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Статья посвящена проблеме внедрения и использования информационных технологий в хими-

ческих исследованиях. Целью работы является выработка методов автоматизации и оптимизации 

проведения химических исследований с помощью таких инструментов как визуализация эксперимен-

тов, структурных формул, свойств исследуемого вещества. Предполагается, что использование вычис-

лительных средств поможет упростить подбор начальных условий и значительно сократить время 

проведения эксперимента, так как на основе заранее известных свойств веществ и условий, заданных 

пользователем, система выдаст все возможные результаты, такие как возможность или невозмож-

ность протекания реакции, теоретический выход и т.д., тем самым давая пользователю возможность 

отказаться от бесперспективных вариантов проведения эксперимента на этапе планирования. Ещё 

одной возможной задачей информационной системы является анализ научных источников литера-

туры, различных патентов, публикаций. Для упрощения запроса и снижения порога вхождения пред-

лагается использовать голосовой ввод. Реализация информационной системы основана на парадигме 

событийно-ориентированного программирования, как стандартного шаблона при разработке и созда-

нии информационных систем со сложными структурами данных. Главной идеей, на основе которой 

основана работа информационной системы, является то, что информация или знание является объ-

ектом, который поддается основным методам работы с данными (агрегация, группировка и т. д.). На 

основе анализа требований, предъявляемых к системе, был сформулирован универсальный алгоритм по-

строения информационных систем, включающий в себя такие важные шаги, как выделение частных 

свойств системы, выстраивание таблицы переходов, сопоставление с образцом, использование мето-

дов машинного обучения для самосовершенствования системы, возможность получения дополнитель-

ных данных, и вывод данных в удобном для конечного пользователя виде. 
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The article is devoted to the problem of the introduction and use of information technologies in chem-

ical research. The aim of the paper is to develop methods of automation and optimization of chemical research 

with the help of such tools as visualization of experiments, structural formulas, properties of the studied sub-

stance. It is expected that the use of calculating tools, will help to simplify the selection of initial conditions 

and significantly reduce the time of the experiment, as on the basis of known properties of substances and 

conditions specified by the user, the system will give all the possible results, such as possibility or inability of 

the reaction, theoretical yield, etc., thus giving the user the opportunity to abandon unpromising options for 

the experiment at the planning stage. Another possible purpose of the information system is to analyze scien-

tific sources of literature, various patents, and publications. To simplify the query and reduce the entry barrier 

it is proposed to use voice input. The realization of the information system is based on the paradigm of event-

driven programming as a standard pattern in the design and creation of information systems with complex 

data structures. The main idea on which the information system is based is that information or knowledge is 

an object that lends itself to basic methods of working with data (aggregation, clustering, etc.). Based on the 

analysis of system requirements, a generic algorithm for construction of information systems has been for-

mulated, which involves such significant steps as allocation of specific properties of the system, construction 

of a transition table, comparison with a sample, use of machine learning methods for self-improvement of the 

system, possibility of obtaining additional data, and data output in an end-user-friendly form.  
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ВВЕДЕНИЕ 

Пересечение фундаментальных наук поз-

воляет совершать интересные и очень перспек-

тивные открытия. Синергия химии и программи-

рования позволяет оптимизировать и автоматизи-

ровать стандартные рабочие процессы, таким об-

разом, хорошим примером может быть химиче-

ская визуализация. Визуализация представляет 

собой совокупность приёмов представления чис-

ловой информации или физического явления в 

виде, удобном для зрительного наблюдения. В хи-

мии же визуализация – это аналитическая воз-

можность создания некого визуального образа 

распределения компонентов на основе одновре-

менного измерения спектров и пространственной, 

временной информации. Общими словами, визу-

ализация есть способ представления информации, 

к примеру, химического соединения, в виде изоб-

ражения (видео, анимации, абстрактной модели в 

виде конечных автоматов с таблицами переходов 

и так далее), удобного для более полного и точ-

ного восприятия данной информации, а также ис-

пользования созидания пользовательского опыта 

путем комбинирования UI/UX методов. 
Ученые-химики - это люди, имеющие по-

мимо практических навыков, большой пласт тео-
ретических знаний. Теоретический столп можно 

