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Л. И.Шакаров, В.А.Скоробогате

Введение
Коlплекс програ}r}r С}rТРАН{Г (С}|стеиа СТРуктурного АНализа

Шолекулярннх ГраФе) преднаэначен для проведения кrtrлнчх иссле-

дований зав }.|с }.}loc ти' Ъ труктура-свойство" xl,o| }неск их соединений

в раэлyrчнчх областях прlla.tенения: Фар!tакологии, соэдании хиt/i}iче-

ских средств зацитч растений, изучении хl,пического загрязнения

окруlltаэцей средч и т.д.

}Ъсlвдования на ЭВ1,| 9ависl,ьiости "структура-свойствоll хи-

r.iических соединений основшваlотся нGl гипотезе [l ,z] о Tol,t, что

близкие по структуре соеди}rения l,i/teDт похоt|(ие свойства иrследо-

вательно, оfuие свойстэа вецест9 определяDтся общrши Фрагмента-

.rrи их стРУктУР.

по r,repe роста количества и слохfiости нвчх соединений вч-

бор таких'фраг!rентов и анализ их в8аlфtосвязи становятся зэтруд-

нительньши. Поэтqlу Еlля поиска приsнак9в структурного сходства

необходr+rа }lашинная }tетодика, поэволяоцая находить irHolccTBo об-

цихструt(турнчх фрагrrентов соединениЙ, обладапцlих некоторчltl

свойство,l, и вьaделять те Фраг..ентьa, соlетание которUх определя-

ет наличие этого свойства у иссrЁдуе}ruх вецествr

В основу разработки ко{плекса програl,t1.1 сl,EтРАн-}tг полошене

методика riашинного анализа зависиiiости'Ътруктура-свойство" хи-

i

-l,

a

I

92



xrilacкиx соGаинaнхй lопrсаннэ, a [rlr 8 KatecTBe форr.альной но-

лЁлх хоrЁкулigной ст9уt(туЁl хпlи,aесксо сосдиliaниi aчблЕн во-

,1экулr9}м грэФ. a офпr Фрaгxэнто,l нолэкул alyx

a,

J

l

сч]ltagтс, ФлЕгr{энт, соотaсlсra!,o|rй оfrЕиу noPotlбGнHoly hоffра-

aу ]lx хоrъкулrрнrх гDаtOф.

lътоаlкa Har(o|laaнrt,офlх ораг}.ент }rолбкул xиiпecx]lx
сфмlЁнllй ]l проlюоIроaaнrя хх сaойсrt сосю}iт l следl,rц€}r.

П}€ть .i{aarс, cofor(]mнocтl соaвrllский, разбита, r€ дla
клaссa - проraлцrrх ]l lз проiэлfrlraх }l.котоDо€ сaойстaо. lia

части этой gоaо(упностr, Фовi1.1р}цrс, обучапlа, rrборка, сосюя-
ча, }ra преаgтaarтaвй раa{ш классоa сGдхнGнхй, a иa оставlFй-
с, част, соaлхненrй хоFт бч?ь обраtфrна кштDольнаl вlбоDка.

дл, соеа}fiGфrй кэtlдоfо класса обучацрй aIборкх нахолrтся по -
пa9но нr.l6оль!lra обqие Фрагхантr ]aх r.олaкул и опрGлсляетс,

aхоцFн}rэ gr rх.Фрaгlдl тоr a }rоJrкулI соэлинgн}rй обохх клsссоf.
на оснфе пол)лaннIх ланнrх Фопirр),отся Jrогп.еск}€ р€вФ-

qrэ праaилs [q,5], описчaа!r]rэ lat<olloi.epнocтrr aхопFнr, Фрsr -
нефтоa a соaд}iaнr, paaнi|x lfiэссоa обучацей зlборки }t по|rо -
лr0lхс относrlт| (arдоa |(онтролlноa €оaяl|lзЁ].rв к oprorry из клас-
cor. Фрагrrснтч.пола}lчиaльно oTaGTcTaaHHllз ta проrarвн}lв JlaHHo-

rо сзойсrlа, |iогут бIтL aчFrЁнI иа списка Фрrrехrоa, cooTaGT-

стa},шl].9( ,ччllfi по качaстaу прaaилаri.

кро..a Фрaгrrен?ос соеаrнaнхй, длt прсюsrроaанхя йх

сзоalст! a коxпrъl<o. прогрar.i С ИСТРДН-}tГ пр.л!,сr.отрена aо!r.ош-

ность rсполDaоaанr, кол}ilестaанrl)( xspaкTap}rg?]K : брутто-l0ор -
хул сlrаи coaдira{ld [6l l rrолскуляенrх ишlзксф - rreтprfle -
ских [7l ]. цGпнчх хrрaктерист]rк [8l ноrъкуmрнчх граОоз.

пDrr соaлrниl! п9срaхх кфtплaкса с истРм-liг испоrь 8oaaнu

хэтолra ]l arrоDитau, рaaрa6отaннчэ a lнст}tт)aтэ laTerraTlKrr С0 АН

СССР дл, pgEнxi aaдач сrруктурно-rrетршGскто акалrэ! грsФоэ

[3. 7-1l] r обн.рлrани, аtпrрlчэск.lх закоrrоrэрrrостзй U1,5].

в



в раrработкa ко.плвкса проrра в с]tтпдн+iг принfi!ли )ца-
стхс Е. И. Бaляеt. D. Е. Бэссоilо.. А.А.Добрr.нинr А. AJ(o1€TCa I

О.П.JЪонgнко, JLl|.}iaKa6lo;. В.Д.Скоробагато., И.С.Тш.охhна,

п.в.f,ъоростФ, С . д.Фсяоров .

l. Пр}riеня€rrrc rетодц и aJторит u

при анализе эаf.rсr.ости 't труктура-сrойg о" требуетс, }в-
ходитl нa только обrцrrе ФрrгиентU со€динg{ий | но и !Етава!лrr
aaTD их }tяGнтшr€сть, a Taкlfia lxollGcн ие Фрагхентоa ! соедине -
ни, й т.д. всз эти аадачи хоl,ут бuть сlaдэнrr к иэ!aстнь}. зада-

чах наIопдени, }вибольUего обцсго подграФа - пGресеченr, гра-
Фоa, ус?аноarЕни, иaоtоDlDио.а и l!tФlорФl.оl.о lmlGнrя, поис(а

клжaгDаltaит.д.
пaDaсеченllз граФоa. пэрaсеч9ниед Е=GOfi граФа о .

,

J

.(тд) "g=(u,y)

но.л l.ir Е! G

рс= lYl " цЕ= lul,
Рс s РЕ , Ё.aоaе}i Nаксli.аrънчй по поряАку граФ Г тaкой,

что с!цест!уот пороцFннЕ поlграФl GrE G и Er S Е,иrо-
.iopOHE !: Gt=ЕзЕl . 3адачr иlоrЬрФвва граlDо. и хх иaо-

r{омого aJш€ни, ,aлптс, частfiви €луr{аr,tх зааач]l fiахоrдсни,

п€ рэGaчgЁ ]lя г
€ aсли РG=

, поскоJtьку aсли

Dв
Ё

Рtrl =РG = Рg ,То G: Е,
, то G = Er С Е. т.э. G иsоiоDФ-

Е.
Ь,

граФоr G
,olaн(fo Ёreн.., talFч, нaхойFнrl паресеченrr, рух
и Е прrовняетс, сrвд,alla, o&ar cxerra [!]l
GЁ {lr в GVE оЬц +Р = GП Е.

t. Длr г яФоl G r.r Е строится rояулDное проиэ.едGЁиG

GVЕ = Ir(',Е) - гр.Ф сооr.етgт.lй, .ep]] r т r<отоDо|,о,l-

пртс, acaBoэlф{$lrt пaDаllи rgp]rrr грalфa G и Е, 
'.. (т,ч)еl=VrUи , Gхею€ с r' ,т.е. ("ri')e В,

еслх и rоrько ссли (vrтr)е t rr (urur)с t ши. (vrTr)/t
, (чrчr)/t, т/ Tr,uf u r.поэалоi гэвое ry =

9l0



2. клхкой граФs наa5sот raакс}ltarънIй по aкJDченrэ поrrнUй

Gго подграФ. поскоrъку Katoa, кл}r<а Е граФа ! cooTreTeT -
aуэт обцену по9оцланно.у поаграоу граФG G и Е , и наобо-

рот, то a г рsФa IJ . н.)(одrтg, вакс.irальвrе по порiдху клli(и
К а,' n тGй caн*l coorr€Tcrryýlra }н пересеченхя Г = G ПЕ.

перечислвЁllв aаяачr raлfiтс, труrlхорa]эеrrrrи [t 2 ], т.е.
r оfrрr сллlэ тоaноа реlвfirlз азлачи Har<oдtrтc, с noirclbo пбFG-

бора, и поэтоrу дл, иr п9aктпaaскоiо прп4ен€rlи, необходrr.о раr,
Dабrтuсaть aJrорхluу, поаrолш]хе сократитl псребор и юхо ,
дить a пDa.l€}rrr,iф aр€{, To,|Hle,.tl}l приблиrcннIG рзOlGнr, этих

!аrlач.
yraaн5mGн}re rраraни нвхоцдзни, oбtlrrx Ф!вгtrентоз соэдине -

ний xofi(вT бIтl достигну?о plrнaix способе.и. В кФtпJЕксе про-

rper}r ТOПЛГ [2L вlработанноr r }hститутэ оргsнп€с(ого ctlн-

тэrа м lbTrCG Р l прaдrajачеlноr мя отбоDв cTDyKT),pHIx прr-
энaкоa биоrlоa)taac:ой aктхaност, хliaяlесхих соедЙенl*, испмь-
tlФтс, сJъдуц)r npra}lU сокраlэнхl lp.lreB]r a$r}€лgниfl:

- )шешlшнl.a порrл(оa иоrвкулrрнIх граФоa aа gчэт J'кpyrl -
нэни, их опlсaни, li lатDa}tcни, }aa них Фраг aнтоa, Daд(lх Aлr
дыrного клlссa еФяиl€нt й;

- со(раlЁнll. числа coэa]rнeн}d путG}{ }€т9анения рaл(хх ,
Сло*rlх соэлrнэнхf,. нa lлиrоqих на 9зrультат похска обцrх Ораг-
l{снтоa i

- oтcaraGir,ra Ёспa9спQктrllц rэтlэй FЬrэ поrскa по неко-
Topra критGрrra l нaпРп{aр, испольaфaнtG'HaaprtaнToa rолGкУлrр-
HUx гDalфa при tlсTaHOJtKir]l их ,rо.оDФи].а.

Попоаlв способr на практхкa oKaglaol€, aocтaтotaнo зФ-

0aкT}iaнr}.]r, но r.cyт пDraэст, к потa9з н!,rной и{Dовiацlr.
Рэrрlботrнн* . ]iнститltr. i.та4.т].l(и С0 АН СССР [3.9-1l ]

аrrоР}lпlr юхоrlFнr, толlного paEн]ll frlЁуrаraннllх !а|3ч ло -
aaолшт сокрaтrrь пa9a6оD блaгояrD, !нету cT9yKTyDHri особен -

l

грllOоa - нстрl.raсGкrх сaойстa и сaойстt c.+r-
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irэт'рхr. этr aлгоЁaтal haзот достaточно rrtoKo€ бIстродзйстa ra.
что даaт lоaиФ|остl a пЁrc}rrвiоG a!aх, HaxФrrTD нaиболDrlg о6-
lal. Орrгl.afiтI a рсальнIх саaзйстaах .iолэкулrрнц l.palaФll

днaли, хзтрraaских сaойс гDaФа прсqдrЕ, ,{eтфФrjтHo-
сrт.льнrх сго раa6}lэнIt [t3I. 0тноситзльн* pard,rcHrc. ?(т)

G по oTHoBHrp к aзшинa т€ Y rrэsraa!т лоряаоt ен -
}|olg хноmстaо клlссоa ?(т)-tч (т) lH1, т т. € Tr(1r) -ll
о d(ч
rлэссa

Vr)= t
v"(ч)

} такоa, что рaсGтоrнrG от
pаrHo ts ; *ласс Tt(V)

V до шбой Tr ш
HaaraaDт l -crtan

п

JrH нa офитr - шiqзстaа !K!}laa,|BHт}l9( rеэlrll. aсаЕrнra Y ,

u€т Ёaal!аэтс, скanaJtнтнIrtи (cnoreT9rrHr.rl) относrrтелlно

грдпr Iб alтOioFD]r$ro. г9aОa, aGл, c!,scтalcT

9€ъ
хлaссt| скa хaaЕнтноGти

6 (cl н.l'еGстaa aго aaрUDн

. t з 1r3, в Sfor р.aб}rени,
по oтllosнra " 8о .

