








Version 1.0





MODE D'EMPLOI





















































HUCKEL
























































Eric SIBERT


�



Table des matières





�TOC \o�I.	Présentation	3


II.	Guide de l'utilisateur	4


1 Mise en service	4


2 Première molécule	4


A Saisie	4


B Calcul	6


C Exploitation des résultats	6


3 Deuxième molécule	8


III.	Guide de référence	11


A Généralités	11


B Description de l'environnement	11


1 Chargement de molécule	11


2 Sauvegarde de molécule	12


3 Diagonalisation	12


4 Benzène	12


5 Edition des constantes de couplage	12


1 Ajout d'atome	12


2 Ajout de liaison	13


3 et 4 Suppression d'atome et de liaison	13


5 Valeurs usuelles	13


6 Remise à zéro	13


6 Editeur en ligne	13


1 Changer de nom	14


2 Suppression d'atome	14


3 Création d'atome	14


4 Suppression de liaison	14


5 Création de liaisons	14


6 Sauvegarde	14


7 Remise à zéro	14


8 Editeur graphique	15


1 Création d'atome	15


2 Suppression d'atome	15


3 Création de liaison	15


4 Suppression de liaison	15


5 Définition de l'unité	15


9 Exploitation des résultats	16


1 Liste des énergie	16


2 Répartition d'une orbitale	16


3 Visualiser une orbitale	16


4 Voir toutes les orbitales	16


5 Energie du système p	17


6 Charge des atomes	17


7 - Indice de liaison	17


�


�
I.	Présentation





		Le logiciel HUCKEL est un environnement conçu pour l'exploration des systèmes conjugués ( des molécules organiques. Il comporte une saisie des molécules numérique ou graphique éventuellement aidée par des images venant d'un scanner. Ensuite, un module réalise les calculs de chimie quantique correspondants d'après la méthode de Hückel simple. Enfin, une dernière partie permet d'exploiter les résultats précédemment obtenus.





	AVERTISSEMENT : Les bases de chimie quantique seront supposées connues et en particuliers les approximations de la méthode de Hückel simple. Dans le cas contraire, on se référera à des ouvrages de bases sur le sujet.�





		Ce logiciel requière un ordinateur IBM ( ou compatible doté de 640 Ko de mémoire vive, d'une carte vidéo EGA ou VGA, d'un lecteur de disquette 1,2 Mo et d'une souris Microsoft ( ou compatible. Il a été écrit sous Turbo Pascal de Borland (.





		La disquette comprend le logiciel HUCKEL lui-même (HUCKEL.EXE et HUCKEL97.EXE), le présent mode d'emploi écrit sous Word 2.0 ( (HUCKEL.DOC), des exemples de molécules (*.MOL) et quelques images (*.PCX). 





		Conventions typographiques : 





		Les textes affichés à l'écran par l'ordinateur sont écrits dans la documentation en Arial normal, les données à saisir en Arial gras. ( désigne la touche Entrée à droite du claver, Echap la touche échappement en haut à gauche du clavier et Tab la touche tabulation à gauche du clavier.





		Les remarques et suggestions pourront être adressées à :


Eric SIBERT


courrier@ericsibert.com





�
II.	Guide de l'utilisateur





	1 Mise en service





		Il suffit de se placer sous DOS dans la directorie où est installé le logiciel et de taper : HUCKEL (. Lorsque l'écran de présentation apparaît, appuyer sur : ( pour arriver au menu.





	2 Première molécule


		


		Nous allons étudier le butadiène.





		A Saisie





	Nous sommes dans le menu principal qui nous propose : 


		


			1 - Charger une molécule


			4 - Benzène


			5 - Editer les constantes de couplage


			6 - Editer en ligne une molécule


			7 - Remettre à zéro une molécule


			8 - Editer graphiquement une molécule


			0 - FIN








		Votre choix : _





	Taper 	6 ( pour rentrer dans le module de saisie des molécules.





	Vous obtenez l'écran suivant : 








			1 - Changer le NOM


			2 - Supprimer un atome


			3 - Créer un atome


			4 - Supprimer une liaison


			5 - Créer une liaison


			6 - Sauvegarder


			0 - Retour au MENU


		Votre choix : _





Vous commencez par : 	1 ( .





puis 			Nouveau NOM : BUTADIENE ( .





