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введение
топологич9ские индексЕ l,iолекулярннх структур используDтся

для классификации и идентиФикации хи}aических соединений, иссле-

довани, корреляций структура-активносrь при изучении свойств

биологически активнUх соединений и корреляций стр)rктурэ-саой -
ство при изучении Фи9ико-хи}.ических свойств соединений [1-]].
Нетрические харахтеристики }rолекулярнliх графов как .топологиче-

ские индексн арименяотс, для и9учения вопросов эквивалентно -
сти граФов или их структу9ного подобия [4], при исследовании

зависиllостей структура-свойство [5-7]. В качестве молекулярно-

го топологического индекса, назuваеiiого числоlr 8инера [8], rци-

роко исполь9уеrс, дистанциЕ граФа. ИзучениD эrой характеристи-

ки посвящеио больuое число работ [ 9- l б ] . из}.енение дистанции

граФа при структур}lчх преобразованиях полициклических соедине-

ний изучалоGь в [9-1l, l3, 1l.]. в [5] рассriатривались вопросU

установления связей }iеrду значенияr.и дистанции граФа и свойст-

ва^,|и хиliических соединенийl в чaстности мя полици(лических

бенэоидных у rлеводороАов, молекулярньtе граФц которцх в [l7,18l
наЕUваотся к-граФа}rи. 8ччисленио дистанции к-графв определен-

ного типа lюсвЕценр работь, [15,15]. tlля юлекулярrrнх граlфв не-

рааветвленнUх ката-конденсированrýх бензоиднuх уrлеводородов в
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Il6] показано,что значение их дистанций н€ превосходltt величи-

"" -j{l6Ьt€6Ьа+?6Ь+З ) , .д" h - число циклов. свойства

дистанций К-граФов и аналитические вdракения для векоторuх го-

|.lологических серий полициклических соединений обсуцАались a

[4l. Tar,r rre изучен вопрос о совпадении дистанций молекулярнuх

графов нера9ветвленных ката- конденси рованных бензоидных угле -
sодородов с числом циклоg до 9.

Для раэветвленнuх ката-конденсированных бензоидных уaле -
водородов значения дистанций их гра(фв, а таю{е дпугие r.еfриче-

с(ие характеристики [l9] в перечисленных Bb{lre работах не изу -

чались.

В настояцей работе рассматриваlотся метрические характери-
стики молекулярньaх граФов разветвленных и неразветвлевньlх ката-

конденсировaннчх бензоиднвх углеводородов, которце назчваr]т

h-КК[6]-граФами, с цельр использования их для идентиФикации и

упорядочения с'rруктур. Изучается возlllояность лрименения для

таблица l

Эксцентриситетные характеристики граоа [19 j

ý
06означение Наиr,,rенование ВuDажения для вgчисления

е(ч)

{с)

а(G)

.(G)

эксцен?риситет
a ep|lиHý

m|rta граФа

дианеtр граФа

эксценrрисите,
граоа

е(v) =
G)

il(u,v)

r{o) = пдв е(ч)
ч€ч(G)

а(с) =
G)

о(ч)

э(с) о
)а
r(T)
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0боэначение наименование Выражения для вычисления

п(ч)

о(с)

чаr(с)

АG'

AD(G)

п](С)

дистанция вер-
чlинн (цент-

ральность вер-
rлины)

дистанция гра-
Фа (интегра-
ция граФа)

вариация гра-
фа

дистанционное
отклонение
граФа (цент -
рализация)

cpeдtlee диg-
танционное от-
клонение графа

лисперсия
Г раФа

D(v) = Е_ а(чrч)
че]/(GJ

э(с) = **itulo(")

o"'tc)=*ffic, t п(ч) -

шi.п . о(v) }
Ir€v(GJ

А G' = Zп(с) -
- р. пiц . Р(v)

ч€Ir{G)

AD{ci = *rr.ftnrlo(v) -

2D(G) l

р

iT.Xc) =

= .,rl*n?n) ti.йul [a(u v) ]2}

Таблица 2

Дистанционные характеристики граОа [19 j

этих целей сравнительно ttалоизвестного хиt"rика.it }.tетрического ин-

варианта графов - l,tатрицы слоев [20,21]. Приводится алгоритl,t

идентиФикации h-КК[ 6]-граФов по их r-iетрическиr"! характеристикаl.,|

и ltiатрицам слоев.
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Для всех h:lo([6]- г9аФс с числоl,t циклов з=h=Е
(изобраrения граФов представленU в прило,(ении l) найденu зна-

чения их ,етрических характеристик, tlормулц для вuчисления ко-

торuх приэеденu в табл. l rn Z*) [l9].B тсксте и в пDиJtоr(ении 2

приведенч таблицц классов h-КК[6]-граФов с одинаковсt r значе -
ния}lи ра9личнuх характеристик для 3 S h S ?. во всех таб -
лиqах под чертой для ка,l{дого класса приведенч списки Ho}iepoв

граооa (соотaетсtaушlие нlriaерации в прило,l(енrи l) с AaHHtH sна-

чениеri характеристики.

