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RESUME. Dans cet article, nous présentons ATOMOL, un logiciel d'enseignement assisté par
ordinateur destiné aux étudiants en premiére année de DEUG. L'architecture du systéme est
classique, mais sa conception est originale : elle repose entiérement sur un formalisme objet, aussi
bien pour la représentation des connaissances chimiques que pour la représentation générale des
exercices et des problémes. Ainsi, le systéme intégre un niveau spécifique a la chimie, et un niveau
générique réutilisable dans d'autres contextes. Aprés une bréve introduction sur le réle de
l'ordinateur dans l'enseignement de la chimie, l'article contient une présentation détaillée de
ATOMOL, et se termine par une discussion sur les qualités informatiques et l'intérét pédagogique
du logiciel.

ABSTRACT. In this paper, we present ATOMOL, a tutoring system, especially built for students
taking a first course in chemistry. The architecture of the system is rather classical, but the design
of the system is original: knowledge representation relies on an object-oriented basis, both for basic
chemical knowledge and for generic problem description and problem solving. Thus, the system has
two main components, a specific component for chemical knowledge, and a generic reusable
component for tutoring. The paper includes first a presentation of tutoring systems for chemistry,
then a detailed description of ATOMOL, and lastly, a discussion about the capabilities of ATOMOL
regarding programming and tutoring.

MOTS CLES : enseignement assisté par ordinateur, représentation des connaissances, chimie,
représentation a objets.

KEYWORDS' : computer aided instruction, tutoring system, knowledge representation, chemistry,
object-based representation.

1 La premicre version du logiciel ATOMOL a été développée au Laboratoire des Modeles
Informatiques Appliqués a la Synthése de 1'Université Louis Pasteur a Strasbourg, dans le cadre
de la thése d'Université préparée par le premier auteur.



1. Introduction

Traditionnellement, I'enseignement supérieur de chimie est composé de cours
magistraux, de séances de travaux dirigés illustrant les cours et de séances de travaux
pratiques en laboratoire. Actuellement, c'est dans le laboratoire que l'ordinateur a
trouvé le plus grand nombre d'applications, dans toutes les phases de
l'expérimentation :

* préparation d'une manipulation : rappels de cours et des consignes opératoires

par l'intermédiaire de logiciels d'enseignement assisté par ordinateur [PLL 93],

préparation a lutilisation du matériel a l'aide de logiciels de simulation

[MSA 80][HOL 84],

* pendant le déroulement de la manipulation : couplage d'appareils de chimie avec

un ordinateur pour le pilotage de la manipulation, I'acquisition et le traitement des

données [AD 93],

* en fin de manipulation : interprétation des résultats [SET 87].

Dans les cours de chimie, 'ordinateur peut étre un moyen original de visualisation
des modeles et des phénomeénes chimiques, par exemple a l'aide de modéles
moléculaires informatiques [AAF+ 91] ou de logiciels d'étude des structures
cristallines [DLL 89]. En ce qui concerne les travaux dirigés, il existe un certain
nombre de logiciels qui peuvent apporter un complément a I'enseignement
traditionnel. Des travaux intéressants ont €té réalis€és, par exemple pour l'aide a
l'apprentissage des regles de nomenclature des composés chimiques
[NAU 89][CLE 89], pour l'étude de l'aspect structural et géométrique des molécules
[BMA 84][DDR 89], ou encore en spectroscopie [CRF 88][RRC+ 88][CRR+ 91].
Plusieurs universités possédent un centre de ressources informatiques ou les étudiants
peuvent travailler en autoformation avec ce type de logiciels. C'est le cas de
l'université Louis Pasteur de Strasbourg, ou le logiciel ATOMOL est en cours de
développement.

Notre principal objectif est de donner aux étudiants la possibilité de s'entrainer
individuellement et librement sur des concepts de base en chimie, de maniere a ce que
chaque étudiant puisse progresser a son rythme et travailler conformément a son
niveau. Les sujets traités par le logiciel ATOMOL portent sur des notions de chimie
¢lémentaire indispensables au chimiste, comme les modes de représentation
¢électronique des molécules (formules de Lewis), la détermination de la géométrie des
molécules et les problémes de stéréochimie. En particulier, soulignons que ce type de
probléme n'est pas ou n'est qu'en partie pris en compte par les logiciels
d'enseignement assisté par ordinateur en chimie qui existent a I'heure actuelle?. La
compréhension et l'acquisition de ces notions se font par la pratique, autrement dit
par un entrainement suffisant et répétitif ; l'enseignement assisté par ordinateur se
préte particulieérement bien a un tel entrainement. Nous avons €galement tenu a
intégrer dans ATOMOL des fonctionnalités réservées a l'enseignant, qui lui

21e catalogue du C.D.LLE.C (Centre Documentaire Informatique Enseignement Chimie, Université
de Nice Sophia Antipolis) répertorie l'ensemble des logiciels d'enseignement assisté par
ordinateur disponibles en chimie. Le logiciel VSEPR [DDR 89] qui devait traiter le probleme de
la géométrie des molécules n'est pas opérationnel.



permettent de suivre les travaux effectués par les étudiants, d'ajouter des données aux
taches proposées par le logiciel et de gérer le déroulement des séances de travail.

La réalisation du logiciel ATOMOL a été I'occasion d'intégrer dans un nouveau
type d'application une représentation a objets des molécules congue initialement pour
un systéme de synthése assistée par ordinateur [NAP 92][NL 93]. Ainsi, nous avons
voulu montrer la généralité et le caractere évolutif des représentations a objets. Pour
la conception du logiciel, deux axes de travail ont été suivis en parallele : la
représentation informatique de I'expertise chimique et l'intégration de cette
représentation dans un environnement dédi¢ a I'enseignement. Ce travail a fait I'objet
d'une thése qui est la référence de base pour tout cet article [FIS 93]. En ce qui
concerne la chimie, aucune connaissance spécialisée n'est requise, la référence
générale étant [ARN 83].

Le cceur de l'article se compose de cinq grandes parties. Dans la premiére est
présentée l'architecture du logiciel d'enseignement assisté par ordinateur ATOMOL.
Les bases de I'implantation du logiciel sont examinées dans la deuxiéme partie, et les
raisons d'utilisation d'un langage a objets y sont précisées. Les trois parties suivantes
découlent directement de [l'architecture du systéme, puisqu'elles décrivent
respectivement la connaissance chimique de base (le module expert), les
caractéristiques de l'enseignement associées 8 ATOMOL (le module d'enseignement)
et enfin les méthodes de suivi des étudiants (l'historique de l'étudiant). L'article se
termine par une discussion sur les qualités pédagogiques et informatiques du logiciel
ATOMOL. Les nombreuses présentations d'objets génériques décrivant des concepts
chimiques et pédagogiques font également de cet article un exemple détaillé de
conception de représentation a objets.

2. Le logiciel ATOMOL

2.1. Architecture du logiciel ATOMOL

L'architecture que nous avons adoptée pour réaliser le logiciel ATOMOL est
calquée sur celle que l'on retrouve généralement dans les tuteurs intelligents, logiciels
d'enseignement assisté par ordinateur qui utilisent des techniques d'intelligence
artificielle [NV 88][QUE 91]. Le logiciel comprend donc un module expert, un
module d'enseignement, un historique de l'étudiant et une interface (figure 1). Le
module expert contient la description des connaissances du domaine a enseigner et les
mécanismes de raisonnement sur ces connaissances. La fonction du module
d'enseignement est de gérer le déroulement de I'apprentissage. Le troisieme module,
l'historique de 1'étudiant, est un ensemble d'informations concernant 1'é¢tudiant, qui
sont exploitées par le module d'enseignement pour adapter l'apprentissage a l'étudiant.
La communication entre l'étudiant ou l'enseignant et le module d'enseignement
s'effectue au travers de la derniére composante, l'interface.

Du point de vue de limplantation, le logiciel ATOMOL est un systeme a base de
connaissances, la base étant constituée par une représentation a objets des molécules,



programmeée en YCHEM?3, un langage a objets écrit en LISP [NAP 90] [NAP 92]. Pour
construire l'environnement d'enseignement autour de la représentation des molécules,
nous avons utilisé¢ naturellement les mémes langages, LISP et YCHEM, ce qui rend le
systeme totalement homogene. Ainsi, dans ATOMOL, les connaissances chimiques
de base mais aussi les éléments propres a l'enseignement sont représentés par des
objets génériques qui intégrent données et fonctions. Les caractéristiques générales
de ces objets sont explicitées dans le paragraphe suivant.

)
| Etudiant
Module Module 3
expert d'enseignement &
g
=
[Semi
Hism;lque PU— p-| Enseignant
e
I'étudiant —

Figure 1. Architecture du logiciel ATOMOL.

2.2. Les objets dans ATOMOL

2.2.1. Pourquoi une représentation a objets ?

Dans ce qui suit, les connaissances qui permettent de décrire et de manipuler une
molécule sont représentées par des objets. Dans une représentation a objets, 1'objet
est l'unité de connaissance et il peut étre de deux types, générique ou élémentaire. Un
objet générique, appelé aussi classe, regroupe un ensemble d'attributs et un ensemble
de méthodes qui forment un tout décrivant un concept. Un objet générique possede
un certain nombre de représentants particuliers, encore appelés instances, qui sont les
objets élémentaires effectivement manipulés dans les applications. De fait, toute
l'information propre a un concept est localis€ée en une seule unité homogene, méme si
un objet générique partage un certain nombre de propriétés avec d'autres objets
génériques par l'intermédiaire du mécanisme d'héritage. Une représentation a objets
évite donc la dispersion des caractéristiques associées & un concept et assure une
bonne cohésion des descriptions. Lorsqu'elles sont possédées par un langage de
représentation, les qualités d'homogénéité et de cohésion facilitent I'évolution et la
maintenance des logiciels créés avec ce langage [MNC+ 89]. Enfin, l'objet est une

3YCHEM est une version réduite de YAFOOL [DUC 88] adaptée aux micro-ordinateurs (Macintosh
ou PC).



unité de représentation qui autorise aussi une bonne compréhension et une bonne
lisibilité des structures décrites. Par rapport a d'autres structures de données plus
classiques utilisées pour représenter un modele constitutionnel des molécules comme
les tables de connexion [AH 75], une représentation a objets posseéde donc des
avantages certains.

2.2.2. Le langage a objets YCHEM

Le langage a objets YCHEM permet de construire et de manipuler des objets
génériques appelés frames ou modeéles. Un frame décrit un concept du monde réel, un
atome par exemple, et se présente comme une structure a trois niveaux, frame-
propriétés-facettes [MNC+ 89]. Les propriétés se divisent en attributs et méthodes.
Un attribut décrit une caractéristique du frame. Un attribut est lui-méme décrit par
une ou plusieurs facettes, qui expriment des modalités descriptives ou
comportementales attachées a l'attribut. A chaque facette est associée une “valeur”,
qui peut €tre une valeur élémentaire, mais aussi un type, ou un domaine, ou encore un
réflexe (fonction qui se déclenche lors de l'acces a l'attribut). Une méthode décrit un
comportement associ¢ au frame et elle est activée par un envoi de message.

