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8ведефие
Теоретико-гра(фвче представления достаточr.о цироко исполь-

зуотся в коипьртерной хиiiии и теоретических хинических исследо-

эаниях [1,2]. Нолекулярнuе структуры представляот 9 9иде rра-

dlов, в которвх веп!инн соответствуот aтor.ar4, а ребра - хи|{ичес-

киl"l связя}l. такой граФ,на3вваенчй riолекулярньп,, Il ], является

объектоll изучения теории обьlкновеннь.х граФо9 [3], 0двако обuк-
HoBeHHUe граФн AaloT неадекgатное описание химических соедине _

ний неклассического строения. Как отмечалось в [q] суцествен-
нчм недостаткон структурнQй теории является отсутстsие удобно-
го способа предсrавления йолекул с делокализовафнýtiи яногоцент-

ровчriи с9язя!rи. К таким cтpyKтypalil относятся, в частности, t{e-

таrlлоорганические соединения [5].
В металrюорганической хииии рассхатриЕаlотся соединенияrсо-

дерхацие по крайней не9е одну связь йеталл-углерод (}te-c). эта

связь r4ox(eT бr.ть обr.кновенной ковалентной , нап рийрр, РЬ(С2Н5)4,

но !|оr(ет быть и ионной , нап римео, tl"'CrЕ], или 1Е-свя3ьо, как,
наприl!lер, в Ферроцене, где ,хеле9о образует две связи с цикло -

пентадиенилаяи, я9ляцциl,iися пяти-электроннцви лигандаtiи.В пDиф-

Работа ввполнена при подqерl(ке Российского tЬнда Фундамен -
тальфьlх исследовавий по,ейе ll 93-0i-l8657,
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ципе, лигандом rro eT быть лобаi фенасыценная или ароlttа?ическая

органическая |iолекула или радикал.

0дна и .lа же молекула r4oxeт вgполнять роль различных ли-

га}цов. Типш связеЙ Не-С, а ?aкle различнuе 'ипu 
лигандов при-

водiт к значительному разнообразиD rl|еталлоорганических соедине-

ний и являртся основсй их классификации [5]. На рис,l представ-

лены приriерu rlолекулярвь.х структур соединений с трех-электрон-

ннии лигандалiи.

Рассtiотри}r некоторrе граФовне модели, используемuе для
представления таких соединений. В i6r7] приводятся приriерьl

описания структур l'сэндвичевого|| и олеФинового типов в виде

несвя9нuх молекуллрнuх граФов (сй.рис.2а), 0чевиАно, что такое

представление структур явлiется ненаглядну}i и не по9воляет ана-

лrl9иро9ать структурв в целоri, так как отсутствуот связи ие){ду

}iолекулярньO.и граФа}rи, представляloциr,iи отдельнuе Фраг}rенrв

структурu.

rE]

а) б) в) r)

Более нагляднuriи,но такве фе лишеннч|{и недостатков, явля-

отся связнuе молекулярнне граФы,в |<оторuх все вер!ины, соот9ет-

ствушlие атоцаl,t углерода, соединенЕ с вепдиной Mel соот9€тст-

Рис.2
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вуоцеЙ атову йеталла (рис.2б). 8 этон случае степень 9еплинч
lЪi рааная числу соединеннuх с ней верlлин, не обя3аrельно рав.
на валентносrи aтoмa ме. Кройе ,ого,как а перaо}l пЕЕдста!ле-
нии так и во второй, ''стирается'' различrе. lешу обuкновеннuви
и raноrоцентроввй, связями.

Иногда пgи и9учении стереохииических с9ойств яеталлоорга-
нических коиплексов для их описания используDт плоские грirФU
-8 j. В кохплексе ВuДеЛЯРТ Фрагяентu, п реАставимUе в видс какой-
либо пирамиды, наприl.rе9, тригональхой и пентагональ ной, как это
показано на рис.2в, а затев преобразуDт пираr.rду в плоGкий

граО (Dис,2г). И в этои случае получао1 описание структурu в

виде несвязного плоского граФа.

