
Введение 


Очень часто учителя химии в 10 классах сталкиваются с тем, что ученики не понимают материал. Например, учащиеся смутно представляют себе строение молекул веществ, взаимное расположение атомов в них,  а  значит, плохо  разбираются в свойствах классов органических соединений. Помочь им в этом могли бы модели, но они не всегда имеются и не всегда остается для этого время на уроке.


С другой стороны, все больше времени ребята проводят за компьютерами,  посещая странички Интернета, играя в различные игрушки. А почему не совместить приятное с полезным? Так возникла идея создать компьютерную программу, которая могла бы моделировать органические вещества, хранила бы справочные данные о них. Такая программа  помогла бы учащимся быстро усвоить трудный школьный материал.

От идеи – к реальности

Эту идею о программе – справочнике, строящей модели органических соединений, мы воплотили в Organic Substance Modeler (далее просто OSM). Она предназначается для учащихся, начиная с 10 класса, которые могут использовать её для самостоятельного изучения строения веществ, подготовки кратких сообщений о веществах. Кроме того, её могут использовать и учителя химии для демонстрации учащимся моделей веществ или для задания дополнительных заданий по изучаемым темам. 

Что такое OSM


OSM – программа под Windows. Наиболее правильно она работает с Windows 98 и Windows 95. Её требовательность к операционной системе возникла потому, что она использует для своей работы некоторые библиотеки Windows(в частности OpenGL) и как всякая серьёзная программа – реестр системы. Структура OSM многомодульная. 


Внешне она не сильно отличается  от большинства приложений Windows. Широкий диапазон настроек и гибкий интерфейс удобны для пользователя. А из-за простоты обращения хороших результатов от неё сможет добиться даже новичок. 


Программа не требует никаких дополнительных приложений для своего обслуживания. Но при желании вы сможете даже импортировать модели из неё. 


Единственное требование программы – это быстрый процессор (рекомендуем от Pentium II и выше). OSM, конечно, будет работать и на менее мощных машинах, но скорость работы и качество снизится.

Что  делает OSM


Для моделирования органических веществ в теоретической химии уже давно используются разные виды моделей. Наиболее интересными, на наш взгляд, являются:

Модель по Стюарту – предложена и разработана Г. Стюартом. Модель строится из шариков, радиусы которых пропорциональны Ван-дер-ваальсовым радиусам атомов (для наглядности атомы обычно увеличивают в 15 млн. раз), а расстояния между центами шариков – межатомному расстоянию. У шариков срезают сегменты так, чтобы приложенные  срезами  шарики располагались под валентными углами. Такая модель как бы изображает саму молекулу вещества и, кроме того, демонстрирует перекрывание атомных оболочек.

Модель по Дрейдингу – более простая, но не менее эффективная. Строится из стержней, длины которых пропорциональны межатомным расстояниям. Стержни в пространстве  ориентируются по валентным углам. Положениям атомов в такой молекуле соответствуют узлы соединения стержней или их концы. Преимущество данной модели – открытость архитектуры, позволяющая наглядно представить такое понятие, как валентный угол. Такие модели чаще используют ученые, а в школах распространены шаростержневые  разновидности. Придерживаясь рационалистических взглядов, мы отдали предпочтение моделям по Дрейдингу.

Программа строит оба вида моделей, используя все их плюсы. Пользователь может осмотреть модель со всех сторон, может подобрать оптимальный «вид» на неё, может заставить  вращаться. Всё это сделано для  удобства работы с виртуальной моделью.

Данные для построения модели программа берет из  названия соединения. Оснащенный модулем работы с номенклатурой IUPAC, OSM может быть использован и для тренировки учащихся по ней. B OSM заложены данные тривиальной номенклатуры.

Программа стоит и структурную формулу вещества, называемую также валентной схемой. Для удобства восприятия и анализа главная цепь  вещества, радикалы и функциональные группы имеют разные цвета, легко настраиваемые.

В отдельное окно выводятся  справочные данные о веществе. Сюда входят физические и химические свойства, применение в быту и промышленности. Пользователь может удалить их, дописать, создать новые. Стиль окна выбирается пользователем.

И, наконец, если к компьютеру подключен принтер, пользователь может распечатать страничку, на которой будут изображены выбранные им самим виды обоих типов моделей, структурная формула и справочные данные о веществе. Таким образом, подобрав удачные виды с моделей можно составлять химические альбомы по изучаемым классам соединений.

Как был написан OSM
Для достижения одной большой цели, которой  является OSM,  предстояло решить ряд практических задач. Вот они 

1. Написание алгоритма распознавания названий веществ и проверки их правильности.

2. Написание алгоритма построения объёмной модели молекулы и структурной формулы.

3. Написание удобного графического интерфейса программы.

4. Создание библиотеки свойств классов соединений и свойств отдельных веществ.

5. Создание видеоматериалов для дизайна программы.  

Все перечисленные пункты были выполнены и приведены  в OSM кроме последнего: Из-за размеров видеоматериалов они не были включены в проект. 

С сентября 2000 года до настоящего времени было написано 4 алгоритма чтения  и только 5-ый как наиболее удачный включен в настоящую программу. Отчасти такое количество алгоритмов объясняется переходом с одного языка на другой (с Borland Pascal 7.0 на Borland Delphi 4). Не однократно переписывались модули построения структурной формулы вещества и  трехмерного пространства. Из них тоже были выбраны самые удачные варианты. 

