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нЕтричЕск]lЕ спЕктрtl хOлЕкуллрiUх грА008

Е.В.lh.лrскаr, 8. А. С хоробоrатоr

8aедGЁиG

В хиrrrи rиpol(o рaспростраЁеlu Фrоичaскхa хaтqдr| хсслGпо

ra}иfl соGдrнэЁ.й, ocнoaalfre нa aзученllи }rопa(t лrр}fх сll€хтроa.
llscc-cneKlptl оrрar!от'|поlQдзнlG" }lGкотоЁlх ocxoJtio! r,ýлaкул,

котоlпa иofrllo rrнтэ9прэтrDоaaтr кaк пфr9aaal }loJtaкyлrD}lux гра-

оо!. спэктф| 'tc 'lр 
, 'н л}tр содэD!ia? хlioор}raцrр о "ltoaG-

дG}tlи a оllрGrlэлaннlх услоlиях|| отдэльrflх aтolor tlглэрqдa }iлll

СЕ-, 1СЕr -грlrrm. В цэлоi. }rоrtэкулrр|*.G Gпэктрta aоGсоз -
дaэт прa.6лl.fiэннуD KaDTlHy строснr, rФл€rул. llalрrчaсlс{a харaк-

тaрlcтrк, [t,2] таrqе с опр€дaленной стaпен5D прOr6rrdartх, пФ
tlorrro, оalисaть строениa riолэхулrрrtх rDaФоr; дlDт lot}idнocTl
характaшаоaать гDаФll ! цGrDr, оценизаtl Koli|taKтHocтl (rrпr Dэз,
эстlленность) граOоr, mисUaат5 полопзнra отаaльrrх подrрlaоa

(ФрaгrrGнrоa) a lrоrlaкулrрно.r rраоa.

в дaЁной Dаботэ пDaдл!|,saтG, ноцaй тип rrзтфrчqсirrх харэк-

ТЭ9ИСТrri rРаOОf ' ЮJ|GКУЛ'РНIХ cтplrкTlrp, И.i€JlriХ

ских спэктDоa хlilllчёсхих соGдaнa}иfi.

ф.lthчa-

l. BaDNr.Hllfi ,iстD}rчесirй спGкlр |,рaФоa,

в [ t,2] опр€делптG, rtнCectз! rraтричес(rх хaDaктсрrстик,

сDед!. котоЁlх шдaлrотG, хliтэrрaлrнUэ, вaрgинЁЕ, локaлL}rс и
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относителLlflе. Iнтеrралr}rв хaрактерrстикr опl.сIraот свойстза

граФа a цar|оя. Прrliера{и их слуlат хоr|скулrрflе lоalологическltе

rндсксч []]. ВеЁ}.фlra хaрактеристrки, напрйхaр эхсцентрrсr-

tет) дr.стaнцrя, поtrолroт и!учать r.етрrчaские сaойст!а lep]iaн

rрaФа. ькальfla и отюсйтелDrflе характaDистlкr oтpalaoт rrэт-

р.lчссrие с!ойстfa подграФоa a граФе.

0оиrодrrrrrе lJte Gпсктральlflе }aетрические кlDакiеDистrкп

нaгляд}lо дerroнcTp..rp},Dт нGт9t{чсские особенности граФов.

oпDеделхrr верUинцj r.еtЁ.ческиrl спектр грaФa след),пlиrr

обраrоrr.

0прцЕлЕниЕ ,
ecTL tн!чевtt Heкoтoptax Фунl(цrй !соUlннrх raетриче-

l. пустr I. (rn , .. . . }, } х. (Yl,...
"" ур}
ских xaD8 lT(C) 1 = n
значениl (-arУa) соот.етGтзуaт l-й зерrrrне граФr G .

