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AVANT-PROPOS

Ce polycopié a pour but de fournir les concepts de base, les outils informatiques et les
différentes méthodes de traitement des données issues des différents domaines de la chimie. Il
est destiné aux étudiants de troisieme année licence de chimie physique ainsi que pour toute
personne intéressée. L’objectif de ce polycopié de cours est de permettre aux étudiants de
connaitre les fondements de la science informatique, de comprendre, d’expliquer et de prédire
les propriétés physiques, chimiques et biologiques des composés et des matériaux a 1’échelle
de I’atome et de la molécule dans tous les secteurs de 1’activité humaine. Ce polycopié est
divisé en quatre chapitres. Le premier chapitre est consacré a une introduction a la chimie
informatique. Dans le deuxiéme chapitre, nous présentons les notions générales sur les
systémes d’exploitation tels que Windows, MacOS, MS-Dos, Linux, Unix et les logiciels de
bureautique Microsoft tels que Microsoft Word, Microsoft Excel et Microsoft PowerPoint. Le
troisieme chapitre porte sur le traitement statistique des données expérimentales et les
différents types de graphes pour le traitement graphique...etc. Le quatrieme chapitre
comporte la représentation et la visualisation des molécules, les bases de données, les logiciels
utilisés pour la représentation des molécules en 2D et les logiciels utilisés pour la visualisation

en 3D tels que ChemDraw, ChemSketch, GaussView, Chemcraft, Avogadro...etc.



Description

Ce module a pour objectif de fournir a I’étudiant les notions fondamentales en chimie

informatique et computationnelle :

e Qu’est-ce qu’une molécule ?

e Qu’est-ce qu’une base de données ?

e La visualisation d’une molécule.

e La résolution de structures moléculaires.
Auteur
Dr. LAIB Soubhila, Université de Batna 2.

E-mail : s.laib@univ-batna2.dz

Public cible*

Ce cours est destiné aux étudiants de troisieme année Chimie Physique (L3) ainsi que pour

toute personne intéressée.
Objectifs de cours

e Acquerir des notions fondamentales en chimie informatique.

e Connaitre les outils informatiques pour le traitement des données issues des différents
domaines de la chimie.

e Comprendre la géométrie des molécules.

e Comprendre, expliquer et prédire les propriétés physiques, chimiques et biologiques.

e Apprendre et comprendre les étapes de traitement statistique et graphique des données
expérimentales.

Pré-requis

- Chimie informatique, Chimie théorique, Chimie computationnelle, Chimie pharmaceutique.


mailto:laib@univ-batna2.dz

Table de Matiéres

I. Introduction a la chimie informatique...............ccoii i 1
L1 INErOAUCTION. ... e 1
1.2 DEFINITION. ... 1
.3 HISTOTIQUE. . .o 1
1.4 MEthode SCIENTITIQUE. .....o.ie e 1
LD O ECtITS. ..ot 2
1.6 Champs d'appliCations ..........o.iiniiiiit i e e ae e 2
1.6.1 Acquisition des données DIoIOGIQUES. .........ovieiniie e 2
1.6.2 Modélisation MOIECULAITe. .. ... ..ot 2
1.6.3 Dans la conception des ME&dicaments. ............c.ouiiiriiiiiiiie e 2
1.6.4 Dans la Chimie analytiqQUe..........o.oiriiii i e e 2
L7 ProblematiqUe. .. ...voiee it 3
I1. Notions générales sur les systémes d’exploitation......................................e 4
O T 018 0 P 4
TEL. L UN OFAINATEBUL . ...ttt 4
1.2 Les systemes d’eXploitation. ... .......oouiuiuiitintiiti e 4
0 I T 1V TP 5
1. 2.2 SOTtWATE. . .. 5
11.3 Les différents systémes d’eXploitation............ovvvuiiiiniiiiiiiiiiieie e eeeinenss 6
11.3.1 Le systeme d’exploitation Windows..........c.ooiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiie e 6
0 I A 51T 3 T 1 6
11.3.1.2 Le bureau WINQOWS. ........ouiiiit e, 7
11.3.2 Le systeme d’exploitation MacOS......... ..., 13
11.3.2.1 Les appliCatioNS. .......oneiit e 13
11.3.2.2 LS AVANTAGES. . . . ettt ettt e et 13
11.3.3 Le systemes d’exploitation MS-DO0S...........c.ooiiiiiiiiiiiiiiii, 13
11.3.3.1 Le role du systémes d’exploitation MS-Do0S...............cooiiiiiiiii, 13
11.3.4 Le systémes d’exploitation LINUX..........ooouiiiiiriiniiiiiieiieeeeeeeeeae 14
11.3.4.1 HIStoire de LUNIX......ouinini e 14
11.3.4.2 Les avantages et les Inconvénients de LuniX............c.cocoiviiiiiiiiininnininnn... 15
11.3.4.3 Domaines d’utilisation de LinuxX...........cooiuiiiiiiiii i 15
11.3.5 Le systeme d’exploitation UniX..........ccoevuiiuiieiiiiiiiiieiieieeeeeeeeae 15



Table de Matiéres

11.3.5.1 Structure du SYStEME UNIX........ouinieiiii e 16
11.3.5.2 Les avantages d8 UNIX. .. .....oiriintitiit it et e e e e 17
1.4 Utilisation WINAOWS VS LINUX......oneetieteie et 17
I1.5 Avantages et Inconvénients de quelque systéme d’exploitation.......................... 17
11.6 Logiciels de bureautique MICroSOft............ooviiiniiiiii e 18
T1.6.1 MICrosOft WOKd. ..o e, 19
11.6.1.1 La fenétre de I’application...........oouiiuiiiiinii e 19
11.6.1.2 La barre d’outils (Acces rapide).........ooueiuiiniiiniiiiiii e, 19
TLB. L3 LE RUDAN. ... e 20
11.6.1.4 La Barre d’état.........oouiintiiiiii e e 22
11.6.2 MICIOSOTt EXCEL.....oeie e 23
I16.2.L LERUDAN. ...t 23
F1.6.2.2 LLe ClaSS@UL. ...ttt e e e e e 23
11.6.2.3 LeS CellUIES. ...oeee e 24
11.6.2.4 1S graphiqUES. ... . ettt et ettt et e et e e et e 25
11.6.3 Microsoft POWEr POINT. ......ccouini e, 26
11.6.3.1 Le role du logiciel POWErpoint .............ccooeiiiiiiiiniiiiiiiiiiiiieiiieieie e, 27
11.6.3.2 Créer votre présentation. ... .. ......cievuinuentiiit et 27
11.6.3.3 Présenter votre POWETPOINt. ........outiniiieei ettt e eeae s 28
11.6.3.4 Présenter votre diaporama PowerPoint.............cccoooiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiiie e, 29
11.6.3.5 Ajouter des animations. ..........ouireintiniit it 29
T1.7 MICroSOft ONENOLE. .. ..ttt et e e e e 30
1.8 Microsoft PUDIIShEr ... ... e 33
1.9 MiCrosoft OULIOOK. .........eii e e 38
11.9.1 Le réle de Microsoft OUtIOOK ..., 39
11.9.2 Découverte de P€Cran. ... ..ottt 39
11.9.3 Les avantages de Microsoft Qutlook. ..., 45
11.9.4 Les inconvénients de Microsoft Outlook................ooviiiiiiii i, 45
FEL0 Libre OffiCe. ..o e 45
11.10.1 Découverte de I€Cran..........oouiuiiniiiiiie i 46
APPIICALIONS . ..ttt ettt e 53
I11. Traitement statistique et graphique de données expérimentales..................... 55
L oo 10 Tod o 1 P 55



Table de Matiéres

111.2 Champ d’application..........oooiinuiinii e 55
I11.3 Concepts et MENOUES. ......coniiiei e e e e 55
I11.4 Démarche et principales étapes dans le domaine de chimie............................... 56
THLS ProblematiQUES. ....ooeee e e e e e e 56
I11.6 Traitement statistique des données expérimentales................covvviiiviiiiniiinnennn 56
THEB. L DATINITION. ...t e e e ae e e 56
THE6.2 L SIMUIALION. ..ot e e 56
111.6.3 Le développement d’un modele. ..........ccooiiiiiiiiii e 56
I11.7 Les outils informatiques de traitement statistique. ...........cc.oeveiiiiiriiiiiienen, 57
7.0 Le logiciel SAS. ... e 57
7.2 Le logiCiel R....o e, 57
EL 7. 3 S P S S . .o s 58
HHLT7A SPAD . ... 58
EE 7 D X S T AT et 59
HL.7.6 STATGRAPHICS. ... e e eerieeseesee e DO
L 7.7 MINI-T A B . e e e e e 60
HHL7.8 Autres [0giCIelles. ... ..ovee e e 60

111.8 L’objectif du traitement graphique des données expérimentales...............ccc......... 65
THL.8.1 LS graphes. ....vevee ittt et et et et et et et ee et ee et ee e e esiieseen 0D
111.8.2 Les différents types de graphes............cooooviiiiiiiii i eveeeceeieei e, 05
111.8.2.1 Diagramme A hande............coviniiiiiiieiicieecceeeeeeeee et eeeeee s e esvenens OD
R T O o] | (= (TP PRI 65
111.8.3.3 ANQIES BLMESUIES. ... .uivitiiiie ettt ettt aeseesaee s s avesaees s ane OO
111.8.3.4 VOIUMES BEMESUIES. .. ..ieiiiieeii ettt ettt stesaee e e eeveenes e e OO
111.8.3.5 Diagrammes €n DAtONS. ... .........ovviriniiiiicieicieiccecese e eeeeeieiee et e esveene e e aeee OO
111.8.4 Le rble des graphiqUES. ... ........vveiniiiiiiiiecieceeeee ettt svesiee e e eevneees e eeees OO

111.9 Les outils informatiques utilisés dans la chimie....................cvvivvecvcececeeee. 67

111.9.1 Etudes des propriétés moléculaires. .............cooooiiiiiiiiii e, 67
111.10 Logiciels utilisés pour la prédiction des propriétés moléculaires....................... 67
I11.11 Logiciels utilisés pour la prédiction des propriétés biologiques........................ 73
APPIICALIONS . . . ettt et et e e 79
IV. Représentation et visualisation de molécules.................ccoooiiiiiiiiiinn. 80
IV 1 INErOTUCTION. ... e e 80



Table de Matiéres

IV .2 HISTOTIQUE. ... et e e 80
IV.3 ProblematiqQUe. .. ..ot 80
IV 4 OB OOt . . e e 81
IV.5 Qu’est-ce quune molecule. .........ooeoiiiii 81
V.6 Représentation des COMPOSES ChIMIQUES. ... ...ovvinieieiii e 81
IV.7 Visualisation d’une molécule..........c..ooiiniiiiii e 81
IVV.7.1 Visualisation d’une molécule au MICrOSCOPE. ... .cvvneeririraieeirireneeraieaannn, 82
IV.7.2 Visualisation d’une molécule passe par la construction des modeéles................. 82
IV.7.2.1 Représentation d’une MOIECUIE. ... ..ot 82
IVV.8 L’importance de la visualisation moléculaire.................cooiiiiiiiiinan... 85
V.9 BaSeS 8 UOMNEES. ...ttt e et et e e eniaes 86
IV 0. L HIStOMQUE. ..ottt eaen 86
1V.9.1.1 Premiers deVeloppements. .........oviuiiirii e 86
1V.9.1.2 Premiers supports informatiques. ...........coovvvriiiniiie e 86
IV.9. 1.3 LAt ACTUBL. ...ttt 86
I1VV.9.2 Les éléments constitutifs d une base de données...............ccoooeviiiiiiinninnn.. 86
IV.9.3 Les avantages et les inconvénients des bases de donnees...............cccevvvvenen... 86
IV.0.3.1 LS AVANTAGES. . . ettt ettt e e et e e 86
1V.9.3.2 LeS INCONVANIENTS. ...\ttt et 87
1V.9.4 Les différents types de bases de dONNEes. .............co.oiiiiiiiiiiiiiiieeea, 87
1V.9.4.1 Bases de données généralistes. ... ......ooiiriniiiiiii s e 87
1VV.9.4.2 Bases de données Specialistes. ... ......oiirininii e 90
V.10 Logiciels utilisés pour la représentation des molécules (Structures 2D)............... 91
V.11 Logiciels de la visualisation des structure 3D............cccoiiiiieiiiiiiiireeeeiies 93
IVV.12 Domaines d’utilisation les logiciels de la visualisation moléculaire.................... 99
1VV.12.1 Dans la dynamique moléculaire. ............ooveeriiriiiiiiiiii e 99
1V.12.2 Dans la modélisation moléculaire................oooiiiiiiii i 99
IVV.12.3 Dans I’analyse des interactions moléculaires...............cccoeveriiiiiiineennan... 101
1V.12.4 Dans la conception deS SEQUENCES. .. ....uvininiiieeeiiee et et et e eeee s eeieeaa 102
1V.12.5 Dans ’amarrage des protéines ............o.eueeuirrintitiniitintii et eeans 102
IV.12.6 Dans lacatalyse.........cooeninii i 103
1V.12.7 Dans le criblage VIrtUel......... ..o e 103
1V.12.8 Dans la pharmacographie..............coiii i e 103



Table de Matiéres

APPHCALIONS. ... e eee e e e e e e neene e 104
RESSOUICES A AT, .ottt et e e e, 107



Polycopié de Cours Informatique pour la Chimie | L3 Chimie Physique Dr. LAIB Souhila

I. Introduction a la chimie informatique :

1.1 Introduction :

L'informatique est trés utilisée dans plusieurs secteurs. Le traitement informatique est tres
complexe et nécessite d'importantes bases de données qui permettent de donner des résultats
tres précisés.

1.2 Définition :
L’informatique de la chimie ¢’est 1’utilisation des programmes informatiques pour résoudre
les problemes de la chimie.

1.3 Historique :

+ En 1935 : Introduction de la mécanique quantique avec des applications de chimie de
Pauling et Wilson.

+ Chimie Quantique : Walter et Kimball en 1944,

+ Meécanique élémentaire des ondes : Avec des applications de la chimie quantique de
Heitler en 1945.

+ Valence de Coulson : En 1952.

I.4 Méthode scientifique :

Ce diagramme représente les étapes pour la résolution des données expérimentales.

réalite -

expérience
observations
mesures

T, - prédictions
donnees » comparaison [« I

données simulées
'
utilisation,
synthese application,
simulation
[}
élaboration .
. . P modele
connaissances » d'une theorie, .
hypothese

d'un modéle
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1.5 Objectifs :
%+ Prédire et traiter les données expérimentales.
%+ Développer les outils informatiques.

% Interpréter les résultats obtenus des systemes moléculaires.

1.6 Champs d'applications :

1.6.1 Acquisition des données biologiques :
% Les données de puces a ADN.

«» Les données de structures tridimensionnelles.

