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НЕКOТOРЫЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ И 0ПИСАНИЕ

йOлЕкулярных (пOнЕчЕнных) грдоов и их пOдгрдоов

Л. И. }taкapoв

Конпьотернuй анализ зависи1,1ости "стру(тура - сэойство'l хи-

l.{ических соединений осно9ан на гипотезе о той, что свойства

соединений опреАеляDтся соответствуцциr.и ст9уктурннa.и Фрагмен-

таr,lи и сYруктурно подобнUе хинические сaединения обладарт блrз-
киriи свойстgа.,lи [l]. Цельо анализа ,!ля€тся поиск структурнuх

Фрагментоэ, определяоцих свойства соединений, и прогно9ироаа -
ние свойстэ д9угих соединений на осноэе данньlх о !хоtдении в

них таких Фраrraентов.

Ия ко.rпьотерной обработки даннчх о молекулярнUх структу-
рах и их Фраrriентах необходиl.о ввести соответст9уtцие натепа -
тические !tодели. 06Uчно, в качест9е их riоделей иGпользуотся яо-
лекулярнuе граФь. и их подrраФl. [lри этои в зависи..iости оt кон-
креrньaх особенностей иссrrедуеt,lого се}iейстaа хrr.ических соеди -
н€ний для их описания хоrут бuть испопьэоaэнч подrраФу ра3нý|х

видов. Наприriер, подграlDu связнuе или несвязнýе| ,к)роценнuе

или частичнu€; подrраФчl обцие для гра(фв несхольких соедrне-
хий, наибольшие обцие по порядку или определенноrо порадка с

фаиболылиr4 числои ребер. Kpa e тоrо, для описаняя структур ис-
пользуот и количественнь.е их характеристики - aaеyрические ха-

ра(теристrкr, топологические и инl0ор}rационн!,е индексU, оценки

взаихного полохенr8 подграФов, оценки степени подобиi граФов и

д9.
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8 данной рa6оте дано Glлстariатr8иро!анное опrсание подгра-
Фоa, относ rхся к aý|делaнно}rу подграФу данного граФa, прrвс_
денч ЕекоrорЕ !rт!эрl|вэния о сaойстlrх обц}rх пqдграФов паЁ.
г9аФоa, мя !3!ешеiнuх гра(фa описанs колич€Gт3€ннче характе-
ристrки a3аиц|{ого полоrени, подграФо! r граФе и оцaнl(и стспе-
хи подо6rя граФоs, рассrrоrр€нu споGобU описания r.олекулrрнчх
(поrrеченнrх) гЕвlф!, использушие их характеристики и под -
граФt|.

}lолёкулярнUе графt и .rх подграФ0l

В качестве l4одрлей riолекулrрнrх структур хиrических Gое-

динений и их Фрагraентоа обuчно испоrlь9уотся молекулярнче гра-
llн и их подграФr. l{олекулярншi гЕв(фм хинrческого соединения

на3t|ваDт поr.еченнчй граФ,!едrифu которого соответствуот атона}a

или групп€ii ато..ов хинического соединения, а ребра - хиriиче-

скин связяra }aе!aду его атоr.аии. Пр.. этоri каrдо у Фрагt енту iro-

лекулярной cT9yкrypu соедrнения соотвстстэует определенньlй

подrраФ нолекулярного граФа. }Ътки граtDа и еrо эле!rентоэ (вер-

цlин и р€6еrr) iiогут содерlать различнre даннtе о r.олекулярной

сlрукlуре, а Tor. числе даннuе о типах элементов струкrурв ц

значениях их электронно-тополоrических параraеrроэ,наприr.ер,для

ilолaкулu - и}a, хrraичеGкого соедrнениr, сrбъе" l,t дrпольнuй "о-
мeHT tiолекулu, энерrrи граничнuх }rолекулярнuх орбиталейi для

arolto9 - ийя, эФФектrвнуй заряд, эёселенность вl|сщей 38нrтой и

ниrней свободной raолекулярнчх орбиталей; мя йеrатоинuх свя-

зей - индекс Уайберrа (крэтность) и п9остранстаенная мина свя-

зи.
При!еденнrе нике определения типов прдграOов

сооtaетстaуот определсниrх иэ [2,3] и м, простотч

относяlся к непопеченнl|и гDаDаr.i и l.х подграФаra.

