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Введен}rе

}lетричсскяе ин!ар}.8нтt| rраФоa,определясше как оункци.. от

Dасстоянrй .{еriд, BeJцrн5aarr грэФr,нaходят 1.l+lогочliсrвннlЕ прило-

rенrя в областях,для которчх иаучаенr.G объсктu ил, orХ(pcнri
иекду ниaaи rrоделирltDтся rраФаrr}r rли их обоблсЁияrr. К такия о6-

ластяв iюiпно отнести соцl.оrDгиD, хиaiио, бхолоrrrо, экоrrогир и'

др. [1-3]. |lgтричaскr.c инэариантrl, иr€нуеrше топqлогliчзGкиr..l

индексaraи,, хспольэуртсt лл' )aстановленl, подобиs и характсрх -
sации Gтрухтур r.ол€кулярнuх rраOов ! оргавrrческой хи}.иr. Iзве-

cTHu десrтки тополог{чесхих индексо!, 8начени, KoTopux на тсх
или инчх кл8ссах иолехулярЁIх гDalDов дапт xoml}tc коррслrl|и,

со сэоЙсtэави соот!етствуших хиlriческих соединениЙ. Рagульla-
тч подобнвх rсс,лсдований исполLaуотс, м, проrноаироаaния

сaоЙст! и конструиро!ани, соединен}aЙ с 3аданхUхrt сaоЙст3аaal.,нэ-

прхнер, Hoarx лекарGтвеннUх препаратоэ и т.п.069орнlG ьатэша-

лra по тополоriчGскхra индексаl. и их приt€нениiн r.orнo нaйт)l !
t]-|5].

Исторически слоlrилось, что тополоrические индекgt,как пра-

вrЛО, raЛrОrС' ИНТеГРаЛЬ|{ilr,fi НеТРИЧеСКИВИ ИНaаРИафТаl. ЮЛеКУ-

лiDнrш rраФоa, в tо re вреr.я при реJ€нии практrlческrх а€дaч

эо9нй|(аст нсобходи.Фсll аl{алrа€ iолекулlрного г9аФt нё только
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как цеrDFо, но и харllýсDизаци]r его отдaльнraх чsстеЙ. llри и!у-
чений вtaиiоgаaисиюсти rtеtrду структурой и aKTlaBHocTbo хиr{и -
ческих со€диtt!нrй стaпень прояaлэнr, актизности !рпaт Еаaиссть
как от располохaния ооределеннUх Фрагнснтов в волекуле, так и

ОТ их взаrliноrо располо ени' и характерйстrк всеЙ иолекулra.Так,
вааиrrодействис лск!рсt!aнноl-о эсцсст!а G органиаrоl. на paaнIx
Стадилх оп9еделrстся инrеrральнur., Фr3liко-хииичacкrви с!ойст -
ваrи raолекул прaпэрата (транспортироэка цолск)rл, проникно8ение

чеРеЗ нarбрsнн r т.п.) и rtокальнцхll характеристикаraй Фар}.lако _

Форов - подструктур, сqдaDпаlих Функцио+laльнIе группu, распо -

лоl€нис которa|х в нолекJaле долtхно отвсчать Hekoroяl. трaбоaа-

нияr. для беGпечGнr, специlDичGского биологичqского действия. На-

приaiср, синте!чроlан}l!l. п9оrзaоднU€ халконов, изобраrеннUе на

шс. ! в !иде хоrrек)/лярнUх графов на плоскости,отличаaтся друг

}loвл эЕ]

,

в

г,]

п пi]
о п

0

от др)irs r8хaненr.Gп присоединеrия гсrппr Шоa к аро..аrllче -
Gкоiу кмьцу. токсrчriость r способностr aоrдейст!о!rть на r.и(-

Dоорrанr.rнu для соGд,lнени, l gсэко усилиasтся по сDаaнaниD

с GоaдtнaфNai В . 0тлrrчlс a сaойстaах соедrненrrl ,{о ет бuTb

обусrlоartэю rrr.aнGниGв полопaниt Оуtlхцlофалrной грлпI ýОa

отюGlтaлDно rсэх Йрrrrн ,.!олGкулiрного rра)а, относl,tтельно кa-

коrо-л1lбо друrого Фоэг.rнта граоa илr Hacкo,rtll(}lx орlrяaнtоa,
отaGчцих хшallчсс(иt Функqrоfiaл5нrrr группara.

qдrЁ r! пзрaч( подходо! х о.rрGдэлgн.rо т(т|ологичGсхrх }.H-

дGксоa осariзнrоa 1'l cxGx ilx auчислснr, бrл прсдrцэн э [16,

Рrc. l

t
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l7j. В [l7] аведенu новýе топологические индекс! для опlсания

Фрагirентов t олекулярнчх граФо9, модиФицирован целЕй ряд й9эест-

нuх топоJ!огических индексов для этих целей и изучено их пове-

яение для некоторuх сейейст9 }iолекулярнuх структур. llастояца,

работа посвяцеяа раз9итир подхода иа [16]. Будут pacct oT9eнu

1,1€трическая характеризациi полояения поАграФа в граrе, взаиrr-

}iого полоr(ения подграоов и полоrени, подграФа в сехействе гра-

Фов | обсуrценU ософнност!.r вччислительнчх cxeri соотоетстауlOlих

метрических инвариавтов. Изло,(ение ориентироваво tla хи}lическrе

прилоr(ения. поэто}iу, наDяду с теоретико-граФовьlli}l терt.|инайи

''граФ'' и '|лодграФ", булут использоваться их сивониrФl - яоrl€ку-

лiрнUй граФ и (фагi.е}lт ..олскулярноrо граФа.

ýl. Типц полграфов и иетрических ин!ариантоб

Расснаrриgаоrся свл3нче непомеченнче граФta

беэ петель и KpaтHtax Dебер с иноl€сtвоl.{ веплlн

G(v,E)
v(c) и мHo-

rестgо}r ребер E(G). ч"сло "спчrн 
p(G) граоа наз!lзaЕтс,

ero пор8аtол, а число ребер q(G) - разларол rраФа.

Химичgские соединения органической хl.яий нодслир)aDтсr }кл€ху-

лярнuraи rраФаraи, по}Еченнuе всрtlинч KoTopalx соотaетствуо, aто-
raall соединениi, а веса (кратноьти) ребер описчваот тlп хrrоiче-

cкorl Gвязи иatliду атоraа!и. Далее ! осно!фоr. будут испольэо!ать-

ся непоt еченнuе скелетч rrолекулярнuх rраOоa. 8 ка!воr. случае,

когда наличие r.rеток вaршин и/rли кратi|остсй рсбер яaпяgтGя с!r-

щестaеннчм, тип граФа аrЪваривается. Все те9кинв l. поa{rтrr,

явно не определяеиче в текстG, определеlш с [l8].
В rраФах будей вlaделятD два осriоlilцх tnlra подlраOов. Под-

граФ Н{Т'rЕ') rраФа G liазь.sается ,zolrorde,l,iйл под-

}tlloxiecтБoll верщян V| ý V(G) , сслп чисrю },ебер ь llorl.Ho-

xec'B9 Ё' ý ý(G) ,iоллется tвкси'вJlыlкя, 1,.е. л{6ое ,еб-
,,о (VrU) r п(с) для Vrtlt Vi llpикалпецllt l: Бl!с-
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жеству Е' . Пороlценный подграФ fia liнoшecтBe V'
чи!i ( Tl) . Под чq,спuчнilл подграФой

понииается подграФ с нножествон вепшин V' g V(О)

обоэна -
B(vl rB')

и3вольнu},| tlHolKecTBoM ребер В С E((V|)) . Частичньfr под_

граФ l,io,xнo такке задать как подграФ, порожденншЙ подмношество}i

ребер В' С В(О) , r4нoxecтBo вершин которого образувт все

инцидентнше peбpar.r из Е' веплинь.. 3аметим, что последнее

определение не допускает появления в частичноri подrраDе изоли-

рованннх вепOин. На проиsвольноl,,| подl{ноr.(естве вепцин граФа су-

цествуот единственнuй порожденнýй подграФ и цеrюе семейство ча-

стичных подграФов, отличных от пороIденного (считаемrчто в слу-

чае вполне несвязного пороlцlенного подграФа частичнчх подгра-

Фов на это1.1 tiножестве верщин не существует).. ПодграФu свя9ного

граФа йогут бчть как свя9ньaе, так и несвязнче. Расс1.1атриваемчй

как граФ, несвязнцЙ подграФ состоит из нескольких коr.iпонент

связности. На рис. 2 приводятся прийерь. свя8нuх и несвязнцх

пороlяенншх и частичных подграФов одного и того i(е rраФа.

OcHoBHutl объектоtl дальнейщего расс}Dтрения являотся пороtilден-

нь.е несвязнше подграФч.

и про-

i_

?

Рпс. 2
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Под расстоянием в граФе будем пониltlать меру близости меж-

ду верц!ина1.1и граФа, не обязательно удовлетворяшO/D аксиомаri

метрики. Рассмотрим три типа расстояниЙ. Есmеспвенflал рас-
споянцел ilu(VrU) йеIву вепцинаr4и Vru€ V(G) в

граФе G назчваётся длина кратчайшей по числу Dсбер простой

цепи, соединяшlей V и Ц вG.Пропяхенflоспь eln(vru)
llешду вевдина}|и VrU€ V(G) определий как дlину длиннейшей

по числу ребер простой цепи мешду вGрlлинаrlи V и Ц в граФе

G , Цеппое расспоянuе РG(VrU) "",цу веплинаl..и V,
U€ V(G) есть cyн}la дrrин всех прость.х цеlей,соединяшlих V
хЦ вграФе G.EcTecTBeHHoe расстоание и протяхенность

удовлетворяlот аксиоitай !tетрики [t8rl9], в то врейя как цеriное

расстояние не является метрикой иэ-9а нарушения нсравенства

треугольника.

Введенные расстояния порошаDт соQтветствушlие локаrrьнче

и интегральньaе лlетрические инвариантч граФов. Инвариантьa, пост-

роенные с использованиен цепного расстояния и протяrенности16у-

де!{ наэнвать цепныllи инварианта|.{и [20]. Приведем перечень r/teт-

рических и цепнцх инвариантов, которые'6удут приr,вняться мя
описания положения подграФов в граФе. Рассматриваеньaе инвари -
анты ltoжHo подраэбить на два различнчх по свойстваl.l класса -

эксцентриситетнче и дистанционнче инварианть., построенньaе на

основе дистанций и эксцентриситетов верц!ин граФа [t6,19-22].
Вершиннче (rюкальнче) }iетрические и цепнче инвариантьaз

1) 0uспанцця верuuflп в граФе определяется как

D(ч) = о.ftсl%(v,ч);
2) эксценпрuсuпеm верацна V в граФе. G есть вели -

чина

е(ч) = *ffiпlЪ(ч,ч);
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3) цепхая аuспанuuя оерщйца V в граФе G эадается

оорr.улой

' Dr(v) = о.;,пrэп(ч,ч);
Ц) цеццой эксцехпрuсuпеп верuцнd V (число протя -

lенности)

"r(") =offitn)"tn(v,u) i .