�
Ensuite, pour définir les positions des atomes de carbone : 





	Votre choix : 3 


Nature de l'atome : C


Coord X : 0


Coord Y : 0


Nature de l'atome : C


Coord X : 1


Coord Y : 0


Nature de l'atome : C


Coord X : 1.5


Coord Y : 0.866


Nature de l'atome : C


Coord X : 2.5


Coord Y : 0.866


Nature de l'atome : (





Il faut appuyer sur la touche ( sans indiquer de nom d'atome pour terminer la saisie des atomes. Vous retournez alors au menu et vous voyez en haut de l'écran : 





			      BUTADIENE


 1  C		(0.00;0.00)


 2  C		(1.00;0.00)


 3  C		(1.50;0.87)


 4  C		(2.50;0.87)





Il s'agit des quatre atomes que vous venez de saisir associer à un numéro d'ordre et à leurs coordonnées. Ce numéro d'ordre va permettre de définir les liaisons ( de la molécule et lors de l'analyse des résultats de positionner les différents coefficients.


Pour créer les liaisons ( du système : 





	Votre choix : 5 


Départ : 1 


Arrivée : 2 


Départ : 2 


Arrivée : 3 


Départ : 3 


Arrivée : 4 


Départ : 0 





Il faut indiquer 0 sur le dernier départ pour terminer la saisie des liaisons et vous reviendrez au menu avec : 





			      BUTADIENE


 1  C		(0.00;0.00)	2= 1


 2  C		(1.00;0.00)	3= 2


 3  C		(1.50;0.87)	4= 3


 4  C		(2.50;0.87)





Le système ( du butadiène est alors défini. 0 ( pour retourner au menu principal.





	B Calcul





Il suffit de demander Diagonaliser dans le menu : 





	Votre choix : 3 ( 





Après un temps normalement très court, l'ordinateur affiche une série de valeurs. Le calcul est alors terminé et on retrouve le menu en appuyant sur (.





	C Exploitation des résultats





Il s'agit de l'option Exploiter du menu :  





	Votre choix : 9 ( 





Vous avez un nouveau menu : 





				1 - Liste des énergies


				2 - Répartition d'une orbitale


				3 - Visualiser une orbitale


				4 - Voir toutes les orbitales


				5 - Energie du système (


				6 - Charge des atomes


				7 - Indice de liaison


				0 - retour au menu





		Votre choix : _





Taper 1 ( pour avoir la liste des énergies : 





-1.618


-0.618


0.618


1.618





Les énergies sont fournies en unité ( par rapport à (, c'est à dire que -0.618 signifie :


E=(-0.618(.





( pour retourner au menu.





En entrant 4 (, on visualise l'ensemble des orbitales superposées au squelette de la molécule avec en dessous de chacune l'énergie exprimée comme précédemment. Les orbitales p sont représentées comme si elles étaient vues parallèlement à leur axes de révolution, donc par des cercles. Si le signe du lobe supérieur est positif alors le cercle est plein sinon, si il est négatif alors seul le bord est blanc, l'intérieur reste transparent. Appuyer sur ( pour terminer.


�


L'option 5 ( permet de calculer l'énergie du système ( : 





Charge globale : 0 (





Il s'agit de la charge globale du système (.


L'ordinateur affiche alors : 





Electron PI : 4


Energie : 4.472 (	





L'énergie annoncée correspond à la stabilisation par rapport aux électrons ( pris individuellement dans une orbitale p. Pour une liaison éthylénique, nous avons 2( et pour deux liaisons éthyléniques non-conjuguées, 4(. Nous avons donc pour le butadiène une stabilisation de 0.472((( (( est négatif).





( pour retourner au menu.





Enfin 7 ( calcule l'indice de liaison en demandant comme pour l'énergie le nombre d'électrons ( de la molécule soit 4 dans le cas présent.





	2=  1 : 0.894


	3=  2 : 0.447


	4=  4 : 0.884





Les deux nombres de gauche désignent les atomes des extrémités de la liaison considérée et à droite, nous avons l'indice de liaison (C=C : 1, C-C : 0, benzène : 0.667). Pour le butadiène, les deux liaisons extrêmes sont donc plus fortes et proches d'une double liaison. Au contraire, la liaison centrale est faible et ressemble à une liaison simple. Ceci peut être mis en relation avec les longueurs de liaison� : 


�
dC=C < d1=2 < d2=3 < dC-C


1.33Å < 1.34Å < 1.47Å < 1.54Å





( pour retourner au menu.