представить в виде отдельной системы, некой 
базы данных на подобии Википедии, которая в со-
ответствии с классическим подходами по типу 
кроссинговера путем использования генетиче-
ских алгоритмов обеспечивает высокопроизводи-
тельную индексацию элементов и\или ключей. 
Так, информация станет воспроизводиться доста-
точно быстро в сравнении с методом брутофорс 
(грубой силы), а также будет способна к разложе-
нию на таблицу переходов к заранее построенным 
конечным автоматам. Раньше аппаратами мате-
матики достичь подобного было сложнее, так как 
требовались ученые, большой влияние имели че-
ловеческий фактор и лимиты возможностей вы-
числения в конкуренции с ЭВМ. Сейчас же техно-
логии искусственного интеллекта и машинного 
обучения в совокупности с генетическими алго-
ритмами, подобно «Deus Ex Machina», способны 
самостоятельно все это реализовать при правиль-
ной конфигурации. 

МАТЕРИАЛЫ 

Видов визуализации и представления хи-

мических данных существует большое множество. 
Среди них уравнения реакций, структурные фор-

мулы, схемы и цепочки превращений, таблицы 
свойств и характеристик. Многие информацион-

ные системы по работе с химией в качестве объ-
екта изучения позволяют упростить этот процесс. 
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К примеру, поисковый инструмент индексации 
Reaxsys агрегирует такие данные, как химические 

соединения, химические реакции, свойства, свя-
занные библиографические данные, а также обла-

дает набором функций для планирования синтеза, 
демонстрации экспериментальных процедур из 

различных журналов и патентов. Следовательно, 
одним из материалов является информация\зна-

ние, поддающееся агрегации, группировке и про-
чим методам выбора и работы с данными. 

Перед химиками в лаборатории часто 
стоит задача создания новых химических соеди-

нений, обладающих заданными свойствами или 

строением. Для этого необходимо проведение 
анализа научной литературы, поиска ресурсов, 

подбора методики и условий синтеза. Следова-
тельно, сама процедура синтеза является матери-

алом, так же, как и все предшествующие и после-
дующие ей процессы и результаты, такие как про-

боподготовка, приготовление рабочих растворов, 
процесс смешения и т. д. 

МЕТОДЫ 

Для автоматизации работы над данными 
материалами хорошо применимы следующие ме-

тоды. Например, концепция функционального 
программирования, включающая в себя методы 

агрегации, монады и мемоизации, позволяет с 
легкостью избавиться от “побочных эффектов” 

при обработке информации, что достаточно 
важно в сравнении с использованием других кон-

цепций вроде объектно-ориентированного про-

граммирования, ведь при работе с потенциально 
опасными материалами необходимо сохранить 

идемпотентность и быть уверенным, что на каж-
дом из этапов перехода по конечным автоматам с 

исходным материалом не произойдет неявных 
преобразований. Поскольку взаимодействие 

пользователя с информационной системой нуж-
дается в минимизации затрат времени на пользо-

вательский ввод, стоит учесть, что средняя ско-
рость речи достигает 700 знаков в минуту, когда 

как скорость печати в среднем порядка 200–300 
символов в минуту, а при работе с узконаправлен-

ной наукой вроде химии эти показатели могут 
быть замедлены в еще больших масштабах. Сле-

довательно, если настроить абстракцию таким об-
разом, чтобы пользователь системы имел возмож-

ность голосом вводить сложные химические ма-

териалы, будет достигнута максимально удобная 
абстракция с точки зрения “пользовательского 

опыта в пользовательских интерфейсах”. Однако 
стоит учесть, что, с одной стороны, “обработка 

естественного языка” является достаточно трудо-
затратной технологией и от языка к языку видоиз-

меняется, сталкиваясь с работой с “регулярными 

выражениями” и “мощностью алфавита”. С дру-
гой стороны, химическая наука уже использует 

нотации для записи и, также, как и математика, 
она способна быть однозначно прочитана вне за-

висимости от контекст-ориентированности языка, 
тем самым имеет возможность достигнуть все той 

же «идемпотентности». 
Методы построения систем с вычислени-

ями в реальном времени позволяют пользователям 
использовать систему не только как «ввод-вывод», 