[lостро€нные с использование}. gершихнчх ичвариантов инте -
гральфце нетрические и цепнuе инвариантц;

|) duспаццuя ерафа Q' есть cyмxa дистанций аGptлин

р(о) = Е .Dл(ч);
чсv(G) "

. 2) э сценпрuсuпеmол ерафа G назцвается эеличина

е(о) = Е_ .oo(v);ч€Y(G) -
З) цепцая ацспаццuя zраФа G задаеlся lDорt{улой

Dt(G) .,1<rr?c)D" 1v);

zрафа Q определяется вu-|) цепноLi эксцецпрuсцпеп
раяефиеи

а-(s) = д_ .e_(v).. ч€ч(G' .

В Kr,lacce деревьев цепное расстоrние совпадает с естествен-

Hran и 89ляетсл riетрикой, и по построеви0 цепнuх инвариантоо их

значения совладаDт со значенияr.и метрических ивва9ианто9. Цеп-

нуе инaариантьl более полно отрФIарт особенности cтpyкTypu rio -
лекулярн9х г9аФов, так как учитýваот степень разветвленносtи и

ql.кличности граФа. Поэто}.rу, нарялу с .iетрическиr,rи , цепнче ин -

эариантU успGщно используlотGя дJ|, установлехиа подо6{я струк -

тур ноrtекулярнух граФов и п9огно;ированиа с!ойста создинений

[11,23-25}. В настояlей 9аботе эuрахteние мя дисtанции граФа
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D(G) отличаеrся от анaлогrчноrо э [3-16] rlноlrrтеле..rразнt r. 2,

поэто}rу мя иэaестнопо топологического ,кд€ксэ - числа Вrнера

W(с) - вuполняетсi а(с) = D(G). число винера r(G)
,!ляется, вероятно, наaболее изученнuн топоrюгич€скllп.индексо!l,

мя котороrо устаноaлен9 коррелrции .,rе|ду еrо 8начaнияхr. ll с!ой-
сl!аяи хиr,rичесхих соэдинений, например, полицrклrчсских apor.a -
тических структур [26-30]. в [31-39] исследо.ilлись }iатеi.trчс-
Gкие свойства индекса Вин€ра м, классов r.ол€куляр+luх rраOов,по-

вЕдение индекса при cтpyкrypнux пр€образованrях rраФов. Paccrraт-

рrэались TaKlG раЕличнtrg t qд.{Фrхацrrй и обоfuеrlия индэкса Винсра

и во8r{оllюсти их llcпользовalни, дл, предска3ани, сaойс:ra сосди -
нений [lr0].

Укаrей сце несколько исполь8у€хrlх далее l.етричсских r.фвa-

рr€нто.з ради).с и д}.аrrетр .граФа .сть r(C) = 
"aý,nn, 

В(V)

" d(G) ="lftп).(") GФт!gтстtенно. Перцбiрiеа ера-

dc HotttHocTи ll мя некоторого инt€ри8нтl' на3овari бодгрtо Hr

11 аерщинах, на котороaa }lнaариант досllгaет riаксrraaльногО иrхi

"близкого" к Hety эначениr. Цеtmрол араlс rrсlности ll для

ин9арианта наэовеr. подграФ на D вершинaх, на Koтopoh llн!ари_

ант достиrает rarниriалLного или "6лиЕкоrо" ( Hэrly зн!ченlл.

ý2. Требованиа к топологrческиli ].ндGксав lDp8lнaнro!

К оfuиia требованrяra для построaния фётрrческих инвариан-

то! подграlDов естестаЕнво отнест, необходиraость хара(lериз€ции

инвариантайи i а) тоrюлогrи Фрагнента l i 6) тололоrви грl-
Фа G ; a) с9rsей Фрагr.енtа 

' 
с осrавшейсл частьо о-'

rр8Фа.

Нике дается боrЕс деталDная ,озмо8ная интерпретаqi, пGрG-

численнцх требоgанtiЙ к инв€ри8хтaв пqдграOоa.

l. }loHoToHxocTb и8MeHaHl.i 3нaчений хнварйанта t пDи уве-
личефи}r порiдка подграОа. ЕGлll ин!ариант i!ллGtG, aоарrстаr)|lей
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Функq.еЙ, то дrlя оодграlDоr trrс 
'2 

ý G вшrолняетсЕ нера-

веrrство f(!1) б f(Еa).Отсrода следуеt,что для лроизвольного

п<iдграФа Е С G значение его иетрического инэариантa эGеdда

r4еньше значения ин!аоианта для асего .раоа - f(8) < 
'(с) 

.

reHT Е располопен в грэФе С нссколькиr,rи способами T,r,

!ar...r lo Тах, чтО la находитс, '|блихе|| к qентру гра-
qa G, чен la_1 для 1= 1r2r...rа (рис.3),тоrАа
вuполняDtся '..p"-un.r"a f(Tr) 5 f(B.)S ... S l(8o).

2. }{oнoToнHoctb изхенaния 3фачснrй }iётрического инвариан-
тэ в 3аaисlll'iоСтlt от arаr!о*ения Фраriiента ! гpqDe. пусть Фраг -

Ihi пDDrло ений достаtочно потребоэать , чтобr "сущесt9енно" Dа!-
личнUе полоrениi орагliента в граФе не ивели бu близхих 9наче-

нrй инварианта.

,r г, !а l 1

Рис. 3

3. тоебоaани€ эuпопнения ус-r"" l(E l)l!!E ) длi
проrзвольнuх Фраrrrефтов 8t , Еa поряаков 9(!.t , р(rа)
не ,!ллеtс, ecтectвaкHýl!|, так как ФDtrr.€хт веньцего порядка

Er r располоlсннtй фа пaриО€рии граФа, Hotleт инсть больщес

знaченке rндGкGа, чев Фраrr€фт l, больrчсго порядка, но на -
ходячhйся в цснlре rраФа.

l. 1,1этрическая хаоахтерt3ацяя сзя3х ФDаг}rента с ост€льной

{асtlD rolloa. A6corTrHIe Еначения ин!8риaнтоa Фраi..ента l
r,lогут Hectx ведостаYоraно ихlDор}rации о Tori, (акой яаляетсrl ос-

таqrаrся часrь G-r lраФа. flоэтону нсобходи}rо учиt9Еать не

2
)
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только 8начение инварианlа Фрагяефта
'(r) 

, но и значенlя

f(G-l), f(c)-r(E) и т.п.
к8 ан8ч€ний a{етр|tческого rнварианта Фраrrrент

Естественной норrиро9кой является отно,,rg.пс l(E к 8начa

ниD l.наарианта дпя эсgl-о граФа. В 9тora сл)/ча€ лля пqдграФа

lGс вшtоrlняетса о б 
'Ф)/r(G) 

S 1. нулеаое оначе-

ние в неравенстве цо ет достигатьсs на подграФе FСG, яв-

ля(!tиt с, и3олиро3анной вепдиной э G , праэал rраница дости -
гается при совпаяенни Е и G. . Прх такой норнировке тaкt*€

учитllвается 9начение инварl.анта мя граФа в целов. Далее будуt

исполь9qваться и другие э}rдн форl.ировки.

6. Ще очень ввсокая вraФrдаеррстD raетричеGкоrо инgарйанто

для ораrиентов. инвариант должен бtть достаточно чу!ст!итель -

нlи к неэк9ивалентнUi,t поrкrаенияв Фрагнента в граое. llaпp}rrrep,

такой простой инварйант, как число ребер Фраrr,€нта аUроl(доеlся

на всех Фрагr€нтах с qдEнaKoвrri числоar ребер вне 8авиоl.r,l.)сти

от яесlа их располоценt'|я в граФс.

7. По Еоg.,lо,fiности единообрааная схз}rа характерlrацr, под-

граloоa различнuх Yllпов - сar3н9х r несarЕнцх, пороiдсннчх х чa-
стriч}lt|х l других.

8. При описании поrклGния подгр!Фs f гр€Ое отхосraтелýно

другоrо подграФа значен|rl riетрrlческlх }.н!арrантоз доrrнr учl -
TUaaTl воgкпностl перес€чени, пqдrраФо! по aеЁмнах1l рa6рaЁ.

9. Дя во9t оrlllости срaэнaнrl, поюriсниt подrраО! a несrоль-

хих граоах р8аличrя a пара.€трах гDаФо! (ра!ноa чвсло tсцar.н,

Dебэр, циклов п т.п. ) нс доmнц окааDэаlь мaанис на tнэчсфlll
rрт9l.ческlх lнDа9иантоэ Фрагliенtа.

В sаaисrнос,lи от xaDaкTepa рсшаеraO( !адач парaчiqrtэнtiЁ

1пеС(,ьаниа к ин9арианl a|l Фраrr.Ёнтоu rФrут 6$r ! аоl|олфGнU ml|

9аl€НёНl| ДРУГИl.Оt.

5
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ý3. Полокение подграФа в граФе

В данноr.r параграФе рассматривается воgt{оtкность использо -
вания !iетрических инвариантов для прибликенного описания вклD-

чения Фраг..{ентов в структуру граФов, позволяlоцего оценивать по-

лохение подграФа в граФе. 0пределии метрические и цепнче инва-

риантц для подграФов.

Дuспанцuя поOераФа l' g G в граФе G есть вели -
чина

оп(г) = 
,r.rrЕ(r)%(u 'v) .

ч€ч(G)

Эtссценпрuсuпеп поOерафа F ýG в граФе G опре -

деляется как

еп(г) = о.f(r) оffiч)uп(Ц'v) '
Норлuрованная

ся ввражениеil

Норtччрованнай

есть Функция

Оuспанцuя поОерафа Е ý G задает-

о(г,е) = fr оч(r).

е(г,е) = fo еч(r)о

Цепн,е инвариантr. п-_(г) , е*_(F) , п"(trrс) иrG'cD
Эr(rrе) Фрагмента ! определяптся аналогично метрически}t.

Такого'вида !iетрические инвариантьl, назшвае.lце в [t6] от -
носительньa!,lи метрическиtaи характеристикаии, по9воляDт описать
подграФ, учитьlвая характеристики rраФа в цеrкrr,r.

эксценпрuсцпеп поOераФа F ýС

a

12



В метрических и цепнчх инвариантах учить.вартся свя9и
верO!ин подграФа со всеци вепцинаriи .граФа. ПooTolry r,torнo

считать, что ,чем блише для подграФа R значения Функций

се(Е) и uч(r), 1(Г) " Эrч(8) к нининirльно}rу

значенип среди всех подграФов того же порядка, что и l, теrr

более |'центральное|'положение подграФ Г 9аниr.ает в граФе, а

если эначения инвариантоэ близки к максииаhьноr,iу значенир, то

Е расположен '|6лиже" к периФерии граФа. В табл.1 приводятся

реэультаты.вччислениЙ rlетрических и цепньaх инвариантов дrlя Фра-

г},tентов некоторь.х иолекулярншх граФов. Дя подrраФов Гr u

tr , trа и Еэ в граФе С на рис.Ц эначения lЕтрических

G

Рис. 4

инвариантов совпадаот: О(ГrrС) = D(Гrre) = 0.159з п

D(г2,G) = D(rrrG) - 0.t3ll] .("i,e) = с(trо,с) -
= O.i59Z n с(ЙаrG) = с(ГlrС) - 0.1278, а 8начения цеп -
нчх инвариантов ра9личаотся: дистанции Dз(lrrС) - 0.t822,

Пr(г",е) - 0.22зЦ, Э"(Гr,С) - o.o9ilr " D.(Er,e) =

=-0.1055, цепнýе эксцентриситетч О_(Г.rО) - 0.1525,

от(г|rG) = 0.Iбl5, o'(rarG) = о.t3}э и' оr(!rrе) -
- 0. 1470.

lз
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ýq. Полоцение одновеиlинного Фрагнента

И3учение нст9rческих инворианто! одноaср{lх|.ного Фрагraента

граФа представляет особrlй инте]Ес, так как одноаa!шиннчЙ Ф9аr-
l"leн, я!ляетсл наипсньцliм Фрагr.€нтон в граDе. llaтричесхие инва-

риaнrч подграФа получартс, суй.,lированиея соатв€тстэ)r|цих йет-

рических характеристик его вер!ин, слеаовательно| по эначениraa

инвариантов одноверщинноJэ Фрагr.iента ношно с]rдить о Bo8iloxtltax

Значениях li,етрическllх ин9ариантов дл, подгOаФа проrlэольнопо
порядка. Kporre того, на прt/шере одновaплинного Фрагa.iента )rдоб-
но иаучать поведенrе тех,ли инчх raетричёских инэаDианто! в la-
виси!юсти от лолоцения подграФа в граФе.