1.6.2 La modélisation moléculaire :

La modélisation moléculaire nous permet de traiter des systemes moléculaires contenant
plus d’atomes (De grandes surfaces moléculaires, les protéines...etc).
Elle permet aussi de prédire les propriétés physico-chimiques chimiques et biologiques (La
réactivité chimique, la stabilité énergétique, les spectres IR, RMN, UV-Visible.. etc).

Il existe plusieurs méthodes de calculs dans la modélisation moléculaire :
% La théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).
% Etats excités-théorie dela fonctionnelle de la densité dépendante du temps (TDDFT).
+¢* La méthode Hartree-Fock.
+* La méthode Post- Hartree-Fock.
% Les méthodes semi-empiriques.

+* Les méthodes ab-initio.

1.6.3 Dans la conception des médicaments :
La chimie informatique est trés importante dans le développement et la conception des
médicaments par 1’utilisation de plusieurs méthodes théoriques, tels que : QSAR, I’analyse in

silico, le docking moléculaire...etc.

1.6.4 Dans la chimie analytique :
La chimie informatique permet de traiter les informations issues de données expérimentales
de la chimie analytique (Les potentiels redox, I’effet du solvant sur les mécanismes

réactionnels...etc).
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1.7 Problématiques :

Le domaine de la chimio-informatique est trés complexe. Il joue un role tres difficile pour
résoudre les problémes de l'information chimique, tels que le stockage des données
expérimentales, la détermination des états de transition des mécanismes réactionnels,
I’analyse des grosse molécules, la conception de nouveaux médicaments, la réduire du temps

et le cout de développement de nouveaux produits biologiques...etc.
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I1. Notions générales sur les systémes d’exploitation :

1.1 Définitions :
11.1.1 Un ordinateur :

L’ordinateur est un appareil tres puissant permettant de traiter les informations avec une
précision trés élevée. 1l est divisé en deux parties :

0,

% La partie matérielle :

R/

« La partie logicielle :

11.1.2 Un algorithm :

C’est I’écriture des opérations mathématiques se forme d’un langage de programmation.

11.2 Les systéemes d’exploitation :

Le systéme d'exploitation est une famille de logiciels noté SE ou OS (Operating System) est
present dans divers appareils électroniques :

¢+ Les ordinateurs avec Windows, MacOS, GNU/Linux, Unix...etc.

4
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Utilisateur

Application

eI I

Systeme d'exploitation

-~

Matériel informatique

Le rble de 1I’OS est d’assurer le lien entre les ressources matérielles (Hardware) de la

machine et les logiciels applicatifs (Software).

11.2.1 Hardware :
Désigne le matériel physique constituant les ordinateurs qui est le matériel interne, tel que

le disque dur, RAM,...etc, et le matériel externe, tel que 1’écran, le clavier, la souris,

I’imprimante,...etc.).

11.2.2 Software :

Est un logiciel et une application qui parcourt un ordinateur.
Pour illustrer tout ¢a, on va dire que 1’0OS est un guichet. En effet, I’OS recoit des demandes
des applications pour I’utilisation des ressources de la machine, par exemple les ressources de

stockage, de mémoires, ou de calcul.
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11.3 Les différents types systéemes d’exploitation :

11.3.1 Le systéme d’exploitation Windows :

-/
l![_lj

Pour les PC, développé il y a environ 35 ans par Microsoft, il est le systeme le plus utilisé

au monde.

*

Il permet de personnaliser le poste de travail.

0

R/
A X4

L'Explorateur Windows aide l'utilisateur a gérer les supports informatiques et les

fichiers.

DS

» 1l permet de créer des dossiers et des sous dossiers.

A X4

Il permet de faire des copies de fichiers et de dossiers.
11.3.1.1 Les versions :
Voir Tableau II-1.
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Tableau I1-1 : Les versions de Windows.

Branche 16 bits

Branche 32 bits

Branche Windows NT

Branche Windows CE

-Windows 1.0 : Novembre
1985.
-Windows 2: Décembre
1987.

-Windows 2.10 pour 286 :
Décembre 1987.

-Windows 2.10 pour 386 :
Décembre 1987.

-Windows 3.0 : Mai 1990.

-Windows 3.1  (Janus):
Avril 1992,
-Windows 3.1 (Sparta):

Octobre 1992.
-Windows 3.11 (Snowball) :
Novembre 1993.

-Windows95 (Chicago) :
Ao(t 1995.

-Windows 98
(Memphis) : Juin 1998.
-Windows 98 SE: Mai
1999.

-Windows
(Millennium
Septembre 2000.

ME
Edition):

-Windows NT 3.1 : Ao(t 1993.
-Windows NT 3.5 : Septembre
1994,

-Windows NT 3.51 : Juin 1995.
-Windows NT 4.0 : Ao(t 1996.
-Windows 2000 (Cairo): Février
2000.

-Windows 2000 SP1 : Ao(t 2000.
-Windows 2000 SP2 : Mai 2001.
-Windows XP : Octobre 2001.
-Windows 2000 SP3: Juillet
2002.

-Windows XP SP1: Septembre
2002.

-Windows XP Edition Media
Center : 2002.

-Windows Server 2003 : Mai
2003.

-Windows 2000 SP4: Juillet
2003.

-Windows XP Starter Edition :
Aot 2004.

-Windows XP SP2 : Aot 2004.
-Windows XP Home Edition N
(Windows XP Edition
familiale) : Avril 2005.
-Windows XP 64 : Avril 2005.
-Windows XP Edition Media
Center 2005 : Aodt 2005.
-Windows Vista (Longhorn) :
Novembre 2006  pour les
entreprises, 30 janvier 2007 pour
le grand public.

-Windows Server 2008 : Février
2008.

-Windows XP SP3 : Mars 2008.
-Windows Vista SP1 (Windows
Fiji) : Mars 2008.

-Windows Seven (Blackcomb/
Vienna) : Attendu pour 2010.

-Windows CE 1:
Novembre 1996
-Windows CE 2

Novembre 1997

-Windows CE 2.1 : Juillet
1998

-Windows CE 3 : 1999
-Windows CE .NET : 2000
Pocket PC 2000 : 2001
Pocket PC 2002 : 2002
-Windows Mobile 2003 :
2003

-Windows Mobile 2003 SE
(Second Edition) : 2004
-Windows Mobile 5.0
(nom de code: Magneto) :
2005
-Windows
2007

Mobile 6.0 :

11.3.1.2 Le bureau Windows :

Est une image d’accueil apparait sur 1’écran.
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« Une icone : Il existe plusieurs types des icones :

1. LesicOnes de programmes :

2. Les icones de dossiers :

3. Les icones de fichiers :
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4. Lacorbeille:

o

DS

% Les fenétres : Les fenétres présentent une série d'éléments communs.

: ' (1) Barre de menus
‘1 Fichier Edition Format Affichage 2 -

2 Ié | Barre de titre
Exemple de texte a_1'intérieur > S
d'une fenétre du Bloc-notes. — (3) Bouton Réduire

= ' @ ) Bouton Agrandir

( 5 ) Bouton Fermer

|
I

~"§'1 Barre de défilement
- [ -}| Bordure

N

+«»+ Pour afficher les listes des programmes installés sur un ordinateur, en cliquant sur le

“Menu démarrer’’.
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®,

% Pour arréter, redémarrer un ordinateur, cliquez sur ‘’Alimentation’” :

O

+«»+ Pour fermer une application, Cliquez sur “’X”’.

Calendrier

R/

«+ Pour ajouter un raccourci vers un programme, sélectionnez 1’option ci-dessous :

= Internet Explorer

> Qpingler ce programme a la barre des taches

Fermer la fenétre

10
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«+ Zone de notification :

02
Ny

0,

O a P
B

'™

Personnaliser...

¢ Pour défiler le contenu d’une page :

"

¢+ Pour redimensionner une fenétre :

- o B

11

00
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Fleche de défilement

Ascenseur

Barre de défilement verticale

Barre de défilement horizontale
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«+ Ecran de connexion :

7

% Outils de recherche : Cliquer sur la loupe, ensuite sur ‘“’Rechercher dans mes

documents personnels’’.

pmtic
2 @& Db
™ Le plus pertinent Afficher
Meileur résultan Appdcabons
Paramenres
pmtic-statdocx
a Document Micrasaft Word Documents
OTA4/016 Ce périphéngue
et 14400 16008 e
a pmticner 1460035908 pat indechtmi
t L]
PMTIC
R ch OCUME
B8 Rechercher dans mes documents 3 e w.pdt
personnels F
pemtic
os m O ® -1 W NN B 2 8
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11.3.2 Le systéeme d’exploitation MacOS :

Le MacOS a été développé pour Macintosh en 1984. Il est essentiel pour la communication

au sein des réseaux locaux.

11.3.2.1 Les applications :
L’OS fournit un ensemble d’applications :

L)

% Finder : Pour parcourir les fichiers présents sur le Mac, sur iCloud.

R/

%

% Multimédia : Musique, Podcasts, Bourse, App Store, Livres.

>

R/
*

Créativité : Photos, GarageBand, iMovie.

X/
*

% Productivité : Pages, Numéros...etc.
% Communication : Mails, Messages.
% Organisation : Notes, Rappels, Calendrier, Contacts.

11.3.2.2 Les avantages :
% L’utilisation du MacOS est trés facile.
% Le passage des données et des applications entre le Mac, iPhone, iPad et Apple
Watch est trés simple.

¢+ Libre et open source.

11.3.3 Le systémes d’exploitation MS-Dos :

MS

L9)

Est un systéeme d'exploitation lancé en juillet 1981 par Microsoft. 1l gérait les différentes

opérations et interprétait les commandes saisies par I'utilisateur.

11.3.3.1 Le role du systéeme d’exploitation MS-Dos :

Il existe plusieurs commandes dans MS-Dos qui permettent de prendre les taches
suivantes :
%+ La gestion des fichiers et des répertoires.

% La mise a jour des disques.

13
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% La configuration du matériel.

7

% L'optimisation de la mémoire.

7

% L'exécution des programmes.

11.3.4 Le systémes d’exploitation Linux :

Linux
1n}_1_)_<§

Est un logiciel libre et gratuit (Logiciel Open Source), disponible sur Internet. Le noyau

développé par Linus Torvalds.

11.3.4.1 Histoire de Lunix :

4+ En 1991: Linus Torvalds, crée un systeme d'exploitation qui s'exécute sur son

ordinateur personnel et le nomme Linux. Le terme Linux est un jeu de mots entre le

prénom du fondateur, Linus et Unix.

% En 1993 : Debian est une distribution non commerciale basée sur une communauté.

Développé a l'origine pour étre utilise sur des serveurs. Il est la base de nombreuses

autres distributions, telles que Mint ou Ubuntu.

+ En 1994 : Une distribution commerciale de Linux est créée par la société Red Hat, qui

est aujourd'hui le principal distributeur du systeme d'exploitation GNU/Linux. Red

Hat.

4+ En 1997 : L'environnement de bureau KDE est créé. Il est basé sur la bibliotheque de

composants Qt et le langage de développement C++.

14
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+ En 2002 : La distribution Arch est créée. Sa particularité est qu'elle offre le rolling
release (Mise a jour continue).

+ En 2004: La distribution Ubuntu est créée par la société Canonical (Mark
Shuttleworth). Elle est basée sur Debian.

+ En 2021 : Rocky Linux est créée et basée sur la distribution de Red Hat.

Exemples :
% Red Hat Linux :www.redhat.com.
% Mandrake Linux : www.linux-mandrake.com.
% SUSE Linux : www.suse.com.
% Debian : www.debian.org.

«» Fedora : www.fedora.org.

% Ubuntu : www.ubuntu.com.
11.3.4.2 Les avantages et les Inconvénients de Lunix :
% Les avantages :
- Généralement gratuit.
- Généralement en open source.
- Trés stable.
- Largement configurable.
% Les Inconvénients :
- Choix de logiciels limité.

- Barrieres a I'entrée élevées pour les profanes.

11.3.4.3 Domaines d’utilisation de Linux :

X/
A X4

Multimédia et bureautique.

>

L)

¢

Serveur Web, messagerie.
% C/C++, Delphi, Java, PHP....etc.

+“* Recherche scientifique.

11.3.5 Le systéme d’exploitation Unix :

A UNIX

Est un systeme d'exploitation multi-utilisateurs, multi-tache. Il permet a un ordinateur de

faire exécuter plusieurs programmes par un ou plusieurs utilisateurs.

15
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yther operating system(s) other than the UNIX System,

such as MS-DOS, that space MUST be reserved now.

You are about to partition hard dis

>lease strike ENTER when ready or DEL to cancel the installation.
The recommended default partitioning for your disk is:

a 100z “UNIX System" partition.

>t this, please type "y”. To partition your disk
ntly, type "n"” and the “"fdisk"” program will let you
select other partitions. y

ard disk partitioning complete.

The following hard disk elements are required and

ust reside on your primary (disk ©) hard disk:

Drive Name Type File System/Slice

Boot File System bfs sstand
Swap Sli sdev/swap
Root File System ufs, s5 -

Please select the File System Type for ~/ (Root File System ) from
the following list:

ufs, s5
Please press ENTER for the default type, ufs.

11.3.5.1 Structure du systeme Unix :
L’Unix est divisé en deux composantes principales du noyau, le gestionnaire du processus

et la gestion des fichiers.

Programme

Utilisateur Bibliothéques

Interface des appels systéme

. .

Module Module de gestion
Entrées/Sorties des processus

}
Cache

!

Caractéere | Bloc Noyau

Pilotes

1

Gestion abstraite du marériel

Matériel

16
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11.3.5.2 Les avantages de Unix :
Les systémes Unix sont connus pour :
% Leur robustesse.
% Leur flexibilité.
% Leur adhésion a des normes ouvertes, ce qui les rend tres populaires dans la recherche

scientifique.

11.4 Utilisation Windows vs Linux :
Internet : Les deux se valent pour surfer sur internet, lire ses mails. Linux a moins de

virus et est plus rapide.

Multimédia : Les systémes d’exploitation Linux et Windows sont tous deux trés riches en
applications multimédias.
Pour une utilisation professionnelle, des logiciels propriétaires sont souvent plus performants

(PhotoShop, Adobe Premiere, Lightworks, Blender, ...).

Programmation : Linux est plus performant. Il prend en charge presque tous les principaux

langages de programmation (Python, C/C++, Java, Ruby, Perl...etc).

I1.5 Avantages et Inconvénients de quelque systeme d’exploitation :
Voir Tableau I1-2.
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Tableau I11-2 : Avantages et inconvénients de quelque systéeme d’exploitation.

Systeme Avantages Inconveénients
— Possibilité d’essais sans installation via un Live
CD
— Puissant (car léger et trés optimisé) — fiable et
sécurisé, (systeme unix) — Les matériels trés récents ne sont
_ Pas de virus supportés qu’apres plusieurs mois.
LINUX — Personnalisable & volonté. — Peu de jeux.

