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kázali jeho nerozpornost, musíme použít argumenty pocházející z vnějšku systému. 
Podobně i vědecká činnost je nutně vnořena do širšího pole lidské zkušenosti. Věda by 
nebyla možná bez přesvědčení každého vědce i společnosti jako celku, že vědecká pravda 
je důležitá a podstatná. Vědecké pozorování supernovy z roku 1054 nebylo ve středověké 
Evropě považováno za důležité. 

Lidská zkušenost zahrnuje mnohem více, než jakýkoliv daný systém myšlení může 
ve vlastním pojmovém rámci vyjádřit. Když stojíme před realitou přírody, našich před­
stav a lidských vztahů, musíme dokázat přijmout různorodé, odlišné a zdánlivě proti-
kladné způsoby myšlení. Existuje mnoho způsobů myšlení a cítění: každý z nich obsa­
huje nějaký kousek toho, co lze považovat za pravdu. Věda a technika poskytují jedny 
z nejúčinnějších nástrojů pro hlubší poznání a řešení problémů, kterým musíme čeHt. 
Některé z těchto problémů byly fakticky způsobeny bezmyšlenkovitou aplikací právě 
těchto nástrojů, jako znečištění životního prostředí a — na prvním místě a především — 
vzrůstající a bezprostředně hrozící nebezpečí jaderné války. Avšak věda a technika jsou 
jen jednou z cest k realitě: jiné cesty jsou stejně potřebné, abychom pochopili plný vý­
znam své existence. Jiné cesty jsou opravdu nutné, chceme-li zabránit bezmyšlenkovitým 
a nelidským zneužitím výsledků vědy. Budeme potřebovat všechny přístupy, máme-li se 
vyrovnat s vážnými problémy lidstva, které tolika našim bližním brání, aby jejich život 
byl hodný žití. 

Teória grafov v chemii 

Vladimír Baláž, Vladimír Kvasnička a Jiří Pospíchal, Bratislava 

1. Úvod 

Teória grafov sa v chemii objavila ako jedna z prvých matematických disciplín. 
Na začiatku išlo iba o popis strukturných vzorcov — kovalentné dvojelektronové vazby 
sa značili ako hrany a atomy ako vrcholy [1, 2], Avšak onedlho sa objavilo i prvé ne-
popisné použitie teorie grafov — anglický matematik Caley r. 1874 riešil úlohu enu-
merácie izomérov uhlovodíkov [3, 4]. Enumeráciu molekul rieši tiež aj jeden z najkrás-
nejších súčasných výsledkov matematiky — Polyova enumeračná teoréma z r. 1936 
[5, 6, 7]. Možno konstatovat', že výsledky aplikácie teorie grafov v chemii získané do 
polovice tohto storočia boli skór zaujímavosťou ako významnými objavmi. Chémia je 
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ťažko formalizovatelná a v mnohých formálných modeloch je třeba počítať s tým, že sú 
iba nedokonalým zjednodušujúcim odrazom našich súčasných vědomostí. 

V páťdesiatych rokoch nastal rozvoj použitia teorie grafov vo všetkých vědných 
disciplínách a spolu s rozvojom výpočtovej techniky sa dostal i do chemie. Racionálna 
klasifikácia chemických zlúčenín a usporiadavanie obrovských bank chemických zlúčenín 
si vyžiadali teóriu grafov. Táto teória sa tiež začala využívat' vo formálnej chemickej 
kinetike [8], kde vrcholy grafu predstavujú zlúčeniny a hrany grafu reakcie, ktoré 
prebiehajú medzi zlúčeninami. Tieto aplikácie (a mnohé ďalšie [9 — 14]) sú spojené 
s představou molekuly ako grafu, ktorá pomáhá formalizovať chemické pojmy odhliad-
nuc od ich vnútorného fyzikálneho základu. Jedným z príkladov sú topologické indexy 
[15], co sú rózne číselné invarianty grafov používané v koreláciách struktura — vlastnost', 
s hmlistým tušením fyzikálneho zdóvodnenia ich platnosti. Najčastejšie sa teória grafov 
v chemii využívá pri enumerácii a kódovaní molekul pre potřeby chemickej informatiky 
[16]. Formálnym predmetom studia chemie sú kombinácie atómov, ktoré tvoria mole­
kuly, riadené určitými pravidlami; odtial vyplývá možnost' využitia teorie grafov a kom­
binatoriky. 

