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Ðàññìîòðåíû îñîáûå îáúåêòû èç ìíîæåñòâà (âûáîðêè), ïðåäñòàâëåííîãî â
âèäå ïîëíîãî âçâåøåííîãî ãðàôà ñ çàäàííîé ìàòðèöåé ðàññòîÿíèé ìåæäó åãî
âåðøèíàìè. Îñîáûå îáúåêòû (âåðøèíû) îïðåäåëÿþòñÿ ïî ýêñòðåìàëüíûì çíà-
÷åíèÿì êðèòåðèåâ, çàâèñÿùèõ îò äëèí ðåáåð ãðàôà.

Ââåäåíèå. Ïðè èññëåäîâàíèè íåêîòîðîãî ìíîæåñòâà (âûáîðêè) îáúåêòîâ
÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ åãî ïðåäñòàâëåíèå â âèäå âçâåøåííîãî ãðàôà. Ïðè ýòîì
âåðøèíû ãðàôà ñîîòâåòñòâóþò îáúåêòàì, à äëÿ êàæäîãî ðåáðà óêàçàíà åãî
äëèíà (âåñ) – ðàññòîÿíèå ìåæäó ñîîòâåòñòâóþùèìè îáúåêòàìè.

Â êà÷åñòâå ðàññòîÿíèÿ îáû÷íî èñïîëüçóþò êîëè÷åñòâåííóþ îöåíêó ñòå-
ïåíè ðàçëè÷èÿ îáúåêòîâ. Íàïðèìåð, ðàññòîÿíèå ìåæäó îáúåêòàìè, èìåþùè-
ìè âåêòîðíîå îïèñàíèå â ñèñòåìå êîëè÷åñòâåííûõ ïðèçíàêîâ, çàäàþò êàê
ðàññòîÿíèå ìåæäó èõ âåêòîðàìè. Äëÿ îáúåêòîâ, èìåþùèõ âíóòðåííþþ
ñòðóêòóðó, èñïîëüçóþò ãðàôîâûå ìîäåëè îïèñàíèÿ. Òàê, ìîäåëüþ ñòðóêòóðû
õèìè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿ ñëóæèò ìîëåêóëÿðíûé ãðàô, âåðøèíû êîòîðîãî
ñîîòâåòñòâóþò àòîìàì èëè ãðóïïàì àòîìîâ ñîåäèíåíèÿ, à ðåáðà – õèìè÷å-
ñêèì ñâÿçÿì ìåæäó åãî àòîìàìè. Â ýòîì ñëó÷àå ðàññòîÿíèå ìåæäó îáúåêòàìè
çàâèñèò îò âåëè÷èíû èõ íàèáîëüøåãî îáùåãî ñòðóêòóðíîãî ôðàãìåíòà. ×åì
áîëüøå òàêîé ôðàãìåíò, òåì áîëüøå ñòðóêòóðíîå ïîäîáèå îáúåêòîâ è ìåíüøå
ðàññòîÿíèå ìåæäó íèìè. Ãðàôîâûå ìîäåëè õèìè÷åñêèõ ñòðóêòóð ïðèìåíÿ-
þòñÿ ïðè èññëåäîâàíèè âçàèìîñâÿçè ñòðóêòóð è ñâîéñòâ õèìè÷åñêèõ ñîåäè-
íåíèé, èçó÷åíèè ñòðîåíèÿ ñîåäèíåíèé ïî èõ èíôðàêðàñíûì (ÈÊ) ñïåêòðàì
[1–6] è ò. ä.