ПуGть (Хa, Уa) - езкл}.довч кооDдrнатu точкr, обрааупрй arrec-

те с (-a, О) в ctcTGr.G коо9дин.т (IrI) оrр."о*, которIй lu
будеrr нааlзать |lспектралlной лrrнией" (илrr ||спaктральной поло-

Gой") м, 1-й верщrнr. пaру aначG}rrrй (зa rуa) 6)iд€r. н.ш-
aать Koogдrнaтat{i tли значalttrrи спGктрaль}ýй полосJ t -й

(2Е}

ктер.,lстик грrфа G. (VrЕ) ,

+..4 уlt

и пара

,lO

по Фо9нуле

.r соотlетстa)цэ, спектральная попоGa лл,

.ePr}:. Усло.r}.с,, что GGли aar]..- -a.' aa
коооФ.наtа у* , ts. (1, ,... Дt) , lIчислiGтся
!?a,
'r 'l ll

эесrин (1., ,...,1r) иrtaGт кратllостl t . TorM эсG xнфe-
стaо спектрэл5trх ,trrвrй опDGдэrr.т зaпrинЕй rcтрхqеский спехтр

гвэФа О
Нa шG.! прraсдэн прt l.Gр тa|(ого спGкtэЕ м, дGpGaa. В ка-

ч€стlэ коо9дrнaтI

кэчэGтaе I - срсднскэадратхч{ое отклоненrс !a9lиH
! rtят оксцснтшсrтет lер.дв с(V) , а .

п" (т)
Для rcex поmс спaктрa yKasal*l кri.aрs вепшн , l(отоЁ|r. oнr[t ].
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Рис. l

соответGтв].Dт. спектральнaя полоGа мя асрцrrн 4 и 5 ийеет крar-
ность 2. Нуцераqия аепlин ! граФе произвол},наr.

Очевидно, что если г9аФ и}igет сиц.етрии [t], ,о з cne*rpe

будут яаблодsться KDaтrrre полосч (g прt!едGнноr. Ериirере верци-

}fl q и 5 обрaзtDт орбиту в граФa). 0днако спектральнуе полосU

l.огут Фlть крaтнllr.и l тоrда, когда будут соaпадать координатý

неэкв&валентнух aеплrн. Тaка, ситуаци, будет приaодить к тоaiу,

что спектральнraе поrк)сg, соотaетствlmцие р!мичнUr. по свойст-

!aн aепlrна}trrioгут даэать lклад в 9€личину одной полосU, кэх и

эк!иээлентнllе aероlинч. М, того, чтофl ,збеrать этой ситуации,

ror(нo расс!lатривать более Gлохнве спехтрu, пqдбира, в качaствс

коордEнат спектра различнче сочaтани, х!рaктерисlllк с цел}о BI-

деленll, кратнuх спсl(трtль|{х полос, cooTaeтcTa)лOqrrx только эк-
lивалентЕOa aepllиHal..
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Заriaтиrr, что agDllxн}rae спектрч иаоl.етричнtlх графоr с одar-

наковlии фатрицаrи слосв [l] совпадарт, поскоr|ьку и8 раaенст!а
их l-rэтроrц следует равенство Еначенrй всрциннUх меrЁ.че-

cKlix хаDактaрисlик.

ВерцrннIе спектЁ| rран8хтrвнчх грэiOов, в частllости цик-

лов, содер{ат одну спGктральнуо линир (ее кратность ра!на ll()-

рядку граФа), так l(8к все 9ершинr| в lакоrr граФе,3ляDтся эквr-
э8лентнllйи.

В двльней]е}r будеrr расснатривать спектрu э систене коо9-

р.r., (ХrТ) с Фуiкцrя,.}r Х =п"(т)а(т),1О-Э l t -
. э(т)k.lО-r , гдс В-(Т) - среднеквадратичное отклоне-

ме эер]и|{l,, d(т) - д""r."ц"я aспlrrнr, о(т) - э*сце"rрr-
Ситет веЁинrr, E - число вёptrriн с дан}fх значениеrr эксцент-

рarситета. Функции ! и r взrтч a кaч€стaе коардинат €пект-

р8, так как э |{ix предстaaленв осю!нIс liстрические характери-

сtики грaФоa: qункqил I отраrэет мGтанц}rоннrе Gвой€тва rра-
Фов, а l - экgцзнтрисит€т}сaG. Иrraнно 9T}l два клsсс€ опрarlэ-

лrот r.€трrlческие хaрактaшстrк, граФФ. КоаФФrциGнтr a 0унк -
qиях ! и l лодобраш для уАФстза иаобраrени, спактЕюa э

логарrФtrчaскох насUтабе; х}aоrда они будут оп)ценI.

