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na de les caracteristiques que han conver-
tit la World Wide Web en un mitja de co-
municacio excepcional és, sense cap mena

de dubte, la possibilitat d'inserir als dife-

rents documents tant imatges en color

com animacions o fins i tot imatges inter-

actives. Sequint aquesta tendéncia, en el
camp de la quimica cada cop €s més freqiient trobar informa-
cio sobre I'estructura molecular de diferents molécules pre-
sentada en forma de model tridimensional que podem mani-
pular en temps real amb el ratoli del nostre ordinador. Un dels
problemes amb qué es troben, pero, la majoria d'usuaris d'In-
ternet és que els navegadors disponibles actualment no sén
capacos per si sols de mostrar aquesta informacio correcta-
ment i cal instal-lar primer una extensié del navegador (plug-
in) per poder-ho fer. En aquest article comentarem com obte-
nir una d'aquestes extensions, el programa Chime, i donarem
les adreces d'algunes pagines web en qué apareixen diferents
tipus d'estructures moleculars que podrem visualitzar al nos-
tre ordinador un cop instal-lada I'extensio.

A la majoria de pagines que requereixen extensions dels nave-
gadors se'ns indica quines extensions necessitem i també les
adreces on podem obtenir-les. Aixi, doncs, el procés més habi-
tual és sequir aquests enllacos fins a trobar la pagina web
d'on podem descarregar (download) I'extensio en qlestid. En
el cas de Chime, podem trobar I'extensio a la pagina web de la
companyia que I'ha desenvolupada, MDL Information Systems
Inc. (http://www.mdli.com). Malgrat que Chime es distribueix
gratuitament, per poder descarregar-lo cal que estigueu do-
nats d'alta en una Ilista d'usuaris registrats. Per obtenir Chime
activeu en primer lloc I'enllag Download Chime, que trobareu
a la pagina principal de MDL. Aquesta accid us dirigira a una
pagina on se us demanara que us identifiqueu com a usuaris
registrats. El primer cop caldra, doncs, sol-licitar que us inclo-
guin a la llista. Per fer-ho haureu d'activar I'enlla¢ Register,
que us portara primer a una pagina on s'especifiquen les con-
dicions d'Us del programa i després a una altra pagina on hau-
reu d'omplir un formulari amb les vostres dades. Un cop I'hau-
reu enviat, se us donara accés a totes les pagines web del lloc
dedicades a Chime, entre les quals hi ha les que permeten la
descarrega del programa. La clau d'accés sera la vostra adreca
de correu electronic i la vostra paraula secreta la que hagueu
indicat al formulari esmentat anteriorment. Abans de descar-
regar el programa, cal que llegiu la informacié continguda a
la seccié Downloads, especialment pel que fa referéncia als

requeriments de la maquina en la qual voleu instal-lar el pro-
grama. Actualment, MDL ofereix la versi6 2.6 de Chime tant
per a PC com per a Macintosh. Per descarregar el programa i
instal-lar-lo al vostre ordinador, només cal que sequiu les ins-
truccions que es van indicant a les pagines de descarrega.

Un cop instal-lada I'extensié del navegador, si tot ha funcionat
correctament haurieu d'ésser capacos de visualitzar pagines
que continguin estructures moleculars preparades per a ésser
visualitzades amb Chime. Un bon punt de comencament son
les pagines dedicades a Chime que ha creat Eric Martz al De-
partament de Microbiologia de la universitat de Massachu-
setts (http;//www.umass.edu/microbio/chime/index.html).
Aqui hi trobareu un breu curset de com usar Chime (a I'enllag
Chime: How to Use It). Si heu instal-lat correctament el pro-
grama, quan activeu aquest enlla¢ heu d'anar a parar a una
pagina on teniu algunes estructures moleculars. Situeu, per
exemple, el cursor sobre la molécula d'ATP i moveu el ratoli
mantenint el boté de I'esquerra premut. Si heu instal-lat Chi-
me correctament, haureu de veure que aquesta accio fa girar
el model molecular. Seguint els enllacos que hi ha a la pagina,
podeu anar veient les diferents possibilitats que us ofereix
Chime. Entre d'altres coses, podeu canviar el tipus de model
(de boles i enllacos, de filferro, de boles...) els colors dels
atoms, etc.

