
Научная визуализация, 2018, том 10, номер 3, страницы 133 - 143, DOI: 10.26583/sv.10.3.10 

Комплекс программ визуализации молекулярных 
структурных графов органических соединений 

 
В.В. Бондарь1,A, Е.Г. Винокуров2,A,B, В.П. Мешалкин3,B,C, Л.А. Григорян4,A 

 
A Всероссийский институт научной и технической информации  

Российской академии наук (ВИНИТИ РАН) 
B Российский химико-технологический университет имени Д. И. Менделеева  

(РХТУ им. Д. И. Менделеева) 
C Институт общей и неорганической химии им. Н. С. Курнакова РАН 

 
1 ORCID: 0000-0002-6708-9025, Levgr2@yandex.ru 

2 ORCID: 0000-0002-5376-0586 
3 ORCID: 0000-0001-6956-6705 
4 ORCID: 0000-0002-6535-6185 

 

 
Аннотация 

Представлен комплекс программ визуализации структурных графов органических 
соединений, генерируемых по запросу пользователя. Рассмотрена архитектура про-
граммного комплекса. Дано описание процедуры лингвистического анализа химико-
структурных данных с использованием классификации морфем химической номенкла-
туры и контекстных правил укорачивающей грамматики. Отмечено прикладное значе-
ние программного комплекса. Приведены примеры визуализации ряда структурных 
графов из различных разделов номенклатуры органических соединений ИЮПАК. 
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1. Введение 
Комплекс программ «Номенклатур-

ный Генератор» предназначен для ав-
томатической генерации молекулярных 
структурных графов (МСГ) органиче-
ских соединений по вводимому пользо-
вателем систематическому наименова-
нию [1–3]. «Номенклатурный Генера-
тор» позволяет генерировать МСГ для 
следующих соединений по номенклату-
ре органических соединений ИЮПАК: 
алифатические соединения; моноцик-
лические соединения; соединения с 
функциональными группами, называе-
мые по заместительной номенклатуре; 
соединения, называемые по замени-
тельной или «а»-номенклатуре; соеди-
нения, называемые по расширенной си-
стеме Ганча-Видмана; отдельные под-
классы гетероциклических и ароматиче-

ских соединений; некоторые соедине-
ния, сохраняющие тривиальные наиме-
нования. 

Автоматизированная генерация МСГ 
по названиям органических соединений 
упрощает труд научных работников, за-
нимающихся пополнением баз данных 
(БД) молекулярных структур химиче-
ских и фармакологических веществ. Ви-
зуализация генерируемых МСГ повысит 
эффективность указанных БД, сделав 
содержащийся в них контент более 
наглядным, полным и удобным для 
восприятия и дальнейшего использова-
ния. Комплекс программ «Номенкла-
турный Генератор» может быть также 
полезен в учебном процессе по химии в 
качестве виртуального тренажера для 
студентов химико-технологического и 
инженерного профиля и учащихся 
старших классов общеобразовательных 
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школ в свете новых стандартов ФГОС 
[2–4]. 

2. Комплекс программ 
«Номенклатурный Гене-
ратор» 

Ключевым преимуществом комплек-
са программ «Номенклатурный Генера-
тор» по сравнению с зарубежными ана-
логами является возможность обработ-
ки запросов на русском естественном 
языке [3, 5–6]. К числу аналогов можно 
отнести, прежде всего, программный 
пакет ChemOffice разработчика 
CambridgeSoft [7], пакет MDL (Beilstein) 
AutoNom [8–9], программу ACD/Name 
компании ACD/Labs [10], модуль 
Lexichem компании OpenEye Scientific 
Software [11] и др. [12], однако эти си-
стемы, за исключением модуля 
Lexichem, не предусматривают возмож-
ности работы с русскоязычной версией 
химической номенклатуры, а доступ к 
Lexichem существенно ограничен усло-
виями лицензионного соглашения. В 
связи с этим, важно отметить, что про-
ект «Номенклатурный Генератор» яв-
ляется некоммерческой разработкой с 
открытым программным кодом. 

Принципы смысловой обработки тек-
стов, задействованные в алгоритмах 
комплекса программ «Номенклатурный 
Генератор», были заложены в работах 
В. В. Кафарова [13], Г. Стефанопулоса 
[14], Н. С. Зефирова [15–17], 
В. А. Коптюга [18] и др. [19–21]. Основ-
ное отличие «Номенклатурного Генера-
тора» от работ предшественников за-
ключается в использовании алгоритмом 
программного комплекса укорачиваю-
щей грамматики GRM (грамматики 
свёртки), состоящей из нескольких 
групп контекстных правил, последова-
тельное обращение к которым преобра-
зует систематическое название химиче-
ского соединения в молекулярно-
структурный граф. 

