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Travall conjoint

e Laboratoire de chemo informatique - Université de Strasbourg
= Gilles Marcou - chef de projet / maitre de conférence
= Louis Plyer - développeur, thésard
e Direction du Numérique - Université de Strasbourg
= Céline Perves expertise, accompagnement et développement
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Les plugins de Chemoinformatique
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Plugins développées precedemment

e type de question
@ e reponse sous forme de dessin de molécule
S

Molsimilarity e serveur d'évaluation comparant molécules proposée avec la
réponse attendue
= Note :réelentre 0 et 1

@ Molstructure Outil éditeur atto pour creer des images de molecules
A e via |'éditeur atto Moodle
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Nouveaux plugins

e . e Type de question comme molsimilarity mais avec des
Reacsimilarity S ..
R reactions chimiques

@ Tiny Molstructure ¢ Outil éditeur tiny pour créer des images de molécules
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Plugin editeur Tiny Molstructure
G
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Tiny Molstructure

Insérer des dessins de structures chimiques
= Dans les éditeurs de texte Moodle
Basé sur la librairie ChemDoodle
Migration atto - tiny
Nouvelles fonctionnalités (en cours de finition)
Migration YUI - full ES6
= = Compatible avec les prochaines version de Moodle
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Tiny Molstructure - Démo - Créer une molecule
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Tiny Molstructure - Démo - Charger une molecule
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Tiny Molstructure - Evolutions

e Mise a jour librairie ChemDoodle
e Représentation Molécules 3D



Tiny Molstructure - Démonstration
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Nouveaux plugins d'évaluation pour la Chimie

Tiny Molstructure - Un Mojito
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ReacSimilarity

;
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Reacsimilarity - Principe

Enseignant crée une question Reacsimilarity (ChemDoodle)
I

Enseignant donne la réponse attendue
I

Etudiant donne sa réponse (ChemDoodle)

envoi réponses attendues et données sous forme de Molfiles

renvoie une note de similitude compris entre 0 et 1

>

Notation de la réponse par comparaison du Graph de réaction
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Reacsimilarity - Le serveur d'evaluation

envoi réponses attendues et données sous forme de Molfiles

Préparation des CGRs
I

Fragmentation
|

Comparaison

Note entre O et 1, Réel
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Molfiles

e Format de fichier de description de structures chimiques
= |iste atomes

Types de liaisons

Coordonnées spatiales 2D/3D

Attributs associés aux atomes et liaisons

Attributs associés a la structure entiere (e.g charge)
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Molfiles - Exemple

464156

-0EChem-878224A33920 % 2: % g g E g
2928 @ 1 6 6 8 © 8999 V2080 231808 84
45981 -1.1988 6.08880 B @ B B B B & o o g o 2 4 1 6 O B @
54641 ©.3188 @B C B 8@ 1 @ 8 @ 8 0 8 & 8 2 5 1 @ @ 8 @
45081 ©0.B1B B.BBBAC O B B 8 O 6 8 @ @8 B @ 212 1 @ @ B @ | d | |
54641 -D.G9BG B.BEBAC B B B @ O 6 8 @ O A @ 3 6 1 @ @ @ B
6.3391 ©0.B18 B.08BAC O B A @ O 6 8 O O B @ 313 1 8@ @ B B avandulo
37326 ©.3188 0.0866C © 8 B B O 8 O © @ © O 314 1 6 © @ B
2.8660 ©0.B1B B.BBABC B 0 B B B A @ O @ 8 @
7.1962 ©9.3188 B.BBBBC B 0 B B B A @ O @ 8 @ iig % g g g g
6.331 1.8188 B.BBBBC 8 0O B B B A @ O @ 8 @
2.0888 ©6.3168 @.0886C @ B @ B 8 0 & 8 & @ g - °S 1 @ @ @ @
2.8660 1.8188 @.08BAC 8 B A @ O 6 8 @ @ B @ = 9 2 @ @ 8 6
6.0818  -9.0000 B.ABBEH & 8 8 B & B 8 & § 6 @ 6 T 2 @ © @ 0
49956 1.2858 B.68BAH 8 B B @ O 6 8 @ @8 A @ 617 1 @ @ @ B /K/\/H\
41995 1.2858 B.B8BBH © B A @ O 6 8 @ O A @ T18 1 @ @ B B :
56762 -1.2726 06.B8BBH B B B B B B @ O @ © 8 T11 1 @ @ @ @
6.6747 -9.5823 B.0BBBH B B B B 8 0 @ © 0 O © g1z 1 @ 6 @ B o
3.7320 -6.3160 0.0868H © 8 6 0 8 0 0 0 8 0 8 @19 1 @ B @ 6 i
6.8862 -0.2269 ©6.0680H B 6 B 0 B B 6 8 0 0 O gl0 1 o o oo g
7.7331 -D.BBBE B.BBABH O 0O B B B A @ O @ 8 @
7.5062 ©.8469 6.0866H © B B B B B 6 6 @ g g 221 1 @ B @8 B
6.B67L 2.1266 ©.888BH © B B 6 B 8 @ @8 8 8 @ 222 1 @ @ 8 @
5.7932 2.1268 g.eEREH ©® B8 @ @ 8 & @ © & @0 @ 123 1 @ @ @ 4@
1.6906 0.8459 B.BABBH B B B A @ O O 8 O 0 A l@Z4 1 @ @ @ B
1.4631 ©0.6888 B.60BH B O B A 8 O O 8 O O A 1A 5 1 8 @ B B
2,318 -0.2269 0.6666H © @ 8 B 8 B 8 © 0 @ O 3126 1 6 @ B 6
Jd660 7430 o060 M b b b b b b 6 o o gg 1T 10088
22460 1.8188 B.BBABH O 0 B B B B @ @ O O aHnEﬁg 1 88 88
4 -1 BABBEH © B B D B B O 8 8 @ 0