По построенир рассиатривае}rra наr,iя riетрическяе xHBaptaHTU

подграlOо8 зависят как от дистанa|ии и эксцент9хсllтсто9 вепlиф,

так l,l от дистанции и эксцентриситaта граФа. ykaжera Hckoтopue

иэвестнме оценки gначений этих характериGтиl(:

1) 2p(D_1)_2qtD(G)g $ {п'.Ф+)-ас [д];
2) 2(р-1) sо(с) s (э-1) (p+2)_aq [д];
з) z(2р-асg(ч)_а) s п(т) s Ь-1) (p+2)-2q [д];

д) п(с) >

} а(аа)(ааа)+ } (п-а-r)tzэ.а'а)
при d нечетноri,

} а(аа)(ьz)+ * (p-d-1)(2p+al)

прk (l четнок,

где (l есть диаrrетр графа [l2];

э) э(с) l$эЬ-OЬ+1) tв];
6) если Q ,aля€tcя дэlrcвязнurа гrrаФоl (т.е. граФоfi беЕ

точех сочлененrя1, то П(О) S 2эL fi-ПЗJ , .а. [pJ оэнача-

et наибольqее цеrrое, не прсaос).одilее D, [42];.
|5



Z) r sэ(с) sc(v) sa(o) я р_1;

l|ля каllцого и9 указаннь.х вшцlе неравенств существуlот гра-
|Ш, нз Koтopux достигаотся их верхние и ниrние границш.

Приведенньв величинч l,io)|(Ho использовать дп" оцЬ"*" 9наче-

ний метрических инвариантов э{Y)/Э(С) , O(V)Z'P(C) ,

однако для боlrее точньaх оценок следует учитчвать взаииозависи-

lюсть значений е(v) и е(е) , П(v) , О(е) в гра -

Фе.

0ценки очевиднь. в случае равенства значений метрических

инвариантов дrlя всех вепllин в граФе (граФч с транзитивной груп-

пой автоrюрфиз}юв и др.), т.d. если для произвольнчх верщин

Тru€ V(G) вь.полняется П(v) = О(u) илп О(v) .
- е(ч) r то П(ч)/О(С) = е(ч)/с(ф = L/э . Сле-

душlие неравенства яэляртся уточненией оценок отнощения

э(ч)/е (С) иЕ [ 16] .

Ут8ЕРШЕниЕ 1. Д"ttя верuuнil VG V(G) в ераФе 8 ва-
полняепся

1, sэЕ)sL.ъ-1" о(с) 9+2

ДOКА3АТЕЛЬСТВ0. Для cyl.lllu эксцентриситетов вепцин

gаписать

с(с) = 

".f;(u)"(") 
е zа(с)rа(с)(р-2)

э силу вlполнения Г(О) S а(С) . Далее имееrr

.ЩЧS@= 2* 
;lЁi(р-2) 

а 2* *(п-2),

IImn

Ф)
c(v)

lб



так как а(С) S 2З(С) . 0тсода следует верхняя оценка. Дllя

нижней оценки анаrrогично имеем

Щ s г(е)+а(9) (р-1) 
= 1* ЩJ (р-1) sв(ч) r(c) r(G)

s e(p-l){д = 294,

Утверlкдение доказано.

На рис.5 приводятся гра(Ш, на которьaх достигартся верхняя

и них(няя оценки утверtшения. l|ействительно, иg доказатепьства

следует, что верхняя оценка достигается на граФах, в которUх

ДВе ВеПДИНЬa ЯВЛЯРТСЯ ДИаr{еТРаЛЬНЬaНИ, а ОСТatЛЬНuе - РаДИаЛЬНЦlaИ

и ввполняется 2т(с) = ё(G) . Такиr.r свойство1,1 обладаот, на-

пример, полнче граФц порядка Р с удаленнн1.1 ребром 5- I.
Нижняя оценка достигается на граФах с единственной радцальной
(центральной) вершиной и остальнцtiи диаметральнчrlи верщинани и

2r(С) = d(С) . 3веsда 
"rrо_' 

и колесо По удовлетворя-
от эти!i свойстваl,t, как и другие подобнче им граtDч на рис.5. В

табл. 2 приводятся численнuе значенИя метрического инварианта

Э (V)/С(С) в граФах, представляýtlих }4олекулярнь.е структу-

рч хииических соединений.

к х Еэ- - Кс-х0

хр

Рис. 5

l7
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PaccraoTprM дистанцrюннче характaристики одновеплинного

Фрагr.iента в граФa.

УтВЕРШЕниЕ 2. Для верщu а v€ v(С) ерафа е по-

?чOка 9 вчполllяюпся неравенспва

.1 , Э(ч) .
2D D(G)

ДOКА3АТЕЛЬСТВ0. Ниr{нял оценка сразу следует и9 неравенсt.

п(с) = Е _.d(ч,ч)s Е _ .(а(u,v) + а(п,ч)) Sц.ч€ч(G, u,тtт(G)
S 2PD(T) мя некоторой веп!rнч w. так кaк вчбор веп!инu 1l'

прои9!олен, то поrюlиt 9(w) = ц1пф(ч) 1 тс V(О)}.

тогда длл лобой веплину v€ V(G) вцполняется D(d z
a D(rB) =а. и" получения верхней оцевки 

".n"r". 
O(n'

2рр(w) 29

p(v)
Бб

, DдI ч) ue v(c)
р. твп( о (ч

{Е1' .,г'

ý
l ч€ v(c )

и далее оцсни}a отношефие наиraеньщей и наибольllей дистанчий ве9-

щин ! rраOё.

Пусть Q есть Hнotl<ecтBo граlOоэ порядка р и диа1,1стра d.
обо9начиr'' о" .= ЁiЁ ,.*("о )о(") 

, Dпаl =

- ц.6D. дах п(v)
с€Q тФ(G)

ЛЕ}М. Дrл опреdелецнuа ваче велuчuн вdполiях)пся

равенспва п.о= эd_}С(d+1) и о..,.= ! C(}e-t) *

+р{ , ?Ое С=!, еслu ё, чепlо, u С =3/4,
еслu d. не!епхо.

дOкА3дтЕльств0. В грsФе дr!I.1cтpa С с!цествует кратчай -
цая цепt минtl (l поцу аиаr.€r9альнiar, leпlиHalill. С9еди эе9-

цDlн простой цепи наикaньшуо дастанцио иa{аст цgнтральная вепли-

l9



На Т. Пусть остаыOиеся Р-d-1 веплин, не входящих в про-

стуо цепь длинч d , располагартся на наиненьщем расстоянии

от верлинь. Т . Иэ построения сrrедует, что D(V) = Dra,

" р(ч) = i.+(}+ r) -;.* ф+r) + (pd-1) , если

О четно, " D(v)=*+ (Ч*r) + }+ ф+1) +

+ (p-ё-1) , если ё нечетно. После приведения вырапений по-

лучим требуемьaе значения. Наибольlдуlо дистанцио среди вецлин про-

стой цепи и}rеет концевая вепшина V . Пусть остальнýе Р-ё-1
верO!инu, не принадлеiaаЩие цепи, располоrхенu на расстоянии а
от веплинч V . Для такой верщинч D(V) = Пr"- и

D(v)= } а(а+1)+ а(р-с-1)= 1Ё- * u(щ).
Дhя завеццения доказательGтва noкaжerti, что такие граФц сущест-

вуот. trhя вепцин граФов на рис.6 вчполняlотся D(T) = Drao

и D(ч) = Dпах. JЪмrrа доказана.

а(с)
т

aEra_... ..{r{ zxч

р-ё-r

Рис.6

рd4Э/4-а/2 Ё

D.d-r

ell

0ценим по лем}tе значение отно!ения Drro/Dr"- .и"е-

н аа aае/4+э/2 =
Daln

'"",
= ; Ё - *],*,"rdg " t]= itч _ *]=#Ё,

20



0тсодs следуст верхнrя оценка вследствие эUполнения }lера!ен-

ства

D(ч)
D(c) = 

пдхФ(ч).l цс v(с) )
р. цi,D(D(ч) l цс v(с)}

a Dr",

9D. ln

=1.
z(p-1)

\п1,Ф{r-чF
р

Утэrрцдение лока9ано. 
l

И9 докаgательства утэерrдени, следует нерaвенст!о мя
эксtреriальнýх 9начений дистaнций всвлrн в граФ€х - иаксиl.аль -
ная дистанция Ееплин э грalD€ бсеrда i{еньц|е удвоенной ниниaaаль-

ной дистанциr.r Dшsх< 2D. rn . Приведем пр.rерu граФоa, 9 ко-

торчх для одно!еп!иннuх Фраг..iенlов значения l€тDическlrх харак-

теристик блиэки к зерхни r ниr|нин гранr|цаi{ утверцения. Так

как Ал, з.езАч D(Klrp_1) = Z(p-l)a, ,о Ал, ценr9альной l
вепllиньl Т

D(v)

9ВеЭДU 
'raeeri

1 lP-l
а дл, цефтраль}lой вепlrинЕ колеgа ilp получи}r

D(K

дIL 
=

р(*р)

D-1

2(р-1) а

р-1
2(р-1) (р-2)

._1- r];т,
llля гра66 с виаметроя ё ={ý на рис. б спра!а llполняaтся

D!"J :С-1 при р>2 , *оrсtа*tе С(l,чтоус-D(c) -,/Т
tанавлиаается непосредсlвеннr.ll эUчислевrеr.. Дла концсэой вер -

tuинu V простой ц!пи D(V) ='3 : . адля центральнойD(G) 2(р+1)
rепоинg ч цепи с нечетнr.rr iи( DIUJ - Jiлой веплин m-Б.

2l

l



В табл. 2 при!оаятся численфuе резульrатu значениЙ дистав-
ционнчх нетрических характеристик одновеплиннuх Фрагrrентоa а

холекулярнвх граФах.

Проиллlострируеr,r 98аиt{ное влияние метрических инвариантов

o(v) n П(G) s граФс. Ия этоl,о рассйотриl,t семейстЕо гра-

Фов Gl на рис.7, состояцих иэ простой цепи лlинч ! , к

ж"
.* {,/

тý

D

,| l .4\- ч
о

!
G G

Gý-.' тN
н

ч.с)

1 е ,

Gп

-Cl
"/э

{р-е)/а(ра-у-в)

i z|p-1l
r/a(p+r)

-{!
Рис.7

l(овцaаой веощиljе которой прtсоелинеllа ýвесда порпдка I)-Ц,
т.с. графч в rrolrax Gл и ol+r яиеDт схоАнуо сl,рукlуру.