La relation de spécialisation permet d'organiser les frames en une hiérarchie ou
graphe d'héritage ou les frames génériques partagent des propriétés avec des frames
spécifiques. Dans la hiérarchie, les ascendants d'un frame sont appelés ses
superframes, et ses descendants, ses sous-frames. L'héritage est multiple car un frame
peut avoir plusieurs superframes. 1l existe deux manieres de spécialiser un frame. La
premiere consiste a l'enrichir, c'est-a-dire a ajouter de nouvelles propriétés qui
n'existent pas dans les superframes. La seconde est le masquage, qui consiste a
redéfinir une propriété qui est déja présente dans un des superframes. Le partage de
propriété entre un frame et ses superframes est dynamique : les caractéristiques des
superframes ne sont consultées que par nécessité. La hiérarchie a une racine, appelée
Obj et -1 deal en YCHEM, qui possede des propriétés d'ordre général (impression
d'un frame, visualisation, etc.) héritées par tous les autres frames de la hiérarchie.

A partir d'un frame, on peut fabriquer un grand nombre d'objets élémentaires du
méme type, qui possédent les caractéristiques du frame. Ces objets particuliers ont la
méme structure que le frame et sont appelés les instances du frame. Les instances
sont des objets terminaux, qui ne peuvent plus étre spécialisés.

La figure 2 présente une description simplifiée de la hiérarchie d'héritage des
objets élémentaires de chimie?. Un de ces objets est At ome, qui décrit les propriétés
générales communes a tous les atomes. Le frame C qui représente l'atome de
carbone, est une spécialisation du frame At one et hérite les propriétés du frame
Atome. A partir du frame C, il est possible de créer un nombre quelconque de
carbones particuliers.

4Des représentations similaires d'objets chimiques élémentaires ont été présentées dans [AP 90].



3. Le module expert d'ATOMOL

Le module expert est un des quatre modules principaux que comporte le logiciel
ATOMOL. Son role principal est de gérer la connaissance relative au domaine dans
lequel le systéme travaille. Le module expert recouvre donc une représentation des
connaissances et des fonctions d'expertise permettant de manipuler ces connaissances.
Les trois objets de base de la représentation sont l'atome, la liaison et la molécule.
Ces trois objets suffisent a décrire un modele constitutionnel de la molécule, qui est
considérée comme un graphe non orienté dont les sommets correspondent aux
atomes et dont les arétes correspondent aux liaisons. Les fonctions d'expertise sont
des fonctions de perception, qui permettent de dégager des propriétés descriptives et
chimiques a partir des caractéristiques structurelles des objets chimiques (par exemple
la recherche des caractéristiques stéréochimiques ou des fonctionnalités d'une
molécule). D'autres fonctions d'expertise permettent de procéder a diverses
opérations sur les molécules, comme la visualisation d'une molécule ou Ila
comparaison de deux structures moléculaires. Nous allons préciser dans la suite la
structure des objets chimiques élémentaires, atomes, liaisons et molécules.

oj et - | deal
/Y \
At one Mol ecul e
Li ai son ‘ \,
A Ny, \ "
K " ‘.s ‘\ ‘l‘
N ‘\ ‘-‘ . '
C N (0] Li 106 Li 107 Li 108 Mb109 Mb110
AN d \ >

C101 C102 0103 0104 0105

> Relation de spécialisation

---------- > Relation d'instanciation

Figure 2. Hiérarchie simplifiée des objets chimiques. Le nom d'une instance est
constitué des deux premieres lettres de celui du frame, suivies de la valeur d'un
compteur qui est incrémenté d'une unité a chaque fois qu'une nouvelle instance est
créée. Par exemple, les frames C101 et C102 sont des instances du frame C

3.1. Description des atomes

Le frame At one définit de maniere générique les propriétés communes a tous les
atomes (figure 3). Le premier attribut, numer o- at omi que, possede deux facettes
de typage qui indiquent que le numéro atomique est un entier appartenant a
lintervalle [ 1, 103] . La masse atomique est un nombre réel compris entre 0 et 260.
La charge est une valeur appartenant au domaine [-3 -2 -1 0 1 2 3] ; par



défaut, 'atome a une charge nulle. La valence’ peut prendre une valeur entiére allant
de 1 a 6. Les vi ci nal es sont les liaisons adjacentes a l'atome. La saturation est un
entier qui indique le nombre de liaisons simples que l'atome peut encore former avec
d'autres atomes ; elle dépend de la charge de l'atome, de sa valence, et des liaisons
adjacentes a l'atome. Par défaut, un atome ne posseéde aucun voisin ou atome lié.
L'attribut el ect rons contient la structure électronique de l'atome, décrite par le
nom du gaz rare qui précede l'atome dans le tableau périodique des éléments et par le
type des électrons périphériques. La configuration d'un stéréocentre® est un élément
du domaine [NIL R S] ; la valeur peut étre obtenue par le réflexe si-besoin
cal cul - confi gurati on. Un atome n'a par défaut aucune configuration. L'attribut
nol ecul e précise le nom de la molécule a laquelle appartient 1'atome ; par défaut, il
n'appartient a aucune molécule. Enfin, l'attribut st ruct ur e- el ect r oni que est le
sélecteur d'une méthode appelée cal cul - struct ure- el ectroni que, qui donne
la structure électronique compléte de l'atome. Les notions associées aux attributs
el ectrons et cal cul -structure-el ectroni que sont explicitées sur des
exemples au paragraphe 6.

(At one
(est-un bj et -1 deal )
(nuner o- at om que ($un entier)
($intervalle [1 103]))
(masse- at oni que ($un reel)

($intervalle [0 260]))
(charge ($domaine [-3 -2 -1 01 2 3])
($defaut 0))
(valence ($donmine [1 2 3 4 5 6]))

(vicinal es ($des Liai son)
($defaut NL))
(saturation ($si-besoin calcul-saturation))
(voisins ($des Atone)
($si-aj out supprime-saturation)
($si-enl eve suppri me-saturation)
($defaut NL))
(électrons ($defaut NIL))

(configuration ($si-besoin calcul-configuration)
($domaine (NIL R S))
($defaut NL))

(nol ecul e ($un Mol ecul e)
($defaut NL))

(structure-el ectronique
($nmet hode cal cul -structure-el ectronique)))

Figure 3. Le frame At Oe, qui représente le modéle des atomes.

5 La valence d'un atome est le nombre maximal de liaisons auxquelles 1'atome peut participer.
6Un stéréocentre est un atome dont les liaisons posseédent une orientation particuli¢re dans 1'espace ;
selon cette orientation, la configuration du stéréocentre est dite R ou S.



La figure 4 présente une spécialisation du frame Atone, le frame O, qui
représente 1'atome d'oxygene. Des facettes de valeur ont €té associées aux attributs
qui particularisent I'atome d'oxygéne.

(O
(est-un Atone)
(nom ($val eur "oxygéne"))
(nuner o- at om que ($val eur 8))
(masse-atom que ($val eur 15.9949))
(val ence ($val eur 2))
(électrons ($valeur (He 2s 2 2p 4))))

Figure 4. Le frame O qui représente 'atome d'oxygene.

D'un point de vue pratique, il existe deux possibilités pour calculer la valeur d'un
attribut : un réflexe si-besoin qui attache une valeur a l'attribut des qu'il en a calculé
une’, une méthode qui calcule systématiquement la valeur. Un réflexe si-besoin est
préférable lorsque la fréquence d'acceés a la valeur de l'attribut est €levée et que la
valeur de l'attribut ne varie pas avec le temps. Une méthode est plutdt utilisée si le
calcul de la valeur de l'attribut nécessite des données externes non accessibles
directement dans l'objet concerné, si les accés a la valeur de l'attribut sont peu
fréquents ou encore si la valeur de l'attribut évolue dans le temps. Ainsi, dans le cas
ou la valeur de l'attribut est souvent modifiée, une méthode s'impose, car un calcul
systématique permet d'obtenir des valeurs constamment a jour. Toutefois, il est
toujours possible d'utiliser un réflexe si-besoin, mais dans ce cas, il faut mettre en
place des réflexes si-ajout et si-enleéve pour maintenir la cohérence des valeurs
interdépendantes. C'est le cas pour l'attribut sat ur at i on : la valeur de la saturation
d'un atome est calculée par le réflexe si-besoin cal cul - saturation (qui n'est
activé qu'en cas d'absence de valeur). Si l'environnement d'un atome est modifié par
adjonction ou suppression d'atomes voisins, alors la valeur obsoléte de l'attribut
saturation est supprimée par lintermédiaire des réflexes si-ajout et si-enléve
associés a l'attribut voi si ns. La valeur de sat urati on ne variant pratiquement
pas dans les activités d'ATOMOL (les molécules sont statiques), un réflexe si-besoin
a donc été préféré a une méthode.

3.2. Description des liaisons

Le frame Li ai son qui décrit les liaisons interatomiques (arétes du graphe
moléculaire) posseéde quatre attributs (figure 5). L'or dr e® de la liaison est un entier

TCette stratégic a ¢té adoptée dans YCHEM, mais la stratégic opposée, a savoir ne pas associer de
valeur a l'attribut, est concevable.

8L'ordre d'une liaison est en relation avec la force de cette liaison : I'ordre est 1 pour une liaison
simple, 2 pour une liaison double et 3 pour une liaison triple. Il s'agit ici d'un ordre formel qui
est une simplification de la réalité.



égal a 1, 2 ou 3. Les extreni t es désignent les atomes situés aux extrémités de la
liaison. Une liaison ne peut étre construite entre deux atomes que si l'ordre de la
liaison est inférieur a la saturation de chacun des atomes. C'est le role du réflexe si-
possible | i ai son-possi bl e? de vérifier cette contrainte : si la condition de
saturation n'est pas respectée, les atomes extrémités ne peuvent pas étre mis en place
et la liaison n'est pas créée. Lorsqu'une liaison est effectivement créée, les attributs
ordre et extrem tes se voient associer une valeur. Le réflexe si-ajout +net - a-
j our - at ores attaché a ext r emi t es entre en action apres I'écriture de la valeur de
l'attribut : pour chacun des atomes extrémités, il met a jour les valeurs des attributs
voi sins et vicinales. Le réflexe si-enléve - met - a- j our - at ones agit de
manieére similaire, au moment de la suppression de la valeur de lattribut
extrem tes. Par défaut, la liaison n'a pas de st er eochi mi e, mais la valeur de
cet attribut peut étre calculée par le réflexe cal cul - st er eochi mi e. Comme pour
le frame At onre, l'attribut nol ecul e indique a quelle molécule appartient la liaison.

(Li ai son
(est-un Objet-Ildeal)

(ordre ($un entier)
($domaine [1 2 3]))

(extrenmtes ($des At one)
($si - possi bl e |iai son-possi bl e?)
($si-aj out +met-a-jour-atones)
($si-enleve -net-a-jour-atones))
(stereochime ($si-besoin calcul-stereochinie)
($domaine [NIL Z E])
($defaut NL))

(nol ecul e ($un Mol ecul e)
($defaut NL)))

Figure 5. Le frame Li ai son.

