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Program převádí vzorce a názvy anorganických sloučenin:

· Oxidů

· Hydridů

· Sulfidů

· Halogenidů

· Hydroxidů

· Bezkyslíkatých kyselin

· Kyslíkatých kyselin

· Jednoduchých solí

· Hydrogensolí

· Jednotlivých prvků

· Některých sloučenin s nesystematickými názvy

K převodu slouží predikát nazev_to_vzorec/2, v prvním parametru dostává název sloučeniny typu „string“ (v uvozovkách), v druhém vzorec sloučeniny také jako string, oboje bez diakritiky.

Např. nazev_to_vzorec(“kyselina sirova“, “H2SO4“). odpoví Yes.

První i druhá proměnná mohou být volné.

Program se snaží najít všechna řešení, obzvláště při převádění ze vzorce na název odpoví někdy více názvy (např. při existenci triviálního názvu se ještě snaží sestrojit název systematický).

Volání nazev_to_vzorec(X, “H2O“). odpoví:

X = “voda“;

X = “oxid vodny“;

X = “kyselina kyslikovodikova“;

No.
Na uživateli pak je, aby si vybral název, který mu nejlépe vyhovuje. V uvedeném příkladu druhé dva systematickému názvosloví neodporují, ale vůbec se nepoužívají.

Protože převádění ze vzorce na název a z názvu na vzorec jsou dvě dosti odlišné věci, každá se od začátku provádí jinak. Pokud uživatel zadá v predikátu nazev_to_vzorec/2 zadá oba parametry pevně, zkouší program nejprve název převést na vzorec a pokud se mu to nepovede, převádí vzorec na název. V jiných případech se provede pouze jedna větev programu.

Převádění názvu na vzorec

Nejdříve převede uživatelem zadaný název na seznam slov, kde každé slovo je seznam písmen. Poté zkontroluje, jestli název nesouhlasí s nějakým triviálním nebo s názvem prvku. Dále podle prvního slova zjišťuje, jestli se jedná o oxid, hydrid, halogenid, sulfid, hydroxid nebo kyselinu. 

· Oxid
– druhé slovo na kořen a koncovku, podle kořene pozná prvek, podle koncovky oxidační číslo

· Hydrid – dtto

· Sulfid – dtto

· Halogenid – poznává ho podle koncovky „id“. Z toho, co je před ní určí aniont a z druhého slova podobně jako u oxidu podle kořene pozná prvek a podle koncovky oxidační číslo.

· Hydroxid – podobně jako oxid, jen je nutné u hydroxidů, kde má kov vyšší oxidační číslo než 1 vypsat závorky

· Kyseliny – zjistí, zda je na začátku druhého slova v názvu uveden počet vodíků a počet centrálních prvků. Pokud není počet vodíků uveden, doplní jich takový nejmenší možný počet, aby byl vzorec správně. Opět podle koncovky poznává oxidační číslo centrálního prvku.

U solí je situace malinko komplikovanější. Program využije, že umí zpracovat kyseliny a nechá si vytvořit název, jako kdyby to byla kyselina, přitom se dozví počet vodíků, které byly při vytváření kyseliny doplněny na správný název – to je vlastně záporný náboj aniontu kyseliny. Z názvu se vodíky odtrhnou, druhé slovo se zpracuje stejně jako u oxidů, pomocí nejmenšího společného násobku se zjistí počty kationtů a aniontů ve výsledném vzorci. Při konečném skládání vzorce se musí dát pozor na uzávorkování, pokud je aniont přítomen více než jednou.

Všude, kde je to nutné, se kontroluje, zda oxidační číslo, které prvek ve vzorci má je korektní.

Ve vzorci se nakonec odstraní jedničky u prvků, které jsou ve vzorci jen jednou.

Převádění vzorce na název

Struktura provádění této části je stejná jako předchozí, jen rozpoznávání, zda se jedná o oxid, sulfid, hydroxid atd. se provádí jinak.

Na začátku jsou u prvků, u kterých není uvedeno, kolik atomů ve vzorci je (implicitně se chápe jednička), je doplněna jednička, aby se v pozdějším zpracování mohlo předpokládat, že za prvkem se vždy nachází číslo a rozbor se tak o mnoho zjednodušil.

Všude se počty jednotlivých částí vzorce vykrátí (vydělí největším společným dělitelem).

Je tedy možno např. kyselinu sírovou zadat nejen jako H2SO4, ale i H4S2O8, H6S3O12, …

Při tvorbě názvu soli se opět využívá predikátu na najití názvu kyseliny.

Pokud se u různých přípon označujících oxidační číslo vyskytuje jiný tvar kmene prvku, je tento prvek uveden v seznamu vícekrát vždy s příslušnými oxidačními čísly.

Když se má k prvku přidat přípona označující ox. č. 5, kde jsou dvě přípony, vrátí program obě možnosti a uživatel si musí vybrat.

Datové struktury

Pro všechny vzorce jsou použity seznamy znaků, stejně tak pro názvy je použit seznam slov, kde slova jsou opět seznamy znaků. Seznam jsem zvolil kvůli tomu, že je to v Prologu „nejpřirozenější“ datová struktura, hezky se s ním pracuje. Stejně tak u názvů, ze seznamu slov se dobře vybírá konkrétní slovo a je i jednoduché takovýto seznam vypsat.

Závěrečný povzdech :-)

Tvorba programu mě docela bavila, asi také díky tomu, že chemii nám vykládala na střední škole báječná profesorka a měl jsem ji docela rád. Sám jsem byl překvapen, jak se dají některé sloučeniny nazvat podle systematického názvosloví (H2O = kyselina kyslíkovodíková…)