Systeme d’Exploitation gratuit
Open Source de type Unix

— Pas besoin d’entretien, le systéme peut tourner
24h/24 pendant des années sans s’engorger.
— Systeme libre Open Source de type Unix.

— Respect de votre vie privée et sécurité pour vos
données.
Mon choix : Linux Ubuntu

— Certains matériels exotiques
nécessitent quelques recherches web
pour étre paramétrés.

Windows 7
Windows est le systéme
d’exploitation le plus répandu.

— Fonctionne un peu mieux que les précédentes
versions.

— On trouve des PCs a des prix trés bas, (avec une
version basique de Windows 7)

— Pas de récupération des parametres
systemes des utilisateurs, tels que les
mots de passe réseau par exemple.

— Systeme de sauvegardes pas
toujours fonctionnel (pas du tout
dans mon cas).

— Installation obligatoire d’un anti-
virus.

— Systeme multi-utilisateurs passoire
: si un utilisateur est infecté, les

autres le sont aussi.

11.6 Logiciels de bureautique Microsoft :

Il existe plusieurs suites de logiciels de bureautique dont la plus connue et la plus utilisée

est Office.

s+ Microsoft Word

«* Microsoft Excel

«* Microsoft PowerPoint

% OneNote
%+ Publisher
% Outlook
% LibreOffice
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11.6.1 Microsoft Word :
Word est I'un des logiciels de traitement de texte les plus utilises dans le monde. Appartenant
a la suite bureautique de Microsoft, Word permet de rédiger et mettre en forme des documents

textes.

Il est disponible a la fois sous forme de logiciel pour Windows ou Mac, mais aussi sous forme

d'application mobile, aussi bien pour iOS qu'Android.

11.6.1.1 La fenétre de ’application :

Elle constitue divers éléments :

| . Rarre d'aitile Acces rapide Ruban
\. o Oor wmaetl Mo remat / -t
: 3 ’ -.- “wFEEsEN g & “\ =
’ YA M KA s
Reégles

@Point d'insertion

Zone de saisie du document

Barre d'état

11.6.1.2 La barre d’outils :
La barre d’outils est située a gauche de la fenétre. Elle contient trois icones :
« Enregistrer.
% Annuler.
% Répéter.
19
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Annuler Répéter
Enregistrer
W 9™z Document2 - Microsofi|
Accueil Personnaliser Ia barre d'outils Accés rapide Publips
G Nouveau i
x_ -
=] Ouvrir s
Coller ¢
G v | Enregistrer lzl
Presse.papier Courrier électronique yraphe
E s TR Impression rapide TEEE
"""" Apercu avant impression et imprimer
Grammaire et orthographe
| v | Annuler
= v | Rétablir
- Dessiner un tableau
Quvrir un fichier récent
; Autres commandes..,
5 Afficher en dessous du ruban
11.6.1.3 Le Ruban :
r -
L'onglet actif
¢ Les autres onglets
m ¢ Cc',“ Muie en page Reterence Pub Pe ,er.,«D 0
- Times New Roman = 12 v = = iE i
67 §- a:x*,!!il:z- A/A\ .
v, AA‘ :.A. l'_' \ ‘.\;:c'r
groupes
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Fonction Acces aul)é fonciti_ons
g complémentaires
par défaut Sa. a ~7 RShae

i

Autres soulignements...

2 ~
a Couleur de soulignement >

Tableau I1-3 : Actions générales des différents onglets.

Accueil Agir sur la mise en forme

Insertion Insérer un élément dans le document

Mise en page | Agir sur la mise en page du document
Références Insérer une référence

Publipostage | Réaliser un publipostage

Révision Travailler en collaboration avec d'autres personnes
Affichage Agir sur l'affichage du document sur I'écran

L’écran Backstage correspond a l'onglet *’Fichier’” du Ruban. Lorsque vous sélectionnez
cet onglet, cela affiche de nombreuses fonctions relatives a la gestion du document en cours
d'édition :

L] Quere
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Les fonctions regroupées dans I'écran Backstage sont centrées sur le document :

% Enregistrer.

*

% Enregistrer sous.

s Ouvrir.

»  Fermer.

¢ Informations.

< Nouveau.

% Imprimer.

¢+ Enregistrer et envoyer.
s Aide.

% Options.

¢ Quitter.

11.6.1.4 La Barre d’état :

La Barre d'état se trouve dans la partie inférieure de la fenétre de Word.

Deéplacement du point dinsertion

L Statistiques sur le document

Mode d'affichage

==

Zoom

e

sonnaliser la batre d St

fe page mis en t
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réaliser des tdches comptables et financieres grace a ses applications pour créer et travailler

Est un programme informatique développeé et distribué par Microsoft Corp. Il permet de

X

Microsoft
Excel
11.6.2.1 Le Ruban :
Onglet « Accueil »
Intertion Miie en page Formulet Donneet Revisron Affichage
= b i AR Standard L& Mae en torme conationnete 3 Inserer -
. “d -‘, Yo 00 zuﬂan 10us forme de tabiesy I* Supprimer
(oi‘“ 6 7 § - A X ‘ ' ’ il * —‘j‘ :‘ ;‘} jf.mn de cebiyles '_:')lomd °
Presse-papiers Pohice g L Nombre Shte Celludes
Groupe « Alignement »
11.6.2.2 Le classeur :
Chaque fichier Excel est représenté par un classeur comportant par défaut trois feuilles.
e — 1)
Déplacer Jes feulles sélectionnées
Dans le classeur :
%CIassaurl v
Avant la feuills :
[Feuilt
|Feuil2
| Feull3
| (en derrier)

| | Créer une copie

—

£0

TR
Faryry
[ o

Feull
J[ Annules ]

R/
¢

Feull2

Feulld ~¥J
classeur :

Pour ajouter des feuilles dans un classeur, en cliquant sur le dernier onglet du
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Feuill | Feuil2 - Feui

11.6.2.3 Les cellules :
Une feuille de calcul Excel est composée de colonnes (16 384) et de lignes (1 048 576).

=

R/

¢ L’utilisation de la poignée de recopie permet de créer des listes incrémentées.

Presse-papiers '~ SRCSC-ROpICEIiE Prasse-papiers &
Al v | Al Q| D12 5
A B[R S B | A B
1 1 Jundi 1 |lundi
e . 2 mardi
2 1O |
3 2 3 mercredi
4 a: 4 jeudi
5 5 = :
FIO— 5 vendredi
6 6 [#endredi 6 ™
7 7 7

%+ Pour obtenir la liste des couleurs, en cliquant sur la fléche a droite de I’icone.

F
f

4
[ g

Coulenrs standard
[= Iy mEEEEE

Ancun tempRiiage

B Autres coudeurs
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¢ Pour aligner le contenu dans les cellules ou faire une modification des alignements, en

*

cliquant sur <’Alignement de 1’onglet Accueil’.

Changer
'onentation
du texte

Gerer
['alignement
vertical

Rervoyer le texte
4 la hgne
automatiguement

usionner des
cellues

Gerer
l'alignement
honzontal

Gérer les
retrats

Ounvrir [a boite
de dialbgue
Alignement

11.6.2.4 Les graphiques :

IR - =T VA

Colonne Ligne Secteurs Barres Aires Nuage de Autres
= y . e y points ~ graphiques ~

Graphiques

Les graphiques sont créés a partir d’un tableau dans 1’Excel.

-
Aetind Ll e 0m pepe (Rl Doty L M mege Devevgoews
“hn .
’ 'R meinen il - -y o (W)
? Ll e s
- y Tomas
Tatsaop, o Tl e ) Coharwe Ligrw Setteurt Ronve ey Naagr P S b L=
. . A . powe PP —pere
Tervinn y
n2 - 5
-

FLASHCOM Chitve o aftanes 2007 (en millier d ewron)

————— e

[ Yot Trimestre | 2o lrhmestre | Jo Trimestre T otaus
—— ——————— - —— TR S >~y v~ |
¢ JAEN | 2 1 a2 | 41 127 |
S MARC 1 s 1 L . 4 1285 |
W ] a1 | e 128 |
AAR ] $12 | w7 | 487 1306 |
Totows | 19 1 16 1 1758 s34 |
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Exemple :

o -
< Adound

echon

e e page

Ocnndn

Réwaron Al hage

i & = &

] e e k & Ty [ [ e e e
A%ledy cront Tabiesy Image :;’ pre Secteun Bartel At NusQe o b
Dyramque * 47 Smanan » » - . poinds * g
fanirrom Buitratens Craphigun ﬂ ]
D7 v i £ | 487 —
A & e b 3 %
FLASHCOM . Chiffre d'aflaires 2007 (en miller deuros) " ig ’1
- Tor Trimestve | 26 Trimewire | 36 Trimowre | A Totwux o o)
LEN 502 a2 | 413 1327
424 05 | 462 1285 ‘
LUC Wy ws | ws | 1248 ol | |§9 “'
AN 512 387 | 487 336 k] S
| Tetwux 183 | 1653 | 1758 5 245
A AA] 98
of 3] 4] b

M 100 ype s gupnaue

®,

% Pour ajouter un série des données, en cliquant sur “’Sélectionner des données”’.

Formules Données Reévision Aff

— 10'
Intervertir les| Selectionner
lignes/colonned des données

lon Mise en page

i Py
Disposition
rapide v

Dositions du grag

modele

D

11.6.3 Microsoft Power Point :

Est un logiciel permet de créer une présentation pour écran et vidéo projecteur.

h
PowerPoint
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11.6.3.1 Le réle du logiciel Powerpoint :

% Creéer des présentations a partir d’un modg¢le.
% Ajouter du texte, des images, des diagrammes ou des vidéos.

«+ Ajouter des transitions, des animations et des mouvements.

11.6.3.2 Créer votre présentation :

0,

¢+ Pour ouvrir une nouvelle présentation :

0,

¢+ Pour ajouter un titre ou sous-titre :

Cliquez pour ajouter un titre

* Aouier Oy ‘asde

B L R

K/
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«+ Pour ajouter une nouvelle diapositive, on sélectionne sur la fleche vers le bas de

I’option ’Nouvelle diapositive’’.

—— -

Clears peDoer #aley U - tire

% Créer et insérer une bande sonore : Cliquez sur “’Insérer’.

Prasentatlion

it el Draw  Design Transitions Animations Slide !

out H,j Mew Commant |:| Tabyle |:| Photos E] Camera

11.6.3.3 Présenter votre Powerpoint :

« Pour enregistrer une présentation, on sélectionne sur ’Fichier’’, ensuite sur

“’Enregistrer-sous’’.
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11.6.3.4 Présenter votre diaporama PowerPoint :
s Sélectionnez 1’onglet Diaporama.

«» Sélectionner la case Utiliser le mode Présentateur.

—
G PouaPant futer LOBon ASSRagE Taiee Ve ah ST ChpaaaEnen  OUBS  Cuponans  feniee A MAE s WA O

COURS D'INITIATION

11.6.3.5 Ajouter des animations :
% Sélectionnez I’onglet Animations ensuite selectionnez ce que vous voulez animer

dans votre diapositive (mot, image).
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1.7 Microsoft OneNote :

] Office

OneNote
2013

Microsoft

Est une application de prise de notes numérique qui fournit un emplacement unique pour

conserver toutes les notes, les recherches, les plans et les informations.

+» Création d’un bloc-notes :

Nouveau bloc-notes Microsoft OneNote

Deascuiimeerit Wosrd

Cossu e ocro x |
Priaambation PowedPaint ¢

Bl -niotes Unetole

Eruguséite Fuce

Docurmvrrt s fonmat texte brot

< Pour appliquer un modéle a une page, en cliquant sur ‘“’Insertion’’, ensuite Sur
“’Modeles de pages’’.

I « 3 s
BTN  AcCUEl

Modeles
Ajouter une page

Ajouter une page basée sur I'un des modéles

Ci-gessous

Académique v
Vierge v
Professionnel v
Décoratif v
Planificateurs v
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1€e1eS

Ajouter une page

Academique v
Vierge v
Professionnel ~
Décoratif v

Planificateurs ~
[ | | '
rormat du papiel

Format du papier

AtomatqQue bed

Marges pour I'impression

0,

% Pour créer un tableau dans OneNote :
- Cliquez sur Insertion puis sur tableau.

- Cliquez sur le bouton gauche de la souris pour modifier rapidement un tableau ou

I’une de ses parties.

espace

Insertion

Rl

% Insérer une image :

OneNote inclut la possibilité d'insérer des images a partir de diverses sources. Pour insérer
une image, placez d'abord votre curseur la ou vous voulez que I'image disparaisse. Dans cet
exemple, placez votre curseur entre le titre et le corps principal du texte dans la premiére
page de I'exemple de notebook. Ensuite, cliquez sur Insert — pictures.
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s Partager et collaborer avec d’autres personnes :

- Soit par I’invitation de d’autres personnes.

- Soit par création d’un lien vers une page de notes.
% Echanger avec Outlook :

- Les e-mails.

- Les taches.

- Les rendez-vous.

- Les contacts.
.

% Prendre des notes sur Skype Entreprise :

Pour prendre des notes sur Skype, suivez les étapes illustrées dans 1’image suivante :

ﬂ: i Lz Hipoinss Process - Linefioke 7 B A X
FLE AT ORAW  WISTORY  RBAEW  VIDW Vil Triining = H
# — ' | =1 — E
¥ B 0 a \C & Tm wow 4! H “
it Table Fil Fle  Spreadsheet Disgram  Screen Picharss Onfine Scanned Lk Record Record  Dabe T Dibe B Page Equatian Symbal

Space v Pt dknchment v v Llipping Q Pictures  impge dudo Video lime [ pmiplstes
i . Mctures

| Module 53 » ShsSstent™ o . : N
Add Page
(115I5 Response Process
& Ensure Safety
Tha first thing to concarn aurselves with In the case of a crisls |5 personal safaty, Once the
employes{s) Is/are safe, than we look to the safaty of everyone eka In the area, Thisk
necessary in incidents such as a Hood, building collapse, or gas explosion. It any of the company
property hias been compromised, then we should also set up an emergency command center.

%+ Enregistrer des notes audio et vidéo :
Pour enregistrer un audio ou vidéo, cliquez sur :
Pour effectuer uniqguement un enregistrement audio, cliquez sur :
- Enregistrement audio.