в осноэноi{

описания
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Пусть G(V,X) - граФ, tr.i€цlиt цноr(eсt!о Beпtrн v - {v,),
i. |l2,...,pc, и нноtrестэо ребер Х - txr}, j. |,2,...,сG.
Kalцoe ребро х € Х cooTBeTcTBtcT паDс (ч,ц) всршrн ч;ч,е vrпрй

этой ребро * . (vru) наэуваот инцидентнч|i вевдина}r v и ц,а эер-
l|lинu v и ч, соединяеltьtе ребро,t х, назUваотся craeпHuмr. ГраФ

Gl(v|Дl) HaqUBaoT поrlграФоr. (частьD) граФа G, G| ЕG, aGли

его i.HollecтBa v| и xl содерrатся в соотaетст!уших внопествах

v иХ, v| gv, x|gx. Ка мй rcдграФ ctý G однозначно gадэ-

ется (пороrrдается) rrHmecTBor.r сrоих ребер Х| g Х и иr.еaт мно-

tl(eсr!о v0(|) . v, ý v всех эепtин, соеАlняеtiцх эти..и pa6partи

(иgолированнuе aепшн9 r.огут бIть эадану, если мя капдой вер-
ltинu v € v граФа G в!естll ребро-петло х - (v,v) €х). в это.l
случае подграФ G, бчлеrr назувать частrчнuн (rл, реберно-порош-

дeHHtr.r ) и обоgначать как С| . С(VO(r)Дr) - (xr). ПодграФо}r
uGi, поDояленнвrr (или веплинно-пороlденнчl,r) э граФе С riнorecT-

во|. вея!ин vlE vrназUваDт подграФ cY. c(v,#(v1)), в которо.
}.ножестэо рёбер Х| -x(vr)ý Х состоит rз аGех ребср соёдиняо-

щих вG вепдину из v|, и обоgначарт cl . (v|) G. ОчевиАно,

чrо GY - Ф(vl)) .

Из вноф(еств А и В элеraентов граФа с noraolbD извес?нUх опе-

раций r.огут 6ýlть об9азоrанч др!rгие l.нolecтla: обlединение AUB,

перaссчение А r] в, разность \в; еслl 8 ЕА, ro \8 назчвапт

дополнефиеr. В ! А.

Пусть в граDе С(vД) заАанч поАграФtl G!-э(vrДl) иG2 =

- С (v2$ 
2) 

. Введ€}. обозначения (рис. l ): vo . v\v| U v2) , Хо-
. K\Ёt U х2), чз - vl п v2, хз - tl п х2;

d.n.'*. (ч,ч)8 xexi,v€1I ,ч€V*) - riнorecTвo

всех 9сбер х €Кi, соединяпцих вершину v из ч с вецдиной ц из

vk; ij ,k € (o,1,2,3},
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G(v2,х2)

F

G (vl ,xl )

V vrVз

о v2V3

G (v, x)

06означения

пч

п

вvvv
о

3 2

vo= v\(v| U v2)

х пх2з

хо- x\xt U х2)

рис. l. подграФu rраФа G
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Х], - {". (v,u): х €Xr, u € Vr) - rrноrестrо rcex ребср,
rнqидентнl|х з граФс Gr . G(vlд|) ЕG reпrlHe

От.ца сл.д€т xr -х||, х, - х|2, хо - uj,L

G

с, .с(ч,д1) . (х,)s с| =

при cl - v.

v € Vr.
q', Яr*, ,1S,

*i' ивдехGuхiЗ s хr, х9З ýхr; хз . х?3 n х]З; пси i l о

j ,} е (i,з}, ,... х|2 . *i' - *f - "l' - rl' - *l' - о.

нноtrcстaа эл€riентоэ граlDа, поцrченнuе з рaаулDтaтa при}.е-

нaния операqий объ€дrнения, пQресечен{, r. разностиr пороlirlаот

соотвэтст!ушие подrрафl граDa С.

Сrшrой С|r -Gl UG2, ]t р.сечениеrr C?z -cl ПС2 и рsз-

HocTbn Gl2 -G,\C, яэrх подгр€Фоэ G| SG изr€G назчэаэт

соотэетсt!енно подграФ. с!r. {х, uxa), с|, . (х, пкr) и

drr. (Хýr). 9в.эдой {. ""н,""* v € Ui в граФеэrgc на-

зuваDт подграФ S], - (xi, ) .

