Instalacion de Gromacs, Avogadro, VMD y un graficador en Mac.
Autor: Dr. José Guillermo Méndez Bermudez
1. Intalacién de Gromacs.

Para la instalacién de este paquete se necesita que la maquina tenga instalado
MacPorts. Para saber que esta instalado solo uno tiene que teclear en una terminal

$ port
si esta instalada, les sale una leyenda con la version de port que tiene el equipo.

MacPorts 2.3.4
Entering interactive mode... ("help" for help, "quit" to quit)

[Users/porpe] >

Nota: Voy a dar el comando para desintalar port, esto es para que se vean desde cero
como se instala port.

Para desintalar port, escriba lo siguiente:
$ sudo port -fp uninstall installed

le damos enter, esto solo se hace cuando no se tenga Port, ya que puede desinstalar
software que ya fue instalado en el equipo.

Ahora, para instalar port, tenemos que ir a la pagina de internet MacPorts

o qle  MacPORts ‘ HH niciar sd

Todo Videos Imagenes Noticias Libros Mas Herramientas de busqueda

de 622,000 resultados (0.57 segundos

The MacPorts Project -- Home

https://www.macports.org/ v Traducir esta pagina

The MacPorts Project is an open-source community initiative to design an easy-to -use system for
compiling, installing, and upgrading either command-line, X11 ..

Q
Installing MacPorts 2.2. Install MacPorts
SVN checkout of the unpackaged If you are using OS X, you should
sources, if you wish to follow install MacPorts using the OS X
Available Ports 2.4. Uninstall
Home - Installing MacPorts - Available 2.4. Uninstall. Uninstalling MacPorts
Ports ... Available can be a drastic step
MacPorts Guide 2.5. MacPorts and the Shell
The following notational conventions 2.5. MacPorts and the Shell. MacPorts
are used in the requires that some

Entramos a la pagina principal: The MacPorts Project - Home
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The MacPorts Project Official Homepage

Installing MacPorts The MacPorts Project is an open-source community initiative to design an easy-to-use system for compiling, installing,
Available Ports and upgrading either command-line, X11 or Aqua based open-source software on the Mac operating system. To that

3 end we provide the command-line driven MacPorts software package under a BSD 3-Clause License, and through it
Documentation easy access to thousands of ports that greatly simplify the task of compiling and installing open-source software on
Support & Development your Mac.
Contact Us

We provide a single software tree that attempts to track the latest release of every software title (port) we distribute,

News without splitting them into “stable” Vs. “unstable” branches, targeting mainly OS X Mavericks v10.9 and later (including
macOS Sierra v10.12). There are currently a lot of ports in our tree, distributed among many different categories, and
more are being added on a regular basis.

Available Downloads

MacPorts FAQ Getting started

Report a Bug

8 P For information on installing MacPorts please see the installation section of this site and explore the myriad of
Bug reporiing Guidelines download options we provide and our base system requirements.

Subversion Repository
MacPorts Team If you run into any problems installing and/or using MacPorts we also have many options to help you, dependlng on
Becoming a Member how you wish to get get in touch with us. Other important help are our online AThe

MacPorts Guide, and our Trac Wiki server & bug tracker.

Latest MacPorts release: 2.3.4

Getting involved

Nos vamos a Installing MacPorts, parte superior izquierda

eo0o The MacPorts Project -~ Download & Installation a
V= [0 hitps &) worwmacpors g/l < ez (6 (o)
m = iCloud Facebook Twitter Wikipedia Yahoo Noticias ¥  Populares ¥

Mac 3
Quickstart |

Home

1. Install Xcode and the Xcode Command Line Tools
Available Ports 2. Agree to Xcode license in Terminal: sudo xcodebuild -license
Documentation o o

3. Install MacPorts for your version of the Mac operating system:
Support & Development % FEEEE:
Contact Us o macOS Sierra v10.12
News o OS X El Capitan v10.11

o OS X Yosemite v10.10

A perEES o OS X Mavericks v10.9
MacPorts FAQ o Older OS? See here.
Report a Bug
o mp“"'“ﬂwya“'“a"“es _
oug ropering Gue Installing MacPorts
MacPorts e MacPorts version 2.3.4 is available in various formats for ion (note, if you are
Becoming a Member new major release of macOS, see the migration info page):

« “pkg” installers for Sierra, El Capitan, Yosemite and Mavericks, for use with the macOS Installer. This is the
simplest installation procedure that most users should follow after meeting the requirements listed below.
Installers for legacy platforms Mountain Lion, Lion, Snow Leopard, Leopard and Tiger are also available.