}|о..ерs aэпf,rнп Y

ц

ll

l,

ц

1.2

0.5
!.2
3

Prrc. 2

0Trreвrrr, что HGcxoTp, }la относитGл5фtD слflностl ФуЁкцrl,
ara6paнlrx a качеGlaa l(ооояrнaт GпGктDа,!хGетG, прихэр (рrc.2),
д'tя кбтоDого не Utoл{rGTc, TpGбoaaнrra rрaт}кrстх спэlсралl}lх

7,|



полос, Gоотвеrстaупtих толDко g{э.l!aлэнтюil feplrнa}i. Кaк aид-
но из тa6лlцr фlc,2, аначеЁlя !6сциссu I rзrцин 1,2 и 3 cor-
падaэт. Следо!ательно, в GпектрG долlна поrarтtсi полоGа кр!т-
Hocт.r 3 м, aeп}tн, хоторцG эквизаr|aтнуt .,| нG ,aлtотGi. Эrо }q-
к) иrбеrатьr paccrlaтD.{aa, a кaчсстзе абсqrссrl Ф)rнкцио I' -
- х.g(т) , что по8аолит рашичить rеЁмн' с одl.rнакоa'....

зхачaнrrrNi бункцrrи I .. tlcTparиTb пояaленис кратluх полос длt
неэ|(l}aaaлефтlflх !€пtrн.

ЛосколLку пG9qд на}rи не Gтоtт qaлý поrска Функций, ул)в -
летlорrшliх cTo}iy t qrrоaио, то Функцrr Х и Y ,oTparщre по-

раано4у r€трrчесlolе особенности граOоa, oкaaraaolc, пqдходiрl-
}.!r дл, деIо}lс?рaц}lи aЕалrчЕ|х cao.icтB и эоа}.оlностей r.етриче -
ских спектров.

Покаlев, напри}r8р, кaк rao*Ho сраal.и!ать lGplrн}rrc спaктрra

граDоa одного порrдкa с paaнIr чисmra спектр8rILнух поrlос,а ре-
аулlтат сраанеЁl, испольgо!ать дл, упорядочa}rrl rраOоэ.

пусть (({,Jt)}, 1=fF, , (({,ф}, t=
естl }rнor(.cтBa анач€нrй спектралDнух полос rraт9rческих спект -
роr rрафa G rr Е, упорiдочaнцх по !6rraанш абсцисс. Тогд.

принципох упорядочсlия граl0оa э , Е r.roлreT €лухи?ь лексихо-

t

нхе болDrв дл, rраФа G

[l

: rrеныtiй rtortap rtxeeт rраФ,вектор абсцисс

4 - ft.8g22?, {l - l6.зaзls).

юрrдрк на парах c{,f). 1=IJ.
,{ ),1 ffi

Gпектрaльнtlх полос котоOого raлrется лексикоrgаФически 66льrrrх.

Такrдля КК[6 l -гоаФов ката-коtценGироэан}lt х полrбеф9оло!

[4], ивобрапенrrчх на ,trc. 3, упорлдочение эьtгляди, Gледушиr.

обраао}r: (СЛ) , посколýку пaDзrЕ пrть зн.чениl абсqисс

t втрическrх спектроа граоов G и Е соэпэдаэт,а шстое значa-

KpaTHocTD !сех спсктраль|llх полос равфа 2. Нt/}.еgациi полос со-
*)

оr!сlсraует нуrврaqr.. aепrrн l rр!Фах '.

lэобршэнlв дано a лоrар.iФ.иче€кш a.lасJт!6з.r)
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Pacct,loTpeHHueграфч G и Е лвляртся Z-эквиаалентнч-

ми. Понятие Z -эквивалентности бшло введено в [5] и основано

на совпадении у КК[6]-граФов вектора 2 = {a;r;r;rr;B}
получае}юго из r4атрицьa слоев [1]rэлемента}tи которого являотся:

d - диаметр, r - радиус; 1 - число всех попарно ра9лич -
l.|ýx строк в 14атрице слоеэ; Ir= (1l ,...J ) - вектор значе -
нuй, l. - число строк одинаковой минв, П =d,-Ц1 ; . В -
- (br..'.. Sа) - 

""*rор 
значений, Ь, - число вершин, ийер-

щих строку одной и той rre дlинч, т.е. равного эксцентриситета.