Нетрические характеристики h-КК[6 ]-граФов с числон цихtо9
h - 8, а такD{е полнцй перечень всех иетDических характерис-

тик для h S 7 не представляется возмоllнuй оп)16ликовать вви-

ду их больttlого объема.

ý1, Испольэование метрических характеристик мя
идентиФ,lкации и упорядочения графов

Рассмотриrr BoE}aotxнocтb приненения riетрических характери-

стик К-граФов как топологических индексов для иденти(Икации и

упорrдочения граlDов.

В качестае топологического индекса, поgволяпцего идентr-
(ицировать Ь-кК[6]-граФýl с числом цикr|ов h . 3,ц,5, ноrrно

рассttатривать среднее дистанционное отклоненrе граФа Д D(G) .

Как видно из тэбл. l0,11,12 (приrtожение 2), значение этой ха-

ракrеристики дл, всех граФов различно l,l граФч образупт единич-

нUе классв.

8о всех таблицах классu граФов упорядоченU в соотЁетствии

с убшванием значениЙ характеристи(, что позволяет легко прово-

дить при необходиl,iости изучение 3ависиностей ве!хду зяачеьием

характеристих и свойстваraи соединений.

используе}4uе в таблйцах (БоэЁаченrя: T(G) - 
".оrестаовеgчrин . rраqа G; Р = lT(C)l - порrдок граФа G ;

d(U Л) - мина кратчайtдей цепi rrехду аедлина}.lr Ц и V
в граое.
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для идентиФикации 6-кк[6]-граФов характеристики д D(G)
оказывается недостаточно: граФы lI tq и l5 этой характеристикой

не различаr)тся и попадаот в одия класс (табл. |3,приложение 2). -

Введение дополнительной характеристики| например дистанции
граФа D(G), позволяеt идентиФицировать' все 6-кК[6]-граФч,

значение дистанций г9афов lf lq и l5 соот9етственно равнц D(l4)=

= 1557 и D(l5) = l565 (табл. l3, прилохение 2).
0днако использовзние двух 14етрических характеристик

дD(с) , D(G) для 7-кк[6i-граФов не позволяет идентиФици-

рфать их однозначllо. В один класс поaвдаот граФU ll 75 и l03i
для коtорь.х ДD(G) - 2q.2SЦ, О(С) = zzзэ, ll граФu р5Е и l00,
мя которцх значения характеристик равнu AD(G) = 22.133,

D(C) = 2055 (табл. lЦ, прилохение 2).для идентиФикацйи этих

структур необходиriа еце одна характеристика. Такой характери -
стикой во,хет слуlliить, ваприiiер, эксцентриситет граФа е(С)

3начения эксцентриситета для расс}rатриgаеiiuх граФов следуццие:

tl г9аФа 75 l03 58 l00

е(G) 302 300 26l 269

Таки}r образоt , три метрические хаDакrеристики ДD(G) , D(G) ,

е(с) идентиФициtlуlо, 7-кК[6]-граоы и упоряАочиваот их в со-
оtветствии с лексикограФическиli убцааниеit вектора ( до(о) ,

D(G) , е(G) ).
для 8-кк[6 ] -граоов трех характеристик аказчвается недоста-

точно. и^{еотся при}аерu граlфв, для которвх все три характерис-

тики одинаковЕ. Эrи rраФЕ идентиФицируlоrся четвертой характе -

ристикой-дисперсией п!(G) . Оя"а*о !|ля ,дентиt|икацrи

8-кк[6]-граФов Р l29, l57, 233 и эlой характеристики оказчва -
етса недостаточно. Более того, указаннце граФU не идентиФици -

руDтся всей совокупностьD !iет9ических характеристик, предста9-

леннrlхвтабл.!и2.
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Сrвдуе.; оi(идато, что для h-КК[Эj-iрsфов с числоl.( циклов

h l 9 рассватриваемчй набор цетрических ха|rактеристик таюr.е

ока){ется недоGтатоЧнuц для их ояно!начного распоэнаaания. По-

это}.lу илiеет снuсл найти харaктеристику, которой язннuе графв

распоэва.ались бt однозначно. длв h-KK[6 ]-граФов та(ой харак -

теристикой iвляется натрица слоев и ее па!внетрý [2l], возмох-

Hocll приraенениi koтoprax для и4ентиФикации raолекулярнчх гра -

фоg лолициклических бензоиднuх угrЕводородф расснатривается в

сrЕяуDцев параграФе.