Kvalitativně odlišným spósobom použitia teorie grafov je jej spojenie s kvantovou 
chémiou, kde pre niektoré triedy molekul (s konjugovanými 7i-vázbami) sa riešia 
otázky ich stability, elektrónovej hustoty a orbitálnych energií. Tieto problémy sú 
převedené na studium spektrálných charakteristik odpovedajúcich molekulových grafov: 
vlastné čísla, vlastné vektory a pod. 

V predloženej práci sa pokusíme postihnut' niektoré základné aspekty použitia teorie 
grafov v chemii. 

2. Graf a chemický strukturný vzorec 

Pod grafom G = (V,F) budeme rozumieť usporiadanú dvojicu množin V a E, kde V 
je neprázdná konečná množina vrcholov a E je množina hrán. Pod hranou e e E ro-
zumieme neusporiadanú dvojicu vrcholov [w, v] a hovoříme, že vrcholy u a v sú 
incidentné s hranou e. Pre chémiu má význam, ak pripúšťame multihrany a multislučky, 
ktoré sú priradené viacnásobným vazbám a volným elektrónom v molekule. Pod multi-
hranou násobnosti k rozumieme k hrán, ktoré spájajú rovnakú dvojicu vrcholov. 
Multislučka násobnosti k je k hrán-slučiek, ktoré spájajú vrchol so sebou samým. 

Molekulové grafy [9] majú násobnost' hrán ohraničenu zhora číslom tri. V množině 
hrán figuruje každý vrchol v e V maximálně štyrikrát (z dovodu, že chemické prvky 
najčastejšie študované v organickej chemii sú 4-valentné). 

Dva grafy Gj a G2 sa nazývajú izomorfné, Gt « G29 ak existuje také jedno-jednoznač-
né zobrazenie vrcholov jedného grafu na vrcholy druhého, ktoré zachovává susednosť 
hrán a slučiek spolu s ich násobnostem. 

Izomorfná trieda grafov je množina všetkých grafov, ktoré sú izomorfné s daným 
grafom. Pre jednoduchost' izomorfnú triedu grafov ^ budeme označovat' nějakým jej 
reprezentantom G e <$. 

Pod strukturným vzorcom molekuly [9] rozumieme grafický zápis molekul vo formě, 

Pokroky matematiky, fyziky a astronomie, ročník 36 (1991), č. 1 15 



v ktorej sú atomy spojené vazbami. Všetky strukturné vzorce kovalentne viazaných 
zlúčenín sú preto grafy, ktoré budeme nazývať molekulové grafy. Tieto grafy budu mať 
ohodnotené vrcholy — ohodnoténie bude odpovedať druhu atomu. Takýmto spósobom 
je možné popísaf prevažnú vačšinu chemických zlúčenín. V našich dalších úvahách bu­
deme pre jednoduchosť ignorovat'toto ohodnoténie vrcholov v molekulových grafoch 
chemickými symbolmi. 

3. Kódovanie molekul 

Chéniia je najlepšie dokumentovanou vědnou disciplínou. To je spojené s faktom, 
že váčšina chemických informácií je spojená so strukturným vzorcom, ktorý je repre­
zentovaný molekulovým grafom, a ten móže byť systematicky oindexovaný a vyhladá-
vaný. Každej zlúčenine je nutné priradiť kód, ktorý by mal podlá Reada [22] splňovať 
tieto vlastnosti: 

(a) kód je lineárny reťazec symbolov, 
(b) je jednoznačný, DVOJICE IZOMÉRNYCH ZLÚČENÍN 

(c) je rekonštruovatelný 
(d) a stručný. 

