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введение
Клоче9ая пробле},rа при установлении спектра-структурнtх

корреляций эаклlочается в вчборе соответствуrxцих друг другу
спектральнь.х и cTpyKTypHUx пара}rетров. 0бuчно для описания

cтpyKтypu |.олекулч использурт некоторцй набор йикроФрагr.ентов ,

Koтopur,. ставится в соответствrе некоторuй вабор спектральньlх

линий. Налример, l,lолекулярнrе Фраг}rентв СО, 0Н, С-С и др. и..€-

Dт в ИК-спектрах характеристические частоту поглФlения. Другой

подход основан на loорt{ировании интегральннх структурнuх и

спектральнuх характе9истик в palikax теории граФов и теории

иноорнации. В частности, яасс-спектр представляет собой распре-

деление N ионов по k непересекашtиr.ся поднноlrест Bal.{, которьlе

характеризуотся определенннtaи значения}lи }raccoвux чисел пlz.
этоху распреАелениD соответствует конечная 9ероятноствая схе-

raa, кахдое из k подlrнохеств которого содерriит N. ионов с веро-

ятностьо образования ка!{доrо сорта ионов Pi - Ni/N. Энтроrrия

-) Р"6оr" померr(ана Российским Фондоr4 Фунда}rентальных иссле-
дований ( направления !4-08-08l 26, 93-03-| 8657) и п9иоритет-
HuM направлением 08 |'нетодьl и средства хиriического аliализа
природфнх и пропншленнuх объектов".
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инlDор}|ации этого распределения рассчитчвается по Форr.уле l!|eн-

нона [l ]

P1'1ogrp. (|)

и t{ox(eт ,спользоваться в качестве икlюрнационного индекса

r.racc-cneKTpa [2].
по аналоl-ичной схеr!.е, путея ра36иени, r.ноflества вед!ин

(или ребер) холекулярнух rраФов на непеDесека0llиеся классu по

Heкoтoporiy Фиксированно|.iу критериD эквивалентности, могут бýть

полученu инФорi{ационно-топологические индексч, характеризуlоцие

структуру соединения [3-9]. Ганее [2] на примере серии произ -
воднuх Оерроцена наt и были установленн линейнuе зависиr.ости
}rеlrду инФорйаqrrонно-топологrческиви индекса1.1и молекулярнuх гра-

Фо9| основанныiiи на концепции раСстоЯНиЯ,и инФор|ttационнuliи ин-

дексайи масс-спектров. [lредлох(еннuе в [l0] слектрu !,rетрических

характеристик нолекулярннх граФов поаволяот получать новче ин-

Формационно-топологические иrцексýl liолекулярвllх структур и про-

вести их классиФикацио в тервинах, приl,iеняевнх при Форirирова -
нии инlDорлiационнчх индексов л{асс-спектроg Ill ],

Приведем некоторне понятия lчетрического анализа нолекуляр-

нь.х граоов [t2-16], испольэуемuе в данной работе.
Пусть G(VIE) - конечнчй, неориентированнý|й , связнuй граФ

без петель и кратннх ребер, V(G) - йножество ведлин граФа G,

|v<c)| - n, Е(G) - }rноlrество ребер rраФа G, |E(c)l . q. ГраФ

G назцвается нолекулярнцl"i, если его ведлинч соответствуот ато-

йаи, а ребра - связяtl ,rолекулярной стDуктуов [17]. под рассiоя-
ниея p(u,v) неяду веплинайи u,v € V(G) понииаетсл длина кDат-

чайшей по числу ребер цепи, соединяlоцей вепдинв ч и v [l8]. в

связноra граФе естественное расстояние р удовлетворяет аксио}lам

нетрики [l8], поро)l(дая йетрическое проGтранство (G,р). Введен-

ное расстояние индуцирует локальнЕе (вершиннне и ребернче ) и

k
н--Е

i-l
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инlеrэlalльньlе r.етричGскиa характеристихи [ 7, l 8_20] граФа G(v,в),
о,!ределяенне как Ф)aнкциl. от расстоrний a{с!aду его aеpllrнани.

€реди лохальнчх вероиннUх хар€ктaристик вrцеляDт два раз-
личнUх по свойстваra класса - 9ксцефтриситетнце и дl.станционнtlе
характеристикl. Фор}rирование этих хаDактерисtик осноaано на

понtтиiх эксцентриситста e(v) и дистанции d(v) aсо]инt| гDаФа.

Эксцентриситеt e(v) aерtлинll v в гDаое С есть всл|iчина e(v) -
- пах р(ч,ч). Дrстанцrя d(v) веплинu v граФа G (центрэль -

ч€ V (G)

юсть вепдинu) опр€делiется вg9аrениеr. d(v) - Е р(ч,ц).
ч€V(с)

llринераiaи интеграпьнчх хар8ктеристикr описuваших с!ойсl-
ва rолекулярного граФа в целоtr, ,aлiрrся эксцентриситет и дис-
танциi граФа. Зхсцентриситетон граФа G назuвается величина

е(с) - Е e(v). диGтанция граФа G есть суr.Nа дисrанqий
v€V(G)

lвещин D(G) -i Е d(v).. v€v (G)

Совокупность значений эксцентриситетов ве9щин и дисrанций

вердин raoпHo рассr.атривать как Функции, определеннuе на пноrе-

ств€ вецдин lюлекулярного граФа.

Пусть Х. (xr,xr,...,xn) и Y - (yгyr,...,yn) есть значе-

ни, некоторuх Функций ве]xливнъ|х !.етрических характеристrк гра-

Фа G(v,E), lv{C1; , "r, пара значений (xi,yr) соотэетствчет

i-й веплине граоа G.пусть (х.,у.) - евклидовll координатu точки,
1,I

обDазущей в..iест€ с (xi,o) в систе}iе координат (x.Y) отрезок

прir,rой линии. ,такой от9€зок назuааот ||спектральной линией"

(или |'спектральфой полосой") i-й велllИнв. Паоч (хl,уr) назч-

ваот координатаiiи или значениrr.и спектральной полосн i-й вер -

tлинu. Если х. . ... - х. , k е (7li'), то коо5lдината у*, k.
't rk'

. {il,..,,ik}, вьlчисляется по Формуле yk, yit . ... + yik

соответствуDlllая спектральная полоса для верrлин (i,r...rin) иr,е-
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спсктральнt|х линий определяет спектр raетрической характеристи-

ки х граФ€ G,

В настояlсй работе оqуцествлен теоретrко-нно естэеннuй
анализ спектров йgтрических характеристик riолекулiрнчх граФов

трех юдственнUх классов riaталлокоi{tлексоэ ряда Ферроцена (I),
ци}iантрена (II) и бензолхроrатрикарбонила (III) (рис.l) и пред-

,юllleнa схеьа Форraироаанrя по таки}. спектраra инФормационнчх ин-

дексов, а на rlх осноэ€ - классиФици9ушlих супериндексов.