- Pause, pour terminer I’enregistrement.
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ACCUEIDESSINER
£y 5 a2
) =] | ==
¥ ] = L‘J

B

Insérerun Tableau Impression Fichier Feuille de Diagramme Capture Images Images

B 0 a+ 0

HISTORIQUE ~ REVISION

AFFICHAGE

5

N
Image

Enregistrement Enregistrement

=X

espace v de fichier joint + calcul ~ » d'écran en ligne numérisée audio vidéo
Insertion  Tableaux Fichiers Images Liens
- ACCUEIL  INSERTION  DESSIN

. 1
o Bl
Envegistrement Ervegistrement t

| ACCUEIL  INSE
=iq
& L

Envegistrement Enregistremen
audio vidéo

RTION [

11.8 Microsoft Publisher :

*0

» Découverte de I’écran :

v fd%0n Muge Jweton Fowal Oals Tablews ODagopton Fepite X

JULdO8aTR -
1 laghes Doienr M

B s -0 Gavhv i

ol 8 4

N 'll..-->

P " wew " w

S A UK

oL

PN

.‘1 Format de compowton AL

1 7 T T B

) oemadepere
B o e conenrs.
N e e polons

G

T
Darges dn wudme. .
Lol Go b pae
M Porat)
NUxB/T ow
Mo 4 Lok 00 la pege..

O P P P O~ O PO WO, W2

. | R

.l..‘..h P T ﬁ.l....ﬁ..l. walt s B

1 : La barre de titre.

2 : La barre de menu.

3 : La barre d’outils standard.
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: La barre d’outils mise en forme.

: La barre d’outils lier les zones.

4
5
6 : La barre d’outils Objets.
7 : Le volet office.

8 : Le plan de montage.

9 : Les regles.

10 : Les barres de défilement.

« Pour crée une composition vierge, en cliquant sur ’Fichier’> ensuite Ssur

“’Nouveau’’.

permret de crier une Laille
et
| personnaisee

Modrle de ¢ culeun |
toubrun par defet d modtie

S de paices

Eehces pas it u modile

R/

partie supérieure de la page d'accueil.

++ Pour créer la composition a partir d’un modele, en cliquant sur “’Personnel’’ dans la

deles intéqgre
1 permet de revent
ah page daccyed
- - -
© 2 .
1~ -
Bande couleur
- e
b = Bt
5
P lebiond T

o

Bande couleur

Jeus de pelices

(pefices par défaue Sy modese!

Informations prefessionnelies

Créer nowrvean.. 1 2
Tatle de 1a page

Page doubie

[Jinchure racvesse du chient

CRifR i3]
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«+ Pour ouvrir une composition, en cliquant sur ’Fichier’’ ensuite sur “’Ouvrir’’.

Campasition? - Publisher ? - x

Quvrir

les compositions épinglées

MNouveau apparaissent en haut
- . de la licte
LY g
O ‘__.-J Récent [{Jlﬂgle
Bulletin BSL & -
18/04/2017 12:09 ¥
Enreqistrer Dacuments » Bulletin 2017
& OneDrive - Personnel Affiche
cornne @hotmail fr 60372017 21:15 L
Enregistrer sous cornmehotmal /i B e e Corinra Hont s Document L
Ll ‘L] cercC Avant la semaine derniere
[ FquizoT ) R
Partager —| ) . 03/04/2017 143
+ Ajouter un emplacement . Documents » Bullehn 2017
Fxportar | Couverture catalogue o017 1428
) Documents = Bulietin 2017 o
Ferner Parcouns Affiche

L 03/0472017 1427
- 4 Documents » Fxhen &' eemples » Publaher 2013 » Fchrens d'exe..

Nouveaux arrivants

Documents = Accueil PS

.1 Imatation accueil ps
Documents = Accueil P

1

LlIL]UEL s une cormposibion
récemment utilisée pour

0/04/ 2017 1447

Campte

Optians 03,/0472017 13:34

Fouvrir
«»» Pour effectuer une recherche par un mot clé, en cliquant sur le champ
“’Rechercher’’.
¥4 Publisher - Aigke =B E
CRCRCRCR- - E

* 5 Facrerhar = | £ Recheicher =

@ Contenu d'Office Online

naOffice E wng +  Tout Publisher
Jement e | M Publisher Ajde
Publisher Modéles
Qbktendr de Falde sur Publisher 2007 Publisher Formation
e b @ Contenu de cet ordinateur
A - cinen e ste wien % Publisher Aide
B2 et e page s sie Référence du développewr
PATCOUNT & support technigue Pubslisher 2007
o Bardurs Ty
o )
o ;
Tost Fubdizher | Comectt 3 Cffice Onlne ;&

+* Pour effectuer une recherche a partir de la table des matiéres, en cliquant sur la
fenétre “’Publisher Aide’” et on clique sur le Botton °’Afficher la table de la

matiére’’.
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COMPOSITION Afficher |a table des matiéres

+¢* Pour définir les propriétés d’une composition, en cliquant sur *’Propriétés’’ puis sur
“’Résume’’.

Girabrgl  Mdiumd Sopteiegued | Conlten | Parionnakiation

(2] £ i Fil
Sl woysge du fr e
Sl P

L aperriakin WA B d

Ll b ld (LT |

Catdgors
Mehglty. Cuby

i e

Wikl

+¢* Pour adapter un jeu de couleurs, en cliquant sur le menu “’Format’’ puis sur ‘’Jeux

de couleurs".

1 Jeux de couleurs
Appliquer un jeu de couleurs
Récif m -
Rotonde _
Rouge -
»_mm
Saphir -
Saumon - -
Séquoia _
Sienne .
Solstice - -
Technique _
Toscane [l B
Tréfle [ ]
Tropiques - -
Urbain _
Vert || =
veve NN
vignoble [NV -
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DS

% Pour appliquer un jeu de police, en cliguant sur ‘’Jeu de police”’.

V' Jeux de polices
Applquer un jeu de polices

Modéle : Compostion rapice

Arial
Apr i
Lucida Sans
Beok Artiqua
Archivage
Georgia
Zeorgia
Aspect
Verdana

Verdana
Burter

Arial

Ans
Brare

Verdana

Georgia

Créer un nowvedu Jeu de pobors.

Options du jeu de polces...

M Styles.

+* Pour créer un jeu de polices, en cliquant sur <’un nouveau jeu de polices’’.

Police du titre :

Book Antiqua

Police du corps du texte :
Verdana

Nom du jeu de polices :

[réer un nouveau jeu de polices

Exemple
. 4 Titre

Corps de texte corps de texte

corps de texte corps.

essal de jeu de policeq

| Enregistrer |

X

Annuler

¢ Pour créer une liste numérotée, en cliquant sur “’Puce et numéros’’, puis sur

“’Numérotation’’.
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e R —

Puces | Numérotabion

Format : 1,23,. -
Séparateur : b -
Apartirde: |1

Retrait de : 1 am

Exemple

[_ox ] [ Amoer

®,

% Pour insérer un tableau, en cliquant sur ’Insérer un Tableau’’.

Créeruntahleau-! |

Exemple

Nombre de lignes : 8 =

Nombre de colonnes : 4

Format du tableau :

(Chiffres 3 P
Chiffres 4

Chiffres 5

Chiffres 6

Table des matiéres 1 _
Table des matiéres 2 = Utilisez ce format pour présenter des données
Table des matiéres 3 numériques ou financiéres.

Damier ! i
o [ Amier

11.9 Microsoft Outlook :

Le Microsoft Outlook est un logiciel informatique de Microsoft bureautique. Il permet de

conserver les e-mails, les calendriers, les courriers électroniques et les contacts de fagon trés
simple.
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11.9.1 Le ro6le de Microsoft Outlook :
+«»+ Découvrir des nouvelles messageries.
+«+ Capable de gérer Les messages.

A X4

Personnaliser sa messagerie.

11.9.2 Découverte de I’écran :

yorer avec Off

B

DO’ ouvrez de
slles choses

et hoi

|

R/
%

Courrier :

Mes notifications

Barre d'actions (ou icones actions)

Zone de recherche
LS A Rerger  Deplocervers v Catégones v won
Filtre
Boite de récepti v Formatior .
Coviia 0% de secoption ; i
Pour visualiser Lydie Launay 1QPF - ydie
I'ensemble des r— ) * |5 rigx
dossiers »
archivés...)
Nathalie Dup
™ pe L o g
Pour ouvrir ou . »
fermer les s .
dossiers ou m PRI )
groupes - Nathalie D ',,_ "
* Dw Nathalie Dupond
R va
Nathalie Dupond
0 VOuS CONtY™Mo NOTE ProChAMNe reLMon du.
Cordaiemact
Mes dossiers Mes messages Mon message

Mes parameétres
Mon Statut
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o

% Calendrier :

Sélection
d'une
période ou
date

Zone de recherche

Mes calendriers

Mes notifications Mes paramétres

Barre d'actions Mon Statut

Outiook

04-10 avnil, 2076

resnicn prestatare bormatic
Dervas Nathudns Dgce

Mes événements planifiés

o

* Vue d’ensemble : L’image suivante représente les différents types des calendriers.

Zone de recherche pour
trouver un événement

Agenda

mensuel

pour

passer s
d'une date

a une autre u

Les g

calendriers
disponibles

Pour modifier I'affichage

Pour changer de période ou date

Plerre Martin

Date en cours

Chaque calendrier
sélectionné correspond & une
couleur
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Contacts :

Zone de recherche Barre d'actions
#  Offige 365 Outlook
Fitire |
I P— Mes contacts
-
Mes dossiers Mes contacts

Mes notifications

Mes paramétres

Envoyer adresse de messagerie

Messagene instantan e

Détail d'un contact

Man Statut

R/

¢+ Pour envoyer un message, en suivront les étapes A, B, C, D et E.

Bo
Bote ¥ .
Lydie Launi -~
sude.
alie
o
8]
w0 athali
4 teocuton det
g v 9
nali

Barre d'outils

7

% Pour inserer un fichier, en cliquant sur “’Joindre’’, puis sélectionner le fichier a partir

de I’espace de stockage, ensuite sur “’Suivant’’ et enfin sur ’Envoyer’’.
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¢+ Pour répondre a un message, suivez les étapes A, B, C et D.

e =  ®
—
'J."'I
I.L~- a A ko a
f -
fodifie r ‘
= ——
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¢+ Pour archiver un message, en cliquant sur ’Archiver’” :

&

% Pour crée des catégories de couleurs, suivez les étapes A, B, C, D et E.

i fiice 3¢ itlook o%.n e ? :

¢ Pour créer des régles de classement, en cliquant sur “’Ranger’’, puis “’Afficher les

régles’’, puis “’Le crayon’’, puis sur ‘’Ajouter une action’’.

Regle initiale du choix de
catégorie de couleur
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R/

%+ Pour définir et activer un message d’absence, suivez les étapes A—G dans 1’image ci-

dessous.

— - |

dbm

®,

% L’image ci-dessous représente les étapes de création d’une réunion :

B

HESkH. >0
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% L’image ci-dessous représente les étapes de création d’une réunion en ligne (Skype) :

(=
()
)

- R
- >4

Participer 4 une réunion en ligne

11.9.3 Les avantages de Microsoft Outlook :

®,

Il permet de faire plusieurs communications entre les gens.

0,

% Il permet de créer des signatures personnalisées.

R/

1l permet aussi de consulter plusieurs boites de messagerie.

11.9.4 Les inconvénients de Microsoft Outlook :

R/
A X4

Les comptes messageries ne sont pas autorisés.

0,

% Risque des virus des ordinateurs.

0,

|l est tres lent.

11.10 LibreOffice :

Est un logiciel informatique de Microsoft bureautique libre et gratuit. Il permet de traiter les

textes et les tableaux. Il permet de créer automatiqguement des graphiques, des dessins,

analyser les données.. .etc.
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11.10.1 Découverte de I’écran :

& Texte:

(2] Sample odt - LibreOMice Weite o
¢ AfSchane . > ford A x
. =0 - . o AT e ‘ Q- ® > 7 .
- 4 LRerIton Sans - v 182 -.]':.‘_" XX A A4 V- - .. .
= . ! Navgateur
v 1 =¥ v pum
M .
Ly
Lorem ipsum R Tabbewan A
| Cadres de tene
Dolor 1t amet, conaectotur adipiscing eit Vostbulum ormare -
abquet clemartum Vo stbubum vithe quam puvings putus
SClum tempus ou ot guam Nulls tacks Integer fermentum B Reaboes Go taste G
Wst0 tncadunt molis rvrum. Donec viverra sem massa. a Somers
% Psum pulvinar 58 amet L quis emos ut dolor congue N
perbern
tncdunt eget at rolia Curabitur vehioula convallis matts S A "’
e e ey
Nuflam consectens ieuks purus, I Consequat lectas alquam 2
ot Nuffa n laotoet Mmacre, malesuada vares tolus. Vivamus >
Commentas
CONMErtum nogue A moleste Winces Morbi vel sapien & SERRITBY
" Otyets de derir
i alquam ultricies ves m = eros. Pellentosque
BOCOUnT InCus AeC DS CONSECIelLT, NOQUE QUAT UBAMCOPes urna. GCtum
pelentesque AT Quam at ague
Phasellus nibh lectus
Conpequnt pretium soslermque 52 amet, detum at Sortor. Nulla 1t molls ex. Curabiter ped
odic massa Cras suscipt matte paum vel orset Quingue tacus o, macemus
COmmado MmakauAda UL, COMMOS quis 10ror. Nam vaputase neque kores, A2 congue Samgle (act)
foroms dapius of Prassent Aty MAGNA, CONsachetur & MTe Sod DOMIINCe AATum fous
Pagetdel 229 mots, 1 574 caracibres Saybe por delat Adermard (Ademagre) K ) | = —— 4 | 90%
% Calc:
o aic :
] Semplespreadshess ods - Libred e Calg (=]
LHY A =
) - -k T - 5 - B
- K T 0o e .
b Fanctions
F [ 0 & -
fx Touted w || p—
£
-
B T g
B [Jwn 00
% |Feb 20 =0 ;
0 [l 25 51 X
11w 400
12 |Mary 400 &m
13 | L] m — S
14 | 500
15 [Aug 30 m
16 |Sep ] 100
17 joet 40 .
18 sy ]
18 1D &5 B s Mlaw Bgr Ml Jun. Jel| Ay Sy Ot o D
|
% ARS
Mormbre
Walsur alicha dion nomibne
[}
*® _dmirs g |
Par it Anglan. [U5A] S My - Somme 0 — ——— | 1w

46



Polycopié de Cours Informatique pour la Chimie | L3 Chimie Physique Dr. LAIB Souhila

«» Impress :

5 sempis presentation sdp - Litestrifice I mpress -]
-8- 0@ » o8 ER @-E0 6k B - [CE
n .-"'L'.I er e w - - - - - _'_ o
[ -1 TN " - Tramaition
I = 1 | -
| 6 L
- Acund#) Aslagwr —t
" | el =
Pirat DT —_
) i =
- v » Rarrey Durmenry 1.}
D LibreOffice - -
The Document Foundation woddifier Lo tramaition il
. v Hatanie e
Durés 100 s
o Aurun wan
EEEEN
Fat L b L didga i vanie
= P
DO IR T 8
Drapo B de S L 83 Tepmpilats 1 g " TN ] [T T

