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Программа ACD/Labs 

Пакет ACD/Labs Freeware состоит из двух программ:

· ACD/ChemSketch — молекулярный редактор двумерных химических структур и графический редактор,

· ACD/3D Viewer — программа моделирования и визуализации трехмерных структур.

Запуск редактора: Пуск -> ACDLABS 12.0 -> ChemSketch
Программа ChemSketch работает в двух режимах:

Structure (Структура) — молекулярный редактор; изображаемые атомы и химические связи являются элементами химической структуры и имеют соответствующие свойства;

Draw (Рисовать) — графический редактор; все изображаемые элементы являются частями обычного рисунка. 
Для переключения между режимами служат кнопки Structure и Draw (рисунок 1). Переключение также происходит при нажатии клавиши "пробел" на клавиатуре. Программа по умолчанию загружается в режиме Structure.
[image: image1.png]



Рисунок 1. Переключение между режимами Structure и Draw в программе ChemSketch.
Рассмотрим основной интерфейс в режиме Structure.
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Рисунок 2. Интерфейс программы ChemSketch в режиме Structure.
При загрузке ChemSketch по умолчанию включаются кнопки: С "атом углерода" и "Обычное рисование" (Draw Normal).
При необходимости можно выбрать любой элемент Переодической системы Д.И. Менделеева в вертикальной левой панели. Если нужный элемент отсутствует его можно добавить, воспользовавшись кнопкой "Периодическая таблица".
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 — кнопка "Периодическая таблица"

Добавленный элемент остается на панели на весь сеанс. Чтобы во время сеанса удалить тот или иной элемент, следует дважды щелкнуть по панели и затем в появившемся окошке подтвердить удаление.
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Рисунок 3. Периодическая система в программе ChemSketch
[image: image5.png]Meproauseckan cucrema xumaseckux snewenos . LU Mengeneesa

G Vraepox 6
Macca: 12,0107
Banewmocrs: 4
‘SneKTpoKHaR KoHBUTYDaUNR: 2-4
3 4 5 5 7 8 3 10 1112
K Ca Sc Ti| V| Cr MnFe Co Ni Cu Zn
Rb| Sr| Y Zr Nb Mo| Tc |Ru Rh Pd | Ag Cd
Cs|Ba| * Hf Ta W Re Os| Ir Pt Au Hg
Fr Ra **|Rf Db Sg Bh Hs| Mt Ds Rg
“/La ce| Pr|Na|Pm Sm Eu|Ga|Tb Dy Ho Er|Tm vb Lu
Ac|Th|Pa| U Np Pu Am|Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

Oue [AMP_| Maces| Orpocra

Chema oxpaci
© Knacowsecroti ) PausartuenocTs

rperamos coctomwe () Her

) MeranmeiHeteranne:





Рисунок 4. Периодическая система в режиме отображения металл/неметалл
Работа с основными кнопками программы ACD Labs/ChemSketch
В таблице 1 представлено описание основных кнопок верхней горизонтальной панели инструментов.

Таблица 1. Меню горизонтальной панели инструментов.

	Кнопка
	Описание

	[image: image6.png]



	Выбрать/Переместить – для перемещения в плоскости листа атома, связи, всей структуры или ее фрагмента

	[image: image7.bmp]
	Выделить/Вращать/Изменить размер – вращение выделенного фрагмента вокруг его центра  (отображается красным плюсом) в плоскости листа

	[image: image8.bmp]
	Выделить и вращать в трехмерном пространстве

	[image: image9.png]


 [image: image10.png]



	Лассо для выделения. При отжатой кнопке «Лассо» выделяется прямоугольник, при нажатой – площадь любой конфигурации

	[image: image11.png]



	Обычное рисование (Draw Normal)

	[image: image12.png]



	Потоянное рисование (Draw Continuous)

	[image: image13.png]



	Рисовать цепь (Draw Chains)

	[image: image14.png]



	Стерео связь «к нам»

	[image: image15.png]



	Стерео связь «от нас»

	[image: image16.png]



	Координационные связи

	[image: image17.png]



	Неопределенные стерео связи

	[image: image18.png]



	Делокализованные связи

	[image: image19.png]



	Связь Маркуша

	[image: image20.png]



	Реакционный плюс

	[image: image21.png]



	Реакционная стрелка

	[image: image22.png]



	Подпись над и под реакционной стрелкой

	[image: image23.bmp]
	Реакционный калькулятор
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	От атома к атому

	[image: image25.png]38




	Полимер

	[image: image26.png]



	Изменение положения атома водорода или двойной связи
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	Разворот структуры в плоскости листа так, чтобы указанная связь оказалась горизонтальной или вертикальной

	[image: image28.png]



	Вращение на 1800 вокруг выбранной связи

	[image: image29.png]



	Вращение на 1800 по осям х и у

	[image: image30.png]



	Мгновенный шаблон

	[image: image31.png]



	Подчистка структуры

	[image: image32.bmp]
	Проверить таутомерные формы

	[image: image33.png]



	3D-оптимизация структуры

	[image: image34.png]



	Удалить

	[image: image35.png]



	Шаблоны

	[image: image36.png]



	Поиск для структуры
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	Генерировать название для структуры
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	Генерировать InChI для структуры
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	Кнопка загрезки программы ACD/3D Viewer
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	Расчет теоретического значения LogP
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	Кнопки для перехода в базы данных PubChem, eMolecules, ChemSpider. Изображенная структура используется как запрос в этих базах данных


[image: image42.png]


Выполнение основных операций при нажатой кнопке Draw Normal (Обычное рисование):

Добавить связь в стандартном направлении — щелкнуть по атому.

Добавить связь в заданном направлении — щелкнуть по атому и, не отпуская клавишу мышки, передвинуть курсор в нужном направлении.

Нарисовать связь между имеющимися атомами — щелкнуть по первому атому и, не отпуская клавишу мышки, тянуть связь ко второму атому.

Изменить порядок связи — щелкнуть по связи.

[image: image43.png]


 Действие кнопки Draw Continuous (Непрерывное рисование) аналогичное кроме того, что: при первом щелчке по атому атом выделяется, а добавление связи происходит при втором щелчке.

[image: image44.png]


Draw Chains = "Рисовать цепь": щелкнуть по атому и тянуть цепь в нужном направлении на нужную длину.

Программа содержит 4 кнопки для выделения структуры [image: image45.png]a® & |



или ее части и последующей манипуляции с выделенным объектом. При отжатой кнопке "Лассо" выделяется прямоугольник, при нажатой — площадь любой конфигурации.

Особенностью работы с кнопками выделения является то, что процесс проводится в две стадии:

1. при выделении объекта в узлах (на атомах, в центрах связей) появляются маленькие белые квадратики,

2. для манипуляции с выделенным объектом необходимо установить курсор на любой из этих квадратиков, и если они закрашиваются в черный цвет, можно выполнять соответствующее действие.
Удаление атома или связи можно проводить с помощью кнопки [image: image46.png]


 Delete (Стереть). Нажать кнопку "Удалить" (обратите внимание, что изменяется форма курсора), затем щелкнуть по атому или связи. Атом удаляется со всеми его связями, причем, если в результате этой операции образовались бы одиночные несвязанные атомы, то они исчезают тоже. Если необходимо удалить только центральный атом, но сохранить периферийные, то удаление проводят при нажатой кнопке Ctrl.
Для удаления фрагмента или всей структуры: необходимо нажать кнопку "Удалить", обвести курсором удаляемую структуру или ее часть. Обведенная курсором структура выделяется — на атомах и связях появляются маленькие квадраты. При наведении курсора на квадрат, он становится активным — закрашивается черным цветом. Если щелкнуть по любому черному квадрату, выделенная структура удаляется.