н н н 
1 1 V 

н 

н—c c—н 

STRUKTURNÉ VZORCE 

H \ 
C= 

,/ 

enol acetaldehydu oxiran 

SUMÁRNĚ VZORCE sú rovnaké 

C2H40 . C2H40 

ODPOVEDAJÚCE GRAFY 

Obr, 1. Strukturné vzorce dvoch izomérnych 
zlúčenín a ich grafová reprezentácia. s u m a h r a n Q s l u č i e k j 6 r 0 V nai<á 

Dóležitosť teorie grafov pre chémiu vyplývá predovšetkým z existencie fenoménu 
izomérie [17]. Dve molekuly sú izomérne, ak majú rovnaký počet atómov a róvnaký 
počet valenčných élektrónov. Analogickým spósobom m6žeme tento pojem definovat* 
aj pre molekulové grafy, kde počet valenčných élektrónov je nakradený podmienkou 
rovnosti počtu hrán a slučiek [18—19], pozři obr. 1. 

Definovanie a nájdenie izomérnych molekulových grafov (odpovedajúcich rovnakému 
sumárnému vzorců) je gráfovo teoretickým problémom. Problém izomerizmu je základ­
nou úlohou dokuměntácie a vyhladávaríia informácií (t.j. chemickej informatiky). 
Napriek tomu, že strukturné vzorce móžu byť lahko oindexované, neexistuje jednoduchá 
a rychlá metoda pre rozpoznáme ekvivalencie róznych oindexovaní jednej molekuly. 
Molekuly móžu byť převedené do kódov, ktoré nesu celu informáciu potrebnú pře 
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rekonštrukciu grafov. Všeobecný nedostatok prejavujúci sa u kódov je ich velkosf 
alebo platnost' ohraničená iba pre určité triedy grafov. Preto je z velkej časti vyhla-
dávanie vo velkých chemických databázach založené na grafových invariantoch, do 
ktorých je vkomponovaná informácia o druhoch atómov; tieto „kódy" váčšinou nemajú 
teoreticky zaistené, že pre dve rózne molekuly nebude existovat' jeden kód. Formálně 
je jasné, že dva izomorfně molekulové grafy musia mať rovnaký kód; ale rovnosť ich 
kódov nezabezpečuje izomorfnosť odpovedajúcich molekulových grafov. Tento nedo­
statok niektorých „heuristických" kódov je vyvážený ich stručnostem, a teda aj úspor­
nějším uložením a rychlejším vyhladávaním informácií. 

Ako příklad si uvedieme jeden z kódov umožňujúcich rekonštrukciu, ale ohraničený 
na zlúčeniny bez cyklov [20—22]. Pri vynechaní zoznamu atomových symbolov od­
povedajúcich kanonickému oindexovaniu vychádzame z předpokladu, že zlúčenina je 
vytvořená najčastejšie sa vyskytujúcim prvkom v chemii — uhlíkom, ktorý je štvor-
vázbový, a nevyskytujú sa v nej násobné vazby. Všade, kde je uhlík incidentný s menej 
ako štyrmi vazbami, si doplníme do počtu štyroch vázieb jednovázobné vodíky. Tým sa 
ohraničíme na acyklické alifatické uhlovodíky — alkány (grafy odpovedajúce alkánom 
sú stromy). 

Majme takú lubovolnú zlúčeninu. Móžeme si zvoliť lubovolný jej atom a všetkým 
atómom s najváčšou vzdialenosťou od tohto zvoleného atomu pripísať kód 0. Postúpime 
na ďalšiu úroveň stromu zlúčeniny k atómom so vzdialenosťou o jednotku mensou od po­
vodně zvoleného atomu a zapíšeme k týmto atómom počet súsediacich už okódovaných 
atómov a připojíme kódy týchto atómov. V případe, že s kódovaným atómom nesúvisí 
žiaden neokódovaný atom, napíšeme znovu kód 0. Takýmto sposobom postupujeme tak 
dlho, dokial nie je okódovaný povodně zvolený atom. Kód povodně zvoleného atomu 
sa potom rovná aj kódu zlúčeniny. Bohužial takých kódov móže byť pre jednu zlúčeninu 
viac; záleží na volbě doteraz nepopísaných atómov. Preto je nutné vybrat' prvý atom 
tak, aby mal vlastnosť odlišujúcu ho v grafe od ostatných atómov a pre ďalšie volené 
atomy vybrat' ďalšie pravidla, ktoré určujú ich poradie vo výběre. 

