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LA HMOLECULE TETRAEDRIQUE CHIRALE: UN FORMALISHE
ORIENTE VERS L'ORDINATEUR ET LE PROGRAMME "STEREOQ-1"

0. Dragomir-Filimonescu et I, Hotoc'

(Revised version received:August 1978)

Le formalisme algébrique dévelloppé dans cet ar-
ticle petmet le traitement de la notion de configuration
de la molécule tétraéddrique chirale, ce probléme devenant
implémentable sur l'ordinateur. On présente la description
du programme STEREO-1 qui reconnait le nom de la configu-
ration d'une molécule tétraédrique chirale (au cadre du
systéme R/S).

On utilise dans cet ouvrage le systime (supposé
connu) de Cahn, Ingold et Prelog. On fait ensuite une suc-
cinte description du programme, on donne le listing du
programme principal, deux ordinogrammes et une application.

STEREO-1 est le premier d'une série développée
pour le traitement, & l'aide de l'ordinateur, des problémes
de stéréochimie, Il reconnait seulement la configuration.
I1 peut opérer seulement sur les ligands atomiques ou sur
les chaines organiques linéaires. Une version améliorée
(STEREO-2) peut distinguer aussi les énantiomdres (le lis-
ting complet paraltra dans la Revue Roumaine de Chimie).
Une autre version, plus compldte (STEREQO-3), se trouve
dans un état avancé de travail. Ce programme pourra opérer
aussi sur les chaines organiques ramifides.

2. Théorig

Soit la molécule tétraédrique (1), ol sy, i=1,.,4

n
Adresser correspondance d cet auteur 4 l'adresse indiquée

dans l'article précédent.
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sont des ligands supposés différents et qui appartiennentl

& l'espace des ligands S.

S (1)

Pour déterminer la configuration de la molécule
(1) a 1'aide de 1l'ordinateur, il est nécessaire de faire
une description convenable des éléments suivants:

i) la position spatiale des ligands 84 (pour
faire possible l'utilisation des régles de
chiralité);

ii) la structure des ligands 8y {pour faire
possible l'utilisation des régles de suc-
cession).

Ainsi:

tive.des _ligandp subopr du_tétraddre

Soit 1'indexation (2) des sommets du tétraddre:
1l

/’Li;.4 (2)

3 2

que nous allons considérer standard.
Nous désirons obtenir une description ayant la
forme: - & la position "1" correspond le ligand s4;
- & la position "2" correspond le ligand 8y3
- etec...
Ayant donnée l'indexation des ligands, il est fa-
cile de voir que l'utilisation des substitution92 convient
4 ce but.
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Donc, les substitutions h:{1,2,3,4} = {1,2,3,4)
seront les objets mathématiques qui décrivent la position
relative des ligands.

So0it par exemple:

1234 (1234
h1(3412) i h( )

gqui décrivent les molécules:
3 8

3
S/k"EE (b)) et S/Lﬂ"ﬁ (h,)

1 % 4
ainsi que

(1234
h3(4321)

décrit la molécule:

84

83 3351
On peut observer gue les permutations dans "h",
correspondantes & un nombre pair de transpositions, décri-
vent des rotations du tétraddre, tandis que les permutati-
ons correspondantes & un nombre impair de transpositions
décrivent des positions chirales,

Les rotations ne modifient pas la configuration;
elles seront donc utilisées pour sa détermination.

2.2. la.depeription de_la structure des_ligands

Pour décrire la constitution et la topologie des
ligands s;, on va utiliser les doublets de matrices (X,M)
olL: x=[x“], j=1,2,3; i=1l,..,keN ;
M=(n3] ) ipi4.

X est la matrice des ordres de liaison, xij re-
présentant l'ordre de la liaison i-j arrondi au plus proche
numéro entier.

M est la matrice des numéros d'ordre et/ou de mas-

sedes atomes correspondants aux positions (ij) de X.
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STEREO-1 opérant seulement sur les ligands-atomes
ou sur les chaines organiques linéaires, les matrices X et
Il sont limitées & ces cas. Les deux matrices sont constru-
ites d'une maniére similaire: - la premiére ligne corres-
pond 4 l'atome ottaché au centre du tétraddre; la deuxitme
ligne correspond aux atomes attachés & l'atome précédent,

etc..e,y.
On va fixer ces idées avec les exemples suivants:
ligand matrice X matrice M
\
F Rod [0 0
i
H=-C-H L. 00 6 00
& 132 o |
//c‘:\ [1 0 o] [s 0 o‘J
p)
0 H 2 L. B 8.1 B
i‘
% 10 0] 600
S8 H 20 1 601
H H 11 1 0 110
! r. .
H—?—H 100 6 g 0
_ 111 161
Bt 111 161
Fe-QmP 11 1] 999
B
Observation: les matrices
100 100
i s o et 210
000 000
000 000

sont équivalentes respectivement aux matrices

100 100
[1 9 1} et lz il o]
Cette observation sera utilisée dans le programme
STEREQ-1 pour comparer les matrices.
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STEREO-~1 utilise la régle de succession suivante:
"le numéro d'ordre plus grand précéde le numéro d'ordre
plus petit"™.