Общие правила построения молекул в химическом редакторе 
Для изменения типа атома (например, C на N) просто выберите новый элемент из вертикальной панели слева и щелкните по объекту изменения.
Что бы «превратить» одинарную связь в двойную, выберите инструмент “Draw normal” (нормальное рисование) и просто щелкните по выбранной связи, так же можно изменить вид связи с помощью инструментов «Up stereo bond» и «Down stereo bond» (добавление стерео связей).
Если структура или еѐ часть нарисована не корректно, то используйте кнопку “Clean structure” (подчистка структуры) для того что бы привести углы и длинны связей к стандартным значениям.

Операции по перемещению, оптимизации и т.д. можно производить и с частью фигуры, предварительно еѐ выбрав. Для выделения части формулы выберите инструмент Select/Move (Выделить/Переместить).

Для создания химических структур  можно использовать готовые шаблоны, список шаблонов можно вызвать, нажав клавишу F5 или соответсвующую кнопку (Окно шаблонов).
Для изменения внешнего вида ковалентных связей в программе ChemSketch сначала надо выделить связи. Для этого удобно использовать инструмент Select/Move при этом удерживая клавишу SHIFT. После того как выделение закончено, щѐлкните 2 раза по одной из выделенных ковалентных связей. В появившимся окне сделайте необходимые изменения (Atom style, Bond style) и примените их (Apply).

Что бы сделать подписи перейдите в режим DRAW (Рисование), выберите инструмент TEXT (справа), для редактирования текста нажмите на белый уголок и выберите T.

Для создания новой страницы выберите пункт меню Pages-New.

Лабораторная работа №1. Создание структурных химических формул в программе ACD Labs /ChemSketch для поиска в базах данных
Цель работы: Научиться создавать структурные химические формулы в специализированном химическом редакторе для поиска в базах данных.
Открыть редактор ACD/ChemSketch и создать новый документ. Внешний вид окна программы представлен на рисунке 1.1.
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Рисунок 1.1 Окно приветствия программы ACD Labs/ChemSketch
На рисунке 1.2 представлен интерфейс программы. 
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Рисунок 1.2. Интерфейс программы
Задание 1. Создание плоской модели фолиевой кислоты

В окне программы создайте плоскую модель фолиевой кислоты (витамин М) руководствуясь следующим описанием.
[image: image49.png]



Рисунок 1.3. Плоская модель фолиевой кислоты

С помощью таблицы радикалов (рисунок 1.4), находящейся в правом верхнем углу редактора добавьте бензольное кольцо на рабочий лист.
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Рисунок 1.41. Открытие таблицы радикалов.
Действуя аналогичным образом нанести на лист и объедините с имеющимися элементами шестичленный цикл. С помощью кнопки Draw Normal (Обычное рисование) добавьте одинарные и двоные связи в соответствии с рисунком 1.5. 
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Рисунок 1.5. Добавление одинарных и кратных связей.

Создайте полный углеродный каркас молекулы в соответсвии с рисунком 1.6.
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Рисунок 1.6. Углеродный каркас молекулы.

Выбрав в левой части окна программы атомы кислорода и азота проведите замену атомов углерода там, где это необходимо (рисунок 1.7). 
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Рисунок 1.7. Замена атомов углерода на азот и кислород.

Для добавления стерео связи (направленной связи) воспользуйтесь соответствующей кнопкой (рисунок 1.8).
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Рисунок 1.8. Добавление стерео связи (направленной связи).

Проведите упорядодочивание структуры с помощью кнопки Clean Srtucture в соответствии с рисунком 1.9. Данная кнопка позволяет «подчистить структуру» - стандартизировать длины связей и углы между связями и сделать ее внешне аккуратнее.
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Рисунок 1.9. Упорядочивание структуры

Важно, что после преобразования (упорядочивания) меняется форма молекулы, но все формы молекулы являются верными, так как сохраняются все связи, а изменяется только их направление. На рисунке 1.10 представлены три тождественных вида молекулы фолиевой кислоты.
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Рисунок 1.10. Различные варианты изображения молекулы фолиевой кислоты.

Задание 2. Изменение внешнего вида структуры метилбензола 
Изобразите молекулу уксусной кислоты в окне программы.
С помощью кнопки[image: image59.png]Iy $ & &




 измените положение атомов водорода при атоме углерода в соответствии с рисунком 1.11. 
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Рисунок 1.11 Изменение положения атомов водорода
Для изменения вида двойной связи следует при нажатой кнопке [image: image64.png]Iy $ & &




щелкать по группе СНn или по связи (рисунок 1.12).
	[image: image65.png]CHj




	[image: image66.png]CHj




	[image: image67.png]CHj






Рисунок 1.12 Изменение вида двойной связи
Для разворота структуры в плоскости листа так, чтобы указанная связь оказалась горизонтальной или вертикальной, при нажатой соответствующей [image: image68.png]


кнопке следует щелкнуть по этой связи. Проведите изменение структуры в соответствии с рисунком 1.13.
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Рисунок 1.13. Разворот структуры в плоскости листа
С помощью кнопки [image: image72.png]


 проведите вращение на 1800 вокруг связи. Для этого при нажатой кнопке следует щелкнуть по соответствующей связи. Проведите изменение структуры в соответствии с рисунком 1.14.
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Рисунок 1.15. Вращение вокруг связи в молекуле метилбензола.
Проведите операцию вращения на 1800 по осям х и y для молекулы метилбензола с помощью кнопок [image: image79.png]


 в соответствии с рисунком 1.16.
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Рисунок 1.16. Вращение по осям х и y.
Выделите молекулу метилбензола и нажмите кнопку [image: image83.png]


 MassSpec Scissors, программа подсчитает молекулярные массы возможных осколков (рисунок 1.17).
MassSpec Scissors— расчет молекулярной массы осколков, которые могут образоваться в масс-спектрометрическом эксперименте. Эта операция полезна при интерпретации масс-спектра.
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Рисунок 1.17. Возможные фрагменты молекулы метилбензола в масс-спектрометрическом эксперименте.
Проведите аналогичную процедуру для молекулы бутанола-2. На сколько разных осколков разделилась данная молекула?
Задание 3. Создание молекулы полимера
Изобразите в окне программы молекулу бутанола-2.
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Для заключения в скобки звена полимера следует воспользоваться кнопкой [image: image86.png]8%



"Полимер". При щелчке по кнопке "Полимер" появляется окошко (рисунок 1.18), в котором можно выбрать следующие параметры:
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	Index — число полимеризации,

Connectivity — порядок соединения мономерных звеньев:
"голова к хвосту" (head-to-tail),

"голова к голове" (head-to-head), 
"любое" (either/unknown). 
Style — вид скобок.


Рисунок 1.18. Окно настроек кнопки «Полимер».
После нажатия кнопки Apply следует щелкнуть по левой границе звена цепи и, не отпуская клавиши мышки, передвинуть курсор на правую границу звена (заключить часть молекулы в полимерные скобки) как показано на рисунке 1.19.
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Рисунок 1.19. Создание молекулы поливинилового спирта
Если при отображении полимера необходимо указать концевую связь без атома, концевой атом заменяют "псевдо-атомом" (рисунок 1.20). 
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Рисунок 1.20. Замена концевых групп на псевдо-атомы в молекуле поливинилового спирта.
Задание 4. 3D оптимизация в программе ChemSketch
При помощи инструмента Цепь создайте цепочку из шести атомов углерода, а затем соедените их концы, как показано на рисунке 1.21. Выделите полученную молекулу и проведите подчистку структуры Clean Structure с помощью кнопки [image: image90.png]


.
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Рисунок 1.21. Подчистка структуры с помощью кнопки Clean Structure
Кнопка позволяет "подчистить структуру" — стандартизировать длины связей и углы между связями и сделать ее внешне аккуратной.
Для нарисованной молекулы циклогексана проведите генерирование трехмерной структуры с помощью кнопки   SHAPE  \* MERGEFORMAT 


  3D Optimization. 
Перед началом процесса генерирования программа может спросить, убирать ли атомы водорода (временно). Следует соглашаться — это заметно ускоряет процесс. Вращая структуру в трехмерном пространстве, определите ее конфигурацию: "ванна" или "кресло" (рисунок 1.22).
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Рисунок 1.22. Трехмерная структура циклогексана.
Лабораторная работа №2. Поиск молекул в базе данных программы ACD Labs /ChemSketch
Цель работы: провести поиск химических молекул в базе данных программы ACD/ChemSketch и рассчитать физико-химические свойства.
Программа предоставляет пользователю возможность определения ряда параметров исследуемой структуры. Некоторые из них доступны в меню Tools (Инструменты). 
Check Tautomeric Forms (Проверить таутомерные формы). Выбор данного пункта меню позволяет определить возможные таутомерные формы исследуемой молекулярной структуры, например, аденина.

