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8веденrе
0дной из классич€схих задач теории rраоов авлrется уста-

ноэление изоr.tорФ}.3r.а дaух граlOов [l], для однозначвой характе-

ризаци, яолекуляФrUх граOов э последнае вреrtя испольgуЕтся то-
лологtческrе иlцaксч [2,3]. 0цевкой способностt распознавать
нсrао}.орФфraе граФta даннU.a топологическrr. инАехсоr. I сл)arмт

сго чуaств8тельность [4-6], характеризуlоlап Bogиor}iocтb пра-
вильной ]rдентиlИкациl г9эФоа. В настоrцей работе рассватрива -
етс, чувст9ительность топологических индексос полициклических

граФоs, явля|цихG, пqдrраФаrrи п9азильнух четuрехугольной Rt и

чlестиугольной Rб рэцеток [7-!]. Изэестно [10-12], что тополо -
ГичеСкие иrцСКСr, КаК ПРаЭИЛО, ТеРПrТ ВuРО'l(дСНИС На ЭТИХ ГРа -
tDax. В чaстности. э [l2] изучалась loзr.orнocтb t дснlrФикацr,

6
полицrклических подгрaОов R яетрическиlи индексаraи.Ни одrн из
paccr.oTpeнHux дaсятri иlцaксов не позволяет это сделать одно -
значно. среди paccltloтpeнHyx в данфой работе lq толологических

индекGоa вlцслено 4 rrндекса, чуaсtarтельность xoтo9rlx позволr-

ет ,спользовать их в хачссl!е Ф.rльтроэ в задаче ,усtaно!rrени,

изовопйзr.а граФов-
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l. 0пр€делен]r€ полrциклическхх граФов

Пустý G(v,Е) GcTb конечнlй r€орrентиро!аннй €вrэнчй граФ

6.! пстGль и кратнвх ребер с rrнoxecтlor. вецлин V(C), lV(G)l .
- р. граФ G назчвается плоскин топологическиl. граФох, если су-
цествует его изобрцение на плосхости, не содерriацсс пеDесече-

ний ребер. ГраньD С на9uваетс, область плоскости, огранrченная

ребраrаи и не содерrаlаа внут9lи себя ни вепtrн, ни ребзр.
Расс.iотри|,l бесконGчrft.й плоский топологtlчесхий rраб R6,зсе

гр5нll котороl,о ссть правrльнllе !естиуrоrIDвики, а зед!инU имеDт

степен} три. Пусть G есть подграФ R6.rраницей кото9ого ,влrет-
ся простой qикл. граФ G нэзцвается ката-ко|.lдaнсиDованнul бен-rl -goirдHuir граФои ' [7-9J,если ни одна из €го sешин не tвлr€тс,

а) 6)

Рис. I

внутоенней (рис.lа), ГРаф G нззцзЕgтся пери-конденси9ован}фl,
бен3оиднtaх граФох, если он содерtrит хотя бB одну !нутрсннm
аеРrлиНу (рис.|б). Ннопество всех ката-конденсироlаннrtх и перr_

конд€нсированнuх граФов Haar|вaoT К6-rDаФани.

Днаrlогичнцн обра9о}t опредепяDтся [ 8,9] подграФý плоскоrо
топологического грgФа R', вс€ грани которого €сть кaадраru, а

вершинu ,шеот степень четra9е (рис.2) . }lHolecTю !сех таких пqд-
граiDоэ R' нэзUэаот КЦ-rраФа..и. 8 дальнеfrвri r.нфестrо К4- |.

r)
Название rраDоa lаято из xllllllll полrцикJl.ческих углэзqдородов,
cтpyxтypнU.,r Форrrулам Koтopux дaнltlC гр!оi. соотaетстэуDт.
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Рис" 2

К6-граФов буден назчвать просто полициклическиии графаrqи.Изоб-

ранение полициклических граФов с чисrкrl.t верщин t S h 59 для
К6-граФов и t ý h S7 мя К4-rраФов можно найти " [tZ*),l3] и

[8] соответственное

2" Топологические индексн граФов

Всякому граФу t{oliнo поставить в соответствие набор инва-

риантов, т.е. совокупность rlисел, не заЕисяцих от способа ну-
riерации вепцин граФа. Инвариантн },iолекулярншх графов - графов,