L5981

.8106




Nouveaux plugins d'évaluation pour la Chimie : Tiny molstructures, reacsimilarity

CGRs

e Condensed graph of reaction (CGR)
= CGR = pseudomolécule
= > Méthodes de chemoinformatiques applicables
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Reacsimilarity - Construction d'une CGR

Atom mapping: nécessaire pour relier les graphes des réactifs et des produits
Attribue un identifiant unique aux atomes des réactifs et des produits.

Permet de trouver I'environnement d'un atome de produit dans les atomes des
réactifs

Déterminer les changements dans le graph

Si I'environnement a changé, liaisons et/ou atomes dynamiques.
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Reacsimilarity - Options de notation

e Threshold
= valeur a partir de laquelle la note est acceptée
= en dessous la note sera de O

e Alpha

= Permet de définit la sévérité de la notation &/Math Processing Error]
o Stéréochimie

= Définit si la stéréochimie est prise en compte
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Reacsimilarity - Demo Enseignant
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Reacsimilarity - Démo Enseignhant

» 0:00/3:19
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Reacsimilarity - Démo Etudiant

lest Accuell  Tableau de bord  Mes cours O o 88 =




Nouveaux plugins d'évaluation pour la Chimie : Tiny molstructures, reacsimilarity

Futur
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Futures evolutions

Mise a jour des différents plugins au fil des versions Moodle
Tiny
= Finitions nouvelle version avec 3D
ReacSimilarity et Molsimilarity
= Mise a jour des serveurs d'évaluation
= Passe en full ES6 pour Molsimilarity
Evolution Selon les retours
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Nouveau plugin en préparation

e Génie chimique
= Développement d'un sketcher open source, plugins tinymce et question type
en préparation

e Laboratoire Chemoinformatique / DNum /Société Ikigai
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Contacts Liens

Les plugins : sur Liens vers les plugins Moodle
Publication

Laboratoire de Chemoinformatique

DNum



https://moodle.org/plugins/browse.php?list=contributor&id=4051222
https://doi.org/10.1186/s13321-022-00645-0
https://doi.org/10.1186/s13321-022-00645-0
https://doi.org/10.1186/s13321-022-00645-0
https://doi.org/10.1186/s13321-022-00645-0
mailto:g.marcou@unistra.fr
mailto:louis.plyer@unistra.fr
mailto:cperves@unistra.fr
https://web.chemdoodle.com/
https://chem.libretexts.org/Courses/University_of_Arkansas_Little_Rock/ChemInformatics_(2017)%3A_Chem_4399_5399/2.2%3A_Chemical_Representations_on_Computer%3A_Part_II/2.2.2%3A_Anatomy_of_a_MOL_file
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Questions




