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0дн из спOсOЕ08 oп]iсдн]lя х1{}lшЕских грдaOв

с пOfiO!ьо цЕпЕi

и. и. стDокоз

Детальное оatисaние структ}.р оргaнических соедrlнсЁий нr

уроaнс отдельнчх aто.ов lли халrц rруй этоrrоз (нелкоблочное

r<оаирование) iaляaтся униaсрс!льlfli t удобнI}r для tатalaтrче-
ской обDa6откr.. С друrоl cтopoнtl, кDупноблочнЕ кодrr (такие,

как линGйнаi эапt.сь Вхсаaссера [t]), как праaило, болеа Koir-

пактlll и aюнrтнU хlliик)/. По н}lц вrчG atriс}iить, lt! каких чaстGй

Gостоит юJЕхулаr]l aoccтaнoa.rтb сс полнчf, эrrд. 0бtсдlнитr до-
стоrнстaэ обоих приц|ипоt кqдхрованrя по9aолrл фa програr,*iо-

реализуеrOй псосход }rеrду нlхи. Слqность такоrо перехqда, об-

усло!лaннar шогообр!Еrеr. ].сполDа!iэl.tlх пр{ l(одироaанrи струк -
т!.рнцх блокоa r п9аaхл, rrоr€т Фlтt уr.зньuенa ! рахкaх преtра_
гасrlоrо в дaнноl работз !аaиаfiта крtmноблочюго кодa, ! кото-

!rо.{ a хачеGтэе кршнrх блоl(оa aUступаDт TortDKo Jt{н€lнUс !наст-
ки (цепи) iолек!.л. Jlcполrrоaанra цGпеl дл, сlrcани, граl0оa

прGдлагалос} rr ранgс [2l r't, с точки зрени, хиr.ика, явлtетсi
aполне ecтecт8eнrrr. 8 csrro}r дaлa, скелaт raолaкулl }roпHo Dac-

схат9ивать как цaf|о.lку вершин (рис.lа,э), либо хесколько цепо-
чек (рlс.lб)r сrrаaн|t.х l.atцy собой э оtрarlaлзннuх .{сстэх. Дл,
|!олного описaнN, цGtrоrrкl. достаточно rадать ее длrнy (чrrсло вхо-

дrlих a нсg эсЁчх. p.{c.la). 8 более слоrщrх случaях слaдует
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ук!Еать длинu цепей, составляOlих юл€кул!a, а тaкхе те у9лl,
KoTopUe сtя8чaаDт их l.еlду собой (рис.lб,э). Таких обраsом,кqд

хraцического граФа a.ояет состоять иэ двух коtaпонент l описания

цепaй и оalисанхя с3i3ей нёtlду ни|ar.

на3овеN такой сaюсоб представления гDаоa'hокрuтlеп цепя-
a,iaa" и qtр€Аелir его более строго с пояоqьD тзрминов 'lцепь|| ,
|'сэяЕка|l. Цепь - это неповторяцаяся последоtательность ифци -
дентнiх друг другу вер]ин и рсбер. Цaпь долl(на начинаться и

хончаться !ер]rной, санa, короткая цепь состоит иэ одной !ер -
tмнч. llокрgтие qспями 9аклDчаетс, 9 вrборе неперес€капцихся

(т.е. нс rrвеп|их оdlих верщrrн) цепей такия образон, чтобн 9

них воllли aсе aзпtllнr грара. Ребга, не aо|tсдuие в цепиr наао -
aем ||свt3кaни||. В тахой терrrarнологиt,t покрIтrG qепiни rрaФа

представля€т собоl rюiеGт!о цепGй и ннохестaо сзrЕок (а тео -
9иr граtDов пqд поl(iьlтиеra цепrви пониr.аетс, нaбор цепей, кото-
prpt !кrтчаеt все реб9а и aапlинч грэФа, причсr. aсрсинч,воiюr-
rro, боrlGG одного рааа).

r) На эrоar рисliнкa }r далс€ цспи пока8а|fl сплоо}araхи линиrrи,
свя8ки - пуllктироa. Hor.e9a вешин обоанач!Dтс, однх,. сr|aо-
,lo}.: циOроaa, нуraaрrцri от l до 9, аатех последоватсльно
бухвU л!тинского алDав}aта. В/кодa покрtlти' цaпr|.и чхсJrоaов
8вачение ка!|доl,о сl+t!олa сле!а от тФaк{ qlрqдgляст длхну це-
Пl., СПDtaа - ПaРt acpoliн, СaЯlgaаП|liЗ ЦСПИ.
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Покрrтие цепаrоr ! прйнrтоl олределении liloпHo 8апйсатl ко-