так}+а обра зо..r, мя бсех h-КК[6]-гроФоа, 3 ý h S 8,изве-
стнч идснт|dDицируuцие их r.етрические хараl<теристики. В табл. 3

мя h-КК[6 ]-графоа, з S h S 8 , сэеденrr даннuе о характери-

с тиках | котоDaaaи paccмa триваеliuе класс!. граФоa trдентиФицирJ4Oт-

сяi )aкааанrl Horaepa граФо3, не lвзличаеraче данной характеристи-

койrи приводится характерисrика, |цент}Фицируоцая весь Kff)cc

г оаФоý .

На ос'lове эlих данrflх леrко построить алгорити ияентlфи -

кации h-КК[6 ]-граФов, 3 Sh S8.
}hеDтс, такl€ lrеобход}+.rе сре4ст.а мя дальнейшего }iзуче-

ниt riетрических сзойстс и r.етрических характерист1.1( h!KK[6]-
lраФqа g достатоraво больtлtаrи ан8чениrми h, с цельэ соэданяя

практического идентa.Фхцируloцего алгоритма. изэесtнr алгоритr,.ý

генерации h-кк[6]-граооо [17,22], а тэкше меlqяика нахоrдсния

и исслеяо3ания raсrрических харак}еристи(, р8ализовавная a aиде

коr.плекGа програr.r. }iЕТричеGкого АНализа 1.1олекулярнUх ГраФо.

(нЕтАн_иг) [23 ].

3аlетия, что }lетрические хаtвктеристики! и4енткDицируlоlциеr

h-КК[6 ]-граО.r, по9аолrкlт ?акхе проalояить упорrлоче}tие cooтBei-

стaуоцих ин хинических с?руктур в по9lдке убчвания (возDаста -

ния) значений характеристик. Это кохет оказаться полезнOм при

изучении 3ависимостей тrпа структурв-свойсtвс !
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lа5_пица

11етрические характеристики, идентиФицируl9щие

h-кк[6J-граФы,3ýhs8

ý2, ИдентиФикация и упорядочение h-КК[6]-граФов
на основе liатрицы слоев

а

}

Приведеlt некоторые определения из [2t].
Oтносительныri разбиениеFr f(") множества верl||ин

С(ТrВ) по отношениЕ к V€V называется упорядоченное

граФа

мно-

хество классов Vr(V) такое, что

= 6;fr) , ч€ vJ сr d,(ч,ч) = j }

f(rr) = {vr(v) | J =

V, (Т) на-

= {ч}.
Класс

зывается J-слоем граФа по отношению к V , Vо
В разбиении граФа G , приведенноii на рис.1, по отношlе -

ниD к верчrине 5 вшделяотся слои Vo(5) =t5}, V1 (5)

= {ч,6,1о}, ча (5) =tl,з,7,9}, yl(5) =t2,8}.
. 

liб

h Хаоактеристики
l{oMepa граФав, не идiен,ги-
Фицируелlых харак],еристи-
каa"ли

ýополнительная
хара}(теристика

?

Е

5

ь

7

8

дп(е)

дD(G)

А D(G)

д D(G)

^D(c),pia)
AD{c),p(c),

е{с)

дп(с),п(G),
е(с),ш?(е)

1!r,

75, 103i

15

6 21ц,2ц6,

58, 1 00

281 , 2ц5,

2.ВЦ, з22, з56; 50, з26,

388

129, 157, zзз

р{о)

е(с)

пi(С)

,.{атрица слоев

l(c)
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Рис. '|

Мнохеству относительных разбиений поставtФ,l в cooтleTcTBl,le

l,iатрицу слоев r"(C) = lhrд ll, 1 = Iq, J =1]ffi), ,-о"

ё(С) - диаметр граФа G ]-rа*"" обр""о,i, *rо f,as равно

числу верщин в J-слое разбиения по отношениD к t-My мнохе-

ству у:, lv! l=tl , т.е. разбиение 0{V!) .r"n" Vr(V!) =

=а,то lao =0.
Число ненулевнх 9лементов в строк" l"(G) назuвается

длиной строки. При ll - 1 ttатрица l1(e)o или просто r(C),
назчвается одновершинной.