ПреДСТаВЛЯПциХ ОРГаНИчеСКие r.iОЛекУЛЬar - Ha3ýBalOT ТОПОЛОГиЧеСКИ-

ми индексаял |2,3|.
Первчй топологический индекс Фш предлоrкен в 1947 г. Ви-

нерон ['l4] и носит иня его созАателяо Индекс Винера определя -

ется Форr.rулоЙ

t
р
Е

i,j. l
tg(G) - 

+
d..rJ

где dij еGть расстояние иешу верчlинами i и

ребер в кратчайшей (i,j)-цепи.

(,)

-a

J, равное числу

В [l2] данч изобрахения только ката-конденсирФваннUх бензо}rд-
HIx граФов с числоil циклов 3 S tr S 8.

,,

*)

ц0



В насто е€ врев, однии и8 Balнux вопросов прl.лоlефия тео-

Dии граФов явлiется исследование теоретико-и}Форхационнllх uн-

дексов граФов [2,r,l0]. ИнтеDес з l.t8учек,t.. тапологtческ..х иф-

дексо!, основаннцх на тaорrи инФор}aации, объrGняется, a частrю-

сти, Teri, что иrl(Dорrац}lоннlе иl{дсксц ииaDт обlчно бопьчуо дrrс-
кри}iинируuц/о способность llo сравненш с соотaстст!упlихr топо-
лоrичеGхlraи индексаrrи [ 2l.

0бцим при построении инфрr.ационнцх и|lдсксо! ,aлясrсi сrв-
дуOlий иэвестнUй прrнцхп.

Пtсть Х есть фaкотоооa rfiошество, состоцее иЕ n элеraaнтоa.

Предполо}.r., что по некоторойу критGalиD эквивалснтности але _

raентч raBolecTвa раабrваlотсi на N (лассоa скaиваrtентfiоGти Х, TaKr
шI

что ц - Е п., гдg п: - чиGrкt элеliенrоa подraношества !t..Тоrда
i-l r

величина р: - п. /п есть aероятноGть п(ra|аванил одного элеaagнта,l l ,

в i-e подвнопество й дл' кqлrчGстбенной оценки шФоDйачяи, со-
дерrацсйся в однов элехенrе l.но ествa, rкllнo l.спользоiать энтро-
пиD распредеrrениi вероrт}lостей эле.{ентоо этого ннопсстaа, 1.oтo-

рая опрсделяется olорl.llrлой lleнHoнa:

ll
Е - -Е.Pi lоg2р.. (2)

i.l
Прl. построaнии инФорraацrоннUх индексоэ tcпqльgуDтся раэлич-

нче тrп. матриц гDaФов [3], строrтся ]rнtDорr.ацrо0iньl€ аналоги Bз-
aестнllх топологичссlих rlндсксоa. В частности, €констр!rrро!ан ,н-
Форr.ацrонr.чй ан5rlог и}иGкса Вшсоа [|5];

N.-Е
i-|

(3)_U
ь

п.. ll п.. i.log_,L
Z,Uп

гдс ni число пэр верUих, наход rхс, нa оасстояфl.и

Иаa€стнr.c ин!оtll.ацион}irе иlrдa(сU, построGнвrс на

aaатриц граlDоэ, oтpafapт,aёру слоrности граОа ! целоr.

l

4l

основс

0днако



офи !rоlгу, испольэоaaться и для хaрактери9а1|rи оtдельнlх се 9лa-
MeHTolrE часrноСти, эерIrн |,ФлехУлrрногО rрфа. нише на прине-
рс дat/х ,.атрицi ватDицu расстоян1rй D . D(c) и },lатрhцч слое.
l ' l(G) по(аэаНа go3r,Фr(Hocтb построенr, таких индексов .

}iаtрицrй расстоянrй D . ll dfi il гваоа G наguвается (pt p)-
r.атрlца, элсa.енто}r d,, котоDой iвляетс, расстоrние raехду вср -lJ
utинаrrr,r i и j.