роткиr. и просто дешиФруеш0,1 кqдох, ! которох qепи опIсaн9

к€к их длrнu, а сэязки - как пrрry нойеро! связнuх вепl.rн.При

этон вершинЕ долхнr бl,rь пЕюву.€ро!анч по по9rдку !начале ! од-
ной цепи с одного до другого ко}lца, затс.. ! другой и т.д. При

этоп длинl qепей ! кqде долrнч бuть 8аписанI a той rе последо-

вательюсти, ! kоторой цепи фlбираDтс, мя нуме9ации з них aср-
цrн. СсяЕки, напроти!, taогу' бrть пеЕЕчислену в л!бо порrцке,

однако длrt единообр63ия rrr будr-я рбgraraгать их по стаDOинст-

ву, так чтобU чхсrlо, отвечalоц€с списку связок, бuло ниниваль -

}iorнo arдеть. что )aказани* услови, доп!,скilрт sап}rсь од_

ного покЁaти, цепrмi раgltaaи кодаraи э зависиaiости от того, с
какой qепи l,l с какоlо ес конqа хачать (и продоluить) Hlrrrepa-

цио вевдин rраФа. Так, для покрчтия цспiшa нa рис.lб raoraнo со-
ставить 24 palнDx кода, часrь (оторýх показана нa рис.2. Инчr+r

СrrОЭаяи, КqД ПОкРUтri цепяaiи вýро|цен. Более того, и са!ю по_

крgтие чепяriи Bupolцcнo, т.е. граФ (зэ исклвrсниен отд€льнuх
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сиr,OaетричнUх граФоо) BorrHo прaдстsвить несколькими ра3нIrlи по-
крuтилrrи (6yдerr счrтать, что двa покрtтl, цaп"", 

"о"пaдэпrr""-
лrt их l{orнo 9апхсать одинакоэur *одоr). Тrк, крохa покрýlтиi
граФа, приведеняого на риG. 16, ссть GqG два (нс считал др!rrие,
произtоянUе от них ра36исния , когда двG цепи и связка состав-

лrрт цепь) (рис.3). Нетрудно !6едитьсr, что с учето.. тFех до.lу-

lao.1r36
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5|



ст1lrчх покЁ|тий ч}lсm DalHIx кqдоa, оп}lсl|aац]lх ! данно}t сл)r-
чае граФ 2, З-д..rlGтrлпентaна. достхгает 76.

проиsaодное
раsФrсн}.е

Ряс. 3

Тsки;. обрa!о}r, G!ц€ст!уэт .фоцденность покЁlтий цепi}.t{ и

эчрсirденкrсть их кодов. С другоi сторону, очеt.цно, что !Uбор

aдинстaенного (кано+rичесr<оrо) хода хог Ф. облсгчrrть рецGни€

ряда аадач обработки структурной инОорr.ачии (э тоr числе поиск

88д8Еноrо rраФa в баsс даннrх, напDrrr.aр, пр}. 9arlстр€цtи хи и-
чесl(их соедlнснrй). Рассютрrrr д!а приGr.а канонr8ации кqдо! по-

крuтllя цепrхl..
ПсрaIй на!о!еtl l}словно-канонических |. G5tTb €го состоит a

оэа6rcвrи ,5лец/rlrрного гDаФа на qGпи и сэязки ллбttи, но еди -
нообраsн$. способоr прх условrи, что сго aе!цйнI уце получили

канонич"скj/о ну|iераqm по кaко}rу-лNбо алгорrтrrу. При ,тоrr иао-

юрФrUе граФч дaйстarтельно получат одинaковIе кодн,qднако ка-

ноничнUни они будут только з рапках KoHKpaTHUx проrрarrв нунa -
рaции aспtlrн rr рaаборки граОо! на цепи. Если воспоJIь8оватьс,

дрlrrиrrr прогр€r.ма.х дл, этоl ше qели r то кqд граlф lioшeт иtr.-
нитlся. rlростота рGалиаации "услозно-каноничсского|l прraa.э обе-

спaчta8aтсr,с qдной стоalонUrраспроGтDанaнностьо удобнIх х эФ -
Фехтив}flх п9огра.н канонlrческоЙ нуr.€рации, а с другой - aoar.o|l-

ностьо прrиaнитý нGсло|rнUй алгорrт}. рa3биени, н€ qепи, которrй

lФre, !aшDчатьсr, H*tpr}aCp, ! rrборе цепей такиra (59аЕоaa,чrо-
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бс пераая и последушиС верщинч цепи иliели по возиоt{l.юсти }ieнb-

l0yD кратность. Последнее условие, хак нет9удю убед.ться, мя
больlUинстЕа rраФов органическrх rýлекул гарантируат ш.нrtiаль -
нуD мину кода, a его идефтичность м, qдинaкоэuх rраDов обес-

псчиааст предвариlельная канони,aеска, ну}rераqия lерuин.