Ñïîñîá âûáîðà ïîäìíîæåñòâà (âûáîðêè) èç íåêîòîðîãî ìíîæåñòâà îáú-
åêòîâ çàâèñèò îò ñïåöèôèêè çàäà÷è. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ âçàèìîñâÿçè ñòðóêòóð
è ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé â âûáîðêó âêëþ÷àþòñÿ ñîåäèíåíèÿ, îáëàäàþùèå çà-
äàííûì ñâîéñòâîì. Ïðè èçó÷åíèè ñòðîåíèÿ ñîåäèíåíèé âûáîðêó ôîðìèðó-
þò èç ñîåäèíåíèé, èìåþùèõ ÈÊ-ñïåêòðû, áëèçêèå ê ÈÊ-ñïåêòðó èññëåäóå-
ìîãî ñîåäèíåíèÿ.

Ïðè îïèñàíèè âûáîðêè îáúåêòîâ â âèäå âçâåøåííîãî ãðàôà åñòåñòâåííî
âîçíèêàåò çàäà÷à íàõîæäåíèÿ åãî îñîáûõ âåðøèí, êîòîðûå îáëàäàþò áëèçêè-
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ìè ê ýêñòðåìàëüíûì çíà÷åíèÿìè íåêîòîðûõ êðèòåðèåâ – ôóíêöèé, çàâèñÿ-
ùèõ îò äëèí ðåáåð ãðàôà.

Äëÿ êàæäîé âåðøèíû ãðàôà èñïîëüçóþòñÿ òðè êðèòåðèÿ, îñíîâàííûå íà:
1) ìèíèìàëüíîì èëè ìàêñèìàëüíîì çíà÷åíèè äëèí èíöèäåíòíûõ åé

ðåáåð;
2) ñóììå äëèí âñåõ ýòèõ ðåáåð;
3) ñòåïåíè âåðøèíû ïîñëå óäàëåíèÿ èç ãðàôà ðåáåð ñ äëèíîé, áîëüøåé çà-

äàííîãî ïîðîãà.
Ýòè êðèòåðèè ïîçâîëÿþò ôîðìàëèçîâàòü íåêîòîðûå èíòóèòèâíûå ïîíÿ-

òèÿ, ñâÿçàííûå ñ ðàññòîÿíèÿìè ìåæäó îáúåêòàìè âûáîðêè, íàïðèìåð «öåíòð
è ïåðèôåðèÿ âûáîðêè», «êîìïàêòíûå ãðóïïû îáúåêòîâ», «ãðàíè÷íûå îáúåê-
òû» è ò. ä. Åñëè âûáîðêà ðàçáèòà íà òàêñîíû, òî îñîáûå îáúåêòû ìîæíî îïðå-
äåëÿòü â êàæäîì òàêñîíå è, êðîìå òîãî, îïðåäåëÿòü âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå
òàêñîíîâ ïî ðàññòîÿíèÿì ìåæäó èõ îáúåêòàìè.

Îñîáûå âåðøèíû âçâåøåííîãî ãðàôà. Ïóñòü G V X( , ) – ïîëíûé íåîðè-
åíòèðîâàííûé ãðàô áåç ïåòåëü è êðàòíûõ ðåáåð, èìåþùèé ìíîæåñòâî âåð-
øèí V i� { },v | | ,V p� è ìíîæåñòâî ðåáåð X xij� { }, x ij i j� ( , ),v v v vi j V, ,�
i j p, { , , ... , }.� 1 2 Ãðàô G V X( , ) íàçûâàþò âçâåøåííûì, åñëè êàæäîìó åãî ðåá-
ðó xij ïðèïèñàíî ïîëîæèòåëüíîå äåéñòâèòåëüíîå ÷èñëî c cij i j� �( , )v v 0 –
äëèíà ðåáðà, è çàäàþò ìàòðèöåé âåñîâ cij ïîðÿäêà p, ãäå cii � 0.

Äëÿ îöåíêè ñòðóêòóðíîãî ïîäîáèÿ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé èñïîëüçóþò
ðàçíûå ôóíêöèè ðàññòîÿíèé ìåæäó èõ ìîëåêóëÿðíûìè ãðàôàìè, íàïðèìåð
ôóíêöèþ f p p pkl k l kl� � � 2 , ãäå pk è pl – êîëè÷åñòâà âåðøèí k- è l-ãî ìî-
ëåêóëÿðíûõ ãðàôîâ, à pkl – êîëè÷åñòâî âåðøèí èõ íàèáîëüøåãî îáùåãî ïîä-
ãðàôà [6]: 0 � �p p pkl k lmin ( , ).

