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1. Uvod

Chemie je dnes jednim z nejrychleji se rozvijefick nejvice vyuZivanych
védnich oboii. Uplatréni nachazi taka vSude, nafklad v potravinéstvi
(potravingska chemie), v kazdé vyrobni hale (chemie mafterigdi vyrob¢ l€civ
(farmakologicka chemie), utych cév, hnojiv, polovodii nebo vybusnin.

Chemie se &i na anorganickou a organickouuv®dnré toto rozaleni bylo
velmi intuitivni, protoZze vzajemnag@rena mezi slodeninami organickymi (ze zivé
piirody) a anorganickymi (z nezivé) byla neznamd, aderoku 1828 jsou tyto
piemegny znamy a hranice tedy musi vést jinudy. Vésmmosti je definovana
organicka chemie jakohemie slogenin uhliku

Velmi dlouhou dobu byla tdéka veSkera pozornost soketna na chemii
anorganickou. Poté, co nové znalostdecké cinnosti v organické chemii Zaly
nachazet své uplatni v kome&ni primyslové praxi, zajem sergsunul k organické
chemii. Dnes pozorujemergsré opany trend — newstitelny rozvoj tohoto odétvi
a jeho uplatovani v oborech, kde by tofide nikdo néekal (napiklad izolani
materialy ve stavitelstvi).

S tim souvisi pd@eba rychlejSi, ale zaroiepresné komunikace. Pojmenovat
13 miliond zndmych slogenin tak, aby podle jména byla snadno rozpoznatelnd
vnitini struktura a zarowesi pi tom nechat prostor pro jména rovznikajicich
slowenin, neni zrovna snadné. Pro tytdel§y existuje systematické nazvoslovi.
Vedle systematickych na@vexistuji jest nazvy tradini, semisystematické nebo
trivialni, které by sice bylo mozné nahradit, ale eenu ztraty srozumitelnosti
(benzen by se oznaval jako cyklohexa-1,3,5-trien).

Jako systematické nazvoslovi se aup@ pojmenovani slaenin podle
pravidel vytvdenych a publikovanych IUPAC (Mezinarodni unie péstou
a aplikovanou chemii).Cesky geklad této tzv. ,Modré knihy* (z anglického
origindlu) tato pravidla zarovieprizpasobuje patbaméeského jazyka.

Posledni aktualizace systematického nazvosloviéptabv roce 1993 ¢esky
2000) [1,2]. Vedena byla snahou vice zesystemaiizasodasné nazvoslovi,
odstranit potencialni mista nedoroztmh a hlavé silici potebou nejen
jednoznénosti, ale také jedid@osti ndzw. Sowasny stav, kdy pro &Sinu
slowenin existuje vice variant pojmenovankla velké problémy nafgklad [

sestavovani rejgka (vznik kiizovych odka#t a vicenasobnych hesel) [3].esky



pieklad pak vyuzil fileZitosti ,nutné“ aktualizace a &enil navic do novych
pravidel zngny zapisu tam, kde Slo o neopodstamu odchylku od anglické
piedlohy. Negativnimi @sledky jsou neznalost a nedodrzovani — z¥l&slyz se
jedna pouze o kodex a nikoliv o normu. Jen malo dides ovlada spravnieske
organické nazvoslovi a s chybami je mozné se setlpn u laické @jnosti ¢i
publicisti, ale dokonce i u lidi i@dnaSejicich chemii na vysokych Skolach nebo na
piibalovych letacich lék

Motivaci pro vznik této prace byla vySe zra problematika. Cilem bylo
vytvorit prostedi, ve kterém by si mohl uZivatel zobrazit prostgr model
organické sloteniny podle jejihoteského nazvu. iRemz prace nedta ambice
poskytnout realisticky model ani pokryt celé orgei nazvoslovi (protoze sliyto
problematiky jsou zrié rozsahlé), ale byla vedena tak, aby mohla bya#toweho

rozsahu dodatmé rozSfena.



2. Problematika organické chemie

2.1. Nazvoslovi
Organickd chemie pracuje oproti anorganické s mmoh&tSim mnozstvim

slowenin. Ty mohou navic t¥a vyrazre slozi€jSi struktury. Z toho vyplyva, Ze

i nazvoslovi je komplikovaijsi.

Existuje jen gkolik malo druli slowenin (kyseliny, zasady, soli, ...), navic tyto
sloweniny z pravidla obsahuji jen maly qed aton, takZze neni nutné blize
popisovat vnini strukturu (je totiz i tak jednoztiad). O tuto pehlednost se

zaslouzil Dr. Emil Votoek, ktery vyuZil toho, Ze jéeStina flexni typ syntetického
jazyka a uzil koncovek k zaneseni informace o \@tdnatoni do nazvu.

Nazvy v organické chemii segld na trivialni, semisystematické/semitrivialni
a systematické. Trividlni nazev je nazev, jehoz naadast nepochazi ze
systematického nazvoslovi (fapmoiovina). Semisystematicky nazev je nézev,
v némzZ alespa jednacést je vytvdena v systematickém smyslu (aglycerol [ol],
butan [an]). Systematicky nazev na rozdil od tmitdo vyjaduje systematické
zarazeni popisovaného jevu, vtomtéigac se tfidi chemickou strukturou latky.
S pojmem struktura souvisi dalSi pojmy, a to kdust (vzdjemné spojeni atém
vazbami a typy vazeb), konfigurace (uispani ator v prostoru, které neni mozné
meénit volnou rotaci kolem jednoduché vazby) a konfacen (usptadani atora
v prostoru, které je moznéémit volnou rotaci kolem jednoduché vazby), jimz je
pojem struktura nadzen [4].

Systematické nazvy se ttigpomoci ®kolika nazvoslovnych operaci. VSechny
pracuji na stejném principu: pomodiedpony (pop pripony, vyjime&né vsuvky)
aplikované na fwodni nazev, vznika nazev skmniny po modifikaci fislusnou
operaci.

Nazvoslovné operace sélicha

+ substiténi — nahrazeni jednoho nebo vice aioradiku jinym atomem nebo
skupinou atora (upfednosiiovana operace)
(nag. CH; [methan] => CHCI [chlormethan]),



« zamenné — vynéna jedné skupiny atoimebo jednoho atomu jiného nez
vodiku za jinou skupinu atoimresp. za jiny atom.
(napg. CH3-CHa3 [ethan] => SiH3—CH3 [silaethan]),
« aditivni — formalni skladani nazvuasti beze ztraty ataimebo skupin
z kterékolicasti
(nag. [naftalen] + 4H =0 [1,2,3,4-tetrahydronaftalen])
« konjunktivni — formalni spojeni naiyednotlivych sloZek; odtrzeni stejného

poctu atont vodiku z kazdé slozky v kazdém ngispojeni

(nag. </ [benzen] + 2COOH [mraveénhkyselina] =>" L) [benzen-1,4-
dimraverti kyselina)),

+ subtraktivni — odstrami atomuf), iontu nebo skupiny, jeZ jsou implic&n
zahrnuty v ndzvu vychozi sléeniny
(nag. CH4 [methan] => CH3- [methyl]) a

« nasobici — svazy obsahujici dvoj- nebo vicevazbétguenty
(nag. N(CHCI-COOHj} [2,2',2"-trichlornitrilotrioctova kyselinal).

Vzhledem ke sloZitosti organické chemie (a tedgjihp nazvoslovi), existuje
nekolik skupin nazw, které se mohou zdatimejmensim zavagici. To samoiejme

komplikuje i jejich automatické zpracovani. Pamezi r¢ nagiklad:

« rhodanid — jedna se o zastaralé oZeai pro thiokyanat a souvislost
s rhodiem je jen zdanliva. (Dale pak existuje I&kavialnim ndzvem
rhodanin, ktery je synonymem pro 2-thioxothiazalidi-on — tedy oft Zadné
rhodium).

+ per —infix ,-peroxo-*“ znamen& nadhradu —O— za —O—-(pfpti tomu ,,per”
samo o sobma vyznam zcela, takZzéguipona ,perhydro-* vyjadije proces
nasyceni vSech vazeb. Druhy z vyzrigmvSak podle dopoteni 1993 jiz
zastaraly a nedhby se tedy uzivat.

« S—o0znd&uje stereodeskriptor chiralnich st@uin, ale také se jedna o Zka
siry.

« fluoren — trivialni nazev tricyklické slateniny, ktery nize budit dojem

fluoru a dvojné vazby.



+ propadien — tento nazev sice neni zavpdi, presto je problematicky —
.dien” je totiz ekvivalentni ndzev pro ethen. ,pepje pak mozné chapat
jako predponu.

2.2. Graficka reprezentace molekul [5]
Pfi snaze interpretovat chemicky nazev vznika otazkama byt vysledkem.

Existuje rekolik v praxi pouzivanych moZznosti. Obé&cie mozné rozdit je na
rovinné chemické vzorce (obvyklé v litergt) a prostorové modely. Navic existuje

jest jakysi mezistupe — chemické vzorce, které pomoci projekce znagomodel.

C—H
.5. CoH:O CH
0-0-H

epocha epocha J. Dalton J. Berzelius F. A. Kekulé
iatrochemie flogistonové teorie A. S. Couper
(T. Paracelsus) (J. J. Becher)

Obr. 1: Vyvoj symboliky sl@enin (jako giklad je uveden ethan¢®)

ODD ¥ @ OO

Kekulé Dewar Claus Ladenburg Armstrong Thiele dnes
(1865) (1867) (1867) (1869) (1987) (1899)

Bayer

(1988)

Obr. 2: Navrhy vzorce pro molekulu benzenu.

Chemické vzorce jsou dvourozmé znakové modely sléanin. Umoauji
vyjadrit kvalitativni sloZeni, jak jsou jednotlivé atomrymolekule vzijeme vazany
a jaké je jejich prostorové usf@alani. Strukturu lze vSak zachytit i pomoci jinych
symbof, jako napiklad topologickou matici orientovaného grafu nedsbitalniho
diagramu.