Par :'stilisation du doublet (X,M), cette régle
C*orienan:
Soif ap un ligand avec son doublet:
P=xP 1. Pofp?
& [xij], o [mij]
et 8% un ligand avec son doublet:

Xq= [ng ; Mq:[mgj

On dit:
Spr %
si et seulement si:

et sussi

P = 2 el our ¥i=1l i -1
=R I S et

On a noté par Cij 1'élément de la matrice:
C=[°iJ]=1xij'mij = X-M (produit direct)

ohy §=1,2,%33 i=l,..a,% N,

2.4. Leg_gogles.de chiralit¢

Etant donnée la substitution:
ho:{1,2,3,4) » {1.2,3,4]
notée par:
h= (ﬁ(i)=j), i=1,2,3,4
on remplace h(i) avec le rang du ligand "j" dans une sé-
quence spécifiée de quatre ligands., Donc, on obtient la
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substitution:

ol rs.j symbolise le rang du ligend s,..
On fait des permutations circulaires dans h' jus-
qu'a ce gu'on obtienne une substitution dans laquelle
h(4)=4
On néglige cette collonne de la substitution h'
et le résultat est une substitution "g" ayant la forme:

o = (om0
g peut avoir l'une des formes suivantes:

e (133 (5 2) 31 2)
ou les transposées des ceux ci-dessus.

Mais: ({g,, &y, &5} =G,*) o "x" est la loi de
composition des substitutions, est un groupe cyeclique d'or-
dre 3; aussi, l'indexation (2) précise le concept de con-
figuration R (rectus).

On peut facilement prouver les deux affirmations
suivantes:

i) Btant donnée "g", g décrit une configura_
tion R si et seulement si:
Jeg€ @ @ grgy=g, (3)
ii) 8i (3) n'est pas satisfaite, g décrit une
configuration 3.

3. Le_progpampe STEREQO-L

3.1. Llalgorythue

a) on lit "h" et les gquatre doublets (X,M);

b) on détermine h';

¢) on détermine g;

d) & partir de (3) on détermine la confi-
guration.
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3.2. Bgpépentatiop dp_programme

nom 3TEREO-1
ordinateur FELIX C-256
gystéme d'opération SIRIS 3 V154
language de programmation FORTRAN IV
ressources ndécessaires CR, PR, 32K mém.

Les ordinogrammes des séquences les plus impor-
tantes du programme sont présentées dans les figures 1 et 2.
La figure 1 représente le schéma logique du pro-

gramme principal.

Le sousprogramme PRODMATR execute le pro-

duit direct entre les matrices X et M, pour obtenir C. Le
sousprogramme COMPAR évalue le nombre des matrices identi-

ques (NRMIDENT);
le sousprogramme

si on & une molécule chirale on appelera
CONFIG qui déterminera la configuration

de la molécule & partir des guatre matrices C (figure 2).
A la fin on présente en exemple la séquence prin-
cipale de STEREO-1.

Eg_{

*FPROCHIRALE ¥




i MAx) =0
enf,.., &
fe4..,3

Goli): H'0i)

Lody.., S

K1)« TEMP

F."a.2



o )'PHr'i A2(3)1.pRoaxGii3)e
4yallor? b(::j,k:‘“(ﬁl:

3,4,121,%(5,2,4) (503, 4)
:rl(’),\*{3)152(411r:l2),

LiTegER w2 (3),61(3)257(3)
PPRRXCER2 S TANWLRES (12),0(7 473
CATEMP O s Ay ) T LaLE

LATA LC(L),GC(E)+aC(3)s01
WG S/ 10203:2,3000301042/
L=y
1PpL=0
1 REAU(L0S# 115 FNCa1000)H
115 FaRMAT 511y
IpaG=liabyg
IF(IPAZ.L L, 7 eaTR 333
2 REAL (108711862 FNCa10: 00 (Lo o) s 72143021215 0R=124),
UMLKy s J2123) 0 121,8)0K>1,4)
116 FCeRMAT(1D14)
Car bk FRUUPATR(X,M,C)
Car b LOVPARINLMILENT, )
IF(NRFILEhyeF el 1IGETEZOD
TE (MR ILENT S Ep e @) B TELLD
WRIVE(Lorpr (1 C{TadakKisde1s3)sKat,b)alarsbl

20 fCRMAl(' Vs raXs3la,ax,3lareedla,ax, 31z,

*% MU ECLLE ACHIPRALE w=!
*/(qx;lerﬂx;j'?:ﬂx:’l?;4x,313))

— ol

GprH
333 Werb(105'77?l
777 FegMAal('1',/)
lPA’u=lPii’d-6
G roz
400 WRTIEL19Ss3g) (1Tl ik} sde123)2K=q,4)5101,5!
30 FOpMAT(! ' ,//7%%,313,4%,313,4x%,313,4%,313,
*1 *# BOLECULLE PRICHIRALE »x1,
*/(4Xa3[<14x;4IQ:%X131114X;313))
GoTul
200 vy 10 k=4
bp 1¢ 1=1.,5
Vg 1C¢ J=1:3
i0 HCFIHALL‘I -u-';L].-:C([ JaK)
wRTITE]; G'QLJ((( (‘IJIK))J 1:%’:‘-1;&’ I= 1IJ
35 FOorMATIY "//7//78%Xa313,4%,313,4%,313,4x%,313,
a! *x MU ECLLLE CHIHALL wa!
*/uXs 3130 5xa31204%313,4%,313y)
Cp 4C K=lay
On T g=lan
DO 4@ l=Llas=
[ 2w o iy
5 o Léd*lr 3Ek%{0,w TABELRS,L,6X,m0,61,Gp)
‘[ 1
(Tl
1000 STnF
Enn

£ LIuTred U pROGR MM PRINCIRAL
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