de travail : dessin et visualisation

Zone de menus
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Label &
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[ Ring &~

Simple Wireframe
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Surfaces ey
[] Van der Waals Spheres &
Wireframe g

Options de l'outil activé : N
C’est le point le moins e
ergonomique de ce o

logiciel

A 4

Les options d’outil
changent lorsque
vous changez d’outil \_

©
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I_ | nte rfa Ce d,Avoga d ro Outil d’animation :

Met les molécules en rotation

Les outils

“New (tOpen |dSave ©cClose E4 Quit [/I--FIHEIJE! Ik I:J' IE

Outil de dessin :
Avec lui vous pouvez

(effet visuel)

Outils de mesures

A

S

dessiner une molécule en 3D

atomes par atomes.

Outil de navigation :
Pour vous déplacer dans

I’espace de travail (tourner,

avancer/ reculer)

A

Tool Settings... ||Display Settings...

Outil de manipulation autour des
liaisons :

Pour agencer dans l'espace les
atomes d’'une molécule selon un
angle entre les liaison déterminé.

Outil d’optimisation :
Appligue la théorie VSEPR a
vos molécules et des champs
de force pour minimiser
I’énergie du systeme.

Permet donc de montrer
certains phénomenes
d’attraction répulsion.

Outil de manipulation simple :
Pour déplacer un ou plusieurs

atomes
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Dessinons une molécule ou deux :

Si 'outil dessin n’est pas activé, cliquer dessus. ‘ . %
En bas a gauche, les options de dessin s’affichent :

v

Draw Settings g X

Element: |Carbon (6) i

Bond Order: Single -

Adjust Hydrogens

* Vous pouvez choisir 'atome que vous

voulez ajouter. -
e Siil va former une liaison simple ou
autre.
* Adjust Hydrogens vas
automatiguement ajouter des H si > Faites un cligue GAUCHE au milieu de I'espace de travail.
besoin a la structure. Et voila, vous avez déposé un C et 'outil ajoute seul les H
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Dessinons une molécule ou deux :

Vous pouvez zoomer sur votre travail a laide de la molette de votre souris.

A untitled.cmi* - Avogadro

Eile Edit View Build Select Extensions Crystallography Seftings
ONew kiope kdsove ©Cose Edout | [ S+ kD

Oisplay Types

Help
Nerrw )

-4

]
@
a

ooodeOoo
3035 T o

»

oRod
seeye

Add Duplicate Remove Add Duglicate Remove
v Settings Navigate Settings
Boment: Carbon (6) 2] Display visusl cues
Sond Order: Sing
) Adjust Hydrogens

Messages

Messages

: |

Pour faire tourner votre molécule et I'observer sous tous les angles, activer l'outil navigation P _‘-E -J., kD
Cligue GAUCHE enfoncé : rotation // Clique droit enfoncé : déplacement + o
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Dessinons une molécule ou deux :

Rajoutons un OH a tout ceci :

1.

2.
3.
4

Positionner votre méthane pour bien voir un des ces H :

Puis repasser en mode Dessin (Touche F8 pour aller plus vite)

Dans les options de l'outil, choisir 'élément O en liaisons simple.

Une fois cela fait, simplement faire un clique gauche sur un des H du méthane, ce H sera remplacé par un OH.
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Dessinons une molécule ou deux :

Rajoutons un double liaison O :

1. Dans les options de l'outil, choisir I'élément O en liaisons double.

2. Une fois cela fait, simplement faire un clique gauche sur un des H du méthanol NE PAS RELACHER LE CLIQUE.

3. Déplacer la souris, un autre O va apparaitre, le guider vers le C, il va alors se « fondre dans le C » et une
double liaison se formera

file Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings Help
Ojew kdOpen kdSove OCose E3Qut A4 le & Rk D F i o [Tool Settings...Display Settings...|
x

Messages

Messages
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Dessinons une molécule ou deux :

Minimisons I'énergie et trouvons ainsi une conformation plus crédible :

1. Sélectionner l'outil d’optimisation : AutoOptimization Seftings

Force Field: |UFF

f e E ﬂll_.:" k :] E o Steps per Update: |4 =

Algorithm:

> Steepest Descent
Les options de cet outil sont :

- Le champs de force :

UFF : champs de force Universel (ne prendra pas en compte les éventuelles liaisons H).
MMFF94 et MMFF94s : Champs de force généralistes prenant en compte les liaisons H.
- Lalgorithme :

Steepest Descent : méthode itérative cherchant un minium d’énergie pas a pas.
Conjugate Gradients : autre méthode itérative, plus fine.