Obecr Ize vzorce rozélit podle miry charakterizace sloZeni a struktuay n

« stechiometrické (empirické) vzorce — vyjad pouze porr, v jakém jsou

atomy jednotlivych prvic v molekule zastoupeny (1 se neuvadi)

CH,0 — methanal, ethanova kyselina, glukosa, ...

« molekulové (sumarni, souhrnné) vzorce — oprotitstenetrickym vzorém

nezachycuji pouze pairy, ale skuténé paty atom

CsH4CINO> — 2-chlornitrobenzen, 3-chlornitrobenzen, ...

—9—



« funke¢ni (racionalni) vzorce — vyjadji jednotlivé charakteristicke {ive
funkeni) skupiny

(CH3).CO — propan-2-on

« strukturni vzorce — popisuji strukturu, tj. vzajemrazby a jejich usgadani;

podle toho, zda popisuji konstituci, konfiguracboe konformaci se rozliSuji

o Konstitu:ni vzorce

() —benzen
CH3—CHz — ethan

| _
H-C-C-0—

Lol

H O

" — kyselina octova (elektronovy vzorec)

o Konfigurani vzorce
= Bo¢na projekce— snér dopredu je vyjadlen klinem, srér

dozadu peruSovanowarou
H

H ")\Cl — chlormethan

H

= Fischerova projekce— vazba sr¥ujici pod (nad) rovinu

nakresny je vyjatina vertikalou (horizontalou)

CHO

H ~|—H — L-glyceraldehyd
CH,0OH

= Haworthova projekce — sila vazby (ve smysluigy)

znazotuje vzdalenost od pozorovatele

HO-

H OWH

0 u — D-glukopyranosa

(0]

H (0]

o Konformani vzorce
= Perspektivni projekce
Cl

" A — 1,2-dichlorethanu

—10 -



= Bo¢na projekce

cl cl

>—< — 1,2-dichlorethanu
H- “H

H H

=  Newmanova projekce— projekce ve siu vazby spojujici

uhlikové atomy

Cl

" }jﬁiH — 1,2-dichlorethan
H H

Cl
+ Jiné formy vyjadeni struktury

o Distartni matice

C(1)[O0(2)O(3)H(4)H(5)
C(1)] 0 |120]134]110[186
0(2) 0 |225/203]230

o3) 0 202 971 — Mravegi kyselina
H(4) 0 |281
H(5) 0

o Incidertni matice

C(1)[O(2)O(R)H(A)H(5)
co|1]1]1]0

O(2 0|0l 0]O , .
0533 o o 11— mravedi kyselina
H(4) oo

H(5) 0

o Grafy — vrcholy grafu jsou atomy a hrany jsou vaniszi nimi, volné

elektronové pary jsou vyjéeny smykami

— mravexgi kyselina

Modely molekul je mozné rozdt na materialni a pfitacove. Stejg jako
u vzord zalezi gi vybéru typu modelu nadelu jeho pouziti.
Z&kladnimi typy materialnich modgjsou:

+ kulickové modely — atomy jsou reprezentovany ddimi tizné barvy (podle

prvku), vazby pak znazuji tycky prislusné délky mezi nimi,

—-11 -



- kalotové modely — vznikaji spojovanikgapicek (fr. calotte), polorry

odpovidaji van der Waalsovym efektivnim poltim,

« trubickové modely — jedna se o soustavu ttekinesoucich vyznam vazby,

kde oblasti fisluSici jednotlivym atofim jsou vyznaeny zbarvenim,

—butan

+ Dreidingovy modely — atomy jsougustavovany krouzky popkulickami
s vystupky, vazby pak trulkami na & nasazenymi.

Pctitatové modely se hll snazi napodobit modely materialni (pak se tedy op
jedna o modely kutkové, kalotove, ...) nebo se snaZzi zobrazeni kombinov
(nag. polopfihledny kalotovy model, uvritkterého je zobrazen model trokovy).
Nékdy jde jes¢ dal za ,moznosti“ materidlniho modelu (fiagobrazeni mapy

—-12 —



elektrostatického potencialu, hustoty elekframa vazbach, atd.). | tyto modely je

mozné dale kombinovat mezi sebou.

(% i .
e ¢ ,~$( ) ¢@&n
]:l;[ - 3 L QP

Obr. 3: Prehled rkterych druli pocitacovych model benzenu.

At uz je k zachyceni struktury molekuly pouzita jaddék metoda, je vzdy
problém u slotenin se sdilenymi elektrony. Jednd se totiZ v @itist jednu vazbu
mezi vice nez dima atomy. Pro benzenova jadra existuje u koristithh vzord
specialni symbol — krouzek (viz obr. 2), ale fiklpad ozon jiz Zadnou takovou
zna&ku nema. Znouze se pak vtakovychiippdech pouziva dhtery
Z tzv. ,rezonatinich hybridi“, coz je ovSem trochu zav§eti (vysledna molekula je
totiz kombinaci vSech éthto hybridi). Tento problém vychazi z nedostatk
Lewisovy teorie lokalizovanych vazeb, ktera je z@éldm vSech vySe zngmych
chemickych zn&eni. Redstavou rezonance lze odstranit jefkteré z problém
Lewisovy teorie, pro dalSi Ize pouZiteplstavu hypervalence nebo elektronového

deficitu, gresto vSak u &kterych molekul nastavaji potize [10].

- 13-



3. Dekompozice
Protoze je program rozsahly a jeden z vgtych citi byla modularita, byl

rozélenén na rekolik relativré (aZz na datoveé struktury a nutny interface) neiysiis
¢asti. Svou koncepci se program bliggkpadai.

Vstup je nejprve zpracovan moduledcanner (lexikalni analyza), ktery ho
roz&li na tokeny a vraci jejickiselné kody definované v souboru ,terminaly.gra“.
Navic feSi zakladni kontextové probléemy (vypausta vkladani samohlasek),
k cemuz vyuZziva soubor ,konstanty.txt“. Tokeny vstugako terminaly do dalSiho
modulu zvanéhdParser (syntakticka analyza). Zde je z nich vystawderivani
strom dle gramatiky v souboru ,gramatika.gra®“. ¥hto souboru navic nasleduje za
kazdym pravidlem sekvence instrukci, které seipgot pouziti pravidla aplikuji
v prislusném uzlu. To zajisti mod@emantika (sémanticka analyza). Vystupem
tohoto modulu je jiz graf molekuly. Ten jéeba umistit do prostoru, aby vznikl
model, coz zajiuje modulModel , ktery pomoci volani modulGrafika zajisti
i vystup ve formatu VRML [7] s parametry definovamyv souborech ,prvky.gra“
(zde jsou veSkeré patoné parametry jednotlivych privk- naboj, vaha, ifpustné
elektronové konfigurace, polama barva) a ,sablona.wrl* (zde je uloZena cela
hlavicka vysledného dokumentu, to znamena Viewpointsy BROTO pro atomy
a vazby, zvolené kodovani, atd.).

Jména vSech pouzitych soubgsou definovana v souboru ,settings.ini, ktery
program dostane jako parametr.

Pro WtSi uzivatelovo pohodli byla implementovana dezhrani. Konzolovy
skript ,run-console.bat* (pdp ,run-console.sh®) fijima nazev molekuly jako
parametr a vytvieny VRML model zobrazi v aplikaci asociovanétgppnou ,wrl“.
Druhy interface pak tvd jednoduchy HTTP server, kteryijima dotazy na stranku
s modelem molekuly, poté zavola skript ,run.bat‘op ,run.sh) s nazvem
v parametru. Pokud takovy jé3tebyl vytvden, tak ho vytvii (pomoci volani vysSe
popsaného jadra) a vrati stranku, ktera model aljsah

Z vySe uvedeného jefgme, Ze program pigbuje pro svou plnohodnotnou
praci bul’ plugin pro zobrazovani VRML doéjakého internetového prohlide
(v ptipadt uziti druhého interface) nebo jakykoliv jiny pragn schopny interpretace
VRML soubok (v pripact uziti prvniho — ale v podstat druhého — interface).

—14 -



model

e molekul
“| konstanty.txt noexiy,

tokeny
terminaly

rvky.gra

graf
molekuly

< () |

deriva éni
strom

Obr. 4: Schéma zapojeni programovych moaujejich komunikace
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4. Technicka realizace — jadro
Tato kapitola obsahuje podrobny rozbor implementaceluli, ze kterych se

sklada jadro programu, a jejich vzajemné komunikatémito moduly jsou

Scanner , Parser , Semantika , Model aGrafika

4.1. Scanner
Jak jiz bylo receno, tento modul ma za uUkol proveést lexikalni analy

poZzadovaného nazvu. To neni vhodnéinii standardnim zjpsobem, totiz
postavenim automatu, ktery je resetovan po kazd@atém tokenu, protoze toto
piedzpracovani by bylo (vzhledem kgbo tokeni, které budou rozpoznany¥ils
¢asow nara@né.

Bylo tedy pouZito jednodus3eSeni. Program postavi z tokenatenych ze
souboru terminaly.gra“ lexikélni strom.fiPzpracovavani ndzvu se ¥m hleda
vzdy nejdelSi cesta od kene odpovidajici dosud neptenému tokenu. iPdosazeni
uzlu ve strom, ktery jiz nema fechod pes nasledujici znak v ndzéupii dosazeni
konce nazvu se program vratiézpdo posledniho uzlu, ktery je ozfmam jako
vystupni. Z odpovidajiciho mista v ndzvu pak polj@ nové hledéni. Pokud se
stane, Ze je ip navratu po wtvi dosazen kien, znamena to, Ze se zbyvajtéist
nazvu nepoddo urcit. Program se vrati do poslednih@emého tokenu a pokraje
se v hledani (stmem ke ka#enu). Pokud je dosaZeniko @i hledani prvniho tokenu,
znamena to, Ze se programu nepiddanazev na tokeny rozloZit a je vyvolana
chybova hlaska, v niz je uveden nejkratSi sufigréddnu se nepoé porozungt.

