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В работе предложено программное средство для обработки результатов квантово-химических расчетов 

межмолекулярного взаимодействия для трех молекул. Приведена архитектура программного обеспечения, алгоритм 
его работы, а также интерфейсы программы. Рассмотрены функции отдельных блоков программы. Программа раз-
работана в Microsoft Visual Studio, а база данных спроектирована в СУБД MySQL. Программный код написан на 
объектно-ориентированном языке программирования C#. Применение программного обеспечения проиллюстриро-
вано на примере системы «белок-метионин-сероводород». Полученные результаты позволяют повысить эффектив-
ность изучения межмолекулярных взаимодействий трех молекул. 
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The paper proposes a software tool for processing the results of quantum chemical calculations of intermolecular 
interaction for three molecules. The software architecture, the algorithm of its work, as well as the program interfaces are 
given. The functions of individual program blocks are considered. The program is developed in Microsoft Visual Studio, and 
the database is designed in MySQL DBMS. The program code is written in the object-oriented programming language C #. 
The use of software is illustrated by the example of a system "protein-methionine-hydrogen sulfide". The obtained results 
allow to increase the efficiency of studying intermolecular interactions of three molecules. 

Keywords: intermolecular interaction, algorithm, software, database, quantum chemical calculations, quantum 
chemical software, two-component systems, information system 

 
Введение. Прогнозирование свойств химико-биологических систем является весьма актуальной 

проблемой. При этом внедрение компьютерной техники и математического моделирования позволяет, 
во-первых, облегчить проведение исследований, во-вторых, при минимальном использовании экспери-
ментальных данных получить достаточно надежные результаты, в-третьих, эффективно обрабатывать 
полученные результаты [1–3]. 

На сегодняшний день существует множество квантово-химических программ для построения 
моделей молекул и проведения расчетов по их взаимодействию. Эти программы позволяют получить 
необходимые экспериментальные данные путем проведения вычислительных экспериментов над моде-
лями. При этом одним из наиболее актуальных направлений является изучение трехкомпонентных си-
стем. Построение таких систем является трудоемкой задачей, для выполнения которой необходимо про-
водить множество квантово-химических расчетов. В свою очередь эти расчеты подразумевают получе-
ние больших массивов данных по взаимодействиям молекул. Существующие программные комплексы 
не подразумевают обработку полученных данных, они предназначены только для их получения [4–6]. 

Поэтому целью данной работы стала разработка программного обеспечения (ПО) для квантово-
химического изучения межмолекулярного взаимодействия трехкомпонентных систем. Применение ПО 
позволит хранить в упорядоченном виде данные из экспериментов, а также работать с этими данными, 
тем самым обеспечивая более эффективное изучение взаимодействия молекулярных систем [7]. 

Анализ программных комплексов, приближенных к теме исследования. Среди программ-
ных средств прямых аналогов программного обеспечения для квантово-химичесокого изучения трехком-
понентных систем нет. Существующие программные комплексы предназначены для квантово-
химических расчетов, построения моделей молекул и их визуализации. Среди программ для визуализа-
ции и построения моделей молекул можно выделить следующие: ChemOffice и ChemCraft.  

Интегрированный программный комплекс ChemOffice фирмы CambridgeSoftCorporation включа-
ет следующие четыре специализированных приложения: 

 «химический редактор» CSChemDraw, являющийся традиционным средством редактирования 
химических формул; 

 специализированный редактор баз данных CSChemFinder, предназначенный для создания, 
редактирования и управления базами данных химических соединений; 

 программа CSChem3D, предназначенная для визуализации химических соединений, 
компьютерного моделирования и расчетов; 

 редактор таблиц CSTableEditor, предназначенный для просмотра и редактирования табличных 
данных, используемых в пакете CSChem3D. 

Chemcraft – графическая программа для работы с квантово-химическими расчетами, предостав-
ляющая удобный интерфейс для просмотра и анализа расчетных файлов и различные утилиты для подго-
товки новых заданий. Программа написана в среде разработки Delphi [10–12]. 

Среди программ для расчетов можно выделить: Gaussian, GAMESS (US), Q-Chem, CP2K. Срав-
нительный анализ характеристик программных комплексов представлен в таблице 1. 

