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Programmes sans interface graphique
Ressources utilisant le réseau Internet, services
Programmes graphiques : modeles moléculaires
Programmes graphiques : divers

Crédits

OpenBabel
Chemeq

OpenBabel

OpenBabel fournit une bibliothéque intégrable dans divers
programmes, et une commande en ligne nommée <« babel > qui
permet de nombreuses interconversions entre les divers langages de
description de molécules.

| = Terminal
Eichier Edition Affichage Terminal Onglets Aide

Terminal 3 Terminal 3¢ Terminal

$ babel acetamide.cml acetamide.pdb

1 molecule converted

11 audit log messages

$ head -5 acetamide.cml

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"?>

<molecule xmlns="http://www.xml-cml.org/schema"
xmlns:cml="http://www.xml-cml.org/dict/cml”
xmlns:unit http://www.xml-cml.org/units/units”

xmlns:xs http://vww.w3c.org/2001/XMLSchema™
acetamide.pdb

Acetamide

GENERATED BY OPEN BABEL 2.2.3

1 C LIG 1 1.126 -0.114 -0.049 1.00 0.00
2 C LIG 1 -0.221 ©.537 0.154 1.00 0.00
3 N LIG 1 -1.367 -0.237 -0.046 1.00 0.00
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OpenBabel
Chemeq

Chemeq

Chemeq permet a I'ordinateur d'analyser des notations de molécules
ou de réactions chimiques, et de leur donner du sens. On peut
I'utiliser pour vérifier si deux écritures sont équivalentes, ou mettre
en forme typographiquement des textes de réactions chimiques. Ce
programme permet aussi de combiner entre elles des demi-réactions
issues de collections de couples acide-base, ou rédox. Les données
numériques telles que les potentiels normaux ou les constantes
d’'équilibre sont traités correctement lors de ces combinaisons.
Chemeq a été inclus dans les ressources standard du service WIMS.
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Programmes sans interface graphique
£ Intern
les moléculair

Chemeq : exemples

Eichier Edition  Af
Terminal ermina e Terminal
$ rl="Fe”3+ + e”- -> Fe”2+ (0.77 V)"

r2="Fe"2+ + 6CN"™- -> Fe(CN)6"4- (Kfa=le24)"

r3="Fe"3+ + 6CN"~- -> Fe(CN)6"3- (Kfb=1e31)"
$ echo "$rl # $r2 ~ $r3"| chemeq -1
Fe (CN)_{63}7{3-}\,+\,e"~{-}\,\rightarrow\,Fe(CN)_{6}"{4-}\, (0.355899 V)
$ echo $rl | chemeq -1
Fe™{3+}\,+\,e”{-}\,\rightarrow\,Fe™{2+}\, (0.77 V)
$ echo $r2 | chemeq -1
Fe~{2+}\,+\,6\,CN~{-}\,\rightarrow\,Fe(CN)_{6}"{4-}\, (Kf\,=\, I\times 10"{+24})
$ echo $r3 | chemeq -1
Feﬁ{3+}\,+\,6\,CN“{-}\,\rightarrow\,Fe(CN)_{G}“{3-}\,(Kf\,=\,1\times 107{+31})
S
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Q@ Ft + e — F2T(0.77V)

Q@ F?t + 6CN~ — Fe(CN)g™ (Kf = 1 x 1012%)
Q@ F3t + 6CN~ — Fe(CN)Z™ (Kf = 1 x 10%31)
Q Fe(CN)}™ + e — Fe(CN)g~ (0.355899V)
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Ressources utilisant le réseau Internet, services chemical-structures
Programmes graphiques : modéles moléculaires L'applette de Jmol
Programmes graphiques : divers WIMS
Crédits

chemical-structures

Chemical Structures e

& id="C5_LMethionine">

Répertoires

Anhydrides d'acide

SAloole

chemical-structures est une collection de structures de
molécules organiques organisée par Jérdme Pansanel sous forme
d'arborescence de fichiers HTML. On peut servir ces structures a
travers un service web, comme ici, a partir du serveur pédagogique
du lycée Jean Bart de Dunkerque.

Le service web permet de télécharger le structures a divers formats
utilisés en chimie informatique, grace au paquet OpenBabel, et on

neut aussi en avoir un _anercu A l'aide de |'annlette Tibre de .Tmo1.
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Programmes graphiques : divers WIMS
Crédits

L'applette de Jmol

Cette applette permet d'afficher des molécules en trois dimensions,
de facon interactive, trés simplement. Le nombreux paramétres de
cette applette permettent des animations trés sophistiquées.

Voici un lien vers la page de démonstration de cette applette de
Jmol.