но и как перемещение между переходами в конеч-
ном автомате, а значит, пользователь может в ре-

альном времени видеть, как происходит, к при-

меру, запланированный им синтез. Стоит отме-
тить, что предиктивное поведение модели генера-

тивных алгоритмов также позволяет дополнить 
предыдущий метод с помощью инструментов ста-

тистики и теории вероятности, а значит, построить 
возможные исходы, к примеру запланированного 

пользователем синтеза, без четкого понимания ре-
зультата, тем самым позволив системе генериро-

вать открытия и неоднозначность поведения. 
Используя стандартные шаблоны проек-

тирования информационных систем, и структуры 
данных, имеет место использование парадигмы 

EDD (Event Driven Development), представляю-
щую собой событийно-ориентированную модель, 

где с точки входа («событие») наблюдается «рас-
ширяемость (Open Closed Principle from SOLID)» 

итогового результата, даже при использовании 

“рекурсивных” или “рефлексивных” методов. По-
добные применения можно наблюдать в Булевой 

алгебре, например, дистрибутивность, дополни-
тельность и ассоциативность. 

ДИСКУССИЯ 

Подготовительный этап 
Для начала необходимо декомпозировать 

визуализацию и понять алгоритм написания 
структурной формулы химического соединения 

как элемента визуализации. Иными словами, 
нужно выяснить так называемую нотацию. Суще-

ствует три нотации: брутто-формула, структурная 
формула, SMILES-формула. Наиболее однознач-

ной и стандартизированной формой представле-
ния является структурная формула. Из нее можно 

объединить в кластеры составные части визуали-
зации химического элемента, где ключом будет 

свойство, а значение - частью визуализации. В 

табл. 1 представлено сопоставление свойств пред-
ставленных структурных формул к элементам          

конечных автоматов. 
Из остальных свойств можно создать еди-

ную базу для дальнейшего масштабирования, к 
примеру, для обеспечения мгновенного поиска и 

модели предсказания свойств на основе пользова-
тельского ввода. Поскольку система целиком 
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представляет собой конечный автомат, а функци-

ональное программирование, как говорилось в 

описании методов, не допускает побочных эф-
фектов, можно явно составить таблицу переходов 

для элементов. Это позволит, во-первых, обеспе-
чить плавные переходы и предсказания, а, во-вто-

рых, обеспечить последовательную проверку 
свойств и их взаимосвязей. 

 
Таблица 1. Сопоставление свойств  
структурных формул к элементам 

 конечных автоматов 
Table 1. Matching of structural formula  
properties to elements of state machine 

Имя свойства 

Визуализация 

структурных 

формул 

Значение  

в информаци-

онной системе 

Кратность 

связи 

Количество 

черточек 

 от 1 до 3 

Рациональное 

число 

Молекула –  

радикал 
Точка 

Позиция в 

виде целого 

числа 

Наличие  

неподеленной 

электронной 

пары 

Две точки 

Позиция в 

виде целого 

числа 

Заряды  

на атомах 
Плюс/минус 

Рациональное 

число 

Наличие  

сопряженной 

системы 

Пунктирные 

линии/круг 

Целое число/ 

Позиция в 

виде целого 

числа 
 

Сбор функциональных требований и под-
готовка данных 

После проведения сегрегации стало по-
нятно, что осталось научить компьютерную про-

грамму генерировать визуализацию по требова-
нию пользователя. Все начинается с того, что 

пользователь с помощью голосового ввода делает 
запрос, называя свойства и характеристики, опи-

сывает требуемое соединение. При вводе на каж-
дый ключ модель параллельно строит ряд воз-

можных элементов, ориентируясь на возмож-
ность пересечения свойств под заданные пара-

метры. Это реализует рекурсивный обход струк-
туры данных «Map». 

Решаемые задачи. 

Поиск необходимого элемента. Больше 
не требуется иметь обширный объём теоретиче-

ской информации, достаточно владеть базовыми 
представлениями о свойствах исследуемых ве-

ществ. Компьютерная программа предоставит все 
необходимые данные, так как вся информация 

проиндексирована. Хорошим примером может 
считаться «Elastic Search» и «Elixir OTP» при ра-

боте с огромным потоком данных. 