Îñîáûå âåðøèíû ãðàôà ïî êðèòåðèþ 1.
Îáîçíà÷åíèÿ:
c ci

x

j
ij� max – äëèíà íàèáîëüøåãî ðåáðà, èíöèäåíòíîãî i-é âåðøèíå;

c ci
n

j
ij� min – äëèíà íàèìåíüøåãî ðåáðà, èíöèäåíòíîãî i-é âåðøèíå;

c c px
i
x

i

�
�
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�

� – ñðåäíÿÿ äëèíà íàèáîëüøèõ ðåáåð âåðøèí;

c c pn
i
n

i

�
�

	



�

�

� – ñðåäíÿÿ äëèíà íàèìåíüøèõ ðåáåð âåðøèí;

c c p pij

ji

�
�

	




�

�


 ��� ( ( ))1 – ñðåäíÿÿ äëèíà ðåáåð ãðàôà;

c c c c
i

i
x

i
i
x� � �� �min , max .

Îïðåäåëåíèÿ îñîáûõ âåðøèí.
Öåíòð ãðàôà – ìíîæåñòâî âåðøèíV i� � �{ },v èìåþùèõ c ci

x � � [7].

ßäðî ãðàôà – ìíîæåñòâîV C âåðøèí vi , èìåþùèõ c l c ci
x x� � � � �( ) .2

Ïåðèôåðèÿ ãðàôà – ìíîæåñòâî V P âåðøèí vi , äëÿ êîòîðûõ c li
x � �� �

� � ��( ) .c cx 2

Ñëîé ãðàôà – ìíîæåñòâîV L âåðøèí vi , äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿ óñëî-

âèå l c li
x�� � ��.
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Êðàé ãðàôà – ìíîæåñòâîV E âåðøèí vi , äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿþòñÿ óñëî-

âèÿ c li
x � �� è min ( , ) .

j
i jc cv v� � Âåðøèíàìè Êðàÿ ÿâëÿþòñÿ âåðøèíû Ïåðèôå-

ðèè, óäàëåííûå îò êàæäîãî èç öåíòðîâ �vi íà ðàññòîÿíèå, ïðåâûøàþùåå c.
Îïîðà ãðàôà – ìíîæåñòâîV S âåðøèí vi , äëèíû ðåáåð êîòîðûõ óäîâëåò-

âîðÿþò óñëîâèþ c c cn
ij

x� � äëÿ âñåõ j.

Î÷åâèäíî, ÷òîV V V V V VC E P S P� � � � � �, , .0

Â ÷àñòíûõ ñëó÷àÿõ íåêîòîðûå ìíîæåñòâà îñîáûõ âåðøèí ìîãóò ñîâïà-
äàòü. Íàïðèìåð, åñëè âçâåøåííûé ãðàô G V X( , ) ìîæíî ïðåäñòàâèòü íà åâ-
êëèäîâîé ïëîñêîñòè â âèäå ïðàâèëüíîãî ìíîãîóãîëüíèêà, òî äëÿ âñåõ âåðøèí
âûïîëíÿþòñÿ ðàâåíñòâà c c c c ci

x
j
x x� � � � � ��, c c ci

n
j
n n� � , i j p, { , , ... , },� 1 2 è

ïîýòîìóV V V VC P� � � � , V V VL E S� � � �0.

Ýòè æå ñîîòíîøåíèÿ âûïîëíÿþòñÿ è â ñëó÷àå ïîëíîãî âçâåøåííîãî ãðà-
ôà ñ ðåáðàìè îäèíàêîâîé äëèíû. Åãî ìîæíî ñ÷èòàòü ïðåäñòàâëåíèåì îáûê-
íîâåííîãî ïîëíîãî ãðàôà.