Написание алгоритма построения структурной формулы и объемной модели было очень схожим. Но только в отличие от структуры, где использовались стандартные приемы, для построения модели было использовано несколько теорем:

i. В нециклических молекулах всегда возможно атомы углерода главной цепи расположить в одной плоскости;

ii. В предельных четных циклах  N > 4 нет напряженных связей;

iii. Атомы углерода в циклах  N<6  лежат в одной плоскости;

Как оказалось, если число атомов в главной циклического соединения цепи кратно  3 и не меньше 9,  то атомы углерода тоже можно расположить так, что напряженные связи будут отсутствовать. В этом можно убедиться на примере циклопентадекана, введя его название в строку для названия  IUPAC.

В построитель заложена возможность анимации заместителей. Авторы программы предположили характер движения каждого заместителя вследствие действия сил внутримолекулярного отталкивания.


В настоящей программе работу её ядра можно показать схемой, в которой  этапы действия алгоритма обозначены следующими цветами:   
 











Желтый: Происходит ввод названия.

Зеленый: Происходит чтение этого названия и подготовка формата данных для построителей.

Фиолетовый: Проверка формата перед построением.

Синий: Работа каждого из блоков и вывод результатов на экран. 

Как работать  с OSM
1.  Вы первый раз видите Organic substance modeler.


Для того чтобы просто использовать OSM как справочник, достаточно просто ввести в строку «IUPAC standard  title» название требуемого соединения в номенклатуре IUPAC и нажать на кнопку  ‘start’ под строкой названия или клавишу  ‘Enter’ на  клавиатуре. Если OSM выдаст ошибку, следует её исправить, а потом повторить процедуру заново (с исправленным названием). 

2.   Вы уже получили соединение на ваш запрос.


Модель вращается, показываясь со всех сторон. Если Вам нужно остановить вращение, то сначала посмотрите в правый нижний угол окна программы (под видом на модель). Одна из четырех кнопок нажата (включен режим экспонирования). Нажмите на эту кнопку. Кнопка перестанет быть нажатой, вращение прекратится. Чтобы вновь запустить вращение, нажмите на ту же кнопку.


Если Вам нужно повернуть или приблизить/удалить модель, нажмите на  самую угловую кнопку (с характерной иконкой-подсказкой). Если Вы теперь, удерживая левую кнопку мыши,  будете водить курсором по окну модели, то сможете повернуть модель так, как Вам нужно. Удерживая правую кнопку, вы сможете приблизить/удалить модель. Если вы хотите, чтобы компьютер сам подправил  размер молекулы, нажмите на кнопку с изображением камеры. 


Если Вам нужно поменять тип модели,  просто щелкните на надпись в левом верхнем углу экрана модели. Надпись сменится, сменится и тип модели.


Если Вам нужно оживить модель, нажмите на кнопку с изображением зеленого силуэта. Нажав повторно на эту кнопку, Вы отключите движения молекулы.

3.   Вы изменили свойства  вещества. Если хотите сохранить изменения, нажмите на кнопку ‘Save Changes’. Если не нажмёте, изменения не сохранятся.

4.   Вы хотите распечатать страничку о веществе или нажали на кнопку ‘Page Setup’.


Если Вы нажали кнопку случайно и не хотите ничего печатать, просто закройте окно просмотрщика (кнопка с крестиком в правом верхнем углу экрана).


Если Вам не нравятся виды на модели, которые программа сама выбрала, закройте окно просмотрщика печати, щелкните правой кнопкой мыши на  окне с моделью молекулы и выберите пункт «Взять картинку». Поменяйте тип модели, проделайте ту же операцию. Можете отключить/включить сетки, используя то же меню.


Если хотите распечатать страничку, в окне просмотрщика на панели управления (полоса с кнопками вверху экрана) нажмите на 8-ю кнопку слева (изображены принтер и гаечный ключ) и выберите свойства печати, нажав кнопку  ‘OK’ внизу диалогового окна. Чтобы напечатать, удостоверьтесь, что принтер подключен и нажмите на панели управления соседнюю кнопку справа от той, что Вы нажали в первый раз (изображен Принтер). Программа напечатает страницу.

5. Вы хотите сменить цвета


Все цветовые настройки и настройки вообще содержатся в пункте меню Настройки => Глобальные. Сменяя закладки, найдите те настройки, которые вам нужны и измените их.

Например, чтобы сменить цвет любого эллипса в настройках, достаточно щелкнуть на него, выбрать цвет и нажать  ‘OK’.

Примечание: Цвет сеток не меняется.

Над чем мы будем работать дальше.  


Прежде всего, будет доделан ввод со структурной формулы. Он остался недоделанным и поэтому не приводится в этой версии программы. OSM уже умеет называть вещества в номенклатуре IUPAC.


В процессе создания структурных формул был начат  конструктор радикалов, позволяющий создать новые радикалы или функциональные группы (кроме тех, которые OSM уже знает).


OSM  работает пока только с предельными циклами. Применив новый подход к этой проблеме, мы расширим его возможности.


Из-за того, что оказался неудобен инструмент, в этой версии не приводится ещё одна возможность OSM: делать описание выбранного атома в молекуле (тип атома, его масса, тип гибридизации, модель). В очень скором будущем OSM будет уметь и это.


Будет расширяться база данных по органическим веществам.
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