« In source form as either a tar.bz2 package or a tar.gz one for manual compilation, if you intend to customize

Uno tiene que seguir los pasos que indica en la pagina, instalar xcode y estar de
acuerdo con la licencia, luego instalar la version de port. Si uno no lo puede instalar, lo
puede instalar después, cuando lo pida el sistema.

Para instalar la version de port, busquemos la version de nuestro sistema operativo
denso le clic en icono de manzana y entrar en acerca de este Mac, nos despliega la
siguiente pantalla



800 Acerca de este Mac

OsX

Versién 10.9.5

| Actualizacién de Software... |

Procesador 3.1 GHz Intel Core i7
Memoria 8 GB 1600 MHz DDR3

| Mas informacién... |

T™ y ® 1983-2016 Apple Inc.
Todos los derechos reservados. Contrato de licencia

La version de mi equipo es 10.9.5, es decir Mavericks, esa version de port
descargamos e instalamos en nuestro equipo. Tardara unos minutos.

Le damos clic al paquete descargado y lo instalamos

~52.0-50169433212022295- main.pdf

.

MacPorts-2.3.4-10.9-Mavericks-2.pkg &

Al terminar la instalacion llegara este mensaje

@ Instalar MacPorts a

La il lacion se ha letado corr

© Introduccion

© Léame
© Licencia
© Seleccion de
desti . -z
5D La instalacion se ha completado
correctamente.

El software se ha instalado.

© Tipo de instalacion
© Instalacion

© Resumen

This package was made with:

LT Ports)

http://Awww.macports.org/

Retroceder Cerrar

Ahora si podemos instalar Gromacs
$ sudo port install gromacs
al final salen estas leyendas

---> Installing gromacs @5.1.4_1+accelerate



---> Activating gromacs @5.1.4_1+accelerate
---> (Cleaning gromacs

---> Updating database of binaries

---> Scanning binaries for linking errors

---> No broken files found.

La ultima linea nos dice que se instalo correctamente, lineas mas atras nos indica la
version de gromacs instalada, la 5.1.4, para ver que esta instalada tecleamos

$ gmx grompp

-==> g g 5.1.4_
--=> Activating gromacs @5.1.4_1+accelerate
-==> C(leaning gromacs
-==> Updating database of binaries
--=> Scanning binaries for linking errors
-==> No broken files found.
iMac-de-MCFM2:~ porpe$ gmx grompp
;=) GROMACS - gmx grompp, VERSION 5.1.4 (-:

GROMACS is written by:
Emile Apol Rossen Apostolov Herman J.C. Berendsen  Par Bjelkmar
Aldert van Buuren Rudi van Drunen Anton Feenstra Sebastian Fritsch
Gerrit Groenhof Christoph Junghans Anca Hamuraru  Vincent Hindriksen
Dimitrios Karkoulis Peter Kasson Jiri Kraus Carsten Kutzner
Per Larsson Justin A, Lemkul Magnus Lundborg Pieter Meulenhoff
Erik Marklund Teemu Murtola Szilard Pall Sander Pronk
Roland Schulz Alexey Shvetsov Michael Shirts Alfons Sijbers
Peter Tieleman Teemu Virolainen Christian Wennberg Maarten Wolf
and the project leaders:
Mark Abraham, Berk Hess, Erik Lindahl, and David van der Spoel

Copyright (c) 1991-2000, University of Groningen, The Netherlands.
Copyright (c) 2001-2015, The GROMACS development team at

Uppsala University, Stockholm University and

the Royal Institute of Technology, Sweden.

check out http://www.gromacs.org for more information.

GROMACS is free software; you can redistribute it and/or modify it
under the terms of the GNU Lesser General Public License

as published by the Free Software Foundation; either version 2.1
of the License, or (at your option) any later version.

