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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Los programas de visualización molecular 
permiten a los usuarios: 

• Rotar toda la imagen en tres dimensiones para ver las 
partes que no se pueden visualizar en una 
representación bidimensional y ver así la forma de la 
molécula (lo que a su vez determina su función); 

• Activar o desactivar la rotación de ciertas partes de la 
representación visual para ver distintas cadenas, sub-
unidades y tipos de sub-moléculas; y 

• Medir ángulos y distancias de enlace dentro de la 
estructura. Las medidas de ángulos indican la forma 
de la molécula y si ella tiene en su interior enlaces 
sencillos, dobles, triples, etc 
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Además, la visualización molecular no solo 
favorece el aprendizaje y la enseñanza, sino 
también puede ser un buen modelo de 
representación gráfica para determinadas 
macromoléculas como:

• Proteínas
• Vitaminas
• Ácidos grasos y lípidos
• Hidratos de carbono de cadena larga
• ADN y otras macromoléculas de interés biológico
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Existen numerosos programas que 
permiten la visualización molecular ya 
sea de moléculas pequeñas, como de 
moléculas muy grandes. Aunque los 
más usados pueden ser:
• Mercury
• RasMol
• ORTEP
• Diamond
• ViewerLite
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury

• Es un programa de visualización

• Gratuito (CCDC Cambridge Crystallographic
Data Centre)

• Muy interesante para moléculas pequeñas

• Especial para estructuras cristalinas
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol

• Es un programa de visualización

• Gratuito (Roger Sayle)

• Muy interesante para macromoléculas

• Especial para estructuras cristalinas de 
proteínas que se ven muy mal en Mercury
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� ORTEP

• Programa de visualización

• Gratuito (Louis Farrugia)

• Muy interesante para moléculas pequeñas

• Especial para estructuras cristalinas, es el 
que se usa en publicaciones científicas
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Diamond

• Programa de visualización

• Con Licencia (Crystal Impact)

• Muy interesante para moléculas pequeñas

• Especial para estructuras cristalinas

• Muy complicado de utilizar
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� ViewerLite

• Programa de visualización

• Sin Licencia (WebLab)

• Muy interesante para moléculas pequeñas

• Especial para estructuras cristalinas
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury

• Mercury lee archivos de varios tipos

• Archivos con información cristalográfica .RES, .CIF
• Archivos de posiciones espciales .XYZ, 
• Archivos de base de datos cristalograficos .IND
• Archivos generados por ChemSketch (extension 

.MOL, .MOL2
• Archivos de Protein Data Bank (.PDB)
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Abrir Archivo
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Abrir “Estructura 1.res”
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Visualización, tipos de enlaces y átomos
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Color de la estructura
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Estilos de vista
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Otras opciones
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Etiquetado de átomos



Mercury y RasMol 22

Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Cálculo de distancias y ángulos de enlace
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Cálculo de distancias y ángulos de enlace
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Otras configuraciones
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol



Mercury y RasMol 30

Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

Para poner etiquetas lo mismo, señalando los átomos 
o poner todas las etiquetas

Para calcular centroides (muy útil en anillos)
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

Para calcular planos (muy útil en anillos)
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� Mercury. Exportar a otros formatos y en imágenes
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol



Mercury y RasMol 48

Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Glucosa
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Glucosa
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina



Mercury y RasMol 57

Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrina
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Glucosa
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. Transferrin
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Visualización molecular. Mercury y RasMol

� RasMol. 

Cambio de formato, 
preparación de imágenes 
u otros que se pueden ver 
en otros programas de 
visualización molecular