Calculate (Рассчитать). Расчет определенного набора свойств исследуемого вещества (рисунок 2.1). 
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Рисунок 2.1. Содержание пункта меню Calculate на русском и английском языке.
Выбрав пункт All Properties (Все свойства), можно рассчитать все свойства, представленные в списке, а затем скопировать их в рабочую область (рисунок 2.2).
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 Рисунок 2.2. Свойства аскорбиновой кислоты
Задание 1. Определение таутомерных форм 
Использую окно шаблонов (F5) добавьте в рабочую область программы следующие соединения в соответствии с таблице 2.1.

Таблица 2.1. Структуры химических соединений из окна шаблонов

	Класс соединений
	Структура

	ДНК/РНК 

Аденин
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	ДНК/РНК 
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	N-Rings
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	Стероиды
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	Углеводы 
	[image: image102.png]H——OH

H——OH
H——OH

HO——H
H

CH,OH





	Витамины
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Для проверки таутомерных форм можно воспользоваться меню Инструменты или соответствующей кнопкой на верхней горизонтальной панели инструментов. Для молекулы аденина существует две таутомерные формы (рисунок 2.3).
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Рисунок 2.3. Проверка таутомерных форм для молекулы аденина.

Проведите проверку таутомерных форм для всех молекул, представленных в таблице 2.1 и зафиксируйте их количество.

Задание 2. Вычисление физических свойств химических соединений
На новой странице нарисуйте молекулу бензола. С помощью программы вычислите и сравните с экспериментальными значениями следующие характеристики бензола:
плотность (ρ= 0,899 г/см3); 
показатель преломления (n = 1,50);

электронную поляризуемость молекул (αе = 1,27·10-28 м3); 
диэлектрическую проницаемость (ε 20 = 2,27). [image: image222.png]



Какие показатели отличаются и почему?
Задание 3. Построение пептидов и расчет их свойств
С помощью таблицы радикалов (F6) (рисунок 3.4) постройте молекулу гексапептида даларгина (тирозил – аланил – глицил – фенилаланил – лейцил – аргинин). Определите возможные таутомерные формы соединения, рассчитайте основные характеристики.
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Рисунок 2.4. Таблица радикалов – аминокислоты.

Создание гексапептида проведите в соответствии с рисунком 3.5.
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Рисунок 2.5. Добавление аминокислотных остатков и их соединение.

Проанализируйте, чем отличаются аминокислоты из таблицы радикалов (F6) и окна шаблонов (F5) (рисунок 3.6.).
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Рисунок 2.6. Окно шаблонов  - аминокислоты. 

Пептидная связь между аминокислотами образуется за счет отщепления молекулы воды в соответсвии со схемой 3.7.
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Рисунок 2.7. Образование пептидной связи.
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Рисунок 2.8. Гексапептид и его свойства.
Лабораторная работа №3. Работа с базой данных органических и неорганических соединений «PubChem»
В он-лайн химическом редакторе Molview (h

HYPERLINK "https://molview.org/"ttps://molview.org

HYPERLINK "https://molview.org/"/) создайте молекулу кофеина. 
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Рисунок 3.1. Окно браузера с химическим редактором Molview.
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Рисунок 3.2. Переключение формы отображения молекулы
В программе Molview есть встроенная переиодическая система химических элементов Д.И.Менделеева, что позволяет добавить в молекулу любой атом (рисунок 3.3.).
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Рисунок 3.3. Переиодическая система химических элементов Д.И.Менделеева в программе Molview.
В меню Tools (инструменты) откройте раздел Information card (информационная карта). Скопируйте данные из информационной карты в документ Word. 
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Рисунок 3.4. Меню Tools (инструменты)
Из информационной карты перейдите в базу данных PubChem.
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Рисунок 3.6 Информационная карта и переход в базу данных PubChem.
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Рисунок 3.7.База данных PubChem.
В базе данных PubChem найдите сведения о спектрах и скопируйте всей найденные спектры в документ Word.
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Рисунок 3.8. Информация о спектрах для молекулы кофеина в базе данных PubСhem.
Лабораторная работа №4 Графический редактор в программе ACD Labs /ChemSketch
Интерфейст программы ACD/ChemSketch в режиме Рисунок (Draw) отличается от режима Структура. На рисунке 4.1 представлена расшифровка назначений кнопок верхней горизонтальной панели инструментов.
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Рисунок 4.1. Панель инструментов программы ACD/ChemSketch в режиме Рисунок (Draw).
В левой колонке размещены кнопки рисования фигур (прямоугольник, овал, многоугольник и т.д), линий (прямые, изогнутые, дуги и т.д.), таблиц и выносок. Данные функции являются стандартными для большинства графических редакторов.
Задание 1. Работа с простыми фигурами и линиями
В окне программы нарисуйте линию, дугу, прямоугольник и другие графические элементы, для изображения которых предназначены кнопки левой колонки инструментов.
При нажатии клавиши Shift на клавиатуре и рисовании элементов прямоугольник и овал, получаются, соответственно, квадрат и круг (рисунок 4.2). 
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Рисунок 4.2. Применение комбинаций кнопок клавиатуры для рисования
Создайте ломанную линию с помощью кнопки [image: image125.png]


, для этого  щелкните в начале линии, перенести курсор и далее делайте один щелчок левой клавишей мышки в точках перелома, а в конечной точке сделайте щелчок правой клавишей мыши.
Пробублируйте нарисованную кривую линию (Ctrl) и изменяйте ее форму, передвигая узлы и контрольные точки (рисунок 4.3).
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Рисунок 4.3. Работа с узлами.
[image: image127.png]


— кнопка для перемещения узлов и контрольных точек кривых и ломаных линий.

Узлы — концы сегментов кривых или отрезков прямых.При щелчке по узлу появляется отрезок касательной с расположенными на нем контрольными точками. Перемещая контрольную точку, меняют угол наклона кривой.

