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La mobilité, I’adaptabilité sont les fils conducteurs, pour trois sujets diffé-
rents présentés ici, tous en rapport avec des logiciels libres :

— des exercices de chimie dont le contenu est toujours dynamique ;

— des visionneuses de structures moléculaires < qui bougent > ;

— des logiciels libres de chimie, que des étudiants, des professeurs et des

chercheurs améliorent régulierement.
Le point commun aux logiciels libres est qu’ils peuvent étre diffusés aux
étudiants sans arriere-pensée ni risque légal.

De plus, leur cofit reste maitrisé, et ’expertise nécessaire a leur maitrise
s’acquiert d’autant plus facilement que la plupart d’entre eux sont créés et
maintenus par des universitaires, qui acceptent volontiers d’échanger leur
savoir-faire dans le cadre académique, a l'occasion de séminaires, de confé-
rences.

1 Des exercices de chimie dont le contenu
< bouge > a chaque essai

Tous les étudiants ne comprennent pas une méthode ou une regle générale
apres qu’on leur ait présenté deux exemples, puis donné cinq exercices. Sou-
vent, la certitude d’avoir compris ne vient qu’apres un grand nombre d’essais
et d’erreurs. La, I’enseignant ne peut pas satisfaire tout un groupe d’étudiants
a la fois : quand les uns commenceront a s’ennuyer, d’autres auront encore
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besoin de revoir la méme notion. C’est alors qu'un usage raisonné des ordi-
nateurs permet de gagner en efficacité pédagogique.

1.1 Wims, pour fournir des exercices de chimie

Le service web Wims[[| permet de donner aux étudiants des exercices dont
les contenus sont variables et tirés au hasard. Créer des exercices nouveaux
est possible a des enseignants apres une formation courte.

La méthode de création d’exercices fait appel a un langage de tres haut
niveau, OEF (Open Exercise Format), dont les objets primitifs ne sont pas
des entiers ou des chaines de caracteres, mais sont : I’énoncé, les réponses et
leurs types d’analyses, le feedback etc.

Ce langage dispose d’'une grande variété de < roulettes > aléatoires qui
permettent de changer a la volée les énoncés servis aux étudiants. Comme
Wims permet d’insérer des objets KTEX arbitraires, qui sont mis en forme et
affichés & la volée sous formes d’images[, il est facile de présenter des énoncés
avec une typographie pertinente.

1.2 Créer un grand espace de questionnement avec une
petite base de données

Quand on doit interroger sur un corpus de données ou il y a peu de
regles, il n’est pas facile de créer un grand espace de questionnement : pour
N données dans la base, on ne peut poser que N questions.

Cependant, plusieurs domaines en chimie obéissent a des regles systéma-
tiques, comme les réactions acido-basiques, les réactions d’oxydo-réduction.
Dans ces deux cas, il est possible de prendre deux demi-réactions distinctes
dans une base de données, et d’en faire un réaction a étudier. Ainsi, avec N
données dans la base de données, on peut créer N(IN-1) questions distinctes,
ce qui est déja beaucoup plus productif : par exemple, avec 33 demi-réactions
dans la base, on peut générer plus de 1000 questions distinctes.

1. service WIMS : voir |http ://wimsedu.info/, http ://wims.auto.u-psud.fr/wims/
2. Les textes alternatifs associés aux images de formules, dans le service web, sont leur
source en KTEX ; ainsi, des étudiants aveugles formés a ce logiciel savent les lire.
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1.2.1 Chemeq, pour traiter automatiquement une base de données
de demi-réactions acido-basiques

Il suffit de disposer d’une base de données dont les lignes ressemblent a
ceci : ... CH3CO2H ->; CH3CO2"- + H+ ... H20 -> HO- + H+ ...

Toutes les demi-réactions sont écrites avec une syntaxe des plus simples,
et ordonnées dans l'ordre des constantes d’acidité décroissantes. Une telle
base de données sera efficacement exploitée par le programme chemqu], qui
sait analyser cette syntaxe et faire des calculs chimiques sur les bilans qu’il
en déduit.