Pour terminer l'exploitation des résultats : 





	Votre choix : 0 ( 








        3 Deuxième molécule





Nous allons maintenant étudier la quinoxaline (Diaza-1,4 naphtalène) :


�





Comme elle possède un cycle benzénique, nous allons utiliser celui qui est prédéfini : 


dans le menu principal taper : 4 ( . Nous modifions sont nom par l'éditeur en ligne comme pour le butadiène et nous revenons au menu principal : 6 ( 1 ( Nouveau NOM : QUINOXALINE (  0 (. 


Pour l'éditeur graphique, taper 8 (. A Fichier de fond : taper (.Une molécule de benzène de benzène s'affiche au centre de l'écran (les atomes de carbones sont représentés par des points) et Création d'atome : C dans le coin supérieur gauche. La flèche de la souris doit aussi apparaître.


Pour modifier la taille de la molécule, il faut utiliser les touche ( et (. Ici, je suggère d'augmenter quatre fois les dimensions proposées. 


Ensuite, on sélectionne avec la touche Espace le type d'atome à ajouter, ici N1, pour les azotes (1 est le nombre d'électrons ( entrant dans la délocalisation). Il faut prendre la souris et cliquer sur la position désirée pour qu'apparaisse un nouvel atome. Lorsque les deux atomes d'azotes sont placés, avec Espace, on resélectionne le carbone puis on crée les deux atomes restant pour terminer le cycle. 


Pour relier les atomes entre eux, changer d'option dans le coin supérieur gauche avec la touche Tab jusqu'à voir Création de liaison. En utilisant la souris, se positionner sur l'atome de départ, appuyer sur le bouton de gauche puis déplacer sans relâcher la flèche jusqu'au deuxième atome et relâcher le bouton. La liaison apparaît alors sous forme d'un trait. Quand les cinq liaisons sont définies, terminer en appuyant sur la touche Echap. 





Vous vous retrouvez dans le menu principal où vous sauvegarder avec 2 (.


3 ( lance les calculs. 


9 ( permet de les exploiter.


�
Nous pouvons, comme pour le butadiène, avoir la liste des énergies : 





-2.229


-1.550


-1.000


-0.414


0.764


1.000


1.515


1.686


2.414





Pour voir une orbitale, la BV par exemple, taper  3 ( : 


Numéro de l'orbitale : 6 ( 


Les orbitales sont classées par ordre croissant d'énergie, la plus basse a le numéro 1.


�





Les touches + et - modifient la taille globale de la représentation. Les touche * et / n'affectent que la taille des lobes de l'orbitale.





Echap  pour retourner au menu.


�
Enfin, nous avons la charge des atomes avec 6 (. 


Après saisie de la charge du système ( ( 0 ) : 





1 : 1.002


2 : 0.987


3 : 0.987


4 : 1.002


5 : 0.958 


6 : 0.958


7 : 1.151


8 : 1.151


9 : 0.903


10 : 0.903





Nous vérifions que les atomes d'azote qui ont une électronégativité supérieure à celle des carbones, ont un nombre moyen d'électrons ( supérieur à 1 soit une charge partielle de ��������-0.151.


�
III.	Guide de référence





	A Généralités





		Le logiciel se démarre sous DOS en tapant C:>HUCKEL (. Un écran de présentation apparaît et signal le numéro de version. On accède au menu principal en appuyant sur une touche quelconque.


	


	Les calculs de type Hückel Simple ne faisant intervenir que le système ( de la molécule étudiée, il ne faut fournir que le squelette correspondant à ce dernier. 





	B Description de l'environnement





		Le menu principal propose : 





							NOM_MOLECULE








		1 - Charger une molécule


		2 - Sauvegarder


		3 - Diagonaliser


		4 - Benzène


		5 - Editer les constantes de couplage


		6 - Editer en ligne une molécule


		7 - Remettre à zéro une molécule


		8 - Editer graphiquement une molécule


		9 - Exploiter les résultats


		0 - FIN








	Votre choix : _








Nom_molécule indique le nom de la molécule actuellement en mémoire. S'il n'y pas de molécule ou si le nom n'a pas été défini alors il n'est pas affiché et l'option 2 du menu n'est pas proposée.


Si la molécule ne possède pas d'atome, le choix 3 n'apparaît pas.