3.3. Description des molécules

Apres les atomes et les liaisons, nous allons décrire le frame Mol ecul e, qui
représente les graphes moléculaires et qui peut se voir comme un ensemble d'atomes
et de liaisons. Le frame Mol ecul e posséde donc deux attributs qui définissent sa
structure : at omes et | i ai sons (figure 6). La valeur de ces attributs est constituée
de la liste des atomes et des liaisons composant la molécule. La facette $si - aj out
associée a l'attribut at omes introduit le réflexe +net - a- j our - nomdont le but est
d'écrire le nom de la molécule dans l'attribut ol ecul e de chaque atome appartenant
a la molécule. Si on supprime des atomes dans la molécule, le réflexe - net - a-
j our - nomsupprime la valeur de l'attribut ol ecul e pour chacun d'entre eux. Les
mémes réflexes sont utilisés lors de l'adjonction ou la suppression de liaisons. Les

9Une liaison posséde une stéréochimie si les positions des groupements d'atomes liés a ses
extrémités confeérent une géométrie particuliére a la molécule. Selon la nature et la position des
groupements, la stéréochimie d'une liaison peut étre Z ou E.



attributs cycles, cycles-aronmatiques et classes-de-synetrie
mémorisent les caractéristiques chimiques de la molécule. Leurs valeurs sont
calculées par des réflexes si-besoin qui permettent de procéder a la perception
chimique de la molécule. Les fonctions de perception chimique permettent l'analyse
des molécules et entrent en jeu notamment pour comparer les molécules proposées
par les étudiants dans les exercices a des molécules de référence. Les informations
obtenues lors de la perception sont également nécessaires pour visualiser les
molécules dans les énoncés des exercices, et ce dans les divers modes de
représentation des structures moléculaires.

(Mol ecul e
(est-un Objet-Ildeal)
(at ones ($des At one)

($defaut NL))
($si-aj out +met-a-jour-nom
($si-enleve -net-a-jour-nom)
(I'iai sons ($des Liaison)
($defaut NL))
($si-aj out +met-a-jour-nom
($si-enleve -net-a-jour-nom)
(cycl es ($si - besoi n perception-cycles))
(cycl es-aromati ques
($si -besoin perception-aromaticite))
(cl asses-de-synetrie
($si - besoin perception-synetrie)))

Figure 6. Le frame Mol ecul e.

Afin d'expliciter les relations qui existent entre atomes, liaisons et molécules, nous
allons décrire la création d'une instance de Mol ecul e. Cette création se déroule en
trois temps : création des atomes, puis des liaisons, puis de la molécule elle-méme.
Voyons le cas d'un exemple simple : une molécule d'eau (figure 7). La premiere étape
est la création de deux instances du frame H, H1 et H2 et d'une instance du frame O,
3. Ensuite, une liaison Li 4 d'ordre 1 dont les extrémités sont les atomes H1 et O3
est créée. Cette création s'accompagne de la modification de la valeur des attributs
voi sins et vi ci nal es des atomes HL et 3. HL a O3 pour voisin et Li 4 pour
vicinale. Le déroulement est similaire pour la création de la deuxieme liaison simple
Li 5 entre H2 et O3. Enfin, une instance du frame Mol ecul e est créée, Mb6, a
laquelle sont attribuées la liste d'atomes (HL H2 O3) et la liste de liaisons (Li 4
Li 5) . La mise en place des atomes et des liaisons est suivie de I'écriture du nom de la
molécule, M6, dans l'attribut nol ecul e de chacun des constituants.

4. Le module d'enseignement

Le module d'enseignement contient la description des taches qui sont proposées a
I'étudiant et qui sont soit des exercices, soit des problemes. Le module
d'enseignement s'articule autour de deux niveaux : un niveau de taches génériques qui
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(03

(est-un O)

(voisins ($value (H1 H2)))
(vicinales ($value (Li4 Li5)))
(molecule ($value Mo6)))

(Li4 (Li5
(est-un Liaison) (est-un Liaison)
(ordre ($value 1)) (ordre ($value 1))
(extremites ($value (H1 03))) (extremites ($value (H2 03)))
(molecule ($value Mo6))) \( (molecule ($value Mo6)))
(H1 H— G&G—H |2
(est-un H) (est-un H)
(voisins ($value (03))) /' \ (voisins ($value (03)))
(vicinales ($value (Li4))) (vicinales ($value (Li5)))
(molecule ($value Mo6))) (molecule ($value Mo6)))

(Mo6

(est-un Molecule)

(atomes ($value (H1 H2 O3)))
(liaisons ($value (Li4 Li5))))

Figure 7. Création d'une molécule d'eau.

peuvent s'appliquer & un domaine quelconque, et un niveau de taches spécifiques
dédiées a la chimie. Dans une premiére partie, nous définissons la notion de probléme
telle qu'elle a été envisagée pour ATOMOL. Ensuite, nous décrivons la structure du
module d'enseignement et de ses principales composantes : tache, exercice et
probléme. Durant cette description, nous donnons quelques exemples d'exercices et
de problemes de chimie.

4.1. La notion de probléme

D’une maniere générale, un probleme est en relation avec 1’apprentissage d’un
concept de chimie organique. Un tel concept posséde un degré de complexité lié a
I’ensemble de connaissances qu’il est nécessaire d’avoir pour pouvoir appréhender le
concept. Ainsi, moins un concept nécessite de connaissances, moins il est complexe
(et plus il est élémentaire), et réciproquement, plus un concept nécessite de
connaissances, plus il est difficile a apprendre, et plus il s’appuie sur la connaissance
de concepts ¢élémentaires. L'apprentissage d’'un concept se traduit donc par un
ensemble de tdches de base qui sont en rapport avec I’apprentissage de concepts
élémentaires.

Pratiquement, un probléme se définit par rapport a un concept a apprendre par
I’étudiant comme une composition d’exercices, qui correspondent chacun a une tache
de base, donc a un concept €lémentaire a apprendre. Dans la composition d’un
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probleme, certaines séquences d’exercices peuvent €tre isolées parce qu’elles forment
un ensemble cohérent permettant d’appréhender un concept de degré de complexité
inférieur a celui du concept auquel le probléme s’intéresse dans sa globalité. Le
concept de degré de complexité inférieur s’appelle un sous-concept et la séquence
d’exercices un sous-probléme. C’est I’enseignant qui décide du degré de complexité
d'un concept, et en particulier d’isoler des séquences d’exercices en problémes ou
sous-problémes.

Un probleéme est représenté par un graphe orienté sans circuits appelé graphe des
tdches. Les sommets du graphe symbolisent des taches élémentaires et les arcs du
graphe symbolisent la relation “est un prérequis de”, qui permet de classer les taches
par leur degré de complexité. Plus précisément, la tiche symbolisée par un sommet
S1 est un prérequis de la tdche symbolisée par un sommet S2 si le concept associé a
S1 doit étre maitrisé pour que le concept associ€ a S2 puisse étre lui-méme maitrisé
(le concept associé a S1 est moins complexe que le concept associé a S2). La relation
“est un prérequis de” est antisymétrique et transitive, mais non réflexive et non
symétrique (pas de boucle ni de circuit dans le graphe des taches). La notion de
prérequis existe dans de nombreux systémes d'enseignement assisté par ordinateur,
soit pour exécuter un retour-arriere quand une ou plusieurs erreurs ont eu lieu
pendant la résolution d'une tache, soit comme filtre d'acces a une tache [REG 88]
[COR+ 88][GAV 91].

Un exemple de graphe de taches est donné a la figure 8 : le probleme Pb1l est
constitué de 4 exercices et d’'un sous-probleme Pb2, le sous-probleme Pb2 étant lui-
méme constitué de 3 exercices.

Le graphe des taches représente en réalité¢ I’espace d’états associ€¢ au probleme a
résoudre par I’étudiant [NIL 80]. En s’appuyant sur ce parallele, il est possible
d’envisager plusieurs modes de résolution de problemes correspondant a autant de
stratégies possibles de parcours de ’espace d’états. Ainsi, un premier mode de
résolution consiste a guider 1'étudiant vers le but d'un probléme en commengant par
les taches les plus élémentaires et en continuant par des tdches de plus en plus
complexes faisant appel a des résultats antérieurs (démarche synthétique). Ce premier
mode de résolution est dit dirigé par les données. Pour le probleme Pbl de la
figure 8, un parcours possible est : Ex5 - Ex4 - Ex3 - Ex2 - Ex8 - Ex7 - Ex6 - Ex1.
Le deuxiéme mode de résolution consiste a partir du but d'un probléme pour renvoyer
I'étudiant a des taches de complexité inférieure en cas d'échec (démarche analytique).
Ce second mode de résolution est dit dirigé par le but avec (éventuel) retour aux
prérequis. Ainsi, si l'exercice Ex1 est proposé a l'étudiant et qu'il se trompe, il lui est
demandé de résoudre les exercices Ex6 et Ex2, et les exercices de complexité
inférieure en cas de nouvel échec. Un troisitme mode de résolution consiste a
reconstruire le graphe des taches associé au probléme. Les exercices sont proposés en
vrac a 'étudiant qui doit les “ordonner”, autrement dit, suivre une démarche qui soit
en accord avec la relation “est un prérequis de”. En particulier, si '¢tudiant choisit
un exercice d'un certain degré de complexité alors que les exercices de complexité
inférieure n'ont pas €té traités, I'étudiant commet une erreur.
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(ex8 J| ( Exs )

([ Ex7

= "est-un prérequis de"

Ex6

Pb2

Pb1

Figure 8. Exemple de représentation d'un probléme.

En résumé, la représentation d’un probléme qui a été choisie, a savoir le graphe
des taches, s’adapte bien a l’application de méthodes de résolution multi-étapes
(comportant une succession d’étapes de résolution élémentaires). Les différentes
méthodes de résolution correspondent a différents modes de parcours possibles du
graphe des taches. L’étudiant se voit ainsi proposé plusieurs points de vue sur un
méme probleme. Le mode “dirigé par les données” est plutét adapté a une phase
d’apprentissage, ou [’étudiant aborde le probléme pour la premiere fois. La
reconstruction d’un probléme nécessite pour sa part une bonne connaissance de la
structure du probléme et des relations existant entre les divers composants du
probléme. Elle peut donc étre utilisée pour contrdler les acquis d’un étudiant. Le
mode “dirigé par le but avec retour aux prérequis’ s’impose lorsque 1’étudiant
s’intéresse a un point particulier dans un probleme (matérialis€ par un ou plusieurs
exercices). Si le renvoi systématique a des prérequis peut apporter une aide dans de
nombreux cas, il n'est toutefois pas certain que l'erreur soit due a une méconnaissance
des prérequis. La source de l'erreur peut résider dans une toute autre cause :
méconnaissance des régles permettant de résoudre l'exercice, mauvaise
compréhension de ['énoncé, etc. Nous ne disposons actuellement d'aucun moyen
permettant de déterminer avec précision si la cause de l'erreur est due ou n'est pas
due a une méconnaissance des prérequis.

Soulignons toutefois que le parcours du graphe des tiches ne correspond pas
véritablement a une résolution de probléme. En effet, ATOMOL ne peut pas
rechercher de solutions particulieres autres que celles qui sont déja implicitement
codées dans le graphe des taches. 1l n’est donc pas possible de proposer d’autre
modes de résolution que ceux décrits ci-dessus. En cela, le fonctionnement
d’ATOMOL est limité, car les caractéristiques d'un systéme de résolution de
problémes, comme en dispose le programme GEORGE par exemple [CCC 86], lui
font défaut.
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4.2, La structure du module d'enseignement : tiches, exercices et
problémes

Le module d'enseignement est décrit par une hiérarchie d'objets, dans laquelle on
distingue une partie générique, composée des frames Tache, Probl ene,
Exer ci ce, Repondr e- Au- Cl avi er, Conpl et er, Choi si r, Dessi ner, et une
partie spécifique au domaine de la chimie (figure 9). La racine de cette hiérarchie est
le frame Tache, qui contient les caractéristiques communes a toutes les taches. Deux
spécialisations du frame Tache sont les frames Probl eme et Exercice qui
décrivent la constitution et le déroulement d'un probléme ou d'un exercice, en
général. Les exercices génériques Repondre-Au-C avier, Conpleter,
Choi si r, Dessi ner décrivent chacun un déroulement particulier d'exercice. Les
exercices et les problémes de chimie sont des spécialisations des exercices et du
probléme génériques.

