Les molécules en fichier 3D

Les molécules en fichier 3D

Pour illustrer un cours, pour de la réalité virtuelle, pour de
I'impression 3D, pour de I'animation, il est souvent utile de proposer
numériquement des molécules en 3 dimensions, autrement dit avoir
le fichier qui stocke les informations de la molécule en 3D.

Loin d’étre difficile a réaliser, il suffit de quelques outils pour avoir
ces molécules en 3 dimensions.

Ce tutoriel est également disponible en vidéo :
https://youtu.be/PptySykXmAY

La méthode
Avant d’attaquer a proprement dit le tutoriel, un bref descriptif de la
méthode et avant de la raison d’étre du tutoriel.

De nombreux formats de fichiers utilisés dans le monde de la chimie permet d’afficher les molécules
en 3D, il existe d’ailleurs des interfaces de visualisation de molécules en 3D ; les logiciels de
modélisation de molécules sont généralement tous capables pour d’afficher les molécules en 3D.
Cependant afficher la molécule en 3D c’est bien, le mieux serait d’avoir la molécule dans un fichier 3D
pour l'utiliser dans des nombreuses applications comme par exemple dans un systeme de réalité
virtuelle ou pour de I'impression en 3D.

Pour obtenir une molécule dans un fichier 3D il donc falloir quelques étapes :

1. Un fichier qui modélise la molécule.
2. Un fichier qui modélise la molécule exploitable par un logiciel de modélisation 3D
3. Unfichier contenant le modele 3D de la molécule.

Pour ces trois étapes, on va utiliser des ressources libres, soit logiciels, soit site Internet.

Deux logiciels a télécharger et a installer au préalable.

Pour obtenir numériquement les molécules en 3 dimensions, il est nécessaire d’avoir deux logiciels
(libres et gratuits) :

Openbabel
Site du logiciel : http://openbabel.org/wiki/Main_Page

Plateforme disponible : Windows, MacOS, Linux.
Taille du logiciel a télécharger : + 35 Mo

Réle : Openbabel est un logiciel qui permet de convertir
le format de fichiers d’'une molécule vers un autre
format de fichiers. C’est ainsi que ce logiciel va étre
utilisé dans le cadre de ce tutoriel.
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Blender
Site du logiciel : https://www.blender.org/

Plateformes disponibles : Windows, MacOS, Linux.
Taille du logiciel a télécharger : + 85 Mo

Role: Blender est un logiciel de modélisation 3D,
d’animation, de simulation, de montage vidéo. Parmi les
nombreuses fonctionnalités offertes, ce tutoriel ne va
utiliser qu’une infime fraction de ce logiciel: Ia
modélisation 3D de la molécule. Aucune connaissance
en modélisation 3D n’est donc demandée !

e A

Lorsque ces deux logiciels sont installés, vous étes préts pour vous lancer !

Le tutoriel !

La molécule a modéliser est la glycine : C,HsNO,

Récupérer une fichier .mol

Etape 1. Se connecter au site www.chemspider.com

. - - u] X
& ChemSpider | Search and share © X -+

< C Y @ Monsécurisé | chemspider.com B GHB ¢ % Bl -

I Applications  Jr Bookmarks E Accueil - Questions... Ny Online Tone Genera.. @ la Fiche Famille/Co... Grow Purple Single.. B YouTube » Autres favoris

Home Aboutus WebAPls Help & Signin

ChemSpider

Search and share chemistry

Help us to improve ChemSpider. Sign up to join our user research panel.