Комплекс программ «Номенклатур-
ный Генератор» имеет трёхмодульную 
функциональную архитектуру (см. 
рис. 1), включающую основной модуль-
номенклатор, который непосредственно 
генерирует МСГ по названию органиче-
ского соединения. Вспомогательными 
модулями являются: модуль-
переводчик, который осуществляет пе-
ревод названий органических соедине-
ний с русского языка на английский и с 
английского на русский [3], и модуль-
конкорданс, выполняющий функцию 
массива-накопителя МСГ.

 
  

 
Рис. 1. Обобщенная блок-схема функциональной архитектуры комплекса программ 

«Номенклатурный Генератор» 
 

Взаимодействие между модулями осуществляет морфо-синтаксический алгоритм, 
разработанный с учетом правил химической номенклатуры ИЮПАК [22]. 

Блок-схема информационно-программного обеспечения комплекса программ «Но-
менклатурный Генератор» представлена на рис. 2.  

  



 
Рис. 2. Блок-схема информационно-программного обеспечения комплекса программ 

«Номенклатурный Генератор» 
 
Алгоритм комплекса программ «Но-

менклатурный Генератор» включает 
следующие основные этапы: 

1)   ввод пользователем номенклатур-
ного названия органического соедине-
ния; 

2)   автоматический анализ введённо-
го названия с использованием процеду-
ры разбиения его на составные части 
(морфемы и субморфы) [2]; 

3)   выявление внутренней семанти-
ко-синтаксической структуры введённо-
го названия; 

4)   обращение к встроенным специа-
лизированным словарям химических 
морфем [23]; 

5)   автоматическая генерация МСГ 
органического соединения, соответ-
ствующего введённому названию, в 
стандартизованном формате mol-файла 
[1–2, 24]; 

6)   взаимодействие с внешними уни-
версальными визуализаторами (не вхо-

дящими в оболочку программного ком-
плекса) для отображения полученного 
МСГ. 

  
Алгоритм реализован на языке про-

граммирования C++. При функциони-
ровании комплекса программ «Номен-
клатурный Генератор» используются 
разработанные нами специализирован-
ные словари химических морфем, в том 
числе химико-лингвистический сло-
варь, словарь перевода и синонимиче-
ский словарь [25]. Словари программно 
реализованы в редакторе баз данных 
Microsoft Access и интегрированы в обо-
лочку комплекса программ в качестве 
подключаемых библиотек. Пример 
экранной формы таблицы химико-
лингвистического словаря представлен 
на рис. 3: 

 

 



 
Рис. 3. Фрагмент таблицы химико-лингвистического словаря в редакторе баз данных 

Microsoft Access 
 
Основным этапом алгоритма «Но-

менклатурного Генератора» является 
процедура морфемного анализа с по-
следующей свёрткой выявленных ком-
понентов названия органического со-
единения в пустое слово и одновремен-
ным построением единого структурного 
графа. Алгоритм опирается на лингви-
стический аппарат, адаптированный к 
специфике поставленной задачи. Клю-
чевыми элементами лингвистического 
аппарата являются: 

 усовершенствованная нами мето-
дика классификации химических 
морфем и субморфов, восходящая 
к работам А. М. Цукермана – 
Г. Э. Влэдуца – Г. Г. Стецюры [26–
29], М. М. Ланглебен [30–32] и 
др., обзор которых дан в нашей 
работе [1]; 

 укорачивающая грамматика 
GRM, представляющая собой 

упорядоченную совокупность т.н. 
контекстных правил [2]. 

  
Отличие предложенной нами мето-

дики классификации химических мор-
фем (см. табл. 1) от предшествующих 
вариантов состоит, прежде всего, в раз-
биении всех типов химических морфем 
на два класса – словарных (семантико-
синтаксический класс) и служебных 
(морфо-синтаксический класс). Типоло-
гия морфем внутри классов определяет-
ся их ролью при составлении названия 
химических соединений. Так, морфемы, 
отнесённые к корневому типу, кодируют 
фрагменты структурных цепочек хими-
ческого соединения, морфемы суффик-
сального типа отвечают за модифика-
ции структурного графа, касающиеся 
кратности связи между атомами, нали-
чия в соединении функциональных ха-
рактеристических групп и др. [1] 

 
 
Табл. 1. Классификация химических морфем 

Синтаксический 
тип 

Класс 
Семантическая роль 

(химико-номенклатурный смысл) 

Root (Корень) Словарный (СС1) Структурная цепочка или ее фрагмент 

Suffix (Суффикс) Словарный (СС) 
Кратность связи; главная функциональная 
группа; модификации структурной цепочки 
или связей 

Prefix (Префикс) Словарный (СС) 
Функциональная группа; модификации 
структурной цепочки и др. 