Патр.iцей слосв l, . Il ri; || гоаОо G назuвается (px,d(C))-

riатрица,rде d(G) - диаlrcтр iDаоа,в которой }... равно числу вер-
U9lн, хаходяцихс, на 9ассrоrlнии j от ведлин9 i, j - О,d(G). }rнo-

rестэо Be9!r;H r нахqАлlихся на расстолнии j от данной велrиrн,
HaaulaoT j-слоен ведлинl.

Пусть tlнolecтBo Х вепrиньl v. определrот ненулевt€ эrrеlен-
тв соответствупlей стро(и raатрицьl слосв"из свойсr9 натрицu слс-
дует, что q учето.. вершин, нахqдiaихся нa 9асстоянrи 0 от дэн-

l..
нЫ, |Х| - р. Тоrда оrэ . f есть вероятность Gлучайво !u6-

Dанной в€рlлинu попасть в j-слой вершинч i, j . Ф," "-"-
аой инФорt.ационнцй ифдекс вспtйнr vi определяется Форвулой

e(v*) 1.. }'..
н. (".) . -в # .r".г*. (4)

^lj,o
Авалогичнчrr обра3о.r определrется иноорхационнuй инАскс

!епоинu по яатрице расстоя}trй, BepotтHocтb случайно эra6р5нной

ве9цинь| находитьсi фа расстоrнrl. dij от lepoxнr i есть асли -
d,. р

чина p.j r -Л- , rд. d(vi) - .ltdij , и Айстанцион}flй иноор-

l
йацхонфй и}цекс эерши}ý v. определяетс, по 0орвуле t

D d.. d..
H.(v.)--b " .lовлЛ.О l j.! d(v.) .a("i)

\2

(5)



На осноaе предстаaленнчх llrе инФорнациоя}iUх индексоa вер-

!rн }ý,{но получlJь тaкr(е l/lнтеroаль}:е llц!орllaцхоннuс иrцехсrl:

дистанционнчй lндекс аепrин граФа (6)

слоеаой индехс вaр]rн граФа ч \(v,) (7)

0тrrэтиrr, что ! отлtrчие от rrатрицal рaсстоrний натрицa сло-
еa, )rчитDва' iетричGGкое распDеделенlе !Сп!l||t относliтaлью каж-

дой э€рцихra графа, нс сqдерlr, сахих !начений раGстояний. И в

этоi сi{Uслa яaлtется менеa иriDорйативноЙ по сраa}aенио с l.aт -
рицеЙ расстояниЙ, что отраrастся на зн8чсниiх соотэетстaуOa]lх

l.нtDорriационвчх йl{дсксо!.

В следуце}. раадеrЕ приaеденu результатU оценх}l чувст!r -
тельllости прздJDI{еннUх l,lнtDорa.tвцион}flх и}цексоa и HeKoTopUx н8h-

более иззестнчх топоrх)гическrх иrцексов [2,3l нa классG попl -
циклt,lческих графо!.

3. 0ценка чувствительносrи тоalологическrх lllдексоэ
полициклrчесхих граФоa

Чувствительность тополоrического иtrдекса I ecTD верa €го
способностrr распо!насать неиsо..оЕЁнt с гDаФt [6]. теооетическ!,

оценкa ч!r!Gтaите,rъности l на H.rorccTвe !€сх граОо! доGтаточно

слоrlна, поэтоraу нa прaктикс исполь9уется оценка s чувст!иlсль.?

ности I на ФихGliрованноla liн(лacтa! llси8оlФрФнrlх гра|оr }l:

ý-
FIt
ll

(8)

rде Шl ecтr число вчроtlдaнхй I на r.{щecTaG Н, !l , |Н|.
Исследоrалaсь чуacтarтсльность хнOорl.aцхоraнrх индсксов

опхсаliнIх a прgдrцуf€rr 9аaдgле, а такIэ чуaстэи -

1,3

р
Шu'r!,*а("l),

р

i.l

d, "u, \.,



тсльность ll тоfiоrrогич€Gких иrrдексов, gcчлкr на которЕ ланI в
tаблице.