Simple Structure Advanced History

Search ChemSpider

Matches any text strings used to describe a molecule

Search (

j o,

Systemafic Name, Synonym, Trade Name, Registry Number, SMILES, JnCJ;-‘orCS.‘DQ

What is ChemSpider? Search by chemical names

ChemSpider is a free chemict | structure database providing « Systematic names
fast text and structure search access to over 67 million « Synonyms
structures from hundreds of | ata sources « Trade names

« Database identifiers

On utilise la barre de recherche pour trouver la molécule (dans notre cas, la glycine)
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Etape 2. Rechercher la glycine dans le moteur de recherche du site

. = O X
Z ChemSpider | Search and share © X -+
<« C Y A Monsécurisé | chemspider.com B W @B @ & o B«
2! Applications  #r Bookmarks E Accueil - Questions... M Online Tone Genera.. @ la Fiche Famille/Co.. @ Grow Purple Single.. @ YouTube » Autres favoris

Home Aboutus WebAPls Help & Signin

ChemSpider

Search and share chemistry

Help us to improve ChemSpider. Sign up to join our user research panel.

Simple Structure Advanced History

Search ChemSpider

Matches any text strings used to describe a molecule

glycing|
glycine anion -
Glycine
Glycine - 2-morpholinone (1:1)
y|Glycine - butane (1:2) <

ChemSpider is a free chemical structure database providing « Systematic names
fast text and structure search access to over 67 million « Synonyms
structures from hundreds of data sources « Trade names

« Database identifiers

Le site propose des choix en fonction de ce qui est tapé dans la barre de recherche principale. Le nom
est a écrire en anglais : acetic acid, ethylacetate, ...

Il est également possible de faire une recherche dans la barre de recherche en haut, mais sans que le
site propose des choix.
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Etape 3. Récupérer le fichier .mol correpondant

. = O X
T Glycine | C2H5NO2 | ChemSpider X -+
& C Y @ MNonsécurisé | chemspider.com/Chemical-Structure.730.htmI?rid=5f26d769-94a8-4253-2e11-22571b... BE ¢ @'%3 e v ‘&
2! Applications  #r Bookmarks E Accueil - Questions... M Online Tone Genera.. @ la Fiche Famille/Co.. @ Grow Purple Single.. @ YouTube » Autres favoris

Home Aboutus WebAPls Help & Signin

ChemSpider

Search and share chemistry

Help us to improve ChemSpider. Sign up to join our user research panel.

Simple Structure Advanced History

COMMENT ON
Found 1 result B Sieere
Search term: glycine (Found by approved synonym)

G lyc Ine Featured data source
Molecular Formula CoHs5NO2
o Average mass 75.067 Da

O H Monoisotopic mass 75.032028 Da
ChemSpider ID 730

H2N

El B
~—_—

Le site a renvoyé uine réponse, on récupeére alors le fichier .mol qui correspond a cette molécule en
. P
cliquant sur I'icbne

Selon le navigateur, soit le fichier est automatiquement téléchargé dans le répertoire des
téléchargements, soit le navigateur demande ce qu’il doit faire avec ce fichier. Dans ce cas il faut
enregistre le fichier.

G ch Ine Featured data source
Molecular Formula C2HsNO2
Index Online
o Average mass 75.067 Da E has more data on
this compound
O H Monoisotopic mass 75.032028 Da
ChemSpider 1D 730
H2N
= =Y
‘ @ 730.mol A Tout afficher x

Chrome enregistre directement le fichier. En cliquant sur « ~» on peut accéder au dossier
d’enregistrement du fichier.

Que voulez-vous faire avec 730.mol (797 octets)?

2 Quvrir Enregistrer | ~ Annuler s
Provenance : chemspider.com

Edge demande que faire avec ce fichier, choisir « Enregistrer » (ou cliquer sur « A » pour avoir accés a
« Enregistrer sous » pour choisir le répertoire de destination du fichier.)
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Quverture de 730.mol e
s e s s Firefox demande ce qu’il doit faire avec le fichier,
& 730.mol il faut sélectionner :
qui est un fichier de type : Fichier MOL (797 octets)
a partir de: http://www.chemspider.com ® Enregistrer le fichier
Erad T e e e E T TS Le nom du fichier est constitué d’'un nombre qui
(_\ﬁ..u.i. ETPrs EELY [al) hd | | G h S st ( déf t) i \ . . ,
TN e e correspond a I'identifiant de la molécule dans la
@Enregistrer le fichier , ) B
base de données de Chemspider (ChemSpider Id)
|| Toujours effectuer cette action pour ce type de fichier. . ) .,
comme on peut le voir sur I'écran précédent.
Annuler
Etape 4. Renommer le fichier