«+ Dessin :

[L] Sample drawing odg - LibreOffice Draw ()
' A - " Page - dtre A »
8-B08 1. - ¢ O
o’ ' (e
Par défaut —_—
- I Writer + Uirsomess e lnadag e
o g ¥ Lignes et Néches
[ word processing e L ™ D brleflce i) o e
. e (it
¥ Calc S5es ;
X 00 yoet aushag documens = | A
spreadsheet Sairerigedivmet The Free Software Courbe
Y Impress  Comprtiie win 0 wantedy office suite for o & q S ¥ -~
@ presentations o Comnisat ¢ many bem your documents, =
<< | % owm ool oresdsheets and RIS
. resentations o
> =] vector graphics ol P 3
- = PREL TODAY . PREN SOR VIR - -, “
5 (] o ERERER pEeT-
. o W | § Formes de base
- database L Y LibreOffice ;
o : — - » Compatible with M3 Office
& | ST » Bopports opem s andards
> ' E' E #Frve Lo wme and vhare
f {]
> ~: 3 '
= i E e Symbeles
v = e foron] END USERS )
.-
Fliches pleines
Mo enpege | Costrises | tignesdecots
Dispo 1 de 2 Detaut 197752213 0,00 x 0,00 ® B| = e 4 | S5
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< Base:

Selectionner les champt & inclure dans s table

% Formules mathématiques :

C=a-d=2-x-r

2. .2 2
a“+h%=¢

Flx)= = (0) i
=

2
x—u)

f{x)=3sumfrom { { i

@} } e { dnfindty } [ {PAQ(LIM(0)} over {82!} x*i}

¢ Pour consolider les données, en cliquant sur la commande “’Données’’, puis

“’Consolider”’
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Consohider fed
Fonctson O
= = . ALl

Plages de gomohdstion
§Fewllel SA52-5455 Ade
§Feuillel $C5:5C510

Plage de donnees jource

fyouter
ndefin w| SFeuiliel 5C55%3C510 I
Copeir e réSultat et
ndefin w | §Fewille]l $E52 Y T
Contohder pad Options
Efsquettes de hgne Lret s donndes source
fteguettes de colonne
Exemple : Consolidation des données.
E2 * fx £ = |50
| A B C D ——
1 |Champ1 Consolidation
| 1
3 2 202
4 3 Champ2 103
3 4 500 604
6 200 300
7 100 400
8 600
9 | 300
10 | 400
11

% L’image ci-dessous représente les étapes de création des sous totaux :
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Sous-totaux

Grouper par

Date

Calculer les sous-totaux pour
| Date
| Catégorie
] Région
| Employé

ler groupe :Ze groupe | 3e groupe Options-

Utiliser la fonction

Nombre

Moyenne

Max

Min

Produit

Nombre (uniquement les nombres)
Ecartype (Echantillon)

EcarTypeP (population)

Variance (échantillon)

VarP (population)

=)

[ ok

H Annuler [ Aide

\ Be’initialiser‘ ﬁupprimer\

Exemple : Résultats des groupes de sous-totaux.

B7 [v] /& & = [=50USTOTAL(9:5B54:38%6)
HEIE] A : C | D | E |
1 Date Ventes Catégorie Reégion Employée
=== | 2 02/01/2012 35,70 € Equitation sud Yves
3 35.70 € Equitation Somme
= 4 02/01/2012 2 422 42 € Golf nord Estelle
5 02/01/2012 1 942 16 € Golf est Didier
&6 02/01/2012 93.00 € Golf est Sophie
:' o.'fSomme
,_:l & 02/01/2012 1113.88 € Tennis ouest Sophie
9 1113.88 € Tennis Somme
10 (02/01/2012 Résultat = 5 607.16 € 5
dlo 11 03/01/2012 2 004,48 € Equitation  est Sophie
JI_—‘ 12 03/01/2012 128,25 € Equitation nord Eric
13 2 132,731 € Equitation Senmme
o] 14 03/01/2012 940,51 € Golf ouest Eric
15 940,51 € Golf Somme
= 16 03/01/2012 5 396.85 € Tennis ouest Eric
I_J 17 03/01/2012 1 872.00 € Tennis ouest Sophie
18 7 268.85 € Tennis Somme
19 (03/01/2012 Résultat = 10 342.09 € 5
,:|,:| 20 04/01/2012 1 707.86 € Equitation est Eric

7
A X4

Pour activer

la console de presentation, choisissez ‘’Diaporama’’, puis ‘’Paramétres

du diaporama’ et puis cliquez sur le menu ’’Affichage’’, ensuite ‘’Console de

présentation’’.
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Mouveau document

[liCommencer par la sélection de modéle!

Paramétres
[ Copier lors du déplacement
[ Utiliser le cache d'arriére-plan
] Objets toujours déplagables
[ Ne pas distordre les objets en courbe

Unité de mesure :

-

Tabulations : 5,00 -

Compatibilité

L] Ajouter un espace entre les paragraphes et les tableaux

Présentation
L] Activer le contréle a distance

[ Activer la console de présentation

Objets de texte
[] Permettre I'&dition rapide

[ Seule la zone de texte peut étre sélectionnée

Echelle

Echelledegessin -

% Controles de la console de présentation :

Diapo

\
= 53

Previous MNext Notes Slides

11

Précédent Suivant Notes

17:09:23 @

0:00:21 =

Echanger

*

«» Pour crée un scénario, choisissez la commande ¢’Outils’’, ensuite ¢’Scénario’’.

Créer un scénario
MNom du scénario

Feuillel_5cénario_1

Commentaire
Cree par oo, e 01,/06/2012, 11:25:32

Pararmeétres
| Afficher la bordure

Copier la feuille entiére

| Empécher les modifications

Annuler
o Aide

m

||:| Gris clair E|

o1
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+» Cette image représente comment gérer les scénarios dans le Navigateur :

MNavigateur =]

Colonne | g

4k
) B
&
L

Créé par oo, le 04/06/2012, 16:28:09 -

|San5 noml (actif) |Z|

% Pour analyser les données d'un fichier source XML, choisissez la commande

*

“Données’, puis *’ source XML"’.

Source XML @l

Fichier source
[] file:///E:/OO0Docs/MaBib.xml

Reporter sur le document

G bib! -
) livre
@ id
@ dispo
(/) isbn
) titre
@ lang
0 auteur
{/Y nom
{/) naissance
(/) mort
(" personnage
@ id
</ nom
(/) neunle

m

Importer l l Annuler
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Applications :
1. Ouvrir le dossier ’Mes documents’’ et créer un dossier avec votre ’Nom et Prénom”’.
2. Créer un dossier appelé *’Chimie informatique’” dans votre dossier.

3. Creéer deux autres dossiers appelés ’Chapitrel’’ et “’Chapitre2’” dans le dossier ‘’Chimie

informatique”’.

4. Supprimer le dossier “’Chapitre 1”°.

5. Saisir un texte > L’objectif de la chimie informatique est de prédire de nouveaux

médicaments ‘> avec les étapes suivantes :

- Police : Arial

- Taille : 12.

- Interligne : 1.5.

- Retrait premiere ligne : 1 cm

6. Créez un tableau de 4 colonnes et 8 lignes.

6.1 Appliquez une mise un style prédéfini au tableau.

7. Comment effacer tous les filtres qui sont appliqués dans les colonnes ?
- Affichage > En-tétes
- Accueil > Effacer

- Données > Filtre > Avanceé
7.1 Comment changer le compte utilisé par Microsoft OneNote?
7.2 Quelle est la sequence de commandes pour ouvrir un Notebook existant?
7.3 Comment les pages sont-elles organisées dans OneNote?

7.4 Si la table que vous souhaitez insérer a des dimensions plus grandes que celles disponibles

dans le menu tableau, que devez-vous faire?
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7.5 Quelles sont les deux options en ligne possibles lors de I'insertion d'images ?
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I11. Traitement statistique et graphique de données expérimentales :

I11.1 Introduction :
La statistique étude la modelisation mathématique et traiter, analyse et interpréter les
données expérimentales par des méthodes et des outils informatiques tres puissantes.

[11.2 Champ d’application :
% La gestion des systéemes d'information.
% L'analyse des citations et scientométrie.
% La prédiction de propriétés physico-chimiques des molécules.
%+ La conception de nouveaux médicaments.

«» La résolution des structures moléculaires.

111.3 Concepts et méthodes :

X/

%* Traitement d'images :
- Introduction au traitement d'images.
- Segmentation.
*%* Bases de données :
- Introduction aux bases de données.
- Conception d'un schéma de base de données.
- Utilisation.
*%* Traitement de données :
- Des statistiques pour des questions scientifiques.
- Environnement R.

- Graphiques - corrélation - tests statistiques.

K/

» Bioanalyse :
- Apercu de ressources disponibles.
- Banques de données publiques.
% Serveurs d'analyses :
- Annotations existantes, recherche de domaines sur une séquence, recherche de
séquences similaires.
- Synthése des connaissances et observations — esprit critique.
% Modélisation :

- Introduction a la biologie des systémes et a la modélisation.
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-Validation ou remise en question d'une hypothese/prédiction des propriétes

émergentes.

111.4 Démarche et principales étapes dans le domaine de chimie :

R/
A X4

La résolution de la structure des molécules biologiques (Préparation des structures 2D
et 3D) représente une premiére étape de la connaissance des processus chimiques.
Etudier la complexité théorique du probléme.

Développer des algorithmes et les programmes permettant de le résoudre.
Pré-optimisation et optimisation des structures 3D.

Traitements des résultats obtenus.

I11.5 Problématiques :

De nombreuses difficultés pour les computationnels chimistes tels que :

La résolution des problémes des interactions inter et intra-moléculaires.

La prédire des structures moléculaires et la détermination de 1’activité biologique et
les différentes propriétés physico-chimiques des composés, tel que I’enthalpie des
liaisons, les énergies des différentes conformeres..etc).

Treés difficile de définir avec exactitude un modele adéquat d’évolution des systéemes
chimiques.

L’utilisation des algorithmes peut étre complexe.

111.6 Traitement statistique des données experimentales :
111.6.1 Définition :

La statistique c’est I’activité qui permette de traiter, d’interpréter et d’analyser les données

experimentales.

111.6.2 La simulation :

La simulation consiste a utiliser le systeme secondaire pour générer de nouvelles valeurs.

111.6.3 Le développement d’un modéle :

% Les modéles Euréliens : Qui traitent du cas de la coupe continue en régime

stationnaire comme ceux d’TWATA, de CARROLL et STRENKOWSKI...etc.

% Les modeles Lagrangiens : Oui simulent la formation du copeau comme ceux de

CARROLL et STRENKOWSKI, de YANG et OBIKAWA.
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+* Les modéles Comportementaux : Qui intégrent le comportement du matériau lors de

la pénétration de I’outil ainsi que la formation du copeau comme ceux de
MARUSICH et ORTIZ, de MADHAVAN et CHANDRASEKAR.. .etc.

I11.7 Les outils informatiques de traitement statistique :

L’outil informatique est un moyen utilisé dans 1’analyse statistique des données
expérimentales, ¢’est un moyen performant de calcul qui nous permet des calculs trés lents et
parfois impossible.

L’alliance entre le moyen informatique avec les techniques statistique a beaucoup aidé
dans le développement de 1’usinage surtout en termes de création de modeles mathématiques
et I’optimisation des parameétres de coupes.

Des logiciels statistiques performants sont a la disponibilité des acteurs de la recherche

scientifique que 1’on va citer quelque uns ci-dessous tel que :

111.7.1 Le logiciel SAS :

B O @ rommmenvenie. @ @ tnscomnew

i 000000000

AdAA[AAINANAINIIAMINLc v s e

111.7.2 Le logiciel R :

R est un logiciel statistique qui permet de manipuler et stocker les données.
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B oversion J.31.3 (3954-87-10) -~ *S00K It O Me*
Copyrighs (T) 2014 The B Foandatiss for Scatissical Computiag
Flatform: nid_€4-wdt-mingvdl/aée ($4-210)

R oest o logiciel Libze livee sans ADCUNE SGADANTIR.
Vous pouved le resSistribuer sous certaises conditions.
Tepes “licexse()* ou ‘licence ()’ poor ples de detalile.

B oot wn pavles COLlisDaratif aves de SoRbIwEA DOSLTADGTeREN.
Tepet ‘contyibutare () pous plus d'informaticn ot
‘Eitation()® pour Ia fagom de le citer dans les publications.

Tepeasr “demo ()" pour des démoasiretisne, 'help()* pour L'aide
on ligne ou “help.atart()’ peur chbteanir 1'aide s format D,
Tagez “3()' pous guities B,
»
R L h =
13} 0
» Legi®)
(3 3.7
» wcii, %3

111.7.3 SPSS :

Ce logiciel est largement utilisé.

IBM SPSS Statintica

e et giat e L

e Databass ey )| WHE Uy "™ A nET 9™
Songh Pive lﬂﬂﬂ e Aow don dun bme I I owed v & e
R Y - e “ . e - e
e » ‘- ~riee . L e e - -
:::':.. 0 " e - DR R w -
™ . o e . DRI - .
4 e o ' - enen “ DR - -
[& SnSmaaiinm.a0e . .- - “w P e e - .
e e 3 Croves e S, e e
© Dertinae Bunmmg e - . . —— - Lo e - ‘W
& Sostisan o000 . . . “ A e b . o
& bettaen o i e . O
@ Vet “ e [ e - R -
€ Wt e " - LRERL . UL - ~
[ vt oo “ - e “ e e R .-
R R
& Svathend |t - e e “ L e e - "
© Srathand I e ™ we -viee - D T - -
@ sy » - ANt “ S e . -
© Comama st comrwiamen oy . 2 9 .

W e et (e e A S gt S T Caten S St il W W ———— —
R

W enrepeed v

4 corpet voe

A Gt e sav

{
|

e ' e ‘
Lnghn &
w —_ Ly ye— p FEEEN
== e e o e
S Mt W
e

I

T Gme) e B fatng = Be Ao

111.7.4 SPAD :

Ce logiciel est permet d’analyse des données expérimentales.
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———— SPADN - MODIFKCATION DE PARAMETRES o — _

LISTAGE DES PARAMETRES DE COMMANDE

] [ ety A, N W, Oy WG Nm—ram— -]

1 LISTP=0UL LISTF = NON, LERFA = OUI : Paramétres généraux

2 NDECF = "SPADEXCLAD™ : Factuer des Bhellis
INDONZ="SPADEX.DAD™  :Fichier desdonnées
4

§ NDICA = “SPADEX.LAR™

6 PROC ARDIC : Lisctue des libelles
T Anchivage des telié

8 LDICZ = EXT, LTYPE = LARGE, LEDIT = COURT, NQEXA = 5 NXMOD =0
9

10 KDONA = “SPADEX.DAR™

11 PROC ARDON : Lecare des donndes

12 Archivage des donntes

13 NI = 1, NQEXA =5 NIEXA =12>

14 LDONL = EXT, NEDIT = NON, LEXTR =0Ul >

15 TEST = %09909.00, NLHOR = -1, NODLZ = B0

| 16 S R

TABLST Lecture ("E:Ecriture.) 100% <Fl>: Aide <ALT X>: Fin

111.7.5 XLSTAT :

Ce logiciel est utilisé dans statistique descriptive et différentielles, dans la simulation et la

régression et dans 1’analyse des données expérimentales.