0пределхм нехоторче вспо огательнце подграФ|, относrllиес,

к подграФу

-6,хr=а
е {о,l ):

G, ý G пои отсутствии подграrfЁ G2, l.е. е2- 9, v2=

и vo = vvt, хо- x\xt, чз. 0, хз- Ф, i,j,k е

G-l , GVl .1Хо ) - дополнсние Gl.

Cv.о

с}-
(Vo) с = (*;') - вепли'кое Аополнен,'е

u 1Х!') - граница G,,

- окрестность G|.

l,
)

G

Легко видеть, что

(х ll
о

Uс| L
!

(vr

(v|)c -clu(x.c]uc|;c|-Е sЁ; cl чб t 'G; G-l

)с'

l') ,{
с| с\ Us:v .с|,;

Аналогичнче понятия вопно BBecTr при рассt,отрении двух

подrраФов G| и G2 граФа G, наприl.lер
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А
l2IG Gl А G2 - (El Uxa\xr) - сиl{.стрическая разность

(v,\a) , (*,\О.|' u х|Зl ) - эсп!инное дополне_

Gt " С2з

Giz'
ниеС2 !G

G

U

ci2 . ('(|3) u (Оr?\зl) - граница G2 
" 

G|,

. 
оТ, = <ъ)ч"|r. 1*]3 u*|3 ч*|З) - oKpec'Hocrb G2 !

0чевидн9, *rocf, =d,z чdz, , с}r*с}, . txf) u

( о<ЗrЗ\хrl ) .

Рассл,|отриr. далее подграФt| в разнух граФах. Дaа поi{ечсннь.х

rраФа G и н на9фваот изойоaФньп.rr (G 
= н), если riежду их нно-

rестваии !ершин vG , vH сjцествует взаиr.но-однозначное соответ-
ствие, сохраняоllее riетки вео!ин и их craerнocтb по соотвстствен-
но поlеченнýaн ребDам. соответствие vG и vH задаот в виде под-
становки т : n(vc) . п(vн) йножесYва номеров веплин n(vc) во

r.Hol{ecTвo ноиеров вешrин п(v..).n
ГраФ F назуваlот обцим подrраФоll граlDов G и Н, если в них

суцествуот подrраФ.l GlЕ G и [I' gll , изоtiорФнuе rраФу F,

G l = Е : Н'. }lаксlшальнuн по вклпченио пороrденнвr4 (частичнuм)

обцим подrраФоl, назове}r такой подграФr что в G .r Н не суцест -
вует пороlrденного (частичного) обцего подграФа,строго его со-

держацего.

[lересечениеr. q граФо! G и н назuварт наиболылий по числу

веяоин оfuий подrраФ rpalDo! G и н, изоrrорФнцй пороl.деннrlri под-

грабан Gr g э и tI' SВ. Перскрчтиен с наэо!ем наибольший по

числу ребер обций частичнЕй подграФ G и н. наибольщее по числу

9ебер пересечение rраФоз G и Н обозначиr,r череs Q, а наиболь]ее

no числу неизолироэаннr|х !еллин пaрскрýти€ - чере3 С.

Дя ,ллострацrи свойстз обцих подграФоз парU граФо! G и

Н приведеr. сrlсдуцlие утвсрl(дсния.
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l. Пара граФов G и ff r.ожет иметь несколько пересечений а
и перекрчтий С (рис.2). При это,l ках(дое пересечение илй пере -
крнтие мошет соответстэовать разнчli, хотя и изоa.,iорФншltt под-

граФаl.| одного граФа.

2. Неибольtшее пересече"ие Q 1перекрцтие t) nap, граФов r,ro-

шет не содерпать их свя9ное пересечение (перекрштпе; (рис.3).

3. Пересечение Q (рис.4) и перекрчтие С (рис.5) парь. гра-

фов ногут не содершать их общий подграФ Р. &tя по.iiеченнчх гра-

Фов, соответству(t0lие непойеченнuе графы которых изоl,tорФнч, это

утверхдение таю(е справедливо (рис.6)

в сG

F

с

а

ь

с

G

:I

в

Q=C

lI
F

I
а

с

Рис. 6

4. мя лрбоrо обrцеrо подграФа парн граФов суцествует со-

дершацийегоподграФи3}iноilествавсех}.tаксиlt.lальнчхповклоче.