Не толь ко неtалrlоорганические сосдин€ния содержаt делока-

лизованнuе связя. 0яи ииеотся и 9 ароватических систе!iах,пред-

ставление котоDчхrка( отхечаrюсь е [9], "в виде систен с фик-

сированнuви двойнuliи с!язir4и с?аноби'lсл неоправданнuн, когда

воз|iокно написание Авух и более эквивaлентнчх кекулевсхих

cTpyKTypl', неоправдано, вtвимо, и преАставпение кекуr!евских

структур обьlкноэеннч!rи молекулярнUйи rраФами,поскольку послед-

ние не различаот обuкновеннuе связи и Т-связи. Дя обозначе -
ния шести т-электронов в9еден специальнцй сим!ол - круг внут-

ри шестиугольника, позволяшlий Фор}rально обозначать поrюхеяие

ароr.атического секстета среди коrrец поJlициклической систеян,

как это показано, напрra,lGр, на рис,3 для теiрацена.

s1 ъ

Рис.3

Для описания струкtур, содерпацих делокализованнUе мноrо-

центровь|e связи, предлагается использовать их п9едставление а
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виде гипе9rраlDов, позволяцllих уqтранить приведеннuе вьцце

недостатки.

!, ГиперграlDýl Nолекулярнuх структу9

приведе.r некоторне понятия из ,ерии гиперграФов [l0,1l].
Гиперrраф Н - (v,E) состоит из непустого tlнor(ecTвa веплиф

v -{"i li - l,.,.,p } и се,rейства Е ,{Ej lj - l,,,.,q}раз-
личньlх подннохест9 нноr€ства верlлин, Мнох(eства Ej на3ыварт ре6-

рани гиперграФа или гилерребDаии. На рис,l при9еден приltiер rи-
перграФа н.

1ъъ
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Рис.4

Ребра и ведлrнu гиперграоа называDт его элейента}rи, Если

v. € Е., то веплllна v. и ребро Е. инцидентнвr }lнolrecтBo всехrJrJ
ребер, инцидентнuх gерщине v., наэuваD' степеньо веп!иньa v. и

обозначаот de8 v.. Степеньо ребра В, гиперrраФа назчваlот l.|Ho--1 J
жество всех инцидентнчх e}iy вершин и обозначаDт dе8 Е.. У rи-
пе9граФа Н на рис.4 гиперребра Еl,Е2,Ез ийеlот степени одиф,дЕа

и три соответстаенно; 9ерOrина v2 ивцидентна ребраtt Е2 и Е3,

т.е. deg vr= 2, а веп!ина v4 ифциденlна только оебру Еr.
oбUкновеннuй граФ является час'lнýtи случаем гипреграФа, в

котороц для всех ребер Е., j = l,...,s, deg Е. . 2.
JJ

Конечнuй гиперграФ (iiнoпecтBo v и се}iейство Е конечнц)

(цнозначно 9адаеrся 1,1атрицей инциденций в(u) - l:b.. ||, где

о
12 J,
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1J

l, если v € Е.,
J

J

1

0, если v. € Еt
На рис.Ц представлена цатрица инциденqиЙ гиперграФа Н.

д9а гипергDаФа Hl и н2 изо"орФнý, если r.iеtцу их r.Ho)xecтBa-

^lи 
верllrин и ребер суцествует взаи1.1но-однозначное соответствие,

сохраняццее инцидентность.

1.1. Нолекулярнчй гиперграФ. ГиперграФ Е - (v,E) пред-
ставляцций лiолекулярнуlо ст9уктуру F,в Koтopor веф|инu v € v(tt)
cooTBeTcTByloT отдельным атоиаl.|, гиперребра Е € Е(Н), степень
которuх больше Авух, cooтBeTcTBylo, делокализованныв r.ногоцент-

ровUи с9язлм и гиперребра е е Е(Н), deg е = 2, cooтleтcтB)lo,
обuкновенннв ковалентнtн связямr6удем назuвать }rолекулярнцri ги-
перграOр}r.

нолекуляDнuй гиперграФ н - (V,E) вазuвае.fся помеченфu}l,ес-

ли на л|ножестве веплин v и на лlноrестве ребер Е ввеАенu Функ-

ции по!ечивания, ставяцие в соответствие кахдой веплине и kalk-

доirу ребру некоторуо метку, ГиперDебра степени два будеи изоб-

рахать в виде обчкновенных ребер, чтобш подчеркнуть ра3личие

мех{ду Фuкновеннцйи и иногоцефтровыriи связ8raи.