е
ti= U Т. (v).U (Ф.

rFo r l

тaкar, что ipт = u. Офrтaхr гllsФа G назrаотgl
оl(с)

в оdFй схвrэ поrска ]ъ9еGaчзЁи, Fух грaОФ ý и Е
отlэс]aтеJънF рэбrrенrя г9aСоr rr r4x оф]rtu прrfiеняDтс, a с.|Ё -
яt!qш( см|arх 3

t) 0пбитч гр.Фо. G l Е HaxoмTcl с no.o.1Do aJroprr-
lrа [!]. испопrущго оrносriтэlъЁЕ paaбr€Hrr, lr пDоцqпуру rtта-

ll.тirf,{ой кrпссlaихa|ц}r aapo|r.

2) 
'lлr.Gрfхн 

v ]r ц , пр.дЕт..lтзЕл офrт х. a(el
, шiфсr.о J . (в(т ,u) } .rдр Ъ(Т Д) -
нолуrъЁоэ проr8aaFнrз относtтaь|l9( r!|6rrэнr* ?(т) ,

сrрGFл;нФ к.( пороlFнlrra подгprо ъ(t'rЕ|) g0("),
ý ilr, . нфстaо faD]]tl

у), э(ч) ) фr. t3

ПрriвЕн.. r.адуDнu)( пDоrraFнrd Da!6lGHr по|fоr|ra? aa-
t{cнитl g{aлиa сrtФlого грaФа IJ = G9E анrлшоr соокупrrо -

з= !).

$



сти J боr!. простш( rр.оо. !(v,lr) , т... co.(pr'r'D по -

рrрк sналхtrrр!вllх грal)оa, э ,raal сliiraтриl r9aоa - !п.вньDи?D

]tх чиGr|о| а! счст рaссхотFни, только aсЁlин , пр€дстаaитaлей

оDбr? гDaOa.

') 
Н.хсri.aлDнs клrосl Еrо граФ. !(Т Jr) находrтсi

?а|G с язто. зrо
T,(T ru) . т.э. m

. поGкоDку аa?Фrоф}t* кл]t(.l rраDа

9aaолц}lс, лDг a дрrа a|,о trтоФDФr$lа -
]rt. соот]aтстaуэ? xaO.oPOHI. поrDaОо. rpa0oa G lr Е , ю

:- про]r!aодrтс, поиg( ,о,|ъко нзarто оDО|Iх клr( r

_.\- t r

, !l=
'= (Y

l rllкаrдоп наксrrrьlой клi.. Е!ц=(rt }
orlaтcтr!ЁT ]ъaвсзчaк].в D= GПЕl l:G
= {тл), t::Е'ё (U'), U' о (u.).

(т
'),

) .о-l
aт

, 3aлalaa нrхопдЁнll перэсGi.aнrl лaд rDафr DarаGтG, G llo-
oqDo sгорrпlоa ,|orct<. орбr, [9], хзхшлрнш }.фуьфIх проrrс-

aэлЁнrrй, llaо.оDОиa}aa грlDоa [!] l поriска irхa( ФJroDrrт}r

сипого раrбов) [t l I.
моDиrr. поrglо оDбrr7 rр.о. с(YrI) осrо."" [9] ,я no-

t) постронrl Dra6nнr., |lнФспa Y no rrcTxrr

fI G tч.7о. l.T -

стDФнr.rr Daa6Енхl .rноЁстaa rcDrrrH Y нa xJвccu i<r]aalrнT -
!{оGтli m ofioE}ll. к нrбору rapaiTa9rrcтx( гDsОa,

oпroc,rrBbio afтOro9arlaoa, lt посlвFlтэлlноr'
Jц^laнного Daa6BHr, р GоaпaFнar' с ]r!6rGнrrэr.

|. по-
(8.}'

;8 , rrн*эстlr ]apoxlt нa офlтu 0r
моDипa Faлraоaaн a arrF зплшtafi поgJFдоaaтaJъносrх

п

гЁOa поп!лaaт a otlн r то, Е l(лaсс, слх oltrt

ra€lт одх{aкфЕ rtTKri
2) "аэобвнп" нalaaлDlf о Daa6]rнr'

Dпacg(rrx ra !aк?aDrстш( aa!:lн.

]lfl ,a оriого , !ого Е lФaсGa a prrбrHrr

я

aaDrrraxx a



ceHI к ра!лlянюa клаGсан нового FзбrGни, ?' ,u"r*. o'g rfia-

Dт рaзлr{|iов ч llсrD сфедёй хот, бч l олrrоl )rз кjъGсФ раз6..G -
ни, Тц . Дrнхап лроцarlурs (rтератr.зная кrвсс}Ф..t(ацrя) поD j

торrетс, др наступвн}rя стабr.лr!€ции рaэбrcн}.й ;

3) проrерки со!пaЕн.i, классоa tЕа6}€нr,
хи грвФа r

лл, кa&фй паЁl faпlxн тrЦ€ Y rc оrurого и того ,G

клэсса раз6rсниr t' п9оaе9rетс, c),lEc'aoaa'rrs аaтФ.орФиэr.а

(подЕтаноaки) пареrовяlего Y з Ц . 9та проерr<а проиraо -

дитG, пут€ia вllЕrtния !епri{r т и U a t<ачсстaa отлвл}нl|х

хлассоa ! ра96}€нr, frr (поrryчqrнче разб]rефr; обознaчrit

i; " 0; ) ,. с]Ё.нснх, }rc|ay собой р!gб}rений f; ч

ч;
Ьsуrътaто{ paбoTr aroprrTra яaлrеrс, спиgо.( офит граФа

G
гр.OФ G(Y,!) lr

т' с орбхта-

- (u д) [9I исполrr1cт лорrрl
-(Vr ;..., То) и 0" = (Un .... .U.)
классч Va, 1=1rа и Urr

eHHrB раs6}rен]rя ?
на нrпересaкаall.Gс,

J=lrцrполучеЁнrЕgпо-
}rolrn аrоЙпra по]rска оФит граФоa.

дm и!о}rорфru г9аоо. О gЕ: |v ]= lU l = p, lr l = lx l ,

ц=ц, lтлl=lчr|, 1=I}-.
Еоз..ошlч ale сит!rацrи;

l) D.Р . т.с. y,,=(чr,...,тр),ч,=(чt,...,\)
кахаllй кrэсс a Dаrбrafilях сGтоrт]lэ qдной aсшинU.

г 9аФU G и В иаоrофнr ,о|,Аа и тоько тоrлr,когда со.-
пiдаот их raтрицl Gхa}lостr, опpеаелясrrraе нуr.€рачия}tl Vt...,
... ,Yр , ul ,..., Ъ cooт.eтcтreнioa

2' ц <Р, т.с. фlесrа),.т 1€ flr...rn} fакое,что

Р. l= lu. l>1.
Е это.. сrччаa arбrrразl Т€ Тr Л€ Uл и стФпr Daa6lсни,

(Vп,...,Vý,...,Vо,rг),(Ur,.;.,irtý,... 1U,,,u), . .о-



ToBr пр}iiенrвl. процajур,у итератиaной кл.ос }Фr(aqшi. поrtяaн -
нF р.sбиенrя обоаr.чri. чзр€ý Ф=(v' . ... ,V_') " 0' -
- (Ui,...лr!) . всл, Bl1 -,'k = 1 :* Fi1llu;l
длr }€котороl,о i, тогрФr G и Н ноизо.rорОнч. Если

k = Р, то li{eG.t сrту!циD п.l. Если k ( Р , то. saiaнп D
на k, поэторlзr процgсс.

Реэуrътатоr pa6oтI rrfoprт}aa яaлrGтсl )ETaHoaJEH}re изо -
rrофностх хлr }€raо.офностй гЕЕOlоa G l Е

!-

-i]у

.']п

грaФо! G(Tr,x) , g= (UrI) оснФан на с.ойстзах клж rр.Фэ
соот.етGтf].j D(T, В) = G V-П . Каlда, хлка rtвФа ! от-
arч.a, oaaei}, порqFнно}rу полrраФу . граФах G rr Н .поиск

KrId( проиазодlrlс, вTorp.. paKypc}aнoro рagбора г9аФа [ll ]l a

гDaOе IJ alбrrраG?с, |€хотоDэi rецлина То € r
|я!тс, граФu (%} UO(To)) и Но , гла

п DaGсхатри -
9(го) - о<-

G и Ц Рвауrът.то}. Dа-

рGgfiостl rеплfiч То . П9оцaсс разбора каrлоrо l.l9 эlrх гDа-

Фф продолrsетс, до тaх пор, по(а !вGсват9иaаа.rd г р.Ф лйо бу-

аЁт клr(ой, ,!iбо буFт !холитt ! сосr"a 
-р"нaa 

раэобранного гра-

0Е. в 9тrх слtлrrх Dэобор п9ёкрац€aтgi. fu rсэх юйд€rцIх
шксr.iiaльнlх кл}{ rрl0а Ir рассrrатриrаотg, GоотtетGтalrшl}€ }ir

подгрaФч l граФаr G1.r Е. Раgлпrнgi клп( a D {фут со-
oтleтcтloaaTl lltоноFфЕ подг DaФIl поэ?о.у допол{хтелlно п9о-

;:],::.жi:;;,:,H:
помр..оо) rр!ооa GиЕ

пзЕвсё{еЁ1lй (лlкспrэльнух офих

. 3aлaraa }laоФфноlо arEшllнa., грaФоa сrояr?с, к !aдаче поr€-
кa ilrкG]iaлDнlх oolt r полгрaaф salaнфого поDrr(а.

п!и.aр пзtlGвоagнr, иоr|.кулfнuх .рaФоa, 9оопa?стaщrх
пGстrциFх ЦИНОG (pE.l) l BOJETAP Ф}G. 2) .

Ёrc. 
'. 

В дaнloa прOrзDэ пзрaсGaеЁaе Hacar!.io rl co9тolt, хa

г!/х rФ.пФtснт.
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Prrc. 3

I

оЕ,

KorrnrэcTrarHrB и fдескDипlооч) гDаоФ

{"

{
о.lрсIFлзниi нскотошх количественнчх характе9истик сaяtнfо
граоа [7,8]. Пртr грао с(Vд) niGeт порядо< р = ]т| п

колиr.Gстlопебэе q= lIl .Прост}mцGпьв G lсовдинfll}rэ
feptнu *rJ€ Т , обоlrачпr через O(trJ) . Расстояrt€н

C(trJ) ,.эпду t и J назч.аот миrу крвпrайцвй O(trJ) ,,

а протreнностrо el(irJ) - длину даrънсйreИ C(lrJ) . lЬп-
нý FaccTorHl,EH p(lrJ) rеrду l и J назч.аDт cyr.$iy Алин

.сец)эr4оrФiuх C(t rJ) . В моJtкулrр.{о}. граФе мина rэбого ре6-
,ра полаrастgr рaa}rой сдинице.
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a

Ё.

