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В статье описывается алгоритм и метод трансформации записи атомно-молекулярных систем. Приведен перечень 

различных форм записей, проведен анализ структуры записей и актуализирован процесс разработки программы для кон-

вертации Z-матриц в различные форматы и формы записи данных в файл. В процессе работы рассматриваются и ис-

пользуются форматы данных в квантово-химических программах: Gaussian, GAMESS, MOPAC. В результате исследо-

вания получено свидетельство о регистрации программы для ЭВМ. Программа может использоваться в учебном про-

цессе на кафедрах химии, биологии, а также для лаборатории математического моделирования в химических обла-

стях. Функциональные возможности: программа осуществляет связь между квантово-химическими программами. 

Например, MOPAC помогает нарисовать молекулу и выгрузить данные её построения. На основе данных программа 

формирует Z-матрицу внутренних координат и записывает её в текстовый файл .txt, в котором уже задан код запуска 

расчета устойчивой структуры в GAMESS. Рассмотренный подход позволяет повысить эффективность в создании 

записей атомно-молекулярных систем, проведении сравнительных и научных квантово-химических вычислений, сокра-

щает время на определение устойчивой структуры молекулярных компонентов и получение готовой Z-матрицы. 
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of Z-matrices into different formats and forms of data records in a file is actualized. In the process, the data formats in quantum-

chemical programs are reviewed and used: Gaussian, GAMESS, MOPAC. As a result of the research, a certificate of registration 

of a computer program was obtained. The program can be used in the educational process at the departments of chemistry, biology, 

as well as for the laboratory of mathematical modeling in chemical areas. Functionality: the program makes a link between quan-

tum-chemical programs. For example, MOPAC helps to draw a molecule and to upload its construction data. On the basis of the 

data the program forms Z-matrix of internal coordinates and writes it in a text file .txt, in which the code of start of calculation of 

stable structure in GAMESS is already set. The considered approach allows to increase efficiency in creation of records of atomic-

molecular systems, to carry out comparative and scientific quantum-chemical calculations, to reduce time for definition of stable 
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Введение. Изучение веществ на атомном уровне в настоящее время широко развивается, что подтвер-

ждает ряд работ в данном направлении в различных областях науки [1–5]. Такое изучение не может прохо-

дить без молекулярного моделирования, часто называемого атомистическим моделированием. Опыт моде-

лирования каких-либо процессов предполагает необходимость использования различных программных 

инструментов [6–7]. Каждый программный продукт использует свои шаблоны во входных и выходных 

документах. Так, например, в биохимии и биоинформатике существуют различные способы описания 

структуры молекулы. Каждое описание может отличаться в различных программах.   

Например, одним из самых распространённых способов атомной структуры молекулы является создание 

модели молекулы в виде молекулярного графа. Молекулярный граф представляет собой связный неориенти-

рованный граф, находящийся во взаимно-однозначном соответствии со структурной формулой химического 

соединения таким образом, что вершинам графа соответствуют атомы молекулы, а рёбрам графа – химические 

связи между этими атомами. Понятие «молекулярный граф» является базовым для химии.  
 

 
 

Рисунок 1 – Молекулярный граф молекулы «Глицин» 

 

На основе молекулярного графа осуществляется описание атомно-молекулярной системы (АМС) 

молекулы.  

Для описания атомно-молекулярных систем существует несколько способов описания координат, 

каждый из которых имеет свои преимущества и недостатки [8]:  

1) декартовы координаты. Декартовы координаты – это пространственные координаты в выбранной 

пользователем декартовой системе координат, дополненные информацией о типе атома (типе химиче-

ского элемента); 

2) внутренние координаты;  

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D0%B2%D1%8F%D0%B7%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%B3%D1%80%D0%B0%D1%84
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9D%D0%B5%D0%BE%D1%80%D0%B8%D0%B5%D0%BD%D1%82%D0%B8%D1%80%D0%BE%D0%B2%D0%B0%D0%BD%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%B3%D1%80%D0%B0%D1%84
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9D%D0%B5%D0%BE%D1%80%D0%B8%D0%B5%D0%BD%D1%82%D0%B8%D1%80%D0%BE%D0%B2%D0%B0%D0%BD%D0%BD%D1%8B%D0%B9_%D0%B3%D1%80%D0%B0%D1%84
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D1%82%D1%80%D1%83%D0%BA%D1%82%D1%83%D1%80%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D1%84%D0%BE%D1%80%D0%BC%D1%83%D0%BB%D0%B0
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A5%D0%B8%D0%BC%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%BE%D0%B5_%D1%81%D0%BE%D0%B5%D0%B4%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A5%D0%B8%D0%BC%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%BE%D0%B5_%D1%81%D0%BE%D0%B5%D0%B4%D0%B8%D0%BD%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D0%B5
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D1%82%D0%BE%D0%BC
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9C%D0%BE%D0%BB%D0%B5%D0%BA%D1%83%D0%BB%D0%B0
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A5%D0%B8%D0%BC%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%B0%D1%8F_%D1%81%D0%B2%D1%8F%D0%B7%D1%8C
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A5%D0%B8%D0%BC%D0%B8%D1%87%D0%B5%D1%81%D0%BA%D0%B0%D1%8F_%D1%81%D0%B2%D1%8F%D0%B7%D1%8C
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3) координаты Z-матрицы. Z-матрица – это описание атомных координат в виде n записей (для каж-