Za vlastnosť prvého vybraného atomu si zvolíme vlastnosť byť centroidom (alebo byť 
spojený s centroidom v případe, ak centroidom je vazba). Dokaž jednoznačnosti cen-
troidu v grafe bol urobený Jordanom v r. 1869 [23]. 
Máme tri případy ako určíme centroid: 

(1) V případe, že má strom nepárny počet vrcholov, centroid je vrchol, v našom pří­
pade atom, ktorého každá vetva obsahuje menej ako polovicu vrcholov (atómov). 
(2) Ak má strom parny počet vrcholov, centroid je vrchol (atom), ktorého každá vetva 
obsahuje menej ako polovicu vrcholov (atómov), a to v případe, že taký vrchol 
existuje. 
(3) Inak je centroid taká hrana (v našom případe vazba), že na každej jej straně je 
polovica atómov. 
Pri připisovaní kódov už okódovaných atómov ku kódu aktuálneho atomu dáváme 

prednosť kódom obsahujúcim minimálny počet číslic, popřípadě kódom s nižšou lexiko-
grafickou hodnotou. Pri výběre prvého atomu pre případ, že centroid je vazba, vyberieme 
atom s minimálnou valenciou (alebo s nižším lexikografickým kódom odpovedajúcim 
jeho větve). Proces kódovania je znázorněný na obr. 2. 
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Pre molekuly obsahujúce cykly boli navrhnuté [24—27] rózne přístupy ku konstrukci! 
kódov molekul. V prevážnej váčšine ide z pohladu teorie grafov o silné heuristické 
metody, ktoré však pre potřeby chemickej informatiky sú plné postačujúce. Přístupy, 
ktoré nevyužívajú žiadne heuristiky (t. j . riešia problém izomorfizmu molekulových gra­
fov korektně), sa obvykle zakladajú na „minimalizácii" alebo „maximalizácii" matice 
susednosti prepísanej do lineárneho tvaru podlá riadkov alebo stlpcov [28 — 32]. Třeba 
však poznamenať, že tieto metody kódovania molekul v limitnom případe vyžaduji 
až N\ „pokusov" pri hladaní optimálneho kódu. Teda v žiadnom případe nie je možné 
povedať, že by vo všeobecnosti riešili známy problém izomorfizmu grafov lepšie aka 
s faktoriálovo rastúcou spotřebou strojového času. 

4. Enumerácia chemických zlúčenín 

Jeden z hlavných probléínov matematickej chemie a zároveň aj jeden z prvých, ktprý 
bol riešený [1—4], je enumerácia chemických zlúčenín. Chemik spravidla vie, kolko má 
skúmaná zlúčenina atómov a akého druhu, Otázkou zostáva, kolko struktur odpovedá 
tejto informácii. Na tuto otázku existujú dve odpovede róznych úrovní, a to podlá toho. 
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či nás zaujímá celkový počet izomérov, alebo zoznam struktur jednotlivých izomérov. 
V jazyku teorie grafov táto úloha móže byť formulovaná tak, že pre daný počet vrcholov 
a hrán (připadne aj distribúciu valetností vrcholov) chceme určiť počet grafov (připadne 
aj ich tvar), ktoré vyhovujú predpísaným podmienkam. 