Иолекулярнuе гиперграФu, как и обrкновеннне молекулярнýе

граФu, ..|огут представлять riолекулярные структурu с раэноЙ сте-
пеньр детали9ации. покахем это на принере четфрех волекулярнuх

гипергра(фв (рис.5) рассмотренного ранее аллильного коr,плекса

(рис"2). Известно, что аллильнuй лиганд содержит открытуо це-

почку трех 
"р2-г"брпдпзов"r"uх 

aтoмoв углерода, ка'lquй и3 ко-

торцх и еет т-электрок, свобqдный для образования связи t{e-

талл-лиrанд [ 5]. на оис,5а изобраr*ен liолекулярнuй гиперграФ

Hl , 9 Koтopo.,i делокализованная свяЗь в аJlлиле преАставлена ре6-

Dor.r Еr, deg El - з, а связь аллила с йеталлой олисчвается реб-

ром Е2, dеg Е2 = 4. Аrаlюгично, ребраки Ез и Ец о.lисчI{lDтся

Т-связь в циклопентадиенильно!i лиганде и его с9язь с t{еталлоa,l.
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Рис. 5. ltолекулярнuе rиперграФu, представляццие аллильнuй
ко}iплекс с разной сrепеньD деrализации
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Рис. 6. ГраФовое и rиперграФовое представление оерроцена
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в рассмотреннон нолекулярноl'l гиперграФе представленч 9Gе дело-
кали3ованнuе riногоцентrпвuе связи аллильного коl,(1лекса. Horнo
ТаКХе РаССlliаТРИвать молекулярншй гиперграФ Н2, в Koтopo}i при-
сутствуоТ лиlль гипеDребра, соответствуlоlцие в молекулярной

структуре связян атоиа меrалла с лиrандой (рис.5б), либо !оле-
кулярнь|e гипеограш Нз и Нц, в которьlх представлены как дело -
кализованнне, так и KoBarleHTHue сигriа-связи углерод-углерод и

углерод-водород (рис.5в, г),
l .2. ПриrrеоU пDедставления liоле кулярнuх ст9уктур. Pacci,ioт-

ри принерч, деriофстрrрушlие ра9личия э представлении одних и

тех х(е нолекулярнЕх струl<тур граФаяи и гиперграФалlи.

В представлении Ферроцена обuкновеннU}. граФон связь r.e-

талл-лиrанд требует десяти ребер, соединяоцlих эеплину Fе с ос-

тальнuни десятьо вершинайи (рис.б).
Этот недостаток устранен в представлении Ферроцена гипер-

граФом (рис.6а). Гиперребра Et и Е2 описgваDт Т -свя9и l.еt{ду

rелезоl"l и лиганда}iи, другие ребра соотaетствурт ковалентнЕи

связяlti. Крове этого, представление Ферроцена в виде гиперграФа

позволяет наглядно денонGтрировать различие меrду обuкновен-

нulrи ковалентнt r.и свя9яriи углерод-угле9од и уrлерод-водород и

't-с9язями. 
В молекулярноra гиперграФе Ферроцена TaKre ||сохра -

няется" эалентность атоиа rелеза, 
'ак 

как ведлина Fё в гипер -

граФе н и}rеет степень 2. в обt кновенном граDе G, описuвашlеil

даннуlо нолекулярн)rо структуру, Gтепень этой веплинu равна l0
(риG.6б). Рассl.|отрrя другой пример сохраненrя ваrrентности ато-

l.{oв в гиперграоовоri представлении. Представленнuй на рис.5г
колекулярнuй rип9рграФ Н- аллильного койплекса иfiеет веплинu ,,
степени которuх соответствуо' валентностям атоиов веталла ,
aTol,ioв углерода. В случае обuкновенного граФа (рис.2) валент-

ность атойа }iеталла не сохранiется.

ГиперграФu оказuваlотсл удобнgни при описании кекулевских

структур арояаlических систеи. В этоir случае гиперребра в ги-
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ън1 G

Рис. 7

перграФе соответсrвурт аройатическии ceкcтeтaмo На рис.7 изо6-

раже}rь. гиперrраФu Bl , II2 кекулевских структуру SrlSrl пред -
ставленнuх на рис.3. 0писание этих структур в виде обuкновен -
нух граФов дает один и тот же граФ G,

2. ИдентиОикация йолекулярнцх Gтруктур

При ко}.пьDтерной обработk! яолекулярнЕх cTDyKTyp необхо -
дийч средст9а их Форr.ального опrсания и lцентиФикации. Распро-

страненнфi слособоra задания обьlкно!еннух иолекулярнrlх граФов

iвляется l.|атрица смеr(ности, определяOцая граФн с точностьо до

изоr,rорфизl,iа [lr]]. Приrrеняотся также веп!иннuе списки и линей-

Hue нотации [t2].
в качестве (омпьртерноlо п9едставления гйперграФа удобно

использовать его rrатрицУ инциденций, определяоlцуо г}iперграФ с

точностьlо до изоr.орФизма. ИзвеGтно [l3], что одниlr из способов

распо9наааниа изо.iорФизиадвухобчкновенных гDаФов является

поиск и сравнение их канонических видов.