DalSi zvlastnosti implementace tohoto modulu je,néeyuziva sdruzovani
tokenmi. Bud by totiz muselo byt jejich rozliSeni v sémantickénalyze
implementovano pewn nebo by to vyZzadovalo roz8ni jazyka sémantické analyzy
o0 jejich rozliSovani a to Kili uSefeni jednoho (sdruzovaciho) neterminalied®o je
interface tohoto modulu pro sdruzovantippaven, protoZze pouZiva soubor
.konstanty.txt“, ktery pifazuje intervalm tokerii jména.

Tento soubor je navic vyuzit k oBmti rekterych kontextovych problém
Prvnim je vkladani a vypousti samohlasek ve Svu slova, tj. vypaastkoncového
.a' nebo ,0" v tokenu, pofipact vkladani ,,0“ mezi tokeny. S@asna implementace
vypada tak, Ze koncové ,a“ je mozné vypustit kdykal ,0* je mozné vlozit do Svu,
pokud se jedna o jméno prvku, charakteristickoypsiw feckoucislovku nekouici

samohléaskou, Ken trivialniho ndzvu nebo cely trividlni nazev. Byukontextovy
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problém oSéeny vtomto modulu je existence samostatnych hljak& tokeri
(nag. ,a“ v ,4a,9a-but[2]enoanthracen” nebo v ,dibergpanthracen*). Tyto
tokeny nesri nasledovat po pismenu, protozZe to by ulmvalo vracet jako tokeny
pouze jednotlivé hlasky (n&glad ,methan” by bylo roz¢éleno jako ,methaln® misto
.methlan) a chyba by byla vzdy vyvolana az v sktitké analyze, namisto
v lexikalni.

Prace stimto modulem probiha pomo¢katika funkci. Nejprve je péeba
natist intervaly tokefh z ,konstanty.txt", to zajisti procedura
scanner::inicializace_intervalu , ktera v parametrucekava otekeny soubor.
Nasleduje né&teni seznamu tokén piicemz se z nich postavi lexikalni strom. Pro
tyto poteby slouzi proceduracanner:inicializace . Poté se vola procedura
scanner::parse se zpracovavanym nazvem v parametru. Ta hocliond tokeny,
ale pouze v bufferu. Tyto tokeny jsou pak vracemgtppré véetne svych flag
a pdadovéhocisla ve funkciscanner:yylex . Obsazeny jsou jeStdwe funkce,
scanner::hodnota ascanner:text , které gevadiciselny kod terminalu na jeho

jméno a naopak. To je vyuzito hlaym moduluParser k nateni gramatiky.

4.2. Parser
Parser je modul zajigujici syntaktickou analyzu nazvu. Nejprve se preved

inicializace a to tak, Zze se dta ze souboru ,gramatika.gra” vse fsine, tedy
gramaticka pravidla a jejich sémanticky vyznam Yeelkce pikazl). i natitani se
rovnou gfevadi hodnoty terminélna kédy toket a steji tak jména neterminal
Tém je navic pdeba jeft kédy pirazovat, coz se &k v pdadi, vjakém se
vyskytuji na vstupu. Sémanticka pravidla se nijakpracovavaji, ponechavaji se ve
své textové podab O jejich interpretaci se stara az wvpgact poteby modul
Semantika . Inicializace je zakofena testem, zda nejsou obsaZeny neterminaly,
pro které neexistuje Zadné odvozovaci pravidldipapré se tento nedostatek ohlasi
uzivateli.

Prace B hlavnim volani vypada nasledavn Program dokola vola
scanner::yylex dokud dostava tokeny &ifwm z nich tvdi graf typu cesta, kde
tokeny tvdi orientované hrany. Nasleduje budovani derN@ao stromu nad timto
grafem. To probiha tak, Ze se postiprochazi pravidla a u kazdého setzjjg, zda
je mozné ho aplikovat, tj. zda prava strana praviotipovida orientované cest

v dosavadnim grafu. Pokud andidd se hrana spojujici &tek a konec této cesty,
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pificemzZ jeji hodnota odpovida kédu netermindlu na kvére pravidla. Takto se
hledaji hrany, dokud existuje moZnost, Ze sfakd& [Fida a zarove se je&t
nepodailo aplikovat pravidlo, které by vyt¥do hranu péateniho neterminalu igs
celou pgivodni cestu.

Zarovehr stimto grafem se buduje derivé strom a to tak, Zze vrcholy jsou
tvofeny hranami fivodniho grafu a hrany wm vedou z A do B, pokud byla hrana
odpovidajici B pouzita ip vytvareni hrany odpovidajici A. Zaroirese odstrani
vSechny vrcholy (a do nichfipadré z nich, vedouci hrany), které nejsou &asti

hlavniho stromu.

Obr. 5: Priklad gramatiky

—
A > B M C r»— D |

Obr. 6: Vygenerovany graf pro slovo ABCD podle gatiky z obr. 5

Obr. 7: Vysledny derivani strom

S ostatnimi moduly probihd komunikace nasledovK inicializaci slouzi
proceduraarser::inicializace , ktera néte gramatiku ze souboru, kteryakava
oteweny ve svém parametru. Proieplad kédu symbolu (terminalu nebo
neterminalu) na jeho textovou reprezentaci slouakde parser::kod2str . To je
vyuzito pouze i chybovych vystupech. Komunikaci s okolim z&jiie jeSt jedna
funkce a tou je parser:yyparse , ktera vraci ukazatel na typ
parser::derivacni_strom::derivat . Tato tida je velmi jednoducha, obsahuje

pouze seznam ukazalteta potomky, iterator na pravidlo gramatiky, ktggéanym
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uzlem reprezentovano a rozsah inéskerni, jeZ do daného podstromu spadaji —
tedy vesSkeré informace gebné k dalSimu zpracovani.

4.3. Semantika
Tvorba modelu molekuly je zapata vytvdenim jejiho grafu. To seép

v modulu Semantika . Ten nejprve zavola funkgarser::yyparse , ktera vrati
derivani strom zpracovavaného nazvu, ten vyhodnoti amsteouSi. Vysledek
vyhodnoceni je poté vracen k dalSimu zpracovani.

Vyhodnocovani probiha tak, Ze se vol4d rekurzivma podstromy
a z navracenych dat se stavi pole. V aktu&pracovavaném uzlu se pak vezme
sekvence Pkazi jemu gislusici (z gramatiky v modul®arser ) a ta se pine
aplikovat na pedem vytvéené pole. Jak postupuji mezivysledky stromem nahoru
nakonec se dostane vyjmb i do kdene, ktery sfj vysledek vrati jako vysledek
celého vyhodnocovani. Navratova hodnota je straktyitera mimo jiné obsahuje
poloZzku typusemantika::skelet , ve které je uloZzena pozadovana molekula (tedy
pouze jeji struktura, jména atépatd.).

Celkow se postupuje tak, Zze se molekula buduje bez voaikz kdyz je vSe
ostatni hotovo, ifipoji se na ,volné“ pozice vodiky. Pokud se stahe,pravidlo
nékterého uzlu neobsahuje Zadnépzy, pak je na tuto situaci uzivatel upozorn
Jazyk sémantiky je velice jednoduchy, aby byla jetterpretace co nejsnazsi. Jeho
podrobny popis je viHoze 10.1.

Pro spravnou interpretaci je nutné znatktaré zakladni charakteristiky
pouzitych prvk. Ty jsou néteny ze souboru ,prvky.gra‘fpinicializaci (procedura
semantika::inicializace , ktera @ekava v parametru ot&eny soubor). Analyza
se pak spousti pomoci volani funkeantika::yysem , ktera vraci graf molekuly

typu semantika::skelet

4.4. Model
Z grafu molekuly, ktery vrati mod@8emantika je poteba vytvdit model. To

znamena uit polohy jednotlivych atorin v prostoru, coz zaji$ije tento modul.

Zmirénou ulohu je velmi obtizné&'gsre vyieSit a tak byl zvolen nasledujici model.
V molekule dominuji d¥ sily. Atomy se v dsledku elektrického naboje

odpuzuji, ale jako protivaha je drzi pohromadajemné vazby. Stejntak pisobi

v pouzitém modelu dvprotichidné sily. Kazda dvojice ataima sebe {sobi podle
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Coulombova zakona,figemz jejich naboje jsouiimo un&rné protonovémuisiu Z
(coz odpovida reall). Vazebné sily jsou pak modelovany jako guma reaprmezi

atomy. Vyuzity jsou tedy nasledujici dva vzorceufdmbiv zakon:

1 QQ,

= >

41 1

kde

e

+ ¢ je permitivita vakua (konstanta),
« Qi jsou naboje jednotlivych atan(Q =¢,Z,, kde g je naboj elektronu),

+ 1 je vzdalenost mezi atomy.

Druhy vzorec pak popisuje silu mezi vazanymi atoragiedova:

F, =KAy, kde

« Ke linearni tuhost (materialova konstanta),
+ Ay je vzdalenost mezi atomy zmensena o délku gumyg §anovena

experimentalsé na hodnotu 4,0).

DalSiho zjednoduSeni bylo dosazeno nahrazenim t&psimulace diskrétni
variantou. Program v daném okamziku vzdy &do vyslednici sil gsobicich na
atomy ). Tuto silu pak necha konstaatmpuisobit po dobut; (jednd se tedy
o rovnongrné zrychleny/zpomaleny pohyb). Takto je zjish nova poloha
(P,, =P +vt +Ft?/2m) a rychlost ¢,, =v +F /m) atomi a vypdet se opakuije,
tentokrat se vSak sily nechajigobit po dobu;.;. Posloupnost je navrzena tak, aby
vypocet nutré konvergoval (pouZzita byla geometricka posloupnegivocientem
0,9998 a hodnotou prvnititenu 0,01).