е' кратность k. Есл!r yi . l, i - Т,п-, то описанное aiнol{ecTBo

Сr

(III)

llп

rйl

(I) (II)
Рrс. l

На рис.26 в качестве приr.ера представлен спектр дистанqи-

онной вевлrнной йетрической характеристики йолекулrрного граФа

молекулu Ферроцена (I; R . н), пока9анного на рис.2а. 8 этоli

случае, в силу сrliиетрии raолекулш, иriеется только три класса,

эквиваJlентфt х пQ значенио дистанции d(vi), где i - t,...,2l.
КратюGти п., i . ]T, дистанций велlJин отлоr<енч по оси Y.

Нножеству элементов кацдой иетрической верФинной характе-

ристики iФлекулярного граФа rioxнo TaKlle поста9ить в соответст-

вие ряд распределения частот. В нея упорядоченнuе по возраста-

нип характеристики рассl.iатриваотся coвraecтHo с r'х кратностяви,
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l,

,l

п

t,

Dl

а a(v.)

lо ,, ro t9 50 в,
б)

а)

Рйс. 2

а спектр l.етрической характерrстики t{олекулrрного граФа - это

граФик raультинониаль ного, в общеii случае, распределениа, соот-

веtствуЕ{lего расс}rатрив€еliой характеристrке. Jlo оси Х граФика

этого распределения откладllваOтся значени' метрических xaElakтe-

ристик, а по оси Y - их кратности.

Индексu, основаннuе на мере r.HoKecTBa

06ции при построенrи инФорвационнýх и}цексов является сле-

душий и9вестнчй принцип.

Пусть Y - (yt,yz,...,yn) - ноt(естЕо, состояцее из п эле-
raeHToB. Ilредполови}l, что по HeKoтoporiy критериD эквивалеrlтно-

сти элеraентU r4нoxecтBa раsбиваоT ся на ID непересекаrсlихся клас-
m

сов Yi так, qто п - .Е. ni, гАе n, - чисrtо 9ле}iентов под-
t.t

HнoliecтBa Yi. Тогда величина р. - п./п характеризует вероят -

ность некоторого эле}rента у. € Y поласть в подиножест!о Y. и
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мя количественной оценки инФор}.ации, приход lейся ха один эле-

rieнT иноlrества Y, моr(но ваходить (учrтuвая, что 9ерхний ин-

декс суi,i}rирования в Форrrуле llleнHoнa в этон случае ра9ен п) энт-

ропrр распредеrrения вероiтностей pi непосредственно по Форяуле

(l). Величинu р, здесь представляDт собоЙ отноllефия liоlцностеЙ,1
конечнчх }iнoпecTa, природа элементов которuх не суцественна.

знание природы эленентов ,lrли часlей некоторого liнor(ecT-

эа, харак.IеризуЕlцего спек'lр метрической характеристики молеку-

лярного rраФа, станоэится необходиl,iýlи в тов случае, если это

tчнокество является ocHoBHU}i. для основноrо raнol{ecтBa спектра

!о){но ввести алгебру подшrокеств и меру HHollecTB. Использова -

ние адqити9ной iiep0 ttнoшecTв (cri., наприi,iер, [2l]) позволяет

представлять шенноно9ские вероятности в виде отно{Jения }iep

элементов и|или часtей основнцх llнot(ecтB, что обеспечивает пра-

Boriepнocтb построения мя таких ножеств инФорraационнuх ивдек-

сов по спектру яетрической хаDактерrстики raопекулiрного граФа.

}lнo ecтBo Х - (xi ,xr,...,*n) элеr.ентов 1, k - ТiБ', Kal" -

дой ве9лrн}.ой характе9rстики молекулярного гDаФа представляет

собой riульти},tно{ество, которое характ€ризуется основныв мHoi{e-

cTBorr (основанием) Х'- {xi,xi,...,x'}, т.е. rrHotrecTBoи ,э
п, п S п, различнuх элементоа \, n = 

'*-, 
и списко!i кратно -

стей Y - [xl - [r*r2'...,yal элеr,rентов основанrа нультилrвоDiе-

ства.['|оставий в соответствие r.ножестэа!| xr la Y, элеrаенть. кото-

рых откладчваlотся на координатнuх осях спектра r,lетриrrеской ха-

рактеристики граФа и я9ляотся, по определенио, вецест9енныl,ли

числави, ,{Ho)recтao *lY = {x|r', x|rr,...,ф.}, элейентави

{,уt, k - Т]Б, *оторого являDтся произаеАения соответствуоlllих

друг другу координа,l спектра. }lнoxecтBo xlY l.ox{eт б{ть либо

ocнoвHb,ra, ли5о rаультимнокеством.