Molecular Dynamics : Prise en compte des oscillations et élongations des liaisons (varie
selon la température donc I'énergie cinétique du systeme) TRES GOURMAND EN
PUISSANCE DE CALCUL !

Steps per Update : nombre de pas de calcul qui s’écoulent entre 2 rafraichissement de I'affichage.
Plus il sera élevé et plus le mouvement sera fluide (utile pour intervenir sur la simulation)

[ ] Fixed atoms are movable

[ ] 1gnored atoms are movable

Start

https://frwikipedia.org/wiki/Champ de force (chimie)



https://fr.wikipedia.org/wiki/Champ_de_force_(chimie)

DESSIﬂOﬂS une mO|éCU|e Oou deux . L'outil affiche la valeur d’énergie trouvée et

dE=0 pour vous indiquer qu’il a terminé ses
Minimisons I'énergie et trouvons ainsi une conformation plus crédible : itérations.

AutoOptimization Settings § X

Force Field: MMFF94s =~

Steps per Update:

Algorithm:

Conjugate Gradients -
[ ] Fixed atoms are movable

[ ] 1gnored atoms are movable

Stop >

Ne pas oublier de cliguer STOP quand l'optimisation est terminée
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Créer une biomo

M untitled.cm! - Avogadro
File Edit View Buld Select

Extensions

ecule :

Crystallography Settings Help

“ New ‘! Open Cartesian Editor... r Sl kD E Lo

i Change H to Methyl |

Display Types -
[] Axes Add Hydrogens
Ball and Stick  A+dd Hydrogens for pH...
Cartoon Remove Hydrogens
Bl Ll * | DNARNA.. |
[ Force Invert Chirality Fragment.
Hydrogen Bor
Label Super Cell Builder... SMILES... ]
[] Polygon Nanotube Builder... r[ Peptide... )
L1 araim p
1 RikhAn ©

Ne pas essayer d’optimiser des biomolécules : trop de calculs !
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DNA/RMA Builder

DMA
Nucleic Acids:

Al|C||G]| ([T

Sequence:
Bases Per Turn: B - [10,5 =
Strands: () single (@ Double

Insert

Peptide Builder

Amino Acids:

Sequence (N to C):

Ala | Arg | Asn | | Asp
Cys | Glu Gln Gly
His Tle Leu | Lys
Met | Phe | Pro | Ser

Thr Trp | Tyr | Val

Structure: Stereochemistry:

Straight Chain ~ @L
Phi: 180,000 + | N Terminus:
Psi: 180,000 4| C Terminus:

Chain Number:

Do
MHz hd
COzH hd
Insert Peptide
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Un petit peu de dynamigue dans tout cela :

1) Créer l'acide éthanoique
2) Créer une molécule H30+

[] Axes

Ball and Stick

Cartoon

[] Dipole

[] Force

[v] Hydrogen Bond &

[ Label A

1 Polygon

[ araim o

] Ribbon &

[ ] Ring e

Simple Wireframe

[] Stick p

Surfaces /
F
F

LV S Y
RS-

En cochant Label, vous pouvez
demander |'affichage des charges
formelles

[] Van der Waals Spheres
Wireframe

Add Duplicate Remove
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Un petit peu de dynamigue dans tout cela :

1) Transformer 'acide éthanoique en éthanoate
Simplement sélectionner et effacer H

Charge formelle -1

Charge formelle +1

by
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Un petit peu de dynamique dans tout cela :

1) Lancer l'optimisation avec les parametres suivants :

Pendant I'optimisation, vous pouvez librement sélectionner un

atome et bouger la structure. Ici j’ai déplacé H30+,
automatiquement l'ordinateur recalcul I'attraction et cela entraine la

AutoOptimization Settings g X

Force Field: | MMFF94s -

Steps per Update: m ,
Alcorithm: base dans le déplacement.
gorithm:
Steepest Descent ~

[ ] Fixed atoms are movable

[ ] 1gnored atoms are movable

Stop




Un petit peu de dynamigue dans tout cela :

Le systeme arrive rapidement a un état stable (minimum dans le pas a pas) : les liaisons H sont établies.

En affichant les spheres de Van de Waals il est plus facile de comprendre pourquoi les atomes semblent rester a distance.
Donne de bons résultats pour une simulation avec des simples H20 pour montrer l'orientation de ces dernieres.
Les structures hydrophobes se comportent aussi efficacement.
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