Ackoliv to neni Zejmé, vyznamny vliv na vysledek ma i inicializacke
potteba, aby prakhla co nejrychleji, zarowevSak musi umoznit rychlyipsun vSech
atomi do ,spravné“ (tj. vramci modelu do nejkvalijgi mozné) konfigurace.
Nejjednodussi varianta, jak atomy rozmistit, je stinije do rady vedle sebe
(napiklad na sotadnice [4, 0, 0]). To by ale ®lo za disledek, Ze by vSechny
pusobici sily ndly smer rovnokEzny s touto fimkou, tudiz by vSechny atomyistaly
na této pimce. Podobny vysledek by byl dosazen, pokud bghse atomy lezely
v jedné rovig. Naopak asi nejlepSi vysledky by obé&cdavalo rovnorérné
rozmistréni na sféru (jejiz pologm by ale musel &ak korelovat s p&tem atonf).
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To by ale vyZadovalo zbwe¢ slozité vypdty. Bylo tedy zvoleno
a implementovano kompromisféSeni:
{x.v.z]} =[.i(-1',i?(-1)'|, kde[x, y;, 2] isou soiadnicei-tého atomu.

Pro dalSi zjednoduSeni modelu (respéifgmi v rtm) se neuvaZzuji skuteé
hodnoty konstant (naboj, hmotnost, permitivita vaku..), ale jsou nahrazeny
hodnotami vysSimi. Tim, Ze jsou takto upraveny kh&gckonstanty ve spravném
pomsru, je zachovano chovani modelu, ale Wpgsou gesunuty Zadu 10%” do
fadu jednotek, kde je dosahovano vySEsposti. Vypoty tedy probihaji podle

nasledujicich vzoic

yi
F, =25
Fp=r(1—4—’oj (=ay)
r
Fe Fp
z z
o 1 Dy

A A
i 4
A
A\ A /

Obr. 8: Vzajemna interakce meziedva atomy spojenymi vazbou podle modelu

Interface tohoto modulu neni 8 rozsahly. Hlavni je metoda
model::yymodel , kterd vypiSe pomoci nasledujiciho mod@uafika vysledek
své prace — vytueny model molekuly. Ten vznikne tak, Ze séteagraf molekuly
z parametru do vlastnfitly model::skelet a zavola se jeji metodaptimalize

ktera pracuje vySe popsanymispbem.

4.5. Grafika
Tento modul zajifuje vystup. Slouzi k tomu jeho funkgeafika::tisk , jejiz

parametr je model a vracena hodnota odpovida jétidl/zapisu.

V hlavi¢ce (ktera je v souboru ,sablona.wrl® acita se do pasti funkci
grafika::inicializace ) jsou geddefinovany pohledy (VIEWPOINT) a prototypy
(PROTO) pro Atom Atom), vazby jednoduchou, dvojnou, trojnou a chybnou
(vVazbal, Vazba2, Vazba3, Vazba_err )(viz Priloha 10.4). Nasleduji definice
atomi skut&n¢ pouzitych a to jako specifikace obecného Atomui&ena barva
a velikost). Poté jiz je vypsana konkrétni molekuPao snazSi zachazeni nejsou
struktury vndeny (stejg by bylo obtizné wit, kterému ze dvou vazanych atbm

vazba nalezi).
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Pro ukeni transformace vazby do pozadované polohy, higloat stanovit osu
a Uhel otdeni ze své p@teni (s osou y rovnaizné) pozice. Pro snazsi manipulaci
je vazba (valec/valce) nejprve posunuta dolni @oatat do poatku (v generované
pozici lezi pgatek soadného systému uprost vazby). Nakonec je posunut do

prvniho z vazanych atoin(zde se projevi vyhoda prvniho posunu).

Ya

><V

Obr. 9: Vypa@et parametit pro ota’eni vazby do spravného &m

Vypocet paramefr otoceni (tedy osy a Uhlu) je relati#pednoduchy a vychazi
z nasledujicichiedpoklad:

Znxeni: A — pavodni snér vazby,B — transformovany sén vazby,o — sner osy

rotace ¢ — velikost rotacel, — délka vazby{=A|).

0=BxA

@)=
||A4| mnsn
AxB=[ab,-ab, afy -ab, ab, - ah)]
A=[0,L0]

Po dosazeni posledniho vztahu dedezhozich a nasledném vyfadi neznamych

jsou ziskany kyzené parametry transformace:

— 22 —



« 0=(-h,0,b) (uosy je nutné zajistit pouze &nvektoru, nikoliv jeho

velikost, proto je mozno cely vyraz zjednodusitstéjnenulovou hodnotl),

e ¢= arccoEﬁ] :

Nasobnost vazby je vyzéena pdétem valéa. Aby byl vysledny vzhled
piirozeny, bylo patba dosahnout opticky shodné sily vazeb, zdroxak bylo
potreba Winit je snadno rozliSitelnymi. To se snad pildatak, Ze pérezu kazdé

vazby lze opsat jednotkovou kruZnici &est podstavy kazdého valce lezi na hranici

valci ostatnich (viz obr. 10).

@ @ Or

Jednoducha vazba
r=1
v =(0.0,0.0)

Dvojna vazba

r=1/3

S1 = (-1/6, 0.0)
S, =(1/6, 0.0)

Trojné vazba
3-6
2
s, = (o0, —1+J€/2)
S, :(\/5/2—3\/5/4,1/2—\/6/4)
s, =(-v3/2+342/4,y2-6/4)

r=

Obr. 10: Odvozeni tvaru nasobnych vazeb v modelu
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5. Technicka realizace — rozhrani
V piedchozi kapitole je popsano jadro celého prografu.ovSem pracuje
pouze na fikazovértadce, coZ sice pro vstup nevadi, ale vystup, tj. 3ddel

molekuly, je poteba rgjak interpretovat. Implementovana jsowdeseni.

5.1. run-console
Jedna se o velice jednoduchy skript, kterfek@&va jako parametr jméno

poZzadované molekuly. Zjisti, zda jiz model existugesloZce ,outs”. Pokud ne, je za
pomoci jadra na tomto méstytvoren. Za situace, Ze se toto ptilta je vytvoreny
model oteven definované aplikaci (schopné zobrazit souboryWNZR Defaultrg je

timto programem internetovy prohl&e

5.2. HTTP server
Ackoliv se jedna spiSe o koncovy modul celého progratwyl pro vysSi

variabilitu implementovan jako samostatny prograledna se o maly a co do
funkénosti velice omezeny HTTP server [8].

Pri startu je natena Sablona stranky (tj. obsah souboru ,index.htkite
v mistech pro nadpis a préld je text$NAZEV$, pop. $TELOS). Poté server zae
poslouchat pozadavkytiphazejici na port, jehogislo bylo zadano jako parametr
(doporweno jecislo kEzne¢ uzivané pro HTTP servery — 80). Kla&djsou vyizeny

pouze nasledujici pozadavky:

e GET /chenom ,

+ GET /chenom?mol=nazev_molekuly =~ — pokusi se vytvit molekulu s danym
nadzvem (pokud se to padavrati stranku, ktera molekulu obsahuje, jinak se
na strance zobrazi seznam vygenerovanych chybdigseni),

»  GET /outs/nazev_molekuly.wrl — vrati model, ktery existuje,

+ GET/STOP — ukorti server,

+ GET /RESET — zpisobi znovunéteni Sablony ze souboru ,index.htm*.

V ostatnich pipadech je vracena stranka s chybovou hlaskou.

V druhé variant dotazu je pro zaji8hi existence dotazovaného modelu
molekuly pouzit skript ,run®, ktery vola jadrohnenom s volitelnym parametrem -e.
Ten z@isobi, Ze je na vstupwekavan oescapovany (pomoci ,htmlencode) nazev.

Vystup je poté uloZzen do stejnojmenného souboru stizky ,outs". Chyby
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jsou ukladany do souboru ,error.log“, jehoz obsah \y gipak nedsgchu
generovani zobrazen uzivateli.

Server je navrhovan jako localhostova aplikace ko jtakova nema velké
naroky na provoz. Navic zpracovavani dotazizentrvat i kkolik minut pfi 100%

za€zi procesoru. Z&hto divodi bylo @i implementaci fistoupeno
k jednovldknové variagit
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6. Problémy implementace
Je Zejmé, Ze neni mozné implementovat obecnou a Uplinterpretaci

organického nazvoslovi.iiPpraci na programu CheNom vSak byla vyvinuta snaha
0 moznost pozgSiho roz&ieni o vSechny (vicéi méné dobrovolr®) opomenuté
aspekty a to nejlépe bez nutnosténit kéd programu (a tedy rekompilovat), ale
pouhym zasahem do datovych soubor tohoto pistupu vyplynuly nasledujici

problémy.

6.1. Pfidavani trivialnich nazv a

ProtoZze neni mozné do programu zanést vSechnyltrivhazvy, je nutné
umoznit jejich co nejsnazskigavani. Tento pozadavekipes| rekolik komplikaci.
Modifikace zdrojového kodu programu rozhédreni snadnéimani. Je tedy nutné
toto provadt ve vrejSim (datovém) souboru. Nejedna se vSak pouze vaaltri
nazvy, uzivatel mze potebovat pidat fteba funkni skupinu. Pak je tedy peba
umistit do vrjSiho souboru celou gramatiku. Tim odpada moZnogiZity
pomocnych nastradjjako flex¢i bison. Navic je nutné v tomto souboru s gramatiko
popsat sémantiku jednotlivych pravidel. Pro teraoyk je nutné vytvist interpret,
aproto je vhodné vytdd maly, snadno analyzovatelny jazyk s vyrazovymi
prostedky pesr® vytvorenymi pro pateby popisu sémantiky nazvotvornych

operaci.