Al web podeu trobar un gran nombre de pagines, majoritaria-
ment d'universitats i centres d'ensenyament, on s'utilitza Chi-
me per a diferents cursos en linia. Un bon exemple el podeu
trobar al curs 462 A Biochemistry de la Universitat d'Arizona
(a (http://www.biochem.arizona.edu/dept/courses.htmltroba-
reu una llista completa dels cursos que ofereix el Departa-
ment de Bioquimica d'aquesta universitat). Si entreu a la pa-
gina web del curs, hi trobareu uns apunts (Lecture notes) en
els quals es fa us extensiu de Chime per visualitzar les estruc-
tures tridimensionals de diverses molécules d'interes biologic.
Un altre exemple interessant, el trobareu a la pagina
http.//www.chem.purdue.edu/gchelp/, on es presenten diver-
ses pagines amb informacié complementaria per a un curs de
quimica general. Per veure el potencial de Chime recomanem
la seccid dedicada als modes normals de vibracio de molécu-
les petites, la dedicada a I'estructura i propietats de liquids o
la que presenta el model VSEPR per determinar I'estructura
d'una molécula. Pel que fa al camp de la quimica organica, a
I'adreca http:;//www.okanagan.bc.ca/chem/nomenclature/ po-
deu trobar un curs de nomenclatura organica on s'adjunten
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models tridimensionals per als compostos que s'hi estudien. A
http://www.pubpages.unti.edu/~rpj podeu veure una pagina
d'un grup de recerca que sintetitza molécules organiques ten-
sionades, de les quals inclou models que podeu visualitzar
amb Chime.

Una de les pagines web amb més informacio estructural sobre
molécules diverses és WebMolecules (http://www.webmole-
cules.com), on podeu trobar les estructures tridimensionals de
més de 200.000 compostos. Per visualitzar-los necessitareu
tenir instal-lat el programa Chime o bé una extensié que us

permeti visualitzar fitxers de tipus VRML, per exemple Cosmo
Playerde Cosmo Software (http:;//www.cosmosoftware.com),
que podeu descarregar de manera gratuita sequint les ins-
truccions que hi ha a la mateixa pagina web de WebMolecu-
les. Per facilitar la cerca, les diferents molécules que hi ha a
WebMolecules es troben agrupades tematicament, p. ex. ami-
noacids, principis actius de medicaments, toxines, explosius,
cristalls inorganics, etc. Podeu també buscar les molecules per
férmula, pel seu nom comu o mitjancant el nombre de regis-
tre CAS. Una opcio molt util que hi ha a la mateixa pagina de
WebMolecules és un enllac que us proporciona les coordena-
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FIGURA 1. Pagina de WebMolecules amb la visualitzacié mitjancant el programa Chime d'un model tridimensional de la molécula d'ibuprofe.



des de tots els atoms de la molécula que podeu usar per crear
posteriorment els vostres propis models tridimensionals. Si te-
niu coneixements basics d'HTML i I'edicio de pagines web, se-
guint les instruccions que hi ha a la pagina web de Chime
veureu que és relativament senzill incloure un model d'aquest
tipus en les vostres propies pagines web.

Per acabar, podeu visitar una pagina comercial, la de la com-
panyia Leffingwell & Associates, que comercialitza aromes i
esséncies (http://www.leffingwell.com), i on trobareu enllagos
a diverses pagines sobre diferents tipus d'aromes i les molecu-
les que els originen. En alguns casos s'inclouen també models
Chime d'aquests compostos, per exemple, a http;//www.lef-
fingwell.com/emaltol.htm trobareu informacid sobre diferents
compostos usats en la industria alimentaria per imitar els aro-
mes de productes que continguin sucres cuits (olor de cara-
mel, de toffee, de pinya o de maduixes cuites, etc.).
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