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kdzali jeho nerozpornost, musime pouZit argumenty pochdzejici z vn&jsku systému.
Podobné i védeckd &innost je nutné vnofena do $ir§iho pole lidské zkusenosti. Véda by
nebyla moZnd bez pfesvédCeni kazdého védce i spole¢nosti jako celku, Ze védeckd pravda
je dulezitd a podstatnd. Védecké pozorovam supernovy z roku 1054 nebylo ve stfedovéké
Evropé povazovdno za duleZité.

Lidskd zkuSenost zahrnuje mnohem vice, neZ jakykoliv dany systém mysleni mtiZe
ve vlastnim pojmovém rdmci vyjddfit. KdyZ stojime pfed realitou pfirody, nasich pfed-
stav a lidskych vztahti, musime dokdzat pfijmout rliznorodé, odlisné a zddnlivé proti-
kladné zplsoby mysleni. Existuje mnoho zpiisobli mysleni a citéni: kazdy z nich obsa-
huje n&jaky kousek toho, co lze povaZovat za pravdu. Véda a technika poskytuji jedny
z nejudinnéjsich ndstrojit pro hlubsi pozndni a feSeni problémi, kterym musime delit.
Neékteré z té€chto problémi byly fakticky zplisobeny bezmyslenkovitou aplikaci pravé
téchto ndstroji, jako znecisténi Zivotniho prostfedi a — na prvnim misté a predevsim —
vzristajici a bezprostfedné hrozici nebezpedi jaderné vdlky. AvSak véda a technika jsou
jen jednou z cest k realité: jiné cesty jsou stejné potfebné, abychom pochopili plny vy-
znam své existence. Jiné cesty jsou opravdu nutné, chceme-li zabrdnit bezmyslenkovitym
a nelidskym zneuZitim vysledki védy. Budeme potifebovat vSechny pfistupy, mdme-li se
vyrovnat s vdZnymi problémy lidstva, které tolika nasim bliznim brdni, aby jejich Zivot
byl hodny Ziti.

Teoéria grafov v chémii

Vladimir BaldZ, Vladimir Kvasnicka a Jiri Pospichal, Bratislava

1. Uvod

Tedria grafov sa v chémii objavila ako jedna z prvych matematickych disciplin.
Na zaciatku iSlo iba o popis §truktirnych vzorcov — kovalentné dvojelektronové vizby
sa znadili ako hrany a atémy ako vrcholy [1, 2]. AvSak onedlho sa objavilo i prvé ne-
popisné pouZitie tedrie grafov — anglicky matematik Caley r. 1874 riesil ulohu enu-
merdcie izomérov uhlovodikov [3, 4]. Enumerdciu molekl riesi tieZ aj jeden z najkrds-
nejSich sudasnych vysledkov matematiky — Polyova enumeraénd teoréma z r. 1936
[5, 6, 7]. Mozno konstatovat, Ze vysledky aplikdcie tedrie grafov v chémii ziskané do
polovice tohto storoia boli skor zaujimavostou ako vyznamnymi objavmi. Chémia je
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faZzko formalizovateInd a v mnohych formdlnych modeloch je treba pocitat s tym, Ze st
iba nedokonalym zjednodusujicim odrazom nasich sti€asnych vedomosti.

V pitdesiatych rokoch nastal rozvoj pouZitia teérie grafov vo vSetkych vednych
disciplinach a spolu s rozvojom vypodtovej techniky sa dostal i do chémie. Raciondlna
klasifikdcia chemickych zli€enin a usporiadavanie obrovskych bdnk chemickych zli¢enin
si vyZiadali tedriu grafov. Tdto teéria sa tieZ zaGala vyuZivat vo formdlnej chemickej
kinetike [8], kde vrcholy grafu predstavuji zliCeniny a hrany grafu reakcie, ktoré
prebiehajii medzi zliCeninami. Tieto aplikdcie (a mnohé daliie [9—14]) su spojend
s predstavou molekuly ako grafu, ktord pomdha formalizovat chemické pojmy odhliad-
nuc od ich vnutorného fyzikdlneho zdkladu. Jednym z prikladov st topologické indexy
[15], ¢o su rozne Ciselné invarianty grafov pouzivané v koreldcidch Struktura — vlastnost,
s hmlistym tusenim fyzikdlneho zddvodnenia ich platnosti. NajcastejSie sa tedria grafov
v chémii vyuZiva pri enumerdcii a kddovani molekul pre potreby chemickej informatiky
[16]. Formdlnym predmetom $tidia chémie st kombindcie atémov, ktoré tvoria mole-
kuly, riadené urditymi pravidlami; odtial vyplyva moZnost vyuZitia teérie grafov a kom-
binatoriky.