При нажатии кнопки [image: image128.png]


 на панели инструментов появляются дополнительные кнопки, предназначенные для редактирования линий, имеющих узлы. Расшифрока обозначений кнопок представлена в таблице 4.1.
Таблица 4.1. Кнопки редактирования линий
	[image: image129.png]



	«Соеденить вершины» - соединить прямой линией концевые узлы выделенной кривой 

	[image: image130.png]



	«Разъединить вершины» - удалить сегмент между выделенными узлами

	[image: image131.png]



	«Добавить/Удалить вершину» - добавить/удалить сегмент между выделенными узлами 

	[image: image132.png]



	«Конвертировать в линию» - превратить выделенную кривую или сегмент в прямую

	[image: image133.bmp]
	«Конвертировать в кривуюлинию» - превратить выделенную прямую в кривую 

	[image: image134.png]Smooth




	«Сглаживание» - сгладить линию в точке перелома

	[image: image135.png]Symmet




	«Симметричный» - сделать два сегмента симметричными относительно узла


Нарисуйте многоугольник любой формы с пятью узлами. Проведите его дублирование, удалите сегмент и узел, как показано на рисунке 4.4.
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Рисунок 4.4. Удаление сегментов и узлов

Нарисуйте шестиугольник, проведите его дублирование. На втором многоугольнике выделите любые два узла, преобразуйте их в кривые и выполните операцию сглаживания, как показано на рисунке 4.5. На третьем многоугольнике выделите соседние четыере узла, преобразуйте их в кривые и выполните операцию сглаживания и симметрии. Для последнего шестиугольника выделите 4 несмежных узла, преобразуйте их в кривые и выполните операцию сглаживания.
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Рисунок 4. 5. Модификация многоугольников
Для нарисованного шестиугольника проведите заливку цветом, для этого выделите объект и левой клавишей мыши щелкните по цветовой палитре (горизонтальная панель снизу). Важно, что закращивание можно проводить только для замкнутого объекта. 
Для другого многоугольника проведите заливку контура (абрис), для этого щелкните правой клавишей мыши по желаемому цвету, при этом может быть закрашен и контур и линия. Для увеличения (уменьшения) толщины абриса и выбора другого цвета из палитры можно возпользоваться меню объекта, котрое открывается двойным нажатием левой клавиши мыши (рисунок 4.6). 
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Рисунок 4.6. Изменение параметров абриса

Добавьте тень к объекту многоугольник и градиентную заливку (рисунок 4.7).
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Рисунок 4.7. Добавление тени и градиентной заливки объекта.
Задание 2. Создание мицеллы

В окне программы на новом листе изобразите мицеллу (рисунок 4.8).
[image: image140.png]



Рисунок 4.8. Мицелла

Для этого создайте заготовку в соответствии с рисунком 4.9. Нарисуйте круг и ломаную линию. Для ломаной линии проведите операции преобразования в кривую, сглаживания и симметрии. Продублируйте сглаженную кривую и соедините с кругом.
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Рисунок 4.9. Создание заготовки для мицеллы
Выделите все составляющие мицеллы и сгруппируйте их (рисунок 4.10).
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Рисунок 4.10. Группировка объектов

С использованием кнопок поврота, отражения, группировки создайте ммицелу в соответствии с рисунком 4.11.
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Рисунок 4.11. Этапы создания мицеллы с использованием кнопок поврота, отражения, группировки.
В окне шаблонов (F5) найдите готове изображение мицеллы и добавьте его на лист.
Задание 3. Изображение молекулы гидразина
На новом листе изобразите строение молекулы гидразина. 
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Рисунок 4.12. Молекула гидразина с атомными орбиталями

В режиме Structure изобразите структурную формулу молекулы гидразина. Воспользовавшись окном шаблонов (F5) в режиме Draw добавьте атомные орбитали (рисунок 4.12). 
Добавьте в окно программы несколько молекул из шаблонов и проведите изменение цвета в соответствии с рисунком 4.13. 

[image: image145.png]i*t] ACD/ChemSketch

Oaiin [paska Crparmuel Vncrpymen

Obvexr Wabnonss [epamerper Joymenss Add-Ons I-Lab  ACD;

croveryes [pwoywer| (1 S B S W 9« 900 F[H QA s g |

Mo rh %% @ bk FFaAheD,

N e e

) @]

3 3

Ao NH,

-]

O & \H

gl J\

0 4 NH X0

g ]

=2

= NH, o)

H

,.,7 N— N 3 NH

o < LK
NH™™N NH 0





Рисунок. 4.13. Изменение цветового оформления молекул
Задание 4. Создание установок для синтеза
На новую страницу документа добавьте из окна шаблонов (F5) следующую химическую установку. Проведите ее разгруппировку и изменение элементов в соответствии с рисунком 4.14. 
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Рисунок 4.14. Изменение внешнего вида объекта.

На новом листе создайте установку для перегонки, воспользовавшись элементами из шаблонов химического оборудования (рисунок 4.16). Для рисования элементов отсутствующих в шаблонах удобно пользоваться инструментом Многоугольник (замкнутое рисование) (рисунок 4.15).
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Рисунок 4.15. Применение инструментов для рисования
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Рисунок 4.16. Аппарат для перегонки жидкости, нарисованный в программе ACD Labs/ ChemSketch режим Draw.
Подпишите все элементы установки и предъявите преподавателю для проверки. 

Лабораторная работа №5. Редактирование и анализ геометрии трехмерных моделей молекул в ACD Labs /3D Viewer
Цель работы: научиться создавать 3В модели молекул и рассчитывать основные характеристики химических связей.
Программа ACD/3D Viewer может быть загружена двумя способами: 
· Пуск  -> ACDLABS 12.0 -> 3D Viewer

· Если загружена программа ChemSketch: на ее верхней панели щелкнуть по значку [image: image149.png]


 или открыть меню ACDLABS и выбрать 3D Viewer.
При одновременно работающих программах ChemSketch и ACD/3D Viewer в левом нижнем углу окна имеются кнопки для переключения между обоими окнами (рисунок 5.1.). Для переноса молекулы из ChemSketch в ACD/3D Viewer служит кнопка 2-Copy to (Копировать в 3D).
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Рисунок 5.1. Переключение программ ChemSketch и 3D Viewer
Программа ACD/3D Viewer моделируют химическую структуру, поэтому измеряемыемолекулярные
 параметры 
— расчетные, но не экспериментальные.
Основной интерфейс программы ACD/3D Viewer расшифрован на рисунках 5.2-5.4.
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Рисунок 5.2. Кнопки для выделения/перемещения и вращения
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Рисунок 5.3. Кнопки для отображения молекулы
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Рисунок 5.4. Кнопки для вычисления длины свзи, валентных и торсионных углов.
Задание 1. Создание 3D модели молекулы этанола
Изобразите в ChemSketch структурную формулу этанола, перенесите информацию в ACD/3D Viewer  и обязательно проведите 3D- оптимизацию [image: image154.png]


. Что изменилось после проведения оптимизации?
Рассмотрите все возможные варианты отображения структуры[image: image155.png]


. На примере молекулы этанола проверьте назначение кнопок управления [image: image156.png]PN RN T



.

Проведите измерение длин связей, валентных углов и торсионного угла [image: image157.png]


. Какая связь в молекуле этанола самая короткая?
Важно! Перед проведением измерений молекула должна быть обязательно оптимизирована, иначе проведенные измерения будут не верны.

Задание 2. Определение конформаций молекулы этана
Конформации молекул

В ходе генерирования трехмерной структуры программа создает и выводит на экран только одну конформацию молекулы. При наличии нескольких минимумов на кривой потенциальной энергии программа выбирает — в идеальном случае — самый глубокий минимум. Если молекула имеет несколько близких по энергии низкоэнергетических конформаций, пользователь получает одну из них, и не обязательно ту, которую он ожидал увидеть.

Остальные конформации тоже можно сгенерировать, но для этого придется немного поработать вручную.

Для создания второй конформации используем то, что:

· результат моделирования может зависеть от исходных координат атомов;

· программа позволяет перемещать в трехмерном пространстве не только структуру в целом, но и ее фрагмент.

Для перемещения фрагиента молекулы следует:
· выделить перемещаемые атомы;

· в меню Edit выбрать параметр Manipulate Selected; 
· начать манипулировать избранным фрагментом.

Нарисуйте молекулу этана в программе ChemSketch и скопируйте ее в 3D Viewer. По умолчанию, программа ChemSketch из структурной формулы генерирует заслоненную конформацию этана (рисунок 5.5 а). Необходимо изменить заслоненную конформацию на заторможенную. 
Разверните исходную структуру вокруг оси y на 900 (так, чтобы связь С–С оказалось перпендикулярной плоскости экрана) (рисунок 5.5б).
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Рисунок 5.5. Заслоненная конформация этана.
Выделите с помощью кнопки [image: image160.png]


три ближайшие к вам атома водорода (внимание! атом С выделять не надо). В меню Edit (Правка) выберите параметр Manipulate Selected (Манипулировать выбранными). Поверните в плоскости xy с помощью кнопки [image: image161.png]?»




