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Инструментальная программа редактирования молекулярных графов «MT2 
Graph Edit 2004» версии 1.8.1 предназначена для работы с молекулярными графами, 
их ввода, вывода, редактирования, преобразований, организации и поддержки 
расчетов, связанных с топологической структурой графов – вычисления 
всевозможных индексов. Универсальность программы обеспечивается 
подключением раздельно компилируемых модулей пользователя (plugins), а также 
использованием программы в качестве сервера, взаимодействующего по 
технологии ActiveX с программой-клиентом пользователя. В качестве такого 
клиента может выступать программа управления химической базой данных графов 
- MT2 GraphsDB2004. Программа ориентирована как на решение общих задач 
теории графов, так и на решение прикладных задач теории графов в компьютерной 
химии  (см., например, [1,2]) - для этого в программу введен широкий набор средств 
работы с химическими структурами. Программа работает под управлением ОС 
Windows (предподчительно использование Windows  XP SP2 Prof. MUI). Основное 
меню имеет стандартные разделы File, Edit, Window, Help, позволяющие, 
соответственно, осуществлять загрузку и сохранение документов программы (т.е. 
графов в собственном формате программы - GraphList), осуществлять импорт и 
экспорт документов, т.е. графов, представленных в других форматах, например, в 
виде списка смежности и матрицы смежности (в зависимости от подключенных 
plugin-модулей экспорта-импорта),  осуществлять вывод изображений графов в 
графических форматах JPEG и BMP и распечатку графов на принтере, 
редактировать графы (стандартные действия Undo, Redo, Cut, Copy, Paste, Select, 
Inverse применительно к выделенному фрагменту графа),  оперировать с окнами 
(под каждый граф программа отводит отдельное окно), а также выводить в 
специальном окне документацию по программе и по подключенным к ней  plugin-
модулям. Другие специфические разделы основного меню позволяют изменять 
размер изображения графа в рабочем окне программы, добавлять и редактировать 
индексы вручную – как для всего графа (т.е. глобальные или интегральные 
индексы), так и для фрагментов графа (локальные или дифференциальные индексы) 
– и автоматически вычислять индексы для графа в рабочем окне программы с 
помощью подключенных plugin-модулей. Раздел Development основного меню 
упрощает разработку пользовательских plugin-модулей. 

Кнопки инструментальной панели, расположенной под основным меню, 
позволяют переключаться на отрисовку (с помощью мыши) новых вершины, ребра, 
цепи и цикла, а также на удаление ранее введенных вершин и ребер, выделять 
фрагменты графа, определять индексы, раскрашивать вершины и ребра графа, 
определять химический элемент, соответствующий вершине и т.д.  

Формат GraphList документов программы позволяет записать информацию о 
графе и его представлении в виде списка, с элементами  

 
<имя>=<значение> 
 
Списки такого вида широко применяются в ОС Windows и ее приложениях. 

Пользователь может вывести список для введенного графа в специальном окне 
программы, причем опционально программа комментирует каждый элемент списка 
в том же окне. Этот же список программа передает в виде строки вызываемым 
plugin-модулям и программам-клиентам. Реализованы механизмы, 
предотвращающие разнообразные конфликты имен и обработки ошибок в описании 
графа. Таким образом, в программе используется специализированный язык 
описания молекулярных графов. Описание языка входит в состав документации к 
программе. В ряде случаев для оптимизации работы программы-клиента полезно 
знать, что топология графа не изменилась при обработке его на сервере. В этих 
случаях клиент может добавить специальный флаг Safe в посылаемые им данные 
структуры GraphList. При обнаружении такого флага сервер переходит в режим 
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Safe, отключающем инструменты, изменяющие топологию графа: изменение и 
удаление вершины и т.д. Чтобы отключить этот режим для данного графа, 
пользователь должен выбрать команду меню Edit|Unsafe. По этой команде флаг в  
GraphList будет снят, что покажет программе-клиенту, что топология графа могла 
измениться в процессе редактирования. Пользователь может установить режим Safe 
по команде меню Edit| Safe, например, для того, чтобы случайно не испортить ранее 
введенный граф при просмотре или при редактировании индексов. 

Имеется также ряд специальных команд для работы с индексами. Например, с 
помощью команды Compare можно получить наглядный результат сравнения 
вершинных или реберных индексов графа. 

В число разработанных plugin-модулей входят модули для экспорта и импорта 
графа в виде матрицы смежности и для экспорта изображения графа в формате 
векторной графики EPS. Имеется также модуль иморта для распознавания графа по 
его растровому изображению. В модуле использовано преобразование Хафа  для 
распознавания отрезков прямых линий – ребер графа [3]. Таким образом, 
структурные формулы химических соединений можно вводить со сканера. Имеется 
модуль для улучшения изображения графа с использованием алгоритма Кархарта. 
Различные модули для вычисления идексов: молекулярный вес, 
электроотрицательности атомов, индексы Винера, Рандича, Хосойя и т.д. 

Исходные тексты программы и подключаемых модулей написаны на языке 
Object Pascal для интегрированной среды разразработки Delphi 7(Borland Software 
Corp.), однако для реализации модулей пользователя и программ-клиентов могут 
использоваться и другие языки программирования, например, C/C++. Модули 
подключаются и отключаются динамически во время исполнения программы из 
основного меню. Перезагрузки программы при этом не требуется.  
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