Kvalitativne odlisnym spdsobom pouZitia tedrie grafov je jej spojenie s kvantovou
chémiou, kde pre niektoré triedy molektl (s konjugovanymi n-véizbami) sa rieSia
otdzky ich stability, elektronovej hustoty a orbitdlnych energii. Tieto problémy st
prevedené na $tidium spektrdlnych charakteristik odpovedajtcich molekulovych grafov:
vlastné &isla, vlastné vektory a pod.

V predloZenej préci sa pokusime postihnif niektoré zdkladné aspekty pouZitia tedrie
grafov v chémii.

2. Graf a chemicky Struktirny vzorec

Pod grafom G = (V,E) budeme rozumiet usporiadanti dvojicu mnoZin V a E, kde V
je neprdzdna kone¢nd mnoZina vrcholov a E je mnoZina hrdn. Pod hranou e € E ro-
zumieme neusporiadani dvojicu vrcholov [u,v] a hovorime, Ze vrcholy u a v su
incidentné s hranou e. Pre chémiu md vyznam, ak pripustame multihrany a multislu¢ky,
ktoré st priradené viacndsobnym vizbdm a volnym elektrénom v molekule. Pod multi-
hranou ndsobnosti k rozumieme k hrdn, ktoré spdjaji rovnakd dvojicu vrcholov.
Multislu¢ka ndsobnosti k je k hrdn-sluiek, ktoré spdjaji vrchol so sebou samym.

Molekulové grafy [9] maji ndsobnost hrdn ohranifent zhora &islom tri. V mnoZine
hrdn figuruje kazdy vrchol v € V maximdlne 3tyrikrdt (z ddovodu, Ze chemické prvky
najlastejsie Studované v organickej chémii su 4-valentné).

Dva grafy G, a G, sa nazyvaju izomorfné, G; ~ G,, ak existuje také jedno-jednoznad-
né zobrazenie vrcholov jedného grafu na vrcholy druhého, ktoré zachovdva susednost
hrdn a sludiek spolu s ich ndsobnosfou.

Izomorfnd trieda grafov je mnoZina vSetkych grafov, ktoré s izomorfné s danym
grafom. Pre jednoduchost izomorfniu triedu grafov 4 budeme oznadovat nejakym jej
reprezentantom G € 9.

Pod $truktirnym vzorcom molekuly [9] rozumieme graficky zdpis molekul vo forme,
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v ktorej su atémy spojené vidzbami. Vietky Struktirne vzorce kovalentne viazanych
zlienin st preto grafy, ktoré budeme nazyvat molekulové grafy. Tieto grafy budi maf
ohodnotené vrcholy — ohodnotenie bude odpovedat druhu atému. Takymto spdsobom
je moZné popisaf prevazni via¢Sinu chemickych zli&enin. V nafich dal¥ich ivahdch bu-
deme pre jednoduchost ignorovat: toto ohodnoteme vrcholov v molekulovych grafoch
chemickymi symbo]m1

3. Kédovanie molekil

Chéin’ia je najlepie dokumentovanou vednou disciplinou. To je spojené s faktom,
Ze vitlina chemickych informdcii je spojend so Struktirnym vzorcom, ktory je repre-
zentovany molekulovym grafom, a ten mdZe byt systematicky oindexovany a vyhladd-
vany. KaZdej zliCenine je nutné priradif-kéd, ktory by mal podfa Reada [22] splnovaf
tieto vlastnosti:

'(a) k6d je linedrny refazec symbolov,

(b) je jednoznatny,

() je rekonstruovateIny

DVOJICE ZOMERNYCH ZLUCENIN
. STRUKTURNE VZORCE
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Obr, 1. ﬁtruktﬁrne vzorce dvoch lzomémych >d>\ Z .
2liZenin a ich grafdvé reptezentéaa ) suma hran g sluéiek je rovnaka o

DéleZitost teérie grafov prc chémiu vypl)'lv'a predovietkym z existencie fenoménu
izomérie [17] Dye molekuly si izomérne, ak maji rovnaky polet atémov a rovnaky
potet valenénych elektrénov.. Analogickym 'spdsobom mdZeme tento pojem definovat
aj pre molekulové grafy, kde ‘polet valen&nych elektrénov je nahradeny podmlenkou
rovnosti.poétu hrdn a sludiek [18—19], pozri obr. 1.

Definovanie a ndjdenie izomérnych molekulovych grafov (odpovedajuclch rovnakemu
sumdrnému vzorcu) je grafovo teoretickym problémom. Problém izomerizmu je zdklad-
nou tlohou dokumentécie a vyhladdvania informdcii (t.j. ‘chemickej informatiky).
Napriek tomu, Ze $truktirne vzorce mdZu byf fahko oindexované, neexistuje jednoduchd
a rychla metéda pre rozpoznanie ekvivalencie roznych oindexovani jednej molekuly.
Molekuly mbdZu byt prevedené do kédov, ktoré nesti celi informdciu potrebni pre

16 . Pokroky matematiky, fyziky a astronomie, ro€nik 36 (1991), &. 1



rekonStrukciu grafov. VSeobecny nedostatok prejavujici sa u kdédov je ich velkost
alebo platnost ohraniend iba pre urCité triedy grafov. Preto je z velkej Casti vyhla-
ddvanie vo velkych chemickych databdzach zaloZené na grafovych invariantoch, do
ktorych je vkomponovand informdcia o druhoch atémov; tieto ,,kody*‘ va€§inou nemaji
teoreticky zaistené, Ze pre dve rozne molekuly nebude existovat jeden k6d. Formdlne
je jasné, Ze dva izomorfné molekulové grafy musia mat rovnaky kod; ale rovnost ich
kédov nezabezpecuje izomorfnost odpovedajicich molekulovych grafov. Tento nedo-
statok niektorych ,,heuristickych‘* kodov je vyvdZeny ich stru¢nostou, a teda aj ispor-
nejsim uloZenim a rychlej$im vyhladdvanim informdcii. ‘

Ako pfiklad si uvedieme jeden z kédov umoziujtcich rekonstrukciu, ale ohrani¢eny
na zlieniny bez cyklov [20—22]. Pri vynechani zoznamu atémovych symbolov od-
povedajucich kanonickému oindexovaniu vychddzame z predpokladu, Ze zliCenina je
vytvorend najlastejie sa vyskytujucim prvkom v chémii — uhlikom, ktory je Stvor-
vizbovy, a nevyskytujil sa v nej ndsobné vizby. Vsade, kde je uhlik incidentny s menej
ako Styrmi vizbami, si doplnime do po&tu $tyroch vizieb jednovidzobné vodiky. Tym sa
ohranitime na acyklické alifatické uhlovodiky — alkdny (grafy odpovedajice alkinom
st stromy).

Majme takd TubovoInt zlideninu. MdZeme si zvolif Tubovolny jej atém a vietkym
atomom s najvicSou vzdialenostou od tohto zvoleného atému pripisat kod 0. Postiipime
na dal$iu Grovei stromu zli€eniny k atémom so vzdialenostou o jednotku menSou od po-
vodne zvoleného atému a zapiSeme k tymto atémom pocet susediacich uz okédovanych
atémov a pripojime kody tychto atomov. V pripade, Ze s kédovanym atémom nestivisi
Ziaden neok6dovany atém, napiSeme znovu kéd 0. Takymto spdsobom postupujeme tak
dlho, dokial nie je okédovany pdvodne zvoleny atém. Kod pdvodne zvoleného atému
sa potom rovnd aj k6du zliceniny. BohuZial takych k6dov mdZe byt pre jednu zliceninu
viac; zdleZi na volbe doteraz nepopisanych atémov. Preto je nutné vybraf prvy atém
tak, aby mal vlastnosf odli§ujiicu ho v grafe od ostatnych atémov a pre dalSie volené
atémy vybraf dalsie pravidld, ktoré urduji ich poradie vo vybere.