2.1. Каноническая |,|атрица инциденций молекулярного rипер-

щ. И" двух бинарнUх йатриц одинаковой ра9r4ерности большей

считается та, у которой лексикограФически болыле строка в пер-

вой паре неравнцх строк. }lаксrфальнуlо и9 всех возвоtrнuх маrриц

на9UваDт канонической riатрицей.

бэ



Канонической (рхq)-натрицей инциденций Br(H) гиперграФа

Е назчвается ,.аксиr.альная и3 всех возноrньaх pt.q! м5трlиц инци-

денцйй. 0пределение канонической матрицu инц}яенций гиперграФа

остается le9нurr rr мя обчкнавефнчх граФов [tц,l5].
0чевиАно, что каноническая матрица инциАенций единственна

и r.oI(еT бuть использована для получения качонического вида rи-
перграФа. Под каноническиrr видоi. гиперграlDа будех пониl,tать ги-
пе9граФ, представленныЙ каноническоi !iатрицеЙ инциде..циЙ. Ну-

яерация вепllин и ребер, соответствушtая каноническоиу виду

гиперграФа, Rазuваеlся каноническоЙ. На рис.8 представлен ка-
нонический вяд гипорграФа Н., 9ис. 5б, аллильного ковплекса

и каноничес|{а8 raатрrца инциденций.

е2
n

е2 1110101о101оо10101

1

2
з
I
5
6
7
8
9

lTE в'(н)=
а1

Рис.8

каноничес(и}r кодоя С(Н) гипе9rраФа Н будем назчвать его

представление в виде q, q . |B(B)l, списков 
'.r'oliecTв 

по.,lечен-

нuх или неtюпеченнuх Еерlдин Е' . {v. 
. 
з j ' l ,, ".,q, ii Е

,J
€ (lr...,P}}, упорядоченнýlх в соответствии с номеDаraи строк

каноническоri матрицч инцliденgий. Для сокрацения gаписи каво -
ниtaеского коАа условикся,что .{етки тех помеченнuх верцин, ко-

торьЕ присутствуоl в нескольких списках, указllваDтся в C(lt)

.2 6.
.3 5.

i
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только в первои по порядку списке, В остальнцх списках )rказu-
ваlrтся только их Horae9a.

На рис. 9 предстаaленu канонические видu неиаоraорФнчх не-

поиеченных гиперграФов Hl ,H2 и граФа G, иэобрахеннuх на рис.7.
тая хе записанн их каноl{ические кодч.

К9фонические вrдU поr.еченнух гиперграФов четUрех аrrлиль -
Hux соединений (см,Dис.l) и их канонические кодч п9едставленц
на рис, l0, 3аr"rетии, что иgобDаlllенфше на рисунке гиперграФu со-
держат лиль те гйперребраl которuе cooтBeтcтBylo1 сgязяи атсиа
tt|eтaruia с лиrандо!r. Связи в ca^ror,t лига}це в Ааннон представле_

нии не рассriатриваотся .

канонические кодr полученu на основе проGтого t'rетода по-
строения канонической иатриц{ инциденций г,иперtра(Dов.

2.2. мrорити построения канонической t.атDицц инциденций.

8 алгорит},tе используется представление гиперграФа Н - (v,E) 9

виде обUкновенного д9удольного граФа К(Н) - (v,E,Y) (в дальней-
шеи назнэаемuй такхе кениrовýri представление.i) с вно{ествоя

вепдих V U Е, lV U El - p+q, и мнохестgой ребер y, lyi =

q
Е deq Е..

J
Kнotl(ccтBa v и Е назцваDт доля!.tи a раФа: v-доля

J
и Е-доля. веп!инц v. € v r Е- € Е в К(н) сме,lнu тогда иlJ
только тогда, когда в Н вевцина v. и ребро Е. инqидентнн.1J

'l0бой 
конечнUй rиперграФ допускает кениrово представление,

и наоборот, кацАцй rраФ кенига является преАставлениеi{ некото-

рого конечного aиперlраФа R и определяет его одFэзначко с точ-

HocTbD до изФlо9Физriа [ll]. Следоэательно, изуqение свойств ги-

перr,раiь l"lo{Ho свести к исqледованиlо аналоl ичнuх свойств кени-

|.ова представлевия. В частности, каноническая яатрица инциден-

ций r иперг9аОа Н мокет бчть поrrучена иэ каноничl-,сксй !iатрицв

сме*ности еrо кенигова представления K(il).
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Пусть д(к(ll)) -||"15 ll, i,j. |,...,р riаrрица снежно-

сти граФа к(н), э которой aj: . l, ссли gерOlинu i и j сяеж -
LJ

нч, и 8,. - о в противноr. случае. каноничсской (р х q)-натри-

цей сrrешнЬсти Л'(КФ)) граФа К(Н) наsчвается laксинальная иЕ

всех возмоtl(нuх р! натриц сraеlности.