Èíòåðïðåòàöèÿ ìíîæåñòâ îñîáûõ âåðøèí ìîæåò áûòü ñëåäóþùåé.
Öåíòðû ãðàôà âûáîðêè ñîîòâåòñòâóþò îáúåêòàì, íàèáîëüøàÿ íåïîõî-

æåñòü êîòîðûõ íà äðóãèå îáúåêòû ìèíèìàëüíà. Òðàäèöèîííî òàêèå îáúåêòû
íàçûâàþò òèïè÷íûìè èëè ýòàëîíàìè âûáîðêè.

Äèàìåòðàëüíûå âåðøèíû ��vi ,èìåþùèå c ci
x � ��, ñîîòâåòñòâóþò îáúåêòàì,

âõîäÿùèì â ïàðû ìàêñèìàëüíî íåïîõîæèõ äðóã íà äðóãà îáúåêòîâ âûáîðêè,
��� �� �vi

PV V .

Âåðøèíû Ïåðèôåðèè ñîîòâåòñòâóþò òàêèì îáúåêòàì âûáîðêè, äëÿ êîòî-
ðûõ â íåé èìåþòñÿ îáúåêòû, ìàëî ïîõîæèå íà íèõ.

Âåðøèíû Îïîðû ñîîòâåòñòâóþò îáúåêòàì, êîòîðûå â äîñòàòî÷íîé ìåðå
ïîõîæè íà âñå îáúåêòû âûáîðêè.

Îñîáûå âåðøèíû ãðàôà ïî êðèòåðèþ 2.
Îáîçíà÷åíèÿ:

D ci ij

j

� � – äèñòàíöèÿ i-é âåðøèíû;

D D pi

i

�
�

	



�

�

� – ñðåäíÿÿ äèñòàíöèÿ âåðøèí ãðàôà;

D Dn

i
i� min – ìèíèìàëüíàÿ äèñòàíöèÿ âåðøèí â ãðàôå;

D Dx

i
i� max – ìàêñèìàëüíàÿ äèñòàíöèÿ âåðøèí â ãðàôå.

Îïðåäåëåíèÿ îñîáûõ âåðøèí.
Ìåäèàíà ãðàôà – ìíîæåñòâî V M âåðøèí vi , èìåþùèõ äèñòàíöèþ Di �

� D n [7].

Ä-ßäðî ãðàôà – ìíîæåñòâî V K âåðøèí vi , èìåþùèõ äèñòàíöèþ Di �

� �( ) .D D n 2

Ä-Ïåðèôåðèÿ ãðàôà – ìíîæåñòâîV O âåðøèí vi , èìåþùèõ äèàïàçîí Di �

� �( ) .D D x 2

Ä-Ñëîé ãðàôà – ìíîæåñòâî V D âåðøèí vi , äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿ

óñëîâèå ( ) ( ) .D D D D Dn
i

x� � � �2 2
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Êàæäàÿ âåðøèíà Ìåäèàíû ãðàôà âûáîðêè ñîîòâåòñòâóåò îáúåêòó, â ñðåä-
íåì íàèáîëåå ïîõîæåìó íà âñå îñòàëüíûå îáúåêòû, òàê êàê ñðåäíÿÿ äëèíà åå
ðåáðà ìèíèìàëüíà.

Âåðøèíû Ä-Ïåðèôåðèè â ñðåäíåì áîëåå óäàëåíû îò âñåõ îñòàëüíûõ âåð-
øèí, ÷åì âåðøèíû Ä-ßäðà è Ä-Ñëîÿ.

Âåðøèíû Ä-ßäðà â ñðåäíåì ìåíåå óäàëåíû îò âñåõ îñòàëüíûõ âåðøèí,
÷åì âåðøèíû Ä-Ñëîÿ è Ä-Ïåðèôåðèè.