Za vlastnost prvého vybraného atému si zvolime vlastnost byt centroidom (alebo byt
spojeny s centroidom v pripade, ak centroidom je vizba). Dokaz jednoznadnosti cen-
troidu v grafe bol urobeny Jordanom v r. 1869 [23].

Madme tri pripady ako ur¢ime centroid:

(1) V pripade, 7e md strom nepdrny podet vrcholov, centroid je vrchol, v naSom pri-

pade atém, ktorého kazdd vetva obsahuje menej ako polovicu vrcholov (atémov).

(2) Ak md strom pdrny po&et vrcholov, centroid je vrchol (atém), ktorého kazdd vetva

obsahuje menej ako polovicu vrcholov (atémov), a to v pripade, Ze taky vrchol

existuje. '

(3) Inak je centroid tak4 hrana (v nafom pripade vizba), Ze na kaZdej jej strane je

polovica atémov.

Pri pripisovani kédov uZ okddovanych atomov ku kédu aktudlneho atému ddvame
prednost kddom obsahujucim minimdlny polet Cislic, popripade k6dom s niZ$ou lexiko-
grafickou hodnotou. Pri vybere prvého atému pre pripad, Ze centroid je vdzba, vyberieme
atém s minimdlnou valenciou (alebo s niZ§im lexikografickym kédom odpovedajicim
jeho vetve). Proces kédovania je zndzorneny na obr. 2.
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HYPOTETICKA ZLUCENINA S 13 ATOMAMI

1. NAJDENIE CENTROIDU ~ 2.PROCES KODOVANIA
- CENTROID

1.UROVEN

[ —————

Obr. 2. Vytvorenie kanonické-
ho kédu hypotetickej zlG&eniny

s 13 atomami vyZaduje najskor |
néjdenie centroidu, nasledova-
né pripisovanim k6dov jednot-
livym atdbmom po urovniach -
odpovedajicich vzdialenosti od
centroidu.

Pre molekuly obsahujtice cykly boli navrhnuté [24— 27] rdzne pristupy ku konStrukcii
. kédov molektl. V prevdZnej vicSine ide z pohladu teérie grafov o silne heuristické
met6dy, ktoré viak pre potieby chemickej informatiky st plne postadujice. Pristupy,
ktoré nevyuZivaju Ziadne heuristiky (t. j. rieSia problém izomorfizmu molekulovych gra-
fov korektne) sa obvykle zakladaji na ,,minimalizdcii‘‘ alebo ,,meximaliz4cii*‘ matice
susednosti prepisanej do linedrneho tvaru podIa riadkov alebo stIpcov [28—32]. Treba
viak poznamenat, Ze tieto metédy.kédovama molekil v limitnom pripade vyzadq_]u
a% N!,,pokusov** pri hladani optimdlneho kédu. Teda v Ziadnom pripade nie je mo#né
povedaf, Ze by vo vieobecnosti riefili zndmy problém izomorfizmu grafov lepsie ako
s faktoridlovo rasticou spotrebou strojového &asu. :

4. Ehumeric_ia chemickych zlitenin

Jeden z hlavnych problémov matematickej chémie a zdroveil aj jeden z prvych, kt;i_r_;’r
bol riefeny [1—4]; je enumerdcia chemickych zhienin. Chemik spravidla vie, koTko m4.
skimand zhi¢enina atémov a akého druhu, Otdzkou zostdva, kolko Struktir odpovedd.
tejto informdcii. Na tito otdzku existuji dve odpovede rdznych Girovni, a to podIa toho,
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¢i nds zaujima celkovy pocet izomérov, alebo zoznam Struktir jednotlivych izomérov.
V jazyku tedrie grafov tdto uloha méZe byt formulovand tak, Ze pre dany pocet vrcholov
a hrédn (pripadne aj distribuciu valetnosti vrcholov) chceme uréit podet grafov (pripadne
aj ich tvar), ktoré vyhovuju predpisanym podmienkam.