Essayons : voici quelques lignes de code tres simple, utilisables avec Win-
dows, Mac ou Linux, sitot que les programmes nécessaires sont installés :

r1="C2H402 -> C2H302"- + H+”

r2="H20 -> HO- + H+”

echo $rl | chemeq -1

C_2H. 402\, \rightarrow\,C_2H 30_2"-\,+\ ,H"+

echo $r2 | chemeq -1

H 20\, \rightarrow\,H0"-\,+\ ,H +

echo ”8rl ~ $r2” | chemeq -1

C_2H 40 2\,+\,H0"-\,\rightarrow\,C 2H 30 2"-\,+\,H 20

Les lignes en caracteres gras sont les commandes, les lignes en carac-
téres normaux sont les résultats des commandes quand il y en a. Les uti-
lisateurs expérimentés auront remarqué que les résultats des commandes ne
sont autres que les sources en KTEX des écritures chimiques suivantes :

3. Le paquet logiciel Chemeq : voir http ://packages.debian.org/fr/squeeze/chemeq,
http ://packages.ubuntu.com/fr/source/natty/chemeq
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Commande a in- | Code ETEX

voquer

Résultat typographié

echo $rl | chemeq -1 | C2H 40 2 \rightarrow | CoH4,Os — CyH305; +

\,C_2H_30_2"- H*
\,+\H +
echo $1r2 | chemeq -1 | H.20\,\rightarrow HO — HO™ + H*
\,HO™-\ ,+\,H"+
echo "$r1 ~ $r2” | | C2H 402\ ,+\,HO"- | C1tH,O, + HO~ —
chemeq -1 \,\rightarrow CyH305; + Hy0
\,C_2H.30_2"-
\,+\,H20

La commande chemeq -1 permet d’analyser une phrase et de produire du
ETEX, et une autre programme transforme ensuite le code EXTEX en une

équation bien écrite. Il ne reste plus,
équation-bilan qu’a faire trois choses :

pour l'auteur qui veut générer une

1. mettre une demi-équation dans la variable rl

2. mettre 'autre demi-équation dans la variable r2

3. < soustraire > rl et r2, par la syntaxe ”$rl1 ~ $r2”

1.2.2 Chemeq, pour traiter automatiquement une base de données
de demi-réactions d’oxydo-réduction

Voici un exemple de traitement similaire, pour ’exemple classique de
I'oxydation des ions fer II par le permanganate en milieu acide. On définit :

— r1="Fe"3+ + e- -> Fe"2+7

~ r2="MnO4"- + 8H+ + 5e- -> Mn"2+ +4H20”

Commande pour créer le code
LaTeX

Résultat typographié

echo $rl | chemeq -1

Fe’t + e — Fe*t

echo $r2 | chemeq -1

MnOy + 8H" + 5e~ — Mn?*' +
4 HyO

echo "$r2 ~ 5*$r1” | chemeq -1

5Fe*t + 8HY + MnO;, —
5Fe3t + 4 H,O + Mn?*




1.3 Chemeq est déja intégré dans le service Wims

Les commandes qui ont été présentées ci-dessus sont valides pour la syn-
taxe de la ligne de commande d’un interpréteur de commande tel que bash,
tcsh, etc.

Comme le programme chemeq est déja intégré au service web interactif
Wims, il est possible d’utiliser la méme logique a l'intérieur des exercices
créés en langage OEF, a quelques variantes syntaxiques pres. Voici un liens
hypertexte vers une série d’exemples d’exercices interactifs qui utilisent ce
type de questionnement :

http ://wims.auto.u-psud.fr/wims/wims.cgi ?session=demo&cmd=new&module=
H5 /chemistry /redox.fr&exo=redox1

2 Des modeles moléculaires < qui bougent >

Les étudiants doivent, un jour au moins, tenir des modeles moléculaires
faits de tiges et de billes dans leurs mains : la mémoire tactile est trés impor-
tante. Cependant, les modeles moléculaires en matiere plastique n’ont pas
tous les avantages pédagogiques :

— on n’en modifie pas aisément les couleurs pour exprimer des idées par-

ticulieres (par exemple une polarisation électrique) ;

— i les degrés de liberté en vibration, en rotation peuvent étre suggérés,

ce n’est que grossierement ;

— ils sont des objets macroscopiques qui font oublier le mouvement brow-

nien ;

— ¢a revient cher de construire de grands modeéles.