дого атома i в данной n-атомной системе); 

4) дробные координаты.  

Описание метода. Для данной работы было принято решение использовать описание АМС спосо-

бом Z-матрицы. Он является наиболее распространённым и описывает молекулу с помощью координат 

молекулярной n-атомной системы (рис. 2). В качестве недостатка описания молекулярной структуры та-

ким способом можно выделить различие в формах записи для разных программ. 

Основные компоненты Z-матрицы (для каждого i атома в данной n-атомной системе): 

𝑍𝑖 , 𝑍𝑎, 𝑍𝑏, 𝑍𝑐 − тип атома (имя химического элемента); 

𝑖, 𝑎, 𝑏, 𝑐 −   порядковые номера; 

𝑅𝑍𝑖𝑍𝑎
−  межатомное расстояние между атомами 𝑍𝑖 и 𝑍𝑎; 

𝛼𝑍𝑖𝑍𝑎𝑍𝑏
−   валентный угол, образуемый между  атомами 𝑍𝑖 и 𝑍𝑎, 𝑍𝑏 ; 

𝜑𝑍𝑖𝑍𝑎𝑍𝑏𝑍𝑐
−   двугранный угол, образованный  атомом 𝑍𝑖 и плоскостью 𝑍𝑎, 𝑍𝑏, 𝑍𝑐 . 

Каждому атому присваивается порядковый номер в данной n-атомной системе. Порядок описания 

атома i следующий:  

        {
𝑖 > 𝑎
𝑖 > 𝑏
𝑖 > 𝑐

. (1) 

Как видно из системы, порядковый номер «i» должен быть больше, чем номера атомов, используе-

мых при построении. 

Рассмотрим различные формы описания атомно-молекулярных систем в декартовых координатах 

в существующих программных комплексах: 

1. Структура Z-матрицы в программе Gaussian [9]. 

Для того чтобы описать АМС любой молекулы, нужно задать её Z-матрицу. Например, для моле-

кулы глицина в программе Gaussian, она будет выглядеть следующим образом: 
 

 
Рисунок 2 – Z-матрица глицина в программе Gaussian 

 

Таким образом, структурная формула описания АМС Z-матрицы программы Gaussian имеет вид: 

                   𝑍𝑖𝑖   𝑍𝑎𝑎   𝑅𝑍𝑖𝑍𝑎
 𝑍𝑏𝑏  𝛼𝑍𝑖𝑍𝑎𝑍𝑏

   𝑍𝑐𝑐  𝜑𝑍𝑖𝑍𝑎𝑍𝑏𝑍𝑐
  (2) 

2. Структура Z-матрицы в программе MOPAC [10]. 

Для того чтобы описать АМС любой молекулы, нужно задать её Z-матрицу. Например, для моле-

кулы глицина в программе MOPAC она будет выглядеть следующим образом: 
 

 
Рисунок 3 – Z-матрица ГЛИЦИНА в программе MOPAC 

 

Таким образом, структурная формула ОАМС Z-матрицы программы MOPAC имеет вид: 

     𝑖     𝑍𝑖  𝑅𝑍𝑖𝑍𝑎
 𝛼𝑍𝑖𝑍𝑎𝑍𝑏

   𝜑𝑍𝑖𝑍𝑎𝑍𝑏𝑍𝑐
  𝑎  𝑏  𝑐 (3) 

3. Структура Z-матрицы в программе GAMESS [11]. 
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Для того чтобы описать АМС любой молекулы, нужно задать её Z-матрицу. Например, для 

молекулы глицина в программе GAMESS она будет выглядеть: 

  
Рисунок 4 – Z-матрица глицина в программе GAMESS 

 

Таким образом, структурная формула описания АМС Z-матрицы программы GAMESS имеет вид: 

       𝑍𝑖   𝑖  𝑎  𝑅𝑍𝑖𝑍𝑎
 𝑏  𝛼𝑍𝑖𝑍𝑏

 𝑐  𝜑𝑍𝑖𝑍𝑐
 (4) 

Алгоритм. Анализ различных форм описания Z-матриц позволит сделать вывод о необходи-

мости создания алгоритма и метода трансформации записи атомно-молекулярных систем в различ-

ных вариациях. 

