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Dokumentace k programu Chemie.pl

Užití: Program slouží ke zjištění názvu anorganické sloučeniny podle chemického názvosloví na středoškolské úrovni. Chemická sloučenina se zadává svým vzorcem.

Omezení programu: Není podporováno názvosloví koordinačních sloučenin,  krystalosolvátů (x-hydrátů), samostatných iontů a jednoprvkových sloučenin. Názvy kovalentních hydridů nesplňují národní normu. Maximální použitelné číslo v chemickém vzorci je 99. Program nijak neověřuje existenci dané sloučeniny, pouze se „ze svých znalostí“ pokouší vygenerovat správný název.

Vývojové a ladící prostředí: SWI-Prolog verze 5.0.10 (www.swi-prolog.org)

Uživatelské rozhraní: Predikát dejnazev(+ChemVyraz, -Nazev), kde vstupní parametr ChemVyraz je atom uzavřený do apostrofů, který určuje chemický vzorec sloučeniny, a výstupní Nazev je seznam znaků tvořící název této sloučeniny.

Příklady užití: 

?- dejnazev(‘CaMg(CO3)2', X).

X = ‘uhlicitan vapenato-horecnaty‘ ;

No

?- dejnazev(‘H2O', X).

X = ‘voda‘ ;

No

?- dejnazev(‘UF6', X).

X = ‘fluorid uranovy‘ ;

No

?- dejnazev('CaHPO4', X).

X = 'hydrogenfosforecnan vapenaty' ;

No

?- dejnazev('CaK(CN)3', X).

X = 'kyanid vapenato-draselny' ;

No

Implementace: Program si vždy nejdříve přeloží chemický vzorec (atom) do vnitřního formátu (seznamu) pomocí predikátu xlate(+Vzorec, -Seznam) (resp. xlate2(+ASCIISeznam, -Seznam), xlate3(+VstupSez, -VystupSez) a xlate4(+VstupSez, -VystupSez)). Vnitřním formátem zde myslíme seznam složený z chemickych značek prvků (malými písmeny), čísel a závorek, kde každý prvek a uzavřená závorka je následována číslem. Např.:

?- xlate(‘H2O’,X).

X = ([h,2,o,1]) ;

No

?- xlate(‘Ca(OH)2‘, [ca,1,‘(‘,o,1,h,1,‘)‘,2]).

X = [ca,1,‘(‘,o,1,h,1,‘)‘,2] ;

No

Nejdůležitejší částí programu jsou databáze informací o názvosloví, jako např. o oxidačních číslech, příponách apod. Predikát data(+Prvek,-ZakladNazvu,-OxCisla) udržuje informaci o názvu prvku (resp. slovní kořen tohoto názvu) a jeho oxidačních číslech, například:

?- data( fe, ZAKL, OX).

ZAKL = [z, e, l, e, z]

OX = [2, 3] ;

No

Predikát zakonceni(?OxCislo, ?Seznam) vrací slovní základ nazvoslovného zakončení podle oxidačního čísla, z tohoto základu se dá poté vytvořit přidáním [y], [a] resp. [a,n] správné zakončení kationtu, kyseliny resp. soli.

?- zakonceni(4, X).

X = [i, c, i, t] ;

No

Predikát predpona(?Cislo, ?Seznam) obstarává přidání latinské číslovkové předpony.

?- predpona(4, [t,e,t,r,a]).

Yes

Pro zjištění přípony aniontu kyseliny nebo soli použijeme predikát koncovka(+NazevAniontu, +Typ, -NazevAniontuEx), kde Typ je buď kysskupina (přidá se –an) nebo idskupina (přidá se –id).

?- koncovka([c,h,l,o,r], idskupina, X).

X = [c, h, l, o, r, i, d] ;

No

?- koncovka([s,i,r,i,c,i,t], kysskupina, X).

X = [s, i, r, i, c, i, t, a, n] ;

No

Posledním názvoslovným predikátem je hydrogenpredpona(+PocetH, +PocetO, -Seznam), který pro daný počet atomů vodíku a kyslíku určuje předponu označující počet atomů vodíku. Například pro ‘H3PO4‘:

?- hydrogenpredpona(3, 4, X).

X = [t, r, i, h, y, d, r, o, g, e, n] ;

No

Před vlastním popisem generování názvu si ještě vysvětleme predikát nazvy(+ZakladNazvu, +SezOxCisel, -SeznamNazvu), ten k seznamu ZakladNazvu přidá základy názvoslovných přípon podle seznamu oxidačních čísel SezOxCisel, výsledný seznam seznamů předá do SeznamNazvu.

?- nazvy([s,i,r], [4,6], X).