0тметим, что ,.lножества значений tУt l й

F', верщиннь.х спектров Z-э*"""алЪ"т"r"
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Е э вrбранюй систеr.е коосдrнaт со!падаDт. это след)lот llз
раэенст!а 

""*rоро" 
BG. ( й

п

риситета,

1з

вL tъТ....л*),

что и означае, ра!снстэо "оо*r."", ý{ ) ,
. На p)rc.3 дана }.rлrlостраци, этого сэойстrа:

СЛеИеНТЧ КОТОЁaХ paвl.ъl ЧrСЛУ aёЛlИН С ДаННtlВ gНаЧaНИari

ц },
.г.т!r+.т,тl

ординат спектрaльнuх полос гра9ов G и Е для lapllllн с o|l, -
накоaой нуiiерацr€й соэпадаlот.

Хиriические cтpyкTypu rrогут Фtть представлс}i, поiеченньOi{

граФави. }l€тки вaрФин соответст!уот aтoaiaaa илi их rруппаи,ll€т-
ки р€6ср - свяаялr. 8 качестве неток хопю расGraатри!вть хак

сиr.волu (наприr..ер, СЕ,, Оa, ý и т.д.), так и ко,lltчэстacн-
l*le характеристхкх - веса. Под accorr рсбра (сзi8и) хоr(но пони-

aтb, напрllьер, кратност| хalш{ческой сaязи, длину хиrrической

сэr3и и ,.д. вес взрOиц rao[CT бraтý предстаaлсн lTбlxrr количс-

СТВеННura' ДаННЧrari, ХаРаКТеРНРaИ ДЛЯ СООТ9еТСТaУПЦСГО aTo!,|a ИЛИ

группц атоtiоэ, наприиер, значения aтor.El|x 9есо! или вандер-

ваальсовu радиусч атохов. В [6] э качестае вссо! !ерllин и рэ-
бер предлагает€я испоJrь3о!ать эеличiнtl, э хоторuх учтену числа

всех эалснтнuх эrtcхтро|rоa энутрснних связей (мя aTorroэ) и чи-

сла всех электронов атоraо!, соединеннOlх данной свl9ьр (длr сва-

э€й).
Пустr G= (ТrЕ) - поr'rе.еrrrй граФ, Beп&lнu и рa6ра ко -

тороrо ийерт вес. Будеri н€зчвать повеченнчй граФ G , соотrэт-

ств)шlйй хиr.ической структуре 8 , мопекулrрпrм граФоlr.

Нетоический спехтр хиlriчaской стру!(туру определr€тсi с

учсто..r веGов tсрllин и ребер rолекулпрного граоa.

0дниrr из предлагае..ruх способоa tакоrо учета я!лrетс, сле-

дtш4ий.

2. l. }lолекуляDнrй метDичGский

2. ВершиннDй }.етрический спектр хиr,r.чеGких cTpyKTyD

спекlо с ччётоl. aесоa ато -
l{ов и свя9ей a качестве коэl0Оaaциевтов.
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mРЦЕлЕниЕ z. пуст" ((:a,У.) } , tB tP, есть хно -

(|)

raство aначений вGв!.tн}lого спектра граФа G (6еэ учета крат-

ности полос), соотзетст!!mцеfо хийической структуре l , ,
пусlD с(sl) - .эс aтoиil 8a cToyxTypru ! , r . Гi ,

,ai.Бу-
даli назuaать значениrllи (или координата1.1и) спек?ральной полосI
(спсктраль}rой лин!rr) t-й вершинu иолекулярного rрафа G

слaдlr!ц..lе вепiчиlltl;

9r(8a) - """ J-й связи атома gt , tB ffi, tr,

a l
п
l

.... €

9r(в.)
x(g.).

l

ll'

Еслl.r g(s

с(вr) + 1

у(в.) . у., t " ЦБ.
ll )