Крохе обuхвовевноЙ i,tатрrцr сtaеlноGти дяудольного граФа

rЁссr.атриваот [l6] TaKrre приэеденнуlо r.атриц), cr.elxнocт.r R(K(H))-
= 1|r1.; ll, i. l,...,p, j - l,...,q, где Ei.. t, если вепOи-

ны v_. и Е. cr,lar{Hgr и Е.. - о в противноr. случэе.rJrJ
0чевидно, что натрицu R(K(H)) и В(н) определяDтся одина -

ково. Тогда, если определить каноническуо приведеннуо r.аrрицу
смеfности R*(к(н)) двудольного графа К(н) аналогично канониче-
ской матрице инцид9нций 3rltt1 гипеогпаФа н, то верно следуо _

цее

утвЕрrдЕниЕ l. п*{к{н;1 = 9*1r,;,

Следоаательно, поиск канонической натоrцьl инциденций

В'(Н) сводится к поиску каноничеGкой приведенной яатрицu cr.er-
ности п*(к(н)). последняя rioжeт бuть получена из liатрицu

Д*(К(Н)) на основе следуlоцlих уrверждений.
УТВЕРШЕНИЕ 2. Ih.понuческая J.laпpul|a cr,lzx\l о спu ке-

нu?ова преаспавлехuя 2цпер?рафа Н цлееп счliлепрuчнdй
блоч ц о- 0ца 2 о пqл ьцай Bud

't '2 пз nt-l t
п

n2

л*(к(н)) = 'з
пс-l
пt

еое спроtц kполбцw) нен|ЛеВdl Д4rПР4{ Ап.пiаl onr*rrr),

А ?0

l,zзA2l о

Азz

Е, c-l

0

А
t-|

о

бl



i - tl.."lt-ll опреаеляюпся лuбо полько верuцхалu uэ
v-dолц, лuбо mолько BepuluHaлu uэ Е-dолu, прuчед еслu
n. . jv, l, 2аеv. еспь поОдножеспво дllохеспва оерuцн,

v, cv, noni*t' lЕi*tl, zОе Bi+l есmь поdлнокеспво
лцохеспеа еuперребер, Ei.l с в, u наобороп.

ДOКАЗАТЕЛЬСТВ0. Лусть иэвестна каноническая нуйерация эер-
шин rраФа К(Н) и лусть пе9вuе Horiepa в кавонической нуr.ерации

иiiеDт веплинu мHolr<ecтBa Vl, принадлеr{ацие V-доле. По опреде -

ленир две эецлинu в г9аФе К(Н) G}iеr(нu тогда и только тогда,
когда они пDинамежат раз}lцм долям. Следовательно, верlлинu Е-
доли определярт r.ножество вефlин Е2, с}iеяннх с вершиliалiи rtrнo -

х(ества v| и имеоцих следуоцие за вер|линаки из vl Horiepa в ка -
ноническ(й нумерации. Дя веплин lrнolxecтBa Е, сиеrнurrи являот-

ся верщинн из V-долй и т.д, Такия обраэоr,r, граО K(lt) с уче -
то|,. канонической нуйерации |,lotficT 6ýть прсдставлен в виде

t-дольного граФа,в которой сraежньоiи являDтс, вепдинu из сосед-

них долей. 0тсрАа следует, что ненулевые элеi{ентч в йатриqе

А*(к(н)) определяотся только эепtlинами двух соседних долей

v. С v И Ei*! С Е, Т.е. Дпiпi+l l О (Ani*tri |' О)' rАе oi '
- lvil и ni+1 - |Ei+|l. Утверхдение доказано,

ИллDстрацией утвер,хдения 2 слуlrиТ прияер на рис.ll.
В дальней!еrr буАен назuвать i-cTpoKy (i-столбец) блоков в

"атрице 
д*(к(н)) i-блочной строкой (i-блочньн столбцоrr) , Пусть

все i-блочнце строки (столбqы), где i,2k+l, k, o,1'.", со-

дерl(ат нФiера всех верlltин, принадлех€цих v-доле. Тогда,по ут -

верriденио 2, все i-6лочнtrе строки (столбцu), где i - 2k, k'
= lr2r,.., соАерtl€т }lo.aepa всех верlllин, принадTехацих Е-доле,

Удалиl.{ из д*(к(н)) вс" четнuе блочнuе СТРОКИ и все нечетфьle

блочньle столбqu, Полученная приведенная r,rатриqа сиехности,обо-
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эначия ее

ций !идi

R.(A!IK(E))), размерности (Bxq) будст имеrь следуD-

'2 '4 об пt-з nt-!