Более привлехателен, на Halr вЕгляд, другоi подхqд, когдэ
'канонически1. коАоaa покрrтия цепяяи считастся лексикограоa,lчсски

сs}ruй rrлад!ий среди всех aоаиоrнчх для данного граlDа.И}ни}l сло-

Ba}i,, если рассriатривать последавательность сиraвqлав кода как
(исло, то хаюнtческий код обязан бцть вtнrо.альнuц. Тахой спо-
соб кановrsации (назоаен его "строго каноническиr.r|') gадает

свойства кодаrне ограничивая пути его досr"t*е*ия. Надеllнцй (но

длительнцй) путь поисха строго каноническаго кода - поrччение

всех кодо9 длi данного граФа и вчбор наиraеньшсrо иэ них. охно

поха3ать, что йинипальнUй (строго каноничвский) код иlеет rи -
ниt альное число qепей и сэязок. Дсйствительно, количество сиra-

валов в коде, т.е. его дrlrна L, рsвна п+2Ь (rде п - число це-
пей а ь - число связок). с другой cTopoHU, череа п и Ь BHgala-

пп
Gтся число ребе9 В граФа: В. Е (r:-l) +Ь. ElJ - п+ь, где

i-l ' i.l'
I. - длина i-й qепи. Поскольку cyrir.a длин цепей 1. равва чис_

лу узлов N грвФ!, ,о п - Ь + (lFl). 0тсOда L. 3п + 2(l-N) .
. ЗЬ + (1,1-B). Так как N и В - константц, то rirнимальному L

долl{hЕ отвечатD rrинииальнuе п и Ь.
oпищеra кратко используеliцй наi,!и переборнUй алrоритr4 поис-

ка канонического хода покршirя це,rя"и.
llra. l ! j/даление части 9ебе9 граФа такиi обраэок, чтобоt у

,Фбой вецлинч осталось не более даух инцидентнUх ей ребе9. В

реэультате доляен получитьсi граФ, сос,t,олций только и9 ц€пей

или поостUх цихлов. При каt{доl, возвр4ении на этоt |лаг l.8 ис -
ходного гDаФа удаллется д9rугой,нс встрсlивUtийся ранее набор р€-

бер, а при исчсрпании эсех вариантов аrll,оритlr оканчивастся.
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ЩLl: пqдсчет колrчестaa qепGй, нa Kotopue распадaется
гр9Ф после уд8лени, части ре6€р. Еслиrкрове qaпей, о6нsрупенl
цишU либо ч}.сло цвпaй боль|tс, чев ! qднов и9 преfних 9а86и.-
ний, то слсд!aет сраау пе вернутьс, на псDвUй шаг.

l!аг 3; нуr,€рацar' lcлtlxн 3 цепях ! TaKoll поЕlядкеrпрп кото-
0orr код бш фl .iладцlии. Неслоlно пока!ать, что мя рaзбитого на

п цепей граФа в обqеr сл)лае есть (2n)trl способов нуrrсрации. В

дейстarтельности, конaчно, нат необходtraостй поп/чать lcg ко-

дu, так как поllятно, что дпl саиuх хлад]kх нуяерация нечl.нает-

с, с ко9отких qепей. Для того, чтобU но|aсра acпll.н a сaя8хах
бьlли как llo|Ho riеныtс, для ка|дой с!я!ки требустсi свой поря-

доl( нуrераqиr цепей. Дя в!aбора оtlrи..альной н).нерац]lи Katlвa,

связка l|голосует|| за свой порядок, пDичен приорит€т отдаетq,
свя8кав, которrc обсспечиваот более r.ладшrй код. Такин обра -
Eor., на этоra щаг€ перэбор ,.опно исмDчить. llоэuй кqд 3arror.rнa-
gтся, если он владrc всехrполученнчх paнrlC, gaTeri следует воз-
aDaT на пеDвlal щаг.