Si les calculs n'ont pas été effectués sur la molécule, l'option 9 n'existe pas.


Si par contre, ils l'ont été, les choix 3 et 5 disparaissent.


Tout changement de molécule (1, 6, 7 et 8) annule les calculs.





Nous allons maintenant étudier en détail les différents choix qu'on sélectionne en tapant le numéro suivi de (.





	1 Chargement de molécule





Nom du fichier : _





Il faut donner le nom du fichier sans indication de type avec éventuellement le chemin d'accès.





Exemple : 	NAPHTALENE (





Si le fichier n'existe pas, le message suivant apparaît : 


Fichier inexistant


( menu





	2 Sauvegarde de molécule





La sauvegarde est automatique. Elle se réalise dans la directorie courante et utilise uniquement les huit premières lettres du nom. Il faut donc veiller à ce que des molécules différentes n'aient pas le même début de nom sans quoi la deuxième molécule effacerai la première sans prévenir l'utilisateur.





	3 Diagonalisation





La diagonalisation réalise les calculs de type Hückel Simple sur la molécule courante et les stocke en mémoire. Le lancement est automatique et lorsque c'est fini, l'ordinateur affiche les vecteurs propres, les valeurs propres correspondantes, le nombre de cycle de calculs réalisés et le temps total.


( menu





	4 Benzène





Remplace la molécule courante par une de benzène.





	5 Edition des constantes de couplage





Cette option permet de modifier les énergies des orbitales des hétéroatomes (x et leurs énergies d'interaction (x-y . Les valeurs courantes sont affichées en haut de l'écran. Le menu est le suivant : 





				1 - Ajouter un atome


				2 - Ajouter une liaison


				3 - Supprimer un atome


				4 - Supprimer une liaison


				5 - Prendre les valeurs usuelles


				6 - Remettre à zéro


				0 - Retour au MENU


			Votre choix : 








		1 Ajout d'atome





�
Exemple : 





Nom (5 lettres maximum) :  S (


Energie ((+X() : 0.5 (


Nombre d'électrons ( : 1 (





Pas plus de deux électrons par orbitale ! (merci)





		2 Ajout de liaison





Exemple : 





1° atome (numéro) : 0 (


2° atome (numéro) : 9 (


Energie de résonance (() : 1 (





Les numéros des atomes sont à repérer dans la liste en haut de l'écran.





		3 et 4 Suppression d'atome et de liaison





Non-défini actuellement.


( menu





		5 Valeurs usuelles





Recharge les valeurs usuelles, celles qui sont présentes au démarrage du programme.


Elles proviennent de la littérature�.





		6 Remise à zéro





Annule toutes les valeurs de ( et ( sauf celles du carbone.





0 ( retourne au menu principal.








	6 Editeur en ligne





Il permet de saisir manuellement les coordonnées des molécules et donc d'avoir un dessin plus propre. Néanmoins, on veillera à ne pas dépasser 36 atomes sans quoi toutes les informations n'apparaîtront plus à l'écran. Le menu est : 


�



			1 - Changer le NOM


			2 - Supprimer un atome


			3 - Créer un atome


			4 - Supprimer une liaison


			5 - Créer une liaison


			6 - Sauvegarder


			0 - Retour au MENU


		Votre choix : _








		1 Changer de nom





Permet de changer le nom de la molécule courante. Le nouveau nom peut avoir jusqu'à 256 caractères mais seuls les huit premiers seront pris en compte pour la sauvegarde. Le logiciel met tous les toutes les lettres en majuscules et donc ne fait pas différence entre les minuscules et les majuscules.





		2 Suppression d'atome





Supprime l'atome dont le numéro est spécifié. Affiche : Ca n'existe pas. si le numéro n'est pas affecté.





		3 Création d'atome





Crée des atomes du type proposé aux coordonnées fournies. Ne retourne pas au menu entre chaque saisie d'atome. Pour terminer, il faut taper ( lorsque l'ordinateur demande Nature de l'atome : _. 





		4 Suppression de liaison





Supprime la liaison dont on précise les numéros des atomes d'extrémités. Affiche : Liaison inconnue. si la liaison n'existe pas.





		5 Création de liaisons





Crée des liaisons entre les deux atomes dont on précise les numéros.  Ne retourne pas au menu entre chaque saisie de liaison. Pour terminer, il faut taper ( lorsque l'ordinateur demande Nature de l'atome : _. 