Если упорядочить строк" r(C) по уменьцrениD их длин, а

затем упорядочить строки одинаковой длиньa лексикографически,то

получи1.1 кэноническ)/lо L(G)-""rрпцу.
0дновецшинная r,rатрица слоев обладает следупцими свойства-

l.,tи.

tlлина строк" \(т) канонической r,lатрицн слоев r(C)
равна эксцентриситету вершинш О(Т) Длина последней строки

равна радиусу. Первшй столбец в одновершинной tlатрице слоев о6-

разует степеннуо последовательность.

8 [21] покаэано, что G зз Е о r(e) = r(п); l(e) =

= l(H) / е о Е , т.е. 
'rатрицч 

слоев не характеризупт граФц

с точностьlо до иэо}.rорФизма.

ц7
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В lаатрице слоев могут содерr(аться одинаковце строки.Часть

l,,|атрицu слоев, состояцУо из всех попарно ра3лиЧнuх строк, не-

зываlот i-спектроti граФа.

Оче9идно, что граФ, у котороrо i-спектр совпадае' с

r,tатрицей слоев 1(е) = r,(C), не содерх.ит сиr.иетрий.

В [25] вводится понятие изоr.етричности граФов. гоюрят,что

II изоi,tетричен из G : G сУЕ тогда и только тогда, когда

для лпбой верtlинч т€ T(G) 
"уц""r"у"т 

однозначное отобраrе-

ние Фiv(G) Т v(H) ,"*о", что для лrэ6ýх вершин Tru€ T(G)
сохраняртся расстояния: d(u rv) = '1(рч 

rЧ); qцrот€ V(Е).
Если G ^/ Е и Il a/ Q , то G arп, т.е. граФч изоr.етричнU.

Критериеrа [20] изометричности граФов является соэпадение

их х-спектроg: с ,' 1l а r(C) = r(d. граФu, у которцх сов-

падаDт }rатрицu слоев, являlотся более похоlrиии, чем изоl,tетрич -
BUe граФtl. Онr имеt т одинаковuии все метрические характеристи-

8ведеr. следуrцие обозначения:

1 - число строк в 1-спектре граФа о ;

1_ - число строк одинаковой длинч 6(t) в группе
il_!, I-сле*rDа, lIrJl=XJrJ =1rа;

D _ число групп !,; Д= ё_Э1t ;

l, = (Ir r... J") - ' !-""*rоо значений 1, ;

е.. - число верlttин, иrlеЕцих одну rr ту хе J-cTpoKy
минч ё(i), i = 1;1 , J = 1д;

Ь, - число веплин в группе Е, , ииеlсtих строку оА-

rlой и той же длинu, Ьr= i ",r.1, = 1з.*Е аar3

В = (br,...,Ь.) - Ьвектор значений Ь,
На рис.2 приведено схеr.атичсское изобраrение l-натри-

цU с учето}a введенriuх обоаначе}ий.

вектор Z(G) q (а;г;r;Э;В} 6),деrr назu!атr Z-BeKTo-
por.r rраФа G или ?-характеристикой. напDи}raр,граФ с ,

48
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! l!rl= 1,

! !

Рис,2

"iзобра,{еннцй на рис. з,

иi{еет Z-BeKTop, рав -
пur Z(G) = ( z; t; t;
(1,1,1,1); (4,Ц,4,2) };
Z -вектор граФа Е ра-
вен Z(B) = t z;t ;O;
( 1 ,2,2,1) ; (2,ц,6,2)}.

Два граФа G и

II будем назцватl

Z -экэивалентнчlrи , если

их z-sекторц соэпа -
даот: Z(G) = Z(E) *
. с 3в

d.

J

i
l

I

1

l

TJ .|

! е

о

э

z
G

?
6

06a
9

,l

r(E)

Рис. 3

Мя классэ ката-конденсrрованнцх бензоиднчх граФов. ил}

h-Iк[6]-граФоr, с чиспои циклов h, 33hS8, бчли найденч

llатрицU слоев и их Z -ха9актеристики. Установлено,что в этои
классс граlDоa не сqдерllитзя изометричнчх гр€Olов. iатрица слоев,
ках инaариант на Аанноaa нноr(естве граФоаrне аuропдается и слу-
Iит для них однозначной хаоакrеристикой.