Пусть Zt - {zr,zrr..,,zrl оАно и3 основнuх BHorrrecTB (Х'

или x|Y) спектра ..rетрическоЙ хаDактеристики rоаФа. В качестое
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систе}rъl i,|HotlecтB, являпцейся алг€6рой, рассватриваем вноlrество

всех подвнохеств основного вlк)lGGтва B(z'), lB(zr)| - 2lZ'l,
на которолi вводиri неотрицательнуо, конaчнуD и адJqитивн5rо Функ-
цио р(д), где д € B(zl) - некоторое поднношество систенu лlно-

rеств B(Zl ).
В соот9етстэии с приведеннуr. описаниен построенйя конеч -

но-аддитивной меру р каliдой части {za), k -'i]Б, основного
янохества Zl спектра поставилl в с(хrтвстствие эначения соотвaт-
ствуOцих ей элементов z,_, k - Т;;, этоrо нно ества. Инееrlк
л({zk}) - zk и для лЕбого подr.ю,{ества Д cB(zl)s F(Д) .
- !, 1. В ЧаСТНОGти, p(Zl). В zL - конечное число, а

zke А ^ \eZt '
силу кофечности ос}|овноrо яношест9а. Дя 9асчета инlOорйацион -
HUx индексов ээодиrr Функциý р(Д) (об4епрйнятое обозначенrе эе-

роятности сообцени, в Форr.уле ||Ьннона), оalределrв е€ ра!€нств-
вон р(Д) . ц(Д)/р(zl). Для Функции р(Д), при Д - Z', будет сы-

ПОrlНЯТЬСЯ УслОвие нОр}lировки: p(z') . |, а вероrтность поя!ле-
ния элейента zk в списке основного rнot(ecTaa Z| спектра йетри-

ческой хаDактaDистики граоа определится эч9аrенисн :

(2)

Используя вUрахения (l),(2) и обозначая через Н инФорнаци-

онно-веплиннвй индекс, характери9ушlий среднее значение энтро -

пии инФормации элементов списка основного яноrества Zl, ииеем:

п п lll lll
Е - -_ E.p(zk).log2г(zn) - -_ Е. (?k/. E_zk).loBr(znl_ E_zn). (3)

l<,I t(-l l(,l kЕ |

Вiaэод из Н других инФор}rационнцх индексов по cneKtp), яет-

рической характеристики граФа связан с харахтеризупци!lи спектр

следуЕциr4и параметраlи: числон п аершин }iолекулярноrо г9аФа,чи-
Слоra ш классов основноrа raнoжecтBa, чrслоя 1 полос, статистиче-

"k
p(za) - л({1))/ц{z'} - 

"t/лЕl
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скtФaи характеристикаliи . 0боэнзчая, налриr.ер, чер€з пН количест-

во инФор.aацииl приходiцееся ва 9се эле|iснтu янохества z,fiо ко-
Topory 0ор..ируется основное цноlество zi, и}rееи:

nlt . п.Е. (4)

норйируя ивФормацrонно-веплиннuй индекс н на логариФи дво-
ичньaй числа п верlин liолекулярного граОа, получаей инФормаци -
оннuй индекс НП спектDа метрической характеристики граФа:

ttП - Н/lоg2п. (5)

Построение инФорriационного веп!инного и}векса кратности \
по мно)хеству y основано на обцеia принципе раэбиения iiноrествз.
Энтропия Ч распределения вероятностей Pk, прихоАяцаяся на

один эле ент r.rюxecтBa Y, определится, в этов случае, вuрахе-
ниеиl

п
Hv=-E Pr..logrp*. (6)
'K-t"

Вшрахения (4) и (5) принимаDт вид:

Ч ",\, 
(7)

Н! - HrU roBrn. (S)

Абсцисса,,,tи спектральннх полос спектра являотся все различ-
нUе 3начения рассйатривае}iой веплинной i{етрической характери-

стики, которUе Molliнo интерпретировать как сообцение длинц m

над п различнuни буквави некоторого алФавита, значения букв

котороrо задаlотся и раафовероят}iu. В качестве основного ино -

пества zl, в этоl.{ случае, рассl,iатривается основание Х| =

' (x|,xi,...,x' ) (lx'| = ш, пr S п) спектра метрической ха-

рактеристики rDаФа. Исходя из слециФики этого iaнoxecтBa, учи-
тчвая вllражения (3)-(5), получим сеr4ейстбо и}lдексоа

и В} основания спектDа:

нх, dх
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Нх
m

=-Е
k-l

р (,{) , l"ezp ({) , (9)

пН* = n.ll*r (l0)

Н} = Н*/1овrп. (ll1

В качестве основного 1.1ножества Zl , при (Фрtiировании семей-

ства l,iультипликативных индексов Ехy, .Е)ý и Н} спектра метри-

(3)- (5), иl.tеем:

'о = -j,о(х{чп) .logrp(x|ro),

,Нхy - n.llo,

Н} = Но/lовrп.

ческой характеристики граФа, }iolкHo расс}tатривать r,tнoшecтBo

XlY = {xiyl, х|уr,...,х'rуr}, для которого в соответствии с

( l2)

(lз)

( l4)

Для множества XrY, не являlощегося ocнoвHыll, рассчитывают-

ся две группы индексов. Первуtо группу составляот инФорr.rацион -
нне индексы, получаемые по Форr.|улаl.t (12)-(l4) для основного

lt{HoxecтBa X|Y, а во вторуо группу входят инфорiiационные индек-

сы кратности элементов основания такого лlножества, получаеlltые

по Форr..улаir (6)- (8).

Бинарные инФорtlационные индексы

Исходя из спектра некоторой метрической характеристики Х =

= (х, rx2 l... r*.) молекулярного граФа, },ioxнo сФорtiировать два

}.rнor(ecтBa L" и Lr. Будем считать, что первое иэ них характери-

зует диапазон изl.lенения значений элементов основания характе -

ристики, а второе - диапазон из},iенения значений кратностей эле-

ментов основания. Oбозначиtt через х., i = llБ, элементы осно -

вания этой характеристики, располагаеilых на оси Х спектра, а

череэ у., i = Г1', - кратности этих элементов, располаrаеirых

на оси Y спектDа. Здесь тп и 1| соответственно числа классов,
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ва которЕе разбиваотся мHoxecтBo элементоэ рассa.iатриваеr,{ой ха-

рактеристики и лtноl{естао кратностей этих элеr.ентов (в соответ-
ствии с вuбраннur.и, 9 обоих случаrх, критерияraи эквивалентно -

сти). оба i{Holl(ecтga (x./i - ТБ) и {y./i -]lT') p"cc""rpn -
ваотся, таки|!| обраэом, как ocнoвHue.