 выделенные атомы водорода на 600 (рисунок 5.6).
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Рисунок 5.6. Манипуляция с выбранными атомами водорода.
Вращая модель в
 трехмерном пространстве, убедитесь, что задача выполнена верно (рисунок 5.7).
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Рисунок 5.7. Заторможенная конформация этана
Если проводить 3D-оптимизацию заслоненной конформации этана в окошке 3D Viewer, программа сама автоматически генерирует энергетически более выгодную заторможенную конфигурацию.

Задание 3. Трехмерная модель оксида фосфора (V)
Оксид фосфора(V) существует в виде димера с формулой P4O10. На новой странице в окне программы ChemSketch изобразите структуру оксида фосфора в соответствии с рисунком 5.8.
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Рисунок 5.8. Структура оксида фосфора
Скопируйте полученную модель в 3D Viewer (рисунок 5.9).
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Рисунок 5.9. 3D модель оксида фосфора (V) в окне программы 3D Viewer
Замените все атомы фосфора на мышьяк и подпишите их, воспользовавшись меню правой кнопки мыши (рисунок 5.10).
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Рисунок 5.10. Меню правой кнопки мыши при выборе атома в программе 3D Viewer
Задание 4. Расчеты длин связей, валентных и торсионных углов в молекуле трипептида
Проведите расчеты длин связей между атомами, валентных и торсионных углов для двух пептидных связей (O=C -N -H) в молекуле трипептида фенилаланин-аргинин-цитозин. На новом листе в программе ChemSketch изобразите структуру трипептида по аналогии с заданием 3 лабораторной работы 3. Перенесите полученную структуру в режим 3D. Измените цвет атома серы на любой другой с помощью вкладки Параметры (рисунок 5.11). 
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 Рисунок 5.11. Изменение цвета атома. 
Рассчитайте 6 длин связей, 4 значения валентных углов и 2 значения торсионных углов для трипептида. Сравните характеристики пептидных связей. Результаты оформите в программе Exel в виде таблицы.
Таблица 5.1. Характеристики пептидной связи
	характеристика
	1 пептидная связь
	2 пептидная связь

	Длина связи O=C
	
	

	Длина связи C – N
	
	

	Длина связи N–Н
	
	

	Валентный угол O=C– N
	
	

	Валентный угол C– N–Н
	
	

	Торсионный угол
O=C– N–Н
	
	


Задание 5. Расчеты характеристик гликозидной связи
Определить характеристики гликозидной связи в молекулах дисахаров лактозы и сахарозы. Создание молекул дисахаридов проведите аналогично заданию 3 из лабораторной работы №2.
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Рисунок 5.12. Структурные формулы дисахаридов. 
Результаты расчетов характеристик гликозидной связи занесите в таблицу Exel в соответствии с таблицей 5.2.

Таблица 5.2. Характеристики гликозидной связи дисахаридов
	характеристика
	лактоза
	сахароза

	Длина связи O–C
	
	

	Длина связи C – N
	
	

	Длина связи N–Н
	
	

	Валентный угол O–C– O
	
	

	Валентный угол C– O–C
	
	

	Торсионный угол
 O–C– O–C
	
	


Задание 6. Расчет длин кратных связей
Определите длины всех связей в молекуле кротоновой кислоты и занесите в таблицу Exel. Какая связь является самой длинной, а какая самой короткой?
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Рисунок 5.13. Молекула кротоновой кислоты.
Подпишите все атомы в молекуле кротоной кислоты в соответсвии с рисунком 5.14.
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Рисунок 5.14. Подпись атомов молекулы кротоновой кислоты в программе 3D Viewer
Скопируйте молекулу кротоновой кислоты в документ MS Word.
Лабораторная работа №6. Расчет протолиза слабых кислот в программе Microsoft Excel
Цель работы: овладеть навыками химических расчетов в программе Microsoft Excel.
Расчет степени протолиза слабой кислоты проводят по формуле
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где KК — константа кислотности; 
С — концентрация кислоты.
Обычно рассчитывают степень протолиза одной и той же кислоты при нескольких концентрациях, помещая результат в таблицу. По результатам расчета строят диаграмму зависимости степени протолиза от концентрации. Так как концентрация может изменяться на несколько порядков, по оси абсцисс откладывают величину Z= -lg(C).
Рассмотрим пример. Пусть нам заданы константы кислотности трех кислот (таблица 6.1).
Таблица 6.1. Константы кислотности
	Кислота
	Константа кислотности

	HNO2
	5,13*10-4

	СН3СООН
	1,75*10-5

	Cu2+H2O
	4,00*10-8


Концентрацию каждой кислоты будем уменьшать от 0,1 до 0,0000001 с некоторым шагом. Необходимо рассчитать в Excel степень протолиза всех трех кислот и построить диаграмму зависимости степени протолиза от Z.
Для этого создадим таблицу на рабочем листе. В первых строках таблицы расположим тексты — заголовки столбцов и числа — константы кислотности для каждой из трех кислот. Константы зададим в экспоненциальном формате.
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Рисунок 6.1. Пример расчетной таблицы

В 4-й строке таблицы использованы формулы, приведенные в таблице 6.2.
Таблица 6.2. Расчетные формулы
	Адрес ячейки
	Формула

	В4
	= -LOG(A4)

	С4
	= (КОРЕНЬ($С$3^2+4*$С$3*А4)-$С$3)/(2*А4)

	D4
	= (KOPEHЬ($D$3^2+4*$D$3*A4)-$D$3)/(2*A4)

	Е4
	= (КОРЕНЬ($Е$3^2+4*$Е$3*А4)-$Е$3)/(2*А4)


Функция КОРЕНЬ(Х) вычисляет квадратный корень из X. Формулы в столбцах В, С, D, Е и в строках 5—16 получаются простым распространением из 4-й строки.
Пример выполнения задания представлен на рисунке 6.4, тип даграммы «точечная».
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Рисунок 6.3. Зависимость степени протолиза от концентрации слабой кислоты.
По аналогии с примером выполните индивидуальное задание в соответсвии с вашим вариантом.
Индивидуальное задание по вариантам
В соответствии с номером варианта (таблица 6.3) проведите расчеты степени протолиза трех слабых кислот. Если кислота является многоосновной, то для расчетов выберите константу кислотности по первой ступени. Необходимо рассчитать в Excel степень протолиза всех трех кислот и построить диаграмму зависимости степени протолиза от Z.

Таблица 6.3. Варианты индивидуального задания
	Кислота
	Формула
	Т,°С
	Ка
	рКа

	1 вариант

	Азотистая (0,5 М)
	HNO2
	18
	4·10-4
	3,4

	Азотная
	HNO3
	25
	4,36·10
	-1,64

	Азотноватистая
	H2N2O2
	18
	2·10-8
	7,7

	
	
	
	2.10-12
	11,7

	2 вариант

	Алюминиевая (мета)
	НАlO2
	18
	4·10-13
	12,4

	
	
	25
	6·10-13
	12,22

	Борная (мета)
	Н3ВО2
	18
	7,5·10-10
	9,12

	
	
	
	
	

	Борная (орто)
	Н3ВОз
	25
	5,8·10-10
	9,24

	
	
	
	
	

	
	
	20
	1,8·1013
	12,74 13,80

	
	
	
	1,6·10-14
	

	3 вариант


	Бромоводородная
	НВr
	25
	1·109
	-9

	Бромноватая
	НВrO3
	18
	2·10-1
	0,7

	
	
	
	
	

	Бромноватистая
	НВrО
	25
	2,06·10-9
	8,7

	
	
	
	
	

	4 вариант

	Ванадиевая (орто)
	Н3VО4
	25
	3,24·10-5
	4,49

	
	