Cette étape est optionnelle mais il peut étre intéressant de renommer le fichier pour
savoir a quelle molécule il correspond. Cette étape se fait via le gestionnaire de

fichier de votre ordinateur. Il est possible de laisser le numéro en le faisant précéder

du nom de la molécule.

Glycine_730.mol

Convertir le fichier .mol en fichier .pdb
OpenBabel va permettre de convertir le fichier .mol en fichier .pdb car seul ce dernier est exploitable

par Blender.

Etape 5.

Lancer Openbabel GUI

M OpenBabelGUI

File View Plugins Help
---- INPUT FORMAT ----

mol -- MDL MOL format

D:\Qlivier\Downloads'

| |

[ input below (ignore input file)

[] Use this format for all input files (ignore file extensions)

- O s
-—-- OUTPUT FORMAT --—-
? CONVERT pdb -- Protein Data Bank format “|[?
™ Start import at molecule # specified ~ Outputfile

l: End import at molecule # specified | |

[ Continue with next object after error, if possible [] Output below only (no cutput file) [ ] Display in firefox

[] Compress the output with gzip

[ Decompress the input with gzip
[ Attempt to translate keywords

[] Delete hydrogens (make implicit)

[ Add hydrogens (make explicit)

[ Add hydrogens appropriate for this pH

[ Convert dative bends e.g.-[N+1{[0-1=0 to -N(=0)=0
[] Make dative bonds e.g.-[N+]([0-])=0 from -N(=0)=0
[] Remove all but the largest contiguous fragment

[ Center Coordinates

[[] Combine mols in first file with others by name
Convert only if match SMARTS or mols in file:

Filter: convert anly when tests are true:

l:l Add properties from descriptors
[] Delete properties in list

Append properties or descriptors in list to title:

[ Join all input molecules into a single output molecule

[ Output disconnected fragments separately

[T ] addorreplace a property (SDF)
l:l Add or replace molecule title
[ ] Appendtexttotitle

[ Output multiple conformers separately

[ Append output index to title

[ ] Additional file output

[ Append input filename to title

[ Append input index to title

[ Adds hydrogen to nenpolar atoms only W

Il faut charger le fichier .mol qui nous intéresse. Pour cela, on s’intéresse a la partie Input Format et

particulierement I'icone

Auteur : O. Méjean
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Etape 6. Choisir le fichier Glycine_730.mol

M Choose Input File

4 & » CePC > Téléchargements

Orgeniser +  Nouveau dossier

SNT ~
Vidéos

v O CepC
B Bureau [, (

Documents

= Images Glycine_730.mel 6104.mel
B Musique L
M Objets 3D

> b Téléchargements

B videos

i Windows (C:)

LY

R

MolView (1) el

s DATA (D)

= RECOVERY (E) ~ Plus t6t cet. »semaine (5)

=¥ Réseau
v

~

o

Nom du fichie | Glycine_730.mel

~ | MDL MOL format (*.maol} ~

X

Rechercher dans : Télécharge... 0@

=~ m @

"

Annuler

Quvrir

M OpenBabelGUI

File View Plugins Help
-——- INPUT FORMAT ----

mol -- MDL MOL format ~[|?
[] Use this format for all input files (ignore file extensions)

VIS DU WD AU,

CONVERT

[ ] stertimport at molecule # specified

[ Glycine_730.mol ||

| End import at molecule # specified

LIinput below ugnere Input rile)

[ Continue with next object after error, if possible
[] Compress the output with gzip