Prvii ulohu modZeme eSte upresnif dalSou informédciou o Strukture zluceniny, ako na-
ptiklad grupou symetrie zdkladného skeletu a podet na fiom naviazanych ligandov [7]
alebo vyskytom poZadovanych podStruktir, ako je napr. obmedzenie sa na aromatické
benzenoidné uhlovodiky (obsahujice 6-&lenné cykly) bez substituentov [27]. Problém
je potom riefeny analyticky bud pomocou rekurentnych formil [34], alebo pomocou
Polyaovej teorémy [7]. VeImi rychlo ziskame poZadovanu odpoved, ktord viak obsahuje
iba podet odpovedajucich Struktir. Tdto informdcia byva zaujimavd Cisto z teoretického
hladiska; v praktickych aplikdcidch nenachddza vSak pouZitie.

V pripade, Ze klasickd tedria vypoctov izomérov odpovedala na otdzku ,,kolko 7,
mali by sti¢asné tedrie ddvat odpoved na otdzku ,ktoré ?*‘. Druhd Groveii odpovedi sa
ziskava konStruktivnou enumerdciou. Tu mbZeme, ale nemusime zadat dalSie informdcie
o Struktiire (napriklad &i zlu€enina obsahuje cykly) a dozveddme sa niclen podet zlicenin,
ale zdroveii ziskdvame aj ich Struktury. Tie sa uplatiiuji napriklad v spojeni s inform4-
ciou o spektre chemickej zligeniny (predovietkym s nukledrnou magnetickou rezonan-
ciou a hmotnostnou spektroskopiou). Z roznych spektier ziskame dalie informécie,
pomocou ktorych mdéZeme viacSinu vygenerovanych Struktir vylucif, aZ ndm zostane
iba niekoIko moZnosti (v idedlnom pripade ita jedna). Tym sa zna&ne urychli identifi-
kdcia skimanej zIi¢eniny. Nedostatkom tohto pristupu je mald rychlost generovania
zlG¢enin v porovnani s rychlostou ziskania celkového poétu neizomorfnych $truktir
analytickym pristupom. Tdto pomalost je najviac spdsobend nutnostou kontroly splnenia
zadanych obmedzeni a vo vicSine metdd tieZ nutnosfou kontroly izomorfismu, t. j.
kontroly, ¢i prdve vygenerovand Struktira nebola uZ vygenerovand predtym. PretoZe
kontrola izomorfismu je ¢asovo veImi ndro¢nd, snaZime sa ju vypustit. V takom pripade
musi byt uZ samotny algoritmus generovania vytvoreny tak, 7e generuje iba neizomorfné
Struktiry. Toho je moZné najlepSie dosiahnut priradenim jednoznaéného kédu kazdej
§trukture a generovanim iba rozdielnych kdédov. Tak dostdvame silnu stvislost medzi
generovanim a kanonickym indexovanim molekil.

Nasledujuci priklad ukazuje, kedy sa taklito metédu pedarilo ndjst [20—21] pre
stromy, ktoré v chémii odpovedaji alifatickym acyklickym uhlovodikom. Zdklad metddy
tvori kodovanie stromov popisané vySSie. Enumerdcia zalina vyberom centroidu.
V pripade, Ze centroid je vézba, rozdelime pocdet atémov v sumdrnom vzorci na polovice
(vynimajic atémy spojené centroidom), ktoré rozdelime vietkymi moZnymi spdsobmi
do vetiev a tieto poCty priradime atémom spojenym s centroidom. Ak je centroidom
atém, rozdelime polet atémov v sumdrnom vzorci (vynimajic cetroid) vietkymi moZny-
mi spdsobmi do vetiev spojenych s centroidom. Toto rozloZenie musi zodpovedat
podmienkam centroidu; to znamend, Ze Ziadnej vetve nesmie byf priradeny podlet
atémov prevysSujici polovicu vSetkych atdmov. Pre nasledujiice vygenerovanie vetvy
zodpovedajiicej danému rozdeleniu poctu atémov generujeme vSetky moZné valencie
atému v rastiicom poradi. ZvySok atémov patriacich tejto vetve potom znovu rozdelime
vietkymi moZnymi spdsobmi medzi novovzniknuté vetvy zodpovedajice valencidm,
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pricom nemusime brat do uvahy Ziadne obmedzenie ako u centroidu. Pre novovzniknuté
vetvy tento proces rekurzivne opakujeme. Jednoduchd ilustrdcia tohto procesu je
naznaéend na obr. 3.

