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Для максимально полного управления химическими процессами и упрощения работы над 

получением новых соединений с заданными свойствами требуется насколько это возможно де-

тально знать механизмы соответствующих химических реакций. Механизм химической реак-

ции представляет собой сложную совокупность протекающих в системе элементарных химиче-

ских и физико-химических стадий с участием молекул, атомов, ионов, свободных радикалов и 

возбуждённых частиц. Молекулярные структуры, участвующие в исследуемых превращениях, 

могут иметь достаточно сложное пространственное строение, поэтому для исследователя клю-

чевую роль достаточно часто играет визуальное представление исследуемых объектов.  

Таким образом, объектами визуализации химических процессов являются молекулярные 

структуры и непосредственно сами механизмы химических реакций. И если для визуализации 

молекулярной структуры существуют различные методы, как например, рентгеноструктурное 

исследование с последующим применением соответствующего программного обеспечения для 

вывода пространственного расположения атомов, или решение квантовохимической задачи оп-

тимизации строения молекулярной системы с целью получения равновесной структуры моле-

кулы с последующим отображением получаемых координат в программе-визуализаторе, то ме-

тоды получения визуальной информации о механизмах реакций на текущий момент скудны. 

Наиболее доступным средством визуализации является квантовохимическое исследование 

поверхности потенциальной энергии (ППЭ) реакции [1-2], которое заключается в поиске и оп-

тимизации структуры переходного состояния (ПС) элементарной реакции и сканировании ППЭ 

из ПС по координате реакции. Результатом сканирования по координате реакции является два 

набора координат молекулярной системы: путь от реагентов к ПС и от ПС к продуктам. Коли-

чество программ-визуализаторов результатов квантовохимических расчётов, способных ани-

мировать элементарные стадии, невелико, например, к ним относятся Molden 4.6 и ChemCraft 

1.6. Программы, способные визуализировать механизмы реакций и вовсе отсутствуют. В связи 

с этим целью нашего исследования является разработка методики и соответствующего про-

граммного обеспечения для визуализации механизмов химических реакций, полученных на ос-

нове квантовохимических расчётов. 

Разработана методика визуализации механизмов химических реакций, состоящая из четы-

рёх этапов. На первом этапе из файлов квантовохимических расчётов (задачи оптимизации, ре-

лаксированного сканирования, сканирования по координате реакции) происходит извлечение 

координат, соответствующих точкам на ППЭ отдельных элементарных стадий химического 

превращения и агрегацию данных различных стадий в единый набор. На втором этапе проис-

ходит поворот системы координат для каждого элемента из набора координат в соответствии с 

эллипсоидом инерции, с целью стыковки отдельных элементарных стадий. На третьем этапе 

производится сглаживание движения атомов посредством создания промежуточных усреднён-

ных наборов координат. На последнем этапе подготовленные данных посредством визуализа-

тора ChemCraft 1.6 переводят в набор рисунков в формате JPEG, которые объединяют в анима-

ционный ролик с помощью видео редактора VirtualDub. Разработана межплатформенная про-

грамма подготовки данных для визуализации посредством ChemCraft 1.6 химических превра-

щений на основе результатов расчётов квантовохимического пакета «ПРИРОДА». 
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