I N [ Decompress the input with gzip

] Attem pt to translate keywords

---- OUTPUT FORMAT ----

pdb -- Protein Data Bank format ~| |7

“~ Output file

[ Output below only (no output file) [ ] Display in firefox

5400000 0 0 0 O 0999 V2000
Delete hyd ke licit]
00000 -2.3040 00000N 00000000000 | LI Deetehydrogens (mke implciy)
12299 -23040 0.0000C 00000000000 |[|Addhydrogens (make explicit
1.9948 -1.1537 0.0000C 000000000 D0 [ Add hydrogens appropriate for this pH
3.3247 -1.1537 000000 00000000000
G rt dative bonds e.g.-[N+]([0-])=0 to -N(=0)=0
13299 00000 0.00000 00000000000 I | Gt el s =t A=)
1210 [ | Make dative bonds e.g.-[N+]([0-1)=0 from -N(=0)=0
2310 [ | Remove all but the largest contiguous fragment
3410 [ | Center Coordinates
I\j gN;IlJO [ | Combine mols in first file with others by name
t onvert only if match SMARTS or mols in file:
> <StdinChl> |
InChl=15/C2H5N02/c3-1-2(4)5/h1,3H2,(H,4,5)
| lter: convert anly when tests are true:
> <StdlnChiKey> I |
DHMODGOQFOQNFH-UHFFFAOYSA-N [ :l Add properties from descriptors
> <Auxinfos [ Delete properties in list
1/1/MN:2,31,4,5/E: . ppend properties or descriptars in list to title:
(4,5)/rA:SnNCCOO/TB:s1;52:53:d3;/rC:0,- [
2.304,0:1.3299,-2.304,0;1.9948,-1.1537,0,3.3247, -
1.1537,0;1.3299,0,0: [ | Join all input molecules into a single output molecule
[ | Output disconnected fragments separately
ool I
s I add or replace a property (SDF)
[ Add or replace molecule title
;;0'\;6";’ [ Append text to title
' [ | Output multiple conformers separately
> <SMILES> [ | Append output index to title
RECEO0 I Additional file output
> <CSID> [ | Append input filename to title
730 ['| Append input index to title
L ¥ 17 Adds hydregen to nenpolar atoms only v

Le fichier a bien été chargé et il est possible de visualiser les informations qu’il contient.

Auteur : O. Méjean
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Etape 7. Sélection du format de fichier .pdb (Protein Data Bank)

i OpenBabelGUI

File View Plugins Help
- INPUT FORMAT -

mol -- MDL MOL format ~

D:\Olivier\Downloads\

?

[ Use this format fer all input files (ignore file extensions)

CONVERT

l:l Start import at molecule # specified

[ Glycine_730.mol |

[ | End import at molecule # specified

O Input below (ignore input file)

5400000 000 0 0999 V2000

0.0000 -2.3040 0.0000N DOO0O0O0000000
1.3299 -2.3040 0.0000C 00000000000
1.9948 -1.1537 0.0000C 00000000000
3.3247 -1.1537 0.00000 00000000000
1.3209 0.0000 0.00000 00000000000

> <5tdInChl>
InChl=15/C2H5N02/c3-1-2(4)5/h1,3H2,(H,4,5)

= <5tdInChlKey>
DHMCDGOQFOQNFH-UHFFFAQYSA-N

> <Auxinfo>
(4,5)/rASnNCCOO/rBis 1:52:63: d3:/rC:0,-
2.304,0:1.3299,-2,304,0;1,9948, -1,1537,0,3.3247-
1.1537,0:1.3299,0,0;

= <Formula>

CZH5NO2

> < Mw>
75.0666

> <SMILES>
NCC(=0)0

> <CSID>
730

2>

[] Continue with next object after error, if possible
[ Compress the output with gzip

[] Decompress the input with gzip

[ Attempt to translate keywords

[] Delete hydrogens (make implicit)

[ Add hydrogens (make explicit)

l:l Add hydrogens appropriate for this pl

[ Convert dative bands e.g.-[N+]([0-])=0 ta dl(=0)=0
[ Make dative bonds e.g.-[N+1([0-1)=0 fre' n -N(=0)=0
[ Remove all but the largest contiguous ragment