Konstruktivna enumerdcia zltienin molekulovych grafov obsahujtcich cykly je viak
ovela zloZitej$i problém nez podobny problém pre acyklické zliceniny. Jeden z hlavnych
dovodov tejto skuto¢nosti je, Ze pre tieto zlieniny problém korektného oindexovania
atomov je ekvivalentny s problémom rieSenia izomorfizmu grafov. Ako uZ bolo pozna-
menané v predchddzajicej kapitole, Standardne pouZivané metody indexovania atémov
nerieSia vo vSeobecnosti problém izomorfizmu grafov korektne. Metddy zaloZené na
maximalizdcii (minimalizdcii) linedrneho k6édu vytvoreného z matice susednosti, riesiace
problém izomorfizmu korektne, poskytuji [35—36] tieZ relativne jednoduchu metédu
pre konstruktivnu enumerdciu molekulovych grafov.

Grafovo-teoretické algoritmy konStruktivnej enumerdcie molekulovych grafov (so
zabudovanymi heuristikami) boli do neddvna povaZované za Zast umelej inteligencie.
V tomto pripade bol problém formulovany tak, Ze je potrebné zostrojit vSetky neizo-
morfné molekulové grafy vyhovujiice uréitym restrikénym podmienkam. Tdto tiloha je
eminentne ddleZitd preinterpretdciu Struktiry ldtok na zdklade ich spektier [37]. Z tychto
ddvodov pri uvddzani aplikdcii metdd umelej inteligencie v inych vednych oblastiach,
ako je informatika, sa oby&ajne uvddza program DENDRAL [38], ktory patri medzi
prvé pocitadové systémy pre automaticku interpretdciu hmotnostnych spektier. V su-
Casnosti moZno konstatovat, Ze v ddsledku rozpracovania grafovo-teoretickych a kom-
binatoridlnych metdd konstruktivnej enumerdcie grafov, tdto uloha presla z oblasti
umelej inteligencie do kombinatoriky.

KONSTRUKCIA ALKANOV SO 7 VRCHOLMI (VALENCIA VRCHOLOV < &)

L @\\\~

S s gby oo o
éi@éém%@a/%%%
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Obr. 3. KonStrukcia alkanov so 7 uhlikovymi atdbmami, ktoré sa reprezentované vrcholmi s maximal-
nym stupiom 4. Cisla v kraZkoch odpovedaju sub$truktiram s uvedenym po&tom uhlikov. Produk-
tom konStrukcie je 9 grafov s vrcholmi odpovedajicimi atbmom uhlika.
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5. Metriky v chémii

Pre mcdel organickej chémie v teérii grafov je velmi dodleZité poznaf mieru podobnosti
(rozdielnosti) medzi grafmi vychddzajic zo zndmeho tvrdenia, e podobné Struktary
maji podobné vlastnosti [39]. Aby miera podobnosti bola pre nage ti¢ely vhodnd, musi
odzrkadlovat isté chemické principy. Jednym zo zdkladnych principov chémie je princip
minimdInej Strukturdlnej zmeny [40], ktory ném hovori, Ze v priebehu chemickej reakcie
dochddza k minimdlnym moZnym zmendm. Jednym z prvych ndvrhov miery podobnosti
je chemickd metrika definovand Ugim a Dugundjim [41 —42] ako Hammingova norma
rozdielu matic stusednosti.