А'(к(н)) -

nl
пз

n5

nt-2
пt

УтвЕРrдЕниЕ 3. R(д*(к(н))) - п*(к(н)).
ДOКАЗАТЕЛЬСТВ0. По определениD канонической прrведенной

матрицеЙ с!iежности двудольного rраОа КШ) является i.ёкси|чаль-

ная и3 всех возмоrнUх pl.ql rатриц. Покаяем, что иатрrца

В(Д*(К(Н) ) ) удовлетворяет требованиlо максиr.альности. Последнее

следует из свойств канонической яатрицч А*(К(Н)), явлпшlсйсi
}.аксиriальной, и способа построения }rатрицч R(д*(К(Н))). Пред-

поrю,l(и|,l, что R(Дr(I((П))) не является |iахси}rальной, т.е. суцест-
аует приведенфаrl (pxq) -натрича Rl(Дl(К(Н))), и}|епцаi лексико-

граФичесхи бdлылур строку в первой паре неравнчх строх.Из спо-

соба построения п9иведенной riатрицц снеt{ности следует, что со-

ответст9уццая ей <rбчкновенная маrрица с}tе!lности Аl(R(П)) такllе

должна ийеть лексикограФически бdльшуrо строку, чсl.| д-(к(Е)),
чrо пDотиворечит r,lаксииальности Д"(К(Н)). Таки}. обра9ох,

R(А*(к(н))) явлiется иаксияальн(й и R(д*(к(н))) = R*(K(H)).

утвервдение доказано.

На рис.12 представлена каноническая приведенная i.атрица

смеr(ности R*(K(H)), полученная описаннul,t вцле способо иэ кано-

ническоr;i матрrць| смежности А*(К(н)) граФа К(н) (рис.ll). за}.е-

тиt , что R'(K(H)) совпадает с канонической }iат9ицей ифциденций

в* (н) rиперграФа н (сrr.рис.8).
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ъ
Е

ч

ъв'(ш) = в"(к(н)) =

Рrс. | 2

Такиlr образо+r, алrоритra поrска канонической матрrцU инци-

денцrй rиперграФа эклочает следaOцие щагa: построqние граФа

К(Н) гиперграФа Hi поиск канонrtaеской riарицч crietrнocти граФа

K(H}i построение приведенной канонической liатрицц с еlrности

граФа к(н),
0ценка сло'tности алrоритraа определяется оценкой слоltности

алгоритriа поиска каноничсской r.атрицu сraеlности. Заr.етиri, что

теоретическ, канонизация двудольнUх г9аlOов с доля1,1й N и }' на

основе их приведеннuх иalтриц сraежности (по определсниь совпа -
да0llих с r.атрицэни инциденций) ,вляется флсе эФФективной по

сра9нениD с канони3ацtей их на основе (fuKHoBeHHrrx ,iатриll смеtl-

ностr, поскольку мя первого пqдхода в худдеr. случае т9сбуеrся

Ш!.Н! опеDаций. а для второго подхода тр€6уется (N+Н) l опе-

раqий. На пDактике же реалиЕованч э(DФективн{е алгориlнч кано -
низации иO.снно обчкновеннttх 

"атрпц 
c"e*rocTn Il3]. Иаsестнuе

aвTopar. алгоритнt каноlи9ации r.атриц инц]ценций [tq,l5] яв-

ляртсi пеgеборнчraи, оqенки сло!{ности даннчх алгоритaiов ли-

бо не приводятся [l4l, либо таковч, что не позволяlот оце-

нить бuстродействие алгоритriа на практике [l5].
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3. Топологические индексу граФов и гиперграФов

Ра9личия, иl.iецциеся 9 представлении riолекулярнчх структур
обuкновенньr,,rи граФа}rи и гиперграlDами, отражаоrся на значениях
топологических индексов. Нипе приЕеаенU результатц сравнитель-

ного аналиэа некоторвх топологических l,tндексов, основанвuх на

расстоянии в гDаФе. Расстояниеrr d(ц,ч) r.ешду веп||инаии цrч в

граФе G (гиперграФе н) назьlвается длина кратчайдей простой
(ч,ч)-цепи. длина лобого гиперребра 9 н равна единице,т.е. все
веплины, инцидевтнuе одноltiу и Tor4y !lе гиперребру находятся