X = [[s, i, r, i, c, i, t], [s, i, r, o, v]] ;

No

Rozhodující roli při vytváření názvu anorganické sloučeniny hraje predikát znamaskupina(+Vzorec, -SeznamOxCisel, -SeznamNazvu, ?Typ), ten pro daný vzorec skupiny (tj. část původního vzorce) zjistí oxidační čísla, ve kterých skupina může existovat. To probíhá tak, že predikát projde všechny kombinace oxidačních čísel prvků ze skupiny (ty získá z predikátu data) a pak z nich vypočítá oxidační čísla celé skupiny podle počtu těchto prvků.

Pro zjištěná oxidační čísla skupiny poté predikát vytvoří seznam příslušných názvů tak, že ke slovnímu základu názvu centrálního prvku přidá názvoslovné přípony predikátem nazvy. Typ omezuje nebo zjišťuje o jaký typ skupiny se jedná, podle něj se dá později určit, kterou další příponu přidat ([y] pro normal, [a] pro kysskupina nebo [i,d] pro idskupina).

Již zde jsou implementovány triviální (nesystematické) názvy některých skupin.

?- znamaskupina([s,1,o,4], X, Y, Z).

X = [-4, -2]

Y = [[s, i, r, i, c, i, t], [s, i, r, o, v]]

Z = kysskupina ;

No

?- znamaskupina([n,1,h,4], X, Y, Z).

X = [1]

Y = [[a, m, o, n, n]]

Z = normal ;

No

?- znamaskupina([cl,1], X, Y, Z).

X = [-1]

Y = [[c, h, l, o, r]]

Z = idskupina ;

X = [1, 5, 7]

Y = [[c, h, l, o, r, n], [c, h, l, o, r, e, c, n], [c, h, l, o, r, i, s, t]

Z = normal ;

No

Poslední predikát, který zde popíšeme, je nazevsez(+VzorecSeznam, -NazevSeznam). Ten zprostředkuje překlad vzorce VzorecSeznam (ve vnitřním formátu) na názvoslovný název NazevSeznam. I zde je implementováno několik nesystematických  názvů sloučenin, jako např. voda, amoniak apod. Jinak predikát pracuje tak, že VzorecSeznam zkouší rozseknout na několik částí (podskupin) a ty poté posílá predikátu znamaskupina, aby zjistil, zda-li podskupiny existují a případně jejich oxidační čísla. Ze všech oxidačních čísel všech podskupin pak hledá takovou kombinaci, aby jejich součet byl nulový (tj. elektroneutralní molekula), pokud ji nalezne, vezme názvy příslušející daným oxidačním číslům podskupin a z nich poskládá název sloučeniny.

?- nazevsez([h,2,s,1,o,4],X).

X = [k, y, s, e, l, i, n, a, ' ', s, i, r, o, v, a] ;

No

?- nazevsez([na,2,k,1,p,1,o,4],X).

X = [f, o, s, f, o, r, e, c, n, a, n, ‘ ‘, s, o, d, n, o, ‘-‘, d, r, a, s, e, l, n, y] ;

No

Rozšiřování „znalostí“: Pokud budete chtít přidat do databáze další znamý prvek, můžete to provést pomocí predikátu data, např. pokud budete chtít přidat prvek Curium (Cm96, oxidační číslo +3), připište do zdrojového souboru fakt data(cm, [c,u,r], [3] ):-!. kde cm je chemická značka prvku malým písmem, [c,u,r] je kořen slova Curium a [3] je seznam oxidčních čísel. Kořen volte tak, aby po přidání názvoslovné přípony (v tomto příkladě –itý) dával název smysl. Upozorněme ještě, že do tohoto predikátu se zadávají pouze kladná oxidační čísla.

Při přidávání triviálního názvu některé sloučeniny použijte přímo predikát nazevsez, např. ozon (O3) přidáte takto: nazevsez([o,3], [o,z,o,n]):-!. 

Pro přidání některé speciální skupiny lze užít predikát znamaskupina. Pokud například zjistíme, že program nezná sloučeninu KCN (kyanid draselný). Nejspíš to bude způsobeno tím, že nezná skupinu –CN a nedokáže ji nějakým jiným způsobem pojmenovat. Tedy přidáme do zdrojového souboru fakt znamaskupina([c,1,n,1], [-1], [[k,y,a,n]], idskupina). Význam jednotlivých parametrů je uveden výše.

Ukázkové příklady: Práci programu si můžete vyzkoušet na následujících chemických vzorcích: FeCl2, HCl, H2S, SO2, ZnO, O3, NaOH, Fe2O3, CO, CaMg(CO3)2, Na2O2, MgClOH, CaH2, N2H4, H3PO4, NaCl, FeCr2O4, Mg2TiO4, UF6, (SO3)3, SbCl5, AgN3, KCN, Ca(HCO3)2, BN, H2SO4, Ni2B, OsF8.
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