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Приводится обобщенная методика конструирования универсальных 
химических супериндексов и примеры их применения для решения общих (распознавание и 
фильтрация структур органических молекул для СУБД с помощью быстрого алгоритма 
тестирования на изоморфизм) и специальных задач компьютерной химии (бесповторная 
генерация молекулярных графов, поиск зависимостей типа «структура-свойство» и т.д.). 
Даются рекомендации по выбору индексов в зависимости от поставленной задачи. 

К настоящему времени в приложениях теории графов всевозможные индексные подходы 
завоевали высокую популярность при решении широкого круга задач органической химии. 
Здесь можно выделить как общие задачи химической информатики типа «распознавание и 
фильтрация структур органических молекул», например, для СУБД, так и специальные 
задачи компьютерной химии: бесповторная генерация молекулярных графов, поиск 
зависимостей типа «структура-свойство» и т.д. Основы индексных подходов изложены в 
обзоре [1]. 
В данном докладе предпринята попытка обобщения ряда наших предшествующих 

исследований с целью систематизации общих принципов конструирования универсальных 
химических супериндексов со свойствами, отвечающими стоящей перед исследователем-
конструктором задаче. Однако этот доклад не является просто обзором, поскольку в нем 
прямо или косвенно использованы также и те результаты наших исследований, которые либо 
были только вскользь упомянуты в предыдущих публикациях как побочные, либо не 
упоминались вовсе.  
К важнейшим свойствам индексов относится их дискриминирующая способность, 

избыточность и компактность. В общем случае эти свойства конфликтны: улучшение 
первого зачастую приводит к ухудшению других. Однако в настоящее время благодаря 
прогрессу в области вычислительной техники ситуация выглядит не столь драматично, как 
лет 10-15 назад, и по сути дела избыточностью и компактностью на практике можно 
пренебречь ради требуемой дискриминирующей способности (в разумных пределах, 
разумеется). Под компактностью мы понимаем объем компьютерной памяти, занимаемый 
данным индексом, чем он меньше – тем компактнее представлен индекс. Таким образом, 
компактность зависит от способа представления и от его избыточности. Два разнотипных 
индекса могут иметь одинаковые по компактности представления, т.е. занимать одинаковую 
память, если же сократить избыточность этих представлений до нуля, возможно перейдя при 
этом к иным представлениям этих индексов, может оказаться, что один индекс сильно 
компактнее другого. В случае численных индексов, когда индекс представлен целом числом 
в форматах «short integer», «long integer», или действительным числом «real», «extended» и 
т.д., сравнение компактности представлений индексов не вызывает затруднений: очевидно, 
например, что представление в формате «short integer» компактнее, чем в формате «long 
integer». Для строк неограниченной длины (далее речь пойдет и о таком представлении 
индексов) понятие «компактность» должно быть доопределено. Доопределим его 
следующим образом: максимальный объем памяти, который может понадобится индексу в 
реальной программе. Заметим при этом, что мы рассматриваем индексы для обычных 
органических молекул, но не для макромолекул, и, таким образом, число вершин 
молекулярного графа не превосходит одной-двух сотен. Столь нестрогое определение 
«компактности» вполне достаточно для наших целей, поскольку мы вкладываем в это 
понятие исключительно оценочный смысл. Термин «избыточность» имеет строгое 
определение в теории информации, и никаких расширительных толкований этого термина 
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мы использовать не будем. Заманчиво оценить и такой показатель, как «информативность 
индекса», однако этот показатель будет иметь практический смысл, если оцениваться будет 
не просто общий объем информации, сообщаемый тем или иным индексом, а только объем 
ценной информации. Но вот оценить ценность информации, поставляемой тем или иным 
индексом, в общем случае не представляется возможным (заметим, что и в конкретных 
случаях сказать, какой индекс несет более ценную информацию, бывает затруднительно).  
Представляется необходимым еще раз сделать оговорку применительно как к 

вышеизложенному, так и к последующему материалу, что авторы полностью сознают 
возможность более строгого его изложения, однако, как и большинству докладчиков, 
авторам приходится выбирать между «строгостью» и «доступностью», и, на наш взгляд, 
выбранная степень строгости в данном случае является оптимальной и методологически 
оправданной. Многие формулировки в более строгом и подробном изложении могут быть 
найдены в приводимых литературных источниках. Казалось бы, эту оговорку можно было 
бы и не делать, однако попытка обобщения методики выдвигает методологические вопросы 
на первый план. 
Теперь поясним название индексов, о которых пойдет речь: под «супериндексом» 