(vjet-1deal )

Partie générique

Repondr e- i ) (Dessi ner )
(Con"pl eter ) Choi sir
Met hode Nurner o- Couche- De- Fi gur e- De-
- De- At omi que Val ence Repul si on

Gllespie

Zones- De- Structure- Geonetri e- De- Struct ure-
Densite- El ectr oni que- La- Mol ecul e De- Lew s

El ectroni que Fondanent al e

Partie spécifique
ala chimie

Figure 9. Le module d'enseignement.

Nous présentons maintenant certains ¢€léments génériques du module
d'enseignement : le frame Tache, le frame Exer ci ce et une de ses spécialisations,
l'exercice Choi sir, et nous terminerons par la description du frame Pr obl ene.
Parall¢lement, nous donnons des exemples d'application de ces éléments génériques a
la chimie.
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4.2.1. Les tdches

Le frame Tache spécifie les propriétés communes a toutes les taches (figure 10).
Pour chaque tache, trois niveaux de difficulté sont prévus, le premier niveau étant
attribué a une tache élémentaire, le deuxieme a une tache de difficulté moyenne, et le
troisieme aux taches les plus ardues. Ces trois niveaux sont matérialisés par trois
listes de données appelées donneesl, donnees2 et donnees3. Par exemple,
supposons qu'une tache consiste a demander le numéro atomique d'un atome
(exercice appelé Numero- Atom que dans la suite), les listes de données
correspondant aux trois niveaux de difficultés sont les suivantes :

* le niveau 1 pour les atomes des deux premieres périodes du tableau périodique

dont les numéros atomiques sont habituellement le mieux mémorisé :

donneesl = (H He Li Be B...)

* le niveau 2 pour les atomes de la troisiéme période et quelques autres atomes

qui sont rencontrés fréquemment :

donnees2 = (Na Ar Br...)

* le niveau 3 pour les autres atomes (atomes pour lesquels méme les spécialistes

consultent le tableau périodique) :

donnees3 = (Sc Ti V...)

Les atomes sont donc traités par classes de difficulté et non individuellement.
Plutét que de créer une seule tiche, Nuner o- At om que, avec trois listes de
données, il aurait été possible de créer une tdche pour chacun des niveaux de
difficulté, ou méme une tache pour chaque atome. Nous avons procédé de cette
maniere puisque le déroulement de I'exercice est le méme quel que soit I'atome en
question.

Le niveau de difficulté d'un probléme est le maximum des niveaux de difficulté des
exercices ou des sous-problémes qui le composent.

Lors de l'instanciation d'une tache proposée a un étudiant, le systeme ATOMOL
affecte a chacun des attributs ni veau, donnees et appel ant, une valeur
particuliere, qui est fixée en fonction de l'historique de I'étudiant (voir § 5). Le
ni veau de difficulté d'une tache est 1, 2 ou 3. L'attribut donnees contient les
données particulieres d'une instance d'exercice ou de probléme. Par exemple, pour
l'exercice concernant le numéro atomique du sodium Na, qui est une instance de
l'exercice Numer o- At omi que, la valeur de l'attribut ni veau est 2 et celle de
l'attribut donnees est Na. Les données sont contenues dans des fichiers et ne sont
chargées que par nécessité, apres l'activation d'un réflexe si-besoin associé a chacun
des attributs qui lit le fichier de données, et ceci afin de ne pas surcharger la mémoire
centrale de l'ordinateur avec les données de l'ensemble des taches. L'attribut
erreurs est un entier €gal au nombre d'erreurs commises par 1'étudiant lors de la
résolution d'une tache. Enfin, si I'exécution de la tache a été provoquée par une autre
tache (par exemple lorsqu'un exercice est appelé par un probléme), le nom de cette
derniére est écrit dans l'attribut appel ant. Un dernier attribut concernant les
données est la méthode sauvegar der - donnees qui sert a sauvegarder les listes de
données quand elles ont été modifiées par l'enseignant, ce dernier disposant d'outils
permettant d'ajouter des données aux exercices et aux problémes, ou d'en supprimer.
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(Tache
(est-un Objet-Ildeal)
(donneesl ($si-besoin lire-donneesl))
(donnees2 ($si-besoin lire-donnees?2))
(donnees3 ($si-besoin lire-donnees3))
(niveau ($donmaine [1 2 3]))
(donnees ($defaut N L))

(appel ant ($un Tache)
($defaut NIL))

(erreurs ($un entier)
($def aut 0))

(sauvegar der - donnees
($nmet hode sauvegarder - donnees)))

Figure 10. Le frame Tache.

4.2.2. Les exercices

Le frame Exerci ce contient la description générale d'un exercice et possede
quatre types d'attributs (figure 11). Les premiers, t ype-f enetre, zone- enonce,
zone-coment ai res et i cones servent a spécifier l'environnement graphique
d'un exercice. Les seconds, creation, destruction, resolution,
presentation, termni nai son et notati on sont en rapport avec les opérations
exécutées lors du déroulement d'un exercice depuis la création d'une instance
d'exercice jusqu'a sa destruction, en passant par la résolution de I'exercice proprement
dite. L'attribut prerequi s sert a définir les liens générés par la relation est-un-
prérequis-de. Les derniers attributs, demandes- ai de et demande- sol uti on,
servent & mémoriser les actions d'un étudiant qui essaie de résoudre I'exercice.

L'environnement graphique général associé a un exercice est défini par les quatre
premiers attributs. L'attribut t ype- f enet r e spécifie 1'aspect de la fenétre présentant
un exercice. Deux autres attributs servent a délimiter les zones dans la fenétre :
l'attribut zone- enonce ou est affiché 1'énoncé et 'attribut zone- corment ai r es
ou sont annoncés les messages d'erreur et les aides. Un dernier attribut, i cones,
contient le nom des icOnes associées a l'exercice, et qui sont par défaut les trois
icones | cone-Fini, | cone-Aide, et | cone-Sol (figure 12). L'étudiant doit
sélectionner 1'icone /INI pour valider sa réponse. La sélection de licone AIDE
entraine 'affichage d'une ou plusieurs aides. L'étudiant peut sélectionner l'icéne SOL
s'll ne parvient pas a résoudre l'exercice, et la solution est alors donnée par le logiciel.
Comme cet environnement par défaut est hérité¢ par l'ensemble des exercices, la
cohérence dans leur présentation est garantie : les différentes zones ont la méme
disposition et la fonction des icones est la méme dans tous les exercices. Ceci permet
a l'étudiant de s'adapter rapidement a l'interface du logiciel. Cette fagon de faire
s'apparente a ce qui se pratique couramment dans le monde des micro-ordinateurs ou
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(Exercice
(est-un Tache)
(type-fenetre ($defaut Fenetre-exercice))
(zone-enonce ($defaut (0 50 30 500)))
(zone-coment ai res ($defaut (270 50 300 500)))
(i cones ($defaut (Icone-Aide Icone-Fini Icone-Sol)))

(creation ($nethode creation-exercice))
(destruction ($nethode destruction-exercice))
(resol ution ($nmethode resol uti on-exercice))
(presentation ($methode presentation-exercice))
(term nai son ($nethode fin-exercice))

(notation ($nethode notation-exercice))

(prerequis ($des Exercice)
($defaut NL))

(demandes-aide  ($un entier)
($def aut 0))
(demande- sol ution ($domaine [NIL t])
($defaut NL)))

Figure 11. Le frame Exer ci ce.

Quel est le numéro atomique de l'atome de carbone (C) ? Entrez votre
proposition et validez en sélectionnant 1'icone FINI.

Votre proposition : 6

Figure 12, L'exercice concernant le numéro atomique.

la grande majorité des logiciels se présentent sous le méme aspect graphique (éditeur
de texte, éditeur graphique, etc.)

Le déroulement d'un exercice est €également commun a tous les exercices, afin de
favoriser une bonne et rapide adaptation de l'apprenant. En effet, toutes les méthodes
qui assurent le déroulement d'un exercice sont définies au niveau de l'exercice
générique : sa création, sa présentation, sa résolution, sa terminaison, sa notation et
sa destruction.

L'attribut prer equi s d'un exercice contient la liste des noms des exercices qui
constituent ses prérequis. Par exemple, la valeur de cet attribut pour I'exercice Ex1 de
la figure 8 est (Ex6 Ex2).
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Les deux derniers attributs du frame Exer ci ce servent a I'évaluation du travail
de l'étudiant. L'attribut demandes- ai de, qui vaut zéro par défaut, est augmenté
d'une unité chaque fois que ['étudiant demande de l'aide. La valeur de l'attribut
demande- sol uti on, qui vaut NI L par défaut, indique vr ai si l'é¢tudiant a demandé
la solution. Les valeurs de ces attributs, ainsi que celle de l'attribut er r eur s hérité
du frame Tache sont utilisées pour attribuer une note a I'étudiant en fin d'exercice ;
elles sont également inscrites dans l'historique du travail de 1'étudiant (cf. § 5).

Le frame Exerci ce décrit la présentation et le déroulement d'un exercice en
général. Les spécialisations de Exer ci ce modélisent des déroulements particuliers
d'exercices : répondre a l'aide du clavier, choisir parmi plusieurs propositions,
compléter, dessiner, etc. Examinons en détail le frame Choi sir, puis une de ces
spécialisations en chimie, 1'exercice Geonet ri e- De- La- Mol ecul e,

L'exercice générique Choi sir

Deux méthodes supplémentaires sont toujours associées a une spécialisation de
Exerci ce : la méthode act i on et la méthode cont r ol e- sol uti on. La méthode
act i on interprete les opérations effectuées par I'étudiant : la sélection des icones, les
caracteres entrés au clavier, les mouvements de la souris. Dans le cas de l'exercice
décrit par le frame Choi si r, l'étudiant doit sélectionner des boutons!® parmi ceux
qui sont affichés a I'écran, en utilisant la souris (figure 14).

(Choisir
(est-un Exercice
(boutons ($defaut N L))
(presentation ($net hode presentation-choix)))

(action ($nmethode action-choix))
(control e-sol ution ($net hode control e-choi x))

(bout ons-choisis ($defaut NL)))

La méthode cont r ol e- sol uti on vérifie que le travail de 1'é¢tudiant correspond
a la réponse attendue et donne un diagnostic. Le contrdle de la solution est fait par
une procédure qui analyse la réponse donnée par l'étudiant. Par défaut, la méthode
control e-sol uti on compare le contenu du bouton choisi par I'étudiant a la
réponse correcte et indique simplement si le choix de I'étudiant est juste ou faux. Une
autre possibilité serait de diagnostiquer une éventuelle erreur par comparaison a des
classes d'erreur contenues dans un catalogue, comme dans le systeme DEBUGGY qui
traite de la soustraction [BUR 82] ou dans le systeme FRACT pour les fractions
[DDG 89].