Multi (Количествен-
ная приставка) 

Словарный (СС) 
Кратность повторяющихся фрагментов 
структурной цепочки, модификаторов свя-
зи и др. 



Hetero (Гетеро-
префикс) 

Словарный (СС) Гетероатом внутри структурной цепочки 

Hydro (Префикс 
гидрирования) 

Словарный (СС) Гидрирование атомов структурной цепочки 

PeriodicSymbol 
(Символ периодичес-
кой системы) 

Словарный (СС) 
Атом в производных соединениях неорга-
нической химии и природных соединениях 

Unspec (Неспецифи-
ческий компонент) 

Словарный (СС) 
Переводной компонент названия с неуточ-
ненной химико-структурной функцией 

Locant (Локант) Словарный (СС) 
Указатель модифицируемой вершины 
структурного графа, стыковой вершины, 
грани и др. 

Comma (Запятая) 
Служебный 
(МС2) 

Разделитель между локантами внутри ком-
плекса, между основной и инвертирован-
ной частью названия и др. 

Hyphen (Дефис) Служебный (МС) 
Разделитель, обособляющий комплексы 
локантов, слабостыкующиеся морфемы и 
др., показатель отрицательного заряда 

Point (Точка) Служебный (МС) 
Разделитель между локантами в мостико-
вых соединениях и др. 

OpenBracket (От-
крывающая скобка) 

Служебный (МС) 
Показатель левой границы сложного ком-
плекса морфем в иерархических структурах 

CloseBracket (За-
крывающая скобка) 

Служебный (МС) 
Показатель правой границы сложного ком-
плекса морфем в иерархических структурах 

Asterisk (Астериск) Служебный (МС) Модификатор стереохимического префикса 

Apostrophe (Штрих) Служебный (МС) Модификатор локанта 

Colon (Двоеточие) Служебный (МС) 
Разделитель сложных групп локантов, по-
казатель соотношения мер и др. 

Plus (Плюс) Служебный (МС) Показатель положительного заряда 
1 СС – семантико-синтаксический класс морфем. 
2 МС – морфо-синтаксический класс морфем. 
 
Грамматика свёртки GRM насчитыва-

ет 7 групп контекстных правил, каждая 
из которых предназначена для обработ-
ки определенных комбинаций химиче-
ских морфем внутри названия химиче-
ского соединения. Циклическое приме-
нение контекстных правил приводит к 
поэтапной свёртке названия химическо-
го соединения в пустое слово, сопро-
вождающейся восстановлением соответ-
ствующей ему химической структуры: 1) 
выявляются присутствующие в соеди-
нении структурные цепочки; 2) цепочки 
модифицируются в зависимости от 
наличия гетероатомов, кратных связей, 
функциональных характеристических 
групп; 3) осуществляется соединение 
модифицированных цепочек в единый 
МСГ всего соединения согласно распо-

ложению стыковых атомов в цепочках. 
[33] 

В качестве примера рассмотрим ана-
лиз названия химического соединения 
«3-Метилпентан». Это название со-
стоит из морфем «3», «-», «мет», «ил», 
«пент», «ан». На начальной стадии ал-
горитм преобразует данное название в 
последовательность вида {Locant1(3), 
Hyphen, Root1(мет), Suffix1(ил), 
Root2(пент), Suffix2(ан)}. После считы-
вания информации о химических мор-
фемах из специализированного словаря, 
последовательность примет вид 
{Locant1(3), Hyphen, Root1(CH4), 
Suffix1(свободная_одинарная_связь), 
Root2(CH3 - CH2 - CH2 - CH2 - CH3), 
Suffix2(одинарная_связь)}. Далее задей-
ствуется грамматика свертки GRM. 



