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К настоящему времени в приложениях теории графов всевозможные индексные 
подходы завоевали высокую популярность при решении широкого круга задач 
органической химии. 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.  

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. 

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. Простейшим способом комбинации 
численных индексов является арифметическое сложение их значений, как, 
например, было сделано в работе [6]. В работе [7] упорядоченные 
последовательности числовых и нечисловых индексов записывались в 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. Благодаря компактности индекс 
удобно хранить в таблице отфильтрованных соединений, по нему легко вести поиск 
и первичную грубую фильтрацию, отсеивающую подавляющее большинство 
возможных претендентов на включение 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 

IVTN-2006: / 16.03.06   tb06_53.pdf      #1 



оговариваются. 
Важно также отметить, что данные БНФ позволяют представить сам 

молекулярный граф, для этого, например, можно использовать предложенную нами 
нотацию сокращенных структурных формул (ССФ) [9]. Однако, 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]). 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. 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. 
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