6.2. Trida jazyka organické chemie
Existence Uprav jako nahrazeni koncovky ,-ova kysglikoncovkou ,-at*

nebo vkladani infix do nazw (nag. zaneénny infix ,-imido-*) déla jazyk organicke
chemie vyraz#é kontextovym. Tato skut@ost velice komplikuje jak lexikalni, tak
syntaktickou analyzu. Situaci neprospiva ani nejedanost pravidel. Naifklad

pravidlo R-0.1.7.3 popisuje vkladani ,0“ nasledévn,Pro lepSi vyslovnost
a libozvinost se ekdy mezi souhlasky@dpony vklada samohlaska ,0f2]. Také
obraty jako,zvaZzuje komise“nebo ,bude popsano v budouci publikacitiejsou
vyjimecné [2].

Nekteré  z &chto probléni se podélo odstranit v lexikalni analyze.
V kondenzovanych polycyklech se pouZzivaji jako Hilgapismena latinky. i
bezkontextovém zpracovani je tak mozné &izdkazdy nazev tak, Ze jednomu

tokenu odpovida jeden znakasténs Ize tomuto zabranit tim, Ze se misto obvyklé
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varianty pouZziti prvniho (nejkratSiho) nalezenébkehu pouZije nejdelSi. | tak by
ale napiklad analyza ndzvu ,methan” vrétila tokeny ,metha“,n“. Kontextové
pravidlo umoaujici vratit token odpovidajici jednomu pismenuinlgg pouze
Vv pripact, Ze gedchozi token nekeéh pismenemyesSi i tento nedostatek. DalSim
kontextovym pravidlem uplatnym v lexikalni analyze je jiz zméné vypou&ini
a vkladani samohlasek.

Probléemy s kontextovosti infixovych nazvotvornyclpetaci se nepoti
odstranit, a proto bylo od jejich implementace ugus.

Syntaktickd analyza byla zvolena pro co nejSirfdut jazyki a tedy
bezkontextova nedeterministicka naigpb Q-systérin

6.3. Nazvy €inici komplikace

Sestaveni gramatiky nazvoslovi organické chemie tdky pokud mozZno
neobsahovala Zadné konflikty (a to ani po jejimSimxani) je velmi néréné.
Napiklad HI Ize oznéit jako jodan, |- pak jako jodyl. Jodid se zda lb¥adobou
jodylu a tedy 1. Ve skuténosti je vSak jodid nazev charakteristické skupgig pro
I” je piipustné pouze ozani jodanid.

VeétSim problémem je spojeni karboxylova kyselinaék Je totiz methanal
a methylaldehyd dvoji oztiani téhoz, tak vigsledku shody fundniho skupinového
nazvu a substitini pripony charakteristické skupiny fg@stavuji nazvy
~-methankarboxylova kyselina“ a ,methylkarboxylovgsklina“ tutéz sloteninu.
OvSem byla-li by chapana druhd varianta ve smysinip pak by byla na
piipojovaném uhliku vytviena nevyuZzita volna vazba (v takovéitippct by bylo
spravrjsi ozn&eni , 1-oylmethylkarboxylova kyselina®).

Mnoho komplikaci je také Zigobeno nevhodnymi trividlnimi ndzvy. Négad
dvojice ethenyl (taktéz vinyl, Ci#CH-) a ethylen (—-CHCH,-).

6.4. Konstituce, konfigurace, konformace
Implementovdna musi byt konstituce, protoZe jedem&ni vzorec t1ive

ozna&ovat velké mnozstvi latek naprosto odliSnych viastn Aby mohla byt
implementovana konfigurace, je nutné spgarrodelovat (nema smy#tsit, zda ma
byt atom umisin nad nebo pod rovinou cyklu, pokud j@ modelovani umisgh do
této roviny). Steja jako konfigurace ani konformace nebyly implemeitoy.
Hlavni divod je ten, Ze v drtivé&Sing piipadi nema nazvoslovi nastroje je od sebe

odlisit (nagiklad vantkova a Zidlékova konformace cyklohexanu).
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7. Uzivatelskad dokumentace
Program CheNom je vyt¥en za delem vizualizace organickych molekul

podle jejich jména. Zdrojové kody byly psany talhyabylo mozné program
provozovat jak pod opetaimi systémy Windows (98+), tak podnii z rodiny
Linux.

Tato kapitola by rfla seznamitéten&e s moznostmi programu a jejich

vyuzivanim od instalacergs EzZné pouziti az po pokédou konfiguraci.

7.1. Instalace
K provozovani programu je nutné mit nainstalovar®ML prohlizet, a to

nejlépe integrovany do internetového prohi&ektery zvlada dale interpretovat
jména soubdr s jinymi nez alfanumerickymi znaky. To uminge pouzit WWW
rozhrani programu. Pokud se jedna o standalonkaaplie mozné program pouzivat
z prikazovéradky.

Windows

1. Nainstalujte internetovy prohliZesphujici vySe uvedenou podminku
(Internet Explorer ne)detre pluginu pro VRML.

2. Zkopirujte z piloZzeného CD sloZkiwindows/CheNom na misto, kde si
piejete program mit.

3. Pokud jste jako prohlizenezvolili Firefox, pak otetete SOubOBTART.bat
v textovém editoru (n&pPoznamkovy blok) a slovo firefox naldite
piikazem pro spu&hi vasSeho prohlize. Zmeény ulozte.

4. Program se spousti pomoci obsazeného sksipi&T.bat ,

PO[. run-console.bat pro ovladani z fikazovéradky.

Linux

1. Nainstalujte VRML plugin pro vas internetovy prdtdi.

2. Zkopirujte z pilozeného CD sloZkiLinux/CheNom na misto, kde siipjete
program mit.

3. Spuste v dané sloZcefikaz./compile

4. Program se spousti pomoci obsazeného sksipi&T.sh,

PO[. run-console.sh pro ovladani z fikazoveéradky.
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7.2 Obsluha p fes WWW rozhrani
Po spusdini serveru je moznéfigtupovat k Emu pes internetovy prohliZe

WWW adresa, na niz je sluzba dostupna je http:tpaport/chenom, tedy pro
pocitat, na ®mz je program spud na portu 80 (standardni spird) je to
http://127.0.0.1:80/chenom ale protoze port 80 setde vynechat (std. port pro
HTTP protokol), sté pouzit http://127.0.0.1/chenom Pozor, na linuxovych
systémech smi na portech nizSich nez 1024 sfiosi§Zby pouze spravce! Pokud
jim nejste, obvykle se postupuje tak, Ze se poyugjée 8080.

Obsluha je velmi jednoduchd. Stalo bilé kolonky ve strance vyplnit jméno
sloweniny a stisknout ETeR, pripadre tlacitko Zobrazit. Pro vkladani specialnich
znaki a formatovani jsou pod touto kolonkou c¢ftha. Modra tl&itka slouzi
k formatovani (jmenovano zleva se jedna o kurzigir][ dolni index [<sub>]
a horni index [<sup>]) a k vkladani mezery [&nbspP¥esre tak, jak se tyto symboly
pouzivaji v HTML. Pro vkladani malycheckych pismen slouzi zelena citka
[&alpha; — &omega;].

Po stisknuti odeslani dotazu je tento zpracovaastah mohou dvalternativy.
Bud’ je zadané jméno vyhodnoceno jako chybné, neningmgean Zadny model a je
vracena stranka obsahujici seznam vSech vygenegmvaiybovych hlaseni, nebo
vSe prokthne uspsre, podai se vygenerovat model zadané molekuly a vracena je
stranka, ktera jej obsahuje v tagu <embed>.

Program se ukatje kliknutim nacervené tlaitko KONEC v pravém hornim

rohu. Jedna se o odkaz vedouc{®a0OP.
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Zde wyplite jméne molekuly uréené k zobrazend:

Obr. 11: Takto vypada vygenerovana stranka

7.3. Obsluha z p fikazové radky
K obsluze z fikazovéradky slouzi skript run-console. PouZiti je snadt&;i

zadat do parametru jméno pozadované molekulyizén ale nemusi byt
v uvozovkach, pozor vSak na meta znaky jako ,<*, .3 ...). Program nasledh
otewe vytvaeny model (pokud nebyl nazev vyhodnocen jako chykbrasociované

aplikaci a skript se uka@i
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7.4. Konfigurace
Cely program (ve smyslu kazda jeltést) je konfigurovatelny, od zmy

vzhledu generovanych modedZ po provedeni rozhrani.

Databaze nazv U
Databéazi nazv molekul, které je program schopny interpretovag $nadno

ado libovolné miry rozBbvat. Nadmirnym rozSiovanim se vSak vyznarmin
prodluzuje doba pétbna na vytvieni derivéniho stromu a s ni i celkova dobéhi
programu. B rozSiovani je také péeba postupovat opatfra davat pozor, aby
v gramatice nevznikl konflikt. Pro tytocély je dobré vytvéit si sadu nazv se
spravnymi vysledky a po kazdé vyznafsn zmené spustit skript, ktery odhali
piipadnou neshodu. DalSi moznosti je poulifirpveny skript, ktery f@vede soubor
gramatiky do formatu pouzivaného programem bisdarykpo spu$hi ve tvaru
bison -n -r solved gramatika.y vytvoii nepotebny soubor ,gramatika.tab.c”
a soubor ,gramatika.output®, kde je mimo jiné papséavovy automatipimajici
danou gramatiku, ale hla¥rseznam vSech konflikt To usnaduje jejich hledani
a navic na rozdil od téstzarwuje nalezeni vSech. Naopak vznika @paproblém —
nalezeni ,faleSnych* konfliki, které ve skutaosti zadnymi konflikty nejsou (bison
totiz umi pracovat pouze s gramatikami eyt LALR(1), ale gramatika chenomu je

bezkontextova (BKJ), coz je vyrazna nadmnozina iz 12]).