Дts ,tDбого Ц ,ецоина v, явrrrrется диаr,rcТРаЛьНОi r G. и

rrнееt tilaKc}lнёrlbнyt Аистпнцi.Р среltя зссХ Аругих ;ерlOин rрафа.Ха-

0 е,

22
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рsктер и9менения значений отнощени" D(тп ),/D(c") при

D ..р граоическ'{ представлсн нs рис, 7. точнrе вuрахения мя
значений аисlанций всех вершин в rрaфах Ga и дистанции Ga

кёк Функqий от диаr{етра и порядка граФа прхводятсr э приJtоrе -
нии.

Для граФоЕ достаточно простой структурu ио|iно 9 явноil ви-

Де УСТаНОВИТЬ ЗаВИСИ1iОСТИ }tе' ДУ ДИСТаНЧИОННВ И И ЭКСqеЯТРИСИ -
тетнц}lи характеристикани :

t) длi полного граФа D(Ъ) = (э-l)В(5);
2) мя зве9дu Е1 ,э_.l и1.1еей D(E1 л_') = 292 -

- 2"(к.,,э_.,);

D(шо) = 2(p'-p+il-
2е(wо) ;

4) дря уникально-эксцентрисllтетнuх глапкllх rраФоэ [l6]

е161 = } эе(с);
5) для простого чикла Со

J) для колеса W внполняетсrlр

ийесв

D(c )
}эо(с), э

*Pi{ "tal,

четно,

Р нaчет}lо;
р

з

6) для регулярнuх rраDов стaпени } и диа.€тра 2

р(с) = * (2р-*-2)э(с);

7) для просrой цепи Р порrrдка Р

рЬ+1) л

3р+1

+

э
(Р) , D ,.етrо,

* р'-1..(р) .'Зр-2

р(р) =

23
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Д, qепнвх инt8риантов П"(Т)/Пr(С) 
" 

e"(V),/cr(O)
qдновсрчlинного Фрагr.{ента в классе дGре!ьсв их аначенrя со!па-
даот с соответстэуп|и}rи riетрическиraи характеристrкаl.и. вtчис -
,псние 9начениЙ цепн!aх характеристик всплин ! ,BHo.| видс дл'
граФов слоlшой структурý с)лцеств€нфо более трудоеико и3-аа Ko}r-

бинатофого росrа числа цепей различной длинu в граФе.Это удa-
ется сделать для граФо! с ||обо9риrrойl| струхтурой цепей.Дл, гра_
Фоэ полициклических систея на рис.8, один из которuх принадлс-

Рис. 8

)ФrT массу полицикличсских ароNатliчес(их угrrеводородов, для лa-

бой 9ершинi. v вь.полняется С"(Т)./Э"(С) = 7/D , т!к как

га laлыоiову цепь иЕ каrдой эеF!инч rior{Ho провести по периметру

грфа'. Графr полицt(лиt]еских систеrr ука3анного типа даDт припер

граФов, на которьlх эчрйдаотся цепнч€ эксцGнтрrситеlн]Е инвари-

антu, в то ар€ця как riетрич€ские эксцеflr9исlтaтньЕ инварианl9

успещно раэделяот веЁlrн9 граФо!. t '

ý5. взаинноG полоrqфие подграOов

Есlественнчм обобцениеп нетрiaческих и t|епнuх инвариантов,

описчваоllих поrюжение подграФа в граlФс, являртся ltнварйантu,

преднаэначеннuе для определен}rя полохения п(цграlDа относителr-

но другого подграФa. .
.2\

lllll



Дuспацццей леааа поd?рафалL ВrВ Е0 назýвает-

СЯ ФУНКЦИЯ

р^(г.в)= 1, Е.trл(тд).
п(с) чсч(т) u-

цсv(в)
Эrlсценпрuсuпеп . еrdу поё?рафаrаu r'rЕ g G эада-

ется вЕра,хением

еп(э, н) 1 Cn(v,u) .

#tE}
да:l

е

е (с)

Друiие рассtlатри!аехuе метрические и цепнUе инвариантU оп-

ределлотся анаJчJгично.[lgи совпадении Фрагi.ента Е с граФом О
эти инвариантu совпадаот с р9нее введеннuни Фунхцияии, описьl -
эашlими поJржение подграФа в граФе. Такие инвариантн будек на-

зuвать l,,tетрическиllи и цспны!rи инаариантаi,tи вэ8имного полоIени,

подграФов о граФе. Bi{ecTc вершин подграФа tI в Фор1,1улу iroжHo

полставить лЕбое другое подrпнохество вершин V' Е V(C).
Тогла считае}i,чrо инаа9иант DG(э, ( v')) характеризует
взаииное полоrlение подграФов Г и (v') в граФе G Из

симйетричнос!и расстояиий следует вuполнение р(r,ц) -
= D(Err) для проиавольнuх подграФов. Предлохеннq1е инвари-

антu учитаваDy gоз',lокность пересечения подграФов по вершинаri и

ребра,,{. В т66л.3 приводяrся приr,|eрц Фрагиенто8 и 3наqения их
бзаиrriного полопения.

Рис. 9

G
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llля пар подграiOов из набора

Е2rТrrГ0 ЕG в rраOе на рис.
- со!падаDr: p(trrrDa) = D(rrrГ0
. р(rаr!о) , 0.0490 и I)

9начениl цепнuх инaарlaантоl разлиrl т

- 0.0l63,
Dт(!а,г0)

Dт(Гr,r|) - 0.ol66.,
. 0.0563. lloleAaнrq эксцaнтриgltlстнчх инaaрraн-

UеGтичленнuх циклоэ Еa ,

9 их взаиrшuе полоrGния

) . o.0215, D(Er,Fr) .
(tr 

r, г,.) l D(F., tr, ) , .
ся. Эr!Гr,Е.) :
DT(Er,Гr ) - 0.0з89 ,

. о.о880, с(rl,г!) = е(r2r!.) - 0.1520, мя ц€пнцх

вUполнmтся эт(ЕlrГ.) - 0.1568, .T(!trr0) . 0.1600,

эт(гrrlr) - 0.1526, от(гаrг0) - 0,|768.

Мя в€трической хэрактериаации iзаи}lного полоrени, ссr.aй-

ства подграlOов FlrЕrr... , Тп Е G относитсльно друг друга
в граtЕa G ,lспольауеl. aaэтрrческуD Функцlф анаrlогхчфоlо araд€

D(Er,Da,..., г!) = * .,i=ro(".,"r), ,вл,ц),ося

TaKte спaнетрической. В3аивное поrюfение троек подrраФоa из на-

бора подrраФо! на рис. 9 приниiiает значэнlя D(lrrrarrr) .
- D(!.,Еrrгп).0.032t q D(гr,!2,Ec) = D(Po,ErrEr).
- 0,0490, цепнlе ин!!ри5нтч ра!лхч*т !заrr.нuе по.lюlGнхя ФDаг-

r€HToB DT(Г1,!s,Er) . о.0258, Dl(Гr,!r,r}) . 0.03|7,

DT(ГlrEa r!n). 0.0ý]2 , D (!..гr,г1) - 0.05l5.

ý6. 0олqсние граОа ! KrK подгDrФ! . G

то! ан€lлогично дистaнцrонн$a: B(rr ,!r) = о(tr,,!ь) -

. В прсдмуlих пaрагрaоaх пш rrстр..чсской характерliзацrи

Фрaгr€нrоэ граDa считaлосD,что !ерUинl Фрагхaфта заданr.В сл)i-

чае,когда граФ l 9аgсrrатривазтся как подгрsо граоa О и сооl-
!етсr!ие lep{lllн грal0о! не иt!естю,gадача rrcтрrчGской xlpaкTg-

ри9ацrи услоrнiется. грsо N uэолорФно вклаOаваепся a rр€Ф

G , если елестэ!rст поDоцдgннчй подграФ lr g О taкon, что

l З rr.. Подr9а0 
'.t 

на!U!аетG, влоrенuен roф l r
rраФ G , коrоро€ полносrьD опDaделяэтся cooтleTcтllicr. lеоllин
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F., и Е, назчваемшr. поАстановкой алоrкения Е в G .тогда
задачу |{orнo сФормулировать в слеауuцеa,. видеi мя заданнчх гра-

Фо9 Е и G необходиllо характериэовать полоfiение граоа r'
в граФе G вообце говоря, для rраФб Е rlожет суцествовать

несколько влоrений, ра9лича!l4ихся itетрическиt!и сaойстsафи. Вло-

lения Еr" и Еa граФа F в G назыааDтся авполорфхr-
лu,, еслв сУцествует элемефт группu аатонорФиЕr,iов грaФа G ,

переводяций подграО Е1 в псдграФ !2 . АвтоиорФнuе влох(е-

ния являloтсi гlолностьо эк8ивалеяlкь.ми по своиri структурньlи и

r,етрическиr4 свойстваr4. Для неавтоr..орФнцх влокений raеlрические

своЙства то,хе i,юrут совпада']ь. Наприйер, для неавто|"lорФнвх вло-

яений Е., и Fgl Е2 и F! шестичленноrо кольца на рис.9
их дистанции в граФе совпадаDт. Полная инФориация о вложениiх

граФа F в граФ G содерlrится в двух наборах N
(Пl rШa , ... , П.) где

Е
Fa r... r
.1,2,.,.

n
п , - попарно неавтоl.iорФные вr(л(eния

= (rl '
F. , t -F) и }I

,|

Е

в G

r ,Е

6

,

Е? l

Е

,l
l

Рис. l0

"a - кратность вложефия Е*, т,е. чисrlо ав rоr,iорФфчх Е{
влохений F в граО. Дя шестичленного коrlьца на рис. l0 sсе

9ариантd его влошенй'l в rраФ О определлDтс, набоrrами ý =

= (rr rtr",trrrFпrРr rтч) и !Д = (2,1,1,1,2,1), а вло -

вениЯ Е., и Р, , Еs " Iв являотся автонорФнчни. Olrpe-

делив эначения инвариантоа для всех влохaений, полоlсеllие F в

28
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граФе G яоrно харахтериЕо!ать средниr., лti|ксиt ]альнчai или йи-

нl{!rальнчr. эначения!lи raетрич€ских инaарllанtов влоr(ений из набо-

ра Ш , интервалом

,aи пара}€тDайи.

т
бли!киG 3н€чениr. xoti инrуитlllно ясно, что подграФ l

иliаот

88ни-

r.itaT рaЕличнlЕ полоlG|{ия a граФaх. |l€йсt!rrтельно, D(lrQr) -
. 0.3l5l и D(PrGa) - 0.2765, а .о!расrанtc д.сr.нцl, под-

пiтичrtенного кольца 
'

коrfiенсируетс, loзpacтaниaм дистaнции сtюrо
06оlначrr. (с) ='

(с).
(ч) , в с ч(а)

Dл

[frдоrfдg:J идр),гиии.н.лоfичнu-

Рис. l l

п
в

(ч) , в g ч(с)

ý7. Палоr(ение подrраФа э сеrgйсrве граФо.