Эксцснтрrrситстап o(t) rзцtrrнu l юaDaaDT !.лв}tну
e(i)= паз d(lrJ). цепн*l э(GцGнтpиситето. зелпrич ef i) -
- цах €l(1 ,J) r коJtБ{.сi.сняrtе ха9аклgр)rс?ики "р"о" G

arfl ислrеlaч€ на оснсс пollrllt, дrrстанциоtl}lого Daccтorн}rr, нaзо-

aен хэrричaск. , дecкp}rrToclвt, а !5lислtевЕ на осноG по0{' -
тrй цепного расстоrнх, l. п9отtreннdтй - цепнши дЕскр]lпторави.
H}re прIaqдrтся н8l.iaэноaан}i, л€сrтl rrcTpшecкrx деск9иптороa t

rrx обоэнlчэниl и Фор+.улч м, lsarсrънхii
- эксqентрьситет граФа е(G) з Е

lCT
- срсдiий э(сllaнтриситст граDа еор

- эксц€нтDli.ность граФа AG = *.1l"ttl-eop(G) ] ,

- д..стtнци, rЕЁФэ

е(:.).

(с)= ас(с) .
р

n(c)=*ED(1), o(r)=
, ' r€I'

- c9ac{rr дllcтанциr гсаФо D"n

Е d(l ,J) .
(dl"= д о(е) ,

р
D(G) .- коiпактность грШ p(G) = pfu-r)

средraa мстaнциоlное oтKrloнaнr€ гDаФa

rL

G

- чсr{ тDаJв.aaчи, lDaoa

дG.= Е (D(r)_D.(o)),D.(о)=цrп o(J) ,

)= f.B lo{r)_oon(e) l,

r€r7
- CParlr, цatlтрaлllaацri, iDalDt AGсD= ЁАG.,

JCT

обрэтнэr цоr трrлlrацll Ir(О)= Е
д€Y (с) п(r

Нa6ор qaпнчх Fсхршlтороз соFрш{т qюiн!л|laтD лagкDlnтo-
Dоa. HrrЁ пDrlодr?с, нan энсalial,, обооlачснlr и Фоп.t JU м,
rшlcrrни, Goo aтcTftqlrl лaGк9.;|торФ s

t 0!



- цепной эксцентриситет граФа е_(с)= Е e_(t),
' t€T U,

- средlий цепной эi(сцентриситет граФа

eron(c) =aer(G),
- цепная эксцентричность графа

A"с= * rpol""(r)-er"n(e) |,

- цепная вистанция граФа

п_(с)= * Е D_(1), D-(1)= Е B(i,j) ,
'-l€т9ОJ€ч

- среIияя цепная листанция граФа DTcp(a)= f Пr(е) ,

- цепная коi.пактность граФа ufС)= fi_.Эr(е),
- сред{ее цепное ,истанцион}iое отклонение граФа

Фfс)= i .:" lDJ1)-DTcp(o) 1,

- цеrная централиаация граФа

А€ Ji)-D;(G)),u$a)=шrn пf J),

,

.}

.- E(D
t€ч

- средняя цепная централизilция граФа

\epG'= f, 
а,с' ,

- обратная цепная централиаация граФа

т.,(е)=.:"(й-й)

- cnolorooTb граtDа

E(C)=::PQ:. Е y(l,J),
2(p+q) t , J€rr

t02



гда

{lп{I
Y(irJ) - ч]lсrь D.злr.нIх п9оGтIх чeпGl lсо.д}iх цrrх .ер-

tlJ.
сlr!8й хоr€кулrрнсо гра0. (6pytTo,0oo.yrl

[6D qrrcгептсr aT<llr qФдrвэфr, , TrпB xll,

}-

х}rtlaс(ой сarrl rзrty Hrrtll ! a..|дЁ дýв l rлG Д и В - бо-
arачaнt, атеaоa. В - обоэначэхlз тпа х]itичaской сrrri riеlду

д l В . 3начснlоr дecкDlitтo9a сarg}a ,aлraтс, кол].ltlGcтaо

сarаaй типа 8 lсцду этоrанrr Д l Е r соадlrениl.
класс lФЁ(aцr, соaпrl€ний. )tclEлФaHrrc аэr lвr.rrости'Ъ трlп -

Typs-cfойс о'l r(п}rчсgких GоэаrЁен]rfi пiзaт цаJlrо tlсTaHoaJBHre

rаконоlaр|.lостзй. опrg-апlrх коDDaлrцrt сaойстa соaдrl.rснriй .r

их cтpyt(Typ}flx хaрaктa9истик.сaойgтra соэдrфaнrd Фу. l.й aI-
борки опrrcЕaотg, g по.d|ьо Fух таблиц "о5rсхт-прrrз,ок'Ё) .Ко-

лr,laсrtaню, ,aблtrц! colaprrT дл, каlиого обвкта (Gоеаiraниr)

aaalaaЁr, fo дрсrриптороr-прraнако, а i бrнaп.ой тs64rrцa дrи
хallдЕо соэа1tнaнr, 1вaa-аэтсr, KaK}ra ФFr,}tGфтU-пDr,tаl€к, aхо-

мт a laнноз coaлll€Hll.. В кечсстrq ФDaгl.Gнто -прlgнакФ a 6r-
нaрн),! тaбJrrцу aкJпaaотg, aGв ЁGrgо.оrоi{t|G KoinoHGHTU попaрнUх

сrraaf,

ПtЕтl обучaqa, alбоЕ(а

лrюнld rоблaдrq]lх Ёa(отоDr.
tr"

Вшrrн].|a !aхо{о.GDносraй. хr9aкia9rg} lrх ёrойGтlэ соэ-
дr}Gнrfl обуlaцрl alбор(r, 1.l клacgrфr(аqli, Фроlноs crorGтa)
xoнTporlblflx ссдrнаrхй ocнolaнr нa пр{r.aн6}iriи алl.орхтaа поGt_

пaрaсaчaнrrй,aоrвкулrD*х граФоa соедll{эll]il

[l! лu arдаHHol т.6лхlu общц.й .r6opKx.
r = (а.)

каlпоrо клlсса.

в - чх9ло стро{ (объ-

логиlaсrФо рJtцсго пDalиrta . aпta Fоfi|Фго

сФlоrт ха обraктоa

9ух rrrссо Д, l Дa i An - lH*ocTlo ls Bl Gо€-

Gaоaстfо., Лr - raнotccTao lll
нэ блrаrпrrх ,?r. Caof,€raol. Bt+ Di= ll .

0боlначпr таФtrцу '|Фrкт-пзпrrяк" ал, обуraaatрй fr6oo(x 
^чзрэa

'laлaa 
дл, Kpartaocтrt буF.. пDФто ioop}r?D тa6лхцa

Е.ltrlll ,t.iБ,J=iд-0
r)

l0э



ектоо) i k - чr.вло сто1t6Ца (]ризнrхd).а rtHoцGcTBo приэна-

кф обо!нач.а. чGрез Х= {хr}, J = iГ-rk. Зrачонlс", ta, пги-
знака *J нa обtектс at ,lлrэтся а кмпrсстlсннчх таб -
лицаr значениa J-rо лескриптора мя 1-го объа<та, а э

бинарнrtх таблицах tar. ll ссли J-й призrяк Фрапяент)
содеDхится в 1Tr объскте (сосдлнениl) 

" tlJ- 0, ссли не

содэрrurся.
l|aaoerr эrrедэнтарtal зrсказlrанlэв о ,(t: ) дп" np"a""-

,

-l*" *J a1|Gкаtl.ан.lе a.{да

- "aначенис приaнакa

личестa€ннIх п9изнакс),

енн),о

", ' *! ". t: - пороr hля ко-

- "t, ' ": = 1" (для бинаDrrх прlзrrахсi) .

8 уска arr! нио

yr€(0 ,r}
постазllt a cooTaeтcIlre д!о}+{нtо пеDе-

т8к, чrо Уr- l. всли С, истйнноr}i

yl - 0, сспr 0, лолrо. 8gкаэr:анrз С эrrда "Cf&Cs&...
. .,. & С_" пG Taa].r. a coot cтcTlre Koнta+lкlln S = yfa . . .,а
... Уг

длr arбDaнной п.9сr.aнной у1 l ссот!стсп)цgй прirsнаку

х _ r и з€лldиfiI t0 r таблrца- !I rroroto lrýвл]lть ,Fэ пqп-l,J
таблицl: То r состояltо rrg обrвктс обоrх хJt*ссrмя ко -
Topllx уr. |rl Та. состоцtш иэ оgтаьllх обrgкто.мr
KoTopUx ]rJ . 0. 06о!ar!ч!r. чrкло o6teKTc перзdо класса таб-

л)lцI Т1 (rrл, Т2 ) ч.ре! Дt (или 1о). а втопого

хл.Еса ч.Dез та (-" la ), п.+ 1.= D., в - t,2. К -

др из поллсlнчх таблlrц Tr l Тa вошrо такп. r(e спосо -
боl делить д.л.е по д9уfп4 пэрaхеннrr. yt ши по той lra

У, l НО ,иr ДрГоГо оiа.Ён..r, t! . По*.a" о-.*"" воцgт

буlь lаэрrвн по достйt(эн}a.l gад!нного знaчения нскоторфо кри-
терйi, напршерr чrrслr обвхтс a qдlо. }.! {JtgccФt

результату Аслефия исхqпной тэблиlш Т по HHolec ly пе-
pei.eHнux 

' 
- {rl } cooTreTcTBleT дaоrrчноэ дёр€aо, . каlцой

| 0l|



lцтаблrrцз, поrtл]lliой лarвнriёa Т по ]!оgJrJрraтaльнФт' пa-

p.rt.HHIx yj1 ,узl r .. . , уr8
нaкоторa' конuнl(lиr, HanDr}rep

. coottaтcrr'yaт
, 8 = Ylli5a

п

пфтa6rrrш. Gоотaa?сrl),flt, frcrraal aa9lxнC laр-l, CqBGDrr"
п обrэхто кл.Gс. ar 3 . t.2. r al=O (иш а|=91,

то gобtaaтGтfуцa, rоiчari(цr, оal9cлзлrэт alсхa3-aн]lз. rотороa
п Фвк?о пaDaоlо клagс. Фли Brrr п

... У'' EcJr.

R
п

з

s_

]lcT]aHHo

dъктф
ко лr!,

.торсо xJrcca) . Ппa

lr'

Dl lo и 'lll о

)О,rсr*rrз

попal,ас. r

что соопrэrстrJцЁэ alЁtaa!-aнra ]*тиню дm обlастоr B-fo
кл.сс. G .Gporтt GTьo aj/(li+П!). Сас.!miфт5 хонш (цхl.

соотrзпgralrqraх lcoa atcrraпa aapurюr дзDaaa. Ёaаra-т л(гшa-
cкrr. Dсaпlr. nD-rrrxri (f лaлLtahr. p_alв прrrшо).

yJ
доt пqt?a6лrrlrl пDсraолrт, l€rq, х, triaчзнl, кЕяra!fi, кrчGст-
jr пDиаrакr, }tarт5aцGaо aпр]iорr:a гlпотGrI о la(oiolо9нocrrx
a сфо(упност1. .|сr(qп{Uх обхкто. l елго9]iD{a aoor.xlOaн]rn рэ-
tartBro праa rлa nDrrHrT крaaтaрrй кaчaстaa прх9}Ек! r !вхrшaо-

-l)

llrl ..с. ' 1нar.нrfi прх!|хкф [5l. Крrтэр.rЛ 
'п

J м, Ебоfi пФтrбпцr rrtT .lд'
!,]

!ч[r.i( pr-out),ro( rr-o ц ) ],
I

гаr Fr. l.* dО1-1a..Э. t 21...fl._ чIсло Фrе(-
a

у
l

8

9 о tЛt XOTOOIX Yr ,
пrрa..arD, ailFлrцd nptaraKll. r.ц]ra ta|aHHB пр"-

ц(^r); ,.lrlt.r.ro=1",l -t Sr 51 .

гl,эa lлaссa
rrlcca a .
aaс тaх f{a|a

0), о
aшнв
о:1

(шl 1.) - чr*rю
.l (шl 0)i lt (шх

}rr( 1r)

объсr< тс

'о) 
-

l (шr

пDхtфак r

lJ ýоrlrоцrf, raKcrrrar|DlФa aнa|aa|+aa 
'лл, lGсх I . ,о лar!н;э liC пDоlllФ]l?сr.