	
	1,12·10-9
	8,95

	
	
	
	7,41·10-2
	11,13

	Вольфрамовая
	H2WО4
	25
	6,3·10-5
	4,2

	Галлиевая (орто)
	H3GaО3
	18
	5·10-11
	10,3 11,7

	
	
	
	2·10-12
	

	5 вариант

	Германиевая (мета)
	H2GeО3
	25
	1,7·10-9
	8,77 12,72

	
	
	
	1,9·10-13
	

	Германиевая (орто)
	H4GeО4
	25
	1,7·10-9
	8,78

	
	
	
	2·10-3
	12,7

	Гидросернистая (дитионистая)
	H2S2O4
	18
	4·10-3
	2,4

	6 вариант

	Димолибденовая
	H2Mo2О7
	25
	9,55·10-6
	5,02

	Дифосфорная
	H4P2O7
	18
	1,4·10-1
	0,85

	
	
	
	
	

	
	
	25
	1,1·10-2
	1,95

	
	
	
	2,1·10-7
	6,68

	
	
	
	4,1·10-10
	9,39

	Дихромовая
	H2Cr2О7
	25
	2,3·10-2
	1,64

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	7 вариант

	Иодоводородная
	HI
	25
	1·10-11
	-11

	
	
	
	
	

	Йодная (орто)
	H5IО6
	25
	3,09·10-2
	1,51

	
	
	
	7,08·10-9
	8,15

	
	
	16
	2,5·10-13
	12,6

	Йодная (мета)
	HIO4
	25
	2,3·10-2
	1,64

	
	
	
	
	

	8 вариант

	Йодноватая
	HIO3
	18
	1,9·10-1
	0,72

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	
	
	25
	1,7·10-1
	0,77

	Иодноватистая
	HIO
	25
	2,29·10-11
	10,64

	Кремниевая (орто)
	H4SiО4
	25
	2·10-10
	9,7

	
	
	30
	2·10-12
	11,7

	
	
	
	1·10-12
	12

	
	
	
	1·10-12
	12

	9 вариант

	Кремниевая (мета)
	H2SiО3
	18
	2,2·10-10
	9,66

	
	
	
	1,6·10-12
	11,8

	Ксеноновая
	H4XeО6
	25
	1·10-2
	2

	
	
	
	1·10-6
	6

	
	
	
	1·10-11
	11

	Марганцовистая
	H2MnО4
	25
	7,1·10-11
	10,15

	10 вариант

	Марганцовая
	HMnО4
	25
	2·102
	-2,3

	Молибденовая
	H2MoО4
	18
	1·10-6
	6

	
	
	
	
	

	Мышьяковая (орто)
	H3AsО4
	25
	5,98·10-3
	2,22

	
	
	
	1,05·10-7
	6,98

	
	
	18
	3,89·10-12
	11,41

	11 вариант

	Мышьяковистая (орто)
	H3AsО3
	25
	610-10
	9,2

	
	
	16
	1,7·10-14
	13,77

	Мышьяковистая (мета)
	HAsО2
	25
	6·10-10
	9,2

	Пероксид водорода
	H2О2
	30
	2,63·10-12
	11,58

	
	
	18
	1·10-25
	25

	12 вариант

	Одовянистая
	H2SnО2
	18
	6·10-8
	17,2

	Оловянная (мета)
	H2SnО3
	25
	4·10-10
	9,4

	
	
	
	
	

	Пероксодифосфорная
	H4P2О8
	25
	6,61·10-6
	5,18

	
	
	
	2,09·10-8
	7,68

	13 вариант

	Рениевая
	HReО4
	25
	17,78
	-1,25

	Свинцовистая
	Н2РbО2
	18
	2·10-16
	15,7

	Селенистая
	H2SeО3
	25
	3,5·10-3
	2,26

	
	
	
	5 ·10-8
	7,3

	14 вариант

	Селеноводородная
	H2Se
	18
	1,7·10-4
	3,77

	
	
	
	1·10-11
	11

	Селеновая
	H2SeО4
	25
	1·103
	-3

	
	
	
	1,2·10 2
	1,9

	Селеноциановая
	HSeCN
	25
	2,19·10-2
	1,66

	15 вариант

	Серная
	H2SО4
	25
	1 ·103
	-3

	
	
	
	1,2·10-2
	1,9

	Сернистая
	H2SО3
	25
	1,58·10-2
	1,8

	
	
	
	6,3·10-8
	7,2

	Сероводородная
	H2S
	25
	6·10-8
	7,2

	
	
	
	1·10-14
	14

	
	
	
	
	

	16 вариант

	Сульфаминовая
	NH2SО2OH
	25
	9,77·10-2
	1,01

	Супероксид водорода
	HО2
	25
	6,3·10-3
	2,2

	
	
	
	
	

	Сурьмяная (орто)
	H3SbО4
	18
	4·10-5
	4,4

	17 вариант

	Сурьмянистая (мета)
	HSbО2
	18
	1·10-11
	11

	Теллуристая
	H2TeО3
	25
	3·10-3
	2,5

	
	
	
	2·10-8
	7,7

	Телуроводородная
	H2Te
	25
	1,0·10-3
	3

	
	
	
	
	

	18 вариант

	Теллуровая (мета)
	H2TeО4
	25
	2,29·10-8
	7,64

	
	
	
	
	

	
	
	18
	6,46·10-12
	11,19

	Теллуровая(орто)
	H6TeО6
	25
	2· 10-8
	7,7

	
	
	
	1,1·10-11
	10,95

	
	
	
	1·10-15
	15

	Тетраборная
	H2B4О7
	25
	8,13·10-5
	4,09

	
	
	
	1,05·10-7
	6,98

	
	
	
	
	

	19 вариант

	Тиосерная
	H2S2О3
	25
	2,2·10-1 2,8·10-2
	0,66

	
	
	
	
	1,56

	Тиоциановая (родановодородная)
	HSCN
	18
	1,4·10-1
	0,85

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	Трифосфорная
	H5P3O10
	25
	1,26·10-1
	0,9

	
	
	
	8,13·10-5
	4,09

	
	
	
	1,05·10-7
	6,98

	
	
	
	1,17·10-10
	9,93

	20 вариант

	Тритиоугольная
	H2CS3
	20
	2,09·10-3
	2,68

	
	
	
	6,03·10-9
	8,22

	Угольная (истинная константа)
	H2CО3
	25
	1,32·10-4
	3,88

	
	
	
	
	

	Угольная (кажущиеся константы)
	H2CО3
	25
	4,45·10-7 4,69·10-11
	6,35 10,33

	21 вариант

	Фосфористая
	H3PО3
	25
	1,6·10-2
	1,8

	
	
	
	6,3 ·10-7
	6,2

	Фосфорная (орто)
	H3PO4
	25
	7,52·10-3
	2,12

	
	
	
	6,31·10-8
	7,2

	
	
	
	1,26·10-12
	11,9

	Фосфорноватистая
	H3PO2
	25
	7,9·10-2
	1,1

	22 вариант

	Фтороводородная
	HF
	25
	6,61·10-4
	3,18

	Фтороводородная (димер)
	H2F2
	25
	2,63·10-3
	2,58

	Фторофосфорная
	H2[PO3F]
	25
	2,8·10-1
	0,55

	
	
	
	1,6·10-5
	4,8

	
	
	
	
	

	23 вариант

	Хлористая
	HC1О2
	18
	5·10-3
	2,3

	
	
	
	
	

	Хлороводородная (соляная)
	HCl
	25
	1·107
	-7

	
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	Хлорноватистая
	HC1О
	25
	5,01·10-8
	7,3

	24 вариант

	Хлорсульфоновая
	ClSO3H
	20
	2,69·1010
	-10,43

	Хромовая
	Н2СrO4
	25
	1·10
	-1

	
	
	
	3,16·10-7
	6,5

	Циановодородная (синильная)
	HCN
	25
	7,9·10-10
	9,1

	
	
	
	
	

	25 вариант

	Циановая
	HCNO
	18
	1,2·10-4
	3,92

	1,3,5-Триазин-2,4,6-триол
	H3C3N3O3
	25
	1,8 ·10-7
	6,75

	Циклотриметафосфорная
	H3P3O9
	25
	8,91 ·10-3
	2,05


Лабораторная работа №7. Создание базы данных в программе Microsoft Access
Цель работы: научиться создавать базы данных,межтабличные связи, сортировать и фильтровать данные в программе Microsoft Access
Краткие теоретические сведения

Сразу после запуска Access на экране появляется окно, в котором можно установить флажок Новая база данных и затем нажать кнопку OK. После этого на экране появится окно Файл новой базы данных, в котором надо ввести название новой базы данных, выбрать папку, где она будет храниться и затем нажать кнопку Создать. После этого на экране появится окно базы данных, в котором перечислены объекты базы данных: Таблицы, Запросы, Формы, Отчеты, Макросы, Модули.