L'environnement et la méthode de présentation d'un exercice sont redéfinis, si
nécessaire. C'est le cas de l'exercice Choi sir : l'attribut bout ons contient la liste
des boutons et la méthode de présentation est particularisée par rapport a celle du
frame Exer ci ce, puisque les boutons doivent €tre affichés, en plus des icones et de
I'énoncé de I'exercice (figure 14).

10Un bouton est défini par une zone rectangulaire et son contenu.
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Chaque exercice générique possede également un attribut qui sert a enregistrer les
actions qui ont ¢été effectuées par I'étudiant, afin de pouvoir interrompre
momentanément le déroulement de l'exercice, puis le reprendre ultérieurement dans le
méme état, par exemple s'il a été demandé¢ a I'étudiant de résoudre un prérequis de
l'exercice. Dans le cas de l'exercice Choi sir, ce role est dévolu a l'attribut
bout ons- choi si s qui contient la liste des boutons sélectionnés par 1'étudiant.

Un exercice spécifique : Geonetri e- De- La- Mol ecul e

Considérons par exemple l'exercice spécifique Geonetri e- De- La- Mol ecul e
qui est une spécialisation de l'exercice générique Choi sir (figure 13). Les
différentes géométries possibles sont proposées dans des boutons ; I'étudiant choisit la
géométrie qui convient en sélectionnant le bouton correspondant a I'aide de la souris
(figure 14).

Chaque donnée de l'exercice comprend le nom d'une molécule et sa géométrie. Les
différents niveaux de l'exercice sont fonction du type des atomes présents dans la
molécule traitée (cf. § 6). L'environnement graphique est particularisé par rapport a
celui hérité de Exer ci ce par les attributs ti t re- f enetre, enonce et bout ons.
Dans un exercice spécifique sont également définis les ai des disponibles ainsi que le
t ext e- fi nal a afficher lorsque 'exercice est achevé.

(Geonetri e-De- La- Mol ecul e
(est-un Choisir)
(donneesl ($valeur ((BF3 Triangle)...)))
(donnees2 ($val eur ((PF3 Pyramide trigonale)...)))
(donnees3 ($val eur ((SF6 COctaeédre)...)))

(titre-fenetre ($val eur "Géonmétrie de | a nol écule"))
(i cones ($val eur (Icone-Aide |Icone-Sol)))

(enonce ($valeur (Quelle est la géonétrie de |la
nol écul e (donnee 1) ?)))

(boutons ($val eur ((Linéaire 50 50 70 150)
(Forme T ..... )))

(aides ($val eur ((La géonetrie d' une nol écul e
s'obtient a partir de la figure
de répul sion en ne prenant en
conpte que | es doublets))))

(texte-final ($valeur (La géonétrie de |la nol écule
(donnee 1) est : (donnee 2).
(dessi ner-nol ecul e (donnee 1))))))

Figure 13. Le frame Geonet ri e- De- La- Mol ecul e.
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AIDE Quelle est la géométrie de la molécule CHCl5 ?
Linéaire Pyramide trigonale
Forme V Bipyramide trigonale
Forme T Pyramide a base carrée
Triangle Carre
Tétraedre Octaedre
L ~

Figure 14. Choix de la géométrie de la molécule CHCI 3.
4.2.3. Les problemes
Un probléme, représenté par l'objet générique Pr obl ene, est un objet composite.

Les composantes sont des sous-taches, exercices ou sous-problémes, dont les noms
sont mémorisés par l'attribut sous-t aches.

(Probl ene
(est-un Tache)
(sous-taches ($des Tache)
($defaut NL))
)

Du point de vue du code, un probléeme est représenté par un objet du méme type
que Exer ci ce (figure 11) : un environnement graphique par défaut est défini dans le
frame Pr obl erme, qui comprend une fenétre ou est affiché 1'énoncé du probléeme et
un document qui contient tous les résultats auxquels l'étudiant a abouti lors de la
résolution des différentes sous-tdches. Les autres attributs sont les sélecteurs de
méthodes qui sont activées lors du déroulement d'un probléme.

Comme pour les exercices, la cohérence dans la présentation et le déroulement des
problémes est assurée, puisque tous les probleémes spécifiques sont des spécialisations
de Probl eme dont ils héritent I'environnement graphique et les méthodes nécessaires
a leur déroulement.

Un probléme spécifique : Met hode- De-G | | espi e

Ainsi, le probléme Met hode-De- G || espie est un exemple de probléme
spécifique dont l'objet est de déterminer la structure électronique puis la géométrie
d'une molécule. Il est composé de sept exercices dont la liste des noms constitue la
valeur de l'attribut sous-t aches (figure 15). Comme toutes les taches, ce probleme
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(Met hode-De-G | | espi e
(est-un Probl ene)

(sous-taches
($val eur (Nunero- At om que

Structure- El ectroni que- Fondanent al e

Couche- De- Val ence

Structure-De-Lew s

Zones- De- Densi t e- El ect roni que

Fi gur e- De- Repul si on

Geonetri e- De-La- Mol ecul e)))
(donneesl ($val eur ((BF3 B)

(NHB N ...)))

(donnees2 ($valeur ((PF3 P)...)))
(donnees3 ($valeur ((IF51)...)))

(titre-fenetre ($val eur "Méthode de G|l espie"))

(enonce ($val eur (Le but du probl éne est de
déterminer la répartition des
él ectrons de valence et |la
géonétrie de l|la nolécule (donnee 1).
On précise que (donnee 2) est
| "atonme central.))))

Figure 15. Le probléme Met hode- De- G | | espi e.

comporte trois listes de données matérialisant les niveaux de difficulté. Les deux
derniers attributs définissent le titre de la fenétre associée au probléme et I'énoncé du
probléme. Le déroulement du probleme Met hode- De- G | | espi e est détaillé au
paragraphe 6.

5. L'historique de I'étudiant

L'historique de 1'étudiant sert a déterminer les acquis de I'étudiant et les objectifs
qu'il doit encore atteindre. 11 est utilis€ par le module d'enseignement pour la sélection
des taches devant étre proposées a I'é¢tudiant. Il est consulté quand I'étudiant débute
une nouvelle séance de travail, et il est mis a jour pendant la séance de travail, chaque
fois qu'une tache est achevée ou que I'étudiant a commis une erreur. L'historique d'un
étudiant est conservé dans des fichiers de données. Un tel historique aurait pu étre
représenté par un frame s'il avait été possible de gérer des objets persistants dans le
cadre dATOMOL, ce qui n'est pas le cas actuellement.

5.1. Composition de I'historique

L'historique de chaque étudiant qui utilise ATOMOL est sauvegardé dans deux
fichiers ou les informations qui le concernent sont enregistrées dans l'ordre
chronologique. Le premier fichier est un historique des tdches réalisées par I'étudiant
et des principaux événements qui ont eu lieu lors du travail sur le logiciel (début de
séance, changement de mode de travail). Quand I'étudiant a terminé une tache,
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certaines informations sauvegardées dans l'historique servent a une identification
ultérieure de cette tache (nom de la tiche et données utilisées), d'autres décrivent la
fagon dont s'est déroulée la tache (note, nombre d'erreurs commises, nombre d'aides
demandées, demande éventuelle de la solution). Le deuxieme fichier est 1'historique
des erreurs qui ont été commises par I'étudiant. Ce fichier est mis a jour chaque fois
que l'étudiant fait une erreur, par une description exacte de la configuration de
l'exercice au moment ou l'erreur a été commise. Ce fichier est destiné a I'enseignant
qui peut consulter les réponses données par les étudiants quand des erreurs ont été
détectées. Le contenu de l'historique des erreurs peut étre supprimé apres avoir été
consulté, alors que celui de l'historique des taches est permanent.

En fait, l'historique est un des éléments classiques du modele de l'apprenant, qui
contient aussi des informations décrivant le niveau de connaissances de l'apprenant et
les traits particuliers de l'apprenant [DED 86][SEL 87][NV 88]. Le role essentiel du
modele de l'apprenant est l'individualisation du dialogue, notamment en ce qui
concerne le choix des tdches a proposer a l'apprenant et la correction des
connaissances erronées. Le plus souvent, l'historique est une contraction des sessions
antérieures et est utilisé pour évaluer les performances de l'apprenant. L'historique
d'ATOMOL se veut cependant “complet” : il conserve, dans l'ordre chronologique,
toutes les informations relatives au travail de I'apprenant.

5.2. L'historique et I'apprenant

Lorsqu'un étudiant débute une séance de travail avec le logiciel ATOMOL, son
historique des taches est consulté afin de créer une “image” des travaux qu'il a
effectués. Cette “image” est utilisée par le module d'enseignement lors du choix des
taches a proposer a l'étudiant et est construite de maniere a suivre trois régles
¢lémentaires : tenir compte des notions déja acquises par I'étudiant, insister sur celles
qui ne sont pas encore acquises et éviter de proposer plusieurs fois les mémes taches.
L'historique est alors parcouru afin d'établir une priorité dans les travaux qui seront
proposés a l'étudiant.

Chacune des listes donneesl1, donnees2 et donnees3 de chaque tache est
décomposée en quatre sous-ensembles :

» E = {données correspondant a des taches ou I'étudiant a commis une ou
plusieurs erreurs},

* A = {données correspondant a des taches ou l'étudiant a demandé¢ de
l'aide puis a résolu la tache sans commettre d'erreur},

» J = {données correspondant a des taches qui n'ont jamais €té traitées
par l'étudiant ou des taches pour lesquelles l'étudiant a demandé la
solution},

» P = {données correspondant a des taches déja parfaitement résolues par
I'étudiant }.

Lors du choix d'une tache a proposer a l'étudiant, le module d'enseignement
sélectionne en priorité une donnée dans l'ensemble E. Si E est vide, il choisit une
donnée dans A, et a défaut dans J, puis dans P.

22



Pour I'exercice Numer o- At omi que, par exemple, la liste des données de niveau 1
est: donneesl = (H He Li Be B C N O F Ne). Supposons qu'un étudiant
utilise ATOMOL pour la premiere fois, les quatre sous-ensembles de donnees1 sont
E=@A=@J={HHe Li Be BCNOF Ne} etP = @ E A et Psont
vides et le module d'enseignement choisit alors aléatoirement des données dans J.
Supposons également que lors de cette premiere séance l'étudiant résolve
parfaitement les exercices concernant les numéros atomiques de H, C et O, commette
une erreur pour B, demande de l'aide pour N et Ne, et n'aborde pas les autres. Quand
'étudiant débute une deuxiéme séance avec ATOMOL, les sous-ensembles sont E =
{B}, A= {N Ne},J = {He Li Be F} e¢e P = {H C O : le module
d'enseignement propose alors les exercices traitant du numéro atomique de B, puis de
N, puis de Ne, puis de He, etc.

Ces reégles de priorité sont utilisées dans les deux modes de travail possibles :
travail imposé ou travail libre. En mode de travail imposé, la succession des taches
proposées a l'étudiant suit une progression qui a été définie au préalable par
l'enseignant a l'aide d'un utilitaire intégré au logiciel. Une partie de la progression peut
par exemple €étre celle présentée dans le tableau ci-dessous.

