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Одним из многообещающих направлений 
компьютерной лингвистики является приложение ее 
методов и понятийного аппарата к задачам в области 
химической науки, примером чему служит известная 
задача извлечения информации о структуре органи-
ческого вещества из его систематического названия. 
В самом деле, корректно составленное название ор-
ганического соединения позволяет получить посред-
ством интеллектуального анализа достаточно полное 
представление о строении его молекулы, т. е. о числе 
и характере составляющих ее атомов, перечне межа-
томных связей, их кратности, валентности каждого 
атома и т. д., и в конечном итоге построить модель 
структурного графа органического соединения. Вза-
имно однозначное соответствие между названием и 
структурой химического соединения является опор-
ным принципом современной химической номенкла-
туры и делает указанную задачу принципиально раз-
решимой.

Теоретической основой для решения дан-
ной задачи послужили работы А.М. Цукермана, 
Г.Г. Стецюры, Г.Э. Влэдуца (СССР), Э. Гарфилда, 
Дж. Уалгрена (США) и др. [4–5, 20–22, 24, 31, 34]. 
Первые опыты практической реализации данных те-
оретических построений с использованием компью-
терных технологий были предприняты на заре инфор-
мационной эры в 1950-е –1960-е гг. По мере развития 
компьютерной техники в последующие десятилетия 
совершенствовались и подходы к решению данной 
задачи, представленные в отечественной науке ра-
ботами М.М. Ланглебен, Э.А. Давыдовой, В.В. Бон-
даря [1–2, 6–11, 13–19, 23], а за рубежом – исследо-
ваниями Д.И. Кук-Фокса, Р. Клингера, Р.А. Сэйла 
и др. [25–30, 32–33]. Общим звеном этих подходов 
являлось рассмотрение химической номенклатуры 
в качестве лингвистической системы, своего рода 
искусственного языка, а названий индивидуальных 
органических соединений – как сложных слов этого 
языка, строящихся из осмысленных компонентов по 
определенным правилам, четко формализованным  
в химической номенклатуре и, следовательно, подда-
ющимся алгоритмизации.

В ВИНИТИ РАН автором настоящей статьи 
под руководством В.В. Бондаря и Е.Г. Винокурова 
разработан пользовательский интерфейс «Номенкла-
турный Генератор», представляющий собой про-
граммную оболочку, ориентированную на извлече-
ние химико-структурной информации из вводимого 
пользователем систематического названия органи-
ческого соединения и восстановление согласно этой 
информации молекулярно-структурного графа дан-
ного соединения [12].

«Номенклатурный Генератор» предназначен 
для построения структурных графов по названиям 
химических соединений, относящихся к ряду разде-
лов органической химии, в т. ч.:

– алифатических соединений;
– моноциклических соединений;
– соединений с функциональными группами, 

именуемых по правилам заместительной номенкла-
туры;

– соединений, именуемых по правилам заме-
нительной номенклатуры («а»-номенклатуры);

– гетероциклов, именуемых по правилам рас-
ширенной системы Ганча-Видмана;

– основных ароматических соединений;
– некоторых соединений, сохраняющих три-

виальные названия.
Ход действия алгоритма данной программной 

оболочки включает в себя следующие этапы:
1) морфемный анализ вводимого пользовате-

лем названия химического соединения;
2) соотнесение введенного названия химиче-

ского соединения с определенным типовым шабло-
ном;

3) считывание соответствующей данному ша-
блону химико-структурной информации из встроен-
ных в программную оболочку служебных лингво- 
химических словарей;

4) свертка шаблона в единый метасимвол по 
правилам алгоритмизованной укорачивающей грам-
матики G с одновременным построением структур-
ного графа на основе считанной из словарей инфор-
мации;
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5) проверка полученного структурного графа 
на валидность;

6) вывод результата на экран.
Для реализации поставленной задачи были со-

ставлены специализированные словари химических 
морфем, в т. ч. химико-структурный словарь, мульти-
язычный словарь и словарь омонимов.

Химико-структурный словарь содержит ин-
формацию о более чем 1000 химических морфем, 
используемых международной номенклатурой 
ИЮПАК. Морфемы в словаре сгруппированы по 
семантико-синтаксическим типам в зависимости 
от их роли в составе названия химического соеди-

нения: морфемы одного типа обозначают углерод-
ные каркасы молекулы химического соединения, 
другого – обозначают характер и кратность хи-
мической связи между атомами внутри молекулы, 
третьего – соответствуют гетероатомам, замещаю-
щим атомы углерода в составе углеродного карка-
са молекулы и т. д. Химико-структурные данные, 
однозначно характеризующие каждую морфему, 
помещены в соответствующих полях словаря, ор-
ганизованного в формате электронной базы дан-
ных.

Пример таблицы основного словаря можно 
видеть на рис. 1:

Рисунок 1. Фрагмент таблицы основного словаря в редакторе баз данных Microsoft Access

Мультиязычный словарь содержит эквива-
ленты каждой морфемы химико-структурного сло-
варя на русском и английском языках и допускает 
расширение на французский, немецкий, испанский, 
итальянский и прочие языки, для которых предусмо-
трены адаптации номенлкатуры ИЮПАК.

Словарь синонимов описывает соответствия, 
главным образом, между т.н. тривиальными (т. е. сло-
жившимися исторически) и систематическими (т. е. 
установленными согласно правилам номенклатуры) 
химическими морфемами и названиями химических 
соединений.

Так, например, тривиальное название «Аце-
тон» соответствует химическому соединению со 
структурой, представленной на рис. 2. Это же сое-
динение по правилам номенклатуры имеет альтерна-
тивное систематическое название «Пропан-2-он».

Рисунок 2. Ацетон, он же – Пропан-2-он

Разработанный в ВИНИТИ РАН пользова- 
тельский интерфейс «Номенклатурный Генератор» 
может применяться научными работниками для по-
лучения структурных графов по названию органи-
ческого соединения при подготовке макетов науч-
ных статей и патентов изобретений, работе с базами 
структурных данных по различным разделам химии 
и фармакологии, а также может использоваться как 
тренажер в учебном процессе [3].
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