(A

Obr. 12: Hierarchie #id gramatik [9]

Vlastni roz&tovani je snadné. Je-lfigan novy terminal, je pégba ho z&adit

do seznamu v souboru ,terminaly.gra“ a to na spzavpozici. Kazdému terminalu
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je prifazenocislo a to bd’ jeho zapsanim zagnhoddélené sekvenci bilych znaik
nebo je tocislo o jedna ¥tSi nez jaké bylo pouzito naquchozimiadku. Terminal
musi byt uveden v apostrofech, jinak if@édek povazovan za komehténesmi
obsahovat mezeru), al¢ipadné uvedendslo je pouZito.

Spravnou pozici nového termindlu se mysli takowd kistanou zachovany
piislusnosti k jednotlivym intervain definovanym v souboru ,konstanty.txt“. Ten
vypada tak, Ze je na kazdé&ddku definovan jeden interval. Definice ma tvarndol
mez, libovolny znak, horni mez, sekvence bilychkan&BZ), poméka, SBZ, jméno
intervalu, SBZ, popis bez mezer. Pokud je nadpsmkky jiny znak, gredpoklada
se, Ze jiz nasleduje jen SBZa&dek je ignorovan.

It s

provadi do souboru ,gramatika.gra”“. Jeho syntaxvedena v Floze 10.4.

Skripty
Spoustci skripty Ize jednoduSe modifikovat pro specifiggéteby uzivatele

0 moznostech jsou obsaZenyftinpo Vv komentéich jednotlivych  skript
(viz Priloha 10.3).

WWW rozhrani
Cely vzhled WWW stranky pouZzité v tomto rozhrané Izmeénit v souboru

.index.htm*. Je pouze nutné zachovakalik nasledujicich pravidel:

+ Nejsou vkladany zadné soubory (obrazky, videapskrstyly, ...).
« VSechna mista, kde ma byt ungist jméno zobrazené molekuly, jsou
ozna&enaiettzcem$NAZEVS
« VSechna mista, kde ma byt vioZen vysledek zpradawdvu molekuly, jsou
ozn&enaret€zcemsTELOS.
« Formul& pro odeslani dotazu ...
o je odeslan metodou GET.
o ma atribut action nastaven na ,/chenom®.
o obsahuje jediny prvek (krafitlagitka submit) — poloZzku jménem
»mol“, v niZ je vyplren ndzev pozadované molekuly.
« Formatovani Ize provézt pomoci CSS, pouZity jsauttdy:

o error pro chybovy vystup (element div),
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o vystup pro okno molekuly (element embed).

Vzhled modelu
Razné sodasti vzhledu vytvienych moddl jsou definovany natenych

mistech. Pokud se mé& Zna vzhledu projevit i v modelech, které jiz bylytwgieny
(pti zapnutém cachovani [viziitboha 10.3]), je nutné ki zmenu provést i v nich,
nebo (coz je obvykle jednoduSsi) smazat obsah glokiks a modely se vytvio
Znovu fFi pristim poZzadavku naéniz se spravnym vzhledem.

Definice vlastnosti jednotlivych atam(barva a polorr) jsou umisiny
v souboru ,prvky.gra“. Jedna se o 5. (polwa 7. (barva v HTML formatu)
sloupec. Sloupce jsou ogldny pomoci SBZ. Poku#dek nezé&ind dvojici znak
»>>" (tésre predchazejici prvnimu sloupci), je povaZzovan za kdaten

VSechny ostatni vlastnosti tykajici se vzhledu jsomisény v souboru
.sablona.wrl“. Jedna se o hl&ku vysledného VRML dokumentu — modelu. Jsou
zde definovany fdpadné Viewpointy, zakladni vzhled atdra vazeb (jménasthto
prototypi a jejich atributy musi byt zachovany).

sablona.wrl

Vazba_err

4__

- _Prvek _?

Obr. 13: Hierarchie prototyf v dokumentu modelu
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8. Zaver
Cilem této prace bylo vyt¥it program, ktery by pomohlipdevSim studetin
strednich Skol f studiu nazvoslovi organické chemie. Tento gty cil byl snad

programem CheNom nagm. Fresto je mozné mnohé&ai vylepsSit.

8.1. Moznosti rozSi Fovani

Urcitd zlepSeni je mozné provest feprenim modelovani, roz&nim
o interpretaci nazv nékterych druli slowenin a stereochemickych ndiz\nebo
zjednoduSenim instalace.¢Merd roz&eni jsou jiz pipravena. Vysledny VRML
model molekuly by mohl byt roZz&n o interaktivni zobrazovani a skryvani
vlastnosti jednotlivych jader (zékea, naboj, seznam lokantkteré ho oznauji, ...).
Pro tyto poteby je seznam lokahipii sémantickém zpracovani vyteh, i kdyZ neni
dale vyuzit.

Nepesnosti v modelovani spioaji v pilisSném zjednoduSeni pouZzitého
modelu. Bylo by ji vhodné nahrait zakterou chemiky pouzivanou metodu, jako
nagiklad hybridizace nebo VSEPR [10]. Systematické palowi heterocyki
a kondenzovanych polycyklnebylo implementovano, protoze méa zcela odliSna
pravidla tvdeni nazw a casto jsou tyto nazvy chapany spiSe jako trivialni.
Implementovat stereochemicka pravidla nema smyskud je pouZit pro
modelovani satasny model, ktery neni schopen zitrjejich dodrzeni.

DalSiho zpesréni modelu by bylo dosazeno, kdyby byl program selmofi
dalSim dotazu na stejnou molekulu ji dale aproxiaiqnap. vzdy po dobu dalSich
10 sekund).

Pro &tSi pohodli uzivatele by bylo mozné vytitanstalator / instakéni skript,
ktery by umo#oval nakonfigurovat program automaticky. Jednalesby umisini
zéstupce programu na plocku do nabidky start, deni pouzivaného interface,

rozsahu cachovani, atd.

8.2. Alternativni implementace
V pribéhu tvorby programu byly zvazovanyizné zmisoby implementace

jednotlivych modui.

V modulu Parser prichazela v Gvahu alternativa urychlujici procesvisya
derivatniho stromu. Program by neprochazel stale dokolachifa pravidla
gramatiky, ale misto toho pouzil zasobnik (nebmtiup na uloZeniéch pravidel,
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kterd by bylo moZné pouzit. Seznam pravidel v zaiab (fron€) nejprve tvdi
vSechna pravidla gramatikytiBnaze o vytvieni deriv&niho stromu jsou nepouzita
pravidla odstraovana a naopak jsodigavana pravidla pouzita pravidla obsahujici.
Gramatika programu CheNom ovSem neni natolik rdasahby takto pracna
implementace &#a vyznam (doba vypghu v moduluModel je totiz vyrazg delSi).

V modulu Server byla zvazovana moznost vkladanéizmych soubar
(obrazky, skripty, kaskadové styly, atd.) do WWWaeky rozhrani. Tato moZnost
byla z bezpénostnich dvodi zavrhnuta. Bylo by nutné o$iet aby uzivatel nemohl

program zneuzit pro obejiti nepovolenélitsiupu k soubdim.

8.3. Porovnani s existujicim SW
V sowasnosti je na trhu neégberné mnoZstvi programzantienych na

problematiku #iznych oblasti chemie. Co secgy interpretaceceského nazvu
organickych slodenin, Zadny takovy software neexistuje.

Prikladem programu, ktery se také zabyva vizualizaciekul, je program
ACD/Labs 8.0. Jehoipdnosti je fesny model molekuly, ve kterém je mozné také
mefit vzdalenosti mezi atomy a vazebné uUhly. Navic aim@e snadno fechazet
mezi fiznymi typy zobrazeni (napbarvy a velikosti atod). Naopak nevyhodami
jsou moznost prace s nazvem pouze veérgnod struktury, neschopnost programu
v modelu graficky rozliSit nAsobnosti vazeb a jeleolostupnost vestirg (a tedy ani

programem generované nazvy nejgesky).
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10. P¥ilohy

10.1. Sémantika — jazyk
Konstanty

¢islo: #10 (nezéporné celé&slo)

naboj: #2,#-2 (celécislo)

retézec: ~text~

vazba:- (jednoducha)= (dvojna),%(trojna)

Parametry — reference
Syntakticky strom se prochazi postfiXoa v kazdém uzlu se vyhodnocuje

sémantika na zakladjiz vyhodnocenych) potonik V praw vyhodnocovaném uzlu

je vytvoreno pole obsahuijici vysledné hodnoty vSech potoanka nultou pozici se

zapisuje vlastni vysledek. Tyto polozky jsou dosgipod svym indexem (tedy prvni

syn odpovidd$l). Kazdy takovy uzel jestruct , na jehoz polozky sefigtupuje

standardni #&kovou notaci. V kazdé instrukci ma kazdy paramefakou defaultni

polozku, kterou neni nutné (ale je mozné) wad

Polozky jsou nasledujici:

int —¢islo
.Str —tfetézec
.zdo — seznam dvojic lokaft(pokud to neni odkud-kam, ale pouze kde, tj. neni
to dvojice, pak se v definici neuvadi druha poloalfeji hodnota je nastavena na
prazdnyfetézec)