Prvú úlohu móžeme ešte upresniť ďalšou informáciou o struktuře zlúčeniny, ako na­
příklad grupou symetrie základného skeletu a počet na ňom naviazaných ligandov [7] 
alebo výskytom požadovaných podstruktur, ako je napr. obmedzenie sa na aromatické 
benzenoidné uhlovodíky (obsahujúce 6-členné cykly) bez substituentov [27]. Problém 
je potom riešený analyticky buď pomocou rekurentných formúl [34], alebo pomocou 
Polyaovej teorémy [7]. Velmi rýchlo získáme požadovánu odpověď, ktorá však obsahuje 
iba počet odpovedajúcich struktur. Táto informácia bývá zaujímavá čisto z teoretického 
hladiska; v praktických aplikáciách nenachádza však použitie. 

V případe, že klasická teória výpočtov izomérov odpovedala na otázku „kolko ?", 
mali by súčasné teorie dávať odpověď na otázku „ktoré ?". Druhá úroveň odpovědí sa 
získává konstruktivnou enumeráciou. Tu móžeme, ale nemusíme zadať ďalšie informácie 
o struktuře (například či zlúčenina obsahuje cykly) a dozvedáme sa nielen počet zlúčenín, 
ale zároveň získáváme aj ich struktury. Tie sa uplatňujú například v spojení s informá­
ciou o spektre chemickej zlúčeniny (predovšetkým s nukleárnou magnetickou rezonan-
ciou a hmotnostnou spektroskopiou). Z róznych spektier získáme ďalšie informácie, 
pomocou ktorých móžeme váčšinu vygenerovaných struktur vylúčiť, až nám zostane 
iba niekolko možností (v ideálnom případe iba jedna). Tým sa značné urychli identifi-
kácia skúmanej zlúčeniny. Nedostatkom tohto přístupu je malá rychlost' generovania 
zlúčenín v porovnaní s rýchlosťou získania celkového počtu neizomorfných struktur 
analytickým prístupom. Táto pomalost'je najviac spósobená nutnosťou kontroly splnenia 
zadaných obmedzení a vo váčšine metod tiež nutnosťou kontroly izomorfismu, t. j . 
kontroly, či právě vygenerovaná struktura nebola už vygenerovaná predtým. Pretože 
kontrola izomorfismu je časovo velmi náročná, snažíme sa ju vypustit V takom případe 
musí byť už samotný algoritmus generovania vytvořený tak, že generuje iba neizomorfné 
struktury. Toho je možné najlepšie dosiahnuť priradením jednoznačného kódu každej 
struktuře a generováním iba rozdielnych kódov. Tak dostáváme silnú súvislosť medzi 
generováním a kanonickým indexováním molekul. 

Nasledujúci příklad ukazuje, kedy sa takúto metodu podařilo nájsť [20 — 21] pre 
stromy, ktoré v chemii odpovedajú alifatickým acyklickým uhlovodíkom. Základ metody 
tvoří kódovanie stromov popísané vyššie. Enumerácia začíná výberom centroidu. 
V případe, že centroid je vazba, rozdělíme počet atómov v sumárnom vzorci na polovice 
(vynímajúc atomy spojené centroidom), ktoré rozdělíme všetkými možnými spósobmi 
do vetiev a tieto počty přiřadíme atómom spojeným s centroidom. Ak je centroidom 
atom, rozdělíme počet atómov v sumárnom vzorci (vynímajúc cetroid) všetkými možný­
mi spósobmi do vetiev spojených s centroidom. Toto rozloženie musí zodpovedať 
podmienkam centroidu; to znamená, že žiadnej větve nesmie byť priradený počet 
atómov prevyšujúci polovicu všetkých atómov. Pre nasledujúce vygenerovanie vetvy 
zodpovedajúcej danému rozdeleniu počtu atómov generujeme všetky možné valencie 
atomu v rastúcom poradí. Zvyšok atómov patriacich tejto větve potom znovu rozdělíme 
všetkými možnými spósobmi medzi novovzniknuté vetvy zodpovedajúce valenciám, 
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pričom nemusíme brať do úvahy žiadne obmedzenie ako u centroidu. Pre novovzniknuté 
vetvy tento proces rekurzivně opakujeme. Jednoduchá ilustrácia tohto procesu je 
naznačená na obr. 3. 