0писаннuй вцra алгоритra позaоляет кратко и qднозначно Еа-

кодироaать граФ фs учета хияичсской п9иродr вепдин. Известно,

ОДНаКО, ЧТО cтpyкlypy qДНОГО И ТОГО Пе СОеДИНеНИЯ l.to Ho ПРеД -
стаaить }lескоrlьхини гр€Фaни. нsпринер, граФ 6}rФaiила rпеет 22

всп!инч, ссл|,l иraи ,влlотся aтol't|, ll только дlеi еслt. аа веп!и-

ну принять Фенил. Подобнчх неодно8начностей !ý и8беtали, п9и-

нr!, что !еплинаrи rогут бl.rь обr,rнне для оglганическоrl xrlиl'
элеиентu Bl.ecтe со связаннtliи с нини aToraara, !qдорода, напри -
}.Gp, С, СЦ, cвt, СВ,, О, ОЕ и т.д. При эrо+. car. ато}. !оАоро-

да не дол ен lrcтупать в качествс отдgльной !еDоlltнч и ни однa

велtина l{G по{ет бшь соста!лена иg другйх, т.a. эеЁшl{U типа

СО, cs, ctu, и т.д. недq!усти}iu.

Ребоа хиl.ичсс(их граlOо, тaкпе юIно описать н€одно8нач -
но. Наппииеg, допустиrч cTpyKTypHUe Форr.улI ваФталина, приaе -
дсннuе на рис.4. Форrrально эти r9аФ| р8зл,lчаотся KpaTHocTbD ре-

-
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Рис. 4

беD, но отвеч!рт одфой raолекуле, крЪт"осr, с!яэей которой оп-

ределrDтс, гarбоиди3ацией ator.oв углерода. Поэтоaa)l a{l посчитали

целесообразнu.. Briecro крат}lости свrзей у(аЕuвать гибр.rдиаациD

Gвязнý.х !ерr|ин. количестrо негaбр..диgованнtх р-электро}lовrспо-
собнuх, о69а9овýGать двойнýе (тройич€) свi3и, аадается при опи-

сании хи ической п9иродн веплиньa Blrgcтe с кодоr'l хийrчqского

элеraента и его координаqиофнura числоr. в данвоi вaлентн(r|a сос -
тоянии Ьrс.5).

Десятичнuй

lб

22

2l
26

36

ooolIooloo
ooolIorIio
о о,о t | о l | о l

ооо t 
IooloI

loIol
Ilo,oo

llвоичнUй код ВеЁина

-сн.,.ё

Эсн

N=
кооgдrнациоl{ное число -|

с1 Br I D)Kqд aTor.a (С- !, }F2.o,P,si,P,s

Рис. 5

Количество аrовов водорода не указувается явно, но его
леaко вшчислrть, если от текуцей валентности элеrента вччесть
его координационное число и число р-электронов. Oтriетии, что
хоордaнациофное чllсло oTparaeт хrr.rческое свойство верlllинч и

Ho)l|eT отлrчатьс, о' ее степени в конкретнон граФе. В зтоr. слу-
чае считается, что вершинё ,riceT свободнraе свrэи - столько,на-
схоль(о отличиa.
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Предлоlкеннче вшще правила позволяот закодировать хиltiиче-

скур природу вецOин и связей 14олекулц лищь единственншli, кано-
ническилl_образоrr, правда, за счет потери части инФормации.Так,

9ная лиlль гибридизацир веплин, нельзя ра8личить ре9онансные
Фор}tы в антиаро}lатических п-системах. Но учитывая, что даже

очень подробнче сведения не исчерпuваlот всех Qсобенностей

строения l.iолекулч, a.{ц остановились на данно1,1 способе кодирова-
ния, учитчвая его кЬrпактность и однозначность и оставляя во9-
tкrжность лрбур дрполнительнуD инФормацир (например, распреде -
ление зарядов, гео}iетрир tiолекулч и т.д.) в необходиl.tшх случа-

ах хранить отделъно.

Структура данньaх. 0ценка приrriени}rости предлагаемого lteтo-

да покрьaтия цепя!tи проводилась на специально скоiструированноtr,t

r/taкeтe базы даннчх. 0снову базu составляет Файл прямоrо досту-
па, в Koтopot"l хранится вся необходиr.tая инФор}iация в виде Еапи-

сей перелiенной длинч" 0сновной объеr.r Файла заниlttарт l0 500 за-

писей об органических молекулах в виде канонического кода по -
крuтия цепял,tи и описания химической природý верlt!ин (на рис"6

t.