друг от друга на расстояниt{ l.
Пусть G . (v,E) и Н - (v,E) есть представление йолекуляр-

ноЙ структуры F с делокализованнU}iи многоцентровur.и свяэяяи в

виде обUкновенного нолекулярного граФа и iiолекулярного гипер-

граФа, приче}i v(G) . v(H). Тогда для u,v € V(G) - v(H) верно

следуl0lцее

УТВЕРхДЕниЕ Ц. dG(ч,ч) z Ь(ч,ч).
ДOКА3АТЕЛЬСТВ0" Возиохнu случаи.

Случай l. Просrая кратчайlлая (ц,ч)-цепь в граФе С и ги-

перграФе Н состоит только из ребер степени 2. Поскольку G и Н

описЕваот одну и ту xle яолекулярнуlо cr 2уктуру F на одноra и Tor.r

же ,aно!{естве вепдин и поскольку (цrч)-цепи - кратчайшие, сле-

до9ательно, данные цепи в обоих граФах содерI(ат одни и те же

веошины и одно и то х(е число ребер, т.е. цепи ииеот одну и ту

хе длину. 0тсола d"(u,v) . tr(ц,ч).
!Щ Простая кратчайлая (ч,ч)a-цЕп9 в граФе G состоит

только и9 ребер степени 2, а простая кратчайшая (ч,ч)*-цепь в

гиперграФе н содеш(ит по крайней мере одно ребро Е: deg Е >2.

Предполо)хиl.. что обеия цепяй принадлехат одни и те ,хе вер-

luинu i
(ч,ч)*-цепь

YY
нG

ч
(ч,ч)a-чепь
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Поскольку de8 Е > 2, следовательно, расстояние }.еlцу все-
r.и верлинами, принадлеrаципи ребру, равно l и d"(ulv)-da(ulv)-
- deg В + 2, т.е. ъ(ч,ч) < da(u,v) .

Теперь прсдполоrиr{, что в rрафах С и Н (ц,ч)-цепи сqдер-
t(aт разнче вепllинu:

(ч,ч)a-lепь (ч,ч)r-цепь

Y
G: н:ч Y

(u,v)*- цепь

Пусть (ч,ч)'-цепь есть qепь в гиперграФе Н, содершацая те l(е

u

веплинч, что и кратчайщая (ч.ч)a-цепь в граФе G.
paccr.oтpeнHux вцле случаев

либо da(u,v) - d"(u,v)*,

либа da(u,v) > d"(u,v1'.

Но поскольку (ч,ч)*-цепь является кратчай!ей g Н,

эсрно;

Тогда в силу

(I)

(2)

то для нее

d*(u,v) < d"(u,v)*. (з)

Тогда и9 (|)-(3) следует, что ý(u,v) < da(ч,ч). Утверrrrдение

доказано.
Иэ утвер|дения Ц следует, что для лобой R, представленной

0 и Н, вuполняется неравенство W(G) > W(Н), где W есть индекс

винера (Фа.табл.|). То есть значение индекса Винера для гипер-

граФа, пDедставл'Oleго цолекулярнур структуру г, ме}lьще эначе-

ния этого пе индекса дл, обuкновенного граФа структурЕ Е.

Далеко не для всех топологических индексов удается найти

аналогичнuе закономерности. Такпе не всегда удаетсл оценить по-

ведение топологических индексов на Bcera riнoxecтBe грёФов и ги-

перграФов.

о
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Таблица
lьрйульl некоторшх топологических индексов

ta 06общеннчй индекс Oбоfuенная Форнула

l Индекс Винера fl7 ] р=}в а1,,,,,)

2 Индекс среднеквадратичных
расстояний [чит.l8 ]

D2
lDax
Е
i.l

d.. i2 |l

lDax
Ed

i-|

I

J,
3 индекс оасстояний в граое

[цит, l8 ]

llax
vDI = Е

i=|
(d, )2l

d. - число пар вец!ив, находяцихся на расстоянии i друг от

друга.