Konstruktivná enumerácia zlúčenín molekulových grafov obsahujúcich cykly je však 
ovela zložitejší problém než podobný problém pre acyklické zlúčeniny. Jeden z hlavných 
dóvodov tejto skutočnosti je, že pre tieto zlúčeniny problém korektného oindexovania 
atómov je ekvivalentný s problémom riešenia izomorfizmu grafov. Ako už bolo pozna­
menané v predchádzajúcej kapitole, standardně používané metody indexovania atómov 
neriešia vo všeobecnosti problém izomorfizmu grafov korektně. Metody založené na 
maximalizácii (minimalizácii) lineárneho kódu vytvořeného z matice susednosti, riešiace 
problém izomorfizmu korektně, poskytujú [35 — 36] tiež relativné jednoduchú metodu 
pre konštruktívnu enumeráciu molekulových grafov. 

Grafovo-teoretické algoritmy konštruktívnej enumerácie molekulových grafov (so 
zabudovanými heuristikami) boli do nedávná považované za časť umelej inteligencie. 
V tomto případe bol problém formulovaný tak, že je potřebné zostrojiť všetky neizo-
morfné molekulové grafy vyhovujúce určitým restrikčným podmienkam. Táto úloha je 
eminentně dóležitá pre interpretáciu struktury látok na základe ich spektier [37]. Z týchto 
dóvodov pri uvádzaní aplikácií metod umelej inteligencie v iných vědných oblastiach, 
ako je informatika, sa obyčajne uvádza program DENDRAL [38], ktorý patří medzi 
prvé počítačové systémy pre automatickú interpretáciu hmotnostných spektier. V sú-
časnosti možno konstatovat', že v dósledku rozpracovania grafovo-teoretických a kom-
binatoriálnych metod konštruktívnej enumerácie grafov, táto úloha přešla z oblasti 
umelej inteligencie do kombinatoriky. 

KONŠTRUKCIA ALKÁNOV SO 7 VRCHOLMI (VALENCIA VRCHOLOV < 4 ) 

® ® ď®& (3©b ( í ^ ^ D GÍG^D^ 

(7) 

(D 12) (8) 

Obr. 3. Konštrukcia alkánov so 7 uhlíkovými atómami, ktoré sú reprezentované vrcholmi s maximál-
nym stupňorn 4. Čísla v krúžkoch odpovedajú subštruktúram s uvedeným počtom uhlíkov. Produk-
tom konštrukcie je 9 grafov s vrcholmi odpovedajúcimi atómom uhlíka. 
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5. Metriky v chemii 

Pre mcdel organickej chemie v teorii grafov je velmi dóležité poznaťmieru podobnosti 
(rozdielnosti) medzi grafmi vychádzajúc zo známého tvrdenia, že podobné struktury 
majú podobné vlastnosti [39]. Aby miera podobnosti bola pre naše účely vhodná, musí 
odzrkadlovať isté chemické principy. Jedným zo základných princípov chemie je princip 
minimálnej štrukturálnej změny [40], ktorý nám hovoří, že v priebehu chemickej reakcie 
dochádza k minimálnym možným změnám. Jedným z prvých návrhov miery podobnosti 
je chemická metrika definovaná Ugim a Dugundjim [41—42] ako Hammingova norma 
rozdielu matic súsednosti. 

V práci [43] Zelinka zaviedol vzdialenosť medzi izomorfnými triedami grafov týmto 
spósobom: Nech Gt a G 2 sú dve izomorfné triedy grafov s p-vrcholmi a k je maximálny 
počet vrcholov grafu, ktorý je súčasne izomorfný indukovanému podgrafu grafu Gx 

a indukovanému pcdgrafu grafu G2. Potom vzdialenosť §(GX, G2) = p — k. Podgrafom 
grafu G nazýváme graf, ktorého všetky vrcholy a hrany patria grafu G. Indukovaným 
podgrafom rozumieme taký pcdgraf, v ktorom dva vrcholy sú spojené vtedy a len vtedy, 
ak sú spojené v grafe G. Podobné metriky pre izomorfné triedy grafov, nie nutné s rovna-
kým počtom vrcholov, boli študované v [44, 45]. 