B HE ZA2 A E OB > LF | @ x

Préparation des données

mﬂmml.m-m@mz-ima 123
w

_Disc rétisatiun]

111.7.6 STATGRAPHICS :

2 C\Program Files\Statgraphics STATGRAPHICE Centurin XVIDataMutorial ¥ sgx

BLOCK cemperacere | flov pate comcentcation| agitetion | catalyst yield | scresgch =
degrees © | liters/min i rpm L oA pai
1 i 150.0 103 9.0 115.0 1.0
z 1 150.0 12,0 5.0 L50.0 1.5
¥ 1 1B0.0 12.0 2.0 1:5.0 1.0 =
i 1 1B0.0 10.3 5.0 150.0 1.5
5 1 150.0 2.0 .0 1i5.0 1.5
& 1 160, 0 1.0 5.0 150.0 1.0
7 1 1€E.0 1.0 6.5 117.5 1.25
8 1 150.0 0.2 5.0 150.0 1.0
) 1 165.0 11.02 6.5 117.5 1.25
o 1 160.0 10.0 .0 1i5.0 1.5
11 Z 150.0 1.0 .0 150.0 1.0
12 2 1680.0 2.0 5.0 115.0 1.5
13 z 1E0.0 0.3 5.0 115.0 1.5
14 z 150.0 12.0 a0 115.0 1.0
15 ] 162.0 11.0 L] 1175 1.25
16 2 160.0 2.0 .0 150.0 1.5
17 @ 160.0 10.2 5.0 115.0 1.0
B’ 2 160.0 10.0 .0 150.0 1.0
i-] z 16E.0 1.0 B.5 117.5 i.25
0 Z i50.0 0.2 .0 50 .0 1.5 =
wia e W & B C/ D EF R AR L M R 0] L|J
—
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111.7.7 MINI-TAB :

Est un logiciel de statistigue qui permet de I’analyse statistique des données

expérimentales. 1l est utilisé largement dans 1’analyse des variances.

111.7.8 Autres logicielles :
+* Sphinx Arcgis.

X/

*%* Limesurvey :

LIMESURVEY

LimeSurvey TesiLocal #ltgasen e Bhewn « Amesren@) duswe

Towply peticpants  OCwate = I Wipn & ° L]

as T Fratopes Oumitomate  Driey partcomts  (mstor

B Cmuinens wat groags . Survey participants
W Quesicn exgloms -
o
B Lowl gnton grven
Emed
W Lt questony [ et © First e Last mame i mders e Vi o
£ Qs mpeum
_ i S I e i
[u] ens@ - O o
W St ey bt 0O o=ss@ < N >
[u] LIEI - | o e o
0O easc@ -~ eyt o pleyed— OX
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+* Tanagra:

Ty T
¥ TANAGRA 1.4.50 CHCI]
File Diagram Wmndow Help
=W
Defauk tile { -
®hact [e®@]=
= (T Dataset (iris.txt) ; - B ——
(%3 Define status 1 Report Atz
5[ Principal Component Analysis 1 HAC - Dendrogram
=#/§ Define status 2
AR HAC 1 2 - | s
= 114 Define status 3 —
# Canonical Discriminant Analysis 1
[¥] Supenvised Learning 1 (C-RT) 1 =
(= %24 Define status 4 B
One-way MANOVA 1 : _A_l;‘ sts results
4 A=
| Value pvalue
L l TS L) TS0 T WK [ambaa 0.0235 .
‘ ‘ ’ ‘m 6.5820 58433 sartiet-C®) | 545.5773 OO |
LR ENECPPN AT Bt AR . -y
4| " »
{ Components
Data visualization Statistics H Nonp tric isti & Feature construction
Feature selection Regression \ Factorial analysis PLS Clustering
Spv learning Meta-spv learning ‘ Spv learning assessment Scoring Association
{&. Ansari-Bradley Scale Test [B Contingency Chi-Square [E] Goodman Kruskal Gamma ] Kendall Tau-b * Kendall's tau
) Categorical r [iFl Friedman's ANOVA by Ranks Goodman-Kruskal Lambda ) Kendall Tawc |& Klotz Scale Test
[l Cochran's Q-test % FYTH 1-way ANOVA Goodman-Kruskal Tau endall's Concordance W Lk, Kruskal-Wallis 1-way:
« m ’
< Knime :
* nime :
Y .,‘.i-'
QU LA EFE-D0000¢
R —— A
- - et -
wed 2
] W Sy Gk P - .- . .
N 35 yi it :
L= wy 1 4
o 0t Sy > -t " ’ '-4:
. Sabate o Co— P . A | y .l
e . 1
# - o
i o = !
- ’
L | .
A now |
= S R O R R P e
A
~ -
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Iu ~
Wl —
e -
-t -
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- -
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+* Analytica :

Main I Projects l Project model I Portfolios l Strategy l Crop forecast l Options & indexes l ACP Styles l Details
Projects 3
oot 20 w
- z Croo Country
™ Bervaes w Famce v
« s v Ganmany -
e = AS . arear w Unéed Kingdom w
C . - a Srannca Vegetaties v France -
Mace » vtat Staten v
s a Evemaca Vogetates v Fiaxe -
- $ 8 Oty v Framce -
o, » Fance o
v
S NPV by portosio (S) O ] )
RLD budige 3 $a0M v
- $2000
gk 1.8 Portfolios
Ra 3} a9 B Optmezed
>0  $1000 WA
M . . v % = 1
° B
" s & a
$0
-
V.
analytica Lumina
D i-
»* Asremi :
—
30 AShert racse Emewenmars -

Fle (a0 Sewch Rum View Took Mep

o

L)

gandhCa |
e IOA ]
A
AT

WA e

BOA) a0y
AT aet
AT e
BOAS o

BCAY res
WA v

BOAL
BCAL g
WAL by

LeFx 3 Bhanp
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*» Easy fit :

[ﬂ EasyFit (Evaluation Version) - Untitled - [Tablel] [":" ] g
lli File Edit View Analyze Options Tools Window Help [=]=] =]
D@E| & 8| #| f FS h H|PPQDIN & & Q
Project Tree A E | C | E F | G«
@ Data Tables 1
L[ |Table 2
5 Results 3
4
H 5
E
| 7 |
]
| 3
10 =il
11
12
i 13
14
15
16
|
Il 17 I
I 18 I
i 13
20 B
f il
22 -
< | 1 3
0‘0
N .
*%* Gentstat :
'L‘(xu-.uv o
File Edt View Run Dsta Spresd Geaphics Stats Tool Window Help
dEdI sua 2 T 000 AR \GIAT 0D
W WM d=T TR0 MR NN SHEES* LN
L — =
: 3 AN Date " Sk Page Pl |
dfovend !)‘f’sﬁ;ﬂ' th |
S N 18
Tal
S Genstat 14098
& [l Other Types
Getting started: Recent data sets and files:

What's New in Genstat

Using the menu interface
Manipulating dats using 8 spresdsheet
Using Genstat with Excel

nstallng 2 license

Open: Selected filefs)...
New filofs)...
Example dota set.
Statistical resources
Genstat Resources
Computer-Assisted Statistics Textbooks (CAST)

Server Ready. Ln 12 Col 1 C\Users\user\Documents INS
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* IMSL :

File Database [acro  Settings ¥Window  Help

7| 5 | EE I

Open Agenda | Databaze

ﬁ |Alfa Lishoa Husa Hotel

Name [Telno [Add 1-726-2121
Air Canada London 081-799-2636
Alfa Lisboa Husa Hotel 1-726-2121 Ave ~

Amex 800654 2042\800-243  ddiess Avenida Lolmbano
300‘333‘0241 Lisbon Portugal
Britizh Conzulate Gen G&83-4421 800
British Rail Info 0222-228-000 Can Motes [Fax 726-3031
Canada Direct P Receive from Casio Diary

Canadian Aurlines Edm
Fanardian Airlines

— Receive r Receive Mode

From: Casio SF-9700 Change Model | () Text table
On: COMT:9600.M.83 Change Port | () Backup file only

To File: ’_ {3 Print to table
|JUN1BI]I].CAS | @ ) Spreadsheet file

File size: 0 bytes O Secret

s relepho=11=1F1
‘_?' Busines... Elm Receive Cancel |

/
** Jmp:
* -
¥ (02 Capharw Povcens - A0 e e
L S i S —————
- S (1)
. O Capn P 44 Lt S - 8 Bt =]
. e
’ W A ® A ' s e * Respenss BunCon(Yutd & Time 1,0 1)
> Acveat try Proticred Prot
> 13 Coptmt orans 10 D oits Sinemmnng of Vet § Tend
> »
> + 11 Definitive Screening fee Viet © Tme ¢ 0
> Stage 1 - Main {Mact Eatimates o
’ oo (e S3dbree R Proe 3] ‘ -
> o
y by
£59 1 [T :
are
i
acw Stage 1 - bven Ovder IPect Lstimanen
aw o e Bl | Rt oo
14 v - o Rorte P et Sy
FE
Smsve LogWeth ro—
8 O Brasber . A Bra - :
Wors Vb
Comiined Modet Poc smeter Lrtmetes
Towm At S | A
L OF it
| Shadentived Resetush
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: ? S Y
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Main Effects Pt .
© Predction Prefier Paramater tatimates
ect Towm
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T
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111.8 L'objectif de traitement graphique des données :

L’objectif cherché est la description globale de la population, repérage des unités

statistiques, ou comparaison a un modele.

111.8.1 Les graphes :

%+ Graphes simples.

% Un graphe orienté.

% Graphes étiquetés.
111.8.2 Les différents types de graphes :
111.8.2.1 Diagramme a bande :

Exemple :

Poids Jug]
f

{

|
Aprts

111.8.2.2 Contexte :

Exemple :
16

14 |

Mew York
12 |

Massachusetts
10 Connecticuk

Rhode Island

1951 1952 1953 1954 1955 1956 1957 1958 1959
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111.8.2.3 Angles et mesures :

Exemple :

111.8.3.4 Volumes et mesures :
Exemple :

rzrmzEm

111.8.3.5 Diagrammes en batons :
Exemple :

ru(f]

o f—
[ fp—i
W —
o,

111.8.4 Le r6le des graphiques :

RS

0

Validation des modéles.

R/
°

Proposer une image plus élaborée et plus synthétique de I'ensemble des observations.
Recherche de nouvelles informations.

K/
*

K/
*

Faciliter ’interactive pour faire coexister selon les besoins des types de graphiques
variés.

66



Polycopié de Cours Informatique pour la Chimie | L3 Chimie Physique Dr. LAIB Souhila

111.9 Les outils informatiques utilisés dans la chimie :

Il existe plusieurs methodes qui sont utilisées dans la chimie informatique, qui ont objectif
de déterminer les propriétés physico-chimiques des systémes molécules organiques,
organométallique ou biologiques, tels que :

% La méthode QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationship). Est une méthode de
régression qui permette de faire une relation entre la structure chimique et 1’activité
biologique des systéemes moléculaires.

s Les méthodes in silico sont des méthodes utilisées pour créer des interactions intra-

et intermoléculaires entre les substrats et les récepteurs.

111.9.1 Etudes des propriétés moléculaires :

% Analyse géométrigue : Analyse des paramétres géométriques, tels que les longueurs

de liaison, les angles de valence, les angles diedres,....etc.

0,

% Analyse énergétigue : Analyse des orbitales moléculaires frontieres, I'énergie stérique

(énergie d'élongation, de torsion), le gap énergétique, 1’affinité électronique...etc.

% Analyse spectroscopigue : Les spectres IR, UV-Visible, RMN...etc.

111.10 Les logiciels utilisés pour la prédiction des propriétés moléculaires :

0,

% Mopac : Ce logiciel est utilisé pour les calculs de type semi-empiriques.

Mopac calculation @
Filez
lnput:  amazepine_enty_00074_conf_07.dat |ﬁ|

| Remowve output files

Farameters Switches
Calculate: | Pr7 - | | Precize
Charge: 7,00 | Calc. | J| GEQ-OE,
Other:

| MR OE
| Mommalize the coordinates
V| Update the 30 view o

Uze atom constraints | Default |
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+ Open Babel

: Ce logiciel est utilisé pour convertir les fichiers de cordonnées

moléculaires.
SMILES, InChl Databases
PDB, Moi2 Drug Design, QSAR
SD File, CML Computational Modelling
Gaussian
CIF... /
MMFF94 Software
UFF i > Web Services
GAFF File Conversion
Fingerprints Substructure Search
Charges
Descriptors
Operations Pylhun .lava
Depiction 0 n B b I Ruby, Perl, C#
Conformers pe a e

« Tinker : Ce logiciel est utilisé pour la mécanique et la dynamique moléculaires.

Tinker Molecular Modeling

+«» PovChem : Ce logiciel est utilisé pour la création des images en 3D des systéemes

moléculaires.
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£ PovChem - dna.pdb M=l
File Model H-Bond: Camera Rendenng Help

Rendering model with 538 spheres and 596 culinders
Setting option Model [type sting) to CPK

Adjuzting option M5 phereSlices .. —
Adusting ophion NS phereStacks . j

% Vega : Ce programme permet de calculer les propriétés moléculaires.

-l T T —~ s

foe G0 Vs Conine [P -
i “n [ | / w
- b

) .
o \ - -
Y X
-

-
= .
-
N -

% MMTK : Est une extension de langage Python qui permet de créer des programmes

de dynamique.
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%+ VMD : Est un visualiseur de trajectoires de dynamique moléculaire.

% Epi Suite : Est un ensemble de programmes qui permettent de calculer les différentes
propriétés physico-chimiques.

% ASV : Est un logiciel qui permet de calculer les surfaces et les volumes de Van der
Waals.

& T sooooe 2 -

Y e - = 2
9 = @ 3000 e « |

[ 3670¢] cm
- N [ o= |
2
e Consultation 2ste0mar4s [ 0w e scese

B Examen médicel m arneivetos | Wstonove | Rapeeis T
B E5
° 5N
s [ vo= |

70



Polycopié de Cours Informatique pour la Chimie | L3 Chimie Physique Dr. LAIB Souhila

«+ EPIOS : Elucidation structurale en RMN-13C.
% RMNL1, RMN2, RELAX, CHAINE, ECHANGE : Sont utilisés pour I’analyse des
spectres RMN.