п
q
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дл, бпнa9ноl тa6л1iцI aaсa эr€чGtий прrанакс |{огут бIтr
aaданI lla coo?Heнr, 

' 
е 0 , поскоJIrкt, прGппоJIагае?сrr qто

лахноэ gaоalспо Cocдilrl.Hx, олOэлэлястс, налхчl.еl. a Hei Hg(oTo-'

ро?о Фрагlвнla. а HG aго отgулrстaиalr хотi lоr.ошlо, чlо лл,
проrarънхr r?ого caoйiTas нaобходиrrо отсутсtвrз опDaдэл€нного

п9rrнaкf, h|аоrие нaхотоDrG 9со6aнЁостrr нaпDrпGр, при о =lli,
w . l ar6oP пр]a!lrакс пDох!fодrтс, fоr!ько срqди собстtенпх
п9raнахоa пэрa(го кл:lссs поrlтабпrцI, T.G. opGдrr Text у KoToOIx

!а . 0. 
'h, 

пшfiaхФ-дЕскЁrптоDоa коrr.Gсraзнюй таблrrцч за-

даaтс, sнaчarr.aa t.0.
В аrrоеilт,lс прqдtЕt.rотDэtо оо9iхрфaн1lс набоо: рqrqих

праaил с ]lo{dr! пФrrлоaaтaльноrо t,сlparreнm rl таблrrqн тaх

пDrll€l(Or KoTopUa f rl1l a раюз Gоор.ироанrrс пirша.
клaсdlФ]*aцх, хоtlтролr}rх соaахн€нIй пDоrэaолхтс, сJ€дуt0-

lria oбparar 3 дл, каllФо создriзф1l, t/сtанэзлnaэтс, аначен{,

прraнalлоa х lrаr(olxтcl ко|{шa{кчr, pGшцGгo праaхла, разяаr l
на эTrtl llailo{ltrxi т.a. сlрqlaлrcтс, п9июдлaхностý со€яиненх,

oпro}rtl иа (rвссоa. кaчacтaо п9огliосir поarш оa!9еFлrетс, отно-

сrтзrrDной оf,бкой клsссrФ.(ац.lи соедrнaнtd коalтроrrrной aUбор -

другого 0рr?хзнта.

ки. ODlгrзнтt

с поэfоrllaт ara6рать длr делaни,

. п9qп!оIfihтaлью отaэlстaеннll. за проrлaние

i]

-+

дaнкоrо Gaойстaa, HofyT бraтL araFлеr: g(спэртоi как rrl Фraсго

пaо*стaа оraiхaнrф. тaк rr 3!r нa6ора Фра?ttaфто l aоЁелtп в

рaaaqaс праal|ло. паarрс лушlf, п9огноЕ.

2. Оtнкцl|он]lрсaн]lс ко.llлaкс! п9огр!r.tl сlстРдн-}iг

кФinJъкс п9огDar0i с lGтРtн-ltг постоосв по llqtулDно.у lэl1н-

цl{пlr ]t ,fлralс, сl€rаФй. откЁ|той длi Hapal].fqrr, ФуЁкlиоriалr-

}flx lo]idlocтaft.
С Tpyr<TlDHrrl KoiloxaнTaxrl СlЕТРЛ|-1tГ ,лпOте, Фис.l) |

- коt|lлaкс пDоlрaн; поFотФкll, ]Фqфа!ооý брrбопtl
.rФЁол шrфоi.цr]l r )пrr.rЁHrrr базой ,дrннrх 

0lУýД) ;
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- коaплaкс пDfрrr,a cr9!,xтlrDarofo s}ýлt{aa хоrlа(lrлrрrrlх гD!.
0ф GТЯДН), прqрr.aнaч.нltЛ м, н.r(оцлэнlя бцlх Ф9агrrентс
GтРднФ) l яэс(рr.lторо.

altfBtloficTlo|' ra баru лaннrх

aначэнrй

€рaFt!а.х ПУбД шrлrаатgr обу -

r. р.к тэр]lсrlк coaд}ir.Hrrt CTPAHrD I

- коипла(с пDаD!l.}i ооеa{lрсasфи, лоa:ri|aских рсацих пра-
a]lll х клaсGalr(aц] xr.t}llacl(}ax соaяинGн]rй 0(лсс) l

- прФDrr.ar rDsali|aскоl-о от!6Ds|а{х, |.оrrкулrрr:х грlaо
cPAlt, глАlJ().

Морrпr DабоtU rо.ма(са пDФраr. С ltТРАН+Г соотaaтGтrу-
aт пPrнrtoa ramgх(э нaх яЁни, rat 6олll.1lх обlrх Фвгriенто сф-
,и!i.Ёхй [rl ]i п9о?ноrrDоlaн]., llх с.ойстa.

ко.плaкс праDa!|. сrcтпдн+iг ОункционrDу.т сJrд!цri 06р.-
aоa. l бrrу л!нпх с пэpl0q(aрт ..lлх АЦl alqдrтс, дэннIз о gтр!пt-

"!rрах 
]l сlойсrtar фнсо шt}l llgKoJt5Kl0( саiGйgп )ofiшacкrx ссa-

ЛrнaнlЙ. П!н прсaFнlil.l (спarlхaнта по auiлеllra сзязи 'Ьтрlц*

*

-+

чшlа, rr l.о{rроrъlо, arбоп(и coaдrlвHd аsп{Фо cGr{cf,cтaa. 06l,-

содaпirт прqлст-rтевfl Fуl хлaсgоa coGa]rнGнlrй :

it.D.rý класс - Gоal]rвнllr. пDсiл ll.a аaЁноa сaойстaо) aторой

клсс - нdп роrarrш]€r
по дHHý обучaфt alбоЁх коiпrвкс CTBlc нэходит попар-

Ооa соaдr*ниl каrrрго клаGса, опрallэлrэ? aхdlдэнlG HalBBHHIx

Оlaгll.нтоf a соэд]lзнr, обо.r,( кJraсgф и 0оF.ир}ёт бшr FrlJo та6-
лirчу м, приJ{.коa-Фрaгll€нlФ. ко|плкс стВнд н.rодrт tнa- j

чсll, F!хрrптороa cararl, хGт9r зских и цaпнIх дэскрrптороa 1l

Фо}alруaт тsблицу м, rorlraacrieнBux прl.!нaкоa -Аесх рlпторо.
ко.шЁсc кrпсс по обучaцэй тa6лиlр llобtа(т-пршнакl| }l !а-

лЁ{raa aхсд.{sa ]rapaxaт9ar ОоFarр}з? лсrlcскrс paraцlr прriшrе,

on]{craalirG aaKc{o.aп{ocT]r aхqявни, о9aгrаiтФ mи рaспрGаслa-

ни, aнaчaнlrl Fс(Dfiторф a coaдriiaнllrx Fillнl|x кл*соa dуrао -

l08
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цaй !l6оpl(r, ra с norcDo aтrx прaaш прсrlопrт хJвGсlфl.(rцra
(л9о|,ноa сlойGтf ) соэппraнld кq{тDоrlýной rrбоD(и.

Прар.}i iI Г РД|К. Гml{ поrолпт .5фиrL н. АЦlУ ].rл]. rр.оо-
построиlэль ,rобрarэнr, cтP!,xтyпflx aорrул xrrrrraq<rrx соaдrнa -
нIй и ].lх Oрarraнто с цвлrо о6aспэчaнt0 Kol{Tporl, f)qЁrх ланнIх
и aoaromlocт]l arayaJrнco а}ýл|ila орarхэнтС.

Блэ.(-сr6ris ко.пrtэкса nPofP.r+r СtЕТРАН-ilГ

Drс.5.

,:T1

шоорraцm о x)aariaacKrrl сGa-l :l . ltsхопная

линaнхrх рaaFrвнa на оgнонl,a rl лопоrrrхrэлrнF. ocHOHs, ин-

0ор ацr, состох, ]'a HoaGpa создr.хн1* ]l dl}tgaнll, сго iоrtек!rлп9-

ноl сtрл(?уш. Дэпслrrrтэльrrя rii!оFaaцrя aaФт сqдэрIатl HaaaiG-

roaaнrr, соaаинq.rr. }CToraH]l( иlroоFaaцlr. toJrlHacгe Hn Ji!чa-
H].l, эго сaо*тa l т.л.

Пqв холaкулrDюй c?ptкTypo.l xп]ilCCxco соaдl.lэ)lr, пон}r.a-

aтG, Gго стрл(тJrFla, Oоrlулa. 06оaнalaaни, отлсJънр( aтФlоa или

ФlвхциФra,ънg, rр)пп aпо}tоa Hatccra r.Gтl€.ar.. JъкaлrrtФ&rнE хи-
Htiagcк}G carlr a GтDtкllrпrol ОоDiуrl ..Фут rr.этl !a!лжнtD к!Ет-
Hocтr - 1.2.rr.... Fnfiaлriaоaaнная ь!оlrатraaскэl) - K]rTHocTr

|,5.
лл, лrннdо llir{acKoro сфдrнзфr, ноrъхулrрнý rрaФоr. нa-

aоa€|a та(ОЛ, у lоiоDого aерUrф}r постaaJъiч a cooTaGTeTt.G reт-
ки атоaaоa ш}l rD!,пrt aтоaоa r a Fбрa.. - l€сa, р фra крaтфостi.
tll.]lчgских cartrl a стD)rктуF{оt ФопуjЕ coзд]r';нrr.

d r(ачaстtэ пDзЕтgaЕнr, йоrвкулr9riсо r рaФа aо .arодrrо..
,sfiв 0ГРД nDrlнtтo его описaн.lэ g по.о{ьо iнфстrа о9аr{€нтоa
(цепеЙ и sвa!я грпЬ) | с,оа€Еlа|цrх aсе вго lgPorHU и aсе ре69а

[|5l. Двлз опrсаЁп rlsоо Ёа ,rх.з ог РА буд€rr фаatраIý tопо-

,ЕгЁlacкlii KoFr. Топоlьгпrэсl<lý код опрaделiется при .Ф.оtци

сrвлJrоl].х прaa}iлз

l) (сэшlстrо rвфоr) ::- (rr.r) . (гво) ... ("р"о) .

(-
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свiейсr!о r яооr ,aлrFтg, irа}rбо.ьD]il cтpr(TyDнri эJъr.зн -

тай rgl|кa и 9остоит }lg r.{ени r l{но|естaа aхолillrх a это зеrеfl-

ст!о г рвфо!.

2) (грао ) ;;. (nrr ) * (орагнэнт) ... ( Ор.г'rrёнт ) r
0писан.{е г раФа состоrт из }'.eнl.l г9аФа r оrrисанrlй Gao под-

гDаФо. (Фраг}rентоа).

3) (пrя ) ::. набог проrзlоrьнчх с].rtaоло.

В rraaни }€ дрлlteн aсrрвчаться ctalloл "l"
4) (Фр.гr."т ) ll- (rрпrи{еаяI)* | (rгm ) r

| (а.чзде ) .
под орагнентФr r рэФа поfi]..аGтся л}rбо цспь (lrgо6r!атсльфо

простаr), л}rбо ,tэrаа м, Фи(сирсанной "rGздной" aзпшlнI.ли-
бо gоrокуп}остl цgпaй и !rе9д. сооYaе?Gтa!,]lаi феl(оторо.у сar!-
на.у подг 9aФу.

5) (кпl) ;;. (r
ПDв опrrcаниrr цGпtl ч"Dез сNaвол "-" пgрс|чllслJfся aв9щlr}fl

a та. порrлеt l r(oтoDoi они lстречaэтся ! цепи.

6) (оеалв ) ;;. (rсрrчина ) - (аершина ),..,. (..э." _

fia)
Oписанrc !aе!ш состоhт иэ описаllt я з!aздной !енlrнчrрaз-

дел}rтвльного grоrlола "-" и Ёааелсннuх иевлу Gобой эaпrlпri
опrriзний aерgин, G..еllнllх со !aезяной.