V priebehu chemických reakcií dochádza k změnám, ktoré sú charakterizované změ­
nou elektronového rozloženia v molekulách a změnami priestorového umiestnenia 
atomových jadier. V chemii sa tieto změny formálně popisujú roztrhnutím vázieb medzi 
atómami a vytvořením iných vázieb. Pokusy formalizovať tento princip vedu k tvorbě 
róznych metrik, tzv. hranových metrik, ktoré sú viac alebo menej v chemii použitelné. 

Jeden z prvých pokusov definovat' hranovú metriku [46] bol robený pre izomerné 
grafy. Dva grafy Gx = (V1? Ex) a G 2 = (V2, E2) sú izomerné Gt c.. G 2, ak IV^ = |V2| 
a \EX\ = |F2 | ,pričom |K| znamená kardinalitu množiny X. Povieme, že graf Gt móže 
byť pretransformovaný na graf G 2 hranovou rotáciou, ak obsahuje navzájem rózne 
vrcholy w, v, a w také že [uv] e El9 [uw] ^ ^ a graf G 2 je izomorfný s grafom Gx, ak 
od něho odoberieme hranu [uv] a přidáme [uw], G± « G2 — [uv] + [uw]. Potom 
rotačná metrika medzi G± a G 2 je definovaná ako najmenší počet hranových rotácií, 
pre ktoré graf Gt móže byť pretransformovaný na graf G2. 

Chemická vzdialenosť nie nutné pre izomerné grafy, ktorá bola vytvořená nezávisle 
na sebe v prácach [47,48], je založená na pojme maximálny společný podgraf. Gx n G2 

je maximálny společný podgraf grafov Gx a G2, ak je podgrafom každého z nich a ob­
sahuje najváčší možný počet hrán a slučiek. Maximálny spoločný pcdgraf istým spóso­
bom odzrkadluje princip minimálnej štrukturálnej změny, pozři obr. 4. 

Chemická vzdialenosť medzi grafmi Gx = (Vl5 Ex) a G 2 = (V2, E2) so spoločným 
maximálnym pedgrafem Gx n G2 = (V12, £1 2) je definovaná ako d(Gu G2) = \\V±\ -
— |V2|| + \EX\ + |F2| — 2|F12j. Takže v případe z obr. 4 vzdialenosť je d(Gu G2) = 6. 
Dalším pojmom, ktorý by istým spósobom odzrkadloval princip minimálnej štrukturál­
nej změny, je pojem minimálny spoločný nadgraf, ktorý je duálnym pojmom pojmu 
maximálny spoločný podgraf. G1 u G 2 je minimálny spoločný nadgraf grafov Gx a G 2, 
ak každý z nich je jeho podgrafom a přitom obsahuje najmenší počet hrán a slučiek. 
Ak teraz uvažujeme vzdialenosť medzi grafmi Gt = (V1? Ex) a G2 = (V2, E2) s minimál-
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MAXIMÁLNY 
SPOLOČNÝ 

PODGRAF 

GÎ П G2 

Obr. 4. Graf G± je transformovaný (chemickou 
reakciou) na graf G2. Maximálny spoločný 
podgraf G! n G2 odpovedá subštruktúre s maxi-
málnym počtom hrán, ktorú je možné nájsť 
u obidvoch grafov. V poslednej časti obrázku 
sú bodkované hrany, ktoré nepatria k maximál-
nemu spoločnému podgrafu. Ich odstraněním 
z grafu G! získáme G1 n G2 a přidáním druhých 
hrán k Gt n G2 získáme G2. 