9 21 lб 22 21 21 21 22 25 36 t_8 13 |7
число
верщин

типч веплин

5

цапи свя9ки
+t'-.J
канонический код
ПОКРЫТИЯ ЦеПЯ},lИ

6

,
0

Е9
с=ш

Рис. 6
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пDиaGдена подробнаi структура aаписи). 
'ьннш 

о холекулах по -
л}.ченU из иацинноrо каталоrа сисtенu кOiiпдс-нС [3] и sашиФро -
ванш о виде каноничсского кqд8 по описанюиу aлгорrтху. Дmол-
нrrr€льно Е баау д!ннgх вклDчено около 400 запиGей соэер!Еяно

иного характера. К,iиra относrтся: э"п""" орr"r"*""ких 9вакций

на iзшхе кояанд . |lструктурноrо редактора'| (сrr.нипJ rсписки но-

llepoв записей, облаяаtоqих 9аданнull свойст!оr. и т.д. np}r этоr.

обqий разl.еd Файла поха сра!фительно mал - 200 килобайт.

0сновной Файл поэволяет находить Tpcd)acr.yD аапись по ее

тек)лцеr.tу ноиеру. 0днако есть возllоцность припиGать лобой аaпи-

си одно или несхолько произеоr!ьнчх иrен (кrэ,rей). Эти tlieнa
ariecтe с отвечаоциt{и иl,| но|.ераa,lи ааписей организоэанко хрaнят-
ся в отдеrrьнtх Файлах меньщего pa!}rep!, что обеспечиаает не

только поrск записи по и!|ени, но llt прои8вольнуо ,орrанизациD

9тих имен с аозraоliностьо их удаления и aстэвки. В этоl. скьl€ле

основноЙ Файл - бесструктурriое хранилrце rrнlюр}.аqии, а Файл9

ицен 9адаDт хашUй своо структуру даннчх.

tlDогоаtlхu поискa и обработки иtrФошации, к виl.l отноGятсi
пDоrраl,liaньlе соGдства дпя реUения Еадач, KoToprae наиболее часто

!озникаlот при рабоrе с базой даннt|х по cтplrкTtlparr и G!ойстваra

оргакических aaолекул:

l) изображевие riолекул на эхране или на буцаге a привцч -
но.. мя хихих8 вrадс (визуалиэачия);

2) обратr.й проqесс - эвод чеrювекоr4 в ЭВН инФоркации о

}rолекулах оргаfiических соединGний (ввод cToyKTlo) ;

3) поиск хrirчески)( rраФ! с 9аданнý!t Фраrнентоr (подст -

руктурнuй поиск) i
l) поlск flеоесrчGнl,ti хи!|ичGских граФов (цаксинальнuй о6-

ций подгрэФ).

Для этrх цел€й }tý используея разработаннuе Har{rr прогDа}. -
rar. oт}raти}r кратхо их особснностr.
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3адача !. чтобtl пол!aчить близкое к пра!диaоrrу и9обр8ценrе,
програrallа виэуалиgации р€6отает с простой матеraатической мо-

дельо riолекуrъl, rде вероиrш ведут себя как щорики 9аданного

дианетра, причеll. свя8нч€ пр9iтягиваDтся, a остalлýнIa отталки-
ваDтся. По шеланrD raоделирование raопет происходить как g пло-

скостиrтах и a пrюстранстве. 8о избеrание ощибох }.rодель стро-
итс, постепенно, начиная с лaбой верцинD, причем после лобав -
ления каlвого новоrо '|шарикаl| aaодель приaодитс, в равновесие.
llри этоrа ),читUвается !9аrr.rод€йствие вссх пaр свя8нUх веэшин и

пар несвязнllх, если онll нахqдrтся не очень далеко друr от дру-
га.