Р r(в ЕБ },rо

S. ),
у(Е,),

п tt
la) G

. эt.t|слrстс, по форнуле т(вr) -

lll cooтaCтcтayEla, спaктрал5ная полоса

). ... . -(6

)

).... . с(
9r(t..'
ts= (tn,. . ., 1*

- У(В. 
n)+ 

...+y(вrt)
) ..*", кратноGт5 L тогдапrr eToroB (ga

н8т, как и

lt
raноцaст:}о спектральнIх линий опрaделит rолекулrрнuй неrрriче-

ский спэктр хrхriчaской cTpyKTypu l.
В даfiно.i G,лучае aеса aтo.roз и сarзей учитIвбDтс, ! хачест-

ra коэ(фицrентоa пш определе}пrи r.Hoi€cT.a абсцrсс спектра.
На рис.4 изобраrеll спектрll ..оrlcкуляр}tlх граооэ }.€тrлбGн-

,ол! и нитробэн!оrtа, получевlче на основ€ Форrrул (I) с испоltl-

8озанией !}aачaниl aеGоa атоr.iоз и сзrаей rr" f6].C.ar""y *оорд"-

Функции

. C(T)l . 
'lоцно 

gar.aтrтD ) что на6rпдаaтся rrзкоторая l|преси-

cTaeHHocTD" спе|(iралD}ýх ,raн.lf, длr эт..х гр8Oоa. Така, сrтtацrя
объяснястG, слсдучlих oбpa!or.: попоrэнra aтoaioa 1,2,3 ! струк-
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о(ч)t

R
i,] ш]

a

,

z

l

t

п

2

,'1,
Md

l z

l

п. (ч)а(т)
l

вп t l to

туре rетилбснlола и ,х окрtlпaнrе нич€ra нa оlлrч8етс, ol распо-

,!оraвrя соотaaтстa!ших aтorroa з }итробен9оле. спектральнче ли-
ttlи ! этоi случaе рaзличаDтс, только для групп ('iВ, и ШОa

ll aтоaюa углеродa, сaiaаннuх с этийrr группа,... Кратносrь спект-

раль}t.х полос с lio,.cpa}.r 2 и 3 рэrна 2. Нуr.aрaци, полос соот -
!етст!ует н!aхaраt|их aaDсин a граФах. Иgобраrен}.€ д8llо а юга -
риФ,},lческоц хасштабе.

такое опрGдслaние rолекулiD}ого rrетDическоrо спектра яtлr-
€тся наrболее простll.a, поскольку t чrтuвaсi !лrя}оrе друг на

д)уга лr]ь соседн]tх aтol,io!. прr этоrr во aниlt aние не берутс,
8тoxll, нахояilиGс, от данюrо на расстоянl.и более едrницu.

Рис. 4
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Этоrо недостатка лишен второй способ опр€дел€ни, эн8че -
ний спектральнuх полос холехулярного rtетрического спектра.

2.2. }lолекуларнуй }iеrрrческий спектр на осноaе натриqц

Dасстояний дл, поr.еченнUх гоаl0оa.дан}uй способ опредaления со-
cтo.iт в использоlании riетрических характеристиl(, luчислrеrчх
}€посредст9енно }.rэ йатрицu расстояний для по}tсченЕх граQоэ,

котораi оп]Еделrетс, сrrедуцlиц браао.,r.

Пусть Gr (Т.Е) - ,.оп""уп"рнчй граФ хиr.ической стр),хту-

ш (понеченr+tй граФ, aерOпнU и ребра котоFlого ицепт вес). Пqд

Dасстояниеи da, неrд/ !епинаr.и 1rJC V(G) riолекулrрного

граФа о пониr.аетс, 1.9tнивал}нlй .ес (1.J)-ц"п" кратчай -
щей длинн. Вес цегiи опрaделяетс, как суr+.ар}ýй зес эершин ,
реберl состаaлrщи, д"".ra u"n"*).