Рассraотриa. характериаациlо поrкD{ения графа Е ! Gенействе

граоов Gt, 1- 1,2,..., П . Счиtаем, что для кахдоrо граФа

сalейсrва задано некоторое влоrteние в него граФа 
' 

. Ма
оценки положения граОб В необходи,.iо использо9ать такие }€т -
рические инва9ианlц, энбчения котошх для с)цественно различ-
нUх полоrGний tr э граФах Ga не являптся блиэкхни. },iGполь-

9ованиa м, этих целей рассa,|отреннuх ранее r.aтрическlх харак -
тсристик окаачваaтс, неприеriл€iiuп вследсlвие сильного влиян,lя

эозпоrtнцх раэличий паранетроз граФоa (числа эспrин и т.п,) !
сQt.ейсraе на значениt этих характсристllк. Длi приr,rера paccraoT-

рr.. граФч G.l и Ga на рис.ll. нетричGские харакrеристики

п

D(l,G1) D(B,G2)

гпаФа l э Ga
граФ. G"

G

\
вaлrчинI дl

в
(с) f О) ,.лtотсi l,paнr-

]sl = к}

|ýl = Е}.
х
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цаr.ll дл, зхачени, дистанциr проll9aольного подгра ra порядка ts

в грsФс G, т.е. дла rrобоrо !SG, lY(r)l= 8, .*r--
tцr(G) 

= 
чп(в) s \(с).

п.(с)Фа, на KoToprx достиrаетс,

няется }iнqества aершrн гра-

длл дrстанцrrй и эксцент -
риситето!, иэвgстнll под назaанием k-центра и ts-цсвтроrrда

граоа [l5]. Такин обраэоrl, полоrенис подграФа Е йокно хара(-
теризоaать отклонениец его диGтанции от г9аниц Пr(G) yl

Ш} (С) , Возrrоrнц слсдупцие вариантu псрбора подграlOов на

,.r,Ьесr"" вспцин В гDаФа для вuчисrrениt величин U, (С) 
"дL(G) :

l) перебор эсех k-элеlентнuх падNноlrеGтв S СV(С)
подгоаФl {8 ) ногчт бuть несвязнtlци;

2) перебор .сех сзrзнчх k-зеFлиннgх qрагиентоэ ( ý )
граФа;

3) если Фрагнент ицеет кратнuе ребра, то перебираDтся aсе

скелетt Фр.гr€нта (ý )(*р"r*. ребра Ёе учитчrаотся);'
4) ссли Фрагr.ент и}€ет r.етки верiлин, то переби9аDтсi эсе

непонеченнuе фрагr{снтч (ý) (."r*n !еплrн не учитчэаотся);

5) псребор эсех точkuх !r!оl.ений поr.сченного по рсбрая ,
!еп!ина.i ФрагrGнта (g) r граОi

6) перебор частичн{х подграФов на подr.но{еqтвах 8 с
с V(G) с воэr.оtrньtr ограничениен на количестэо р€бер частич -
ного подграФа и т. п.

о

о Аl 3

0

Рис. l2
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Для Фрагrrентов на рис. 12 при!одятся их количества в гра-

Фе без учета r.eтoK вершин и кратностей ребер, с учетоtl кратно-

сrеЙ ребер и при точном влоl(ении подгЕlа(Dов.

[lолохение подrраФа l в G будсr. HaзuBaTb центральньtll,

если DG(r) Шr(G) и периФ€р,.йнýн прlи Оп(Г) = Ц(С) .

Дл, оценки полохения подграФа Е порядка k э граФс G бу -
дсн испопьзоаать эелliчину

fo(r) -
(о)

ц(с)l(о)
Ъ(l) есть

l от значений

3начение

ции подграФа шr(с)
норйироlанное отклонефяе дaстаф -

(г) 
= 
r.

_ в. (с)

иЦ
ц(г)'

,l

раgносiь
й

Rл

Gу

(о)
0s В вrражениll для

о- g проrивно случае,

( принr}.ает нtле!ое эначaнrrе, когаа rраф| Г

a еqли ll суц€стзуот lсрlлl|нI

V).
такие, что

h
и G икшт qдинакоarЕ порядки ,ли при pai}aнcтle D(u) .
- D(V) Ал, л!6чх !ершин urv€ V(G) . в 9тo}r случае

считасн, что полоrениa подграФа l яaлraтсt центрaиьнurr э G.
0кончатсльно fo(E) пп".,., следшций a.rд]

эп(г ) -п* (с )

Пg(Г)= ц(о)-пr(с) ;(;f i{f,
rдG р - порrдок граоа ý, k - порядох граба l . 3начсния

R^ (Е),1 = 1r2r...r ! , HG !аэисят от различий пара -ot
rетров a граlDах с€хейGtaа и их HoIHo ,споль9оtать дп, хетоиче-

Gкой хaрактеризации поrк)llания граФа Е а сеr€йстве произaоль-

нцх граiDов Glr02r..., Go. Так, мя рассraтриваемоrо
на}и пrтйчrlсфного кольца ! граФах на рис.ll arполняDтся

R6r(!) -о.ооl ъ"(r) = ri.zb.

зl



ý8. }tетрические инвариантu частичньaх подграфов

3адача характеризации частичных подграФов и,{еет особен-

ность, так как частичнче подграФU на одно!t и том же MHotKecTBe

вершин ра9личаlотся количество1.1 принамежацих иll ребер. Нише

предлагается способ метрической характеризации частичнчх под-

граФов, использушllиЙ понятие л4етрического инварианта ребра.

Пусть У = (VrU) есть ребро графа G . 0предели}l дистанциlо

ребра у в граФе как величину Р'(у) = } {О{v) aP(u))
На основе дистанции ребра введем ребернуо дистанцио граФа,за-

давае}rую вырашением

D'(o) = д_ .п'(у) = + . .Е _ .{о(ч)+О(ц))=- у€Е(G) ' (т,u)cB(c)

=+ Е .аев(т)о(ч),2 чеv(с)

где aee(v) есть степень вершинч т в граФе. Иэ последне-

го значения видноrкак возрастает реберная дистанция граФа по

сравненио с вершинной дистанцией граФа. Например, для 8-ре-

гулярного граФа вчполняется rD(c) = 2П'(е) , а мя гра-

Фов с совпадашlиttи значенияl.tи дистанций для всех вепllин ийееи

D,(G) = р(v) . Используя утверIlдение 2, мохно получить

границь. эначений отнощения реберной и вецшинной дистанций гра-

Фа q . D'{Cl S ./ZЧ. реберншй эксцентриситет граФа оп-- 29 D(G) ./F
ределяется аналогично

er(G)= Е .}(е(т)+е(ч))=- (чл)ев(с) С

= + Е .аев(ч)е(ч).
' тсйс)
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очевиднч нера!енст!а l(G)с S эr(С) ý Д(G)q , а мл
верщинюго эксцефтриситета граФа ,(G)D 

' 
е(е) ý ё(С)р.

Иr отноUений эксцентрrсrтеrов граФа по ут!ершениD 2 )ri.aQн

q,
294 .(с) s-ц

9+2

al п

дл, частичного подграфа l ý о его реберная дистанqи,

)D;
n ý(")o'(')= * 1",о)lцв)(DG(v)+ц(u)) '

= * о.fr")u..о(ч)по(ч),
rяе deBi(T) есть число ребер поАграФа, cr.iexнIx с .епдиной

Т . Нориированная ребернэя дис{анция частичхого подграФа l
опредGлrется (ак D'(F,G) = Пi(Г)/Р'(С) . Для эксцент-

рисит.тов поАграФ€ оd(Г)= -!- 

"6f;1"1ё"h(").п(") 
,.

з l(1,G) = сё(r)/с'(с) .

lИя иаол}rрованной aерцrнч Y подграФа liorшo ).сr!овяо счи-

тать, что она сод.рt{ит п.тrD 1'' = (Т, Т) , тогда Dt(r) .
= ! tot"l + D(v)) = р(ч), т . е . ,,зопира!анва, lepllt _

на характеризуется сaоей о5rlчной дистанцйей. Если по !кладу !
8нaчение инвариант8 изопироэаннбя веtl|llина доrllфt с!цЕстlqнно

отличаtься от робрs, то .юrно полохrть э(у) = } о(т) l.

т. д.
Такив ,re обрaзоtа,на основе ребернчх l,lхзарr€нrоа стооятся

цепвIе характерr{стики граФов и частичнчх подг9аооa. В тsф|. Ц

привqдilся 9начения }.iётрr.iч€скIх и цепнuх инзариантоa мя н€ко-

Topux частичнuх подграФо! на одноaa l. Toai lG ломнопaст!е эёр -
цин полицr(лйчaскоrо raолек!/лярноrо граФа. Дlл поро!дсфноrо под-

граФа такrе прraсденч аначенr, его 9сбеонUх rн!а9rантоa.

зэ
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ý9. Другие схемы вычисления инвариантов Фрагl.|ентов

В этоtt параграФе рассматривак)тся другие воз}lожнь.е схе}iu

вычисления r.lетрических инвариантов Фрагментов граФа.

Cxe}ra шекеняна-Бончева-Балабана. В

(1)

Il7] предложена схема

построения топологических индексов для характеризации Фраг!iен-

тов }кrлекулярных граФов. Излоlкиtl основные идеи этого подхода.

l|ля фрагlrента F Е G определяется |lвнутреннийl| топологпчес-

кий индекс.(Iпtеrпаl Frаgmепt Topological Index, IFTI), опи -
сывашlий топологикt фрагмента и пlедставляюrций собой интеграль-

ный топологический индекс для Е как отдельного граФа. Счита-

ется, что Фрагмент F является всегда порожденнь.}l подrраФо}l.

||ля описания связи фрагмента с оставшейся частьlо 1.1олекулярного

графа используется "внешний'i топологический индекс Фрагйента

(Ехtеrпаl Еrаgшепt Topol'ogical Index, EFTI), еадаваеннй вь.ра-

жениел{ ЕFлI(Е) =тI(с)- [тrтт(r) - Е rЕI (о - в)t],
;Е

где' ТI(G) есть топологический индекс граФа G . Суr.rмиро -
вание ведется по Bce}i связннr.,t компонентам подграФа G-E по-
лучае!tого удалением из G всех верщин Фрагмента 8 и инци-

дентннх иr"r ребер (рис. l3). Предполагается, что ТТ(С) яв-
ляется возрасташцей Функцией при увеличении числа вершrин rра -

Фа. lhя индексов Фрагментов Фор}tулируlотся естественные требо -
вания

о s IE[I(F) s тI(G) ,
о SrЕтr(G_r) sTI(G).

lhя ЕЕII индекса анполняется ЕЕТI < ТI(G) .Так как

всегда существует свяэь r4elцy вецltина1.|и подграФов Е и G-Е
вследствие связности. G, то ШГI >О , зd исклDчение..t

случаев, при которьaх вьaполняется неравенство

пrдI(r)-ЕIFтI(G-Е). <TI(c). (2)
I(

},

з5



G-l

l

штI(г) IгдI(G-r) штI(r)

Рис. 1'
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}|ормирlованнr.G индексu IТПlЕL I{EEII обраЕуотсi от-
rФчениеr. значенrй IEIr r ЕЕ!I к инд€ксу всего граоа
тI(с)

В ра}{кsх этой Gхе}л. }.ссrЕаовалось r обс!пдалось по!сдение
изэестяuх тополoгическrlх индексоl - rхдекса веDшинфой сarано -
сти YА , 9агр€6ского индскса Ш., , индакса lФлск!.лrрной

Gaязности (иlцекса Рбндича) '1 , ,rоa,,a" обоб]енной свяа -

Hoc'.. О' 
, "rо"*a" ваJЕнтной свя8ноGтя hX" 

,nro"*aa *-
берной снеrности (шцеке Гордона-Скант16сри) , rrндекса Винерa
W, инборrационноrо ан€лоrа rrндёксa 8rнеDа Iil , ,*"*a" 

'о-aоr" Z , индексо! иерархl1чес(ой упорядочGнной расlиренной
Gвя9ности IIОС (шдексч Бончеэа-Баirабана-lЪкGняна), rндскGа

Балабана J и др. [6,7,9,11,12]. Построеннrе на осфове индек-

са Винера W(С)= * Е , .d(чrч) индексв для Е и..е-
" т,чаr(с)

от вlд:

IrтIл(Е)=+ Е,.ь(ч,ч)l. ч,чсv(г) Л

ЕFII л(F) = ý,(G)_[IFII л(F)- 
LE 

(ImI.i?(G-8)}] .