..... HRANY NEPATRIACE DO PODGRAFU 

IZOMORFNÉHO S G - n G 2 

nym spoločným nadgrafom, GíuG2 = (V 1 2 ,E 1 2 ) ako D(Gl9G2) = | | F i | - |V2 | | + 
+ 2|K1 2 | — \E±\ — |K2 |, tak [49] je ukázané, že takto definovaná metrika je izometrická 
s chemickou metrikou. 

Vraťme sa k izomerným grafom a označme ^p%q systém neizomorfných grafov s p 
vrcholmi a s q hranami a slučkami. Na 3* Vi<L definujeme graf vzdialeností <3Ptq prislú-
chajúci k nejakej metrike Q nasledujúcim sposobom. Jeho vrcholy sú grafy z ^v,q a dva 
vrcholy 6 t a G2 sú spojené, ak majú najmenšiu nenulovú vzdialenosť vzhladom na 0. Takže 
Q(GÍ , G2) sa rovná vzdialeností vrcholov G± a G2 v grafe (3pA (ako dlžka najkratšej 
cesty, ktorá spája vrchol Gt s vrcholom 6 2 ) . Graf vzdialeností ^p>q nám okrem jednotné­
ho pohladu na grafové metriky umožňuje jednoduchšie porovnanie ich vlastností 
a vzťahov. Grafy vzdialeností <3Ptq boli študované v prácach [50—52]. 

Ďalsie metriky je možné nájsť v prácach [53 — 55]. 
Hranové metriky, ktoré popisujú chemické reakcie, neriešia len problémy chemie, 

ale móžu byť užitočné aj pre samotnú teóriu grafov. Například pomocou chemickej 
metriky je možné iným sposobom dokázať niektoré už známe tvrdenia týkajúce sa re-
konštrukcie grafov [56]. 

6. Závěr 

Tento článok poukazuje na niektoré příklady využívania diskrétnej matematiky 
v chemii, kde sa pomocou matematického aparátu riešia čisto chemické problémy. 
Ďalsie možné využitie diskrétnej matematiky a teorie grafov v chemii je možné nájsť 
v [9 — 14]. Použitie týchto disciplín v chemii sa v posledných desaťročiach rozšířilo 
do tej miery, že umožnilo vzniknúť novej vednej disciplíně — matematickej chemii, 
ktorá reprezentuje alternatívny přístup k rozvojů formálně logických struktur chemie. 
Nájdenie a vyjasnenie súvislosti medzi základnými pojmami chemie použitím formálnych 
prostriedkov menovite diskrétnej matematiky patří medzi významné úspěchy tejto 
disciplíny. 
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Geopatogenní zóny a fyzika 

Luděk Pekárek, Milan Rojko, Praha 

V posledních zhruba patnácti letech se v Československu neobyčejně intenzívně pro? 
paguje proutkaření (často s novými názvy biolokace nebo bioindikace) jako účinná, 
avšak vědou stále ještě nevysvětlená metoda k vyhledávání vody, rud, k diagnostice 
nemocí a také k vyznačování toho, co proutkaři a jejich zastánci nazývají geopatogenními 
zónami [1 —10]. Propagace proutkařů v televizi, v rozhlase, v denním tisku i v zábav­
ných a populárních časopisech u nás vedla v posledních několika letech dokonce k tomu, 
že národní výbory vydávají k činnosti proutkařům oficiální povolení. V něm bývá často 
výslovně uvedeno i vyhledávání geopatogenních zón ([11]). V poslední době se vyznačo­
váním geopatogenních zón na pozemcích i v bytech zabývají nejen jednotlivci, ale 

R N D r . LUDĚK PEKÁREK, DrSc. (1924) je vedoucím vědeckým pracovníkem Fyzikálního ústavu 
ČSAV, N a Slovance 2, 180 40 Praha 8. 

R N D r . M I L A N R O J K O , CSc. (1934) je odborným asistentem M F F U K , Ke Karlovu 3, 121 16 
Praha 2. 
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