0прцЕлЕниЕ 3

лrрного граСв

ца, в которой

а d.a a - всс

l,

а

. }lатрицей рассrоrний D(G)= [Плr|| "олеw-с р teply'ari назlваетс, (р ip)-r.rp"-

tJ есть расстояниa raехдl, вер]инаl.и

lерlинtl.
1,J,

Используя построеннуD таких обрааой rаатрицу расстоrнrй,
tФlно нaпосредственно рассчитать 14етрические характеристики

rr'|
мя liолекулярного граФа '. Наприиер, дистанqия r,олекулярного

граФа вцчислiется по lDорнуле.

-рD(G) =: Е а__.- з t"ъr r,-
0предсление raолекулrрного rетрического спектра в данной

случае совпадает с определениеи lеplлинного ветрическоrо спект-

ра ма обчкюзaнного граФа, где ! качестве координат l и r
r)

r.)

8ес qепи raofi(eт фпD определен и друrиrr способо}r, что gаar-
ChT ОТ ФrаИЧеСКОrО С!НСЛа, aКЛаДuВаеi,РГО 3 aеСа ВеРШ.iН 6
рсбер.

Фор+rуrrr длr эUчиqлеiиi х{lтрarческих хаDактеристик предстaв-
ленr э [|].
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На рис.5 изобрахеrш спектЁ. !tолекулярнчх граФов метилбен-

зола и'нитробензола. Систеllу координат, как и раньшеrопределяDт

Функции Х=Ца(Т)а(Т)1 t g C(v)k , веса связей взятч из

[6]. Как видно иЕ рис.Ьметрические характеристики, полученнuе

по ,.lатрице расстояний, более точно учитьlэарт веса в граФеi в

отличие от спектроэ, изобраtенньaх на рис.4, спектральнýе линии

всех вершин tuюлекулярнчх граФов кетшбенgола и нитробензола

различнн. Это объясняется теп, что в перво}l случае мя опреде-

ления значений молекулярного метр}rческого спектра учитчвартся
лицrь веса блиlкайrлего окр!O(ения, в то, вре!iя как по }tатрице рас-

,
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стояний aaрuин}llе характерисrики получаDтсi с учстоra зеооз
всех aсшlrн и ос6aD.

06а определехиr .{олекулярr.оfо хетоического спGктра хогут
бчть испоJtlэозаl дlr, ..аучевия с!ойст! холекуляр}ъlх грsФо! хи-
riическr.х структу9, а lакllе мя поиска корреляцrй с Фиаическиrфr

Gпекrраiи, поскольк!| даот Bo9rio|llнocтl с разной степенDD точно-
сти lrчитIaaть !вса aепцiн и ребер рассвэrри!аещх граФов.

3. Спэктрu хинr4чесхllх струхтур, опrrедепrеr.}ж

0рa гrtе HTa}t r

В ýl И 2 рaссцатриaалlсr aaрlлинltlе r,€тDическrs спектрýl. В

качестaс координат rх спектЕlальrflх rI,1ний испольэоa8.tись 8фaче-

ки, Функчий вепlrншх мётр]rческих характеристик. Ниlе расснат-

шваотс, !1олвкулярнýе rrетрические спектш, KoopмtlaTu спехтраль-
}цх пlний KoToplx соответст!у!т аначениrй liетрических хaD€к-

тер.rстик подграооз (qрагненrоr) ..ýлекулrрного гDаФа (хи.tиче-

ской струкrурý).
3.!. llетDичaский спек?D относt тсльюго пол(пQнl, оDагriен-

!втрrчaскхх xapaкTapOlcтrк зUделrот оl}юGитgль Е хзраl(терrlс -
Tlr<rr [2], KoToptQ carauвaoт с подrраФаa{r. Напри.aaр, дrстацtи,
rюдгрaФэ ESG опрсделrетс, к8к

Dg(Ф . 
"чrl"rС(ч,т),чст(с)

а l{ор..ироlан|{о€ !н.ченtе D(B'C) . 
;foy 

Оеtd ,!лrетс,

отюс]rтaлDюй дiстак|ией подграDа Е r О . Дналогичнче ооg-
иуlu ,{o||(}lo пол!вrть м, другrх riaтрич€скrх характэристик [2].