7) (rеошина ) ;:. ( Horren аедrинu ) | ( но.зр эешtrrнr )
1 1rcc Вбоа) ) l ( Hor.rep верrчииш) ( ветка repшr) | ( но_

iep .Gреlинr ) ( нетка .еpuинu ) ( (вес ребра ) )

8) (HoreB Эе9шинu ) i:. натураьнэс tlисrlо

9) (хетка rершшrr ) ::= набор прояiiвоrlьнllх cri.roпt
Петкa lеп!инч HG яолlна llвчияаt5ся с цiiФры и содер(ать

сr+r.оп 'h.|r ||rrr, tl_'l, |'(''. Нетку вепOияв . описанliи г9аФа до-
стrточфо )rхааать тоько ояин pas.

l0) (rac Ёбса ) ::- a€цесyЕснноё чtGIр.

) - ... - ( rврина )

s-

llI



вес Еa6эa гaaгатс, a ,Ф. gл!ла!. rогла опrrсшаGrrая .ер-
Pпr rэl.Фa соэдr}Gнa с пDaаrдt!эt

rрaФа. Тогrlа обl.G Орrг}iзнтr

aaрJпrой a qэп}r иrr, со s!еза-

экaиваrЕнтно-

a бlra даннuх.

ной fc9il4roй Fброr G aзсоl, нa BIHra4 ел}rlхца.

ПЁr mrrсэнrr lrtaliaэgкrх cTptxTyp йоllЁо нэ ук€з!aать непи
Trta С ,СЕ,СЕ2 ,СЕ, .

прltrвр опlс.нr, iоJrкулч цюноl.с. (рис.t);
цпfiOкс r1-2(Fзкsе),7o,4o-5r7{-9с)-l0-1l о) -l2-1з (2) -

8.1 l -l4-| 5ш(3}rr.
В lruKc frРД пЁлycхотЁнr cp.rlcTf!

ст1{ r.aTol( ae9ort{.

8 06ýr cJr}.aaa a тополfr4эско. l(одg .1оJвкулrрного граФа

югут бUтr я TeHI oиrrio-xlilr.lacкrв хaра(тэ9фстr(r соёдиt€нrr,
сrо !то.оa ..l сairGй. Длl оmго traачэнrt хаDsктвр1.lстк яоrтlнч

бtlть aKJUleHll coota€TcTtGнHo a l..ri, |iGT ]l aэрfин ]l laca рaбзЕl

с€вдrнзЁий хогt т бIтL нафlвЁI g

!лaтoi нa то,ъко allдр rTo4oa }. сar!сй, но х G ),чето}lr HanpriteP,

laprrloo аro.оa и рlcстоrrr)lй l.сrяу H]..ar.

8 качестa€ х8ц}ti|{оrо прелс?arrЁн]r, ноrъкliлrDноfо г раФа в

кФtпrъхсс с истRАн {iг пр.iнrта хатрхqa CHвplocтrr,a которой уlтa-
Hr aеса рa6aр, и спиGо( ,.erroк aaпr]a{.

2.2. ifоr и по1rск фнсa}вя r ао-
полlrтвлtна, ш{OоF$цх, о сфдиO€хиrх одноl.о саaзl€тaа aaqдит-

с, r хрaнитс, a tl.yx aalлaх баgtt дaHHuxr сarsаЁ}flх по Ho}.eDax

соaдl{эli}.й. В к.l.естaэ cllсTarll уrlрaarвни, баrой дaннцх приltrта

схст€..а СПЕКТР [l! ! - алдптирrаrа, Gl€па4.r испоrъa!,пlа, ялi
х9alGни, ,laHHIx rrетол чaстraно } epThpya.Ix ОaйлФ rl обaеrъ -

чйrаца, прriой поGтл |( taпrgri lвнЪсхоео оsйлa,lнaчgни, по-

Jrй котоr.х cooraвTe yll поrс(оaоrу пrэппlgtн]лr
8 состaa пуБд r., Uтапrао xaTaraт.lraacкoro обзсп€чснr, сх-

cтaru лDаarънr, 6aФй aaнirrx спцтР aK.t]l,aal{r бsэоaчй isr.( (iя-

!р с.rстэral) rraa(Dqaо.aфtta ,al(a ctliмЮ. пgо|.раrннtaй водуль

СПllНТЕР, lcrлrra}цIй Dalп пакGтной обрэботкrr 1r yThrlxrr gollPo-

afiEнxi баal рнЁIх.
l12
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Работа с Ko}rпrвKco}. ПУБД lкrDчaет ,пред6a8Ф!tо фработку,

Фоrrhроaание и сопроaо(дсниa базч pHHrx, а т!х|a поai€к a нэй

по зaFHHrrr !начениrrr поJЕл a sап]lслх даннtх.
пред6.gоaа, обрботка данйIх соgтоrт r пробраtоrанlи lс-

ход}tur даннuх a фоFrsт, необходвrlй м, arqд9 a баsу даннrх. Ъ-
ry,ътaтofi лреаýarфой обработк}r rлЁтG, п9оlarутбlнs OaйлI

на }rагнитной ,внт9 }t lи д]€кб.

Длr Форiирlraахи, х соfl9оaоrлрнй, бавr даннrх ]€поJъrtDтся

утилитц сисtв}ll СПЦТР. Утhлита збl,рt rки зrг pyx(аGт про.ецуто|a-
Hla Ф€йлu с лагн}!пюй ,EHTll ,tл}r дlска r базу яаннUх.дD),г]rе ути-
литч 9ъпол{rDт Фун(ц,rи лобаar€ния запrсэй a Файл, caraSaн}rC и

ход}Фикaч]ф Фsйma, отчета о сGтоlЁrи баýч apHHIx и т.а.
ltrтерактиаlrй ,!tK gапрфо! СПИНТЕР поrолrе, ar6rрaтъ aа-

писи a соотaетстarи с ра!л.iaнI.tl анsчэнr.r{и поrcхсUх поrrй. в

ПУбД нодуь спипЕР ,споrъg}€?ся мя нахошаения HOtGpoa создх-
нсний по раrлннl}r поис(оaьlt полrц l Файлах ло{lолlrтеьЁой ин-

lDоFrации, a тоa чисJЁ по полtr дэсх plllтopO сar!и, и llл, !rгo-
да их либо нa окрsЁ тсЕl.инаrв, либо на AUly.

Holeps сфа}rЕнd ,.лfiтсl aходной шФоF.ацraй для прик -
,|rЁой прогЕ|.r+{r CEJET KannrreKca ПУЦ, которr с по.оlьD rrоду-

лr rrrтерФейd, соаFнного rta }tакро.(оi!нд c]ltДKPo. озлестrл*т
поиск соотaстстa)Фllих тополог]i{еgкж копф a OaйrЕ Фноaной йн-

ооtrlации 6a!r вннр(.
ко.iпвкс пУБл проиrtодит aвод aхоп{rх ааЁнчх F!.}., спосо-

6arr: !) a ФоF.атв. нэобюдr+rои Ал, p.6oтr ко.rпл.кс. стРдн,

2) a ФайJtI оGlrоrЁой }l рпоrйlr?Grъ ной инФоFrачи}r.

!. Пш aaоF 
"опоmf,rаaсl(ж 

коаоa соaдrlвнrй с пaфокарт

rли AlUl 0ор}rиро.ан1.r на хагнитiоi аl€кэ Фsйло 01, a2. Ф3 ил,
сфд}fiGli}d перого и .то9ого классоa обучацэй ar5оя(и и Ko+lT-

porrнUr соад}fi.ний) прои!tодитс, пDбrранцёlи (ГРКrГРАltК и 0ГРА.

Прог ра.Oaa 0ГК проlrrодlт сжr!ксrrt{Ggкхй контроrъ rr altдач5l со-
офнtj о сrнтаксraaских or]a(ax лaкнlх. G тrrстурrrэ очrrбхи

llз



данншr цоrут бчтr усraноaленч пDl]r анализе r !rФ.i{зёr( 1.9( ]lsобрa -
reн}d ноrtкулrрнUх структур, полученнчх проr рахr.ой г FA}IK. про-

грaпва oгtA пЁобрa!уст топоrlrraGск}G кояu Gоед}tlений a хат -
9.rцI сl.еlности воr€хулrFls( r paDoa й gаписrаG, данн* l ука -
rанньэ Файru.

2. Длл соокупности создl.fiэнld ocнo.Ha, ихOоFrачш, эlо-
ди.ra, с перФокарт илh АЦ, проfерrетсr g поrrоl}о прог Dа.л 0гж
l Г PA}IK и 9аписl!*тс, пDог рsl.вой 3l0 на rrагнитнlо лентуi до-
поrtl ительн!, ,нlDо9.aц]i, ,aписЕается на ленту с поtочьо про -
грар.U iпдrа aат9н с поiоlьэ lr..rлит cl€TGi.u спЕктР .сз дрннtв
переп}.сllваDтся с rrаiни?ной JEHTI a баау даннr0(.

п роr 9a}rxн r€ cpeдiтra кфlплекса пуЦ поi.олпт по аапросу

tuбратl иr базч яаЁнчх дartнB о соaди|{Gниrх о6!цапцсй и l(oHT -

роrъной !tборок. с по4о|lьо проrравиr| сEJET !rп}€ать их на дr.lсх

. Файrrt Ol, Ф2 и Фj и распэчаrать }.ol,r.pa tr г.вна соGаинеЁий.

2.r. ФоFиро.aнl€ тiблпr "обrэкт-пDиaнaк|'. коiплакс с тРдн

обеспечизает построен}€ дlух таблrц'|обlект-приgнaк|| : бинaрной

й колrn{€ствснной. Фов.ирооaн}rз биrаDrой тaблицч дл, при8накоa-

Фрагхенrоa произоrlитс, a crЕдtDaFr.

l. по ааннDа Фaйла Фl пDогр*i.ra MJET боgнlрr.a rl записч-

!ав? a файл стР дл, каrдого 9оэдrхq{х, пGDaоrо класса обучао -

цей rrбopкx натрицу с,.еrностr, сп}lсо( cl.tl'r€Tpr* (офrт). спи-
сок r€To( aепlин.

2. По да+lн}. Файла СТР прогрairra ПРЛ м, кriлой пsрil соa-

дифений находи, неиsо.орфlrЁ нsr.6ольJlз oall€ ODвrнентI sа-
носит их oft}icaниe a Файл 0 tЦг a .rlдр хaтрrц сrrзшостr' r сп.€ -
xd соэдин€н иl r a котоЁa aхqдхt кa|дlй opa|'rlcнT.

3. По даннr.. Фэйла a2 п9оrра}rrа Ar|fiT Фор.lDtЁт м, K.r -
,|ого соединaнч, aторого Krt cca обучaцэл rtбop<l Tpбyerryp пr-
Фор}rsцш (п.l) l пополr*т cD фalл стР.

,
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l. По даннrr оайла стР прGrрa..ха ПРЛ находит орaг..ентU

соединен}.iй arорого клас€а обучашей !ьбоши и пополняGт их оllи-

саниrrи (п.2) Ф.tл ФРм.
5. по дак{9r ФайлG стР и ФРАГ npcpaнrra ФтАБл tатанавлr-

aaёт вхо деЁи, Ф!5гхентф ! соединенrя обоих классс обучaдlaй

aЁоркr и a Файл оRАг aaносrт Ааннв a характеристr,r{сский ,ек-
то9 каrlдого фрar}4ентa l если ФЁгr.снт aходиt l i-c соедиюr,с

Ф!йлa СТР, то 1,й ко*понснтс leкTollа присва.rаеlся значе-

H}re t, пrаче - 0.