ниD частичннх обrцих подграФов.

t16
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Все приведснньс вшЕ опредеrЕния ecTecTBeHH$,l обрsэоir хо-
гут бчть обобцaнll для случая поi{еченнIх грэlDов. В по{ечaннIх

граФах метки tсрllин и ребер ногут Фlть состаэнчrrи, т.е. Kpo}re

собственнь.х licToK югут содерrать и собстl€ннв .iетки инцидент-

нgх и снежньlх элевентоэ. В этоa,l случае оперaции !aдaлени, под -
граФ9; заrrенс подl.р8lDа одной эер]иной, raтх€ которой содеоrит
все данньЕ о подграФе, 1l обрэYнuе rй операцrи ноrут бUrь про-
изведенu одноэкачно, пр}r устафозлении изоr.орФrаиа граФоз Nеткr
их элеraентов цоrут учитцaаться кэк попносlьD, lак и частrчфо.

гиперграФовl€ водели r.олекулrрнчх cTDyxтlrp rtoryl бaть сaе-
денr к иолекулярнraп гра]Oаr., поскольку л!6ой гиперграФ иmеaт

представJlенrе ! виде по ечённого граФа [5].

0пределиrr некоторуе кqличест!еннче характерrстики граФэ и

его подграФов. Длл обшкновенного (беs кDатнuх рэбер }r пaтель)

граФs c(vJ), lvl . рс, |xl - t, расстояниеrr $(v,u) r.еrду

его веЕ!инаr.и ч,цеv назUэaDт чиспо DaбеD кратчaйOей просто.l

цaпи, соединяцlей rх в гсаDе С. В сarзно.l обuкно!енно}a грsl)с

рэсстояние удоэлетворяст akcroraaв raетрихr, поэтоra)/ количестtзн-

нuе характсристики тахого rраФа и его подграФоз, определяемUс

на основе понrтl, раGстояния, |laзuваDт ra!трrч€скиr{и. К их чйс-

лу относятсi эксцентрrGитет граФа e(G) . Е e(v) по v € v,
e(v) . цдх {a 

(vru) по ч € v; дrстанцr, граФа (}rндaкс Вrнсра)

D(c) . + 
Е qБ(ч,ч), v,rr € v; чентоический }.ндекс Ъ .

- в $(v,va), rде веD|rина vc принемеrrт центру граФа, Т.ё.

,.ной(ест!l. !еЁlин, дJt, KoTopIx e(va) , пiп e(v), v,E V; ,
другие [ Ц,6 J.

kpore iетрическrх для опrсания графа использll!т l'l д9угиa

колtqественнrc характеристики [6 l, напрх}rер, топологичесх" ин-

дексu - индекс нолекулярной cBtзHocT' Ра}цича х - Bfi, по

КоличественньЕ характеристики граФов и их подграlDо!
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, - (vru) € Х, Ev - стспень эеptлинtl v; и}lФор}.ационнце тополо -

гические индехсч вl1дэ I. -Е Ptlog2Pt, t - 1,2,...,п; Pt - ве-
rюятl.iость эхоцденх, ! молекулярнчЙ граФ t -го Фраrr.€нтa из аа-

данноrо набора Фраг}raнтоэ и т.д.
КолrчествaннUa хаDактеристики, аналогичньlе характе9исти-

Kar. обчкновенного граоа, l.югут ftlтb введенý и для эзваленно-

го граФа. граФс(vД) на8чaаDт взвеценнчri, если KarAor.y его

ребру х - (vru) €N, ч,ц € v, приписано полоrительное Аейст-
вительно€ число lQ() - длirна (Bed ребра. Взвещеннчй граб G

эадаDl !эв€щенной натрицей сr.е|ности Д(С) - |l aij ll , ij
.1,2,...,p", гд€ aij Е !(trr) пви хr, - ("r,"ri €Х и а.. -
. о при х.. с к. каждону взвещенно}|у граФу r.опно поставить в

1J
соответствие обьlкноэенннй граФ с irатрицей сr.е носtи А(Gi),
если принять aij . l мя всех х-€ Х, i *j, "it .О ,
а!. -опоих-. Gх.ц r.t

Для связногО подграФа Gi , (vlд|) с С граlDа G определий

его длину как величину l(cl) - ЕЪ(х) по х €xr. Расстоянией

ro(v,u) (или rar(v,u)) ме ду вепдинани ч,ц € v (или v,u Е V|)

Ha3oвeri мину кратчайлей цепи, соединяlоqей верlлинu v и ч в

граФе G (или в его подграФе с l). 8 обце}r случае !еличина

rG (ч,ц) не являетсЯ метрrкоЙ и rc r (ч,ч) } ra (vru) .