традиционно подразумевается индекс, полученный в результате некоторой комбинации 
каких-либо индексов молекулярного графа, например, топологических. В отличие от 
топологических индексов, отражающих структуру молекулы, но не ее состав, будем 
называть химическими индексами молекулярного графа индексы, отражающие и то и другое 
(т.е. и состав и структуру). В качестве примера химических индексов можно привести 
развиваемый нами метод расчета электроотрицательностей атомов в молекуле органического 
соединения [2,3], основанный на подходе Сандерсона к расчету электроотрицательностей 
атомов неорганических соединений [4]. Был установлен ряд зависимостей для 
энергетических и геометрических параметров молекул органических соединений. 
Электроотрицательности атомов, как и многие другие  индексы, являются универсальными, 
в отличие от специализированных, предназначенных, например, для изучения канцерогенной 
активности и учитывающих специфические свойства конденсированных ароматических 
систем, т.е. можно сказать, что областью определений для таких индексов является 
множество ароматических систем, а областью значений – показатели канцерогенной 
активности. Для универсальных индексов множеством определений является все множество 
молекул органических соединений, а областью значений - всевозможные свойства этих 
соединений. 
По типу данных индексы могут быть как числовыми, так и нечисловыми, простейший 

пример нечислового индекса – это брутто-формула соединения. Числовые индексы в свою 
очередь могут быть как целочисленного типа, так и вещественного типа. Распространенный 
прием комбинации числовых индексов - это вычисления значения функции от этих индексов, 
например, так мы поступили при изучении зависимости «электроотрицательность атомов 
циклических молекул – данные ЯМР спектроскопии» [5]. Супериндекс, использованный в 
этом исследовании, - это «электроотрицательность с поправкой на циклы», где поправка 
вычислялась на основании предложенного нами топологического индекса, отражающего 
циклическую структуру молекулярного графа. Для нециклических графов (деревьев) 
поправка принимается равной нулю, и супериндекс становится равным 
«электроотрицательности без поправки». Простейшим способом комбинации численных 
индексов является арифметическое сложение их значений, как, например, было сделано в 
работе [6]. В результате получается компактный супериндекс, представляющий собой одно 
число. Несмотря на значительное увеличение дискриминирующей способности 
супериндекса по сравнению с входящими в него индексами остается обоснованное опасение, 
что при такой информационной «свертке», когда несколько значений заменяются одним, 
часть информации, потенциально содержащейся в исходных индексах, теряется. В работе [7] 
упорядоченные последовательности числовых и не числовых индексов записывались в 
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строку (речь идет о структурах данных типа «строка неограниченной длины», таких как 
«Паскалевская строка», «нультерминальная строка»). Далее вычислялась контрольная сумма 
этой строки по широко распространенному методу CRC-32, применяемому, в частности, для 
верификации файлов. Полученный в результате супериндекс (т.е. контрольную сумму) мы 
применяли в качестве основного ключа для фильтрации потока молекулярных графов. 
Вычисленное по CRC-32 значение - это 32-битное целое число, т.е. число, изменяющееся в 
диапазоне от нуля до 232-1=4 294 967 295. Очевидно, что «все множество возможных 
органических соединений» сильно превышает данный диапазон, и данный супериндекс 
буквально обречен на вырождение, когда двум различным молекулярным графам будет 
соответствовать одно и то же значение этого индекса. Благодаря компактности индекс 
удобно хранить в таблице отфильтрованных соединений, по нему легко вести поиск и 
первичную грубую фильтрацию, отсеивающую подавляющее большинство возможных 
претендентов на влючение в таблицу, однако на следующем шаге необходима тонкая 
фильтрация с использованием исходной строки в качестве супериндекса. В обобщенном виде 
такой супериндекс-строку можно представить с помощью форм Бэкуса-Наура (БНФ), 
широко применяемых для описания формальных языков [8]: 

 
<супериндекс>::=<список списков индексов> 
<список списков индексов>::=<список индексов><разделитель1> |< список индексов> 

<разделитель1> <список списков индексов> 
<список индексов>::=<индекс>|<индекс> <разделитель2><список индексов> 
 
Здесь разделитель1, разделитель2 – какие-либо символы, не входящие в состав индексов. 

Все списки упорядочены, причем правила установления порядка определяются при 
конструировании супериндекса и в общем случае не оговариваются. 
Приведенные шаблоны позволяют использовать как интегральные (глобальные), так и 

дифференциальные (локальные) индексы: в первом случае один индекс соответствует всей 
молекуле, во втором - только ее фрагменту. Например, электроотрицательности атомов 
молекулы – дифференциальные индексы – каждой вершине молекулярного графа 
соответствует свой индекс. Важно также отметить, что данные БНФ позволяют представить 
сам молекулярный граф, для этого, например, можно использовать предложенную нами 
нотацию сокращенных структурных формул (ССФ) [9]. К примеру (Рис.1), если 
первоначально молекулярный граф был представлен матрицей смежности (M) и вектором 
состава (V), то возможна их перекодировка (1) в ССФ, а потом обратная перекодировка из 
ССФ в матрицу смежности (M2) и вектор состава (V2). Причем мы получим совпадающие 
матрицы и векторы: M= M2, V= V2.  