в качестве |'нохеGтgа неизоtlор|Dячх граlфов Й бuли расснот-
рень. слаА)aшtяе r.ю)l(€ства полициклических граlDов;

lll: !се К6-rраоы с числой циклов h . ТЭ, а та**е ката-
кондaнсиЕюваннче граФс с числоr. циклов h Ё 8. }loqHocTb данного
Hнolrectв. rр.Фо! Шt . 8571

2: все Кq-гDаоr с число,. циклов Ь . Й, п, - lбз;
}lJi объ.дrненкое riюrcсtэо }iз . Н| U М2, tlз . lo2o.

. Ре3ультатr вýqислений, полученн* на IШ РС/ДТl предстаl-
ленU ! таблrцс. Точфостl вuчrслений данной ПЭВй - lб gначацих

циФр. на}16олеа чувстtительнш.и на даннlх классах граФов яaля -
отG, инlDо9хaчrrоfiнце индaксU и ,ндсt(с Балабана, наиraaнсе чувст-

вительнч..и - цслочислсннчс ll|цeкcu llлатrа, Гордона-Скаllтrбери,

заrребсхой группU и полноЙ Cr'taпHocтIi. ПричиноЙ этого яaлrетсi
то, что индексI первой группч не огр!ниченu це.rючисленнЕtaи ве-

личинани и получаотся пр" су*"ироэаrии больDGго числа раалич -
нýlх aсtмчин, чеra э случaa цGлочисленнllх топологхчесхих и}цек -
сов. Индекс Балабана r и}lDооЁационнь.е 

"rас*с., 
Кa " d пол-

HocTbD идефт}Фицируот класс к6-граФов, одн€ко на классе К4-гра-

Рис, 3

оов эт, rнде(сl вU9оtiдаоtся. Индскс БалабаЕа, в част}lости, Bu-

пошдается на граФах, язобрахеннuх на рис.]; еrо 8начение на

этих rраФах ра!но 0,l5| 6160807| 975qз 
"

Число зllач8цих ц]aФ0 k, lrеобхедrпое мя рааличи, значениЙ

и1.1дехса I }aа расGrФtDеннUх '.нolectaax граlDоa, мi р89лхчнух
lrll

G
G2

IIrlII tI llI



Таблхца
Оцефl(а ч)raствlтсльraости тоrrологических и}lдaксоa

на }iноl|Gcтaq полиqхкrlичсскrх граФов

Индексr.
'iнofiiecт 

во граФо!

йl'
К6-граlф.
шl , 857

ъ,
к4-граф|
[z ' 16з

}tз: К6- r
кl-гоаоl
хз ' l0zo

!{I s llI ý Nl s

Иrц€кс Балабава J (С) [2]
Hd

d
\

0

0

0

2

I

l

l

0.998

2

ц

6

l0

0.988

0.975

0.963

0.939

2

4

8

lll

0.998

0.996

0.992

0.986

среднее дистанционное от-
клоненис граФа дD(с) [l0]
Индекс расстояни, r.е ду
вед!инаr.и vDI(c) [2]
И}цекс среднеквадратичн{r(

р".с.о"rrй u(2) (G) t2]
Иrrдекс 8инера U(G) [2]
иrцекс свяаностrt Раrцича
х(С) [Z]
Эксцентриситст граФa
е(G) [ !о]

9t

307

810

72,

339

63ц

0.894

0.6112

0.604

0.260

0.055

0.156

93

5|

l37

l00
l22

89 0.45t

0.1{29

0.387

0.252

0.687

0. l60

l90

ll00

ццl

758

иl

867

0.823

0.608

0.968

0.257

0.t56

0.150

и}цекс загребской группч
н1 (с) [2]
rвдекс Ilлатта Р (С) [2)

'}цскс 
Гордона-Скантлберl

Y(c) [2]
И}цекс полной смеlности
л| (с) [2l

8q9

8ll9

849

850

0.009

0.009

0.009

0.008

! 5ll

l55

|55

|58

0.055

D. Olr9

0.0lr9

D.03|

l005

l009

l009

l0lз

0.0l 5

0.0l I

0.0! t

0.007

ц5



шaдексоa рaЕлrчllо. ТакrдлЯ о€3л}rчия почт' aСaх rНаЧеНиЙ иrфрр-
иaцrонно-дrстанц1,|онноrо riфдaкса Hd яостaточно ц аначацrrх циФ-

lru. за хсклlочеl.ие.r одфой парu граФоa, дл, KoTopUx 9!схоlвефие
a !начении .rrцeкca набr]даетс, ! пiтой цlфсе. Трсбуеlая то1. -
ность вdчислений индекса Б€лабана r инOlорllаqионноrо индэкса Ви-