Ре3ультат расчета эле}rента х,, i = Т,п-, iiетрическоЙ ха-

рактеристики Х представляет собой приблиненное чисrюl точность

которого определяется числоц значацих циФр в Het после запятой

и погрешностьD б вuчисления последней значацей циФрu этого чи-

сла. 0бозначиl.{ ч€рез 6- погреlлность вычисления последней зна-
чацеЙ циФрч элеl.lентов хr. i -'ili,основноrо лrно)rестэа paccl.,laT-

риваемой характерrстики и будем считать, что все х. вшчисляDт-

ся с одинаковчл{ числоt{ значацих циФр после запятой. llолагая,

*то |6r| является qдний из чисел ряда 0,.t; 0,0l; ... , чиGлО

эле}iентов йноrества L., определиii вцраl(енией: L.,

= [(mах х. - шiп х.) . |О, |J/lC*l. 3начения кратностей yi,
1l

i = ттг, элеr.ентов ocнoвHux }lнor(ecтB (а так,хе 9начения элейен-

тов основнвх мноlеGтв, |Dорt|lируеt|gх эксцентриситетной и дистан-

ционной характеристикаr.и ) яблrlотся целUriи поло!{ительнýlltи чис -

лани. Считая, что |O*l - 16r| - t в это1,1 случае, для числа

эленентов мноl{еств Lx и \ иt{еея соответственно вьражения:

lr"l - (пах х. - miп х.) + l;
1l

l1l , <"* yi - Iпiп yi) + l ,

t1
Элементu множсства Lx, совпадаФlцие по эначениD с элейентаlrlи

основания характерrстики, и элейентн множества \, совпадао -

ЦИе ПО 9НаЧеНИО С КРаТНаСТЯ1.1И, На9ОееИ 3аПОЛНеННЧrtИ ПОЗИЦИЯМИ,

а несовпадаlоlцrе - не3аполненнчtaи . Рассt отриt,| также riнoxecтBo

L-_., характеризуuцее совместнuй диалазон изяенения элементов
дl

мношеств Lx и \ и состояцее из заflолнеtiнuх и незаполненннх
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по3ициЙ обоrх нноr(еств Lx и \. СовпалаЕщие зэполненнче и/!lли

незаполненнuе поэиции r.Horecta Lx и \ при о69а9овании поэиций

мноrества L]fi бчясн учитuвать Aвa,l(дu. Нноllестgа Lx, \ и LхY

r,агут слуlliить основой Аля Форltiированr' бинаDнuх инФсtрilоционньlх

индексов.

Пусть Ll - ilнor(ecтBo заполненфuх, а Lo - множество чеза-

полненнчх поаиций из диапазона и9r.енений одноrо и9 riнo)(ecтB

(\, L" или \r) оассматоивас.iой характеDистики. Пусть L -

йножество всех поэиций в расснатриaаеiiоI. Аиапазоне, ,,rоцность

|L| которого обозначrti *.р"" nol. Ноц"ост, |bl|, |ьО| r.Ho -
rеств L| и Lo обозначиr.r "aо"" n| " по сооrвеrсrвеrrо.

йнохество L хо но рассяатрrвать как сооfuение, используо-

цее алФавит g,состояций из двух букв t|,0}, Is| - 2, и имсtо -

цее длину no|. т"* как при |з| = 2 вероятности букв аrФавита
_ l. ol

р|+р2 - l, то полохив р1 - р и р2. I-P, где р. п /п , а

(l-p) . по/по!, для энтропии инФорirации, приходяцейся на эле ,

rieнT данного сообцения L, а следовательно, и для бинарного ин-

фор}iационно-вецлинного индекса спектра метричеСкоЙ хара(rерrс-

тики taолекулярного граоа, получаеl. всраrение:

цЬ - - p.logrn - (|-p).logr(t-p),

l
= - !-,.loB,

п

I
п-ът

оп
с!n

о

Ъ , 
'оr,

бинарн$й индекс достигает r.акси}rального значени, при р -

- l/2, равногО однону биту, поэтоху нормироВаннuЙ бинарнUй ин-

декс

-ньнь
unD----=gD

rogrIsI t.og,r,2

соgпадает по эначенио с бифарнuн индексоil.
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В соотsеtс-вии с предлопенной схемой на основе taнotxecтB

Ul, "i, "; " {, "i, Ь} nonyur" серио бинарннх иrФоgtlацион-
ншх индеrсов спектра (хратносr" Н}, оarо"""r" Н! n 

"ynarrnnn*"-ь
тивхого Н;) t

l

*} , - }.,.*,
п,

о
\

лт-
\

(|5)ol,\

I

ч о.\
'lo8z --ът ,

\
lo

-jд - nx

ol olnK nx
Hi 1оа1 .'х

'ro8z -Ът ,
nl

I
пх'- --т, (l6)

ь
I

il.-,
= .- --;т-.r",;,

nxy

loo
"xy nxy . 'rff
о| 0I -'Ф2 olnxy nxy Чп

н)о (li)

Таким образо}i, предло)rенная схема ло8воляет на основе

спектра лrетрйческой характеристики lrолекулярного граФа с исполь-

зованием одяой (Х .{ли П) или обеих (xY) спек,тральнчх характе-

ристик сlDорr.ировать серир инlDооiационно-топологических индек -

сов: Нх, \, Нп, характеризуоцах структуру tiопекулU. При этом,

индексн Н*, HY и H)fl отра,l€Dl среднее инФорiiационное содерпа -
ние спектра, пDиходящеес я на одив элеl4ент слектральной характери-
стики Х, Y и )ý сооlsетс i,BeHHc. Индексu пН*, ttl\ и rйо от -
9аrаDт полнос инФор}rациl)н!()е ,:одеDжание спектра по данной ха-

рактеристrке. Норrqироваrtнве индексы Шf;, { " *il представляlот

собоЙ, отношение ltx, \.tlx.| к tiаксилlольво возцоllно|,iу инФорr.аtlи -
oнHoмy содеряанио спекl,рi! l{ изпе}lяотся от 0 до l.