 

 
Рис.1. Прямая (1) и обратная (2) перекодировки молекулярного графа. 

 
Отсюда следует, что предложенный шаблон потенциально позволяет записать всю 

информацию о молекулярном графе, и, таким образом, появляется формальная возможность 
построить индекс, который позволяет решать обратную задачу, для обычных индексов не 
свойственную – например, по набору электроотрицательностей атомов в молекуле 
невозможно восстановить молекулу, для которой эти электроотрицательности были 
расчитаны (за исключением тривиальных случаев, разумеется). Другое дело, что ССФ, как и 
матрица смежности, зависят от нумерации атомов, т.е. представляют молекулярный граф с 
точностью до изоморфизма. Поэтому во многих случаях при конструировании подобного 
индекса придется позаботиться о канонической нумерации вершин молекулярного графа. 
Однако при конструировании подавляющего большинства практически интересных 
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индексов гарантированная сохранность всей информации о молекулярном графе вовсе не 
требуется. Согласно основному принципу моделирования, построенная на основе индексов 
модель, как и любая другая модель, не должна отражать всех свойств моделируемого 
объекта, но лишь заданные, целевые свойства (подробнее о современных технологиях 
реализации моделей на компьютере и возникающих при этом проблемах см. нашу работу 
[10]). Здесь мы сталкиваемся с вопросами уже философского плана: о соотношениях 
причинно-следственных связей в модели и объекте, вопросами, неизбежными для 
формальных подходов. Подробное рассмотрение этих вопросов лежит за рамками нашего 
обсуждения, отметим только, что применяемые нами электроотрицательности, в отличие от 
многих других индексов, базируются на развитых физико-химических толкованиях. Вместе с 
тем успешная практика многих других полностью формальных подходов показывает, что 
наличие физико-химических толкований не является необходимым условием для успешного 
применения индекса. Поэтому мы относимся к возможности физико-химических 
интерпретаций применяемых нами индексов только как к дополнительному факту, 
представляющему отдельный (хотя и не малый) теоретический интерес. 
Кроме вышеперечисленных свойств индексов, на практике немаловажное значение имеет 

трудоемкость вычисления индекса. Так, для конструирования супериндексов из 
вышеприведенного примера [7] выбирались индексы с наименьшей трудоемкостью, и, 
несмотря на то, что индекс Хосойя и предложенные нами модификации этого индекса [11] 
сильно повышали дискриминирующую способность целевого супериндекса, эти индексы 
(т.е. индекс Хосойя и модификации) не были использованы по причине экспоненциальной 
трудоемкости их вычисления. Таким образом, поставив перед собой иную задачу, например, 
поиск зависимостей типа «структура-свойство» вместо задачи создания быстрого фильтра 
для молекулярных графов, мы сможем использовать более эффективные, хотя и более 
трудновычислимые супериндексы. Применение супериндексов в виде строк кажется 
неудобным, по сравнению с численными индексами, однако на множестве строк индексов 
можно задать отношения порядка (или же воспользоваться уже имеющимися отношениями, 
заданными в вычислительной среде для сравнения и сортировки строк), и использовать 
богатый арсенал всевозможных методов анализа, начиная с ранговых корреляций и т.д. 
Кстати сказать, наличие богатого ассортимента стандартных процедур работы со строками 
современных вычислительных сред является, по нашему опыту, серьезным аргументом 
реализации описанных здесь супериндексов именно в виде строк, несмотря на избыточность  
такой реализации. 
Очень важным моментом при конструировании универсальных химических 

супериндексов является учет циклов в молекулярном графе, в ряде случаев, подробно 
рассмотренных в [5,7], этот момент явился определяющим. Для этого не нужно перечислять 
все циклы молекулярного графа, которых может быть слишком много, но только некоторые 
из них. В упомянутых работах приводятся алгоритмы для такого отбора циклов. Кроме того, 
в [7,12] приводится инструментарий для конструирования и изучения индексов, с его 
помощью мы испытали предложенные индексы на выборке с объемом около 95 миллионов 
сгенерированных молекулярных графов, соответствующих молекулам размером до 60 
атомов углерода. Особое внимание при таких испытаниях должно уделяться регулярным 
графам, представляющим особую трудность для многих алгоритмов работы с графами. 
Конструирование универсальных химических супериндексов является нетривиальной 

ислледовательской задачей поискового характера, и единственное, на что можно надеяться, 
приступая к такой задаче, что удасться сконструировать супериндекс с необходимой для 
поставленной задачи дискриминирующей способностью. На наш взгляд, это уже не мало! 
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