GROMACS: gmx grompp, VERSION 5.1.4
Executable: /opt/local/bin/gmx

Ya esta instalado gromacs en Mac.
2.VMD

Para instalar VMD uno tiene que entrar a la pagina oficial

G vmd - Buscar con Google X

@ https://www.google.com.mx

| Google  vma Y l:‘

VMD - Visual Molecular Dynamics

www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/ ~ Traducir esta pagina

VMD is a molecular visualization program for displaying, animating, and analyzing large biomolecular
systems using 3-D graphics and builtin scripting. VMD



Luego tenemos esta pagina

THEORETICAL a7d COMPUTATIONAL
BiopHysics GROUD.

—
Homs  Ressarch  Publcations _ Sofwars _Instructin _ Nows _ Gellares _Facities _ About Us
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THEORETICAL and COMPUTATIONAL
Broruysics GROUP.

Home  Research _Publcstions _ Software __Instruction N

Software Downloads

Download VMD:

Seleccionamos la versiéon de VMD para Mac disponible: MacOS X OpenGL (32-bit
Intel x86) (Apple MacOS-X (10.4.7 or later) with hardware OpenGL

(native bundle))

HlLLiNOlLs

Para continuar tenemos que dar el Username (TallerDM_2017) y el Password
(TallerDM_2017) y con eso es suficiente. Si uno quiere registrarse individualmente
tienen uno que dar un Username y Password diferentes, luego pedira datos del

usuario



New User Registration
|« » 2] ] + w8 www.ks.uiuc.edu/Dev e ownload/download.cgi?UserlD=&A Code=&A =14 & -]

[0 i Apple iCloud Facebook Twitter Wikipedia Yahoo Noticias ¥ Populares ¥

NIH CENTER FOR MACROMOLECULAR MODELING & BIOINFORMATICS  UNIVERSITY OF ILLINOIS AT URBANA-CHAMPAIGN

THEORETICAL and COMPUTATIONAL

BiopHysIics GROUP ‘

Home  Research  Publications  Software  Instruction News  Galleries  Facilities
Home New User Registration
Overview New User Registration for 'TallerDM_2017":
Publications
Research
- d Affiliation:
» vmo
» GPU Computing (+) Academic () Government () Industrial () Other (specify)
il The number of people using TCBG software at my site is:
ke ()1 ()24 (510 () 1120 (=) 21 or more
Outreach | use TCBG software primarily for:

() Research (=) Teaching () Commerce () Personal
The work | do with TCBG software is funded (at least partially) by NIH:

) Yes (=) No
Re-enter password for confirmation:

Register

Una vez que llenamos todos los datos le damos clic en Register.
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THEORETICAL and COMPUTATIONAT.

Bioruysics GROUP.

Home  Research  Publications  Software Instruction  News  Galleries  Facilities  AboutUs

Home Software Downloads
Access approved. Welcome back!
i i by i ¥ | Save Cookie.

VMD 1.9.3 beta 4 for MacOS X (Intel x86) using native OpenGL

Finalmente aceptamos los términos de licencia:
I am José G. Méndez-Bermiudez and I agree to the terms of this License:

Y empezara a bajar el VMD, una vez completada la accion se vera esto en su equipo

vmd193betadmacx86nocuda.d mg

Le damos clic para descomprimir y abrird una pantalla, se vera en escritorio de esta
forma:



800 [VMD-1.9.3

) N

VMD 1.9.3 VMD User's Guide.pdf

VMD-1.93

Arrastramos el icono de VMD 1.9.3 a Aplicaciones

Para comprobar que esta instalado abrimos VMD desde Aplicaciones, lo cual nos
desplegara. Cerramos la notificacion.

i Notas Adhesivas

i Q

las del QuickTime Player

)

TextEdit

“VMD 1.9.3" no puede abrirse porque

[ Aceptar |

revia

La forma de abrirlo bien es con ctrl botén derecho y le damos en abrir



no identificado. ;Seguro que desea abrirlo?