% QCM : Ce logiciel est utilisé pour déterminer la chiralité et la symétrie des systemes
organiques.

% ISIDA : Ce logiciel est utilisé dans la conception in silico.

FEAISOF Fig SUWOOD-11-30-ArS0F; Cument MOL 2 A1 MOLE 11 - Q b4
Ede Edt Took Options Search Help

:”H‘a‘l;l'_“_ LA 318 240

FEELD NAME | PFROFERTY VALLE A
hioL_ID
Fommda CIHIDD0L
fuool™ naks J14.3402
| ia] 13
[ b .
W I ] » | n | Help
Eat |wmuﬁ| Emract ot | mmaulmnmalmmsul Swm

0,

%+ Chem 3D : Est un logiciel de visualisation moléculaire 3D des systémes moléculaires.
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% Hyperchem : Ce logiciel est utilisé dans la modélisation moléculaire.

B8 - 1503

ol =] Als nlol=| D@l i@ &l2w

[indes _11:350H) 11-36{H) |V-37(H) |1-38H) |1- 38N} |1-60(H) |1-41H) |1-420H) J1-400H) ]
[Swekding (21113 14175 20503 21332 21572 22001 22092 2193 15562 16118
Shit 12812 9776 3048 2619 2379 195 1899 1982 8389 781

Tau 17168 0224 692 PEJEN762 805 8101 8018 1611 2167

% Gaussian : Est un logiciel de la chimie computationnelle. Crée a 1’origine par John
Pople et sorti en 1970 (Gaussian 70).
Le Gaussian est capable de prédire beaucoup de propriétés des molécules, réactions incluant :
- Energies et structures des molécules.
- Energies et structures des états de transition.
- Energies de liaison ou de réactions.
- Parameétres geométriques, distances, angles diédres, angles de torsion.
- Orbitales moléculaires.
- Charges atomiques et moments dipolaires.
- Potentiel d’ionisation.
- Potentiel électrostatique.

- Parametres des spectres RMN, fréquences de vibrations, spectres IR, UV...etc.
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111.11 Logiciels utilisés pour la prédiction des propriétés biologiques :
« AutoDock : Ce logiciel est utilisé dans le docking moléculaire. 1l permet de lier les
médicaments ou les composés bioactives a un récepteur de structure 3D.
On a deux types de logiciels autodock :
& AutoDock Vina : (http://vina.scripps.edu/download.html).

& AutoDockTools : (http://autodock.scripps.edu/resources/adt).
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« Marvin : Est un logiciel utilisé pour éditer et vérifier les structures moléculaires, et

aider les chimistes dans la création et la visualisation de structures moléculaires.
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< MarvinSketch : (https://chemaxon.com/products/marvin).

A l'aide de ce programme, il est possible de :
- Créer et de restituer des structures 3D.
- Ajouter ou de modifier des groupes et des réactions.

- Définir des attributs.
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« MOE : Est un logiciel utilisé pour :

- Conception basée sur la structure.

- Explorateur SAR.

- Conception basée sur les ligands.

- Modélisation des protéines.

- Criblage virtuel.

- Découverte basee sur les fragments.

- Modélisation des peptides.

- Criblage virtuel des agents biologiques guidé par des pharmacophores.

- Cartographier en 2D les différences et la moyenne statistique des surfaces
électrostatiques et hydrophobes des proteins.

- Prédire les spectres ECD et ORD pour déterminer la stéréochimie et les
ensembles conformationnels.

- Interprétation des nucléotides modifies, ainsi que de leur état de protonation et
de tautomerisation.

- Filtrer interactivement les entrées de la base de données.

- Identifier I'espace chimique d'intérét a I’aide des cartes thermiques.

- Prédire [l'activité ou les propriétés a partir de modéles QSAR/QSPR

personnalisés.

% Java : Est un logiciel calcul lancé par Sun Microsystems en 1995. Beaucoup

d’applications numériques reposent sur le Java.
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Discovery Studio

molécules et de macromolécules.

Bl Accelrys Discovery Studio Visualizer

Est un logiciel permetde simuler des systemes de petites
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Maestro

Maestro est un puissant environnement de modélisation moléculaire

polyvalent et interface unifiee pour tous Schrodinger software. 1l supporte de

nombreux formats de fichiers courants pour l'entrée structurelle. De plus, est un outil

de construction complet intuitive, pour la construction de modéles moléculaires de

tout type.
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«* Chimera : (https://www.cqgl.ucsf.edu/chimera/download.html).
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% Pymol : (https://pymol.informer.com/2.3/).
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% Avogadro : (https://sourceforge.net/projects/avogadro/).
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Applications :

1. Faire le docking moléculaire entre la protéine le cyclo-oxygénase iso et le ligand

celecoxib en utilisant :

» Le logiciel Autodock tools 4.2.
> Le logiciel Maestro pour la préparation des deux entités (Protéine et ligand).
> La base de données PDB (ID : 3KKS6).

1.1 Analyser et interpréter les résultats obtenus.

2. Pour chaque molécule (Candesartan, Losartan et valsartan), et a 1’aide du programme
ADF12, la fonctionnelle GGA-PBE et la base TZP :

2.1 Faire un calcul d’optimisation.

2.2 Faire un calcul de fréquence et dessiner le spectre IR de chaque molécule.
2.3 Calculer les descripteurs de la réactivité globale.

2.4 Représenter les orbitales moléculaires frontieres HOMO et LUMO.

2.5 Analyser et interpréter les résultats obtenus.
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V. Représentation et visualisation de molécules
V.1 Introduction :

La chimie théorique correspond globalement a la représentation mathématique de
I'information chimique, tandis que la chimie informatique est utilisée pour désigner un
ensemble de techniques utilisées pour résoudre des problémes de chimie a lI'aide d'ordinateurs.

Les propriétés physico-chimiques des composés moléculaires sont déterminées a partir des
représentations 3D.

V.2 Historique :

+ En 1951 : Linus Pauling et ses collaborateurs déterminent la structure secondaire en
hélice o et feuillet B des protéines.

+ En 1958 : Kendrew et son équipe déterminent la premiére structure d’une protéine, la
myoglobine de cachalot.

+ Depuis les années 1930, I’attribution de fonction élémentaire aux macromolécules
biologiques occupe une place majeure en biologie.

+ En 1966 : Au MIT, qu’a eu lieu la premiére visualisation moléculaire virtuelle avec
Cyrus Levinthal.

+ En 1993: Roger Stayle met dans le domaine public le logiciel RasMol qu’il a
développé.

+ En 1992 : RasMol a été développé.

+ En 2002 : (Bernstein). RasMol sera par la suite un logiciel largement employé pour
étre, en 1995, le plus utilisé au monde (Sayle & Milner-White, 1995). Aprés RasMol,

de nombreux logiciels de visualisation moléculaire sont apparus.

V.3 Problématiques :
Pour faire une représentation claire et nette, il faut comprendre premiérement la structure

des systémes.

Au niveau microscopique, il est trés difficile & comprendre les représentations et les images

en 3D et les symboles des structures moléculaires.

La figure ci-dessous représente le nombre total de structures dans la PDB.
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V.4 Objectif :
% La visualisation moléculaire permet de dessiner des structures moléculaires de fagon
tres claire.

% Donner beaucoup d’informations sur les différentes propriétés moléculaires.

% Permettre de repérer une poche hydrophobe dans une protéine en observant qu’il y a
une forte concentration d’acides aminés hydrophobes qui forment une zone concave.

% Donner une bonne compréhension des représentations moléculaires.

% Prédire le r6le et la fonction de cette structure.

V.5 Qu’est-ce qu’une molécule ?
Une molécule est un ensemble des atomes qui sont liés par des liaisons chimiques. Elle

peut exister dans 1’état neutre, ion, ou radical.

V.6 Représentation des composés chimiques :
Pour représenter une molécule sur un ordinateur, il faut choisir un outil informatique qui

permet de donner une structure 2D ou 3D tres claire.

V.7 Visualisation d’une molécule :
Les ordinateurs renforcent la compréhension générale des produits chimiques en

fournissant une interface de visualisation graphique appropriée. Cela englobe la visualisation
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des structures chimiques uniques selon le modéle d'interaction hypothétique entre les

molécules.

IVV.7.1 Visualisation d’une molécule au microscope :

Il existe deux autres types de microscopie :

+«+ La microscopie électronique.

«+ Lamicroscopie a sonde locale, qui utilise un faisceau de photons.

IVV.7.2 Visualisation d’une molécule passe par la construction des modeles :
1V.7.2.1 Représentation d’une molécule :

De tels outils permettent de dessiner une structure chimique dans un espace de travail dans
le bureau. En utilisant cet outil, un utilisateur peut dessiner des structures utilisant divers
outils de liaison chimique, atomes, chaines, des cycles et autres éléments.

Les structures sont codées sous forme de coordonnées qui sont converties graphiguement
en images sur I'écran de l'ordinateur. La méme structure peut étre affichée sous différentes
formes graphiques: stick, ball-and-stick, remplissage d'espaces, maillage.

a/ Représentation d’une molécule en 2D :
Représentation de toutes les liaisons chimiques et de tous les atomes d’une molécule.
Il existe plusieurs type de représentation en 2D, tel que :
& La formule brute : La formule brute donne la nature et le nombre des atomes
dans une molécule.
Exemples :
- La formule brute de I’Ethanol est C2HgO.
- La formule brute de 1’Urée est CH4ON..
& La formule développée : Cette formule indique 1’enchainement des atomes
qui la constituent et toutes les liaisons entre les atomes sont représentées par

des traits.
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Exemples :

- La formule développée de I’Ethanol est :

HH
H-C-C-O-H
HH

- La formule développée de I’Urée est :

i
C
H M H
N N
H \H

@ La formule semi-développée : Cette formule indique 1’enchainement des
atomes qui la constituent et les liaisons impliquant un atome d’hydrogéne ne
sont pas représentées. Le nombre d’atomes d’hydrogene est précisé par un

indice a droite du symbole H.

Exemples :
- La formule semi-développée de I’Ethanol est : CH3-CH2-OH
- La formule semi-développée de Butane est : CH3-CH2-CH2-CH3
@ La formule condensée: Est une formule ou les liaisons C-C et C-H
n’apparaissent pas.
Exemples :
- La formule semi-développée de I’Octane est : CH;CH2CH2CH2CH>CH>CH2CH3
- La formule semi-développée de Butanol est : CH;CH>CH2CH>OH
@ La formule topologique : Est une formule ou tous les atomes de carbone et les
atomes d’hydrogene ne sont pas représentés et la chaine carbonée disposée en
Zig-Zag. Les groupements fonctionnels sont représentés de facon semi-

développée.
Exemples :

- La formule semi-développée de I’Octane est : """

- La formule semi-développée de Butanol est: . OH
'-..____\_ -~ - "'V___.a-
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b/ Représentation d’une molécule en 3D :

Il existe plusieurs types de la représentation d’une molécule en 3D :

% Wireframe :
Dans ce type, tous les atomes sont représentes par sommets et les liaisons chimiques par
des lignes colorés.

Exemples :

% Stick:
C’est une version plus consistante du mode Wireframe ou les liaisons sont indiquées par
des batons colorés.
Exemples :

% Ball and stick (boules et batons) :
Dans ce type, les liaisons sont représentées par des batons et de mémes couleurs que les

atomes correspondants.
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Exemples :

«» Compact:
Cette représentation est utilisée pour représenter I’encombrement spatial du nuage
électronique de I’atome et les rayons de covalence (La distance internucléaire entre deux

atomes).

Les représentations moléculaires en 3D sont déterminées par des méthodes physiques :
- La diffractométrie de rayons X.

- La spectroscopique par résonnance magnétique nucléaire (RMN).

V.8 L’importance de la visualisation moléculaire :

La connaitre des structures moléculaires et leurs représentations en 3D a permis de :

< Améliorer la médecine.

R/
4

*

Le développement et la conception de nouveaux médicaments.

K/
*

% La prédiction des propriétés pharmacologiques.

X4

% La prédiction des activités biologiques des systémes biologiques.

X3

%

Comprendre les proprietés structurales, énergétiques et spectroscopiques des

macromolécules.
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IVV.9 Bases de données :
Une base de données est un ensemble de données expérimentales permettant le stockage
de grandes quantités d’informations.

(http://www.webadev.com/lexique-b-base-dedonnees.php).

I\VV.9.1 Historique :
IVV.9.1.1 Premiers développements :
+ En 1965 : Premiére compilation papier ¢’Atlas of Protein Sequences’’.
1VV.9.1.2 Premiers supports informatiques :
+ En 1971 : Premiére version de la PDB au Brookhaven National Laboratory.
+ 1981-1982 : Premiéres versions de EMBL et Genbank.
+ [En 1986 : Premiére version de Swissprot.
+ En 2002 : Premiére version de Genbank WGS.
1V.9.1.3 Etat actuel :
+ En 2013 (Oct) : Genbank rel 197 contient 167 295 840 entrées et 154 192 921 011
bases.
+ En 2013 (Oct) : PDB comporte 94 540 structures dont 87 516 de protéines.

1VV.9.2 Les éléments constitutifs d’une base de données :
- Tables.
- Fichiers et formats.

Exemple : Une table constitue une base de données selon le modéle rationnel.

N° carte Nom Prénom Date de naissance Filiere
AAA1 Nom1 Prénom1l DN1 Chimie
AAA2 Nom?2 Prénom?2 DN2 Biochimie
AAA3 Nom3 Prénom3 DN3 Physique
AAA4 Nom4 Prénom4 DN4 Microbiologie
AAA5 Nom5 Prénomb DN5 Ecologie

IVV.9.3 Les avantages et les inconvénients des bases de données :
1VV.9.3.1 Les avantages :
% Centralisation : Toutes les données sont regroupées dans une seule structure centrale.
Exemple : Un serveur a distance.
% Indépendance entre données et programmes : Peu importe les programmes que
vous les utilisez, vous pouvez utiliser et manipuler les données de votre base de

données.
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« Intégration des liaisons entre les données : Existence des liaisons entre les données
au sein de la BD.
% Intégrité des données : L’assurance de la validité des données grace a un ensemble
des regles.
1VV.9.3.2 Les inconvénients :
% Difficile a interroger.
% Probleme de répétition.
++ Probléme technique puisque en utilisant 1’internet.
I1VV.9.4 Les différents types de bases de données :
Est une grande bibliotheque de données résultant des expériences dans les laboratoires du
monde.
Nous distinguerons deux types de bases de données :
1VV.9.4.1 Bases de données généralistes :
% DDBJ : (http://www.ddbj.nig.ac.jp/searches-e.html).
« GenBankde NCBI: (National Center for Biotechnology Information).