Paccliorpиri сgойсfв.f ,r,.,x индексов и возвоlхности их исполь-

зования для характерr3ёц,и .^олекул }.а привере трех родственнUх

классов }iеталлоо!гпвиt|еaкrlх сс,единениt'| ряд.1 Ферроцена (I), ци-

..1aHTpeHa (II) r, беrl золхDс,, т:э ,iкарбонила (II1) (сх.рис.l).
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0бсушение ре9ультатов

В соответствии с предлоненной схе}rой мя каждого соедине-
ния иа трех классов монозаaaеценнuх производнuх ферроцена (I),
цимантрена (II) и бензолхроцтрикарбонила (III) построенu по

два спектра, где в качестве основаllий использованý дистанции и

эксцентриситеты ве!rлин, Для каtlцого спектра рассчитано по l2
инФорllационных индексов (Е., пнr, к| и н9, где t обо9начает Y,
Х или xY): кратностИ \(6) , основания Н* (9), r.ультипликатив-
нчй Ео (12), полнше индексu Ч (7), ,,Нх (lo), dt)c (|З),

норяиро9аннь.е nrae*"b, I{ (S), Rl (ll), пЬ ( 14),бина9нuе ,н-
ьь

дехсu: кратности ý (l5), основания Hi (16), и)rльтипликати9нчй

Hil (|7). В табл.l, в качест9е при$ера, лривеАенu типg заr.ес -
тителей и значения инФормационнuх индексов Нпа, Нха, \о,
'io' "lo, Чd, рассчитанн..х по спёктрай rетрических хэ9актd-
ристrк xолекулярнuх граФов (по оси Х откладчвались значени,

дrстанqий веплин) яоноэаiiещенньх производнuх цииантрена. Здесь

п - число вершин соответствуOцеrо r,rолекулярного rраФа. Индекс

d (или е) озвачает, что в качсстве основания спект9а испольэо-

валаGь дистанция (или эксцентриситет) веплинrr.

29

Таблица l

592СМез

с (он )}le

2. ц56

2.8об

з.lоб
з. l40
3.о87
3. 1об
з. l40
з. l40

2.968
э, ц25

3.28з
з.271

2,6lI
2.972

3.197
з.l97
з. 2о8
з.2о9
з,22l
з,22l

27

.5з7

.625 729

15.7о7

ю.2цц,
соме
ctl
С (Ме ) -cflHe
}ie
сно
Шz

22
l8
27
2о
l9
l9

,ц2з
.284
28l
28l

.7 |7

.767

.675

.7 42

.758

.758

.7ю

.82l

.656

.8цz

.8зl

.83l

7о.334
57.55о
86.6о9
бц.11ц
б1.20I
бl.2оl

э
з
3
3

'i.Exd Ча3аrrеститель

4 пI 2 з

п Нraта \а {о
65
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2 з

3.43з

з.4l о
з.4зо
э,5ц2
з.5зз
з. 547
з.545

з.54 l

з.55l
з.665
3.664
э,67 2
з.666

177
61з
77ц
116
97э

ц

964

ц,о52

з,277

з.284
з.з5з
з. з66
3.4l з
3.4l4
з.46з
з.46з
3.469

5

5ц2

.697

.76о

. 7lз

. 7о8
,765
,755
.788

.788

.7 61

.17 з

.786

.758
,179

.768

,1з1
.68l
.629
.67а
. 7о9
,7в7

.772

.8оз
,7ц7
.7 5д
.687
.8l 9

.7о5

.66о

.8зз

.784

.582

.78о

.764

.662

.6l8

8

85.192

65.684
87,l9|
90.87l
75.о88
78.5 з l
7 2.129

7 2,129

79.778
85.о20
8l .776
92.7оо
в5 .17 4

lоо.24з
lоз.86l
а7,775
91.8з2

l2а.2ц5

l l4.84 з

l27,2ц5
lo4. I l7
llз.з7з
l l8.452
l22.562
l22.562
l64.152

l2l .698
l28.o7o
l4э.463
l40.956
l40.956
l45.955

lб1.2з9

3.828

з.856

з.856
з.9о9
з.948
3.954
з.954
4. оо4

4.о57
4.1зl
4.2|9

6 1

Фh2
соон
Pr
рh
сн-снсN
сооlъ
СН=СН2

cE20Il

Et
сн-снtъ
oco}te
cooвt
cмe.CEz

coPt
Вч
СН(Оlt)мё
coЕt
СН=СНСбЕ4}tе-р

cH2Ph

сн2сн2рh

cH(oH)Et
сорh
соорh
clt (он) рh
совц
с (ок) Ph2

осорh
cH=cttPh
cH-cflcбlt4иe-t!

cH=cHcoPh
сосн-снРh
сн-снсбн4!ъ-о

з
з
з
з
3

з

zб

2о
26
27
22
zз
2l
2l
zз
2д
2э
26
2!
28
,о
24
25
34

з
з
ц
ц
4
4

4
4
4

4
ll
4

ц

з. l58

з.2l7
з,2ф
з.з2о
з.4оо
з.29о
з. з96

з.4l2
3.37о
з.439
3.46l
э.411
3.48l
з.4 7о
3.5 зо
з.58о
з.578
з.685

з.79з
з.79l
з.77о
3.88о
з.9о5
з.9о2
з.85I
з.9ю
4.ооб
4,о77
4.1бз

ц,2lз
4.2|з
4.2з9
4.296

J.
з.

з.

3.5
з.5
з.(,
3.6
з.7

555
565
57ц

зо

зз

21
29
ю
зl
зl
4l
зо
зl
э4

зз
зз
з4

з7

,97l
.969
. о5з
,о52
.об l
. l38

.lз9

.217

.370

.145

.7 з1

.798

.79l

.7 4l

.8l l

.8о5

.8о5

.798

.798

.7 ъ7

.827

.8з4
,829

.8l 7

.68о
,662
.6 7о
.7lз
.539

.692

.694
,7 45

8о
8l
57
7з
12

зб
36
цз

4,

ь.
4.

з
з
7

ц95

21l
27l
299

з58

.847

.8ц7

.844

.682

.682

. 756

8зб 626

Для каliдого вектора Х = (xl,x2,...,xn) ухазаннчх типоg

индексов установлен вид эмпирического распределения.в соответ-
-,ствии с критериrrrи R/S, f, и Колногорова-Смирнова данное рас-

пDеделение является норraaиьньlк (см.рис.3, гАе I и II - Функqии

t 0l



плот}lости вероятности мя индекснUх векторов Hid rонозайещен-

нuх производнчх Ферроцена и циraантрена соответстаенно) .