[ Center Coerdinates

[] Combine mels in first file with of ers by name

---- OUTPUT FORMAT ----

Convert only if match SMARTS or' nols in file:

Filter: convert only when te s are true:

[ ] Add prop ties from descriptors
l:l Delete roperties in list

Append propert =s or descriptors in list to title:

pdb -- Protein Data Bank format

rotein Data Bank format

qt -- AutoDock PDBQT format
g -- PNG 2D depiction
pointcloud -- Point cloud on VDW surface
POSCAR -- VASP format
POSFF -- MDFF fermat
pov -- POV-Ray input format
par -- POR format
pas -- Parallel Quantum Solutions format
qcin -- Q-Chem input format
report -- Open Babel report format
rinchi -- RInChl
rsmi -- Reaction SMILES format
men -- MDL RXN format
sd -- MDL MOL format
sdf -- MDL MOL format
smi -- SMILES format
smiles -- SMILES format
stl -- §TL 3D-printing format
svg - SWG 2D depiction
52 - Sybyl Mol2 format
tdd -- Thermo format
text -- Read and write raw text
therm -- Thermo format
tmol -- TurboMole Coordinate format
txt -- Title format.
toyz -- Tinker XYZ format
unixyz -- UniChem XYZ format
VASP -- VASP format
vmol -- ViewMol format

[ Jein all? iput molecules inte a single cutput molecule
[ Outr .t disconnected fragments separately

E;I:l add or replace a property (SDF)
L_ Add or replace molecule title

j Append text to title

[ Output multiple conformers separately

[ Append output index to title

l:l Additional file output

[ Append input filename to title

[ Append input index to title

[ Adds hydrogen to nonpolar atoms only

Dans la partie OUTPUT FORMAT, a droite, il faut utiliser le menu déroulant pour trouver le format de
fichier pdb parmi la centaine disponible. Heureusement, les formats sont classés par ordre

alphabétique.

Etape 8. Activation de |'option « Add hydrogens (make explicit) »

CONVERT

I:I Start import at melecule # specified
I:I End import at molecule # specified

[] Continue with next object after error, if possible
[] Compress the cutput with gzip

[] Decompress the input with gzip

[] Atternpt to translate keywords

[ 1 Delete hvdrogens (make imolicit]
Add hydrogens (make explicit)

Add hydrogens appropriate for this pH
[] Convert dative bonds e.g.-[N+]{[0-1)=0to -N(=0)=0

Pour que la molécule soit bien modélisée en 3D,
il faut que tous les atomes soient bien présents.
Les logiciels de modélisations moléculaires sont
prévus pour ajouter automatiquement dans une
molécule les atomes d’hydrogene.

[] Make dative bonds e.q.-[MN+]([O-])=0 from -N{=0)=0
[] Rernove all but the largest contiguous fragment

Auteur : O. Méjean
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C'est ce qu’on
« Add hydrogens (make explicit) ».

Le logiciel de modélisation 3D n’est pas un logiciel
de modélisation moléculaire, il faut donc qu’il
puisse avoir tous les atomes présents.

réalise en cochant

Il faut vérifier a chaque fois cette case et la cocher
si nécessaire.
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Etape 9. Activation de I'option « Generate 3D coordinates »

[ Canonicalize the atem crder

[] Change cell size:

[] Confab, the diverse conformer generator

[] Deletes hydrogen from nonpelar atoms anly
[] Deletes hydrogen fram polar atoms only

l:l Fill the unit cell (strict or keepconnect)

Le logiciel de modélisation 3D a besoin d’avoir des
coordonnées spatiales des différents atomes.

En cochant I'option « Generate 3D coordinates »,
OpenBabel va calculer des coordonnées 3D pour
chacun des atomes.

