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Предложен новый подход к моделированию зависимостей «структура-свойство». 
Как правило, схема таких построений состоит в том, что строится некоторый 
численный параметр, однозначно соответствующий структуре молекулы, 
называемый дескриптором или топологическим индексом (ТИ). Многие ТИ так или 
иначе связаны с теорией графов, возможность применения которой в проблеме 
«структура-свойство» впервые была показана в [1]. 

Графы gi, соответствующие углеродным скелетам молекул N соединений, 
составляющих исследуемую выборку, были расположены таким образом, что число 
вершин в них возрастало с ростом номера графа, а графы, соответствующие 
изомерам, стояли подряд. Обозначим через [gj]i число вхождений подграфа gj в 
граф gi. Отметим, что если j>i, то [gj]i=0, а если j=i, то [gj]i=1 (подграф содержит 
вершин не больше, чем сам граф, при этом граф содержит самого себя как подграф 
и не содержит изомерные графы в качестве подграфов). Построим матрицу S=||sij||, 
где sij=[gj]i. – матрицу химических структур. Её определитель равен 1. Группы её 
строк, соответствующие изомерным соединениям, образуют на пересечении с 
главной диагональю единичные матрицы. 

В силу |S|=1, столбцы матрицы S gj число линейно независимы, а значит, 
образуют базис в N-мерном пространстве. Поскольку (в рамках данной выборки) 
любой ТИ может быть представлен как вектор в этом пространстве, то он 
разлагается по этому базису: 
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Для основных ТИ подавляющее большинство коэффициентов aj в разложении 

равны нулю, а огромное количество известных ныне ТИ в силу заведомой линейной 
зависимости (т. к. все они разложимы по (1)) оказывается просто не нужным. 

По (1) можно также разложить любое физико-химическое свойство. Но смысл 
данное разложение будет иметь лишь в случае, когда можно пренебречь отличием 
от нуля многих из коэффициентов aj – в противном случае, несмотря на равенство 1 
коэффициента корреляции, модель тривиальна и не обладает прогностической 
способностью. Кроме того, из (1) следует, что за пределами выборки для не 
включаемых в неё н-алканов I зависит от числа атомов углерода n линейно, чего в 
общем случае не наблюдается. В этом случае можно поступить двояко. Первый 
вариант – составить единственный оптимальный топологический индекс (1), 
зависимость физико-химического свойства от которого ищется на основе 
зависимости его от n для н-алканов (2). Второй – построить для каждого вектора 
соответствующую функцию, и разлагать свойство по базису из их значений (3). Оба  
способа использованы для моделирования октановых чисел углеводородов, 
проведено их сравнение друг с другом. 
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