- 
0.975 0.01,5

- - 0. l i,2 0.35

I

0ý
F
оtF
оо
Ф

F
оЕ

_8

8

6

ll

0

2

_0. 7

II

0.3

Рис. 3

фч

-l .7 1.3 2.з

ваr(нейщие статистики распределения: Эмпирическое среднее

I (t8), раз"rа, варьирования R (t9), вьборочнь|е 9нач,ния средне-

квадратичного отклонения ý (zo) " коэФОиц,Gнта вариац}rи v

(2t), а 1акце коэФФициента вчроlrцения q (22):

-п
i.Д.r *.. i - i-n; (l8)

ll . - l1rl

Р=6зlз1-пiпц, r= ii'i (|9)
кк
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п
s --Lп-|

(хr- х)' ; ( 2о)
1

u-ý/i; (2l)

c-1-9 (22)

предста9ленu в табл.2. В Форrrулах (18)-(22) 9 =l(rr- в r,*K);okK
п - чиGло элейентов индексного маGGива х., i - jJз к - число

rрупп совпадаllllих индексов в массиве; Е 1, - число индексов в

К группах. k К

Ан8лиз значений коэФФициЕнтов q (см. табл. 2, а такяе

табл.3, в которой приведенч значения коэ{DФициента q на индекс-

нчх векторах }lоноэамеценвЕх проиsводнчх Ферроцена, бензолхрой-

трикарбонила и ци}rантрена) показuвает, что наиriеньший вчрохде-

ниец обладает яультипликатиэншй l.ндекс н._, и проиэводнше от
него индексц Н} и пНо, для которuх i' nor"nr"".I 

"r""arn"
равное 0.018. К маrrовuрожденнuм ,.охно отнести такке все индек-

сн кратности \ (0.07| Sq S0.1ц3), за исклпчефиеl"l н|, n о"-
нарнuе riультипликативнdе дистанционнче индексьl (0.095 S q S
s 0.t90). Наибольtлин вьlроl{дением обладарт дистанционнuй бинбр-

ь
ншй индекс кратноGти ý (а > О.83) и эксцентриситетнuй бинар -
ный индекс основания (q - 1.o).

Интересно отметить (табл.2), что средние 8начения норйи -
рованнuх инФорнаalионнЕх индексов 9асполагартс' внутри интерва-

ла неопределенности z с [o;ll, содерхацего отрезки z| с [О;

О.З82] и 22 с[O.З82;ll, отношения длин которчх определяотся

гар1.1онrчески},l соотношенrеta золотого сечениаl zrlzr- zrlz. Пои

это|aнор}rи9ованньЕ эксцaнтриситетфuе индехсу rр)rппируотся в

охрестности точки xl . о.з82 € [1,1], а норr.ированньlе дистан-,I

ционнgе индексч - в окрестности точхи х2 = 0.6!8€ [о,l],что,
вероятно, свrдетельствует о дo.lолнrтельности эксцентриситетнýх

и дистанционнух индексов.
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Таблица 2

,am Индекс о ý п

!

3

4

5

6

7

8

9

lo

ll
l2

lз

|4

!5

lб

l7

|8

l9
zo

2|

22

23

2ц

Н]п"

н__
l(е

\"
*хуа

**о

\а

'ir"
*l"

4"

'iro
*io

"io
*h.
*9

]te

,+"

*hu

*io

'luй]ý"
dx.
nlt-lё

:са
dха
d\a

о.о48

о,7 62

o.07l
о.о48

0. о48

о. l43

о. о48

o.2l4

0.о7|

0. о48

о.о48

о. l4з

о.64з

l .о(ю

о.69о

о. l90

о.248

о.85 7

о. о48

o.2l 4

о. 07l
о.о48

о. о48

o.1l9

l,787
2. 1з4

l .894

э, l22
з.562
3.167

о.збl

о.4зl

о. з8з

о.6з!

о,72l

о.64о

о.97з

о. O0о

о.949

о.65о

о.58о

о.975

56.63l

67.ц77

59.99о
98.702

ll2.1ll
loo.o54

о.з2l
о. зз4

о. э27

0.5l 7

о. ц9z

о.499

о.о49

о. о48

о. о49

o.08l

о. о74

о.о77

о. о28

о.ооо

о.о57

о. о62

о.о52

о.о45

|9.478

2|.748
2о.2о l

зl . з88

з2,692

з1.25о

l.з45
|.248

l ,38l
2.8l4
2.83з

2.145

о. 2о4

о. l79

0.2о7

о.479

о.ц7l

о,4ь2

о. о82

о. оо0

о.278

о.23з

о.227

о.278

77.969

82.д74

8l . l89

l38.996

l46.6l l

l40. о29

o.179

о. |56

о, l72
о. t65

о. l38

o.157

о. l36

o.1l2

о. l29

о. l29

о. lоз

о. l20

0.о29

о.Oоо

о.обо

о.о96

о.о89

о.о46

0.344

о. з22

о. з37

о. зl8
о.292
о.зl2
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Таблица 3

класс тип
инде(са

Ха9актеристика

е d

xY х
о. о48

о. о48

о. о48

0.2з8

Y

н

Hn

пЕ

нь

о.048

о.о48

о.048

0.64з

о.762

о.2| 4

o.2l4
|.о

о.о7!
о. 07l
о. 07l
о.69о

о. l43

о. l4з
0.1l9
о.857

ITT

н

Еп

оя

Еь

0. о48

0. о48

о. о48

o.57l

о.786

o.2l4
o.2l4
1.o

o.o7l
o.07l
o.o7l
о.742

о.о48

о.о48
о.о48

о.о95

о.о48

0.о48

о.о48
о. l90

о.о95

о.о95
о.о95

o.88l

II

п

нп

п[I

нь

о.о95

о.о95

о.о95

о.738

о. о48

о.048

о.о48

о. о95

о. о48

0.о48

о.о48
о. о48

о.о95

о.095

о. о95

о.833

В табл.4 лриведенu диапазонý и9i.енения Rm.п и RDax индекс-
нuх Еекторов и 9ассчитанные эначения коэФФициентов в9аицного
ВЛО{еНИЯ К:, i,j = I,II,I1I, одноилiенннх пар этих векrоров для