В табл. 5 для сраtненил приводятся чllсленнuе знaчения ин-

декса 8инера Фраг|aентов в cxerie Йсксфiха-Бончеgа-Балабана ,
9нач€нкя рассиатриоаемuх riетрических инварrаr.тов в предлагае -

юй наки схеri€ .

oTrreTr,rrr одну особ€фность характерr9ац)lи ФраrментоD с ис-

польаованиеa. ихдехса Винера по схекв Некенiна-Бончева-Балаба -
на, не отраженнуо э [t7]. пусть Фрагвент F располохен в гра,

Фе G несколькиriи споGо6aхl, тогда ока9l|ва€тся, чrо для одно-

го полоtения Фрагraефта F нерааенстэа (l) ararолнrDтся, а для

другого поrюl|€ния Е этrr нQравенстэа иэхенrl0тся на п9отиaопо-

э7
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- 816,,для всего граФа и}векс винера

ложнuе. Дя иrrmстрации Jвсс,{отриr. граФ G на рис. | Ц и два

его ФDагttaнта lr g 8i , являшlихся пфстUrrи цёпя..и на трех

9ершинах. Для индексов Фрlrt ентов инееr4 ItTI.ш(Br) .
Iрш.п(с-гз)=
. 7108. 3нак

ЕЕгI.п(rа) .

птI.ш(га). ц, птI.r(с-rr)

||внешних|| иrцексов штт л(Е{)

- 8l и

U(о)
-663y

- - 72 r.iенrется на противоtолоIнIй, т.е. не совсе}l ясно,

как э данной вuчислительной схеме приценять индексI типа

индекса 8инера для характери8ации Фрагr,rснтое. НаблD-

даеr.ое колсбан}lс .зкачений индекса Винера Aлt Фрагиентоa следу-

€т иэ того Факта, что мя р8сстоiния raехду вершинаriи ТrЦ С

с т(г) проиавольного подграФ€ ESC э.rполнявтся нера.ен-

ство fo(T,u) S \(ч,u) ,

ч,ч]уlрlЪ(Т,u) = 
",оЕ"(")

которое элaчет эgtоrнение

\(vru). Д€йствrт.лrно,

Фраг}rент Р хоцно получtть иЕ граФа О удалениев лиlлних aер-

шин и ребер, при 3тora расстояния нешду оставlлияися всрlоиваt и

м(rгут только увеличиватьсt. Все расстоянrя мешу !€р!lинаraи

Фрагlrента l ý G, рассr,втриваеюfо как граФ, и теrrи пе aер-

шrна|.lt э граDе G совпадаот, асли G яaляGтся дерсaо , если

! расположен в 'lдревесной" части Q или целико}l !кл!чаaт

циклу, к Koтopr0i принадлехит хотя бu одва веллина Е , если

свя9нuе части цикла, эходяцего в tr , иr.епт мину licнee поло-

винч мипU соотвстст!!цеrо qикла и т.п. ИнтереснOй класс гра-

Фов об9азурт насr|сдственнuе по рассrоrнип граФ|, r Koтopux для

лDбого поgожденноrо подграФа расстоrние r,€llду его пЕриз!ольной

парой эерлин соападает с расстоrниеra меlrду этияи эепrина}rи В

граФе. 0тсDда следует, что ци(лч минU более Ц э lаких граФах

доrтl(нч ииеть диагонали и т.п. полная характе9изация наследст -

всннuх по paccToaнroo граФов дана э [Цбl.
премодсннуо на и в предrдуцих парагрaФaх схеЕу определе-

ния инварианто! Фрагй€нтов r.o*Ho прсдстaвить в виде рассватри-

!аGлi(й ! этой параграФa cxGllн. Д€йсrahтелDно, дл, дистанци,

э9



граOв Bollнo !аписать

D(G) = DG(г)+%(с-г) = р(г) +

irч(ч,ч)+э(ьг)+

= р(г)+р(с-r)+

iýf'o'""',

+
v€v
чбl

Е

tEll ".rrРn_")uu(o'o) 
=

цеv(г)

2
т€v
ч€v

Прсдсrraиr это в виде ра3ностrl

п(с)-[пп(г)+ц(с-р)] = 2.i dn(v,u) .

ц€v

Е

[Ёlt
Ле!ая часть последфего раaенства по Фор}rе arдеятичха аrраriaнио

для ||внэ|лнсго|' йндGкса ШДТ.Ш(В) . Праaая часть paвGxcтaa

есtь нс что ифос, к8к cyraнa расстояний хеlи)a aепtинаriи Фраг}€н-
lа l,l веDцlфаraй осtаarЕйся чаGти rраоа. т.е. лвлiетс, характе-

шсти(ой с!язх Фраiicнта l с G-F . Такий образон, отrrичие

состоит э различноD пониriании остаэцейся част, граФа, В на]Ей

схеке под ocтaтl(or. граоа пофrнаетс, просто йноlесrво вершин

V(C) - V(г) 9 то|. le rраФG G, а э рассrатри.аеяой схене

под ocтaтKoia rраФа пониr.аеrся граФ G-E , топология коtоЕlого

,Фжaт силь}tо оrлиraаться от тqrологии G .

cxer,9 с непотъD. учстоra расстоrнйй. Рассriотри}r др)rrие воа-

lot{Hue cxci.!| эччtiслефия ввт9ических l.l цепнцх иф!аDllанlоa Фраг-

яэнrоэ граФоa.

В пер9ой схехе при построехии rtтрrческих инвариантов для

Фраrненtа tr н€ учитuваDrся расстояния rпalФ]/ его веplлинаaill,

т.с. D;(E) = {я oo(v,u) 1 vc ч(г), чс ч(с)V(р)} .

так как значациll r!лrоrся только сва9и вехду !ер.еина},rи о9аг -
ианта 8 и н€ принаалеrаlrrir ему aсрl!инаr.и rраОа G, то такой
инэарианr слsбо хараl(rери9ует топоJDгио саного фрагrента.Поха-
хеr.,что при )raсличaнrи порядка Орагrснт8 9начени, Dfi(P) ,,огч,

lr0



из1.1еняться He}ioHoToHHo. Рассrrотрим просtой цикл

связlrве Фраг|iентu F, З Р, n Fа 
.= 

Рlr- а.
Fi С !а . Тогда нетрудно заиетить, что

= {Еdс
= (Е dсрt

т € v(F1), ч € v(c

р

из-3а

и ,его

такие.что

v€ ч(ср)\ т(г2).. ,'6 v(F.) }= оý (r.) .

D;_(F1)

) r,чtr.,) }р
(ч,ч) 

|

v,u) |

Два подграФа в "р , один из которt|х содержит другой, и еот

т.е.одинаковое значение метрического инэарианта

различная топология Фрагfiентов в этоi. случае никак е сказч

(r)

риантов внполняетс

ного несовilадения

ч,че v(F)
Во второй схехе ggчислений не учить|ваDтся не тольхо рас -

стояния. йепду ведлинами Фрагl,tента, но и структура са|rого Фраг-

мента. Все верщинu связного подrраФа стягиваотся в одну вепли-

ну с удаленией петель и кратнýх ребеD, и далее ха9актериэуется

поло ение такого одноЕерц,инного Фраг}rента. В случае несвязного

подграФа это,a процесс производится для ка)rдой свяэной ковпонеl{-

тц, и результатоl| является значение r4етрического инварианта на

полученноr4 9полне несвязвоя подграФе. При Taкo|,i подходе хоr(ет

сильно изl4ениться структура исходнсfо' граФа , и нетрическиr{и ин-

9ариантаlrtи будет характери9оваться модиФицированнuй оDаiнент в

редуциробанном граФе, топологиD хе исходноrо Фраfхента ножно

дополнитеJlьно описuвать значениея его дистанции D(F)
Схемьl с неполнu^i уqетой расстояний представляlотся r4eнee

перспеl<тивнdлlи для исполь3овзния с цельо нетрической характе -

ризации Фраг}iевтов.

D: (з),
'р

вается на gначении инварианта. В дополнение к D,!vD
поltогиD Фрагцента иопно учитш9ать дистанцией D(l)
ривая F как граФ, и характериэовать полошение Фра

мя числаии. 0rметим, что в оfuем случае для нетричес

,Dасс
глiента

ких ин

то-

raaT -

Аву-
эа-

" D(Е)+Dё(т; l
расстояний fo(V,U)

Dл (F)
}1 dn(v,u)

возl,iо*-

для

цl



ýl0. Вычисление инвариантов Фрагментов

0пишем способы вычисления paccttoтpeнHux выше метрических и

цепНых инвариантов Фрагментов граФа. Метрические и цепные ин-
варианты единообразно вычисляlотся по ltатрицаlti слоев граФа, из-

ВеСТНЫ1.1 ТаК'Ке КаК ДИСТаНЦИОННаЯ И ЦеПНаЯ СТеПеННЫе ПОСЛеДОВа -

тельности граФа [47].

в 1.1атрице слоев r(C) = llЛ*

i = tr21 ...1 Р-1 , элеr.rент Ia
ходяцихся на расстоянии J от вершины 'a в граФе G . }teT-

рические инварианты граФов вычисляlотся также и по altатрице рас-

стояний графа Ш(С) [5,6,8,9,1l ]. С матрицей расстояний

граФа tiатрица l (С) связана следушциr,r образоtl: эле,.{ент

Л. . равен числу ко},tпонент равных J в строке для вершинн
1J

V_ в матрице расстояний. Натрицы смежностей, расстояний иt
матрица слоев граФа и его Фрагttента приведены на рис. 15.

Число ненулевых элеr.rентов в строк" r(O) . равно эксцент-

риситету соответствуюrцей вершинч. Метрические инварианты для

подграФа F Е G вычисляlотся по ,.,|атрице слоев как

Jll , i =tr21...1P,
J есть число вепцин, на-

о(чr)=
р_1
Еjл

J=,l
lJ '

D D-1
п(о) = ъ 'ЕJл

l=1 J=1

v

tJ '

D(Г)= Е
€ч(F

)
)(

P-r
E.j

J=,t
Irl

t a

и

е(О) =
рЕе

!=1
(rr), е(r'); е(т t) .

v t

Выроlкдаеr.rость riатрицы слоев для пары неиэо1.1орФных граФов

влечет и вырождаеa.rость всех построенных по ней }rетрических ин-

вариантов. Верцlины кубического граФа с D = t8 на рис.'lб имеот

совпадаlоцие значения дистанции, так как все строки }4атрицч сло-

ц2
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ев граФа совпадаDт и равны (Э,6,7rl) (верщины содержатся в 9

орбитаi },tочlности 2 группы автоttорФизмов графа). Проблема выро)i(-

дае,,iости '.атрицu l(C) (о.дяозначности представления граФов)

изучалась в [21,23rЦ7-5l]. 0тмети}t, что наименьший известный

поряяок деревьёв с совпадаrщей матрицей слоев равен 'l8, а для

произвольннх граФов равен 5 (cr.l. рис. t7a). Матрица r {с)
вýqисляеrся по матрице с}rежностй граФа с.трудое}|кост"ю O(Pq)
операций простцl.t алгорит}.tоl.{ подраэбиен4я }tножества всех вершин

граФа по расстоянио до выделенной вершины.