Из таблицы 1 видно, что основные функциональные возможности программных продуктов в це-
лом одинаковые, однако имеют и свои недостатки. Программные средства Q-Chem и Gaussian предо-
ставляются только на коммерческой основе, цена на лицензию высокая. Программный комплекс 
GAMESS (US) предоставляется на академической основе, однако широкие функциональные возможно-
сти предоставляются на коммерческой основе. Программный комплекс CP2K предоставляется бесплат-
но, однако поддерживается только операционной системой Linux, то есть не является универсальной. 
Однако эти программные комплексы предназначены только для квантово-химических расчетов, у них 
нет возможности хранить данные из экспериментов и анализировать их [12–15]. 
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Таблица 1 – Сравнительный анализ характеристик программных продуктов 
Характеристика Gaussian GAMESS (US) Q-Chem CP2K 

Лицензия Коммерческая Академическая Коммерческая Бесплатная 
Язык программирования Fortran Fortran Fortran, C++ Fortran 95 

Основа ядра GTO GTO GTO GTO 
Молекулярная механика + + + + 

Полуэмпирический метод + + + + 
Метод Хартри – Фока + + + + 

Методы Пост –  
Хартри – Фока + + + + 

Операционная система 

Linux, Unix и анало-
гичные операцион-

ные системы, 
Microsoft Windows, 

Mac OS X 

Linux, Unix и анало-
гичные операцион-

ные системы, 
Microsoft Windows, 

Mac OS X 

Linux, Unix и анало-
гичные операцион-

ные системы, 
Microsoft Windows, 

Mac OS X 

Linux 

Методы Пост –  
Хартри – Фока + + + + 

Функциональная теория 
плотности + + + + 

Молекулярное моделиро-
вание на графических 

процессорах 
+ + + + 

Доступность – + – + 
 
Архитектура программного обеспечения. В качестве инструмента для квантово-химического 

изучения межмолекулярных взаимодействий будет использоваться программный комплекс, который 
состоит из следующих компонентов:  

•  интерфейс пользователя; 
•  модуль обработки данных; 
•  база данных; 
•  модуль управления базой данных (БД). 
Пользователь – человек, занимающийся квантово-химическим изучением межмолекулярных 

взаимодействий. 
Данные о молекулярных взаимодействиях: названия и метки атомов, между которыми образуют-

ся водородные связи; величина расстояния между этими атомами в молекулах; изменение энергии при 
образовании молекулярного комплекса; величина изменения зарядов при взаимодействии. 

Информационная система – система, позволяющая добавлять, редактировать и удалять данные в 
базе данных, а также предоставляющая возможность сравнивать межмолекулярные взаимодействия для 
трех пар молекул в трехкомпонентных системах. 

База данных «Quantum chemical interactions» – БД, где храняться данные, полученные из экспе-
риментов по квантово-химическим расчетам трехкомпонентных систем [8]. 

На рисунке 1 представлена архитектура разработанного ПО. 
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Рисунок 1 – Архитектура разработанного программного обеспечения 

 
Алгоритм работы информационной системы и ее интерфейс. Рабочая программа выполнена 

в Microsoft Visual Studio, а база данных «Quantum chemical interactions» спроектирована в СУБД MySQL 
[8]. База данных состоит из двух таблиц, в первой таблице хранятся трехкомпонентные системы, она яв-
ляется родительской, а во второй таблице хранятся данные по трехкомпонентным системам, которые 
необходимы для изучения. Первая таблица «Three component systems» содержит два поля: шифр, назва-
ние. Поле шифр является первичным ключом. Вторая таблица «Molecular interactions» содержит шесть 
полей: шифр системы, название, по связи, R, dq, dE. Поле шифр системы является внешним ключом.  

На рисунке 2 представлена ER-диаграмма базы данных. 
 

 
Рисунок 2 – ER-диаграмма базы данных 

 
Данные по трехкомпонентным системам мы получаем из проведенных ранее экспериментальных 

исследований. Таблица «Molecular interactions» содержит всю информацию о взаимодействиях молекул в 
трехкомпонентной системе. Описание структуры «Molecular interactions» приводится в таблице 2. 
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Таблица 2 – Таблица «Molecular interactions» 
Параметр Тип Размер Диапазон значений 

Шифр взаимодействия int  Целочисленное 
Название взаимодействия varchar 90  
Шифр системы int  Целочисленное 
По связи varchar 10  
R,A float   
dq,e float   
dE float   
Шифр системы int  Целочисленное 
Название системы varchar 90  

 
Таблица «Three component systems» содержит информацию о трехкомпонентных системах. Опи-

сание структуры «Three component systems» приводится в таблице 3. 
 