Посколrку чriсло Фрагменто qднсо кrЁсса пDопорциональю

кiaдDату чrсла его соедrнaнrй, то вшtолнвние проl.раiх пРл ,
Фтдбл тDе6}raт !.|ачитеьнчх заrрат йаlчинного a р€r.rени. поэто.у в

них пред)сrотренu срaдстlа, позlолJцие эадаaатD ллительность
сеанса работц и lозобttозлять aslислaния с тФaки прерtaанrв п9и

поaторнФt обрачэнtrи к програнна}rr

проl.ра}{нr rРм, rРмк, испоь з),я библиотеку шабrtонG изо6-
par€H ]d цхкriяеских частэй {олaкулrрнух iраФс, проиgaодят

подготоaку г!ЕOнсской и}Форrisч}rr и rьaqд нa АЦУ }rли грэФопо-

строи?вrъ иообраI€нrя }lоrвк)rлrрнlх граФф соединенlй х фраг-

rснтф. Про|-Еlа}r,.а ГРМ исполrrует дённЕ Файлф СТР и ФРАГ, 6

проl'раr|.а Г РДlК - даннltс Файла 0. a кaчёстlе хо?орого }.о|,!/т

бутr исполraоrэнu, Hsnpri.cp, 0I, Ф2 и Ф3.

ФоDrrироrание кол}i{естtенной таблиtlч "объект-признак" ц

lllнBceн]€ ее . Файл тOл прохrодится прог ран}rой д(Дс в след}Ф-

larr по9ял(a.

t. по дsннI. ФайлФ Фlt Ф2 r Ф' auрsбатчrФтсл дескрOiпто-

Dtl сlraей соадинgхий обяаDцей и контрольной а ьборо<.

2. По дaHHrrr 6з;лбr Фl и Ф2 ФоЕиир!,етс, таблица rrcTprrrrc -

скюз и qепнUх дескрrптороa мя обучашlей arrбойи.

3. по аанпч.i Файrв Ф3 oорfiирустс, таблица йетрБ{сGкlr) и

цaпнg дрскрrпто!оa дrl, контрольной arбоF(и.

lt5



Вчхорш.rи даннUltи пр9грвlшrч AKI|EC являlотс, даннче Файла

ТФЛ, состоящеrо иЕ lцЕсти }lассивовr э KoToplD( сояерDкатся табли-

цч обуrапрй и контрольной внборок для дескр}flторов связиrиет-

рическlц и цепнчх двскрипторов.
2.4. Постоение Jюr}неских и *шапших пDав или поarгноз

gвойстэ соедшrе{ий. Kor.rnrBKc KJhCC обеспечивает Фор..iироaание

югических рещаDцих правил дrи бинарrой пли колlяественной

таблиц о6}цаlоupй вчборки соединений и клаGсlФикацип соединений

контроьной 3чборси. Комп,lвкс КДСС состоит из трех ко!tпонент

0(rЦСФ. КrПСД, 1ЦЕНТА) и обрабатrвает таблицу "обЪекТ-признак"

l. При обработке бинарной таблицu обучашlей вьборки про-

гра..lма КJАсФ по ланнн Файлtов СТР и ФРАГ Фоtriир}€т ,lогlfiескуЕ

рещаоцlЕ правила и записчЕает их в Файл РЕП.

По дбннrr,r Файлюв Ф3 и РЕП програмlча ЦЕнтА устанавливает
вхожFние Фрагнентов a структуш контрольнчх сфдинений, про-

изаодит класс}Фикацио (проrеряет вulоrнение лог1+|еских рещаD-

цtо( правил) контроrънuх gоединений и ре9уrътатч прогно3а abf;lo-

дит на печать a .иIF протокола, солешtацего дл, каlшого конт -
рольного соединения и каtrдого правила резуrътат кJtlсG}Фикации

и cyliilap{rв оlцибки проrноза ял, контрольной вьборси.

2. При обработке колиrlественной табличы програrrма КДСД
По ДДННш.r Файла ТФЛ Форlирует логиr{ескl€ решарцк! праaилаrпро-

изводит класс}Фикациlо контрольнш( сседи}€ний и печатает ре-
зультат и вероятность правильности гlрогноэаr

3. Технические характеристики *оипlвкса програЁн

Компrевс програм},t С ИСТРАН-НГ Функционир)еr, в операционной

свF 0С Ё,С Эdl,t ýgрсии 6. l в пакетriом ре,(инtэ.

В дополне;.rl.lе i:,i,сjхни,-iес(ин crreдcTBaM,t'j0 ЕС ШМ ИспольэуrOт-

ся!

- аrlФаВитно-i,tиФрýвФй дисгi.Fеii а диеп.iвйнёй станцией 7920l
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в

гЁ.Фопостроrтзль 900l.
FrrолiaнlG к проl'Drr+{нвr срaлЕтla. Ф Ес slt lgпольaу-

:llЕгл

- опт}irоID!Елlrl трaнgпlюр ПЛt 0П.
_ с}€тэхa raaтаlaтБaэсlaо?о

с Or Ес s}l,
- систa){. лр.lrtн]r, 6.aой дрнншl с убд спцтР,

л}i.лоl,оas, GrстQia ПРН}t t

пDогрaхху l(о.пrFl(сa лвaл€оaанI нa ,aI(ах плll ФOРтРАн,

дссцБrЕР. }lfir.aльнrj нэобlод..irlй oбдrr опaprтr.aной п!..r-
T1r - 5t2 Кбsйт.

oг!Енraэнri, Fa п!рattaтЁa хgход{ш( дtннg:
- кол)llaстrо taп|rн хоrвкулr9llого г рaФa нэ боrra 50,
- кол]яGстaо оDarrGнто. ао J000,
- юл.aэст.о сGаl€нrй о6!^arоFt rlбо!.(и Ф tl00,

- кол]п,acс?aо коllтроrъlrý ссдшrэнld р 250,
- колriaестaо tgKprfiToDoa crяarr до l00.

с. IrrogrKr 
"рФэFнr, 

xalшlllx
1{ ж patyrlтaтI

Етру(туDa ]i ФлxчIorrr9of rниз коrпrЕксa прогрaн,. С ltТРДН-fiГ

обусJЕarънr oco6lнHocтil]r пDинrrэl rraтодllкrr Р] иачrrнrого aHr-

лrras aal}rc]l|ogт]i "стрrrтурэ-сrойgтaоl| xntriaacкrx соэдинэнlйi l
кфtпJъксэ прзд!ЕrотЕЁI д!a Haa!ar.G1+.lx рalхaa рa6отI.

г рaOопос тDоrтarr й

t-

обtriх a9sгtaнтоf lrоrr|(уmп{Iх rраi!о. GоGлш*нrй обуrаоrрt rj -
боD(]l, поGтрфнrri rЕг}ilеского Dэ]a!sго пр-.илt, оalрэлэвйr,

lbDar* pG|]rr FботI прGпiarнвчGн дrl, н.хопдЁфr,

]l, ll

rп Gaоlстa по HaalFll{D. Фрar}iarтri. Tarrl

Eliтo. ýIrl р{ной обуa!цсй frбoF(}r taрaнэa }вllaaзстэн.

l17

a!Ф Fl.ш cт}rx aFг}rэнтоa a контролtнЕ совдиll.н

п9очслур mрaFлrэтсl aуlrслхlзльюй qrЕпноGтьо ЁaхопяЕни, о6,

шr оDa?}aнтоa Gоaм{Gll]rfi l Tar., что пaDечGнь пDщнaкоr-Oрaг -



iTopol prnr DaooTu конпJъксa прзлrа!начэн дл, ar,.l]€rЁH}r,

,l.ченrй aecкpm?cDor aсaх соaа}не{ий обуч8цaй ].r |(офтроrъной

aIбо9ок, пост9фнх, ЁцаоqЁго п!вaиrlа мя соaяихен rrя обt {аоцей

au,lrcвниl *rачапrй Fgкрrпто9оa }l иэaсстнst перGч}lаi 9тш( лэ-
скрптороa (кро.{a Fсхрrпtорс сrlзи).

TrK}.r. обрarо.{| a ко}tпrtксэ с ]aт пАн-}iг liоrут бIть нсзaaи-
c}io получеtl ,Dгическ}€ рэlдaшlrе пtЁaилa дл, тa6лич "обект-
прr*ltк|| с прrgнaкs}iFФрsгlЕr|тar.и r прrзнaкаrtх-дзсхрrпторанr.

поскоrъку коrхчестaо попaFrо оdlп Фрaгхентф соед}.lзнl.й

обуча|фtaй !UбоЁ}r рaстет с FGтоri чhсла сфа]dенrй, т.е. a о6-

Fr сJUчaе об!лаэqJlэ aIбор.(у сrвду€т счrтaть }.aлой a стaтист1l-

чэско}t Gltсrt, то a ко.iпJЕксa прогрlrrr С rcТmН-}lГ пр...€нен aл-
гоF|тп постDфЁr, рafаaliго прaaиrl. a a]lE ,Irriaэского Fr* -

tго п рaarлa [4]. Дm Ооп!роrаЁ]t, посJt|}Еrо rrспольЕоaан кри-

,gFrй, опFЕrrпцrй aкrтченrG a соGтta зго l(оfil.н(чllй пеDaa.tcн-

Ё9., cooтaeтcтa),liao( оqп. Фрarхa}lтarr, пфr OTo|l a пlaaиJь йоl)rт
!ойти l,tЕraелнЕ, сооraaтстц,lql€ Daд(.i,. Ф]aгхзнтаri, т.a. та-
кин, (оторЕ хaрaктlп{U

Упрraлral}a парахaтЁ. к

нa6оrъЕго кол.ilестlа

!!!q]lr пDaaиr| х тaн Ca}ita f|jирaтL ш H]rx ,чч!].с по кsчagтaу.

Кaчестaо Ellsf,rq, прaarл о|lрэFлrвlcl отнфитеJъноl оо16-
коl клaссaФикaцrи сФд)rrGнld ко{"роrъной araборкr, т.е. хaчaст-
ao}r проiноtа }q, cfoacтa. пр]. проaэдрнrи зкGпер.t.ентоl с |(оr.п -
JЁхсоa С ]СТmН-НГ о6$aно ]lcxoploa Bнопaс?aо cocдriGнld рag6}aa-
aтс, на лDa .rбоп(и - обtл{.эQ,D r контроrън!,эr это дr(тtётсr,g
олiой стоDоa{r, asaхслrтелrноl сrЕ носr}D посl9фl{rr, бlr{ашой

тaблцч дл, acвr сФдпl.н}d, garlaнной с T9lrFrtKocTDa нахош -
рхш пmrпrо-оФlrrх ОFriaнтоf , а G яр},гоt - необходr,rостlо по-
,ц{ани, Fcтora Ёоa оцalr(]l кaчеGrar ЕrаFго прaa]lлa,что тр€-

бtЁт пFfaя(}l посJъrlaго нa дrстаточно GолrЕ. коrlr,aэстra коa{т-

и проiноrа сaойстa коtlтролlйtlх соеах}riий по aн!чаlrп.
. таrой ,ёr0r. обt сло.rЕн бraтшеftтa.{e.. процэдур

рrтэрlп поraолrт поlrучать набоDl рё-

q
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роrrнш( сф диlrений. Oл{sко рсlllаuцЁе п9аaшоr lюJlл€нно. дm ча-

сти исrодltrо( сфяиl€нЁй, i{оlЁт liagтb нaaЕо(Ф качеtтrо. что a

оGноaноi сrрgделrGтс, Fуtlя Фак?орstar] прrсутстi]rа1 a таблице

неинDоF4атиaнж п9r!н!коa }.l l*п DaяЕ Tat rтвrъ }iocTbo сФнайной

п
й .чбор(и йarlого обв..а.

d качGстl€ прrэll!коa бифа Ёой тa6л{цI испоrъslDтсl 0раг -
, lrлrэ]пr€, ко.по{зЁтаril carrlocт.l офlш( Фрsгl.€нтоa сф-

ФрагЁнlr обу{но ю ,amптg, }l}iфв{аrraн}rи, а ýlaчитrрс-

* дr{Gнt{йr поaто1,1у a состаa€ прrlriакоa присутстlуэт,доGтaтолaное

олr,rес?aо Ф9!rl.}lтоa, граd хотоф( li..lт нa6оь]ой порiпок.