а)

6)

Рис. 17

. Инварианты, построенные на, основе qепного расстояния _ и

протяженности, вычисляоr."'.о цепл'Ой матрице слоев Т(G) =

- ЦТr.[l , 1 = 112r...,l .!, j-= -1 ,2 r.,.., р -1,элемент

т,. которой равен числу всех простых цепей длины j , вы-
rj

ходяцих из веплины V. 0чевидно, что в классе деревьев вы-

полняется равенство i(S) = r(C) , Пс определению т(G) ,

число ненулевых элементов Ь строке равно цепному эксцентриси-

тету (числу протяженности) соответствуюцей верчlины. Череэ Kotl-

поненты l"tатрицы т(G) цепные характеFrисrики выража|Oтся ана-

в

t,ц



ЛОГИЧНО РаССЮТDСННllМ ВuШе raеТРИЧеСКИ}. ИН!аРИаНТам} НаЛРllйеР,

D (с) = и т.п. l.Fпная aiатрица слоев болееt
полно oтpalaeт структуру граФов и иl{еет l'lЕньllуо степень вuроr-

даеiiости по сравнениD с r.атрицей слоев I(G) . Од"о"""**осr"

представленrя граФов ц€Jrной мaтDrцей слоеэ изучалaсь в [2],q7,
52]. Наиrrеяьший известнuй порядок неиэо}rорФнчх граФов G со!па-

дашей qепiой lrатрицей слоев равен lЦ (ркс.|7б), в классе ку-
бичсских граФов наиr.еньщий порядок таких граOов равен 62. В

[52] для ллбgх r l3 и Д 22. прсдлоrrrсн способ конструкти!-

ного построaния lt попарно нёrао}iорФlruх 8-р€rулярнuх lра -
Фов с совпадslоfиl{и цепнrraи raатрицаraи слоев. Для граiOов произ -
sольной структурu вцчисленис цaпнчх ин!ариантов (цспной атри-

цьt слоеэ ) требует значител!нýх Bpe}ieнHux Еатрат, так как 9ада-

ча конструктивного пеDaчисления всэх qепей подграФа ра9личноl

|ливв иrrеет перGборнчй характер и аrlгоритиически рещаетс, пу-

Teai прос}lотра граоа в глубину с 9оЕ!раrо}a. 0днако на пDакrи-

ке длl некоторнх классоa граФоэ ввчисrlсни€ цепнчх характерис -
тик инеет Hcвuco(yp трудоеtrкость. К такиll классаra относится

больцlинство классов rраФоз ,rолек]lлiрнuх структур. Это объясня-

етс, особенноGтяйи их структурU - r.алая степень веgrин (обuчно

ý l), достаточнс болýщой диаrетр по сра!ненио с чrслов в€р{lин,

планарность, llалliчие оGтов и точек со.lлененr, ('hрGaоaarдЁче|'

чsст, граlOов) и т.п. Все эти призфаки огранйчиваот рост числа

простьlх цспей в граФе. Конечно, и среди граФо! ..олехулярфuх

€труктур астречаотс, r9аФч, для которчх псречислсниa их цепсй

Becbr.a трудоенко. Такиriи я9лrотся хлассU полициклических кох-

денсированнчх структур с больOlим числоri колец. На рис.l8 при -
веден приraaр граФа и9 класса lексагональнчх бен3оиднчх aporia -
lических систеr|,

8 заклDчение i}accl,ioтpшl тоудоaraкость ll.численtя aсличин

Дr(G) rr Uе) (си. ý7), ,.rrt!оихся ш.нииальнчн ." r.акси-

р р-1Е Е JT_.
t=l J=1 rJ
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r4альнu!l значениil'|и иетриqеского инворианlа на k-верOи"rr,х
подграФах l-pao! G . Если эt, эначения да]пускается искать на

несвяэнuх граФах, то трудоеl,lкость вччrслений со!падает со слов-
востьо соDтироgк'r р чисел и пропорчиональча р.lоgдD .Дс;-
ст8ительно, пусть значения дистанчии D(v) для всех верl!ин

V € V(G) оtсортироэанч в неубý.ваOцеl порядке. тогдаrсуl,ti.и-

руя первuе k значений, получrн величrну Br(G) , а cv."a
последних k элеr,rентов даст !rr(G) . 8 дDугих эариантах Blr-

бора подrраФов трудоехкость существенво во9растает, так как

необходиttо эьцеление эсех свл!нчх подrDаФов граФа, нахошдение

всaх влохенrй поr4еченного по всрlлинаaa и рсбраr. Фрагмента или

его скелета в граф.

Рис. l8

ýl l. Использоsанrе инвариантов Фрагr.€нтов

Рассt от9ив одну из !о3коtlностей исполь9ованиi |етрических

и цепнUх инвариантов Фраr}€нтоэ при рсщении задачи усlаноэления

t9аиl"lоrависrl|кrстей неi(ду сrрухtурой, сaойствави хиliических

соединений ! раrках подхода [53,54], осноаанного на pacctloтpe-

нии обqих чаGtей соединений. Пусть ý1 {Gr,ca,..., Go}

есть хласс r.олехулrрнUх гоаlDов сосдинений, обладаplцих свойст -
!or. Ро. В качесlсв поlенцrаль}luх п9и3вэхоэ структурного по-

до6}r, р€GсяатDи.аотсi !се поrraрнuс пересеченr, Gt n GJ ,

qб



1 
= 

1 < J SD ( *a*cr"an".b,e по числу вел!ин связвl.l! по-

роlденнuе обцие поаграФч) граOоа класса S., . Из полученного

набора потенциальнчх признакоs-Фраa}iенто9 исмшаDтся изо}rорФ-

Hue, и Форйируется таблица объект-признак Т = ||ta.|| ,1 .
.1r2r...rа, J = 1,2r..., ts, где k есt; число от-
обраннчх Фраг}rентов. Элемент t*, определяqтся как tal -
- l, если J-й признак соАержится в 1-й структуре и

t,_ . 0 иначе, т.е. lE есть характсристическа, таблrца1J
вхохдения Фрагt{ентов а }iолекулярнuе графl класса ý1 . Далее

таблица Т анализируется riетодаш распоgнавания образов l55],
с поiaоlцьD которцх определяетgя набор наиболсс иноорt.iативнчх

при9наков-Фрагr.]ентов, потенциально oTBeTcTacнHrx 8а проявления

свойства Р., . ,llлл прогноаирования '"rро"ra" логические ре-
|llаOцие правила, дашие инФор..lацrо о той, какие Фрагl.ентu ;1олr-

нц содерr€ться или не содержеться l исходном классе нолекулrр-

нчх граФов. Дя поэцЕнил надех(ности распоаiав8ния, нalряду с

классом ý., , Dасснатривастся класс Sa сходнuх по сr9ук -
туре мопекулярных граФов. Соединения класса s2 обладаот

свойствой Р_ , отличнuи от Э_ по степени проr!ленrr, по

!iеханизйу дейстlrrя или и.iешlиra другуD природу. еrдl граФaи,

классa ýл TaKrKe находятся все попарнuс пересgчения, опреде-

ляDтсi алохения Фраrliентов г9аФо9 класса ý, ! гDаФu класса

s2 и наобороr, r далее Фор..ируеrся обчaя тэблица Т объ€кт-

п9и9нак мя si " 8z Таблицa Т явлrетс, качеств€нной

для gl и ýa, так квк содGрlIит инФориацио только о нalлI,iчии

9Ulи отсутствии Фрагr.ентов э грaфах. ]loacTaнorKa 9начений r€T -
рических инвариантоэ Фрагiaентов в таблицу Т является есrёст-
венной попtткой испольЕоаать характеризацrrD полоtенй, Фрагriен-

то9 a граФах длi ул!rч!Ения ре!ультатоa. Если орaгl€нт содерrиt-
ся a граФе, то ltaecтo эле.lента
ние rltетричесхого llнaариаЁта

t - ! поваrастс, !фачё-

Ъ.(ГalJ, Таол,ца т r! к,_

чеGт!енной преобрaзуетс, в коJrйчaственнуa. Перaход к колхчсст-

\7



ния инварианта

венноЙ таблице объект-признак моr(ет способствоваtь повчшенир

инФор}iативности приэнаков-Фрагйентов . t|ействительно, предпо-

ло}киltt, что Фрагl.{ен, BJ входиr1 во все !юлекулярные граФu

классов ý1 n 8z (в таблице Т J-й столбец состоит из

единиц ). Тогда при анализе качественной таблицы объект-признак

этот приэнак будет отброшен как неинФорl"tативныЙ. В количествён-

ной таблице метрический инвариант положения Фрагментов lioжeт

иметь значения, которýе отделяDт a,iолекулярные граФы классов
S., n Sa друг от друга.

[ля примера рассl'iотриtl riолекулярные граФы а}tидинов в двух
классах S1 = {t,Z,3} " Sa =tЦ,5} на рис.19. Соедине-

ния первого класса являотся активнь.l.,tи, а соединения второго не

проявляот активность. ПриведеннUй на рис. 19 Фрагr.rент F име-.

ется во всех структурах обоих классов, следовательно, учет его

вхождения не дает инФор..rативного признака. Вuчислённые значе -
Bn (г)

t
где слева указаны Функции, подставляеl"tые в Формулу инварианта.

Таблица 6

Положение Фраг1.1ента в семействе граФов

Функции 1 2 3 4

0.0о0

5

Dп(г)

еG(р)

0.311 0.216 о.328

о.60о

0.031

о.5з9 0.400 0.0оо

0.038

о.143

0.0оо

о.(в) о.328 0.212 0.339 о.051

ет(F) о.5оо 0.40о о.455 0.16?

для Фрагмента приводятся в табл.6,

ц8
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иэ ре9ультатов видно, что хлассч ý1 и ýа отАеляотся по

цефrральнолlу и периФерийно}rу поrюхеFио Фра],иента. Следоэатель-

но, rJKrrHo вьцaинуть гипотеау о с)/цественносYи полоllения данфо-
го Фрагяента длi проявления ,ли степени проrвленил свойства.

Програr,lинфе срaдстаа вччисления r.етрических и цепнвх ин-

вариантов граФоа и их Фрагиентов, aкJllочая програмriц нахождени,

обцих частей граФов и опредсленrя влохениi часtичнuх и пороlll -
деннUх, свя9нь.х и несвя9нuх Фрагментов в rраФý, aходят в сос-
тав пакета прикладнuх програми обрабатки структур l,iоrlскулярн9х

граФо9 для персонального KorTrbnTepa [56].