Quelques logiciels libres permettent de travailler vite et bien avec des
modeles moléculaires. Ce qu’on perd en sensation tactile, on le gagne en ri-
chesse de I'information :
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Logiciel Licence Création Mesures Scénarios Dynamique
de modeéles | sur les | et anima- | moléculaire
modeles tions en direct
Avogadro | GPL version oui oui non 7?77
2
Ghemical | GPL version | oui oui non oul
2+
Pymol Libre (voir | 777 oui oui non
les  termes
particuliers)

2.1 Pour une poignée de femtosecondes

Le tableau ci-dessus signale trois logiciels libres complémentaires.

— Avogadrof] trés confortable pour manipuler les modéles moléculaires,
pour les construire et les mesurer apres relaxation ;

- GhemicalE], qui donne a voir immédiatement une simulation en dyna-
mique moléculaire, pour quelques femtosecondes, une molécule ou un
groupe de molécules (avec des conditions de périodicité)

— Pymolff] qui est doté d’un puissant langage de script et permet de
construire des scénarios et des animations.

A ces trois-la, on peut ajouter Jmol, une applette en langage Java qui peut
fonctionner dans un navigateur web compétent :

— Jmol[] permet de créer des scénarios et des animations.

On peut noter que le systeme Wims autorise 1'usage interactif de Jmol pour
certains types de réponse, ot est analysée la capacité d’un étudiant a dis-
tinguer telle ou telle partie d’'une molécule dans un modele tridimensionnel.

4. Le paquet logiciel Avogadro : voir http ://packages.debian.org/fr/squeeze/avogadro),
http ://packages.ubuntu.com/fr/source/natty/avogadro

5. Le paquet logiciel Ghemical : voir http ://packages.debian.org/fr /squeeze/ghemical,
http ://packages.ubuntu.com/fr/source/natty/ghemical

6. Le paquet logiciel Pymol : voir http ://packages.debian.org/fr/squeeze/pymol,
http ://packages.ubuntu.com/fr/source/natty/pymol

7. Le paquet logiciel Pymol : voir http ://jmol.sourceforge.net/
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2.2 Des bibliotheques de molécules pour ’enseignant

Le logiciel libre OpenBabelf| permet des interconversions diverses et va-
riées entre plusieurs dizaines de formats différents qui décrivent des struc-
tures moléculaires et/ou cristallines. Il mérite bien la référence a la légende
de la tour de Babel, et permet d’accéder a des bibliotheques de structures
moléculaires tres diverses.

De nombreuses bibliotheques de données publiques en ligne existent avec
le format PDB (Protein Data Bank), qui est bien siir interprété par chacun
des logiciels cités plus haut. On remarquera aussi, pour les besoins des cours
élémentaires, une collection de structures moléculaires publiées par Jérome
Pansanel : - Le logiciel libre Chemical-structuresf’| permet la présentation
tres commode de plus de 500 structures chimiques, bien classées en plusieurs
langues, et I'installation de ce logiciel dans un serveur Webm offre de nom-
breuses facilités : visualisation 3D avec Jmol, conversion a la volée vers divers
formats avec OpenBabel.

3 Encore plus de ressources pour les chimis-
tes, sous licences libres

Un grand nombre de logiciels libres ont été réalisés par des chimistes,
pour des chimistes. La qualité est au rendez-vous.

Dans une université, c’est important que les étudiants aient acces aux
codes sources et puissent participer aux progres : seuls les logiciels libres
permettent < que ca bouge >, de cette fagon-la.

Visitez le projet DebianScience/ Chemistrym il recense plusieurs di-
zaines de logiciels libres, qu’on peut installer en quelques minutes sans frais
sur des machines a l'abri des virus (systeme basé sur GNU/Linux).

8. Le paquet logiciel Openbabel : voir
http ://packages.debian.org/fr/squeeze/openbabel,
http ://packages.ubuntu.com/fr/source/natty/openbabel
9. Le paquet logiciel Chemical-structures : voir
http ://packages.debian.org/fr/wheezy/chemical-structures,
http ://packages.ubuntu.com/fr/source/natty/chemical-structures
10. Chemical-structures, intégration dans un serveur web du lycée de l'auteur :
http ://pedago.lyceejeanbart.fr/chemical-structures/index_fr.html
11. Wiki du projet DebianScience/Chemistry :
http ://wiki.debian.org/DebianScience/Chemistry
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