п]аз

Tr }l юKoa кaчзсlaо пtloгноза. oдraкo при }rэD. обraхз сrчlай-
обу{ап*й rIбоDl(и переl{ёЕrв, соотaэтстl),!lll.в этri 0рaг -

прaaилs, пострGl}flс ха осно.з этих Фрarи€нтоa. будут

, }rofyт войtи a кФlrонкции ,tг }i,laсl(ж Flr€Iч.о( праrrtr'
боrrе что с yдlrt{aнlGx кФlirпкцrи yжHblll.Bтc, обэх под -

alборок. Дл, tcтpareн m }€riOoP,raTиaHIx прrэнахо !.r таблич
|Ьбlект-пgиаrакl| liогут фaтl испольaоa.t{rl lmраaJlDll]€ пе!э}tен -

ПРЛ (69рllлбни9 снr!у порrл(а rрaoо., aкrвaае..ш(HrE п9оl

lt-

a 0айл Фmг) }i кпсс Фстрal€lt}з riэ табпrq проиrаольнш( нэrн -
OoFraтxriro( пр}lэнlхоa. a Toi чllсл] 1l Fскрlптороa).

ДaнФ сaойстaо иссJълвrого клaGса хriatаGских GоедшЕЁхй

ноrзт оllрar|aлrrDс, Darн$tlt a9aгriентах]r (lл}r рaанrrи 8.{aчснllri.r

Fскр}птоDоa) t поотоarу кarМ l(ласс l.oET состоiть иg l€cкorlD -
к]q поаl(лacсоa, a l(аrrF.. ht коftrЁо( l.aaтc, собстaеннg Ф9аг -
IEHTI, опFaFл lч€ сaоlсtla Gоэдrr.нd.Е r.аJDй сrччafl}aой обу-
ча!ýй, ]ra6oп(e нзкотоDE поr(лrссч хогут ll,|a?L llслоGтато|ноэ
ч]lсJD пFдgтaaитlrвй) что rtфT п9rtaсти l( фF.и9фанlо 9eraD-

чп пDaaш ri]lrкого кaчэсraa,
поэтоl), aoa|ac|t ,рa l1олхоаr ( проaеFниa хa]l{ннIх' акспе-

p]aallтoa с lФrrпrъксо| с}fiтРАн{r. d *рзо. сrчлаG ,rr клaссФ
соaдllrнхi пlaлr!рfraлrно fIFлrтс, подкDссr 1.l зксmрпзнтч
проrолriсr l;aa]хсllФ с Karm. иa nол(JъсGоf . 8о rTopor - прrr

tl9



проaatнпr аксlър].aн?t оргaaaхоуэтG,rl?aDaтtaнrd п9оцссg, нaп-

9aarrнrtrП нa пошЁra KaraccTla ,Егшaс|.lх Dзfaцrх прaarJi пt|-

тз}i фaпi'.arвнноlо ]lliэ|€н]i, облalFi arбоtr(]r нa xar&. UaгG

a eooтaa?cтaвr с качaстaоi п9огноaa нa прслa/ц&rl ]arе.'
пЁr эrсr!е9l*нтar q ко.пrвксоt прог9a..r с 1стРАн {iг ]tпоrъ - .

aоaaЕ, gJвrlyll}rfl fiзraт}rrЁrd споеоб уro'чlЕЁш рэllвпlэго пра -
alirla. Пl€тr нa оraсрздliоr !aгз исхqп{a, coaol(tmнocTr сфяиr€н]tfi

lla6lrтa нa ,a frбоп(rr -

ryльтат его клэссlФrшциr.

о6rл.a!tл х ко{троьнр. По обу,..э.Fй
arбоFG l0овrиDJвтс, ,Еraaэскф Dзпiвв пDaalJD (иrrи ].х нa6ор)

.l прош|tод]rтс; клsсс]Фжaц]r, ко{троьl ( g€п1.!нlа, a иlоl.
м, кallрго oogд}fiaн]l, aФокуllнФ lи cTaнolrтGl иaaесън рa -

,a прqвлоmЕнr,, что оlrбкlt
кJвсс]Ф]rхaцrх оп{осr?с, к сФдиl€ниr. под(лaссо r riаешlaо{ |€-
рстaточliое чисJD прсЕтaallтзвй r обуaаflFй arбоп(э rм, сrЕ -
л,UFrо 5aгa хтэрaцr, ФоFaхр!втс, ноа, обуaaцa, araootr(a. 8

o"t, arбoarry нaрrлу со acaxl| сфд].traнlr,l.r Фtlи ж частDо) прa -
яIп,rй frбоDa(и aKrs,aaanc, чaстl oe|].rбo,|Ho клaссrlицирФаннц(

ооaдr$aнd, отфDaн{ц a €оотaaтgтarl с вбко?оЁ}t Kpxтapra.

гl

?

a

-,

Geд]tвHrrl с оrrrбочнý рaaуJътaтоr п]Еlноaa нs боль-

lинсraa иa llaсrо9a tlцrх прaa]i,' . hTaPaTnнrfr прочaсс aaкaн-

чrfiaТС' пРi lСчaDПaнr' pGcypca xarrrtrolo rpa{aнx Ш1. При ДО-

ст}.внrи юaltЕтraоЛ aaлпa1.1}| о]16rrl пDсноэa noJO/tlaHHIx

aш.
Boli*H }r дtltfоf,, боlъа Tpyдrý л рaaлшaцrri a коrrплal(,

Ga СtiТПАН- Г сiособ ит!рaт]aного !,Jr$lraнx, п]Еrшrt(о?о!rЯ ос-
нфaн Ёа посrврaaтarr|оr aоFrl9фaнй]t рa]fOQго прaa].lлa, со-
стоraго иl "днлrrх" коrчнкцrй, trGl ?exr Фи&a Koтoptax l€
пЁalrsзт аaланн)о нa поrч,lнфстtaх r*rФр{оl Gооqrпностri соa-

аN{энrrf,. нa Ф|aDэDrоrl пгa lврaцrr.a иaхор{a, соо(mк!стr соa-

лl€нlfr рr!6паз7с, нa о6!^.aц!,D ]r rо{rDоrън}о arбoDKl. ь ,ro-

стDфнного F|aflFго пDlaилa al6]rpaoтG, |'лrrarlG" коtarDЁкцЁt r



r{aкoв Koтoptlx обрsкtDт 'hylmrre" конrэнкции a единичу, !Етра -
няOтсr, а ocтaallвrc, частl со€яин€ниЙ iaлr€тся rсхояной соaо -
купностьD длrl Grэдtalеrо щilга ите9ации. кrвссlФN(ация Hoalx

сфдиlеЁrй проиэaодитс, посrЁFaатgльнur.a прl.тaенен9вN KoHllHK -

чий a поряrк€ их !кrlнени, a резуrътируtJGa праaило.

]|слulания ко4пrвкса проr!вхr. с }iстРАн-ltг проaоlдилrсь на

Sll ЕС 1060 с целrо поJцвени, дaнl1ux о качестве пrюгнозиpоaа -
иия с!ойств x}i.r}flecкж сюgдинефий и аOфктr.ности поrска Фраг-

rcHToar потвнчиалaно отэетстaеннчх за их сaойства.

1.1. качестrо прогноэиDоаани, с!ойстa создиt€ний п9оверя-

lэсь в нескоЬких }lа|лrннIх эхсперп.снтaхl 8 з<сперrоrснтах с
пестицrдаr4и испоьао!анI нsфр tDоGфоDсодерrcrих соединений

lюс (первчй Krlacc - l00 }'нссктжlиаоg li втоюй - 5J нейтральfiчх

[l7]) и йабор Gоеш}€нrй беэ ФосlDора дкР (первrй класс - 
'7aкашцидоa, aтоDой - 23 нейтральнuх). CrBa)/eT оtхетить, что r

9т}tx нaборах дл, Gоaл]r{енrй одного клэсса слaстa},Dт l5лизкиеl'

по стDл(турa gфмнени, дD)го|-о клarссa.

в а(сr!е рп.aнтах часть сосаи}1сний aкJDчаJtalgь в обучаDц}rD

aчбовry, а остэльнЕ - a кФlтроrънtп rrборку. дл, хаrрй обу -
чaоlFй |rборl(и clDoB.xpoaalrr по 5 югtаескrх рсtlilпlих праa ьr|

пDи сrЕФ,!lrх ан€чениtх парамэтрос кЁlтерr, к8чеgт!аl С . |,3,
5; Т ,. 0i 0,5i 0,95. Экслср}ir€нтI пtЬ.еденч для Сл)ЛаЙной

о6}^{апFй aчбоЕ(и (oB)i вапра!rвнно рaсширенной обуlаоцей .I -
борки sа счеt aкJ$lвния a неa оо|rбо{aно кri*с}Фrчир!,епrж соеди-

нqний (0ВН) i и .lбоPl(и, сл!найно расшиDенной иs обуlаоfей .u-
бор(]r Ip обtaха н!пв.rвню р9GUир9нной (0ВС) . Р.Еуrъ т.тu при -
faFнtt a ?sбл. l, 2. JЕпоrrэосанu сrЁл)циэ обозначения l

ОВ (П.r rПa) , tll - чrrсл, coemlreнri пер.оfо класG.) n2 - чrс-

l.,

JD соеяи}€ний .тороrо клlсGа о - Т, Ш - число соеди -

юн)fr a набоDв, К - чисlэ Фрaгвентоt -прианакс. Рgllzьтатани

l2,|



ЭКСПеРШеНТОВ 
'rЛЯРТgя 

оТНОСитВльнuе оlлиftи по контрольной aьa_

борке - срерrие и кl1,1иеньщие по ace}r лог}неск}O{ решашlиr.r пра -
вила!t.

Таблица 2

Fеэуrътатч экспер}i,tента дrи соединений ДКР

tlапrеньшlm очибку дарт ,Dги{еgкие рещао|tlr,€ правила при

w>Orс}1.
экспэрпrентч прФеяенч такше с наборами токсжантоэ у ко-

тоЁlх. данньЕ о структурнчх Форt|улах и значения их то(сБlности

од()*) поrrученч из спре.оtlнп<оr [l8-20].

t

r) пл - предельно допуст},r/tая концентрация хпiriaеского вещест-

rа в .о8дD/хе рабоlей зоrrч (rrгlr.r}.

0 тноgительная оtлrrбка
0бJлrаршtая
вцборt<а

срел;яя на}п,lеньшая ё Вре},rя счета,
мйн

0в (24, 24)
К- 27о 32 lE оr3

Z15 оr48

65

8з0вн(46,28)
К- 434 l3,5

овс
(=

(46,28)
ц4l l9 lo oD48 89

06tдtар*ая
вчбоп<а

0тноситеьная ошtбка, l Срrrя счета,ё
на}пеньщая 1,1ин

36r5 22 оr55 28ов(2о,l3)
К- 146

овЕ(26| l6)
К - 196

2з 6 оr7 37

12z



а

Фr.н q{спaрraент проaодrrв я дл, FабоDа а9о.атr4ескйх

соед)Ёенхй-токgиканто. тдР: iёр.чй класс - 40 сфднбнхй с

пл( - 0,5rзтоDой клsсс - 
'a0 

соеяtнени, G пк , 5.для случэйной

обt4.sцей .$оF(и 08(lr.l2) и напразlвнно рас!ирэн}рй Brбop-,

ки 0EH(28.18) сооFrирозанч по 3 речапlих п9sfrла ,ия эначений

пар.rrетроэ С ? l;5, Т . 0ior95. В табл. 3 учтенu и реrуrъ-
тaiч прогноaа по пЕaaшJ, |ýoE]fn|cтla|| - GоaдинGнrв отнозитсl
к To}ty классу| r KoTopo y его отн(Еит боrъшпспо иа rаaпtих-

с, ,Егrllaеских Farвш|их пра!rrl.