тоrда для l(аlдой rетрической характериGтики обlкноiенно-

го граФа riolrнo ввести аналогичнуD характеристиl(у для в9aещен -

ноrо граФа эаменой метрики {n(u,v) на расстояние ra(v,u),

а степени ý вевлиньl на величину сунив ,lлин, инцидентнчх ей ре-

бее, l({)
количественнUе хаJrактеристики rioxнo использовать и дл'

оценхи взаимного полояения подграФоЕ Е и н в граФе G (! част -

ности один из подrраФов rioxeт совпадать с граlDом с), Пусть для

некотороrо rраФа FgG s граФе G суцествует набор изонорФнUх

подг9аФоa Е.. i = |,2,...,t, Е! зF, с попарно н€совпадаtulи-
1' l
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r4и r.ножествайи Hor.epoв верlllин n(vF.). тогда будеr ;.9з9р]176.
l

что в граФ G подграФ F входит в разнuх (с tочностьо до сиriяет-

рий) положениях, KoTopge 3адаотся подстановками нойеров aер-
lllин т. ; п(V_) -r п(V- ) .l ! l..l

В [7] для оценки ааданного взаиNного полопения подграФоэ
F и Н в обrrкновенноr,. граФе с преIиагается асличина но9л.иро!ан-

ной дистанqии }relцy подграФа}rи, 5{, В В Ъ(ч,ч), чЕvF, ч€vн.

эта величина при F g н зависит от отклонения подграФа Р от

"центра" Н, но при совпадении в G и9о..iорФнчх подграФоэ Г и Н

она отлична от нуля.

oпределиit здесь некаторве ха9актеристикr, позволяllllие ко-
личественно оценивать эаданное в8аихное полопение подrраФов Р

и Н взвешенного граФа С:

расGтояние r(Г,Н) . шiп ra (vrH) . шiп(шiп ra(ч,ч)),
ччч

чеvг, ч€vн;

удаление R(F,tt) . R(ГFR(Н) - Е rс(ч,Н)'+Е rG(ч,В),

ч€ vP, ч€vн;

дистанционное удаление L(F,Н) - DG(P,H) - Dc(F П Н),

глеDa(Е,Е).ЕЕто(чrч), v€Val ч€ vE - Аистанция Hetl(дy F

иНвС и Dc(EnH).BEra(v,u), ч,ч € vпт| - дистанция под-

графа РПВ в З; и аналоrичнне норr.ированнче по порядк). FUН
величинu:

е (Е,н) - J- R(P,H) .РпJн '\(F,Н) 
. 

=-L- "tr,"l 
.

yEJп
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Расстоrнис r(Р,П) - О при vEn V, / У. 0стальнчс !€личинч
Лpli сОВпаДеНИ' a G }rнoпecт! всцrин YP.VH подграlDоa обраlаDт-
ся а н!rль, однако пр1r это}r пqдграlв Е и Н |{огут lфiеть несоaп.-
дaцrэ riнoxecтBa ре6aр. ,Ия !iчета разл}rчия хноf(eстэ D€6ер под-
rраОо! обt кноaенЁоrо граФэ пр}r vr п VH ,' О HOrHo испольа2aать
ltОРrдОк Grшrетрrчaской 9ааности r.ноцGстa ре6aр хр дхн, Qгдв-

- 9г. ýЕ - 2чr". ,r м, оqенки aзаиЁноrо полопa}lt, подграФоэ

р.сс1,1атри!ать зслrчиrfl Rr(F,H) . R(г,ц) + qFш, L|(F,H) -
. L(FIE) + qPд| и но9}rr9озsннr.е по qпJн: р'(г,н) - р(?,н) +

+ qFm/qEUH, ll (F,н) . r(FlH) + qr*/qor*.

м, ззэешaнного граФэ о и aго,|одгрэФоa Е и Н l оценки их

a8аи}iноrо полоreниi Hyrнo aвести велхчllнu r( (ХF АХн) ) и

r( (хр u Хн) ), аналоrичнуе {Fш, 9пJн.