		6 Sauvegarde





Sauvegarde de la même manière que dans le menu principale.





0 ( retourne au menu principal.





	7 Remise à zéro





Efface la molécule actuelle.


�
	8 Editeur graphique





L'ordinateur demande d'abord : 


Fichier de fond : _


Il s'agit de l'image qui servira d'arrière plan pour se guider lors du tracé de la molécule. Cette image doit avoir été saisie préalablement au scanner et être stockée au format PCX. Il faut indiquer le chemin et le nom de l'image sans son attribut. 


	Exemple : 


Fichier de fond : CYANINE1 (


Si vous n'indiquez pas de fichier ou un fichier inconnu, l'étape suivante sera sautée et vous passerez directement à l'édition sans avoir d'image de fond.


Echelle : _


Il faut adapter l'échelle pour que l'image occupe correctement l'écran.





L'écran passe en mode graphique et la souris est activée. 


La molécule s'affiche en blanc et, éventuellement, le fond en rouge. Les atomes de carbones sont représentés par des points, les autres par leur texte retranché éventuellement du chiffre qui les termine, et les liaisons par des traits simples.


Le mode actif est inscrit en haut à gauche. Au début, il s'agit de : 


Création : C


Pour changer de mode actif, il faut utiliser la touche Tab.





		1 Création d'atome





Mode actif : Création : X


Pour créer un atome, il faut cliquer avec le bouton gauche de la souris sur la position désirée et le type d'atome proposé apparaît. Pour changer de type d'atome, appuyer sur la touche Espace. 





		2 Suppression d'atome





Mode actif : Suppression d'atome


Il faut cliquer à proximité (moins de 1/10 d'unité) de l'atome à effacer. C'est l'atome le plus proche de la souris qui est effacé.





		3 Création de liaison





Mode actif : Création de liaison


Appuyer sur le bouton gauche de la souris à proximité du premier atome et relâcher à coté du second.





		4 Suppression de liaison





Mode actif : Suppression de liaison


Même méthode que précédemment.





		5 Définition de l'unité





Mode actif : Définition de l'unité


Même méthode que précédemment.


Permet de normé la représentation en cours, l'unité correspond à une longueur de liaison.





Echap pour terminer et retourner au menu.





	9 Exploitation des résultats





Plusieurs possibilités sont offertes : 





		1 - Liste des énergies


		2 - Répartition d'une orbitale


		3 - Visualiser une orbitale


		4 - Voir toutes les orbitales


		5 - Energie du système (


		6 - Charge des atomes


		7 - Indice de liaison


		0 - Retour au menu





	Votre choix : _








		1 Liste des énergie





Affiche la liste des énergies en unité ( ( E = ( + X.( ). Elles sont suivies de leur éventuelle dégénérescence.


( menu





		2 Répartition d'une orbitale





Donne pour l'orbitale demandée (numéro 1 pour celle de plus basse énergie) la liste de coefficients affectant les orbitales pz avec le numéro de l'atome correspondant qu'on pourra trouver dans l'éditeur en ligne.





( menu





		3 Visualiser une orbitale





Les orbitales p sont représentées superposées au squelette de la molécule comme si elles étaient vues parallèlement à leur axes de révolution, donc par des cercles. Si le signe du lobe supérieur est positif alors le cercle est plein sinon, si il est négatif alors seul le bord est blanc, l'intérieur reste transparent. Les touches + et - permettent de faire varier la taille de la molécule, * et / la taille des lobes. Appuyer sur Echap pour terminer.





		4 Voir toutes les orbitales





On visualise l'ensemble des orbitales superposées au squelette de la molécule avec en dessous de chacune l'énergie exprimée comme précédemment. La représentation est la même que précédemment. Pas de modification de taille possible.


( menu


�
	5 Energie du système (





Demande le nombre d'électrons du système ( (commun au 5, 6 et 7) : 


Charge globale : 0 (





Affiche ensuite le nombre total d'électrons ( et l'énergie correspondante en unité ( : 


Electrons PI : 6


Energie : 8.000 (


( menu





		6 Charge des atomes





Indique le nombre d'électrons ( présent au niveau de chaque atome.


( menu





		7 - Indice de liaison





Calcule pour chaque liaison, l'indice de liaison (0 pour C-C, 1 pour C=C et 0.667 pour le benzène).





0 ( retourne au menu principal.


�
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