заклочениa

В работе п9едлопенu подходu к характери3ации подграфов

граФа метрическияи и цепнuiiи инвариаятаllи,определяеriur,и на ос-
нове раэличнь.х вrдов расстояний в граФе i естествснного расстоя-
нияrпротяженности и цепного расстояния хеrду верlllинаiiи граФа.

lhя инвариантов подграФов сФорйулированьt требования, коrорче

обеспечиваот во9йо)l(ность их приl.енения дла рписания hолопения

подграФа в граФе, вэаиr4ного полоt{сния подграФоЕ в гр€Фе и по-

ложения подграФа в сеriеЙстве граФов. В качестве ин!ариантов

граФов расснатривались дистанцrонн* (д"сra"цr" вершифш и дис-
танция rраба) и эксцентриситетнуе (эксцентр"с"тет aеп!иiýl 14

эксцентриGrте, граба) характеристики. Аналога1lи этих инaариан-

toв являртся tо.|ологиче€кие индексu, используефrе для установ-
левия в9аииосвязей }.ielцy структурой йолскулярнgх граФов и

свойстваr.и Gоответствупllих хиtичесl<их соединений. Вучисления

ин9а9иантов Фрагиентов мя ра9лrчнвх расстояний проводяtся по

едrной хетоди(е, основанной на исполь9овании riатриц слоев гра-

tDoB. Прийеневие иеrричесl(их инва9rанrов распросrрафено на ча -

ст.ичl.uе подграФtl граФов, в рэботе обсуlиались другие cxe..iu по-

стросниа ветрrческих ивэарианто! ФраrЁенrов гр!Фа. В Еаrерще -
ние пока9ан во3..lохн..й путь использоFаниi инlaриaнтов фраr..rэн -
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тов в сисrеках прогно9иtювания свойств, используоOlих обilие ча-

сти lrолекулярнtlх граФоэ.
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Прило ение

значеиия }tетрических инвариантов Hekoтopgx rраФов

1. В полнои гDаФ€ Кр дистанция 9ерlдинч равна о(r)

р-1 , D(Ъ) = р(р-l)а, цепнше дrстанции

Dr(v) =

Ь-1
(p-r):'B

tЁл (р-т-1) !

,

т

ro.(Kn) = р(р-1) l
р-1
Е

n=1 ( р-т-1) !

эксценlриситетн е (V) = 1

центриситетв е"(С) = Г-1
2. в 99ýд9 K1,p_r

= i; - 1, для друlих веп!ин

n е(Ко) =п, цепньlе экс-
n Ъ.(кп) = р (р-1) 

_. .
для центDальной верtuиru D(V' =

a|о(ч) = 2р€
- 2(р-1)' , эксцентриситетu e(v) = 1,

4. В полнон двудольном граФе КР 
a ,Р. дrстанция вер -

lllин иЕ доли порядка Р1 равна O(v) = р.+2р r-2 ,а для

верФих из доли порядка ра есrь O(u) = рr+ 2р.- 2

O(K,,p-r)
е(ч' = 2 и

"(*rrr-r) = 2р-1 . 3начения цепнuх инвар.антов совпадаот

с указаннuви.

3. В полвой граФе без ребра Ко-I для веplllинu v ре6-

ра I БФ = Р ,', 
^", 

.-"^rn,. Ё"*п, P(U) = Э-1 ,

для rрафа D(KD-х) = P2-i,+2. Эксчентриситеты e(v) .
= 2, e(U) . l'и е (Ко-Х) = р+2 . цепнýе эксцент-

р,ситеты еr(v) = ar(u) = р--1 и от(Кр-х) =

. р(э-1) для р> З.

. D(Kp.,p.) = 2(гlэ.+ эr(рr- 1)+ p.(ir.- 1)). Э*.-

центриситетч Б(ч) = e(u)= 2 n "(Ъr,р.) = 2(эr+п.).
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ц€пнц€ эксцснтрхситетU прl.

- 2pz, еr(ч) = 2э.-1

+ 2р2- L) .

5. В простой цепи Р= (vrrvar..., vn) порrдка Э

дистанцил в.рrr9 vt яаэ"а D(v.)= } эЬ}1)-t(э+1-r),
D(v.,) = !э(г-r) , D(va)= f, tэ'-r) м, н.четно-

го Р . Дистанци, пЕlоGтой q€rrи Оlе1 = }э(Эа_1) . Э*.-

цGнтрl,.сrтет в€яrrнв .гt ра!ен е(тa) = э-t, 1 -
- L.2,,... LE/ZJ. Эксцефтрrсите, проGrой цспll д.GtGr.I-
раuенraея

} (э-rХЭэа), р }€четю,

Р1 ) Р" CacHr

п

эr(т) -

""(Ъr,п.) = pa(2pr+

6. И, просrоrо цrкла

р чстно.

дaстанцr, acрlr.н раaна

э(р) =

D(ч) =

} э(зэ-z) .

р

1ра-1) ,

Ср

%

, р четю,z1
a

L
о

г']

е(ч) = (р-1)/2
- р2/2 , в(

р |rечетrlо,

р четво,

npn "ечетrй Р.
) = р(р-1)/2

Соответстэе.rно е(Со) =

. Цспна, дrстaaaцra, BeD -

* n',
D(ap)

| э(э'-t) , э }aечстно.

эксцентрlситетr Beprrl" е(v) = р/2 пDlr чGтфоi р .

\(т) = р(р-1) ,, D'(cp) -0rн просIого qal(ла есть
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- 2ра(р-1). Щепнче эксцентриситетч вепцин

= р-1 , e"(Cn) = р(р-1).
7. futя колеса WD дистанция центральной веплины

D{v) = р-lТ; oori"* веплин О(ч) = 2р-5 и D(tГ*) =

- 2(Р-1)(Р-2). Эксцентриситеть. е(ч) = 1 е(ч) "= е
и е(\) = 2р_1.

8. для призllы р! с п-угольникоtt в основании и по -
рядко}r р

О(Эз" ) =

п(пе+ 2п-1) r р = 2а+7.,

na(n+z), р = 2п.

еr(ч) =

Эксцентриситет верщины е(v) = } (n+Z) при четно}t П и

e(v) = } t"*rl при четно1.1 11 . Цепнне эксцентриситеты

приз,чlu er(v) = р-1 и о"(Рrо) = р(р-1)
9. При операции со_единения произвольного граФа G радиуса

r(с) > 1 . с грilФоrr Kr дистанция центральной верщинч в по-

лученнои граФе Kl. G порядка Р равна D(V) = Р-1 , мя
других вершин K.r. G имееlt D(u) = 2р- tlеg(ц)- 2 и

O(Kr'e) = 2(рz-Р-s) = Z(рЁ- 9g). эксчентриситеты е(ч)=

= 1, е(ч) = z n e(Kr.C) = 2р-1 = 2pc+1 .

10. Для вепttин изобракенного на рис.'l граФа диа,,tетра а и

p(vr) = р(d-1+1) - *tl(d+1) +

129...,d n D(ч.)=!аlа*) *

вцлолняется

Аля i =1

порядка р

+ 1(i_1)

+ 2р4
о(с) = рtl(<t-з)- * u(au.- 3ё-5)+ 2вfu-1)

для 1 = d4.{ rd+2 r... 1 Р . Дистанция граФа равна

Если

порядок rраФа есть полншй квадрат, то для диаметра а = rБ
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имее}t D(vr) = !"lЪ{2э- {Р1)

= }fi{ээ Ф- шр- з,Ф+5) .

ё
о о о {-.о.

Yt

и о(е)

d+rч чт
1 э,

Yd*. 
"&ar "' 

Vв

Рис. 'l

1 1. В граФах полициклических ката-конденсированнчх систе}4

(два кольца иr.tеют только единственное оfuее ребро) с кольца}rи

произвольного размера эксцентриситеты вепдин равнч е(v) =

= р_1 и для граФа е(О) = р(р-1)
12. Для граФов неразветвhенных гексагональнчх систем на

рис.2, состоЬщпх из h' соединенннх по ребру шестиугольников,

дистанции и}iеют следуюцие экстреr/iальные знач9ния:

I,atn

%"I

Ъ",

Рис. 2

w

t
l чE,,t V

ч0

2
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a) граi0ral влопФiЕ ! пра!lлl'film пвксaгофальнlrD реrcтку на

ппосlýстl. с фабоJ!ьUý. !начснllэ.. дист8нцrar

рlт. 
"_) 

= fllo ь'+ зб hа+ zбh+ з ) .

набольrrr. дlcтaнq|lrr leЁrfi п(т) = tlha+ ltЬ 1 lr

9(u) = 4Да+ ý , Harrrreвrrai дистанl|li Beptrrн П(П) -
- 2ь2+ёhА прх чэтrrоr h rr D(8) = 2hа+4hлз при

..Gч.тно. hl3. &аrстр rr центс rр.Ф. 
"(Ъ"r) = ьд

и С(Т..-) = 2Ь+1 , экGlрнтрrrcrтеr rрgФа о(Ь.*) =

- 2(h+1)(3b2) прl четно.. h:2 rl е(Чпа<) -
= 2(h+l)iJ)+1) пprr нсчстноr Ь}3 i

6) rDаOaa, rrplrrtё в прa!ил}ну] гексапокalльнtо DGreтку ala

плос|aостr{ с нal]Ф.Ctlt]aй !яачеalrсr. дriстанцrl.

D(!o 
r,, 

) = t {зzь3+ lввhа+ q(h))l
Gte

r(ы=
-6h+ 8t, h=3дr l=t?3r...,
-6h+ 49, h = 3п+1 , п= оrlr2r...,
-5{h+ lбl, h= 3щ+2, п= ol1,2,...i

D(E ro ) = f {о ь'+ пь'- 26ь+27 ) .

'l 
Gтaцlr.. acFaltl стеar€..и 2 э KoHqeBorr кольце граФs

о(чr) = 2bt+ бЬ 1, D(v2) = 2Ь2+ 1Оh- ?, П(vr) .
- йе+ 1ob=r3 л D(T.) = 2Ьl+ 14h- tt
}*тр r. оалlФЕ l,oaD. d(Е_rr) = h+4 ,

- {Ц) /2 лр.. чет.(r. \ 22 q г(Е. ro
лв ясчетrq Ьа3;

при h 22.

)=(
tn )-

)/2

r) rрafia. ile lrEEtE ! л9аIлDнуо гсксаfокalльн!,о рсaЕтку

+ý 1lлосl(осrх с aaабоJtD. !alill,1эa.liЕr. д.aстанцrи
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D(ъ.х)= f { rob'+ збь'- з58Ь|58z )+ q(ц),

г) h= 8,

гд€

о(h) о- s протrвнои слУчsс.

т
при hа6.

13. Для rраФо! нераэ!€твленнl|х пентагональнDх сиGтс.., со-
стояllих из h соединеннrх по еебр:, пrтиугольников (рис.3)rиrс-
el.!

т

диаilетр и 9адrrус графа d(ЦJ = z(b-r)

ll

в) алr гDэФа Р. a,

Эдах
P.lo

D(u)= а
D(P.to) = зЬО+1)(ьо)_ 2qд" tq.

Дист!нци}{ aGпцн

6) дtя граФа

(зЬ'+ zь+ z) l э(т) -
. }{зь"+ |зь 6)

с на]rбольшей дистанqией amoJlнreTci

D(эr"-)= } {lBbl+ 45hа+ 58 ц 9(ь)) l

гАс

бl



9(h)

Дистанции вершин

ри ,h четном и С=9при Ь нечетноl.irи

= d t9ъ'* 12Ь+ о) , где с = 4 при h четноl"t,и

при Ь нечетном.

(-L, h

to, h

нечетно,

четно.

D(ч)= f, {И'*ОЬ") , где С=

п(ч) =

С =3

-8п
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