Применение контекстного правила 2R2 
придаст последовательности вид 
{Locant1(3), Hyphen, Root'1(CH3-), 
Root2(CH3 - CH2 - CH2 - CH2 - CH3), 
Suffix2(одинарная_связь)}. Повторное 
применение правила 2R2 даст результат 
{Locant1(3), Hyphen, Root'1(CH3-), 
Root'2(CH3 - CH2 - CH2 - CH2 - CH3)}. Фи-
нальное применение правила 7R2 свер-
нёт последовательность в единый МСГ:  
{Root''2(CH3 - CH2 - CH2 - CH2 - CH3) 

                                   |  
                                  CH3                                }. 
Результат будет выведен в типизиро-

ванный файл в формате MOL, содержа-

щий информацию о вершинах и рёбрах 
МСГ. 

 Комплекс программ «Номенклатур-
ный Генератор» совместим с различны-
ми версиями операционной системы 
Windows, начиная от Windows XP и за-
канчивая Windows 10. Сетевая версия 
«Номенклатурного Генератора», допус-
кающая ввод данных через интернет, 
находится в стадии разработки. 

Экранная форма, изображающая ин-
терфейс комплекса программ, пред-
ставлена на рис. 4: 

 

 

 
Рис. 4. Интерфейс комплекса программ «Номенклатурный Генератор» 

 
Практическая значимость и актуаль-

ность проекта подтверждены актом о 
внедрении (ЗАО ЦИНТЭНСИ) и свиде-
тельством Роспатента о государственной 
регистрации комплекса программ «Но-
менклатурный Генератор» [24]. 

3. Примеры визуализа-
ции 

В качестве примера рассмотрим ре-
зультат обработки «Номенклатурным 
Генератором» ряда названий органиче-
ских соединений из вышеперечислен-
ных разделов номенклатуры ИЮПАК. 

Так, для названия органического со-
единения 5-Метил-4-пропилнонан, от-
носящегося к классу алифатических со-

единений, «Номенклатурный Генера-
тор» построит МСГ, показанный на рис. 
5: 

 
Рис. 5. МСГ соединения 5-Метил-4-

пропилнонан 



По названию соединения 2,8-
Диметил-1,3,4-
трипропилциклоундекан (класс моно-
циклических соединений) будет сгене-
рирован МСГ, показанный на рис. 6: 

 
 Рис. 6. МСГ соединения 2,8-

Диметил-1,3,4-трипропилциклоундекан 
 
 
 

По названию соединения 6-(5-
Гидроксипент-3-ен-1-инил)ундека-
2,4,7-триен-9-ин-1,11-диол (замести-
тельная номенклатура) комплекс про-
грамм сгенерирует МСГ, показанный на 
рис. 7: 

 

 
Рис. 7. МСГ соединения 6-(5-

Гидроксипент-3-ен-1-инил)ундека-2,4,7-
триен-9-ин-1,11-диол 

 

 По названию соединения 6,15-Диокса-3,11-дисиладокозан (заменительная номен-
клатура) будет построен МСГ, показанный на рис. 8: 

  

 
Рис. 8. МСГ соединения 6,15-Диокса-3,11-дисиладокозан 

 
По названию соединения 2,3-

Дигидро-6H-1,5,3-диазасилонин (рас-
ширенная система Ганча–Видмана) бу-
дет построен МСГ, показанный на рис. 
9: 

 
 Рис. 9. МСГ соединения 2,3-Дигидро-

6H-1,5,3-диазасилонин 

         По названию соединения 
2,3,4,7,8,9-Гексаметилгептален (класс 
ароматических соединений) будет сге-
нерирован МСГ, показанный на рис. 10: 

 
 Рис. 10. МСГ соединения 2,3,4,7,8,9-

Гексаметилгептален 



По названию соединения Ацетон 
(тривиальное наименование) будет по-
строен МСГ, показанный на рис. 11: 

 
Рис. 11. МСГ соединения Ацетон 
  
         Приведенные МСГ могут быть 

отображены, например, посредством 
внешнего визуализатора HyperChem 
версии 5.02 и выше. Комплекс про-
грамм «Номенклатурный Генератор» 
совместим и с другими внешними визу-
ализаторами, в т.ч. Isis/Draw. Выбор оп-
тимального режима визуализации 
оставлен на усмотрение пользователя.  

4. Заключение 
Комплекс программ «Номенклатур-

ный Генератор», сочетающий элементы 
лингвистического анализа данных и 
структурного синтеза молекулярных 
графов, способен обрабатывать до не-
скольких миллионов систематических 
названий органических соединений, 
вводимых пользователем на русском 
естественном языке, с последующей ви-
зуализацией полученных результатов. 
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