
Система поиска структурных данных. Руководство пользователя 

• Введение 

В ВИНИТИ РАН  с 1975 года формируется База структурных данных по химии 
(База СД) на основе аналитико-синтетической обработки потока отечественной и 
зарубежной научной литературы по химии и химической технологии. База СД 
содержит информацию о более чем 7,5 млн.  химических структур, около 4,2 млн. 
химических реакций и 15 млн. свойств химических соединений и является одной из 
крупнейших в мире.  

За годы эксплуатации Базы СД сформировался программно-технологический 
комплекс с развитым математическим, лингвистическим и информационным 
обеспечением. Система поиска структурных данных, входящая в этот комплекс, 
позволяет выполнять поиск информации в режиме off-line в пользовательских 
базах данных, сформированных из Базы СД. Предлагаемая демо-версия 
пользовательской базы данных содержит информацию о более чем 9000 
химических соединениях (включая сопутствующие сведения), накопленную в Базе 
СД из научных публикаций по химии за декабрь 2017 года. 

• Интерфейс 

После входа в программу появляется окно: 

 

В левой части окна располагается список, выполненный в виде дерева, 
отображающий набор химических структур локальной базы данных. В верхней 
части окна находится панель инструментов для организации поиска.    

• Поиск химических структур  

• Работа с деревом 



Просмотр дерева выполняется с помощью полос прокрутки или колёсиком 
мыши. Узлы дерева раскрываются или сворачиваются щелчком мыши. Дерево 
имеет до четырех уровней. Переход на уровни ниже первого сопровождается 
показом информации в правой части окна. На первом уровне дерева – 
молекулярные формулы, упорядоченные по правилу Хилла. На втором уровне – 
названия химических соединений. На третьем уровне – библиография  и 
предметная информация. Узлам третьего уровня приписан номер реферата в 
РЖ «Химия» и в скобках – год издания. На четвертом уровне (если он есть) – 
уравнения химических реакций, в которых участвует данное соединение: 

 

• Панель инструментов 

Панель инструментов состоит из управляющих элементов для реализации 
различных видов поиска и выполнения вспомогательных действий. 

 

• Поиск по молекулярной формуле 

Этот вид поиска выполняется с помощью кнопки . В окне: 

 

необходимо в текстовое поле ввести запись молекулярной формулы, либо ее 
фрагмента, либо указать диапазон изменения символов и нажать ОК. Для 
указанного здесь примера будет получен результат: 

 



 

 

 

 

 

• Поиск по точной структуре 

Этот вид поиска выполняется с помощью кнопки  панели инструментов. 
При щелчке на ней вызывается окно графического редактора, в котором можно 
сформировать структурный запрос в виде рисунка химической структуры, 
например:  

 



 

Когда рисунок будет полностью сформирован, нужно нажать кнопку ОК и 
программа выполнит поиск, результаты которого отобразятся в окне 
интерфейса. 

• Поиск по фрагменту структуры 

Поиск по фрагменту структуры выполняется кнопкой . Данный вид поиска 
имеет большое значение при определении связи структуры и активности 
химических соединений. Создание запроса выполняется так же, как и в случае 
поиска по точной структуре. 

• Поиск по названию 

Кнопка  вызывает окно, в текстовое поле которого требуется ввести 
систематическое (или тривиальное) название, либо фрагмент названия 
химического соединения, например:  

 

В данном случае поиск покажет: 

 

 



 

 

• Поиск по предметным характеристикам 

Предметная характеристика (терм) выражает физико-химические свойства 
соединения, особенности его получения, проявляемую активность, области 
применения, и т.д.  Термы обозначаются одним символом или 
последовательностью, длиной до 4-х символов, представленных в левой части 

окна, вызываемого кнопкой :  

 

В нижней части окна имеются инструменты для поиска термов в этом окне по 
заданному фрагменту текста комментария. После того как терм выбран 
(установлена галочка) нажатие кнопки ОК запустит процедуру поиска, и будет 
выдано, например, такое сообщение: 



 

В окне интерфейса будут отображены все химические соединения, 
удовлетворяющие данному запросу: 

 

• Поиск выбранной структуры в Интернете 

Для выполнения этого вида поиска необходимо сначала сделать выбор 
химического соединения, выделив соответствующий узел на втором уровне 
дерева, например:    

 



После этого следует нажать кнопку . Будет сформирована символьная 
строка Inchi Key для данного химического соединения, по которой  
автоматически выполнится поиск статей в Интернете посредством имеющегося 
на компьютере пользователя Интернет-браузера:  

 

 

По найденным ссылкам можно получить разнообразную информацию, 
касающуюся выбранного химического соединения: 



 

 

• Просмотр данных из электронного каталога ВИНИТИ РАН 

Если выделен узел дерева с номером реферата в РЖ «Химия», 

 



то кнопка  становится активной. При нажатии на эту кнопку устанавливается 
связь с Электронным каталогом ВИНИТИ РАН. В Интернет-браузере отображается 
библиографическая информация первоисточника и обеспечивается доступ к 
сервису Электронного каталога: 

 

• Очистка результатов поиска выполняется кнопкой  

• Поиск в найденном 

Если объем найденной информации слишком велик, следует включить данную 
опцию и далее применять к  результатам поиска описанные выше правила.   

• Увеличение масштаба изображения 

Если элементы изображения химической структуры плохо различимы, 
например, как на рисунке, приведенном, ниже,  

 

 



 

необходимо воспользоваться кнопкой  для увеличения масштаба рисунка: 

 

 

Привести его к исходному виду поможет кнопка . 
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