0 .z — podpolozka odkud/kde (ze seznamu vrati posléddinotu —

RO

0 .k —podpolozka kam (ze seznamu vrati posledni hodA®&O!)
.mol — skelet — atomy a vazby mezi nimi, pokud jef@iod definovat jendkteré
jeho vlastnosti, vklad4 se atom ozeay jako ~.~; jemu je pak mozné
nastavovat vlastnosti jako vaznost, naboj, ...; pojeudoteba definovat pouze

vazbu, pak volna vedelzdoO a kazda jina 4 do1

Instrukce
Jazyk obsahuje &kolik t¥id instrukci, pistup se provadi tps standardni

Ctyiteckovou Elass:method ) konstrukci. Kazda instrukce se ukoije stednikem.
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Konvence:
Nepovinné parametry jsou v hranaté zavorce (dd¥(a[, b]) znamena bdi

XXX(a, b) , neboXXX(a) ).
Jména paraméirjsou volena podleifpustného obsahu a to podle nasledujiciho
seznamu:
0 n-—nezaporneé celéslo

rn — reference na (defaultni polozka jint )

N —n neborn

z— celé&islo

rz — reference na(defaultni polozka jent )

Z—zneborz

s—rekzec

0

0

0

0

0

0

o rs— reference na(defaultni a jediné poloZzka jstr )

0 S-snebors

0 | —seznam (dvojic) lokaft

o rl —reference nh(defaultni poloZka jedo )

o L-Ineborl

0 m- skelet -- zapisuje se nasledujicinisgbem:

= definice se sklada ze dveasti oddlenych dvojteékou

= prvni ¢ast obsahuje definice atdmtj. seznam definic atoin
odcElenych pomékou uzaveny do hranatych zavorek

= definice atomu vypada takto:
(~znacka~,#nasobnost,seznam_jmen)

= vseznam_jmen se alternativni nazvy oduiji ¢arkou a cely je
uzawen do sloZenych zavorek

» druh& ¢ast obsahuje definice vazeb, tj. seznam definicelvaz
odcklenychc¢arkou uzaieny do hranatych zavorek

= definice vazby vypada nasledavizVk, kdez ak jsou pdadova
¢isla vazanych atofnz prvni ¢asti definice (0 znamené volny

konec) aV je typ vazby (j. jeden ze symiiol = %

»  PF.: [(-P=#3{~1-)-(-N=,#5 [~2~,~a~][[1%2,2=0]

o rm - reference nm (defaultni polozka jemol )
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0 M —mneborm

INT — ¢islo
NEW(Q) — dosadi d&0.int hodnotuN

PF.: INT:INEW(#3);INT::NEW($1.int);INT::NEW($1);

ADD(r n, N) — poloZkurn zvétSi o hodnotiN

PF.: INT::ADD($0.int,#3);INT::ADD($0,$2.int);INT::ADD($1 $2); |

MUL(r n, N) — poloZkurn zvetSi N-kréat

PF.: INT::MUL($0.int,#10);INT::MUL($0,$2.int);INT::MUL($ 1,%2); |

STR —retézec
NEWE) — dosadi d&0.str  hodnotuS

PF.: INT::NEW(~abc~); INT::NEW/($1.str); INT::NEW($1);

APP(rs, S) — zars pripoji rettzecS

PF.: INT::ADD($0.str,~ab~);INT::ADD($0,$2.str);INT::ADD( $1,$2); |

MOL — skelet
ZDO(rl, Si[, S;]) — na koneel pripoji now vytvoreny lokant bd’ z S, (kde),
nebo zS (odkud) doS; (kam)
PF.: MOL::ZDO($0.zdo,$1.str,~1~);MOL::ZDO($0,$1); |

LAP(rl, L) —za seznam lokaint! pfipoji seznam lokaritL

PF.: MOL::LAP($0.zdo,$1.zdo);MOL::LAP($1,$2); |
NEW) — dosadi d&0.mol hodnotum

PF.:

IMOL:ZNEW([(=N=,#3 {~1~D-(~N~#5 \(~2~,~a~\D[.[1\% 2,2=0]); |
CPY(rm) — dosadi d&0.mol hodnoturm

PF.: MOL::CPY($1.mol); |

NWAEG) - dosadi ddb0.mol atom (se standardni vaznosti), jehoZckaaje

Sa piradi mu lokant1~

PF.: MOL::NWA(~Na~);MOL::NWA($1.str);MOL::NWA($1); |

SUB(rm, rm, N[, L]) — vrm; nahradi atomy na pozicich atomemrm,
(skelet obsahujici prévjeden atom), zarovieotestuje, zda jich j&; pokud L

chybi, nahradi se vSechny atomsnw, kterych je v tom fipact ocekavana\

PF.: [MOL::SUB($5.mol,$4.mol,$3.int,$1.zdo); |
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DLA(r m N, L) —vrm odstrani atomy na pozici¢h(pokud je atom iipojen jen
jednou vazbou — kro#énvodiku —, tak je tato pouze zruSena, pokuéhtly stejné
nasobnosti, tak jsou tito ,,sousedé” propojenijpeéi otestuje, zda jich jil

PY.: [MOL::DLA($4.mol,$3.int,$1.zdo); |

DLX(rm S) — vrm odstrani atom na pozi§ (vSechny vazby jsou ponechany

jako volné)

PF.: MOL:DLX($4.mol,~1~); |

DLV(rm N, L) — vrm odstrani vSechny vazby dle ((z - .k), zarovaé

otestuje, zda jich j&l

PF.: MOL::DLV($3.mol,$2.int,$1.zdo);MOL::DLV($3,$2,$1); |

DEC(rm N, L) — vrm snizi nasobnosti vazeb o lrifmdre je zrusi) dleL,
zarove otestuje, zda jich j&l (pokud je V. u vSech poloZzekzdo.k  prazdny
fetzec, pak se pozaduje dvojnasobna velikosproti N a polozky se berou po

dvou)

PF.: MOL::DEC($3.mol,$2.int,$1.zdo);MOL::DEC($3,$2,$1); |

INC(rm N[, L]) — opakDEG tedy vrm zvysSi nasobnosti vazeb o Fifmadre

je vytvoii) dle L, zaroveés otestuje, zda jich j& (pokud je VL u vSech polozek
.zdo.k prazdnyietzec, pak se pozaduje dvojnasobnda velikosiproti N a
polozky se berou po dvou); pokud M nula, pak se spojuje prvni atom

s poslednim & se neuvadi

PF.: MOL::INC($3.mol,$2.int,$1.zdo);MOL::INC($3,#0); |

MVV( m Si1, S, S, S4) — vrm presune vazbu me&d, a S, na vazbu mezs; a
S

PF.: [MOL::MVV($10.mol,$1.zdo.z,$3.zdo.z,$1.zdo.z,$5.zdo. z); |

ION(rm Z) —do torza skelettm piida (ve smyslu saitu) nabojZ

PY.: [MOL::ION($1.mol,#-2); |

APL(rm, rm, N[, L]) - vrm; aplikuje vSe platné um, (nesmi byt atomy, jen
vazba, naboj, arita, ...) na pozitekterych se otestuje, jestli ]d); pokudrm;
obsahuje i vazbu, ktera neni volna (neved®)gak ma tato druhy konec du
dleL v.zdo.k , nebo v nasledujicim prvku malo.z ; pokudL chybi, tak se
aplikuje dleN na vSechny atomy nm; (pokud jich jeN), pokud jeN o 1 mensi,
pak je vynechan posledni atom, pokudije 1, tak se aplikuje na prvni atom
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PF.: MOL::APL($1.mol,$6.mol,$5.int,$3.zdo); |

APP(rm, rm, N, L) — za atomym; (do rm;) pripoji rm, a spoji prvni atom
rm, s atomem dl& (kde), toto provede pro vSechny polodkyotestuje, zda jich
ieN)

PF.: [MOL::APP($5.mol,$4.mol,$3.int,$1.zdo); |

CONfm, rm, N[, L]) - za atomym; (do rm;) pripoji rm, a spoji vSechny
volné vazbyrm, s atomem dlé&, toto provede pro vSechny polozky(otestuje,

zda jich jeN), pokudL neni definovén, pak seipojeni provedeN-krat na atom
..1.~

Pi'.: MOL::CON($5,%4,$3 $1); |

LIN( rm, rmp, N) — vezmerm,, da ji N-krat za sebe (spoji vzdy prvni atom
nové kopie s poslednim atomerregchozi kopie), s tim, Ze v kazdé kopii zrusi

vSechna jména, vysledek uloZi o, a aisluje (od jedniky)

PF.: [MOL::LIN($0.mol,$0.mol,$1.mol); |

CHN( m, rmp, N[, L]) — vezmerm,, da ji N-krat za sebe, stim, Ze v kazdé
kopii maji vSechny lokantyimanu c¢arku (oproti pedchozi kopii), a poté spoji
dvojice dleL (pokud je uvedeno, jinak atomy se jménénma patem carek

liSicim se o jedna, tjl-1' ,1-1" , ...) jednoduchou vazbou

PF.: [MOL::CHN($0.mol,$2.mol,$1.int); |

ADD(rm, rm, N) — ktorzu skeleturm;, prida N-krat torzo skeleturm,

(tj. setou se naboje a sloéuse seznamy vazeb)

PF.: MOL::ADD($0.mol,$2.mol,#1); |

FIN(rm — doplni kazdému atomu vodiky tak, aby mu nic gbé&lo

(vaznosF[Znasobnos}+|nabojj, pokud toto splnit nelze (atom jiZ ma vice

vazby

vazeb, nez je jeho vaznost), je vyvolana chyba

PF.: MOL:FIN($1.mol); |
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10.2. index.htm

<! DOCTYPE HTM. PUBLIC "-//WBC//DTD HTM. 4.01 Transitional//EN'>
<htm >
<head>
<net a http-equiv="content-type"
content="text/html; charset=windows-1250"

/>
<titl e>CheNom - SNAZEV$</ titl e>
<styl e>

[* popis formatovani */

<}”styl e>

<script>
[* javascript obsluhujici tla ¢itka formula re */

<}“s;cri pt >
</ head>

<body>
<l--tla ¢itko na ukon &eni serveru -->
<di v class="konec">
< a href="/STOP">KONEC</ a>
</ di v>