(http://www.ncbi.nlm.nih.gov/.)

= NCBI | Resources () How ® (¥

Gene Gene v BRCA2 Search

Limits  Advanced
Risclax Semogs, [ Full Repon Ssod i [

BRCAZ2 breast cancer 2, early onset [ Homo sapiens ]

Gene 10: 6735, updated on 6-Now.2011

~ Summary
Officlal Symbol BRCA2 HGNC
Omcial Full Name  breast cancer 2, earty onset HGNG

Primary source HONC 1101
Locustag RP11-208P3.4
Seerelated EnsemblENSGO0000139618; HPRD 02554 MIM 600185
Gene type  protein coding
RefSeq status  REVIEWED
Organism  Homo saplons
Lineage Eukaryota. Metazoa, Choroata; Craniata; Verlebrata, Euteleostoent. Marmmalia; Eutheria; Euarchontogires; Primates; Haplorrhini
Catarrhinl; Hominldae, Homo
Also known as  FAD; FACD. FAD1; GLM3; BRCC2; FANCE, FANCD. PNCA2. FANCD1; BROVCA2
Summary Inhered mutations In BRCA1T and this gene, BRCAZ, confer Increased Iifetme risk of developing breast or ovarian cancer, 8ot
ERCA1 and BRCAZ are invoived in mantenance of gendomae stability, specifically the homologous recombination pathway for
double-strand DNA repair. The BRCA2 protein contains several coples of a 70 aa mod! called the BRC mott, and these molifs
mediate binding 10 the RADS1 recombinase which funcions in DNA repair. BRCAZ Is considered a lumor Suppeessor gene, as
umors with BRCAZ2 mutations generally exhibit loss of helerazygosity (LOH) of the wild-type aliele. [provided by RefSeq, Dec
2008]
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0,

 EMBL de EMBO: (Europen Moleculary Biology  Organization).
(http://www.ebi.ac.uk/embl/).

EMBL-EBI :i £  European Bicinformatics Institute

Explore the EBI:
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++ Bases de séquences poétiques :

- Uniprot : (http://www.uniprot.org/).

UniProtKB - Q0JA29 (FLS2 ORYSJ)

Display A suasr Qremit  Basiwbanet O naoy O rep o T ast o pbicoton  Fleeded
_ [ URR recepter-Bhe serine/threonine-protein kinase fLS2

rAN o Gone RS2

Tewnre vewer Crganam | Ovyre setive sulmp. paporsce (R )

.
£
!

>l ‘l :’ oA prmdstion wiare SOOO®  Prjpwr mentsl evnece o fran we'

== Function

Comatituton Do putlers Secogvlion receptar (M) Bhat Setarmines Do oclc gurcrption of SLageilin (NG22) & potest el tin o e Selervan respore
15 2O BAMOONAE WORCUE’ PTATS [FAMY) RaCigr2es G012 1M PIeUIIrNnss eruPst 80 ADSOVe Bx Sverde Rl 8 8 DegDle Cerved
Brar e Bactarisl Sagelin N Sermires seguence [NOMed LIOAAIS0, AAMAE 2901 7700) Dows el recogeise 1G22 Bram Kasthomenas oy 2ee pv
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.
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3
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»

- SwissProt : SwissProt remplie manuellement & partir de publications.

0,

«+ Bases génomique et localisation : Génome.

+«+ Base de structure 3D de macromolécules (PDB) : (http://www.rcsb.orqg).

L& T0 o S —

JA,‘ PDB An Information Portal to Blological Macromolecular Structures
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«+ PubChem : (http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/).

) National Library of Medicine

Pub@hem

Explore Chemistry

«» ChemSpider : (www.ChemSpider.com).

ChemSpider ™ RovaL soCETY
Soarch and shane chamistry ClF CHEMISTRY
B CEC—
T s th v Chepemiipucier site. L ar otill to be refeaeed.  Fad Mo
Search ChemSpider
11 Search

Mptciees By VeaT S uied 10 degonbe b rodeculs

o

Filter

+ Bases de données bibliographiques : Cette base de données est utilisé dans la
recherche scientifique.
1VV.9.4.2 Bases de données spécialistes :

+« DrugBank : (http://www.drugbank.ca/).
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IVV.10 Logiciels utilisés pour la représentation des molécules (Structures
2D) :
Les logiciels de la représentation moléculaire sont gratuits (Open source). On peut

déterminer une représentation moléculaire a partir de :

0,

«+ Fragments moléculaires.

0,

¢ Une représentation moléculaire en 2D.

R/

«+ Les coordonnées cif des structures de RX.

R/

«+ Une base de données.

Exemples des logiciels :

0,

s ChemDraw : (http://www.cambridgesoft.com/Ensemble for Chemistry/ChemDraw/)
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% IsisDraw :
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«* ChemSketch : (http://www.acdlabs.com/products/draw nom/draw/chemsketch/).

ACD/Labs
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< MarvinSketch : (https://www.chemaxon.com).

& ChemAxon -
. 1
| S - M

MarvinSketch

A full featured chemical structures editor

1T ACE NS -— - ESF@a Lef

0 H-" :
3
T

-

IV.11 Logiciels de la visualisation des structures 3D :
Il existe plusieurs logiciels de la visualisation des différentes structures moléculaires (Les
fragments moléculaires, les ligands, les récepteurs, les macromolécules...etc). La plupart de

ces logiciels sont gratuits.

+ GaussView : (http://gaussian.com/gaussview5/).
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% Mercury : (https://www.ccdc.cam.ac.uk/solutions/csd-system/components/mercury/).

% Chem3D : (http://www.cambridgesoft.com/Ensemble_for_Chemistry/ChemDraw/).

#E Bl . a9 o L P A ci1wm 9
ROS2 #2328 A 9 TN o = e . 2.

B0 v

youtube chemastryprograms
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++ Discovery Studio : (http:// accelrys.com/products/discovery-studio/).
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% Sybyl : (http://tripos.com/index.php).
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« Maestro : (http://www.schrodinger.com/Maestro/).
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@
L4

Avogadro : Est un logiciel de visualisation des molécules en 3D.

A untitled.cml - Avogadro -y x|
File Edit View Build Select Extensions Crystallography Settings Help
Uhew dOpen kS 0w Edout (£l S kD F LT o |Tool Settings.. Display Settings...
DR Types L2 g
Axes A
| Ball and Stick -
| Cartoon &
| Dipole -~
Force
Hydrogen Bond &
| Laal "
Polvaon 2
Add Duplicata Remove:
Oraw Settings #x
Element: | Carbon (6) E
Bond Order: | Single =
| adjust Hydrogens
[

X/

Gabedit : Est un logiciel utilité pour la prédiction des résultats obtenus par les
méthodes : DFT et ab-initio.

. Gabeda - [m} X
File Edit Jnsert Wiew Geometry Tools Eun Settings Help
CEGeCeMBae Yy FEBEECHEBE « DO0A8 &l 0 F -
Recent Projects = HaMame | uml
Mo . . i
s DEMON This 15 a Softpedia test
F¥ FIREFLY
B GAMESS Fabedit 15 a software program that lets you generate
— keywords and options, molecule specifications and
m their input sections for even the most
= MOLCAS advanced caleulation types.
¥ MOLFRO
B morac
o MPOC
W HACHEM
¥ PSICODE —
W ORCA
B o-cHEM Location [ Local Remate
Hizxst ¢ DESETOP-S5USTIV Host
IS GABEDIT Output
— L.u.gm l_p,gn .
= XYT Errar ey .
Al Directory : C-\Gabedit250 Directory :
Y T e B
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+* RasMol : Ce logiciel est utilité pour visualiser les molécules.

e a RBasMol Version 2.6
File Edit [Dizplay Colours Options: E=port Help

b

RasMol Command Line

RasMol> »estr»ict hetero and 142
4% atoms selectedt?
RasMol>

RasMo 1>

Atom:= FE 1871 Heterx»o:=z HEH 142 Chain:= A

Atom:= 02 1115 Heter»o:= HEHM 142 Chain=- A a

-

% Schrodinger :

N

== Schrodinger Software
2015-1

‘»

V.12 Domaines d’utilisation les logiciels de la visualisation moléculaire :

IVV.12.1 Dans la dynamique moléculaire :

Le logiciel utilisé dans la dynamique moléculaire est VMD (Visual Molecular Dynamics).
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1VV.12.2 Dans la modélisation moléculaire :

La plupart de ces logiciels qui sont utilisés dans la modélisation moléculaire permettent de

déterminer les propriétés physico-chimiques suivantes :

Les parametres géomeétriques, tels que les longueurs de liaisons, les angles diedres, les
angles de torsion.

Les orbitales moléculaires frontieres (HOMO et LUMO).

Les propriétés énergétiques, tels que le gap énergétiques, 1’affinité électronique, le
potentiel électrostatique, les énergies des orbitales moléculaires frontiéres.

Les paramétres thermodynamiques, tels que 1’énergie libre de Gibss, 1’enthalpie et
I’entropie.

L’analyse des descripteurs de la réactivité chimiques.

Les profils énergétiques des mécanismes réactionnels (Energie d’activation, les états
de transition...etc).

Les propriétés topologiques, tels que le type et la nature des liaisons chimiques inter-et
itra-moléculaires.

Les fréquences de vibration.

Les propriétés spectroscopiques (Les spectres IR, UV-Visible, RMN).

Les surfaces des potentiels électrostatiques.
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s L’aromaticité.
% Ladensité électronique et les points critiques des liaisons et des cycles arimatiques.

Exemples :

» Lasurface de potentiel électrostatique d’un dérivé imidazole :

> Les propriétés topologiques de la molécule Fenuron. Le point critique confirme

I’existence d’une liaison hydrogéne de type O...H :

Point critique

Fenuron

IVV.12.3 Dans ’analyse des interactions moléculaires :

Cette étude consiste a analyser les interactions intra-ou inter-moléculaires de type :

7

% Protéine-protéine.

% Protéine-ADN.

*%* Protéine-ARN.

** Les interactions de VDR Waals.

% Les liaisons hydrogénes.
Exemples :

> Les interactions Protéine-ADN :
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Liaison
lanigque Liaisan

hydrogéne

Effet
~ hydrophobe

FPont
disulfure

IVV.12.4 Dans la conception des séquences :

Les outils informatiques permettent la conception rationnelle de séquences d'ADN et de

protéines.

Exemple :

IV.12.5 Dans ’amarrage des protéines :
Il existe des logiciels qui permettent d’analyser et d’interpréter les affinités de liaison

potentielles, les énergies...etc.
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Exemple :
ALA
A:380
QA //
= \
JASP
A:381
TTVAL
A:289
ILE
A:293

IV.12.6 Dans la catalyse :
Ces logiciels permettent de concevoir de nouvelles enzymes et catalyseurs et de faire les

modifications nécessaires dans les sites actives.

I\VV.12.7 Dans le criblage virtuel :
Le criblage virtuel est basé sur la connaissance des structures 3D de la cible et les
molécules a évaluer dans le site actif. Dans cette méthode, on va déterminer les propriétés

biologiques et certaines activités biologiques des composés bio-actifs.

Exemple :
; C20H24N2S2
Fiethonie Structure 1D
}
= u 'lnu .
Y PR e (ﬁ‘ Chaine latérale
| ’\SJ ,| (H_,
Structure 2D M
Structure 3D ;]"‘ ~X |
Chassis X J
et points ’:T” 2 (" : [
d’ancrage &M BT
moléculaires J Squelette
iy moléculaire
Y )
M Chassis moléculaire ™ Cha
H
b - Son oty
Lien g
; Structure 4D T
» (champs d’interactions moléculaire Stn:f:tunes
moléculaires) _ cycliques
élémentaires

I\VV.12.8 Dans la pharmaco-graphie :
Les logiciels pharmaco-graphiques permettent de donner des informations chimiques de

quelques propriétés biologiques, pharmacologiques par I’utilisation des méthodes in silico.
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Il existe plusieurs logiciels pharmaco-graphique tels que : GraphPad Prism, PharmaX...etc.

Exemple :
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Applications :
1. A partir de ces molécules :
Gliadin, sulfamethoxazole, Candesartan, Losartan, valsartan, Sulfamethazine, Griseofulvin,
Pazopanib, Ribavirin, Tipranavir
1.1 Donner les structures de la protéine avec le ligand ainsi que le nombre des ligands.
1.2 Donner les structures en 3D de chaque molécule avec le logiciel de vusialusation
Rastop.
2. En utilisant le programme Gaussian(9.
- Pour les molécules ci-dessous, déterminer les propriétés physico-chimiques suivantes :
% Energie de liaison.
% Le moment dipolaire.
% Les orbitales moléculaires.

% La polarisabilité et I’hyperpolarisabilité.

X/
*

% Le potentiel électrostatique.

>

R/
*

Les fréquences de vibration.

D)

>

R/
*

Les spectres IR et Raman.

% Les parameétres thermochimiques.

J
J
4 5
2.1 Comparer les résultats obtenus.
3. Ouvrir avec Maestro 11.8 la structure cristallographique du récepteur avec le ligand
(OLM) (4ZUD.pdb). La structure provienne de la structure cristallographique 4ZUD et est
également téléchargeable sur le site http://www.rcsb.org

3.1 Faire le redocking moléculaire de ligand référant.

3.2 Déterminer le RMSD entre la solution générée (redocké) par le docking et la référence.
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3.3 Utiliser le logiciel de visualisation Chimera pour visualiser les résultats de redocking.

3.4 Analyser ces résultats.

4.1 Représenter et visualiser les molécules suivantes en 2D et 3D : Ethyléne, Flurethylene,
Propéne et Vinyl amine.

4.2 Faire un calcul d’optimisation de chaque molécule avec la méthode DFT, la fonctionnelle
B3LYP et la base /6-31G(d,p).

4.3 Interpréter les résultats obtenus.

4.4 Quel est I’effet de substituant sur chaque molécule ?
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Badj Mokhtar — Annaba, 2017.

— Informatique générale — Histoire de ’informatique, G. Hutzler, Université d'Evry — France,
2010.

— Un modeéle chimio-informatique pour une synthese virtuelle, F. Z. Debba, Université de
Badj Mokhtar — Annaba, 2010.

— Cours de la Chimie Informatique, D. Rayenne, Université de 08 Mai 1945 Guelma, 2016.

— Graphes et tests pour l'analyse de données expérimentales, M. Bailly-Bechet, Université
Claude Bernard —Lyon 1, 2012.

— Une Méthode D’analyse Graphique des Courbes de Croissance, E. Schifflers, R. Vinck,

Annales de biologie animale, biochimie, biophysique, 1973.

— Analyse de données expérimentales, T. Denoeux, Université de Technologie de Compiegne-
France, 2014.

— Introduction au Systéme d’Exploitation Linux, B. Boudjemaa, Université de Tiaret, 2010.
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2001.
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