N° Type Tache Niveau | Nombre

1 Exercice Structure ¢lectronique fondamentale 1 10
2 Exercice Structure ¢lectronique fondamentale 2 8
3 Exercice Structure électronique fondamentale 3 6
4 | Retour aux prérequis Couche de valence 1 10
5 | Retour aux prérequis Couche de valence 2 8
6 | Retour aux prérequis Couche de valence 3

7 Probléme dirigé Structure et géométrie de la molécule 1

8 | Probléme reconstruit | Structure et géométrie de la molécule 2

9 eseee Ty .se .se

La progression peut contenir des exercices simples, des exercices a résoudre en
mode retour aux prérequis et des problémes en mode dirigé ou reconstruction. Les
trois premiers items de la progression indiquent que I'étudiant doit résoudre 10
exercices concernant la structure électronique fondamentale au niveau 1, puis 8 au
niveau 2 et 6 au niveau 3. Ces trois étapes étant franchies, le module d'enseignement
propose a I'étudiant 'exercice qui traite de la couche de valence, en mode retour aux
prérequis, pour les trois niveaux de difficulté. Ensuite, I'étudiant peut aborder le
probléme intitulé “Structure et géométrie de la molécule”, d'abord en mode dirigé,
puis en mode reconstruit.

Si I'étudiant ne veut pas suivre la progression imposée par le module pédagogique,
il peut choisir le mode de travail libre et sélectionner la tache qui lintéresse. A
l'intérieur de ce mode de travail, deux options différentes sont possibles concernant le
choix des données pour une tache particuliére. Pour la premiére option, le choix des
données est contrélé par le module d'enseignement, conformément aux regles de
priorité énoncées ci-dessus. Avec la deuxieme option, 1'é¢tudiant a la possibilité de
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choisir lui-méme des données particulieres pour la tache (pour l'exercice traitant du
numéro atomique, par exemple, il peut choisir les atomes).

5.3. L'historique et I'enseignant

L'enseignant dispose de deux modes pour examiner les travaux effectués. Le
premier est le mode statistique, ou le logiciel fait une synthese des fichiers historiques
de tous les étudiants. Le second, le mode individuel, ne concerne qu'un seul étudiant
sélectionné par l'enseignant dans une liste nominative. L'enseignant peut consulter
l'historique d'un étudiant pour prendre connaissance des travaux réalisés, de
I'évolution de 1'étudiant par rapport aux différents concepts et des difficultés que
I'étudiant a rencontrées.

Ensuite, les mémes outils sont disponibles dans chacun des deux modes : examen
général des travaux réalisés, évolution par rapport a un concept particulier et
visualisation des erreurs. L'intérét d'un examen général des travaux accomplis est de
pouvoir cerner plus facilement les taches ou les étudiants ont éprouvé le plus de
difficultés et celles qui peuvent étre considérées comme acquises. 1l est également
intéressant pour un enseignant de pouvoir examiner en détail les erreurs commises,
afin de mettre a jour d'éventuelles lacunes ou mauvaises compréhensions et d'y
remédier pendant les séances de travaux dirigés. La visualisation des erreurs peut se
faire de trois maniéres différentes :

« visualisation linéaire : les erreurs contenues dans l'historique des erreurs sont
simplement passées en revue les unes apres les autres,

« visualisation quantitative : les exercices sont présentés par nombre d'erreurs
décroissant,

« visualisation qualitative : l'enseignant sélectionne I'exercice pour lequel il veut
connaitre les erreurs qui ont été commises.

Enfin, pour aider l'enseignant a connaitre 1'évolution d'un étudiant ou de l'ensemble
des étudiants pour un concept particulier, un diagramme en batons montrant le taux
de réussite de la tdche recouvrant ce concept en fonction du temps peut étre tracé
(figure 16).

6. Une lecon avec ATOMOL

Dans ce paragraphe, nous allons donner la description détaillée d'un probleme et
simuler son déroulement en compagnie d'ATOMOL. Un des problemes de niveau
premier cycle universitaire auquel nous nous sommes intéressés est la prédiction de la
géométrie spatiale d'une molécule par la méthode VSEPR (Valence Shell Electron
Pair Repulsion) de Gillespie [GIL 70]. Cette méthode repose sur l'étude de
l'environnement électronique d'un atome, plus précisément sur la répartition des
paires électroniques autour de l'atome, qui tendent a s'orienter de telle sorte que les
angles entre les paires soient maximaux. La méthode de Gillespie a I'avantage d'étre
simple a appliquer tout en pouvant servir a prédire la géométrie de la plupart des
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taux de Couche de val ence.
réussite

Ni veau 2.
A

100 1

257

0 >

1 2 3 4 5 Séance

Figure 16. Evolution des étudiants pour le niveau 2 de
l'exercice "Couche de valence”. Lors de la premiére séance,
le taux de réussite avoisinait les 65%, et a atteint environ
90% a la cinquiéeme séance. Ce diagramme donne a
l'enseignant une image explicite de la progression des
étudiants.

molécules. Nous nous limitons a I'étude de molécules simples constituées d'un atome
dit “central” et de ses voisins directs (figure 17).

Chloroforme Ammoniaque

H . Paire d' électrons
| En arriére du plan o| °) . libre

Dans le plan de la feuille

de la feuille ~y

Coriny, / Ny,
/ £ (o / P H
~

En avant du plan
de la feuille

Figure 17. Les molécules de chloroforme (CHCI3) et d'ammoniaque (NH3).



6.1. Généralités sur la géométrie d'une molécule

Nous allons nous appuyer sur deux exemples pour présenter quelques concepts
essentiels liés a la géométrie d'une molécule : le premier exemple est la molécule de
chloroforme CHCI3 et le deuxiéme la molécule d'ammoniaque NHj3 (figure 17).

La molécule de chloroforme est constituée d'un atome de carbone central li€¢ a un
atome d'hydrogéne et a trois atomes de chlore. L'atome de carbone dans la molécule
de chloroforme est entouré par quatre liaisons (paires d'électrons liantes) ; la
répulsion maximale entre les liaisons est obtenue lorsqu'elles s'orientent vers les
sommets d'un tétraedre dont le centre est I'atome de carbone et dont les sommets sont
les autres atomes. Ainsi, la géométrie de la molécule de chloroforme est t#étraédrique.

Dans le cas de la molécule d'ammoniaque, l'environnement de l'atome d'azote
central est constitué par trois liaisons avec des atomes d'hydrogénes et d'une paire
d'électrons non liante, dite libre. L'atome d'azote est donc entouré par quatre paires
d'électrons, dont trois sont liantes et une est libre. La répulsion maximale est a
nouveau obtenue lorsque les paires d'électrons s'orientent selon les directions d'un
tétraedre : on dit que la figure de répulsion autour de l'atome d'azote est tétraédrique.
Cependant, la géométrie de la molécule d'ammoniaque n'est pas tétraédrique, mais
posséde la forme d'une pyramide trigonale : la paire d'électrons libre est prise en
considération pour déterminer la figure de répulsion, puis €éliminée pour obtenir la
géométrie réelle de la molécule.

6.2. Le probléme associé a la méthode de Gillespie

6.2.1. Le sous-probleme Structure de Lewis

Pour déterminer la géométrie d'une molécule en utilisant la méthode de Gillespie,
il faut connaitre auparavant ce qui est appelé la structure de Lewis de la molécule. La
structure de Lewis d'une molécule précise la répartition des électrons de valence,
électrons qui sont susceptibles de participer aux liaisons chimiques et qui
appartiennent aux couches é€lectroniques périphériques des atomes, appelées couches
de valence. A son tour, la couche de valence d'un atome est obtenue a partir de la
structure électronique de l'atome qui indique la répartition des électrons dans
différentes couches. Enfin, le numéro atomique d'un atome, qui est la position de
l'atome dans le tableau périodique des éléments et qui est aussi égal au nombre
d'électrons portés par l'atome permet de trouver la structure électronique. En résumé,
déterminer la structure de Lewis d'une molécule s'appuie sur les sous-problémes
suivants :

* connaissance du numéro atomique,

» connaissance de la structure électronique,
» reconnaissance de la couche de valence,

» répartition des €lectrons de valence.
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La figure 18 présente l'application de ces différentes étapes dans le cas de la
molécule de chloroforme, CHCIls.

Les numéros atomiques des atomes H, C et Cl sont respectivement 1, 6 et 17. Le
nombre d'électrons étant égal au numéro atomique, les atomes H, C et Cl possédent
donc respectivement 1, 6 et 17 électrons.

Pour obtenir la structure électronique fondamentale d'un atome, les électrons sont
répartis dans les orbitales atomiques, sachant que I'ordre de remplissage est 1s, 2s,
2p, 3s, 3p, que les orbitales de type “s” contiennent au maximum deux électrons et
que les orbitales de type “p” contiennent au maximum 6 électrons. Ainsi, la structure
électronique fondamentale de l'atome H est 1s! (1 électron dans l'orbitale 1s), celle de
l'atome C est 1s22s22p2 (2 électrons dans 1s, 2 dans 2s et 2 dans 2p) et celle de
l'atome Cl est 1s22s22p%3s23p> (2 électrons dans 1s, 2 dans 2s, 6 dans 2p, 2 dans 3s
et 5 dans 3p).

La couche de valence est obtenue en ne prenant en compte que les électrons situés
dans les orbitales de nombre quantique principal'l le plus élevé. La couche de
valence de I'atome H est donc 1sl, celle de I'atome C est 2s22p? et celle de I'atome ClI
est 3s23p>. Les atomes H, C et Cl possédent respectivement 1, 4 et 7 électrons de
valence.

Ecrire la structure de Lewis consiste alors a préciser la répartition des électrons de
valence autour des atomes, sachant qu'une liaison est une mise en commun d'électrons
entre deux atomes (chaque atome contribuant pour un électron) et que les électrons
qui ne sont pas engagés dans les liaisons forment des doublets d'électrons libres.
L'électron de valence de l'atome d'hydrogéne est impliqué dans une liaison : I'atome
d'hydrogene ne comporte donc pas de doublet d'électrons libre. Il en est de méme
pour l'atome de carbone dont les 4 électrons de valence participent a des liaisons. En
revanche, chacun des atomes de chlore n'est impliqué que dans une seule liaison : les
6 électrons de valence restant forment 3 doublets d'électrons libres.

Hydrogéne H Carbone C Chlore Cl
Numéro atomique 1 6 17
Stmgﬁgig:ﬁg?énque 1s! 152 252 2p? 152 252 2p63s2 3p°
Couche d
3;12116% © Is! 252 2p? 3s23p>
Nombre d'électrons
de valence 4 7
H
Structure de Lewis i Doublets
de CHCl3 | CI | g L‘.- ---- d'électrons libres

101

1L e nombre quantique principal est le premier nombre quantique qui définit une orbitale. Par
exemple, pour l'orbitale 1s, le nombre quantique principal est 1 ; pour l'orbitale 3p il est égal a 3.
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Figure 18. Structure de Lewis de la molécule de chloroforme, CHCI 3.
6.2.2. Application de la méthode de Gillespie connaissant la structure de Lewis

Une fois la structure de Lewis connue, il reste a compter les zones de densité
électronique qui définissent des directions particulieres autour de I'atome central de la
molécule. Les zones de densité électronique sont les paires libres (paires d'électrons
périphériques ne participant pas aux liaisons) et les liaisons. Puis, il faut choisir la
figure de répulsion maximale correspondante. Selon Gillespie, la figure de répulsion
est obtenue en tenant compte de toutes les zones de densité €lectronique, aussi bien
des paires libres que des liaisons. Enfin, il s'agit de déterminer la géométrie réelle de
la molécule pour laquelle on ne considere que les liaisons et pour laquelle les paires
libres ne sont plus prises en compte.