<!I-- formula ¥ pro zadani dotazu -->
<f or maction="/chenom" method="GET"
enctype="multipart/form-data" name="formular"
>
< i nput type="textarea" name="mol" id="vstup" />
< i nput type="submit" value="Zobrazit" id="odeslat" />
<l--tla ¢itka pro formatovani a vkladani spec. znak G -->

</ fornme
<hr />

<h1>$NAZEV$</h1>
$TELOS

</ body>
</htm >
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10.3.  Skripty
START.bat

@cho off

cd Complet\

@-cho on

start server 80

start firefox "http://127.0.0.1/chenom"

START.sh
#! [ bi n/ sh
cd Complet/

Iserver 8080 &
firefox "http://127.0.0.1:8080/chenom"

run.bat

rem@echo off

set jmeno=%1

echo %jmeno% >input

set vystup="outs\%jmeno:~1,-1%.wrl"
i f EXIST %vystup%  got o cached

FeM -=-=-=====-=-=-=-=
rem necachovat modely:
rem del /F /Q "outs\*.wrl"

chenom.exe DATA\cp1250\settings.ini -e >%vystup% 2> error.log < input
i f ERRORLEVEL 1 (
del input

EM =-mmmmmmmmmmmmmmmomemae
rem podrobny chybovy vystup:
echo >>e rror.log
t ype %vystup% >> error.log

del %vystup%
rem pause
@cho on
exit 3
)
:.cached
del input
@cho on

run.sh

#!/ bi n/ sh
vstup=input
vystup="outs/$@.wrl"
echo $@ >$vstup

# necachovat modely:
r m-f outs/*.wrl
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if[!-e$vystup]; t hen
if1(\
./chenom DATA/utf8/settings.ini -e <$vstup >$vyst up 2>error.log \
); t hen
- S .
# podrobny chybovy vystup:
echo >> error.log
cat $vystup >> error.log
Hommmmmme e .
r m-f $vstup
r m-f $vystup
exit 3
fi

fi
r m-f $vstup

run-console.bat

@cho off

set jmeno=%1

echo %jmeno% >input

set vystup="outs\%jmeno:~1,-1%.wrl"
i f EXIST %vystup% goto cached

reM =----mnmmmmmmmmmme
rem necachovat modely:
rem del /F /Q "outs\*.wrl"

chenom.exe DATA\cp1250\settings.ini >%vystup% < inp ut
set chyba=%ERRORLEVEL%
i f ERRORLEVEL 1 (

del input

FEM =--mmmmmmmmmmmm oo
rem podrobny chybovy vystup:
echo >> error.log
t ype %vystup% >> error.log
FEM =----m-mmmmmmmmmmmeee e

del %vystup%

pause

@cho on

exi t /B %chyba%
)

:cached

del input
=] e
rem zde napiste prikaz, ktery otevre model ve vasem prohlizeci
rem cesta k souboru je %vystup%

rem explorer %vystup%

%vystup%
=] N
rem necachovat (druha varianta):

rem del %vystup%
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run-console.sh

#!/ bi n/ sh

echo $@ >input
vstup=input
vystup="outs/$@.wrl"

# necachovat modely:
r m-f outs/*.wrl

i f[!-e$vystup]; t hen
if1(\
./chenom DATA/utf8/settings.ini <$vstup >$vystu p 2>error.log \
); t hen
H — .
# podrobny chybovy vystup:
echo >> error.log
cat $vystup >> error.log
# R ——
r m-f $vstup
r m-f $vystup
exit 3

fi
fi
r m-f $vstup

# zde napiste prikaz, ktery otevre model ve vasem p rohlizeci
# cesta k souboru je $vystup
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10.4. Databazové soubory

settings.ini

[Soubory]

Konstanty = konstanty.txt
Terminaly = terminaly.gra
Gramatika = gramatika.gra
Prvky = prvky.gra

Vystup = sablona.wrl

Jmeéno souboru nesmi obsahovat mezeru, pokud jetpoetativni cesta, nesmi
byt z bezpé&nostnich dvodi pouzit odkaz do na&dzené slozky. Cesta je vztaZzena
ke sloZce, v niz se nachazi tento soubor. Tedy p@kuabsolutni cesta k tomuto
souboru C:\chenom\DATA\settings.ini , Ukazuje cestav2\prvky na soubor

C:\chenom\DATA\W2\prvky

konstanty.txt

0000-0006 - Separator (.,,,:,;,-,->)

0007-0007 - Carka ()

0008-0019 <

0020-0029 - Zavorka ((,),[.1.{.}

0030-0039 - Operace (de,nor,anhydro,cyklo,seko,abe 0,retro)
0040-0049 <

0050-0059 - Formatovani (<i>,<sub>,...)

0060-0099 <

0100-0199 - CharakteristickaSkupina (yl,an,en,yn,. .)
0200-0299 - Stereodeskriptory (cis,trans,meso,...)

0300-0499 <

0500-0529 - AnorgPripona (ny,naty,...)

0530-0999 <

1000-1009 - Cislice (0123456789)

1010-1099 <

1100-1199 - Alfabeta ( oB...)

1200-1229 - Latinka (abcd...)

1230-1249 - Samohlaska (aaeé giiobuu uyy)

1250-1399 <

1400-1433 - ReckePocty (#lokant G--p ridat_nasobnost_lokant Q,..)
1434-1499 - LatinskePocty (po ¢ty_opakovani_struktur,...)
1500-1999 <

2000-2199 - ZnackaPrvku (H,He,...)

2200-2999 - JmenoPrvku (oxa,sila,...)

3000-3999 - TypSlouceniny (aren,oxokyselina,keton, .r)
4000-4999 - TrivKoren (bora,oxida,joda,metha,...)

5000-9999 - TrivNazvy (acetylen,ethan,...)
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terminaly.gra

s

‘nor’
‘anhydro
‘cyklo'
'seko
‘abeo’
‘retro’
‘per’

'lat’

‘imin'
‘amoyl'
‘0dt’
'0s'
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pravidlo

| radkovyKomentar I

|jmenoNeterminaIu |9| jednaDerivace |>| konecRadku HO% konecRadku
[ imenoNeterminalu |9| jednaDerivace |>| konecRadku |-/ ostatniDerivace |>O>| konecRadku |

pravidla ostatniDerivace

£®| jednaDerivace |9| konecRadku I '_P

|pravid|o|9| pravidia ®9| jednaDerivace |>| konecRadku |>| ostatniDerivace

jednaDerivace konecRadku gramatika

element {( \n) —

jmenoNeterminalu

jmenoTerimnalu radkovyKomentar %
%69( ) N %@ﬂ komentar |9| konecRadku H

znak

(a2
komentar element _ @
@

{
£

jmenoTerminalu

riIbeynewelb



prvky.gra

--Zn Z arita hybridizace polom &r hmotnost barva
>H 1 1 sl 1 1.E-3 #0000ff
-He 2 -1 - 1 1.E-3 i
-Li 3 -1 - 1 1.E-3 HTTTTf
--Be 4 -1 - 1 1.E-3 HTTTTT
-B 5 3 - 1 1.E-3 HTTTTf
>C 6 4 s1p3 1 1.E-2 #ff0000
>N 7 3 slp2 1 1.E-3 #00ff00
>N 7 5 slp3dli 1 1.E-3 #00ff00
>0 8 2 slpl 1 1.E-3 #ifffff
>F 9 1 sl 1 1.E-3 #OOffff
--Ne 10 -1 - 1 1.E-3 i
sablona.wrl
#VRML V2.0 utf8
Navi gat i onl nf o { type "EXAMINE" }
HHHH pohledy HHHHHHHHH

Vi ewpoi nt {
position 0 0 50
description "above"

}
#...

HHH R atom - VZOr B

PROTO Atom[
field SFColor dCol 1.0 1.0 1.0
field SFFloat fRad 1.
K
Transform{
children][
Shape{
geometry Sphere {
radius .5 #polomer vnitrni casti
}
appearance
Appearance{
material Material {
diffuseColor IS dCol
transparency 0. #vnitrni cast - vi

}

}
Shape{
geometry Sphere {
radius IS fRad
}
appearance
Appearance{
material Material {
diffuseColor IS dCol
transparency .5 #vnejsi cast - vid

PROTO Spoj[
field SFColor dCol 1.0 1.0 1.0
field SFFloat fLen 2.
field SFVec3ffPos 0 1 0. #0 fLen/2 0

HHHHEHHE vazby - vZory #t

BHHBHH B

splyvajici s vazbami

ditelnost

itelnost
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field SFFloat fRad .5
K
Transform{
translation IS fPos
children][
Shape{
geometry Cylinder {
height IS fLen
radius IS fRad
}
appearance
Appearance{
material Material {
diffuseColor IS dCol
transparency O

PROTOVazba_err [
field SFFloat fDist 2.
field SFVec3ffPoz 01 0.

Ko
Spoj {
dCol 1.00.0 0.0
fLen IS fDist
fPos IS fPoz
fRad .25

}
}

PROTOVazbal [
field SFFloat fDist 2.
field SFVec3f fPoz 01 0.
Ko
Spoj {
dCol1.01.01.0
fLen IS fDist
fPos IS fPoz
}
}

PROTOVazba2 [
field SFFloat fDist 2.
field SFVec3ffPoz 01 0.
K
Transform{
children][
Transform{
translation .16666666 0 0
children Spoj {
dCol011
fRad .33333333
fLen IS fDist
fPos IS fPoz

}

Transform{
translation -.16666666 0 O
children Spoj {
dCol011
fRad .33333333
fLen IS fDist
fPos IS fPoz

# PROTOVazba3 - obdobne

BHH B

HHHBHH B
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