Таблица 3 – Таблица «Molecular interactions» 
Параметр Тип Размер Диапазон значений 

Шифр системы int  Целочисленное 
Название системы varchar 90  

 
Для изучения трехкомпонентной системы мы рассматриваем три двухкомпонентные системы. 

Например, при изучении трехкомпонентной системы «белок – сероводород – метионин» у нас получается три 
двухкомпонентные системы: «белок – сероводород», «сероводород – метионин», «белок – метионин» [5–6].  

На рисунке 4 представлена блок-схема алгоритма работы программного средства. 
Из рисунка видно, что программа выполняет 6 основных функций с базой данных, а именно: по-

иск данных, добавление, удаление и редактирование данных, формирование запросов, аналитические 
функции.  

Общий алгоритм работы программы можно описать следующим образом: 
 если пользователь зарегистрирован, то он авторизуется в системе, вводя логин и пароль, а 

иначе проходит регистрацию в системе; 
 пройдя авторизацию, пользователь переходит на главное меню программы; 
 пользователь выбирает, какой функцией воспользоваться; 
 пользователь выбирает функцию «Добавить», «Редактировать» или «Удалить», заполняет 

поля на форме, добавляет или редактирует данные в БД системы, либо удаляет данные из БД; 
 пользователь выбирает функцию формирования запросов, заполняет поля, начинает поиск 

данных по БД системы; 
 пользователь выбирает аналитические функции, заполняет поля, система ищет количество 

активных центров закрытых атомов системы, зараженных атомов системы, либо количество активных 
центров атомов организма конкурентных атомам токсиканта; 

 пользователь ищет коэффициент эффективности антидота; 
 пользователь продолжает работу с новой трехкомпонентной системой, либо выходит из 

системы. 
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Рисунок 4 – Блок-схема алгоритма работы программы 

 
Обработка и обобщение результатов работы программного обеспечения. Интерфейс про-

граммы включает в себя 5 форм: авторизация, регистрация, главное меню, запросы, аналитические 
функции. В момент, когда пользователь вводит свой логин и пароль, происходит проверка введённых 
данных. Если данные введены правильно, то пользователь перейдёт в меню системы. В противном слу-
чае будет выведено на экран сообщение о том, что логин или пароль введены неверно. На рисунке 5 
представлен пример работы авторизации. 
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Рисунок 5 – Пример работы с формой авторизации 
 
Регистрация пользователя в клиентском приложении. Если пользователь не зарегистрирован, то 

он вводит новый логин, пароль, фамилию, имя, отчество и название организации, затем нажимает кнопку 
зарегистрироваться, и его данные заносятся в базу данных, а затем уже он может пройти авторизацию, 
как зарегистрированный пользователь, используя только логин и пароль (рис. 6). В случае если какое-то 
поле или все поля не заполнены, то система выдает сообщение об ошибке. 

 

 
 

Рисунок 6 – Пример работы с формой регистрации 
 
Главное меню программы имеет 4 вкладки, с помощью которых мы работаем с отдельными дан-

ными из базы данных. Для добавления новой записи необходимо заполнить все поля соответствующими 
данными. В случае несоответствия данных требованиям поля, пользователю сообщается об ошибке. В 
случае если все поля заполнены, необходимо подтвердить ввод нажатием на кнопку добавить. Если не 
все поля заполнены, то система выдает сообщение об ошибке. На рисунке 7 представлен пример добав-
ления новой записи в базу данных. 
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Рисунок 7 – Пример добавления данных в систему 
 

Для редактирования записей мы переходим в соответствующую вкладку в «ГЛАВНОМ МЕНЮ», 
где также необходимо заполнить все поля данными. Если такой записи не существует, то система выдаст 
сообщение об ошибке (рис. 8).  

 

 
 

Рисунок 8 – Редактирование данных в системе 
 
Для удаления записей необходимо перейти во вкладку «Удаление» «ГЛАВНОГО МЕНЮ». В ней 

нужно заполнить все поля соответствующими данными. Если все поля заполнены и такая запись имеется в 
базе данных, то запись удалится, в противном случае система сообщит о соответствующей ошибке (рис. 9). 