\* “VMD 1.9.3" proviene de un desarrollador

Safari descargé este archivo hoy a las 12:32 desde
www.ks. uluc.ed

D Abrir | [ Cancelar

Preferencias del
Sistema

QuickTime Player

7

safari TextEdit

®

b

£

Vista Previa

Le damos abrir, luego nuevamente le damos doble clic a la aplicacion y desplegara lo
siguiente

200 D Main

Fle Molecuie Graphics Display Mouse Edensions Help

ID T AD F Molesuie. ftoms __Frames Vol

el
<[] zom =

[ T R — N1

Y estara listo para usar el VMD.

3. Avogadro

Vamos a la siguiente pagina

8006 avogadro for mac - Buscar con Google
4 |» || 2|+ | Q hips@ avogadro for mac
[ H# Apple iCloud Facebook Twitter Wikipedia Yahoo Noticias v Populares ™
—
Recibidos - jgmendez88@gmail.com - Gmail 1
Go gle avogadro for mac n
Todos  Imigenes  Videos  Notiias ~ Maps ~ Mss~  Herramientas de busqueda

Cerca de 112,000 resultados (0.48 segundos)

Get Avogadro - Avogadro - Free cross-platform molecule editor
avogadro.co/wiki/Get_Avogadro ~ Traducir esta pagina

23 dic. 2013 - The latest and greatest release of Avogadro is Avogadro 1.1.1 as of 11 ... Mac
Application (for Mac OS X 10.6 and later); Avogadro 1.0.3 (for .

Avogadro - Free cross-platform molecule editor

avogadro.cc/ v Traducir esta pagina

10 dic. 2015 - Avogadro is an advanced molecule editor and visualizer designed for ... Molecular
builder/editor for Windows, Linux, and Mac OS X. Free,

Entramos a Get Avogadro
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Get Avogadro

111 asf 1 Decamber 20 Avogadro 1 and 2insal

Mac

« Mac Applicaton # for Mac OS X 10 and lter)
older versions)

Le damos clic a la version para Mac. Una vez que baja se vera lo siguiente

Avogadro- 11.1.dmg

Lo abrimos y lo descomprimird. Tendremos la siguiente pantalla desplegada
(izquierda), arrastramos el icono de Avogadro a Aplicaciones

(& Apli
B= ) 5] (2[5

Al abrir Avogadro en Aplicaciones desplegara una notificacion, le damos aceptar.

Aplicaciones
< = o m (=~ (%-) (2] (o

FAVORITOS
[2) Todos mis archivos / e |
<> AirDrop g/

[ Escritc
[ Docui N “Avogadro” no puede abrirse porque

_/ proviene de un desarrollador no
Oveal &P

©

e

App Store Automator

Calendario Captura de Imagen

identificado.

DISPOSITIVE Sus preferencias de seguridad permiten la instalacién
=5 de aplicaciones procedentes Gnicamente de la Mac App
() Disco Store y de desarrolladores identificados.

@

[} vMD-
[} Avog:

Safari descargé este archivo el 28 de octubre de 2016
desde ufpr.dl.sourceforge.net.

COMPARTIE
[E) lorec
ETIQUETAS
© Roja
) Naranja

Contactos Dashboard

[+ 5]

La forma de abrirlo bien es con ctrl botén derecho y le damos en abrir
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<> AirDrop

! App Store Automator
[ Escrite—

“Avogadro” proviene de un desarrollador
no identificado. ;Seguro que desea abrirlo? .‘7

Si abre “Avogadro” permitird que se ejecute siempre en = ﬁ\

este Mac.
Calendario Captura de Imagen

Abrir | Cancelar |

Catdlogo Conexién a Contactos Dashboard
Tipografico Escritorio remoto

Roja "4 ‘“
Naranja o L @

|| lorecortes-pc

nuevamente le damos doble clic a la aplicacion y desplegara lo siguiente

(£ 4 o & Kk O & n: o [[TeolSefings. | | Display Settings..

Q06 Configuraciones de Dibujo

View1 |
Elemento: | Carbono (6)

Orden de Enlace: | Simple

/| Ajustar Hidrégenos

Ya esta listo para trabajar en Avogadro.
4. Graficador
Para el graficador puede teclear las siguientes opciones:
1. $ sudo sport install grace.
2. Instalar datagraph pero este solo se puede adquirir en la tienda de MAC.

3. Bajar el archivo qtgrace de la red.