[1 Renerate 2N cooedinates

[~]: Generate 3D coordinates:
|| Generate aliases as an alternative representation.

l:l Highlight substructures in 2D depictions

I:l Calculate partial charges by specified method

| Output # mols with largest values

Etape 10. Choix du fichier de sortie
---- OUTPUT FORMAT ----

pdb -- Protein Data Bank format

Output file

| (=1

[] Qutput below only (no cutput file) [ ] Display in firefox

Il reste a nommer le fichier de sortie et son répertoire de destination. Tout simplement en cliquant sur
I'icone (méme icone que pour charger le fichier d’entrée).

Il est possible d’utiliser le méme nom de molécule puisque I'extension du fichier sera différente.
Cliquer sur enregistrer n’enregistre pas encore le fichier.

M Choose Output File *

&« v » CePC » Objets3D » Tutr 3D v O Rechercher dans : Tuto3D 2

Organiser « Nouveau dossier = -

Vidéos 2 - .
Aucun élément ne correspond & votre recherche.

@ cepC
B Bureau
|| Documents
=
d

J Objets 3D

; Téléchargement:
m Vidéos
i Windows ()
- DATA (D)
= RECOVERY (E:)

Images

Musique

& Récean hd

MNem du fichi r: | glycine "

Type: Protein Data Bank format (*.pdb) ~

A Masquer les dossiers Annuler

Il ne reste plus qu’a créer le fichier 3D avec Blender.
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Créer le fichier 3D de la molécule avec Blender
Blender est le logiciel qui va permettre de créer le fichier 3D, c’est-a-dire le fichier qui contient I'objet,
dans ce tuto la molécule de glycine, en 3D.

Etape 11. Configurer Blender pour lire les fichiers .pdb

A9 Blender - [m] X

Layout
Object

User Perspective
(1) Collection | Cube

W, Cube

Rotation X

1.000
Y 1.000
1.000

Playback v Keying » e Mo d Pren
1

Voici I'interface de Blender quand on lance le logiciel pour la premiére fois.

La premiere fois que vous utilisez Blender, il faut passer par une courte étape de configuration pour
gue le logiciel puisse importer un fichier .pdb. Cette étape n’est a faire que la premiere fois.

% Blender Pour I'étape de configuration de Blender :
V oV Help Layout ;
Brdo Add | Object wwenz || faut cliquer sur le menu « Edit » (ou « Editer » si
s le logiciel est déja configuré en francais)
Ensuite, il faut choisir « Preferences... »

Une nouvelle fenétre s’ouvre alors...

Edit user

Auteur : O. Méjean Licence Creative Commons CC BY page 9
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 Blender Prefrences -0 Commencons tout de suite par mettre I'interface

¥ Display

en francais et pour cela, il faut cliquer sur le menu
déroulant « Language ».

Dans la fenétre qui s’ouvre alors il faut choisir
« francais ». La traduction est dans la partie « In
progress » car tout n’est pas encore traduit en
frangais.

¥ Editors

Input

A% Blender Preferences

A% Blender Preferences - [m] x

¥ Affichage

¥ Editeurs

Le changement de langue est immédiat.
L'interface est maintenant en francais.

A5 Blender Preferences - [m] x

Communauté

Deuxieme étape de configuration : permettre a
Blender d’importer le fichier .pdb.

Pour cela, cliquer sur « Add-ons » puis dans la
barre de recherche chercher « pdb ».
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 Bender Peferences o x Dés qu’on tape pdb et sans avoir besoin

ST e d’appuyer sur la touche «entrée », Blender
affiche I’Add-ons qui correspond, il suffit alors de
cliquer pour activer I’Add-ons.

A= Dlender Preferences - a X

Communaute A Install

Add-ons

Blender est configuré pour nos besoins, il faut
fermer la fenétre de réglages des préférences.

Etape 12. Effacer le cube
Au lancement de Blender, il y a toujours un cube par défaut. Il faut le supprimer. Trés simplement en
cliguant dessus et en appuyant sur la touche « suppr » ou sur la touche « X » ou encore avec le bouton
droit de la souris et sélectionner « Supprimer ».