Создание таблиц в Access.

Для создания новой таблицы в базе данных необходимо в окне базы данных выбрать объект Таблица, а затем нажать кнопку Создать. В появившемся окне будет предложено выбрать один из следующих способов создания:

6 Режим таблицы

7 Конструктор

8 Мастер таблиц

9 Импорт таблиц

10 Связь с таблицами

Конструктор таблиц.

Чтобы добавить поле, в верхней части окна таблицы в режиме конструктора следует ввести имя поля и определить его тип. 

Имя поля должно содержать не более 64 символов и может включать любые комбинации букв, цифр и пробелов, а также специальных символов, за исключением точки, восклицательного знака, надстрочного символа и прямых скобок. Имя не должно начинаться с пробела и содержать управляющие символы.

Тип данных определяет, какого вида данные допускается вводить в поле.

Уникальная метка, называемая ключом, используется для определения каждой записи таблицы. Подобно тому, как номерной знак однозначно определяет автомобиль, ключ определяет запись.

Ключевые поля в таблицах используются для создания межтабличных связей. Чтобы определить ключ, необходимо выделить строку с описанием нужного поля и нажать пиктограмму Ключ.

Для задания свойства поля надо выбрать его в верхней части окна конструктора таблиц и в нижней части окна ввести значения этого свойства или выбрать его из списка.

По окончании описания полей таблицы, необходимо закрыть окно конструктора.

Для наполнения таблицы данными откройте ее в режиме таблицы (двойной щелчок по значку таблицы в окне база данных) и внесите информацию, соответственно типам данных каждого поля.
От того, как новая таблица связана с остальными, зависит, какое из ее полей следует назначить первичным ключом. В теории баз данных известны 4 варианта связей между двумя таблицами, называемых обычно отношениями.

Связь Один-к-одному. Каждой записи первой таблицы соответствует не больше одной записи второй таблицы и наоборот. Соответствие записей устанавливается в результате поиска в поле, являющегося первичным ключом одной из таблиц, значения поля, называемого внешним ключом второй таблицы.

Связь Многие-к-одному. Любой записи второй таблицы может соответствовать любое количество записей первой таблицы, но не наоборот. В этом случае ключевое поле первой таблицы будет внешним ключом, и повторяющиеся значения в нем допускаются.

Связь Один-ко-многим. Первичный ключ первой таблицы (поле, содержащее уникальные значения), связывается с внешним ключом второй таблицы (значения поля могут повторяться). При этом каждой записи первой таблицы может соответствовать несколько записей второй. Можно сказать, что «один-ко-многим» - это «многие-к-одному» наоборот.

Связь Многие-ко-многим. Каждой записи одной таблицы может соответствовать любое количество записей другой таблицы и наоборот. Соответственно, поля обеих таблиц, по которым осуществляется связь, являются внешними ключами и могут содержать повторяющиеся значения.

Создание межтабличных связей.

Для создания межтабличных связей в СУБД MS Access существует команда Сервис – Схема данных, а также на панели инструментов расположена одноименная пиктограмма  Схема данных.
В окне схемы данных связи можно создавать путем перетаскивания полей из одной таблицы в другую.

При создании межтабличной связи очень важно, из какой таблицы в какую перетаскивается поле. Поля надо перетаскивать из таблицы со стороны «один» в таблицу со стороны «многие». При этом в окне Изменение связей главная таблица (со стороны «один») окажется слева под заголовком Таблица/запрос, а таблица со стороны «многие» - справа под заголовком Связанная таблица/запрос. При попытке сделать наоборот мы получим сообщение об ошибке.

На созданной в схеме связи следует щелкнуть правой кнопкой мыши, чтобы установить дополнительные параметры. В диалоговом окне Изменение связей есть очень полезный флажок – Обеспечение целостности данных. Следует установить его, чтобы Access отказывалась сохранять в подчиненной таблице записи, относящиеся к несуществующей записи в главной таблице.

Щелкните на кнопке Создать, чтобы новая связь появилась в окне Схема данных.

Связи между таблицами в Access можно создавать разными способами. На первых порах удобнее всего использовать команду Вставка - Поле подстановки в режиме конструктора для вызова мастера создания связей.
ЗАДАНИЕ

I Создание таблиц базы данных

Создадим базу данных, содержащую сведения о студентах вашего потока. Для этого выполним следующие действия:

1. Запустим программу MS Access.

2. При запуске появится диалоговое окно, в котором надо выбрать строку Новая база данных.

3. В окне Файл новой базы данных указать имя новой БД- ДЕКАНАТ и сохранить в папке свой группы.

4. Нажмите кнопу Создать. В появившемся окне База данных активизировать вкладку Таблицы и щелкнуть на кнопке Создать.

5. Создать таблицу, воспользовавшись Конструктором. В окне Новая таблица выбрать пункт Конструктор и подтвердить выбор.

6. Определить поля таблицы. В появившемся окне создать поля базы данных, согласно следующей таблице.

7. Для ввода типа поля использовать значок контекстного меню, который появляется при установке курсора в столбец Тип данных.

8. Определить первичный ключ для таблицы. В данной таблице ключевым является поле Номер. Чтобы сделать поле ключевым, нужно выделить его и выбрать из меню Правка команду Ключевое поле или нажать кнопку Ключевое поле на панели инструментов.

	Поле
	Тип поля
	Размер поля

	Номер
	Счетчик
	

	Фамилия
	Текстовое
	15

	Имя
	Текстовое
	10

	Отчество
	Текстовое
	15

	Дата рождения
	Дата
	Краткий формат

	Группа
	Текстовое
	6

	Адрес
	Текстовое
	20


9.Закрыть заполненную таблицу. При закрытии сохраните ее под именем Студенты.

II Ввод и редактирование данных

10. В окне База данных появилось имя сохраненной таблицы. Для того, чтобы вводить данные, надо открывать ее в режиме таблицы. Щелкнуть на кнопку Открыть.

11. Занести в таблицу 8 записей. Для поля Группа использовать номера 420451, 420851, 420951. Отредактировать введенные данные в таблицу: заменить во второй записи фамилию.

12. В поле Дата рождения изменить в первой записи год рождения.

13. Удалить последнюю запись в таблице. Для этого нужно выделить ее: установить курсор мыши к левой границе таблицы до изменения его в виде стрелки, направленной вправо, щелкнуть мышью и нажать клавишу Delete.

14. Добавить еще две записи.

15. Сохранить таблицу и закрыть ее.