6.2.3. Récapitulatif

La succession des exercices du plus simple au plus complexe pour l'application de
la méthode de Gillespie a une molécule est donc la suivante :

« Etape 1 : donner les numéros atomiques de chacun des atomes de la molécule.

« Etape 2 : compléter la structure électronique de chacun des atomes.

« Etape 3 : compléter la couche de valence de chacun des atomes.

« Etape 4 : dessiner la structure de Lewis de la molécule.

« Etape 5 : compter le nombre de zones de densité électronique autour de l'atome
central.

« Etape 6: déterminer la figure de répulsion autour de l'atome central de la
molécule

« Etape 7 : déterminer la géométrie de la molécule.

6.2.4. Etude de la géométrie de la molécule CHCI3 avec ATOMOL

Nous allons examiner en détail l'application de la méthode de Gillespie a la
molécule de chloroforme ou CHCI3 et présenter les exercices tels qu'ils sont proposés
par le logiciel en mode de résolution dirigé (cf. § 4.1.).

Etape 1 : le numéro atomique des atomes de la molécule CHCI3

Les numéros atomiques des atomes H, C et Cl sont respectivement 1, 6 et 17.
L'exercice concernant le numéro atomique a déja €té présenté a la figure 12. Cet
exercice est une spécialisation de l'exercice générique Repondre- Au- Cl avi er :
I'étudiant formule sa réponse en entrant le numéro atomique a l'aide du clavier.

Etape 2 : la structure électronique des atomes de la molécule CHCl3

La structure électronique fondamentale d'un atome est celle ou les électrons sont
répartis dans les orbitales atomiques de telle sorte que 1'énergie de 1'édifice atomique

28



soit minimale. La structure électronique de l'atome de chlore, qui possede 17
électrons, est 1s2 2s2 2p% 3s2 3pd.

Nous avons imaginé le déroulement suivant pour l'exercice consistant a déterminer
la structure électronique fondamentale : les groupes d'orbitales sont présentés dans
l'ordre des nombres quantiques croissants, en changeant de ligne chaque fois que le
nombre quantique principal augmente d'une unité (figure 19). A chaque groupe
d'orbitales est associée une zone rectangulaire qui doit contenir le nombre correct
d'électrons. Initialement, toutes les zones contiennent O électron, et I'étudiant doit les
compléter en choisissant parmi les icones représentant les nombres de 0 a 10, puis
sélectionner les zones dans lesquelles il souhaite placer un nombre d'électrons égal a
celui indiqué dans l'icone. Lorsqu'il pense avoir terminé, I'étudiant sélectionne l'icone
FINI, et la solution qu'il propose est controlée par ATOMOL. En cas de succes,
l'exercice suivant est proposé a lI'étudiant, sinon un message d'erreur s'affiche avec une
aide précisant la nature de I'erreur commise.

Quelle est la structure éectronique fondamentalede 1'atome Cl1 ?
Placez, dans chaque groupe d'orbitales, le nombre d'électrons approprié.

12 2

22l 2 | 2H 6

22 |3if 5 |39 o

I I S |

L=
s ===

dal o |49 0 |4H o || o

S2lo|5H o |9 o | 5 o

Bzl g [6pl o |6 o | 0F| g

2l 0

Figure 19. Structure électronique fondamentale de l'atome de chlore
Etape 3 : 1a couche de valence des atomes de la molécule CHCI3

La couche de valence d'un atome ne contient que ses électrons périphériques, qui
sont en geénéral les électrons situés dans les orbitales de nombre quantique principal le
plus élevé (figure 18). Le plus souvent, elle se déduit donc facilement de la structure
électronique fondamentale. Cependant, la présence de cet exercice est justifide,
puisque dans le cas des atomes dits “éléments de transition” (comme le fer et le
cuivre), si n est le nombre quantique principal le plus élevé, la couche de valence
contient ¢également des électrons situés dans des orbitales de nombre quantique
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principal n- 1. La forme de l'exercice visant a déterminer la couche de valence est la
méme que la forme de I'exercice précédent (figure 20).
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Quelle est la couche de valence de 1'atome CI ?
Placez, dans chaque groupe d'orbitales, le nombre d'électrons approprié.
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Figure 20. Couche de valence de I'atome de chlore.

Etape 4 : la structure de Lewis de la molécule CHCI3

Etablir la structure de Lewis d'une molécule revient a dessiner sa formule chimique
développée, puis les doublets d'électrons libres que possédent ses atomes. La
structure de Lewis de CHCI3 a été présentée sur la figure 18. L'exercice associé a la
structure de Lewis fait appel a des fonctions qui permettent de sélectionner les
atomes et les charges, de tracer les liaisons et les doublets, ainsi qu'a une gomme
servant a rectifier d'éventuelles erreurs (figure 21). Ces fonctions de dessin sont
communes a d'autres exercices nécessitant également de dessiner des molécules.

Etape 5: les zones de densité électronique autour de l'atome central dans
CHCl3

Les zones de densité électronique autour d'un atome sont les doublets d'électrons
libres et les liaisons. Il est important de connaitre le nombre de telles zones autour de
l'atome central, puisque l'orientation des liaisons et des doublets d'électrons libres en
dépend (c'est-a-dire la figure de répulsion). L'atome de carbone dans la molécule
CHCI3 est lié a quatre atomes et ne possede pas de doublet libre : il y a donc quatre
zones de densité électronique autour de l'atome de carbone (figure 18). Le
déroulement de l'exercice est identique a celui qui concerne le numéro atomique :
I'étudiant formule sa réponse a l'aide du clavier (figure 22).

31



Structure de Lewis

| H Dessinez 1a structure de Lewis de CHC)z.
| C Placez Tes atomes, puis dessinez 1es liaisons et les doublets,

Holelimi 1o
T

2
Q

FI

AITE

L4r ]

oL

Figure 21. Structure de Lewis de CHCI 3.

- Quel est le nombre de zors de densité électroniqe définissant
une direction autour de Gdans CHCI ; ? Tapez le mmbre et
validez par RETURN.

Votre proposition :

Une zone de densité éleatonique est une paire libve ou une liaison.
Une liaison, qu'elle soit simple ou multiple, ne onstitue qu'une
seule zone de densité életronique.

CONTINUER

Figure 22. Nombre de zones de densité électronique autour de l'atome de
carbone dans la molécule CHCI3. L'étudiant a demandé de l'aide.

Etape 6 : la figure de répulsion autour de I'atome central dans CHCI3

Cinq figures de répulsion sont possibles pour des atomes comportant jusqu'a six
zones de densité électronique. L'atome de carbone dans la molécule CHCIl3 est
entour¢ par quatre zones de densité électronique : la répulsion maximale dans l'espace
est obtenue si les zones prennent les directions des sommets d'un tétraédre ayant pour
centre l'atome de carbone (figure 17). Les différentes figures de répulsion possibles
sont proposées a l'étudiant qui doit sélectionner celle qui convient (figure 23).
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Chaque fois que l'¢tudiant se trompe dans son choix, la note est divisée par 2 : cela
¢éloigne la tentation d'essayer chaque bouton.

AIDE|| Quelle est la figure de €pulsion définie par les zones de densité
électronique autour de Cdans CHCl 3 ?
SOoL
Linéaire Triangle
Tétraedre Bipyramide trigonale
Octaedre
L% A

Figure 23. Choix de la figure de répulsion de la molécule CHCI 3.
Etape 7 : la géométrie de la molécule CHCI3

La géométrie de la molécule s'obtient a partir de la figure de répulsion en ne
prenant en compte que les liaisons. Dans le cas de la molécule CHCI3, l'atome de
carbone ne comporte pas de doublet libre et posséde quatre liaisons, sa géométrie est
donc tétraédrique (figure 17). L'exercice traitant de la géométrie de la molécule se
déroule de la méme maniere que celui traitant de la figure de répulsion, mais cette fois
toutes les géométries qui existent sont affichées (figure 14).

6.2.5. Bilan et variations

Le graphe du probléme correspondant a la détermination de la géométrie de la
molécule CHCI3 par la méthode de Gillespie est présenté sur la figure 24. Chaque
niveau du graphe est en relation avec une des étapes décrites précédemment.

Voyons maintenant comment s'appliquent les différents modes de résolution a ce
probleme (cf. § 4.1). Dans le cas du mode de résolution dirigé ou de la reconstruction
de probleme, les exercices sont proposés en respectant l'ordre des étapes
successives : exercice 1, exercice 2, exercice 3, puis exercice 4, exercice 5, exercice
6, et ainsi de suite jusqu'au dernier exercice, exercice 13.

Si le mode de résolution est le retour aux prérequis, le parcours du graphe dépend
des actions de l'étudiant. Supposons que I'étudiant n'ait pas su déterminer directement
la géométrie de la molécule (exercice 13): il est renvoyé a la figure de répulsion
(exercice 12). Supposons encore qu'il n'ait pas su répondre a cet exercice, ni a celui
concernant le nombre de zones de densité électronique autour de l'atome de carbone
(exercice 11). 1l est donc renvoyé¢ a l'exercice concernant la structure de Lewis de
CHCI3 (exercice 10). En cas de succes, I'étudiant retourne successivement a l'exercice
11, puis l'exercice 12 et finalement l'exercice 13.
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Figure 24. Probléme visant a déterminer la géométrie de la molécule CHCI3.

7. Discussion

Dans un premier temps, nous montrons que l'approche adoptée pour la réalisation
du logiciel ATOMOL satisfait aux exigences pédagogiques attendues, dans le
domaine traité. Nous discutons ensuite des qualités que le logiciel présente du point
de vue de l'architecture, puis de celui de l'interactivit¢.

7.1. Le point de vue pédagogique

Parmi les tuteurs, il est possible de distinguer deux grandes familles. La premiére
comprend les tuteurs intelligents construits autour d'un systéme qui permet de
résoudre des problémes dans le domaine €tudié. En chimie, il existe de tels tuteurs par
exemple pour l'aide a la détermination des produits de réactions inorganiques
[BIR 92] ou la conversion du nom IUPAC d'une molécule en sa formule chimique
[EJM 93]. Ces systemes ont la capacité de conserver la trace de leur raisonnement, et
ainsi d'en livrer les différentes étapes. Cependant, la seule trace du raisonnement
utilisé par le systéme expert pour résoudre un probléme n'est pas toujours une
explication exploitable. L'auteur d'AMALIA, systeme destiné a l'apprentissage des
manipulations d'expressions algébriques [VIV 87], souligne que la trace du
raisonnement est suffisante pour commenter une solution, mais non pour expliquer ou
Jjustifier une solution. Dans AMALIA, deux systémes cohabitent : un systéme de
résolution de problémes et un tuteur. Le systéme de résolution résout des problemes
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de manipulation de fonctions numériques ; le tuteur met en ceuvre des regles
particuliéres utiles pour atteindre un objectif pédagogique fixé.

Dans une deuxiéme famille de tuteurs, les connaissances du domaine a enseigner
sont décomposées en unités pédagogiques €lémentaires, appelées items d'évaluation
[GAV 91] ou salles pédagogiques [REG 88]. A chaque unité est associé un des
concepts que l'apprenant doit maitriser. Dans chacune des unités sont également
définis des liens utilisés par le tuteur pour gérer le déroulement de l'apprentissage,
notamment dans choix des taches adaptées a l'apprenant.