A Blender ® Blender

D Fichier E A chier  Ex e A T

2. m biet Obiet 12 Global - . e e jouter  Objet 12, Global

(1) Collection | Cube

Etape 13. Aller dans le menu d’import le fichier .pdb

4 Blender

Pour importer il faut aller dans le menu « Fichier »
puis « importer » et choisir le format « Protein
Data Bank ».

Auteur : O. Méjean Licence Creative Commons CC BY page 11



Les molécules en fichier 3D

A% Blender - [m] x
Zb Fichier  Editer endu enéty 2] < Ir au precedent
T

] glycine.pdb 161 KiB

Favorites

Récents

Navigation dans les
répertoires

]
[
=
]
]
I D
I D

Balls: 1.00
Distanc: 1.00

SubDivR:

L'interface d’'importation permet de naviguer dans les répertoires pour trouver le répertoire de travail,
c’est-a-dire celui oU se trouve les fichiers au format .pdb qu’on peut utiliser.

Mais avant d’importer, il faut bien régler les parameétres d’importation

Etape 14. Régler les parameéetres d'importation
T Import Protein Data Bank({*.pdb) Prem|er pa ramétre é régler' Ie
type modélisation pour les
atomes, utiliser « NURBS »

pour un meilleur rendu final.

Balls / atoms

Pré .

Type of.. | NURBS
NI

to origin Wazh
Balls f atorms . Méta
Scaling fe

MURBS
Deuxiéme parametre a régler, « Scaling factors Balls » a régler a

0.5 (attention a bien mettre un point et non une virgule)

Scaling factors

Distanc: 1.00

Type: Pre-de

En dessous de ces réglages, on a les réglages pour les liaisons.
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Les molécules en fichier 3D

Par défaut, « Use sticks » est coché, par défaut également « type :
Dupliverts », il n’y a rien a modifier.

On modifier la taille du rayon des liaisons a 0.10 pour qu’elle soit
moins grosse que par défaut et il faut cocher la case « Bonds »
pour avoir les liaisons
multiples.

20 » Couleur

Tous les parameétres sont
bien réglés.

LInit: 0.05

Etape 15. Importer le fichier .pdb

A% Blender - O b4

Editer Rendu Fenétre Aide ¢ EVEnir au precédent

1.61 KiB

I suffit de choisir le fichier a importer, glycine.pdb, et cliquer sur « Import Protein Data Bank (*.pdb) ».
Le modeéle 3D de la molécule apparait dans Blender.

b Blender - 0 X

DR B ]
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Les molécules en fichier 3D

Etape 16. Exporter le modele 3D en fichier 3D

A Blender

R | Fichier: Edifer Rendu Fenétre Aide Layout

+* 1 " onner Ajouter Objet L Global

Dor
Par défaut

() Quitter

Derniere étape, I'export dans un fichier 3D. Le choix est large. Le format dépend de la finalité de I'objet
3D. Le format « Wavefront (.obj) » peut étre utilisé avec les outils 3D fournit avec Windows10 par
exemple.

A% Blender — [m| X
@ Fichier  Editer
Vue &

* Volun

I suffit de choisir le nom du fichier puis de cliquer sur « Exporter OBJ ». Blender fait le reste. Vous avez
un fichier 3D de la glycine ! Vous pouvez alors I'utiliser pour de la réalité virtuelle ou augmentée, pour
de I'impression 3D, pour de I'animation 3D, etc.
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Les molécules en fichier 3D

[ glycinemt! 16/11/2019 17:15 Fichier MTL 1Ko
[8) glycine.obj 16/11/201917:15 3D Object 2004Ko
K glycine.pdb 16/11/2019 16:01 Protein Data Bank ... 2Ko

glycine.obj - Visionneuse 3D
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Enregistre les paramétres
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La glycine dans la visionneuse 3D de Windows.
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