иr случаr, когда подграФ0l содеDхат хотя бч qдну обцуп

aеЁlин)r, VE П VH J 
', 

! приведсннuх характaристиках расстоя -

нlя r(ч,ц) хеrду паDой эaЁlин v rr ч riогут бчть опредеrtенr. как

по цепях rраФa с, так и по цепrх граФэ F U н, т.€. дJ!, эllчис-

,raфrя значсний этих харакtеDистик погут бuтr испоr|ь3ованu aели-

чинr ra(v,u) или r**(v,u) в за!исиr.ости от KoHKpeTHUx ОСО-

бенностей рецаеriой задачи.

степень подобия граФоэ Taкra rro Ho оценивать количествен-

lfl|{и х8р8ктерисТrкаral. Нaприraер, для обtaкноaatrнIХ гРаФОr - с

поllоцьD !еличин рaсстояний t.rежду грэФа}.и G и н [8]:

рG,Н) - рс * рн - 2ън, q(G,H) - t. qB - \в
или соот!еrстaуших зеличин, норrиро!аннrх по (ц + г.r) ,
(1a + ч*), где ъЕ - число ребер, а рGн - поDядок на.lболшЕго

о6]aго подrраФа гDsФо. G tr н.

,|lля оценхи стспени подобиr !8за!ен}rчх rраDо, !н'чалс оп-

редели}r рaссrоrниa rrerдy синraеrDrческиви хат9ицахи А и в с д'й-
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kk
чину N(Д,в) . цiп Е Е l.,.-b"<t)rcJ по .Gев т -

т i,l j,| ДJ

нчЁ перaстановкar. строк и соот!етст!!mlих сrо16цоэ ватриqu В.

Тогда степень пqдоби, - раGстоrн}.a s(c,H) }rel(Ay 8a!€aен -
нчци графави G и Н, р. - P"r rroпHo оцени!ать DасGтояние}r хеtДу
их взвещеннчвt. ватрицaци с}.еuностlr д(С) и Д(В): s(сrц) .
- N(АG),А(Ц)). При рG (рн з гDаФ G ввqдитс, (ъ - р") изо-

лиро!аннUх ЕерIин, а вaтрица А(G) доба!лениед элеr.ентоa s!.l.О
k,l - ъ+|,...,рп, tвсlrхря€тся до по9iдк€ рш.

Пр.r sадан}.ой перестано.ке т r.ншеGт.а рсбgр r-(vi,vj )€ ХG

t соот!етстaенЁо т(r) . (v"lil,vr. )) € Хц, таких, что

!a 
(в) lO l lr(T(x)) / О qдноrрсlrенно, обоаначr+t 

"сесз { .
Х[. В обuкновеннцх rраФах, cooтBeтcтByctlrx гр.Фаt G }. В, эти
ннойест!а ребер порошапт подгDаOra, r.зоr.орФнua lx обцену под-

ствитaльнuви элеrентами aij,bij, irj - lr2r...rk, как 3aли-

графу.

" тогда расстоiфliс ..rеrду граDэr.l .(ш.о прGдстаз}tтD ! з}.дэ

sФ,Е) - ointl( (ъЧ)) + 1((х;\ё;) ) +

т

+ Е|ъ(х) - rr(T(r)) |]
х

_ __t
ПО Х е Дс и aсех перGстаноa|(ам т.

М, прafiичесхого пршiaнснrя }iщeт ок88атьс, полэаноП aе-

личrна рассlояфИi, попуЧ аrсi }rЗ S(c,E), есл}r огрaнrlчlltься

перестановкaлr, lЩоЦэсt!! гзСэс Xj , Хý (oтoolx пороцдэDт

наибольцие обq]rе пqдrраФ| соотэетст!)/ц.rх обt кноaеннrх грgDоl,

с учеrоi сихЁaтDld этrх lюдграiСоэ.
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0писан.rе rrолекулярнух граФов

Такин обрaэоra, aaсденньlе понятия подг9аФов в(uвкулrрнчх
граФов и их количестэсннUх характеDистих позэ(ляоY достаточно
точно описшэать ФрагraснтнUй состаa и структуру l{олaкул иGс.ле -
дуедого хноlестэа хинхческrх соединaний [4,9]. Кваrтово-хl+"и _

ческие, гсо€трические, топоmгическ}iе, Физико-хихические16ио-
,к}гические и другrе с!ойсYва иоrtекул }rогуY бuть полученв рас -
ЧеТНura ШИ ЭКСПеРИa.СНТаЛЬНЦa ПУТ€l|l И 8aДaНЧ ! !ИДе 8НаЧеНИЙ

соотlетствупaих параilетро!.