не извсстно, с)щестз)llат ли изоNетв.,чнуе h-кк[6]-граФr мя
Ь - 9,tt. lhя Ь - l0 и h . lц д.д.мрr.нин построил при-

||2222 22 |ll 2,3,9,10
l<c)= ll зilli ' ll l:):?;]l,.

||2\r2 || 6,tзl

0

l, zф

a
9

4\iiii' ll 
,iii; ,,,,

lo,
2

,
Е i
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Рис. 4

Таким образо1,1, если для h= 9rlt не суцествует изомет -
ричньaх граФов, то r,tатрица сrюев rioжeт применяться для их иден-

тиФ{кации.

3аметиlr, что в случае равенства rrаiриц слоев одноsнач-

юст} шдентифкации tlorceT бшть достигнута приilенением дополни-

тель}ой канонизации tlатриц по их степеннчlt последоватgлlностяtt|.

}lатрицу слоев r(a) h-КК[6]-граФа О будеr.r на9чвать

l.-каноrrнзской и Фозначать через ra(O) , Gсли ёе строки

переупорядоченч таким образоl,{, что первчй столбэц является лек-

сикографически ииниl.lальнчц. По определениtr l-натрицч Hyrre -
р€ция ее строк совпадает с канонической нуrrерацией всшlин э

граФе, а первчй стоrбец образует каноническ)rD последоветель

}юGть, единственнurr обраэоli представлячlрr Ь-КК[6I-гпаФ t18].
furя граФов G и Е , изобрахеннчх на рис.ll, нумерация верщин

соответствует канонической (стрелкой указано направлеfiие обхо-

да), и первьtе столбцч в' f,a-матрице различартсяr, н€чиная с

двенадцатой строки.

э
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Для характеризаций различаюцих свойств 1-сг,.кrра L-
l,,iа,l,рицы в более обцеrr случае приведеlt данные из [Zб j пс ис -

спедованию Р-кубов" Средняя чувствительность i-спекТра

fio Р-кубам, 8 S Р S 18, будет ý = 0,60iB.

Таблица
Та6-пица Z-характеристик h-КК[6]-граФов

и их Е-порядки,3S hSý

',

i

h }Р гра-
Фа

Z -характеристика Е -по-
рядок

2

(7;4i 4a(1,1,1,1); (4,4,4,2))
(7 з4i6. (|,2,2,1) ; (2,4,6,2))

2

1

2

з

ц

5

(7,5,3,(1, 1, 1), (6,6,6))
(9,5,5, (i,1,1f l) <цr4,4,4,4))
(9 ,5,9, (l ,2,2 |2> (2 r4 ,4,4 ,4) )
(9,5, l4, ( l,з,з,4,3), (2,4 

"5,4,зj)
(8,4,9, (1,3,2,2,1 ), (2,6,6,з,,l ))

5

3

2

]

4

5 I

2

з

4

5

6

7

8

9

lo
ll
12

(9,5, ! l, (2,3,3,2,1 ), (4,6,6,4,2))
(l l r6,6, (t, l, l, t, l, l) r(4,4rц,ц,цr2))
( l 1,6, l l, ( l,212,2,3,1) ,(2,4rцrц,6,2) )

(1 t r6, l 7, ( I,3,3,4,4,2) ,(2r4rц,4,5, з))
(l t,6, I t, ( t r2, 2,2,2о2) r<2,4,414r4rц)
(9, 5 о l 4, (2,з,ц n3,2>, (2,5,7,5,3))
(l I,6,l l,(,l ,2121212,2) r(2,4r4r4r4r4))
(.l t,6, I 7, ( l,з, 3,4, 3,з), (2,ц,5,4,4,з))
(lo,5, I2, (1,3r 3rz,2, t), (2r6,6,4rз, I))
( lo,5, 21, (2,ц,ц,5,4, l), (2,5,5,5,4, l))
(lor5,20, (2r5r.4r5,3, t), (2,5,5,6,з, t))
(.9,5, 9, (1,3,2,2,_|), (2r6r8,4, 2) )

ll
6

з

I

4

Io

5

2

9

7

8

l2
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}lнor(ecтBa Zгвекторов и llатриц слоев rюз6(rляот ycтallc-

вить на r"lнoжecтBe h-r.к[6]-граФов так вазываемьlй Z-порядс,,:,

Для такого упорядочения ilожно принять следуflций принцип. iieнb

щий Horaep в списке сооtЕетствует граФу, имеццеi{:у лексикограФи,

чески больший Z-BeKTop. Если граФы являl)тся Z-эквивалевт-

нь.riи, то r.евьший Hor.ep будет у граФа с лексикограФически болЕ"

щей первой несовпадаццей cтpoKol'i в l-r.rатрице.

