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Способы однозначного представления изомеров. Существует два типа способов внутренне-
го представления структурных формул: линейные нотации и молекулярные графы [3]. 

Молекулярный граф – это связный неориентированный граф, находящийся во взаимно-
однозначном соответствии со структурной формулой химического соединения таким образом, что 
вершинам графа соответствуют атомы молекулы, а рёбрам графа — химические связи между этими 
атомами. В этом случае описание структуры заключается в составлении матрицы смежности молеку-
лярного графа.  

Однако простейшим способом внутреннего представления являются линейные нотации, когда 
структурная формула описывается как линейная последовательность символов. По сравнению с мат-
рицами смежности линейные нотации чрезвычайно компактны, что является преимуществом при 
хранении информации о соединениях. Линейные нотации позволяют свободно обмениваться инфор-
мацией о химических соединениях без необходимости использования специального программного 
обеспечения, интерпретация поддерживается поисковыми системами. Рассмотрим такие линейные 
нотации, как нотацию Висвессера (WLN), InChI, SMILES и SLN [3]. 

WLN (Wiswesser Line Notation) была создана для удобства ввода информации в ЭВМ с перфо-
карт. Чтобы выполнить ограничение в 80 символов на карте, в нотации использовались только про-
писные буквы, цифры от 0 до 9 и несколько знаков типа «&». Кроме того, она была создана таким 
образом, чтобы её с легкостью распознавали и химики, и цифровые процессоры. Буквенные обозна-
чения присвоены всем химическим элементам (с учетом валентности их атомов и ближайшего окру-
жения), а также основным типам связей, циклов и функциональных групп. Длина углеродной цепи 
кодируется числом, символ «&» разделяет коды цепей в точке их разветвления.  

InChI (IUPAC International Chemical Identifier) – международный текстовый идентификатор 
химического объекта; это компьютеризованный вариант систематического названия, то есть запись в 
формате InChI является цифровым эквивалентом названию соединения по номенклатуре IUPAC. 
InChI содержит пять уровней информации: связанность, таутомеризм, изотопы, стереохимия, заряд. 
Каждый слой в InChI содержит свой тип информации о химическом соединении. При разработке формата 
первоочередной задачей ставилась компактность, а не легкость интерпретации, тем не менее, сохраняется 
возможность интерпретируемости пользователем. Запись InChi для сложных молекул может оказаться 
довольно длинной. Поэтому её не эффективно использовать для поиска в базе данных, но из неё генериру-
ется хеш-ключ, который состоит из 27 символов для любой формулы – InChIKey. 

Наиболее распространенной линейной нотацией является спецификация SMILES [3]. 
SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry Specification) — система правил однозначного 

описания состава и структуры молекулы химического вещества с использованием строки символов 
ASCII. Линейное обозначение, составленное по правилам SMILES, может быть преобразовано мно-
гими молекулярными редакторами в двумерную или трёхмерную структурную формулу молекулы. 

SMILES имеет ряд достоинств, которые делают этот язык намного более понятным и удобным 
в обращении, чем предшествующие ему линейные нотации и матричные формы [4]. Он представляет 
собой лингвистическую конструкцию, поэтому лучше воспринимается пользователем. Имеет про-
стой и понятный словарь, основанный на обозначениях атомов и типов связей, привычных для хими-
ков. Использует простую грамматику, состоящую из небольшого числа достаточно простых правил. 

В основе грамматики SMILES лежит всего шесть основных правил: 
1. Атомы изображаются общепринятыми в химии символами. 
2. Водородные атомы по умолчанию насыщают свободные валентности и не отображаются. 
3. Соседствующие атомы записываются один за другим согласно порядку их следования в молеку-

лярной цепи. 
4. Двойная и тройная связи изображаются знаками «=» и «#» соответственно. 
5. Коды боковых цепей заключаются в круглые скобки. 
6. Циклы описываются путем присвоения цифровых индексов двум замыкающим цикл атомам. 

SMILES является наиболее популярной системой описания молекул. Большинство систем 
цифровой обработки химических данных поддерживает этот формат. 

Путем модификации SMILES фирма «Tripos» разработала линейную нотацию SLN (Sybyl Line 
Notation) – универсальный язык представления химической структуры, позволяющий кодировать 
«стандартные» органические соединения, полимеры и биомакромолекулы [4]. Основное отличие 
SLN от SMILES – полная спецификация водородных атомов для всех «неводородных» атомов в 
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структуре. SLN используется в QSAR исследованиях, для структурного и подструктурного поиска, в 
комбинаторных библиотеках. 
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Автошкола «Магистраль Авто» – это автономная некоммерческая организация (АНО), которая 
создана для обучения клиентов правилам дорожного движения, вождению разных категорий транс-
портных средств. Целью деятельности автошколы является предоставление клиентам образователь-
ных услуг для подготовки обучающихся к экзаменам в ГИБДД. Имеется большое количество инфор-
мации о клиентах автошколы, программах обучения, автомобильного парка, бухгалтерских отчетах, 
мониторинге этапов прохождения обучения. Необходима информационная система (ИС), которая 
будет автоматизировать деятельность автошколы, упрощать работу сотрудников, преподавателей 
автошколы и предоставление клиентам информации о программе обучения, закрепленных за ним 
инструкторах и автомобилях. Информационная система будет объединять информацию о автошколе, 
выдавать необходимые отчеты. 

Целью автоматизации является создание программного продукта на платформе 1С: Предпри-
ятие 8.3. 

В 1С: Предприятие 8.3 имеется целый набор функций, с помощью которых можно: 
- создавать, обрабатывать и изменять данные различных форматов; 
- создавать собственные решения. 
Современный дизайн интерфейса обеспечивает легкость освоения для начинающих и высокую 

скорость работы для опытных пользователей: 
- значительное ускорение массового ввода информации благодаря функции «ввод по строке» и 

эффективному использованию клавиатуры; 
- удобные средства работы с большими динамическими списками, управление видимостью и 

порядком колонок, настройка отбора и сортировки; 
- разнообразные сервисные возможности; 
- универсальные инструменты для создания отчетов любой сложности. 
Таким образом, 1С: Предприятие 8.3 является средой, максимально подходящей для создания 

данной информационной системы. 
Ход работы с готовым прототипом ИС будет следующий: менеджер автошколы составляет до-

говор по оказанию услуг на обучение, затем за клиентом закрепляются инструктора и автомобили, 
далее с программой работают преподаватели. Они отмечают прохождение программы обучения кли-
ентом. Создаются отчеты о принятых внутренних экзаменах и успешной сдачи экзаменов в ГИБДД. 