Для вIбраЁного ltноtrсGтаа (вчборки) сосдrнений S - {в1},
i - 1,2,...,п, описанис их rолекуллрнчх граlфa с norroqbD ко-
личественнчх характaристик (лараметров) !адаот в rэ(торной !и-
де, l.е. каtцо}.!/ холекулярно.). грrоу Gi ставrт э соответст!ие

вектор (набор) ti. Gir,...,tij,...rti!), j-я кошпонента ко-

торого равна эн8чaни! J -го пэрэветра и! r.ноr€стЕа naparteтpoa

Ь . {b,}l j - 1,2,...,m, arбранного мя опrсания iолекулярнIх
J

граiOоа. так le, в rектор}.оi в.rде 8адао, опrсаниa ФDаrнaнт€Dно-

го соGтаaа r.олекулrр}aоfо грaФa, при этоai значениех j -й ко}rпо-

HеHTI вектора t . lмrеlс, ч}.сrю t iJ рa!лхчнuх aх вaний в

Е- {гj), j .гDаФ Gi ор.rвэнта t ,8 riнorcclla Фрагхефтоa
. lr2,...,o, .rли 8нэченrе средней оqснки поrtflaнr, Bi a Gi.B
качaстэс испоIь8!.эr.ого r.нФ!еGт!а Фраrr{ентоз F rroпHo au69sть не-

котом их набоD из х8aестюго пншестaа ФDairrснтоa, cooтteTcт-
вуtlего са'tсйстaу соединенrй, которо..у принадrlеtrlт иgслед/эtt,

вUбо9ка. Hanprracp, набор Фрaгicнтоa, сояGрrашl отдепьнraс aто-

шl Gоед]lненlй, саяаи пар атоlФ!, окрaстност]. aloiюa, ц.tклI ta-

данной дrrи}r, гaтaроqэпr., харакlерЁr.э Фу}r(ч]rо.lsльнIG l,рупlfl x]l-

raичGсl(}.х Gтрукrур и т.д. KpotaC того, rсполь!усraоa rнФaссrtо

Фрaгхaнтоэ В r.ойзт Gqдерrатl зaранаG Hcr8lecтH* ораrхснтu, ко-

тоЁ.е !хqпят l создlнGни, ко+lкрaтной alборки S, напяrr.ерt{.ю-

i

l22



!{ество вссх Фрагйентов сосдинaниЙ вчборки, raнoкecтBo на}rболь-

lлих попарно о6!их Фраrнентов соединенrй и т.д.
При BeKтopнoa,r задании t{qпекулярнцх граФов опlсание иссле-

дуеr,lого r.HorccтBa соединсний - эьборки s ОО9виРУется .9 эиде

таблицu (}.атрицч) Т, в которой i-я строка iвляется эекторнUr.

описан,1см t ! соединени, s,. i. |r2,...,n, a j-й столбец со-11
ответст!ует i -}.у парsl.етру. В Еадачах распознавания обраgов,
обнарушения эriпирtческих эаконоaaзрностей такие таблиqч на9чЕа-

loT "таблицн объект-приЕнак||, поGкольку в них объектu - хиЁиче-

скис сосдинениа заданч 9начениями , их приlнaков - параaaaтров.

При этов разнUе параветрu в оIисавии соединений иогут отноGит.

ся к paEнuri типаra и8нерительнuх lокал - коrrич€ственной, порrдко-
вой или lлкалс наlоiенований (ноrrинальной) [l0]. Напрr+rер, Физи-
ко-хиraические паранетрu }.rолекулl l!| индексш граФов относятся к

количестaaнной ]кале изraсрения, токсичность вецеств rao!{eT и8 -
меряться в порядховой щкалеr, а признак наличllя или отсутст!ия

данного Фрагцента в соaдинении относхтся к ноaaинальной шкале

и9мерениr, При этов эначения некоторчх прианаков l.aогут отно -

ситьс, к раанчri щкалэн. Наприrtер, признак полоtхсниr Фрагr,rента,

вхqдяцего в нскотоDrй },юлaкулярнlй r]вФ, иамсрястсr в количе -
ст!енной шкале, а пDи отсутстви}r Фраrхента в данноra соединaни,l

этот признак принrliает 9нач€ние иа но|arнальноrl шкалв.

