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Рассматриваемая в статье задача направлена на программную реали-

зацию модели предсказания и взаимодействия атомов в синтезе органических 

соединений. Особые технологии визуализации, такие как магнитно-резонанс-

ная томография, позволяют представить для изучения в графическом виде 

молекулярный состав тканей. Ядерный магнитный резонанс (далее ЯМР) яв-

ляется тесно связанной технологией, которая использует те же принципы, 

чтобы понять структуру и динамику соединений белков и молекул химических 

элементов. 

 

По состоянию на сегодняшний день2 исследователи во всем мире прово-

дят эксперименты по ЯМР для лучшего понимания структуры и динамики мо-

лекул в таких областях, как экология, фармацевтика и материаловедение. Ана-

лизирование и поиск всех возможных решений рассматриваемой в статье за-

дачи осуществляется сотрудниками лабораторий химии и математики в Уни-

верситете Бристоля, Университете Кардиффа, Имперском колледже и Универ-

ситете Лидса3.  

В статье разрабатывается алгоритм, который моделирует предсказатель-

ное магнитное взаимодействие между двумя атомами в молекуле (то есть ска-

лярную константу связи).  

Использование визуализации ЯМР для представления структуры и дина-

мики молекулы необходимо, чтобы точно прогнозировать так называемые 

«скалярные связи». Это эффективно отображает магнитные взаимодействия 

между парой атомов. Сила этого магнитного взаимодействия зависит от про-

межуточных электронов и химических связей, которые составляют трехмер-

ную структуру молекулы. 

В языке программирования высокого уровня Python для работы с ато-

мами и молекулами существует множество библиотек. Одной из самых рас-

пространённых библиотек является библиотека ase, которая предоставляет 

 
1 Научный руководитель 
2 Февраль 2020 года 
3https://research-information.bris.ac.uk/en/publications/a-semipredictive-molecular-model-of-1dh-substrate-

specificity(c308b782-e508-4e00-be52-4d69b1effbab).html 

https://research-information.bris.ac.uk/en/publications/a-semipredictive-molecular-model-of-1dh-substrate-specificity(c308b782-e508-4e00-be52-4d69b1effbab).html
https://research-information.bris.ac.uk/en/publications/a-semipredictive-molecular-model-of-1dh-substrate-specificity(c308b782-e508-4e00-be52-4d69b1effbab).html
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разработчику методы и классы для реализации атомной симуляции различных 

элементов и соединений. 

Первое, что нужно сделать, – это установить библиотеку ase. Установка 

пакета осуществляется выполнением команды «pip install ase» в терминале ко-

мандной строки (рисунок 1) 

 

 
Рисунок 1. Установка библиотеки. 

 

После установки требуемых библиотек в среде разработки осталось 

только подключить данную библиотеку к проекту решения с помощью ключе-

вого слова import (рисунок 2) 

 

 
Рисунок 2. Импорт библиотеки в проект решения. 

 

Теперь следует загрузить набор необходимых данных4 для создания и 

3D-визуализации молекул (рисунок 3) 

 

 
Рисунок 3. Загрузка данных из набора. 

 

Проведем анализирование столбцов исходного набора данных. Столбец 

«molecule_name» содержит в себе идентификатор уникального химического 

соединения. Столбец «atom_index» представляет собой итератор числа элемен-

тов, входящих в состав соединения, стоит отметить, что отсчёт ведется с нуля. 

Столбец «atom» содержит символ химического элемента, например, «H» – во-

дород. Столбцы «x», «y», «z» заполняются координатами соответствующих 

элементов (рисунок 4) 

 
4  Набор данных представлен для выполнения конкурсных компетенций официальном сайтом Университета 

Бристоля, город Бристоль, Соединенное Королевство Великобритании и Северной Ирландии 

https://www.bristol.ac.uk/study/postgraduate/2020/eng/msc-data-science  

https://www.bristol.ac.uk/study/postgraduate/2020/eng/msc-data-science
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Рисунок 4. Образец набора данных. 

 

Любую химическую молекулу можно представить в виде совокупности 

составляющих её атомарных атомов. Поэтому следующим шагом в решение 

задачи визуального представления молекулы соединения будет определение 

координат и символов химических элементов, из которых в последующем бу-

дет смоделировано соединение. Загрузка соответствующих координат атомов 

и их химических символов представлено на рисунке 5 
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Рисунок 5. Загрузка данных химических элементов. 

 

Для моделирования атомов в графическом виде потребуется загрузка мо-

дуля Atoms из библиотеки ase. После этого приступаем к написанию программ-

ного кода для создания соединения из представленных в наборе данных ато-

мов. Для решения этой части наиболее оптимальным вариантом будет написа-

ние функции, которая принимает в качестве аргумента название набора данных 

из загруженного списка химических элементов. После этого, для соответству-

ющего имени набора соединения, функция получает координаты атомов и сим-

волы названий химических атомов, из которых состоит синтезируемое соеди-

нение (рисунок 6)  
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Рисунок 6. Функция создания 3D-модели молекулы. 

 

Осуществляя вызов функции с требуемым именем набора компонент хи-

мических элементов, создаём 3D-модель молекулы. В приведенном примере 

имя выбирается случайным образом из всего набора загруженных данных (ри-

сунок 7-8) 
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Рисунок 7. Модель синтезированной молекулы из представленных атомов. 
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Рисунок 8. Модель синтезированной молекулы из представленных атомов. 

 

Разработанная модель позволяет смоделировать крайне сложные органи-

ческие молекулы, которые могут содержать в своем составе атомы углерода 

различных конфигураций (sp3, sp2, sp) и малые циклы. Так, например, на ри-

сунках 7-8 получена модель и структурная формула молекулы C7H9NO, кото-

рая называется5 6-оксо-3-азотетрацикло-[5,2,0,0(1,4),0(2,5)]-нонан (рисунок 

9).  

 
5 Название соединения и его структурная формула получены на основе международной базы данных химиче-

ских молекул Spectral Database for 

Organic Compounds SDBS https://sdbs.db.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/direct_frame_top.cgi 

https://sdbs.db.aist.go.jp/sdbs/cgi-bin/direct_frame_top.cgi
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Рисунок 9. Структурная формула 

 

В настоящий момент возможность практического синтеза некоторых со-

единений остается неизученной, поскольку синтез отдельных молекул может 

быть нереализуем из-за отсутствия методов стабилизации нескольких сопря-

женных малых циклов. Однако, стоит отметить, что этот недостаток можно до-

работать путём серии лабораторных экспериментов и уточнением модели на 

основе квантовой химии.  

Существенное достоинство реализованной модели состоит том, что она 

может предсказывать модели с учетом валентности атомов. 
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