J
трех исследоЕаннuх классов r!,rеталлокомплексов: бензолхроl,iтрикар-

бонила (а), ци}iавтрена (Ь) и Ферроцена (с). Коз!Фициент К рас-
считввался по схеие, учитuвашlей асе случаи взаихного располо -
пения на координатной пря}rай 3начений элел{ентов одноименньlх ин-

дексн х вектороа и извеняется от 0 до l00з. 0н oтpar(аeT степень

перекрывания диапазонов индекснýх векторов и является простей -
щеЙ характеристикой, идентиФицируlощей способности индекса. Одно-

значное отнесение, по 9еличине ,ндекса В, исследуеiiого вецества

к одному из двух классов соединений (напрrмер к I илиII) воз -
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Т а бл и ц а l|

III III *ii', II пIItllilx к|Iz RI.цlп RIп:lх к|Индекс
а ь

2.ц9
2.78
2.ы
3.95

Ц. зь

,.97

0.qб

0.52

0.ц9

0.7ц

0.82

0.7ll

1.00

0.00

l .00

0.75

0.67

l .00

0l .93

l 4.61

l06.99
162.77

| 78.60
|65.83

97

00

97

59

69

58

89

69

89

ц5

55

qq

60

85

50

qt,

27

92

90

92

85

92

86

2,55

2.78
2.66
Ir.30

4,5о
q.36

0.49

0.53

0. 5l

0.84

0.87

0.85

l .00

0.00

1 .00

0.9l

0.8ц

0.99

9q.ц5
l 0q. ц,

98.37
lбl .lIl
l69.6ll

4, зб

93

83

9ll

58

70

58

77

69

77

q0

,0

37

37

68

38

32

27

86

82

85

90

89

58

1.1l.

1.53

1.2з

1.1з

1.52

|.2э

0.26

0. 3l|

0.28

0.26

0.35

0.28

0.92

0.00

0,72

0.52

0.цц

0,71
zз.96

э2.1ц
25.80

2з.78

зl .99

25.80

ВNy.

Нх"

\"
Hlctd

Нха

\а

''Ь"
"l"
{"

"Ьо
*iu

{u
*}.
*l"

,i.

'hu
*iu

4о
е

э

d

d

1.15

l .53

l .2ц

2.05

2.z7
2.1l

0.27

0.27

0.29

0.q8

0.53

0.50

0.86

0.00

0.76

0.58

0.52

0.00
2l .9l
29.08

23.6,

38.97
Ц3. l l|

q0.18

2.5z

2,7в

2.6ц
q.36

ц.55

4 .4l

0. q8

0.53

0.50

0.82

0.86

0.83

1.00

0.00

1.00

0.86

0.78

l .00

98.28
09.52

02,77

69.85

77.86

72.31

97

83

97

95

97

ф

87

l00

87

90

9t

87

62

99

92

90

92

9l

9l
9l

80

78

75

1.17

1.28

1.26

2. l0
2.27

2,1в

0.29

0.27

0. зl

0. 5l

0.56

0.53

0.78

0.00

0.8l

0.60

0. 5ll

0.00
l9.85

.02

.ц9

.62

.6l
2,lь

э5

6

l
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т
мо)хно.если коэФФициент К]_ для этого инде(са равен нулD. Более

строгиti критерие^i идентиФицируоOtей споqобности инаекса являет -

ся степень перекрчвания Функчий плотности вероятносlи индекс-

нUх векторов. На рис.3 пDиgедевu rраФики таких Функций для

случая яиниriального взаиlrlного влоl{€ния исследованнraх пар одно-
__ьиi{еннr.х и}цекснцх векторов ýu аля Т и II классов. Из рисунка

видво, что граФики Функций перекрuваDтся (с Ki' - 27t) и, сле-

довательно, в качестае классиФицирушlего индекса, т.е ин-

декса, поээоляоцего однозначно отвести данное соединение к

qдно1.1у из трех рассматривае uх классов, наприяер, по кри-

терир неперехрчвания разrllахо9 варьирования Dассllаrриваедuх
индекснчх вектороэ или непересечения их Функций плотности ве-

роятности, нельзя принять ни одих из типов представленнцх в

табл.Ц индексов.

Вместе с Teri, рассl"iоtренные индексч iiогут служить основой

для построения классиФицируоцего супериндекса. Для этого необ-

ходи о отобрать базовнй набор нескоррелированнuх индексов. С

этой цельD проведен регрессионнЕй анализ 9сеaо i,{ассива полу-
ченных индекснuх вектороа.

По степени линейной свя3и йехду расс1,1отреннцr.и параriи ин-

декснuх векторов i.оl{но выделить три rруппu индексов. Высокий

коэФФициент корреляции (r > 0.95) и, следовательно, близкая к

линейной свяэь (первая грулпа) суцествует в следуDlцих группах
индексов:

HxYe = -О.О68 * g.979\e - -o.162 + o,9t3нxe;

"Ь. 
- -о.о,, *о.э92{" - -о.оз8 + о.924нLз

пН!(Yе = -1.185 + o.964nltYe = -3.О57 + О.885пНхе;

r{. - о. roz + о. !48\е - o.25l + о.оо2че.

H)cd - -о. l5l + t.оз\ч _ -о.592 + 1.o43tlxd;
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Hfou = -о.оаб + 1.o57l{d . -о. !44 + 1.o75gldз

nн)fid - -1.725 + 1.oo4nl\d = -8.75О + О.958пПхdi

I{o = о. loB + о. t4\d.

вторая группа индексов характеризуется слабой линейной
связьп с коэФФициентаяи корреляции 0.90 - 0.95:

{", -О,О2ь + o.94sEL;

\d - 1.670 + o.0l5чd;

\d. О.55З + 1.38Че.

Нескоррелированнuе и слабоGкоррелированнuе rrеяду собой па-

рu индексннх векторов (|r| S О.9О) составляот третьо группу.СD-

да входят парrr индехGнuх векторов: Н., Н1, пН., где i . Y, Х

или xY, с одной сторонн, и все бинарньaе - с другой. К этой )хе

группе относятся парн индекснвх векторов состоящих из бйнарннх

индексов.