Как видно из табл.q, впервые Z-эквивалетные граФы по -

являDтся среди 5-КК[6]-граФов, это tl7 и 5. На рис.5 приведен!l

их lrатриц!| слоqi.перaая пaра несоtладаloцих стро.< от еЧена чер-

rой.нохера граФоa в т!блице cooтleтý,Talmт вх нуlrер€ции a прило-

жении l. В лосrЕднсr. сто,лбце т!6лицtl приa€ден Z-порядок грэ-

Фоa a соотaетстaия с описaннuии а*ле прйнцlпar{и упорrдочефиr.

r(5) =

z22z22z222
2332222221
222э322221
зц3222221
23цз2222l
з5\22z21
2эцц3221

il""il

2z22222222
2зз2222221
222332z221
з\322222l
23\э2z221
35ц2222l
23цз2зз|

355з221
235532l
355цэ|
235ь\1

э55322|
2э\ ц \31
34ц 5q l

2ц653 t

э

Рис.5

в табл. 5 прrведены списки h-КК[6]-графов, h= 5,7, в с:;-
ответствии с их Z-порядкоr,r. Для h = б ноиера граФов ввпи-

caнu в строчку (деЪять HorrepoB в строке); для Ь - 7 нонера

граФов выписанч в столбец (по десять Hol.iepoв). Нойера Z-эк
вивалентных aраФо9 отмеченu чертой.
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таблица 5

Упорядочение hаккl6]-графов на основе

rrатриць. слоев, h=6,7

h lf гDаФоа

6 20, ,l2,

26,27,
22, 35,
!6, зl,

l5,
29,
зц,
|7,

7,

30,

зв,
l8;

2\,
зэ,
6,

l9,

21 ,

32,
ll,
l.

lц 2э q

89,
t3,

25, ! 0,

э, 2, 28

7 7э

48

68

э7

бц

|7
q4

q0

77

11

7ц

67

9

ц5

39

65

76

lз
l5
7

79 85

80 9ц

82 97

84 l05

l08 75

|07 87

ll5
66

fl tb

[,.'u
l09

8

(цб

L.,
q9

9э

l0
\7

l2
2з

6

86

(zц

L,
l03

99

70

|ц

5ц

55

28

7|

l!8

[3о
[27
вз

l13

57

96

83

l00

э

58

59

lб
72

l0l
ц2

qз

52

2

1

зц

78

35

l8
!6

38

5

зв

[;::

Ш;
69

зl
88

|17

8l
50

бl
5l
29

19

,rI
98L

l0!.

t;:t
60

20t
25 \|
l06 32

9l l02
||2 92
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ý3. Структурное подобие гра{фв

Hil основе вектора-ивв9рианта,

определяехоaо из raатрицч сrюев

рассмотриrr вектор

д(с) .{.rl.r= *"*lirъ, )

0чевидно, что 8., = n16) = ]В(С) l.

5,



Пусть

иЕ в

. шдс(d(
яиGи

_eJ(G) ,
Ъдх-}..epнoм
G), d(Е)}.

а
J

евклидовоr4 пространстве, где

(н) суть J-координатч граlDов G

Фа - t-i.атрицU [27]. Тогда расстояние AJG,E) r4ежду гра -

Тогда евклидово расстоrние raехду граФа-

Ал(G,Е) Е
J=,l

а.(с)_еr(d 12 (|)

Е в этои пространстве определяется по Форr,rуле i

1

Похоr(ая на Д(G) хара*rерrстика граФов расс!lатривалась
Рандичеr. с соавтораl.lи в [26] с цельр исследования свойств ак-
тr9ности хил.ических соединений. Характеристика Рандича, обозна-

чиt.l ее В(G) , основана на цепнчх свойствах граФа и r.ol(eT

бчть получена суriмированиеr4 столбцов цепной i,tатрицu слоев гра-

Фа}+l определяется по ФоD}rуле, аналогичной (|).