III Создание многотабличной БД

1. Создать таблицы СЕССИЯ и СТИПЕНДИЯ, используя ту же технологию, что и при создании таблицы СТУДЕНТЫ в пункте 1. Атрибуты поля Номер таблицы СЕССИЯ должны быть такими же, как атрибуты этого же поля таблицы СТУДЕНТЫ. Состав полей и их свойства следующие:

СЕССИЯ

	Признак ключа
	Поле 
	Тип поля
	Размер поля

	Ключ
	Номер
	Числовое
	

	
	Оценка 1
	Числовое
	Фиксированный

	
	Оценка 2
	Числовое
	Фиксированный

	
	Оценка 3
	Числовое
	Фиксированный

	
	Оценка 4
	Числовое
	Фиксированный

	
	Результат
	Текстовое
	5


СТИПЕНДИЯ

	Признак ключа
	Поле 
	Тип поля
	Размер поля

	Ключ
	Результат
	Текстовое
	5

	
	Процент
	Числовое
	Процентный


2. Заполнить таблицы данными; оценки в записи ввести на свое усмотрение так, чтобы в записях присутствовали разные комбинации оценок из четырех групп:

	Неуд.
	Хор.
	Хор1.
	Отл

	За удовл. и неудовл.
	За две 4 и более
	5 5 5 4
	5 5 5 5


3. В поле Результат данные заносить в соответствии с представленной таблицей, например, если в записи три оценки 5 и одна оценка 4, то в результат занести хор1.

4. Поле Процент заполнить в соответствии со следующей таблицей:

	Результат
	Процент

	Неуд.
	0,00%

	Хор.
	100,00%

	Хор1.
	200,00%

	Отл.
	300,00%


5. Сохранить обе таблицы и закрыть их.

IV Установление связей между таблицами

6. В окне База данных Деканат должны быть имена трех таблиц: СТУДЕНТЫ, СЕССИЯ, СТИПЕНДИЯ. Для установления связей выполнить команду Сервис – Схема данных.

7. В появившемся окне выполнить добавление всех трех таблиц в схему.

8. Установить связи между таблицами СТУДЕНТЫ и СЕССИЯ. Для этого протащить указатель мыши от поля Номер таблицы СТУДЕНТЫ к полю Номер таблицы СЕССИЯ при нажатой клавише мыши.

9. В появившемся диалоговом окне Связи активизировать значок Обеспечение целостности данных, отношение «Один к одному», активизировать значки Каскадное обновление связанных полей и Каскадное удаление связанных полей. Прочитать встроенную справку об этих значках. Нажать кнопку Создать.
10. Установить связь между таблицами СТИПЕНДИЯ и СЕССИЯ. Для этого протащить указатель мыши от поля Результат таблицы СТИПЕНДИЯ к полю Результат таблицы СЕССИЯ. Здесь отношение «Один ко многим».

11. Закрыть окно Схема данных, при выходе сохранить связи.

Создание формы

В окне базы данных выберете значок Таблицы. Выделите таблицу «Студенты», на основе которой требуется создать форму. Нажмите кнопку раскрытия списка рядом с кнопкой Новый объект на панели инструментов и выберете объект Автоформа. 
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Появиться форма для ввода данных в таблицу на основе созданных ранее полей. Закройте и сохраните форму. В диалоговом окне стоит ввести название формы «Студенты».

В режиме конструктор форм поменяйте заливку фона. Поменяйте оформление полей, заливку полей. 

Внесите данные в таблицу с помощью формы. Для этого в окне базы данных выберете значок Формы. Откройте форму «Студенты» и внесите еще 3 записи. Поле номер (счетчик) заполнять не нужно. По окончании ввода закройте Формы. И откройте Таблицу «Студенты», убедитесь, что появились новые записи. 
V Поиск, сортировка и отбор данных

1. Откройте таблицу СТУДЕНТЫ.

1. Осуществите поиск студента по полю Фамилия. Для этого:

· установите курсор в строку поля, по которому будет осуществляться поиск, то есть Фамилия

· выполните команду Правка – Найти или нажмите пиктограмму Найти.
3.Закрыть окно формы.

4.Откройте таблицу СТУДЕНТЫ.

5.Отсортируйте записи таблицы в алфавитном порядке по полю Фамилия. Для этого:

· установите курсор в поле Фамилия;
· выполните команду Записи – Сортировка – По возрастанию или воспользоваться соответствующей пиктограммой 

6.Используя фильтр, вывести на экран список студентов группы 420451. Для этого:

· Выполнить команду Записи – Изменить фильтр или использовать пиктограмму
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· Установить курсор в поле Группа, и из контекстного меню выбрать номер нужной группы

· Выполнить команду Фильтр – Применить фильтр или использовать соответствующую пиктограмму

· Чтобы убрать фильтр, воспользуйтесь командой Записи – Удалить фильтр или применить ту же пиктограмму.

· Закрыть таблицу.

7.Открыть таблицу СТУДЕНТЫ в режиме формы и выполнить тот же фильтр: отобрать студентов группы 420451. Для этого выполните действия:

· В поле Формы найти запись, которая содержит индекс нужной группы – 420451

· Выполнить команду Записи – Фильтр – Фильтр по выделенному или воспользоваться соответствующей пиктограммой на панели инструментов
8.Удалить фильтр
Создание отчета.

С помощью мастера создайте отчет на основе таблицы «Студенты». Поместите в отчет поля: Фамилия, Имя, Отчество, Группа
Задание для самостоятельной работы студентов

1. Создайте таблицу «Студенты» с помощью мастера добавив те же поля. Назовите ее «Студенты 2».
2. Добавьте в базу данных Деканат таблицу ФАКУЛЬТЕТЫ, содержащую следующую информацию:

	Шифр специальности
	Название специальности
	Название факультета

	04.03.01
	Химия
	Естественнонаучный

	06.03.01
	Биология
	Естественнонаучный

	19.03.01
	Биотехнология
	Естественнонаучный


3. Добавьте в таблицу СТУДЕНТЫ поле шифр специальности и заполните его соответствующими данными из таблицы ФАКУЛЬТЕТЫ. Свяжите таблицы СТУДЕНТЫ и ФАКУЛЬТЕТЫ.

Сохраните базу данных Деканат.

Лабораторная работа №8. Поиск данных о химических соединениях в базе ВИНИТИ РАН

Цель работы: освоить работу с базой  данных ВИНИТИ РАН
На сайте ВИНИТИ (www.viniti.ru) находится доступ к электронным реферативным журналам, а также к базе структурных данных по химии. 
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Рисунок 8.1. Меню сайта ВИНИТИ РАН – издания
На сайте доступен установочный файл Базы структурных данных по химии (рисунок 8.2.).
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Рисунок 8.2. Базы структурных данных по химии
Откройте базу структурных данных по химии ChemBD-demo (рисунок 8.3.) 
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Рисунок 8.3. Базы структурных данных по химии ChemBD-demo
В базе данных доступны различные типы поисковых запросов
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Рисунок 8.4. Запросы в базе данных
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Рисунок 8.5. Поиск по молекулярной формуле.

Найдите в базе данных информацию о молекуле кофеина.

 Домашнее задание «Механизмы химических реакций»

Задание
С использованием программы ACD Labs/ ChemSketch (режим Структура и режим Рисование) или программы ChemDraw нарисовать механизм предложенной реакции в соответствии с вариантом. Сохранить и отправить созданный документ. Название документа  - Фамилия. 

Скопировать механизм реакции в документ Microsoft Word, добавить текстовое описание. Сохранить документ с расширением Фамилия.doc (Microsoft Word 2003).

Скопировать механизм реакции в Microsoft PowerPoint, добавить текстовое описание. Сохранить документ с расширением Фамилия.ppt.

Отправить три документа на адрес электронной почты TSUnewIT@gmail.com. В теме письма указать: Фамилия -  «Механизмы химических реакций». 

Вариант 1
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Вариант 2
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Вариант 3
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Вариант 4
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Вариант 5
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Вариант 6
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Вариант 7
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Вариант 8
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Вариант 9
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Вариант 10
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Вариант 11
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Вариант 12
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Вариант 13
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Вариант 14
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Вариант 15
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Вариант 16
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