 



ПРИКАСПИЙСКИЙ ЖУРНАЛ: управление и высокие технологии, № 2 (46), 2019 г. 
 

 

109

 
 

Рисунок 9 – Удаление данных из системы 
 
Формирование запросов к базе данных по связи межмолекулярных взаимодействий в определен-

ной трехкомпонентной системе для дальнейшего квантово-химического анализа мы можем выполнять, 
войдя во вкладку «Инструменты». Здесь мы переходим на форму «Запросов», где можем рассмотреть как 
целую трехкомпонентную систему, так и отдельные ее части. Для этого необходимо заполнить соответ-
ствующие поля на данной форме (рис. 10). Запросы можно выполнять по названию взаимодействия, либо 
по связи, а также можно делать общие запросы.  

 

 
 

Рисунок 10 – Результат запроса к БД 
 
Аналитические функции из вкладки «Инструменты» позволяют нам посчитать количество за-

крытых атомов системы, зараженных атомов системы, а также количество атомов антидота, конкурент-
ных с токсикантом. На рисунке 11 представлен пример работы аналитических функций. 
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Рисунок 11 – Аналитические функции 
 
Используя форму «Аналитические функции», мы можем подсчитать активные центры 

межмолекулярных взаимодействий двухкомпонентных систем, что входят в трехкомпонентную систему. 
В качестве примера на рисунке 11 рассматривалась трехкомпонентная система «белок – метионин – 
сероводород». Активные центры межмолекулярного взаимодействия системы «белок – метионин» 
обозначаются в программном обеспечении как закрытые атомы системы. А активные центры 
межмолекулярного взаимодействия системы «белок – сероводород» обозначаются в программном 
обеспечении как зараженные атомы системы. В свою очередь активные центры межмолекулярного 
взаимодействия системы «сероводород – метионин» обозначаются в программном обеспечении как 
атомы антидота, конкурентные с токсикантом. Эти данные необходимы для изучения трехкомпонентных 
систем. Зная количество активных центров по молекулярным взаимодействиям, можно анализировать 
трехкомпонентные системы, делать выводы по взаимодействиям [16–17].  

Зная количество активных центров по каждой из систем, можно изучать трехкомпонентную си-
стему, анализировать и делать выводы. Также можно оценить эффективность антидота в определенной 
трехкомпонентной системе. Для этого необходимо вычислить коэффициент эффективности антидота, 
который означает долю закрытых атомов в молекуле организма по отношению к данному токсиканту и  
обозначается как P. Коэффициент эффективности антидота P можно вычислить  по формуле (1.6): 

P = K12/K2, (1.6) 
где K12  – количество закрытых активных центров взаимодействия двухкомпонентной системы «организм – 
антидот» по отношению к данному токсиканту; K2 – количество активных центров взаимодействия двух-
компонентной системы «организм – токсикант». 

Если коэффициент эффективности антидота меньше 0,5, то антидот считается неэффективным, а 
если больше 0,5, то антидот эффективный. Зная коэффициенты эффективности антидотов, можно анали-
зировать их эффективность, а также сравнивать их между собой. Такое сравнение позволит оценить, ка-
кой антидот более эффективен в трехкомпонентной системе при определенном токсиканте. На рисунке 
12 представлен вывод по системе «белок – метионин – сероводород». 



ПРИКАСПИЙСКИЙ ЖУРНАЛ: управление и высокие технологии, № 2 (46), 2019 г. 
 

 

111

 
 

Рисунок 12 – Результат расчета коэффициента эффективности антидота 
 
Высчитывая коэффициенты эффективности антидотов, можно анализировать их эффективность, 

а также сравнивать их между собой. Сравнение этих параметров дает нам возможность оценить полу-
ченные ранее эксперименты. 

Выводы. Использование предложенного в работе ПО позволяет хранить и обрабатывать большие 
массивы данных, полученных при квантово-химических расчетах межмолекулярного взаимодействия трех-
компонентных систем. Также ПО позволяет облегчить решение задачи поиска веществ, с помощью которых 
при необходимости могут быть блокированы активные центры соответствующих молекул (например, моле-
кул биологической клеточной мембраны при воздействии на них токсикантов) [7, 9]. 
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