В табл.5 данu значения коэФФициента корреляции r, получен-

Hue из уравнения Y = а+ЬХ лри расснотрении парнчх зависиио-

стей r4ежду одхоиraеннuни индекснuяи вектораriи рассliатриваемuх
классов соединений. При установлении связи }.еяду классави (I)-
(II) и (I)-(III) в качесrgе независииой переi{еfiной (Х) pacc1.1aT-

ривались индекснUе векторu класса (I), а в случае связи (II)-
(III) - индекснuе вектоDы класса (II).3начения индексов в ка,( -

доя вассиве являDтся Фиксиро8анными перевеннuliи и представляот

собоЙ выборки из двуl,{ерного норl,{ального распределения.

Иэ табл.5 следует, что больlлинство зависиriостей r,iежду од-

ноименнчйи индекснur.rи вектораt{и разных классов соединений ха -
рактеризуотся вuсокиirи коэФФициента1.1и корреляции от 0.95 до

1.0c. При этон мох(но отвеrить следу(лцие отчетливо просl.iатривае-

мые тенденции:
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Таблица 5

Характеристика
виА
связи

Тип
dиндекса

х

I-II

I-III

II-IIт

н

вп

пн

нь

1.o0

1.oo

1.oo

о.7 2

l,оо
1.o0

l.c0

о.94

о.84

0,99
о.88

о.95

о. 9о

о.99
0.94

0.97

о. 9l
с.99
о.85

о.94

о.8з
о.99

-о.зl

1.oo

1.oo

1.o0

о.87

о.97

0.92

о.99
0.9о

о.95

0.90

о.99

о.58

N|и

l4rl i

l) эксцентриситетнче индексы характеризуотся более вuсоки-

r, по сравненир с с(ютветствуцциr4и дистанционяl|tiи индекса -

2) в группе индексов Н, НП, пН и НЬ наиболее guсокие r
ивеDт индексц IЙ, характеризуощие полное инФорilационное содер -

х(ание спектра йетрической характеристики граФа, наи}iеньшее зна-

чения r иiiеот бинарнне ивФорliационнuе и*дексы НЬ1

З) среди эксцентриситетllых индексо8 основания (Х), кратно-

сти (Y) и культилликативноrо (xY) наи.iеньч|ин t характеризуlотся

индексы основани" *х", Hi" и rйхе, тогАа как аналогичнве дис -
танционнве инАексы Н*о, 

"iu " 
d*a, налротив, характериэуотся

высокиr4& значения!rи r,
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наблодаенýlе закономерности свидетельствуDт о To|.i, что
эксцентриситетнне индексч xopotlro отрахаDт стрQение заместиrе -
леЙ и слабо зависят от структурь| оФlего Фраг}iента lrолекуль|.На-

против, значения дистанционньaх индексов в больщей сrепени от -
pal{aoт строение ,дра молекульl и еrо взаиriосвязь со структурой

зайестителей R.

проведеннвй статис'lический анализ всего йнокества исследо-

ваннuх индекснцх векторо9 позволяет ацделить такие парrj векrо-
ь

ров (например \d и H;d), эначения вариант в ка,rдой из компо -
нен.I которнх норl,iально распределенu, иtliерт низкий уровень вц-

рокдения с (табл.]) и которuе, в силу некоррелируеi.ости яехду

собой, iюгут рассватриваться как реализации не3ависи!|uх случай-

яuх величин. это позволяет использовать такие индексu в каче -

стве базовшх для форr.ирования l4ножества супериндексных векто -

ров и априорного апDавита классов на основе классиФицирупцего

правила в аиде линеЙноЙ коr'бинации вьцеленноЙ парu l,lндексньlх

векторов кахдого из исследованньlх классо9 raетаrlлокойплексов :

(HsI l
J

а
1

2
Е

j=t
R i = ТlБr (23)

J

iде m - число супериндекснфх классов, а. - оцениваеiuе коэlDФи-
iibJ

чиентu, Н] - G"о), Е; , (Н;d). - дистанционнфй инАе(с

кратности и бинарнuй яистаяционнчй индекс r-го класса соответ-

ственно,

мя случая at - а2 =t(R__b ) i]6. 
(\. 

.). 
.loo, i . Т;З, в

Hxd Io

табл.6 приведены рассчитаннuе по Форt,{уле (23) значения статис-

тик суперихдексннх вектоDов. aо""] 
'r"lur, 

и (xu), оаз"ахи

варьирования индекснuх векторов Hia и \а i-го класса.
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Переraенная (Hs 1) I (HsI) III ,цsI) rT

Раз}rер
Среднее
Станд. отклонение
Пиниl,iуa,i
llаксиr.у}a
Разяах

4 2
о
о
о
0
о

735
о77
482
86l
з79

На рис.Ц даны а одноl.i 1,1асщтабе граФики ФункциЙ пJютности

вероятности этих векторов.

Таблица 6

- 

0. |цl

- - - 0.353
... , , 0.?з9

0.
0.
0-I

2\

20

6

s
F
оаF
Gо
Ф

оlFод

0l9
03tl
077

2

I

II
ц

а

0 Es1

п 0.2 0.q 0.6 0.8 1.0 1.2

Рис. 4
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Из табл.6 и рис.Ц видно, что рассчитанвuй таким обраэоя
суперичдекс l.lollleT использоваться для однозначноlо оtнесения не-
известноaо соеАинения к опреАеленноliу классу вецеств.

В заклочение следует отйетить, что теоретико-вно,tествен--
нь|й анализ спектров t етрических характеристик raолекулярных

lраФов и предложенная на их основе схейа оорraирования инФорlrа-

ционных индексов и классиФицируоlцих супериндексов уке примене-

нв вави при устано9лении спектро-структурннх корреляций на при-

}.ере !iасс-спектроиетрии [9,tl ,22,23l я могут бuть использованU

в распознаlоцих систейахllcкyccтBeнHo1-o интеллекта для создания

базu знаний по корреляцияt. структура - |iасс-спектр при ре|лении

прямой и обратной аналитических задач.
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