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Computeranwendung in der Chemie
Informatik fur Chemiker(innen)

9. Darstellung chemischer Strukturen
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Grundlagen

« Beschreibung der Struktur von chemischen
Verbindungen notig far EDV

» Verschiedene Ansatze moglich, z.B.
— topologische Informationen
— geometrische Informationen

« Unterschiedliche Anforderungen flr verschiedene
Anwendungen

- Strukturberechnung
- Datenbank mit Stoffeigenschaften
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Darstellung als Strichformel

Beispiel: 3-Aminocyclohexanon
H,N ®

Darstellung geeignet fur Menschen aber nicht fir
Computer

* Einige Informationen nur implizit enthalten

« Kohlenstoffatome nicht dargestellt

» Wasserstoffatome implizit

« Molekul nicht planar (,chemische Intuition)
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Darstellung als 3D-Struktur

Kartesische Koordinaten

« Speicherung von x, y und z Koordinaten fir jedes
Atom

» MolekuUlstruktur festgelegt, jedoch keine
Bindungsinformationen enthalten

» Verwendung z.B. fur theoretische Methoden
(Strukturberechnung)
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Kartesische Koordinaten — Beispiel
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Grafische Darstellung

Strich- bzw. Drahtmodell (engl. wire model)
Vortelle:

» Darstellung schnell

» Verschiedene Bindungstypen darstellbar
Nachteill:

» Raumliche Darstellung nicht sehr gut

© Jens Débler 2003 « "Computer in der Chemie", WS 2003-04, Humboldt-Universitat « VL9 ¢ Folie 6



Dr. Jens Dobler
Institut fir Chemie
Humboldt-Universitat zu Berlin WS2003-04

Grafische Darstellung

Stabmodell (engl. stick model)

Vortell:

« Guter raumlicher Eindruck

Nachteil:

« Darstellung rechenaufwandiger, daher langsamer
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Grafische Darstellung

Kugel-Stab-Modell (engl. ball and stick model)
Vortell:

o Guter raumlicher Eindruck

Nachteil:

 Darstellung rechenaufwandig
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Grafische Darstellung

Raumflllendes Modell (space filling model, CPK model)

Vortell:

« Eindruck von AtomgroBen
Nachtell:

 Struktur nicht gut zu erfassen
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Kartesische Koordinaten

Koordinaten beschreiben Struktur des Molekuls
« Eindeutig

Verschiedene kartesische Koordinaten fir ein
Molekll moglich

« Verschiebung des MolekUls (Translation)
 Drehung um Masseschwerpunkt (Rotation)
 nicht ein-eindeutig
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Topologische Darstellung

Ein-eindeutige Darstellung:

» Jede Verbindung hat eine Darstellung

« Jede Darstellung entspricht einer Verbindung
Vollstandige Darstellung:

 Struktur wird vollstandig beschrieben
Kompakte Darstellung

* moglichst geringer Speicherbedarf
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VerknUpfungstabelle

3 1
4
H,N 07
8 5

1 2 3 4 5 6 7 8
1 C 1 0 0 0 1 0 0
2 1 C 1 0 0 0 0 0
3 0 1 C 1 0 0 0 0
4 0 0 1 C 1 0 0 1
5 0 0 0 1 C 1 0 0
6 1 0 0 0 1 C 2 0
7 0 0 0 0 0 2 O 0
8 0 0 0 1 0 0 0 N
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Kompakte Verknipfungstabelle
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Eindeutige Verknlpfungstabelle

Problem:

« Ein-eindeutige Darstellung erfordert eindeutige
Festlegung fur Atomnumerierung

« Kanonische Darstellung

Morgans Algorithmus

* Von L. Morgan entwickelter Algorithmus zur
Festlegung der Reihenfolge
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Morgans Algorithmus

« Berechne fur jedes Atom die Anzahl der nachsten
Nachbarn (,Konnektivitatswert®) und zahle die
Anzahl k an verschiedenen Werten

« Addiere fur jedes Atom die Werte der Nachbarn
und zahle k

» Wiederhole solange, bis k nicht ansteigt
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Morgans Algorithmus

« Fortlaufende Numerierung der jeweils nachsten
Nachbarn nach sinkenden Konnektivitatswerten

« Bei gleichen Werten:
- Alphabetische Sortierung nach Elementsymbol
- Steigende Bindungsordnung

L. Morgan, J. Chem. Doc., 5, (1965), 107.
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Beispiel

H,N"12 05 K
S 10
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Beispiel

Nummerierung:
4 8
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