Таблича 3

ъ!уrътатч эl(сперh€нта дл, созаинснrй тАР

06),чrDца,
зrбор(а

oB(l3,l2)
к - 

'о
овн(2t, l8)
к. l38

ЕDеr, счетa,
riliн

0тносителrна, ош.16t<а, t
сЁDlп нa }fiе}!ьaв,

m

l8

Еп

lз

оr33

о бz

le

э2

51

CrEAlmt]c а(спе9r.о€нтI проaодилlgr м, то(с}(антоa с )не-
то{ T]lla вaa]tiоFйстaиr их на оfани!rt. }|ссrъдоrанч трr сGr,tвй-

ст!а кса{обютrФФa ] l) Nэrг€}.оlлобинобрааоатсли с Пл - 0,1-
t ,0i 2) наркотжl с Пл ) loi 3) ксено6}от].r( и, я9йстa!iul}€
нa пGп.G}ll с ПЛ . tr,|-!0,0. колraестrа пврrх ксснобютя<оэ

Da.Ho 20, !тоЁ.х - lJ, тртrих - 16.

Дл, Fух облФl]ц .16орок 0rl(l5,33) и Bz(tz,lt),r ко-
торý перal' клaсЕ l*тrзrrоглобЕiобраgФателrrа aторой - a Фl -
Ёap<oтrrKr. a r ф2 - ксено6]rот}(и, Еalстrл|]€ ю ]вчgнt, по-
стDGнI по 3 вчшцlоl nDstrrrв м, пaраliзтроa О. l, r .0195

х пlllf иJD'Ьпшrrrстзе'i.Поrцraпal Pоayrl?aтu проlllоrа сDойсra

остаau}сс, сФд}r€нrfi прйtсFнI r табл. 4.
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Таблица 4

oбt^l.оцая
arбор(а

0тноситеьна, ощ.rбка, t
с !arl я, al 8 рахr счета,

вж

5 2ъ

ll2о

Е зуrr Taтll зкспс pr.e}lт.oa покаэIaаот,что кё}{пrвкс п;ir paмti

с )tтпАн -fiг поаrолrет пол]литr речвшlG прaa иrlа с npl€lrrtrirai ка-
чзствоa проrноэa дрlе дл, ttбopok rtarbгo обrена из g€иейст!а

сосдr.{GЁrй, lýлrrкихl' по структура, но li.еших рaэнrЕ сaоa€тaа l
Ч.2. фOeKTl*rocir поrrска ораг.iентф. aлиiц]d н! сaоf,Gт-

!а сфдиlен]d, проaе9ена a яat/х эксперпraнтах. Пarrй эa(спG -
pl}reнT проэеFн м, 4-х сеriейст! соед}нений иэ набо9э АКР;

l) анхдшr (5 co€д}rreн}d .!ерого KJtаcca,5 соедшсний .торого);
2) гяяЕЕrинr (ll,' i 

') 
А-харбаrrатu (8.{); rr) 8-кафанатu

(9,9). Рaз6}.€н.rg 
'la 

се|*йстaа соеа}lrений п!ю!еFно с]Ециалй€-

Tarth х}.aйкайи a пFдпо.lDlенr]l, что Ф9аг}a€нтI,оitрэFлrцЕ сaой-

Gтaа соед]alGний рэ}iш( са{ейстfl хогут бUтa paэtlti, и с!оЛстaа

Gфд}нен}lй оrrого gеllсfiGтas опреFл тсi l€6олr]}rr фс бове .

рух) кол],tчсст!о}r OplrHGHToa.

Каrдрс иа са ейстf бIло испоJъrФaхо квк обучаэtал ruбор-

ка м, пострфнN, пrти лог.iaGgк.q прaaш при с - | ,5; Tl -
. 0,95. Колиraст!о поr,|учGннl|х ФDaг..aнто. м, соот!€rстa)цrх
'GсrGйст. К . 37,88,47.57. Во нноЕgтag орагl.ентФ каrио|,о ое-
aёйст!а сrrечиaJtrст!в, t'кaralil Taxr€, котоDЕ, по lix HЁalillr
,rллтсr потснцrraJъно оra€тстaеннta, за caoalcтaв соеА.rrеfiиl

дaнllого Gar€rlcTatr

В (a|Fli ЕLafiFN прaarrr дл, каl&го gаaaйстaa соaлr{q-
ний rUFEHt |(о9отк1. коrrtDоrк|ии пIrной }|е боЕе яltа,обD.gуD-
l..a увэчэнlс .tЕlгиaaс|(ос Fl.aýa npar]rrD.

tr
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Езулrтатr ]€пIтаlll, сrвмalltэ: l) !сэчаrнrэ parall.a пр!-
. ссlGйст..х соот.етст.€нно l00t. 9lt, 75t, бlrllriла отFлl!т

сФдr{эний пGЁого кл.сса от соелrнен]d lrорого класса; 2) aее

l,хаэaннп спaцra,lrстаlr]l Фрaгiraнтra соаЕшатG, a кФll.+ll(ц]rrх !Ее-
ченхц paJaoll]q прхш. п9и этоrr сFд]l Фрaгl.энтоf . alолilих l
посrtrF]r6. пр}.lсясtalrDт 1l тaкr€, lлхrнь коюш( llа сrойстaа
сфдl.fiэll}d рalrэa ]laaagтHo rЁ бшlo. TaKln. обрrsоi| дм боrъJrrф-

+

стaa сФдll;фld сэввтa }8юлс rлЕFЕЕЕп
спраaэдlизвa и Орaгl€нтч-прll8нarи, aхолrllrз a коlrtl0lкцlи pa]aD-

цж п9a!ш, r.огут ФaтL Еaко€ндоaанI ал, проaaрки lц iлhяЁи,
ia aкaDиq}rлaЕ сaойстaa сосдrfiений.

8то!оfi 9l(glърh.энт проaaFi с набоDо. из 30 ссахнбн].lr
принaruЕrацих рrлJr проиэrолrх }fiлолa х Фвнlirrот hлаr]{{а, опr-
са{нý( a [t6]. Этl сФа]rвхr, rcпоrъrо]aл]rсl l(ак обучsцr, aU-

боr€ ф (l l ,l9) ,gоGтоЁ!, 1.|s ll сФпhrэхld пв9rсо Krвcca (по-

дэaлпq}rх arвчеll}G к sл(огоrD) .r !9 llalтDlrъFrх. ,по arбop.G
0в (l t ,l9) постпбнI Darlцric пр-]tлa х ппозсFно с9aaнёнraс

GютFннви a [l бl. Это срaaнсниз покэ rD, что оDагlrcнтч,уt(а-
эaннs a [t6] r качэстrз хaЕЕхтэрнrх дrrr l-rо х 2-fо клaссоa,

соЕпатс, a соaо()m]остrl Ф!Еr}Gнтоf llоiстроснruх rэгriaеск].lх Dе-

laalrt прaf ш.
TaKnr oбpllor l ,тх a(c]tзprtreнTr пqдтagппаот п9сдrолопэ -

Hl€ о тоa. что 0DaпэнтU. потaхц!аьЁо o aTgtв€rarE ra сfой -
Grta cGa]rнarld. r!Фдr, lo rtEoп€cтfo ФЕarвэнто ,пгracсхих ре-
r.цrtх пр-ш. пострФннlа ко.плэксо. орсрa.{.{ сt€тРдн,llг.

0.3. Срвrнrrтзлrна, al!ч}зетD при*rакс тескриптороa orr -
9злiлrлaсr a i(сlврпrGнrэ с соaмнэнrliiri ra нaфDa Д(Рrr8Аан -
Hu]l f к.i|aст.з обу.aцЁfi Br6opKl 08 o6,15) мя псстрознr.' ро-
:aIlж пD- 1rl1 пr acary r.ноrcстlу ll! 56 пр].|gнaкс: !5 вскрпr -
Topof с.raи, l0 rrэтриrесrш l ll tрпншr дэсхрп,торо. Нar6оrъa

чtсто a поJ!)нсннý Farцих пр-rrlах aстрGчaaтс, сrъл!цl1с дЁ-

aD8Г;снто]. aходirfl a пrlrцrс п9..}rпa, с Фрrгхaн?a}rи,
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cкprпTopls е(G) , !(G) - з раза; В(G), АС'- 2 раsа.срал-
ня, относитaльная or}6кa классlФ]i(аqиrr соединений коlтDоrlьной

rrбopKl составляgт 28l.
при rспоrrьзdанrи ! хачест!е прrзнэкф только дЁgкр}пто -

роa сэrаll относrтеrьная оцибt<а составша l78, прт этоЁ a 9a!aD-

sc пDазиrю, как нэ}6оrЕе инФор.4атl.rвнrЕ, воlllли дескрипторI
f,п,сý,шо

0цrбки кrвсс}Фr(ацrи Korrтpor|bнl|x соaдинений с, пФ.сцьо Dэ-

]a!lих праlшr. пост9фнllчх только для rie?priaacкrx ]'Jlи только

м, цепнUх дЁскр.rrторо.. gоставлфт 3Эl l22l cooTreTcTreHHo. Рв-

]aпчэa пра!ипоr пост9оенное топько аля нэ].6оrъе чagто aстрGчап-

lш.с, яескрипторо. e(C) rr(C),B(C), ДG', дает на Ko'tporlb-

Kux сосаинениrх ощиftу !7t.

3sк лоч сн ие
ко}tпrtкс про. ранх с }GтРД1-1tг BoleT бчть ]rспольаоaан м,

поrсl(a aаa }G!.rоGтсй тmа 'Ът9уктура-сrоЕтr9" путзи

- наIопдЕни, }+iоmстaa обцих ФвrЁентф a облаDrей !rбop-
кв, соЕFlбфЛ предgтаarтвrъй pa*llx кrвссо соедrнефий;

- анaлиrа эахоно.евlостзй rtзlду налrп,al€}{ фрагr.ентоD ил,

распрaFrвн]Gн значений Fскр}пюроa l вlборке и свойстaа}.и

- kсполD9оaания полуtъннrж законоia9ностaй (э виF логи -
ческ}q реUаflaих правил) для прогнозироaания сaойстa соaдиюнrrй

коiтрольвой at|боркr.

Аrоритrrч, испольsурцие метрБ{ескиg caolcтaa гоalDоa rr их

с}+aaaaтрии, поrаолr!т iфачительно co.(EBTlTl l€DgбоD прaa поaaсta

то{Ёоl,о рGlвниi ааяачи нахоlrдения пе9еGaченrl г]SФо.
достаточно зIсокое бuстродЁйспЕ раsgsботанЁrr( аJrор1rт.,

xof по!золяGт прrriенrтl кеtпrвкс пrrоrрар. сlGтРдн- r дл, анa -
лrаa clol€Tl рса.lънц ссl.ейстl соaд.iraн]lй.

$l

!26



Уп9аfm!q1€ парar€lрr критврия отфра Фрагхенто. -признa-

|Фa a ,ьr r{ecкrre реfапч.rg праl}rла даDт lоэr.оl(ность получaтD

iЁ-

рэ!rтчнче Bap.raнTll прaaиrl с цельD вчбора из Hr.o( Флl.го пб (a-
честц..

Фрэгlентч, ]Dтенqr€rt}lо отaетGla€нЁЕ зЁ прояrrrн.rе дан-

ного сaойстaа соaднaнrй, практи{еск, r.огуr бtlть allдрrtнI иа

нsборs Фрагr.€нтоз r !о|Еддlо( a качест|l€ннlЕ прaaила, и Daко.{ен-

FBaHu для испоJъ8о!ания при синте* €фди}€н}* с дахнýи сaой-

стaахй.

Пр.i€l€н )э |(оrtпrъ кса прог pa.{r. СltТРМ-НГ дrп пDогноаа

сaойстl ноauх сGд}rr€ний йо|€т поззолить снr!ить труЕхкость
.q GrнтGэа и экgврш€Ётальной проtaрки сaойстa эа счaт пaЕд-

!a рител)l|оrо отсе 1.а{ ия нсlв рсa!екти!нр( сфдп€н }tя.

t
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