_9неоа Ij соответстgенно patн9 k.8 и k.7. Знaчение }rнOорha_

чиофно-слосвого индекса I\ на двух пa9aх К4-граФоэ разлllчаот-л
с, 9 пятой t. оди}lнадцатой циФDах. при это.a дrl, всaх остальнчх
К6- и Кt-граФоэ расхоцдGфие a значений индaкса набJlDдастсs в

четаеa}той ц1rФре.

0тнэтиrr такхе, что qувст!иrельность почти всех l.ндсхсоa
ф! классе к6-rраФоD aшЕ, че, яа классе кq-граlDоa, за rскл!че_
хиев индеr(са Рафдrча. Последний оrrределrетсr на основс стапa -
ней эепrrн в граlDGrх лоскоttьку сrепени веD]ин К4-rра9ов пред-

стaaлG}Е lре.iя зфаченхrrr, Q,3,}), а стaпсни aе9]ин к6-гра0оэ

только дaу..я (2,3), то это объrснает достаточно aucокуо чуа-

ствительность индGкса Рандrчa на Кq-граФ€х по сраaнaфио с К6-

граФай.r.

8 целой по реtультатав проведенноrо aналrta чувствитель-

HocTt тоllолоrичСскa,lх и}Цексо3 на lllнorccTlG поJtrциклических гра-

Фо9 пD€дarоlaтенис a аадачах .lдентrФa{кации гDаOоэ след!/ет, ll.-
диrФ. оrдаaат5 инlrорrационнrtв, а 'aKle нецсrlочисленнr.li тополо-

rичеGхиь }rфдексов, учrrr!аши, болgе полю cr9yKTy9HIe особеф-

}.ости fDаОо!.

3аклочение
В рa6отс ,сслGдоaана чу!Gт!ителlфость |4 тополоrlческих

..хд€ксо! на классa полrqrкличссхrх гр!Оов. }lоксихалDна, .,ioq -
ность paccrloTpcнHlx п.{оrrестa графов - 1020. Вчделсно 4 наибо -

лее чувствитGпьнrх ,ндсхсa. с9еди коtорrх 
' 

,aлrотся инlDорr.a,

цraоф.{I,.r. Чуaсlaх?ельвост) данхtх lr}иaхGов rr!няаtсi | прэделах

о, 0.939 Ао t,

1.6



Аaтош lrраlаэт при!натGпьхостl Нaкрaсоaу О.С. и Tcrrae-

ру Э_Э., созliсстна, р!6отa с Koтop$lll послtцrла разltтио юво-
го иaflрaмеfilt, a наfих хссtrедо!aниях, а шleню - рaарэбо?хи rl

изучaния теор€тlt.(о-rl}lфорхац]lон}rх rндекGоa.

Л}rrератуDа
!. xAPAP}l о. TGop.i, граOоа. - H.s 

'lиD, 
1973. - 100 с.

2. РУвРэ д. Gледует лrr 8aни..aтlс, рasработкой тоrrоЬrlчз-
€ких
0or:
205.

/ lХuпцчесцпе пр]aлоцен]l, тdtологхх и ,еор.lи
Пер. с англ./Под ред. Р.К.rнга. - lt.: lИр, 1987. - С.

q7

грt-
|83-

3. СТАНКЕВИЧ Н.]|., СТАНКЕФiЧ ]a.8., 3Еф{РOВ Н.С. Тополоl,и-
чaскxе и|{дGкGll r оргsн.rчесюй хltхчч f lycпexll xrorиrr. - 1988.-
Т. 57, эчп. 3. -С. ЭЭ7-366.