РaсG.{атш.ая }tскоторое roro(ecTц) подгеаOо. Е1}, t .
. iE a a гр!Фе G , поцlчих соотaетGтatlцэa llli(lзстaо lнarre-
кiй их относхтелlнuх riетричсских харо(тaрrсrrх (l*(Bar0) },

тов э cтpyKтyge. Как lnfie lrпохинaлось рахеa, србд]l нновестaа
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t= 1rПrk=lrr.В качест.€ падr9аФо. Фд} *.v, бчть 9!rб -

ранu, наприriер, ребра. В это}r случае будс}r иr.еть от}осительнче

ребернUе характерисrики, котор9a позвоrlяоТ сраgнивать относliГ
тельное полопение ребер.

Приr,rенение относитель|{х метрич€ских характеристик taofi(eт

бчть обосвовано Terl, что свойства хи|{ических соедrнений 3ависят
не только от наличия в соединении некоторого Фрагмента, но и от

поJюженrя этого Фрarraснта g liоле(уле, aзаиitфого располоr{ения

Фраrментов, Форrrн са}rой нолекуrrr [2].
Ilycтb f ={f.;1 =iЕ}- лiноrrество Фрагr.ентов, ff =

. {Е.. J=T-J} -'".*".r"о йолекул'рнllх стр),ктур " Ц =

= (пj(з.,гr)rl=ТЕ, J= IJ,r =1]i1- r.яо|(ество значений

от}юсительнuх характеристик дrrя (фогвентов fr g EJ . Тогда

l.olrнo рассяотреть следупцие (фагraевтнuе }aолех!rлярнUе петриче-
ские спектрч.

0ПРЦЕЛЕНИЕ q. Пусть

1=1.1 , входrцаaо эо все хr}.ические сtРуктурч r.Ho){e-

Будеir назuвать значениями (или коор-

f =(f. l t=r-д}, fr Е 
',

есть

|.lнo'iecтBo 9азличнuх ФDагr4ентов, входяцих в хиriическ)m структуру
! , n п*r(fr,!) .. nra(fi,г),1=ffi; tr,t.с ffi),
есть 9начения Hekoтopux отl.|осительнцх riетрических характеристик.

Б)rдех назввать значенrя|iи (ил,r координатахи) спе|(тральной поло-

сu (спaктрёльной ,и}9и) i-го ФDагмента пару значений

(n}r(frrr), Цt 
a(ft.!)). 

ТогАа gсе ri.oйiec'.o спектральнфх

линий Ф9агi.ентов определит Ф]Ёг}rентнчй }4олекулярнt й 14етрический

спект9 химической структурu l .

0пределенншЙ такhr обра3оt,| спектр, обозначилi еrо фрагriент-
}flй спектр l, характеризует относительное полоl(енr€ различнIх

Фрагнентов в не(оторой структуре l .

опрЕдЕлЕниЕ 5. пусть дrt(l,Е.) n n 
.(f ,Fr), t =Ti,

есть Еначения относительннх характеристик некотороrо Фрагt ента

fEE
clBa t= ф., i =1,1}.
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динатайr) спектральноЙ полосu (спекrраль}tоЙ линии) Фрагиента
(f, tr.). п" (t,rr) ).f t-* структурu пару значевий

8rrrlr5

l

0
1

l

l r9

г]

Тогда все }iнo|(ecтao спсктFtальнчх линий определит Фрагйент}ýй

фолекулярнuй метрический спектр хиiических ст9уктур l_l
1= 1r1 . 8 TaKor. спектре, назовелi его орагиентнuй спектр 2,
ипеется gозriолность оценивать относительное полохенис одного и

тоrо llie фрагйенrа в 9азлич|+lх структурах.

т l

iY

вil

a

,
Т. !