0писание cтp,yKтypu цолехуrlll хи|iического соединени, задает-

ся с поrcцьо r.атрицч сr.alности д(с) его нолскулrрного граФо с.
Эл€в.нто}. а- ..атрицн ltc) - ||au || волскулярного граФа G(VД)
порядкs р ,Ёлrется мaTKa рвбра (v.rv,) €Х, ij . 1,2....,plдJ
напDrrеD. кратноGть l|r{,лч дллна a,!Grато}aной сaяЕи, а элснсн -

To.i slt - хетка вGрltинU vi € \'.

Есл}r и!вестнU нa6ор rr полоfr(cние Фрэгментов ?, {Fk}, k-
. 1,2,...,п, !lходяцих э rlолекулiрнlй граФ G хиr.ического сосди-

нения, t с - UEk, то структуру grо }юлскулц r4orнo 3aдать с 1ю-
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riotbo х!трхцr cнafilocтx д(Gr) граФа Фрагrrенто. сr(ir-дr). всо -

;;"::"::Tff.;;;:*"-, Фрагrrентаrr Fk(vkдk), а

lxll, т.е. элев!нт €}1 натриqч

А(с/, k,l . !,2,...,в, Gоотз.lств!,ст .р""rЦ. tr Фрагцента

trL ! Р1 rr rrоr€т ФlтЬ 9адaф ! a]iAe иноraст!а с"С"с x"L, -" "
в}lдЁ Naтрицr c}tarнoc?, Д({l), 1l / вra, а элад.ент akk - в

в}lде вноrестaа рa6э9 xL ил, ! a]rде r.атрицU сri€шlост.r Д(Ilk).

Взаr+rнос полоrcЁис Фрaгllaнlоa rrз нal<оторого их 
"абора 

? в

r.олек!rлrрно}r ,-рaФa С }tо эт бr.tь описано с поrrоцьо натрицч Д(fi),
элс}rснт €kl которой разсн количaственноaiу 9начен}ю вьбрaнной

оценхи относитсльноrо полоr€ни, Фрагrентов Fk r{ trl a граФе G,
k,l . 1,2,...,п, сслl F*SG .r Р1 ЕС, и зtl равaн ноriиналь-

Ho.ry с...rволу отсутстэri фраrr.ента, если Pk или Р1 не !ходят s

G.
Кол}rчaстэaннrЕ оцGнки поп8рного подобия в сеrrейстэе rра-

Ооз {Gr}, i - 1,2,...,D,TaKrre задаЕ, в .иде rаrрицu дd) crre*-

ност.. agaеJенноlо грaоa подобrl, С(vД), всцrинч которого соот-

laтстaуот гоаОar. Gа.сйGтaa,a олaхент аr, натрlчr ДG) равен
дJ

!нaченrо оцGнк.. стaпGни подобх, rрaооз G. rrc,. ij- 1,2,...,ц
дJ

t81 .

3ахлDчениa

Paccrroт9eHнtaa сmсобч опис€нйя и количaстaaЁнIе характеDи-

сти{и raолекулrоiuх граlaоa и их Фрагraентоэ поа!олr5, мя ltссле-

дуaвого се{ейсraа хrхNческих соединений аrбрать опrсание под,

юдяiGс по степaни деталхзац}l. и адекaатност, реальн$. струк -

Tt 9a.. HGl(oTopш ra способо! oal.icaн}rt х характ€Drстrк х<rлек!a -

лr9нIх гDаDоr r ях opa|'Hcнro! на|lлl прrraGнGние ! коa{IrDтaрнIх

сиG?аaaХ структурно-нGтрarчGсхоrо aфалиЕa и |<лассrОaiкaции ltюrte-
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кулярнý|х граФо. cltcTPAH, САК}tГ, ltЕТДХИ}l и др., разработаннrх в

Инстrт).тс хатеEатики С0 РАН.

Работa эIполЁена при Ф{нансозой пqдJцершкэ Российского Фон-

да Фунд .ентальнчх }lсследоваЁaй (кqд проекта 93-03-18657).
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