Le systtme ATOMOL, qui ne dispose pas de “module de raisonnement”
autonome, s'apparente aux systemes de la deuxiéme famille. Les unités pédagogiques
sont les exercices, chacun d'eux traitant indépendamment d'un concept €élémentaire de
chimie. Cette approche convient d'autant mieux qu'un concept élémentaire de chimie
ne fait en général intervenir qu'un petit nombre de régles rappelées sous forme d'aide
dans I'exercice associ¢ ; les aides suffisent donc en principe pour résoudre l'exercice.
Le déroulement d'un probléme est ordonné par la relation “est un prérequis de” qui
est l'unique lien entre les exercices qui composent le probléme. Le déroulement global
de l'apprentissage est controlé par la progression souhaitée par l'enseignant, qui
définit des liens d'antériorité entre les taches.

7.2. Le point de vue de I'architecture

Le module d'enseignement et la représentation de I'expertise chimique sont
programmeés dans un formalisme objet, qui autorise des extensions, sans que le travail
déja réalisé ne soit remis en cause mais au contraire réutilisé, ce qui ne peut que
favoriser 1'évolution du logiciel. D'abord, si les connaissances ou les capacités de
raisonnement du module expert deviennent insuffisantes, il est possible d'enrichir les
connaissances et les objets chimiques avec de nouvelles propriétés. Ensuite, le logiciel
ATOMOL dispose d'un module d'enseignement générique sur lequel peuvent étre
greffées de nouvelles taches spécifiques. Le module d'enseignement repose en effet
sur un ensemble d'objets organisé en une hiérarchie d'héritage. Les objets situés dans
la partie supérieure de la hiérarchie sont des tdches génériques. Chaque tache
générique décrit la forme particuliere d'une tache, en relation avec le déroulement et
la présentation de la tache lorsqu'elle est proposée a 1'é¢tudiant. Le niveau générique
du module d'enseignement est indépendant du domaine enseigné, et il est donc
réutilisable pour des domaines autres que celui de la chimiel2. Les objets situés dans
la partie inférieure de la hiérarchie sont spécifiques au domaine de la chimie. Une
tache de chimie hérite la forme d'une tache générique, mais définit le fond qui lui est
associ€ : I'énonce, les aides, le traitement des erreurs et la formulation de la solution.
La création de nouvelles taches de chimie est donc facilitée, puisque seul le fond doit
étre spécifié, la forme étant héritée.

Toutefois, ajouter de nouvelles taches sur la base de l'environnement générique
d'ATOMOL reste un travail a réaliser, alors que certains systémes rendent accessible

12Nous avons par exemple programmé quelques exercices d'orthographe sur la base des exercices
génériques existants.
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la réalisation de tuteurs intelligents a des enseignants. Deux exemples sont GAMETE
(Générateur Automatique de systéMes d'apprEntissage auTonomE [REG 88], et
S.G.TI (Systtme Générateur de Tuteur Intelligent) [BEN 90]. Cependant, ces
systémes sont encore des prototypes, et la représentation de I'expertise en chimie qui
a ¢té réalisée pour ATOMOL est trop complexe pour étre intégrée et exploitée par
I'un de ces systemes. De plus, l'interface dATOMOL a été congue de maniere a
permettre la saisie et la visualisation des molécules dans les exercices, ce qui n'est pas
le cas des interfaces de GAMETE et S.G.T.I.

7.3. L'interactivité

Le dialogue entre I'étudiant et le programme se fait au travers d'une interface
conviviale et homogene. L'étudiant effectue la plupart de ses actions a l'aide de la
souris. Deux modes d'interaction sont possibles : I'étudiant peut se laisser guider
complétement pendant une sé€ance de travail, ou au contraire choisir lui méme les
sujets qui l'intéressent. Quand le choix des taches est laissé au logiciel, le passé de
I'étudiant est pris en considération : le choix d'une tache est alors fonction des acquis,
des difficultés et des objectifs a atteindre par 1'étudiant. Plusieurs modes de résolution
de probleme sont également possibles : soit le probleme est dirigé de fagon préétablie,
soit I'étudiant reconstruit la démarche du probléme, soit I'étudiant est renvoyé¢ a des
prérequis en cas d'erreur. Les différents modes d'interaction et de résolution de
probléme permettent ainsi a ['étudiant d'adapter le déroulement des séances
d'apprentissage a son caractere, son niveau de connaissance et son intérét.

Un aspect intéressant dans le dialogue avec le logiciel ATOMOL est la possibilité
qui est donnée a I'étudiant de formuler une réponse en dessinant une molécule telle
qu'il la dessinerait habituellement sur un papier : les représentations planes des
molécules font partie intégrante du langage du chimiste. Un logiciel comme
ATOMOL ne serait pas envisageable sans de telles possibilités graphiques. En effet,
le dessin des structures moléculaires est interprété en terme d'objets chimiques,
atomes, liaisons et molécule. Les caractéristiques de la molécule sont obtenues par les
fonctions de perception chimique qui lui sont associ€es.

La présence d'une représentation de la molécule permet un mode d'interaction
encore plus souple que ceux qui existent déja, a savoir laisser 1'é¢tudiant poser lui-
méme des questions. Nous pourrions, par exemple, laisser 1'étudiant dessiner la
molécule sur laquelle il veut travailler, plutét que de lui imposer des molécules
prédéfinies. Nous avons envisagé cette possibilité et nous l'avons écartée apres avoir
considéré le public auquel est destin€ le logiciel. Ce sont des étudiants débutants en
chimie, qui doivent assimiler de nouvelles connaissances, et qui ne possedent pas
suffisamment de recul pour juger de la pertinence des informations qui leur sont
transmises. Nous avons estimé que chaque tache proposée a I'é¢tudiant par le logiciel
doit étre controlée préalablement par un enseignant, afin qu'aucun résultat erroné ne
soit jamais communiqué a 1'étudiant. Nous avons imposé cette condition apres avoir
examing le probleme de la réaction chimique. Méme les systemes de synthese assistée
par ordinateur les plus sophistiqués, qui disposent d'une base de réactions importante,
ne parviennent pas a prendre en considération tous les parametres qui interviennent

36



lors de réactions chimiques ; la validité des résultats obtenus doit €tre confirmée par
un chimiste expérimenté. Dans le cas de I'enseignement de la réaction chimique, sujet
que nous allons aborder, il est préférable de limiter le domaine d'exploration. Ensuite,
s'il incombe a I'étudiant de poser les questions, il est rare qu'il soit capable d'aborder
les divers aspects recouverts par un concept et de formuler correctement les
questions.

8. Conclusion

Dans cet article, nous avons présenté les aspects essentiels qui ont accompagné la
réalisation du logiciel d'enseignement assisté par ordinateur ATOMOL. Apres avoir
décrit l'architecture du logiciel, nous avons examing les principaux modules qui le
composent, a savoir le module expert, le module d'enseignement et l'historique de
I'étudiant. Le module expert qui contient l'expertise chimique nécessaire au logiciel
est construit autour d'une représentation a objets de la molécule. Le module
d'enseignement, congu également dans un formalisme objet, contient la description
des taches proposées a I'é¢tudiant. L'historique de 1'étudiant contient des informations
relatives au travail de I'étudiant, qui sont utilisées par le module d'enseignement pour
adapter l'enseignement a un étudiant particulier et qui peuvent étre consultées par
l'enseignant. Nous avons ensuite présenté le déroulement complet d'un probleme : la
détermination de la géométrie d'une molécule par la méthode VSEPR de Gillespie.
Nous avons terminé par une discussion relative aux aspects pédagogiques,
informatiques et a l'interactivité du logiciel. Les nombreux extraits de code présentés
font également de ce texte un exemple de conception de systéme de représentation a
base d'objets.

Les premiers intéressés par le programme ATOMOL sont les étudiants, auxquels
le logiciel donne la possibilité de s'entrainer sur des questions essentielles de chimie
(questions portant sur la structure des atomes et des molécules), en complément des
travaux dirigés classiques. Les problémes proposés par ATOMOL concernent
l'écriture de la formule de Lewis des molécules et la détermination de la géométrie
des molécules par la méthode de Gillespie. Ces problemes font appel a sept exercices,
qui en constituent les étapes élémentaires. Actuellement, les exercices portent sur les
54 premiers atomes du tableau périodique (les cinq premiéres périodes) ; I'enseignant
a la possibilité de créer des exercices avec d'autres atomes, puisque tous les atomes
du tableau périodique sont représentés dans le module expert. De méme, I'enseignant
peut enrichir la base de molécules, qui contient actuellement un échantillon d'une
cinquantaine de molécules.

L'enseignant, quant a lui, peut suivre le travail des étudiants, grace aux
informations contenues dans les fichiers historiques qui décrivent le passé des
étudiants. D'autres fonctionnalités du logiciel n'ont pas été décrites ici: ainsi,
l'enseignant peut définir la progression des taches qui est utilisée lorsque 'étudiant se
laisse guider par le programme ; il dispose également d'outils permettant d'enrichir les
exercices avec de nouveaux exemples, de les modifier ou de les supprimer, et de
composer des problémes.
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Dans l'immédiat, nous comptons ajouter au logiciel ATOMOL un nouveau
probléme qui permet de faire le lien entre la géométrie des molécules et la théorie des
orbitales moléculaires. Nous comptons aussi développer un nouveau logiciel, nommé
ISOMOL, a partir de l'environnement générique d'ATOMOL et en profitant de
fonctions de perception chimique qui ont déja été programmeées mais ne sont pas
exploitées dans ATOMOL [FIS 93]. Le logiciel ISOMOL abordera des problémes de
stéréochimie, comme l'attribution de la configuration des stéréocentres et la
stéréochimie des liaisons doubles ; il amenera également l'é¢tudiant a manipuler les
différentes représentations des molécules. Ensuite, nous souhaitons aborder la
réaction chimique, ce qui nécessite la programmation d'une connaissance
supplémentaire importante, qui comprend notamment une représentation des
réactions. En revanche, la représentation des molécules reste parfaitement réutilisable
dans le contexte de la réaction chimique, puisqu'elle a été congue paralléelement pour
un systéme de synthese assistée par ordinateur.

Enfin, le logiciel ATOMOL, qui est opérationnel depuis peu, n'a encore pu étre
suffisamment évalué. Pour le moment, nous n'avons pu laisser les étudiants tester le
logiciel que pendant une période trés courte, et nous n'avons pas recueilli
suffisamment leurs remarques, appréciations et commentaires. Cependant, une
évaluation du logiciel devrait avoir lieu dans plusieurs sites durant l'année
universitaire 94-95.

Pour terminer, nous précisons quelques détails techniques a l'attention des
enseignants et chercheurs qui seraient intéressés par une version du logiciel lorsqu'une
telle version sera disponible. Le logiciel ATOMOL a été réalisé et fonctionne sur un
micro-ordinateur Macintosh équipé d'un disque dur et disposant de trois mégaoctets
de mémoire centrale (pour un confort d'utilisation maximal, il est recommandé
d'utiliser un ordinateur de type Macintosh II). La taille de I'application est d'environ
1,8 mégaoctets. L'application est accompagnée de plusieurs fichiers renfermant les
molécules, les données pour les taches, les dessins utilisés dans la présentation des
exercices et les historiques des étudiants. Deux langages de programmation ont été
utilisés, Macintosh Common Lisp et YCHEM qui, comme nous l'avons dit, est un
langage a objets écrit en Lisp.
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