Тr!
а

в

.'

a

п

п
пп

а0

п

,
a
,
6
5
l
,
z
l
0

п tа

о .lо ,0
Рис. 6

На рис.6 представлен NетричеGкий Фраrr.ентнuй спектр 2 но-

лекулrрнчх rраФов,порядок которUх равен пяти. 8 качестве Фраг-

нентов расснат9ивалrсь rруппu CIl, Систеrrу координат опре-

деляD, Функции х - пz (ч д)a(T,G).1Oz, i = о(v,G)k.lО,где
Ц 2 

(v lG), d(V rG), О (Т.G ) являDтся отноgительнt'.'и llетричеGки-

ltol характеристикаriи эепuинu v в граое G . kpaTHrre спект -
ральrне линии, как и ранее, соотэетст9уот эк9и!алентнчи Фраг -
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r.еrlтэв (в дзнrrоrr случае 9|(a!|вэrtент}lrr tерllинaх). }laэкaltзаrlgнт-

a ODаг}rентI даDт разrrrчrrrc спaктrвль}l,е полосi. (м, гр8О8

!!" это полоGу, GooTacTcTaylpre Bepll.нar. 4,5 и l).
В оарr. сrtучаa ..Фно спсктр для кн ест!а

структур l и BtrqccTra ооагrrенто! l и paccHaT;rrlaTb отю-
сительное поrDl(снис lrрагr€нтоr мя aсaго raнопестэа хl.|{iческих

ст9укту9.

3.2. }laтрrчёск}.й спaхтD з88хr.ноrо поltоlGния ооагltентоa a

структурс. Рaссhотрен}ёG ФрalхqнтЁlс r.aтрaaчсские спекrрrl oc}io-

Ba|fl на otюcrirenl}rx хaрактсристикaх подrрaФо! ! грaФв. Длr

оцсвки a3а.rilФго полdlGЁrt пqвгр€ФФ ErEi з граФе G в

[2] rводrтсr хaрaк?ешстики aaаиiноrо полоl!Gниr. Напшв€р, от-
llоситaльная д,стaнцari

Функци,

D(E, ,Е) ,
D(c) ъ(Е.,),

DE(Br) 1\(v),

rro oTHclcxr,ro к Е aсть

rдс

грaФa .rпr

l

вg(ч) t("л),в

тaкr€ х!рактзрrcтlrкt по!!оrtrот оqенитt пол снис Brбpaн-

lФrо сэiGйстaа подrDaDоa l, нaпэlarraо, по oTHoE}lrD к цснтру
arбрaнноl соaок!m}iостиarо ч!стrlt.

]tодграDоa

prcrr.K ll Ill

; Е поJ,|учhr. tl aнaче}йl хaDaктэ -

сrraтриaall a качэGтaэ кооOгaют
, 1о 1r!, roTogla }toпHo рас-
спектралlнIх лхнral .l опрGде-

t l,

лiтl спактр allалоrичю оп{сaЁнg.r Daнee cпcKтparr lфэrrснrоз мо-

лекулrр}Uх структуD.ЬрDиDу, orнocrTCttb|fle }ralшчсскиэ ю9ак-
тaристt ки пр]r araGope систarl кооOдllфат, rопк,

раaл.tчlla ,.alричGскrlG GпэктЁa aatхх}aого по!ю0(€вr, под|,раaоa 3

граФе илr,ссrla гоaоЁtтl о хи.l,|чзс|оaх ct9t KTtl9tx, раэл..чнIс liaт-
,!rчес|(rе Gпaктрta aЕtlll.|{опо aкlлоrсюl, Фрагrrентоa a стр!/ктурс.
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Taкrlr обDаао.., нетодlrкa определG}iхя от}rосител5но|.о поло -
пёниi подграlDоэ в граФ€ дает цатеrатические сDедсraа веrрraче -
ской хаDактериsации lФrlэкулrDного rрaоа с учстоi сrо стDуктур-
}tlx особсr.ностсй и всGоa| а raетодика определенrt ,.етричaских

спектров по8!оляст отраlать наглrи1.1о эти особенности.

В цвлФ. ,lолaкулярфUa нстDraческие спеt<lрtl, как и ФalзaчG -
ские спекtрta, дaDт некоторче обцa прсдстаaлaниi о строении хи-

!r.ч€скоrl cтpyKT!.pu. Напр..r.ер, и в сп€ктр€ i'C Я"t, r., a r.GT -
рarческо+. спектр€ содернаrсi спектральнuе линиl экэиa8ленrнuх

эеплrн. Иriсq4aасG, соот!зтст!и, ! свойст!ах спсхт9ов даот рсалr-
Hylo Boз}roцlrocтl поarска коррaлiций хежду }rсlричесхими,l Физичс-
скиraи спектраraи.
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