Предсказание возможных исходов экс-
перимента. Не нужно проводить дополнитель-

ных экспериментов, так как внутреннее модели-
рование в системе по изначально известным свой-

ствам исходных соединений способно в кратчай-
шие сроки просчитать вероятность, выдать про-

порции и проценты результата. К примеру, поль-
зователь планирует синтез и вводит в программу 

запрос: «Смешать вещество Х с веществом У при 
нагревании», система, проанализировав свойства 

веществ Х и У при их взаимодействии при повы-
шенной температуре, может выдать результаты 

проведения реакции, в том числе и неблагоприят-
ные, такие как: отсутствие взаимодействия, ма-

ленький выход конечного продукта, вероятность 
опасности или взрыва. При фармакологических 

исследованиях на основе огромного количества 
информации в базах данных и других открытых 

источниках, модель генетических алгоритмов 

способна очень быстро найти уже известные па-
тенты, статьи, и другие публикации [24]. 

Различные режимы работы. Существует 
большое множество различных узконаправленных 

специалистов (синтетики, аналитики и т. д.), для 
каждого из которых есть конечные автоматы. при 

запуске программы пользовать выбирает нужный 
ему режим работы, или же система, исходя из вве-

денного запроса, включает нужный режим работы, 
давая пользователю работать только функциона-

лом из специальных пресетов [23]. Высокая отка-
зоустойчивость предотвращает возможность про-

граммного сбоя, например, за счёт «OTP Elixir» 
технологий, а значит все данные будут поступать 

без прерывания. Это позволит не нарушать целост-
ности расчётов, а также переключаться между пре-

диктивным режимом и режимом эксперимента или 

поиска свойств в кратчайшие сроки. 
Порог входа. Чаще всего для совершения 

научных открытий и проведения химических ис-
следований необходимо обладать достаточно глу-

бокими фундаментальными теоретическими зна-
ниями. Если необходимость владеть теоретиче-

ским фундаментом пропадет, а нужно лишь осво-
ить функционал небольшой программы с минима-

листичным интерфейсом, тогда появляется про-
странство для любителей и широкопрофильных 

специалистов. ПО будет выступать в роли хими-
ческого консультанта со знанием теоретического 

столпа. Более того, постановка всех эксперимен-
тов может выполняться другой машиной, или же 

нейросетью. Таким образом, можно добиться обу-
чения с учителем, где последним выступает              

другая нейронная сеть [14].  

Алгоритм построения системы 
Исходя из всего вышеописанного, необхо-

дим следующий набор действий, составляющих 
универсальный алгоритм: 
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1. Выделение частных свойств системы 
(превращение структурных химических элемен-

тов для компьютера в набор формальных симво-
лов (алфавит для конечного автомата)). 

2. Выстраивание таблицы переходов на ос-
нове частных свойств системы для дистрибьюции и 

следования алгебре логики Буля, что позволяет 
плавно переходить от одной модификации к другой. 

3. Сопоставление с образцом (Pattern 
matching). Для выстраивания паттерна “строится” 

так называемый мост между словом и символом 
для ввода данных и настройки вывода данных. 

4. Постоянное повышение точности и ско-

рости получения данных за счёт самосовершен-
ствования генетического алгоритма (старт с 10% 

прироста, далее повышение до некого максимума). 
5. Адаптация модели генетического алго-

ритма к возможности получения дополнительных 
данных (свойств, расширения таблиц, то есть 

условный человеческий фактор обладания избы-
точной информацией для повышения качества ре-

зультатов и оптимизации функций их сбора). 

6. Вывод результата, исходя из третьего 
шага в удобном для прочтения пользовательском 

виде на основе его предпочтений [15-22]. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Подводя итог вышесказанному, стоит от-

метить, что программное обеспечение способно 
позволить не только облегчить, автоматизировать 

и улучшить процессы, производимые в химиче-
ской лаборатории, но и сэкономить достаточное 

количество времени для пользователя. Поиск ин-
формации будет производиться гораздо быстрее, 

так как от пользователя будет требоваться лишь 

голосовой (или текстовый) ввод запроса, а все ис-
кательные процедуры будут производить непо-

средственно алгоритмы программы.  
Авторы заявляют об отсутствии  

конфликта интересов. 
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