0

Jmol
atomes Ooff ®20% O 100%
[ Revenir a1 orientation originale |
Cspin
Tourner une fois autour de I'axe des x
[background skyblue 2| ]

2
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Programmes graphiques : modeles moléculaires L'applette de Jmol
Programmes graphiques : divers WIMS
Crédits

WIMS est'un programme développé par GANG Xiao, professeur
de mathématiques a I'Université de Nice. Le développement de
WIMS est maintenant-assuré par une équipe, les sources sont dans
le dépdt du CRU : <sourcesup.cru.fr/projects/wimsdev>.

L'auteur est responsable de la maintenance d'un paquet facilitant
I'installation de Wims sur des ordinateurs Debian ou Ubuntu par
un utilisateur peu averti.
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Ressources utilisant le réseau Internet, services chemical-structures
Programmes graphiques : modeles moléculaires L'applette de Jmol
Programmes graphiques : divers WIMS
Crédits

WIMS : quelques modules pour la chimie

® 000 0006O0O0CO0

Reconnaitre des molécules

Nomenclature en chimie organique
Lewis, VSEPR

Acides et bases

Réactions d'oxydoréduction

Pile électrochimiques

Equilibrer un bilan de réaction chimique

Coefficient de réaction, loi de Gulder-Vaage

Méthode du tableau d’avancement de réaction

etc. (moteur de recherche de WIMS).
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http://wims.auto.u-psud.fr/wims/wims.cgi?session=demo&+lang=fr&+cmd=new&+module=H6%2Fchemistry%2Frq1.fr
http://wims.auto.u-psud.fr/wims/wims.cgi?session=demo&lang=fr&cmd=new&module=H4%2Fchemistry%2Fchemavance1.fr&exo=TableaudavanceBis&qnum=1&qcmlevel=3&scoredelay=&confparm1=acide-metal0&special_parm2=&special_parm4=
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Rasmol

Rasmol est un logiciel de visualisation de structures moléculaires,
qui posséde aussi une interface en ligne de commande avec un
langage spécifique. Permet de représenter les molécules de diverses
fagons, et de réaliser des animations. Voir le site web de Rasmol.
Ce logiciel a peu évolué depuis 2002.
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pyMol

Un logiciel interactif, qui possede aussi une interface en ligne de
commande avec un langage spécifique. Permet de représenter les
molécules de diverses facons, et de réaliser des animations. Voir le
site web de pyMol La bibliothéque Python de pyMol est puissante
et réutilisable.
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Crédits

Rasmol
pyMol
Ghemical
Avogadro

Ghemical

Posséde beaucoup des atouts de Rasmol et pyMol, et en plus
permet d'éditer soi-méme des structures moléculaires d'une facon
intuitive. Divers calculateurs permettent d'optimiser la géométrie
d'une molécule, en utilisant des champs de forces standards. Une
caractéristique trés impressionnante est la possibilité de visualiser
quelques femtosecondes de dynamique moléculaire : les étudiants
comprennent aussitot la différence avec les modéles statiques en
matiere plastique.
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e 2 q Rasmol
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| Avogadro

Crédits

Ghemical

Voir le site web de Ghemical.

Fle Help

PR

Q@+ 4Bcae - B w

project view | cam 1 wnd 1

Anew project created
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e 2 q Rasmol
Ressources utilisant le réseau Internet, services Mol
Programmes graphiques : modéles moléculaires Py
. 5 Ghemical
Programmes graphiques : divers
Py Avogadro
Crédits

Avogadro

Avogadro offre a peu prés les mémes services que Ghemical, avec
une interface peut-étre plus accessible aux débutants, pour les

premiéres manipulations. |l est multi-plateforme. Voir le site web
d'Avogadro.

Fichier Edition Wue Construction Sélectionner Extensions Paramétres Aide
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gCrystal

gCrystal permet de construire de fagon interactive des structures
cristallines et de les visualiser. Voir le site web de gCrystal.
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Crédits

Kalzium

gCrystal
Kalzium
pyAcidobasic

Kalzium est un beau programme graphique qui exploite une base
de données intéressante indexée par les éléments chimiques.
L'entrée principale de I'interaction passe par un tableau périodique
de Mendéléiev. Voir le site web de Kalzium.

Fichier Affichage Outils Configuration Aide
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Programmes graphiques : divers pyAcidobasic
Crédits
pyAcidobasic

pyAcidobasic permet de simuler des dosages acido-basiques.
L'utilisateur tire-glisse des acides présents dans une liste de
produits, pour définir le contenu de la burette (un seul produit) et
celui du bécher (mélanges possibles). Dés qu'un dosage est
possible, 'ordinateur établit les courbes de dosage (pH,
concentrations des diverses espéces). L'auteur a écrit
pyAcidobasic et maintient le paquet Debian/Ubuntu.

courbe du dosags
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Toutes les illustration sont (©) 2011 Georges Khaznadar, licence :
Creative Commons Attribution ShareAlike ==

H0©)

Ce diaporama est disponible sous licence : GFDL E , a I'adresse
http ://speeches.ofset.org/georges (choisir I'item 2011-orsay).
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