V préci [43] Zelinka zaviedol vzdialenost medzi izomorfnymi triedami grafov tymto
spdsobom: Nech G; a G, st dve izomorfné triedy grafov s p-vrcholmi a k je maximdlny
pocet vrcholov grafu, ktory je stic¢asne izomorfny indukovanému podgrafu grafu G,
a indukovanému pcdgrafu grafu G,. Potom vzdialenost §(Gy, G,) = p — k. Podgrafom
grafu G nazyvame graf, ktorého vietky vrcholy a hrany patria grafu G. Indukovanym
podgrafom rozumieme taky pcdgraf, v ktorom dva vrcholy st spojené vtedy a len vtedy,
ak st spojené v grafe G. Podobné metriky pre izomorfné triedy grafov, nie nutne s rovna-
kym po&tom vrcholov, boli Studované v [44, 45].

V priebehu chemickych reakcii dochddza k zmeném, ktoré st charakterizované zme-
nou elektrénového rozloZenia v molekuldch a zmenami priestorového umiestnenia
atémovych jadier. V chémii sa tieto zmeny formélne popisuju roztrhnutim vézieb medzi
atémami a vytvorenim inych vézieb. Pokusy formalizovat tento princip vedu k tvorbe
roznych metrik, tzv. hranovych metrik, ktoré si viac alebo menej v chémii pouZiteIné.

Jeden z prvych pokusov definovat hranovi metriku [46] bol robeny pre izomerné
grafy. Dva grafy G; = (Vi, E1) a G, = (V,, E,) st izomerné G, =~ G, ak |V;| = |V,
a |E,| = |E,|, priom |X| znamend kardinalitu mnoZiny X. Povieme, Ze graf G; moZe
byt pretransformovany na graf G, hranovou rotéciou, ak obsahuje navzdjom rdzne
vrcholy u, v, a w také Ze [uv] € Eq, [uw] ¢ E, a graf G, je izomorfny s grafom G,, ak
od neho odoberieme hranu [uv] a pridéme [uw], G, ~ G, — [uv] + [uw]. Potom
rotand metrika medzi G; a G, je definovand ako najmensi pocet hranovych rotdcii,
pre ktoré graf G; mdZe byf pretransformovany na graf G,.

Chemickd vzdialenost nie nutne pre izomerné grafy, ktord bola vytvorend nezdvisle
na sebe v prdcach [47, 48], je zaloZend na pojme maximélny spolo¢ny podgraf. G; N G,
je maximdlny spoloény podgraf grafov G, a G,, ak je podgrafom kaZdého z nich a ob-
sahuje najvicsi moZny pocet hrdn a sluCiek. Maximédlny spoloény podgraf istym sposo-
bom odzrkadluje princip minimdlnej $trukturdlnej zmeny, pozri obr. 4.

Chemickd vzdialenost medzi grafmi G; = (V, E;) a G, = (V,, E,) so spoloénym
maximdlnym pedgrafem Gy N G, = (Vy,, E;) je definovand ako d(G,, G,)=||V;| —
— V|| + |Es| + |Es| = 2|Ey,|- TakZe v pripade z obr. 4 vzdialenost je d(G;, G,) = 6.

al§im pojmom, ktory by istym spdsobom odzrkadloval princip minimélnej Strukturdl-
nej zmeny, je pojem minimdlny spolo¢ny nadgraf, ktory je dudlnym pojmom pojmu
maximdlny spolo¢ny podgraf. G; U G, je minimdlny spolo¢ny nadgraf grafov G, a G,,
ak kaZdy z nich je jeho podgrafom a pritom obsahuje najmensi pocet hrdn a sludiek.
Ak teraz uvaZujeme vzdialenost medzi grafmi G, = (Vy, E;) a G, = (V,, E,) s minim4l-
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Obr. 4. Graf G, je transformovany (chemickou
reakciou) na graf G,. Maximélny spolo&ny

@ f - Q@
Gy G
podgraf G; N G, odpoveda subStruktire s maxi-

2
MAXIMALNY malnym po&tom hrén, ktord je moZné nijst
SPOLOCNY u obidvoch grafov. V poslednej Casti obrazku
PODGRAF su bodkované hrany, ktoré nepatria k maximal-

nemu spoloénému podgrafu. Ich odstranenim
z grafu G ziskdme G; N G, a pridanim druhych
hran k G; N G, ziskame G,.