3адача 2. 
'lля 

взодэ в ЭВН структурнUх Форвул обччно при -
aiеняDт програпмч, позволяпцие скопировать рисунок }iолекулу на

экран дисплея, испольауя Braecтo каранда|ца и ре8инки клавиату -

ру, свсто8ое перо илlt другие технические средства. 0днако и3-

эестен rr другой путь, когда ofrepaтopy предоставлrется набор ко-

}rанд дл, изr.енения связности и хиraической природ$ вевrинrа ри-

сунок цолекулu создается автоraатически по ее топологии с по-

ноlцьD програrir,{ вхgуализации (см.,например,[4]). Этот подход и

рaалиэован в наrеЙ програ}a}aе. В нaЙ использован принцип '|хиl.и-

ческоЙ кпавиатурu||, коrда к8tfiдоЙ клави|д€ отвечает определеннuЙ

хиliический Фрагиент, которчй при наltатии клавrцlи либо образует

новуо irолекулу, либо взаиriодействует с aведенной ранее по типу

реакции заraещения, присоединения или цихлизации. [lричен r4or(Ho

вчбрать хак тип реакции, так и верщинц, по KoTopU}i произойдет

взаинодейсYвие (реакционнuе цевтш). Harr капется, что этот под-

ход психологичесхи бли9ок к вооприятиlо хиraикоп и l.ожет бlть

развит далее с учето}a }rногообразия органических реакций.

3адачи 3,4. в каlrдой из этих задач требуетсЕ проверка на

идентичность подгрэФов в соtоставляецJх гDаФах. Упроцение этой

процедурч !ш наlлли в итеративнов переходе х ребе9нu}r rраФаи,по-
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скольку вершине п-реберного граФа в исходноl. граФе отэечаaт

подграФ иа п вершин.

зультатов.НакопленнuЙ экспеDиraентальнDЙ опIт

по9волrет отraстить сrЕд)rпlиG особенности предлоriенного способа

кодирования rФлекулярнl|х структур.

t. Небольшие ра9иерч кода в сочетании с п9остотой его

расU.Фровки. Во }.ногих задачах, связаннrх с прос}iотров боль|llих

raассивов даннuх, значительное вре}aя, проalорц}rональноa разl4aру

записеЙ, ,ратrтся на их чтение с энеUних носителэЙ и исполь -
зование более лаконичнuх аапйссй позволiat усl(оритr этот пatо-

цесс. Приrедех статистrческие данн!Е по разr.leран ханонического

хода. Среди 1000 соединений с !юлgкулярнчr.и веса}rи от 160 до

290 пакGицальная длина кqда составила 22 бай'.а. rrrни}rальная 6,

а средняя 12 при среднеr.r количествQ верлин t8, т.е. по 0,6 бай-

та на вепlrн)a. 3аметиt, что длина кода напряrrуо не sёэисlrт от

числа вепtин и ребер граlDа. нап9r}rер, длi и9оi.ероэ октана она

.арьирует от l (н-октан Сh,-(СВа 
'5-СН r) 

да l3 (2,2,313-тет -
рацетилбутан, (СuJэС-С(СНr), ). В оf,Яlеr случа€ дл, ациклrче -
скrх riолекул отнощение минц кода к количестaу верщин сэиде_

тельствует о разветвленности йолекулш.

Каноническrй ход локрuтия це -
пя!u.i l l2e. l62l3K7BAr.bllIN
Bper,{' , 7 секунд

Каноничесхий ход покрчтия це -
пrr.и| l ! l l lJ. l82 взI4ýк7вдЕ};NItl
вЕЕвi - 20 секунд

Рис. 7
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2. Для сосдинеаий,6лизких по

структуре rB кодах похрl|ти, qепяхи

встречаотся соспадашие lли не-

значительно различаrllиеся участкr.
Hanprr.ep, на рпс.7 нетрудно заr.tе-

тить . l(qдах по9тор ...7ВАГЕNIN,
которцй отвечает Kpyrt }lo..ry участху

скелета, o&|e}ry для обоих соедйнений, пDиведенно}.), на рис.8.Есть
основанtя полагать, что подобнUе gовпадgния неслучайнýl и a та_
ком qлучае 14огут оказатьс' полезнuaaи l ре]ениll задач по Haxotlt -
дениD обцих частей граФов. этот воa!рос, однако,нуlqаGтся в даль-
неfuей проработке.

0стается т8кхе невчясненвur., нельзя ли предrlofить непеgебор-

нUй алгоритl4 поrска строго каконичеGкого кQда покрtlтия цепявr.
ВрG}.я попучения этого кода по описанно{у ! данной работе,лгорrт-
l,|y прибли3rтслDнс проalорционально KopHD третьсй степени иl числа

всех gog.{otfiнllx дr!, заданюго граФа разбиенйй на цепи. Нетрудфо

вид€tь, что t(аlцая вепина степсн]r 3 уаеличи9ает число раэбиенrй

з 3 uлуt 2 раза, поэтох), длительность поиска ханонического кода

мя кр)mкaх и разветвлaнн}aх нолекул aaоllет охазаться значйтелDной.
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