(. ЮШСШЕv D., }lExE!пДra О., П,INАrsТIё N. IBoer dезсri -
цiпrtlоп Ьу topologicBt lDforoation approrch //J.Сопр. Сhел. -
l98l. - Vol. 2. Ш 2. - Р. 127-|1.8.

5. РвOглА8 8.в., гOлЕндЕР В.Е. срэrrвнlэ эо(r€хтr.ности
тополоrrческtх laa{дексоа в 8адачс r{деятrФик5цхи xrв.ltaccкrx
структур //теr.дохл. 7 всacо]sной l(о}.Фсренц.l1. по .rсооль!о!анll.
в9числитепtнuх raшaн a хиl.llчсских хсслqдо8аниях и спектроско -
пrи ..олек!,л. - Рrга, 1986. - С. 219-220.

6. дРБOглдв в.8. lв.ap]i.Hlr rpaDoa и хх использоaаниa длt
<)бDаботкrr сtруктур}rой хнФорriацrli АатоOёо.мс... кarц.тGхф.на-
ук. 05.|3.16. - llo.ocи6rDcк, t987. - 232 G.

7. нrЕльсlоя Е.в. грэф. поrrrqиш .чес{иr, соqдrвнфй /./iоrl-
pocu алгорrтr+r.aеского aнaли8a струхтурaiоl aarr0оDraсцrr. - Ноaо -
сrФiрск. 1987. - 8rп. l!9: вUl{rслительпё сlстеш. -С. 7|-90.

8. l,пЕльGил Е.в. пqдrраф. пgаrrльноl четtр€х!/rольноf, 9€-
reтKr R' //длrооrrтшчзсtсrf, анaлrа rрaaоa х аго прO.снэнr.r. -
lЬ.осrбrрск, 1988. - вgr. l27: в$...слrrтелrнrе c.rcTёlu. -G.ll3-
| 5|.

9. ltlЕrЪСКЛЛ Е.В., СК0Р060ГАТ08 В.Д. Прrreн.шrс TGopr..r
граaоa ! Il !l}r поtrlq.rклraqэс(..х Оенaоr.д}s углсfолорqпоf. - Но-
.осr6rlDск, 1987. - 33 с. Фр.rtрхнт/ш сссР. с]6.отд-фr..lн-т
BTexaTlKrr; 'll !ý).

t0. бio}lr|Ев д.г. xapaKTa9иmrrr, !i..rчзсl(rх структур с по-
r,rolýD тGорllи ,нaор}raцr, r TaoD.rr rрaaоa! Аaтор.аrс.д-Da. ххr.
н.),к. - бург.G, 1983. - ý8 с.



v 1,1 . Gu1}lA}l I., l.tARKOvIC s., LUKovId U., RADпIoJBvti v.,
RA!|CIC ý. оп tJiener пшфеrв of benzenoid hуdrосаrЬолв ltZbot -
пiс Radoya Prirpdao-matetnatickog fakulteta u Кrаqчjечсц. -1987.
- N 8. -р. t5-34.

l2. скOрOБOгАтOв в.А., }tIЕльскАя Е.в., }IERPHAHOBA H.}t.
Изучение метрических характеристик ката-коtценсированнэaх поли-
бензолов lfМгооптlапческий анали9 графов и его приriенения.-Но-
восибирск, 1988. - Вчп. t27: Вuчислительнце системц. -С. 10-91.

|з. к}Фр J.v., MfiLLER IiI.R., ýаt{Аt{sЕI к., тRIIIшSтIё ш.
Сопрчtеr Generation of Certain Сlаsвев of Шоlесчlев. - Zagreb;
ýКIFКепijа u induBtriji, 1985. - 166 р.

14. UIEI{ER Е. StructuTa1 deterpination of paraffin hоi
ling pointB //J.Аа.Сhеш.ýосо - 1947. -Vo1. 69. -Р. l7-2O. .

t5. Ю}lСЕЕV D., TRIltA.rSTrd Ш. Infolпation Пreor7, Digtап-,
се }latrix arrd }lоlесчlаr Branching //J.Сhеш.Рhуз. - 1987. -Vol.
67о - Pn 4517-4533.

Поступила в 
. 
ред.-изд"отд.

3l ипля 1990 года

q8