Метод трансформации записи атомно-молекулярных систем условно делится на шесть основ-

ных этапов: 

1) сбор данных; 

2) преобразование; 

3) анализ данных; 

4) принятие решений и выполнение необходимых работ по результатам принятых решений; 

5) обратная связь; 

6) хранение. 

Первый этап. Сбор данных. 

Данные для трансформации Z-матрицы поступают в различных формах записи и из разных 

источников (файлы различного расширения): как внутренних (из базы данных), так и внешних. 

Второй этап. Преобразование. 

Таким образом, входные данные требуется конвертировать в нужный исследователю вид. Это мо-

жет быть и тот же самый вид Z-матрицы, но тогда алгоритм проверяет её на правильность составления. 

Алгоритм «Парсинг» файла Z-матрицы расписан по следующим шагам: 

1. Начало.  

2. На вход поступает файл с расширением (.out,. GJF ,.res.). 

3. Определяем записи по расширению поступившего файла:  

3.1. Если файл .out – это MOPAC. 

3.2. Если файл .GJF – это Gaussian. 

3.3. Если файл .res – это GAMESS. 

4. Анализ данных: 

4.1. Если файл расширения .out или .GJF, то:  

4.1.1. собираем данные описания атомно-молекулярной системы, добавляя их в двумерный 

массив; 

4.1.2. преобразуем данные массива, переставляя основные компоненты Z-матрицы к виду 

ОАМС программы GAMESS, согласно формуле (4). 

4.2. Если файл Z-матрицы имеет вид программы GAMESS, то переходим к 4 этапу (четвертый 

этап – принятие решений и выполнение необходимых работ по результатам принятых решений). 

4.3. Конец. 

Третий этап. Анализ данных. 

На этом этапе с использованием программы GAMESS происходит расчет устойчивой структуры. 

Программа GAMESS требует для своей работы файлы Z-матрицы, которые обычно имеют расшире-

ние *.txt. Файл состоит из нескольких частей: программной части и части с описанием Z-матрицы. 

Структура входного файла, подготовленного для расчета молекулы, приведена на рисунке 6. 
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Рисунок 5 – Структура входного файла, подготовленного для расчета молекулы 

 

Алгоритм «Анализ данных» имеет следующее описание: 

1. Начало.  

2. На вход поступает файл расширения *.txt. 

3. Создается пакетный файл с расширением .bat, в котором содержатся несколько команд для ра-

боты с программой GAMESS. Структура .bat файла представлена на рисунке 6. 

 

 

  
Рисунок 6 – Пакетный файл с расширением .bat 

 
4. Запускает только что созданный пакетный файл. 

5. Осуществляет расчет Z-матрицы, используя программу GAMESS, и выдается обратная связь 

в виде OUTPUT файл с расширением .res. 

6. Анализирует выходной файл программа GAMESS расширения *.res на наличие устойчивой 

структуры: 

6.1. Если расчет прошел успешно, то из выходного документа выбираются данные оптимизирован-

ной Z-матрицы.  

Оптимизация молекулярной геометрии [6] заключается в минимизации полной энергии молекулы Etot 

при вариации координат атомов. Поскольку зависимость Etot от координат ядер является поверхностью 

потенциальной энергии (ППЭ), оптимизация геометрии является поиском точек локальных минимумов. 

6.2. Если расчет не прошел, то в созданном ОАМС содержатся ошибки. 

7. Конец. 

Четвертый этап. Обратная связь. 

Из выходного документа формируется оптимизированная Z-матрица и на основе данных образуется 

двумерный массив. Далее компоненты массива сортируются к виду программы MOPAC согласно фор-

муле (3) или Gaussian согласно формуле (2). 
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Пятый этап. Хранение. 

Оптимизированная Z-матрица будет храниться вместе со всеми данными расчета и добавлена в базу 

знаний. 

Блок-схема процесса работы программы представлена на рисунке 7.  
 

 
 

Рисунок 7 – Блок-схема алгоритма 
 

Заключение. Рассмотренный подход позволяет повысить эффективность в создании записей 

атомно-молекулярных систем, проведении сравнительных и научных квантово-химических вычислений, 

сокращает время на определение устойчивой структуры молекулярных компонентов и получение гото-

вой Z-матрицы. При создании метода используются специальные программы и дополнительные вычис-

ления. В результате исследования был разработан специальный метод и алгоритмическое обеспечение 

для трансформации Z-матриц, а также получено свидетельство о регистрации программы для ЭВМ [12]. 
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