содерr(ательно ,.apa*reprcrn*n Д(G) .. R(G) бrr.з*п,

R(С) характериЕует MHo)lecTBo всех цепей всех мин между

всеriи параl,tи BepOr,lH лlолекуляр"о"о граФа; A(G) характери9ует

ино'iество ,aоцностей всех относительнtaх слоев в г9аФе или, дру-
гиi,lи словайи, описuвает количественное распределение верlлин 8

граФе, находяцихся на эсех воз|,,lоl{нuх расстояниях ото всех

вепшин. Как видно, А(о) является HeKoтopull приблих(ениец

в(G)
С)лцестве|lrlura явлrется то, чта слопность вцчисления этих

характеристик значительно различастся. Так, для h-КК[6]-граФов

,"p"*r"pn"rn*a R(G) иr4ееl экспоненциальнуп слоrrность [271.

Слоlrность вцчисления ,apa*T.pncrr*" A(G) растет как квадра-

тичная Функция с pocrol.| h , так как lrloxнo сrrитаrь | что слох-

*"ranonyr"rr" A(G) определяетсяслоlllностьр цlчr.сления

r(e) , которая требует p.Q операций. Дл, ь-tо<t6]-граФоэ

P=4b+2l9=&+1 (св. Il8j), и, следоэательно, слояность

"u""сл.."я l(G) будет расти пропорцпоr"п"* h? .
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Экспериментальнuе средние Bper4e*a вшчисления Д(С) 
"R(G) на э8н с бшстродействиеr. l00 тuс.опlсек (с учетоrr

времени 9uвода ре9ультатов на внещние устройстэа) приведенЕ э

табл. 6.

Таблица 6

Экспериr.ентальнuе средние BperaeHa вччисления

д(с) " R(c)

Классu граФов R(c) А(G)

з-кк[6]
4-кк[6]
5-кк[ 6 ]

6-кк[ 6 ]

пп
з2||

l02п

282t

l2"
l9'

Для h-кк[6 ]-гра9<в. 3 S h S ?, бшли построенu все

A(G) -*ара*rерrстики , rlатрицu расстояний йеt(ду асеми пара-

riи lра(Dов. flриttеняя riетодч таксоноtaии [28] к этиrr lrатрица..
l'lol(Ho получить riнo!{ecTвo структурно-подобнUх граФов, причем

количественнче критерии лодобия будут определяться параметра-

МИ ПРИМеНЯеlil|Х аЛГОDИТI,,iОВ.

11риведем один gпособ нахо!(дения таксонов на основе ис-
пользования граФов сравнения и нахождения в них хлик.

пУсть ![2!( Г) - матрица расстояний длл ri*oxec'Ba гра-

Фов Г на основе A(G ) -rара*"ерпстики. Вцбереи некото -
рый порог Y значения Дл(G,Н) расстоянrя irе,хду граФалiи и

построиr. граФ (назовей его lw-граФ) следуDщи}r образоl,i.

Веплинаlt lЬ..-граФа соответств'уот граФн Т ,и две вер -r
цrины G и Н Йе*"u, еслп " Ша( Г) имеет место А (С Л) ;
S Т Подобныrаи граФами будем считать такие, для

в l,r-гоаФе все соответствуццие верllинч попарно

t.e. образуlот клику. такиra образо}a, нахоIдение

подсlбннх граФов сводится к нахо{дениD клик в

котоDцх

слtе нu,

структурно-

lr;гпаое,

55



КОторuЙ так,l(е назчваеtся граФо}t сравнения или сра9ниllюсти. Этот

иетод иr.еет особенности. некоторuе 9ершины lT- граФа могуt
принадле,lать более чеr. одной клике. Если это обстоательство яв-
ляется не,(елательнцм, то такие аерщинu лiоlllно исклDчить йэ

всех клик, кроме одной, учитывая, например, веса клик как сред-
ние веса их ребер 

' 
упорядочивая клики по этиr. весам. Вер!lину

ю)l(но оставлять 9 той клике, в которой такой вес меньше, что

говорит о большеЙ степени подобия веllцу соответствуlolциt и гра-

Фаrraa.

такие вцчисления бurtи сделанн для h-кК[6]-граФов, h S 7,

ýФс(G,Е)при этоli порог Y вьбирался из сообра,l(ений Y з
2

.де Д *(G rH) - '|аксиltальное 
значение расстояний r.tеяду гра-

Фами G и Н по Bcerr парам граФов. Лолученяче результатu для

5-к[6]-граФов приведенu в табл. 7. от}4еченнце структурн ис -
клрченu из таксонов в соответствии с опйсаннýй вшле принципоra.

Из табл. 7 lro xo сделать вuвод, что структурь. \,5,? об -
ладаlот нёиболее сильнuli сходством.