Таблица 2

Упорядочение молекулярнвх структур по значенияt

индексов w и D2

г t,''(G) I{(н) ll 2 (G)D р 2 (н)D

I

6
7
8
9
2

lo
ц
3
5

з2
34

57
7\
75
93

loo
lзб
зOо

зо
зз
ъб
5l
68
72
87
98

l32
296

l
8
6
9

7
lo
з
д
5

l .60зб
1.6583
t.69оз
l .1l27
1.7з2о
| .7 ц2з
1.7529
1.7974
2.ц766
2.1з86

8
l
9
6

lo
,
7
з
ц
5

l .50оо
l .5l l9
| .59l б
1.6475
t .6569
|.67зз
1.7llз
l. i54l
2.4ц94
2.72оэ

l\



Рассl,iотриц и$.енение значений топологических индексов
(табл.l) на ltнotrecтBe холекулярнвх ст9уктур, состояцея и3 де-
сяти коriплексов рис.! (по одной структуре каждого типа),пред-

ставленнuх грзФани и гrперrраФа}iи. В табл.2 приведенч значения

ифдекса Винера l{ и индекса среднеквадратичнчх расстоriиЙ D2

для обuкновеннuх гра|Dоэ и гиперграФов. Как Br.rдHo из табл.2 зна-

чения и первогоrи второго йндексов на яноlGстве обUкновеннuх

граФов, превшлаот значения этих хе индексов на }aнcrecтBe гипер-

граФов. 0днако, если для индекса винера упорядочение сrруктур

по еrо значениям на riнoпecтBax граlDов и гипсрграфов совпадаот,

то упорядочение структур по значенияй индекса D'на тех Ie йно-

жествах суцественно различаотся. Такие различия g обцеa.a случае

l"!огут оказатьсл полезнь}tи при исследовании корреляций структу-

ра-сво*ство [ l9].
НолекулярнUе гиперграФы taollнo применять для иэучения 3а -

висиi ости свойст9 кекулевских структур от распределения в них

аро},lатических секстетов. В табл.3 данu эначения трех топологи-

таблица 3

3начения топоr!огических индексов молекулярнuх

гиперrраФов кекулевских структур гептацена

r vDI !t D
,,

(с)

EI
н2
нз
lI4

l72з7
I84l з
l9l зз
l9469

237l
225|
2119
2l55

6. з779
6.о448
5.8358
5,76ц5

ческвх индексов длt tlол€кулrрнUх гиперграФов кекулевских струк-

тур гептацена (рис.13). из таблицu в1.1дно, что не!цу изrlененtrеч

значений индексов и располох(ениеil аройатического сскстета в

структурах и^.еется пряная 9ависивосtь; значения и}цексов либо

строго уменьщilФтся (индексu il и D2), либо строго убеличивартся
(индекс vDI) при |'переaaецении" секстета от концевого кольца к
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центральноl{у. В случае обUкновеннцх граФов все структуры пред-

Ставляотся одних и тец х{е граФоl"l.

заклlочение

В работе предлохен новый способ представления молекуляр -
Hux СТРУКТУР С мНОaОЦеНТРОВЫr.lИ ДеЛОКаЛИЗОВаННuЯИ СВЯЭЯt{И, а

таюхе структур Кекуле в виде гилерграФов. Этот способ позволя-

ет устранить недостатки представления таких структур в виде

обвкновеннýlх граФов и облегчает задачу сrrаввения обuчнuх l,tоле-

кулярнuх структур со структураl,|и, содержациraи многоцентровuе

связи [20 ].
Введено повятие иолекулярного гиперграФа и нa приraерах

показаны воз1.1о,lности его приценения. Расснотрен алrоритra посr-

роени' канонических кодов liолекулярнчх гиперграФов иrltх инден-

тиФикации. Каноническо€ кодиро9ание гиперграФов riox(eт бьпь ис-
пользовано для получения Фор}lальноlо опиqания неклассических

йоrrекулярньaх структур с цельо их регистрации и поиска в базах

даннчх, а так,хе для решения пробле}i, связаннвх с со9даниев их

ноr..енклатурU [/l ].
ПDоведен сравнительнuй анализ топологических индексов цо-

лекулярннх граФов и rrолекулярнuх гиперграфов одних и тех х{е

соединенийl Из анали9а следует, что упорядочение структур по

значенияв некоторuх индексов }lожет суцест9енно рааличаться.
Имеоциеся ра3личия }iогут бчть использованн в качестве дополни-
тельноЙ инФорraации при прогнозировании своЙств неклассических

соединений по их структуре.

[|рийенение гиперграФов для описания йолекулярвuх структур
неклассических соединений oтKptaвaeT ноэуо область исследований,

обобцаццуо Dезультатu, полуqеннце э хи!rичес(их прилопениях ,ео-
рии обuкновеннчх граlDов, и расtлиряшryrr сФерýt испольаования }ia-

тейатических подходов, которtоrи обладает теория гиперграФов.
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