61N G,

QS -

..... HRANY NEPATRIACE DO PODGRAFU
IZOMORFNEHO S Gyn G,

nym spolo¢nym nadgrafom, G, U G, = (V*?, E'?) ako D(G;, G,) = ||vy| — |Vo|| +
+ 2|E'?| — |E4| — |E,|, tak [49] je ukdzané, Ze takto definovand metrika je izometrickd
s chemickou metrikou.

Vrdtme sa k izomernym grafom a oznalme &, , systém neizomorfnych grafov s p
vrcholmi a s g hranami a slu¢kami. Na &, ; definujeme graf vzdialenosti ¢, , prisli-
chajici k nejakej metrike ¢ nasledujicim spdsobom. Jeho vrcholy st grafy z #, , a dva
vrcholy G4 a G, st spojené, ak maji najmensiu nenulovi vzdialenost vzhladom na ¢. TakZe
o(G;, G,) sa rovnd vzdialenosti vrcholov G; a G, v grafe ¢, , (ako dlzka najkratiej
cesty, ktord spdja vrchol G, s vrcholom G,). Graf vzdialenosti ¢, , ndm okrem jednotné-
ho pohladu na grafové metriky umoZzituje jednoduchSie porovnanie ich vlastnosti
a vztahov. Grafy vzdialenosti %, ; boli §tudované v prdcach [50—52].

Dalsie metriky je mo¥né ndjst v prdcach [53—55].

Hranové metriky, ktoré popisuji chemické reakcie, nerieSia len problémy chémie,
ale mdZu byt uZitotné aj pre samotni teériu grafov. Napriklad pomocou chemickej
metriky je moZné inym spdsobom dokazaf niektoré uz zndme tvrdenia tykajuce sa re-
konstrukcie grafov [56].

6. Zéver‘

Tento Cldnok poukazuje na niektoré priklady vyuZivania diskrétnej matematiky
v chémii, kde sa pomocou matematického apardtu rieia Cisto chemické problémy.
DalSie mozné vyuZitie diskrétnej matematiky a teérie grafov v chémii je moZné ndjst
v [9—14]. Pouzitie tychto disciplin v chémii sa v poslednych desafrodiach rozsirilo
do tej miery, Ze umoznilo vzniknif novej vednej discipline — matematickej- chémii,
ktord reprezentuje alternativny pristup k rozvoju formdlne logickych Struktir chémie.
Ndjdenie a vyjasnenie stvislosti medzi zdkladnymi pojmami chémie pouZitim formdlnych
prostriedkov menovite diskrétnej matematiky patri medzi vyznamné uspechy tejto
discipliny.
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Geopatogenni zony a fyzika
Ludék Pekdrek, Mil}ran Rojko, Praha

V poslednich zhruba patndcti letech se v Ceskoslovensku neobydejné intenzivné pros
paguje proutkafeni (¢asto s novymi ndzvy biolokace nebo bioindikace) jako udinnd,
aviak v€dou stdle je$t€ nevysvétlend metoda k vyhleddvdni vody, rud, k diagnostice
nemoci a také k vyznacovdni toho, co proutkafi a jejich zastdnci nazyvaji geopatogennimi
zénami [1—10). Propagace proutkafi v televizi, v rozhlase, v dennim tisku i v zdbav-
nych a populdrnich ¢asopisech u nds vedla v poslednich n€kolika letech dokonce k tomu,
Ze ndrodni vybory vyddvaji k ¢innosti proutkaiim oficidlni povoleni. V ném byvd &asto
vyslovn& uvedeno i vyhleddvani geopatogennich zén ([11]). V posledni dobg se vyznaco-
vanim geopatogennich z6n na pozemcich i v bytech zabyvaji nejen jednotlivci, ale

RNDr. Lubik PeEkAREK, DrSc. (1924) je vedoucim v&deckym pracovnikem Fyzikalniho ustavu
CSAV, Na Slovance 2, 180 40 Praha 8.

RNDr. MiLaN Rojko, CSc. (1934) je odbornym asistentem MFF UK, Ke Karlovu 3, 121 16
Praha 2.
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