Днаr|огиqн)40 процедуру таксономии tio(Ho рассr,атривать для

атрицч расстоявий ШfГ) , полч,.е"ной ва основе R(G)-r"-
рактеристи,< гDаФов) а такх(е таксоноt иt для 1.1атриц Шr(Г) yl

Uт(Г) одновреr4енно. В табл. 8 и 9 приведен состав соответ -
ствуцlих Taкcotloв, полученнuх для 5-кк[6l-граФов.

НатрO.цч расстояний Хл(Г) " IJГ) мо){но испольэовать

дл, уlкrрядочения графоа гк, отяоч!ефиD к HeKoтopor.iy сиксирован -

ноху. ГраФ r l по Ц{Г) пороlrдает следупдий порядок: Ц,7,3,

5,8,9,2,10,Il,|,12,6; граФU ll] и ý, l0 и 'll по ватрице расстоя-
ний нераалiaЕar.

Сравниаая этот порлдок с Z -порядкоrr, rlqно уэидеть,что
|юследовательrlость HoaaeDoв верJин делитс, на три группч: 4,7,
3,5,8;9,2,10,1t; t,!2,6. Порядок этих ?пупп сохрафiетс, э

o6oa,lx случаях.
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таблица 7

таксоноr.ия 5-кк [6 ]-граФов по д(G)

Таблица 8

таксоно|,lrlя 5-кК[6]-граФов no B(G)

lf граФов Вес клики

l
2

з

.4

5

6

7

8

9

l0

4 ,5 ,7
3,4*,
l ,l2
lo,1l

7*,8

2 ,з*,8*
з*,7*,9
з*.8*, 9*

7*,8*, 9*

6,|2*

9,tt+

2.1l
2,7з

3, 11

3.lб
з.9l
4.58
4 .6ц

4.7ц

5 ,29

5.29

7.7ц

9 ,2l
9,6l

| 0.68
l1,85
l2,3з
12,з7

lз.2з

Р TBKcoHr f, граФо"

7,9,ц
7*,9*,з
8,9*, з*

|,6
7' ,9*
5, 10

5*,4*

,l!

*lI ,|2

Вес клики

l
2

з

4

5

6

7

8
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Таблица 9

Таксоноt"tия 5-кк[6]-граосэ по д(G) и п(с)

Jf тэксона lf граФов Вес клики

1

2

3

4

5

Ц,7

3,8
*7,9

З* ,7* ,9*
3*r rJ*r9*

7.28
l 0.84

l з.3I
l3.79
l4.25

Матрица ШЛ) порождает для граФа lf4 следуюций порядок:

Ц,7 ,9 ,5,3, l 0, 1 1 ,8,12,2,1 ,6.

3аклрчение
В настояцей работе расс}rатривались йетрические характери-

стики l.tолекулярнцх графов ката-конденсированнuх полицикпиче

ских углеводородов. Найдены характеристики, идентиФицируЕqне

h-КК[6]-графы для 3 S h S 8, и показана воз!tокность их при-

менения мя идентиФикации полициклических ката-конденсирован -
ных углеводородов на практике.

Pacct"toTpeHu также возl.lошнше способн идентиФикации, упоря-

дочения и определения структурного сходства h-КК[6]-граФов на

основе },iатриц слоев. Эта характеристика достаточно просто вц-

числиl.,tа и учитчвает различные "оттенки'| топологических свойств

графов. llля Ь-КК[6]-графов, 3 S Ь S 7, полученu llатриць.

расстояний на основе характериGтп* д(G) " п(G) , которче

позволяпт делать cTpyKTypHyKr классиФикацир этих граФов. Авторн

надертся, что характеристика А(G) n ей подобнче л,rогут ока -
заться полезны},lи при предсказании свойств хиl4ических соедине -

ний.
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Созданtl каталоrи raетрических свойств и характеристик ука-
заннцх классов граФов, которUе и3-3а больltюго объеl.lа не r.iогут

ф|ть опубликованu.
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т

прилOlilЕниЕ 2

В прилохении приведенu таблиqн класgов h-КК[6]-гр"Фо. с

оdинаковы1.1и значенияttи }iетрических характеристик. Для данной

характеристики и да1.1ного числа h классu h-КК[6]-граФоэ про -
нукерованrl и упорядоченч по убчвани|о значения характеристики.

8о всех таблицах под чертой для ка)хдого клаggа приведены спис-

ки номеров h-КК[6]-rраФов с данннрl значение}t характеристики.

Укаээнные ноцера cooTBeTcTByloT нумерации h-КК[6]-граФов Е при-

ложении l.
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