Î÷åâèäíî, ÷òîV V V V V V V VM K D O K O K D� � � � � � � � � �, , , .0 0 0

Îñîáûå âåðøèíû ãðàôà ïî êðèòåðèþ 3.
Îáîçíà÷åíèÿ:
d i – ÷èñëî âåðøèí vj , ñîåäèíåííûõ ñ âåðøèíîé vi ðåáðàìè äëèíîé cij �

� �( min ) ;c cn

i
i
n 2

d d pi

i

�
�

	




�

�


� – ñðåäíåå çíà÷åíèå d i.

Îïðåäåëåíèå îñîáûõ âåðøèí.
Êîìïàêòû âåðøèí ãðàôà – ìíîæåñòâîV T âåðøèí vi , èìåþùèõ d di � .

Âåðøèíû Êîìïàêòîâ èìåþò äîñòàòî÷íî ìíîãî áëèçêèõ ê íèì âåðøèí.
Ýòî ñîîòâåòñòâóåò íàëè÷èþ â âûáîðêå ãðóïï î÷åíü ïîõîæèõ äðóã íà äðóãà
îáúåêòîâ, ÷òî ìîæåò õàðàêòåðèçîâàòü íåîäíîðîäíîñòü ðàñïðåäåëåíèÿ îáúåê-
òîâ â âûáîðêå.

Î÷åâèäíî, ÷òî V VT S� � �0, ò. å. îáúåêòû Îïîðû äîñòàòî÷íî ïîõîæè íà

âñå îáúåêòû âûáîðêè, íî â âûáîðêå íåò îáúåêòîâ î÷åíü ïîõîæèõ íà íèõ.
Ïðåäñòàâèòåëè ìíîæåñòâ îñîáûõ âåðøèí. Âî ìíîæåñòâàõ îñîáûõ âåð-

øèí ãðàôà ìîæíî âûäåëèòü ïðåäñòàâèòåëåé ýòèõ ìíîæåñòâ, ò. å. âåðøèí, ðàñ-
ñòîÿíèå ìåæäó êîòîðûìè ïðåâûøàåò çíà÷åíèå íåêîòîðîãî çàäàííîãî ïîðîãà,
íàïðèìåð c – ñðåäíåé äëèíû ðåáåð ãðàôà.

Ïîèñê ïðåäñòàâèòåëåé ìíîæåñòâ îñîáûõ âåðøèí ãðàôà ìîæíî îñóùåñò-
âèòü íåêîòîðûì ïðîñòûì ïðèáëèæåííûì ìåòîäîì, íàïðèìåð «æàäíûì» àë-
ãîðèòìîì [8]. Ðàññìîòðèì ñõåìó òàêîãî àëãîðèòìà äëÿ íàõîæäåíèÿ ïðåäñòà-
âèòåëåé ëþáîãî èç ìíîæåñòâ âåðøèí ßäðà, Ïåðèôåðèè èëè Ñëîÿ âçâåøåííî-
ãî ãðàôà.

Ïóñòü ñèìâîë Z C P L�{ , , }. ÒîãäàV Z ïðè âûáðàííîì Z îáîçíà÷àåò ñîîò-

âåòñòâóþùåå ìíîæåñòâî îñîáûõ âåðøèí. Ïóñòü h Z – âåëè÷èíà, êîòîðàÿ ïðè-
íèìàåò çíà÷åíèÿ: h c h c h l lC P L� � � �� � � � ��, , ( ) .2 Òîãäà ñõåìà àëãîðèòìà ïðè

çàäàííîì çíà÷åíèè Z èV Z � �0 èìååò ñëåäóþùèé âèä.

Øàã n n( , , ... ).�1 2
Âî ìíîæåñòâå âåðøèí V n V V Z( ), ( ) ,1 � íàõîäèòñÿ î÷åðåäíîé ïðåäñòàâè-

òåëüV Z – âåðøèíà vi
Z n V n( ) ( )� – îäíà èç òåõ âåðøèí, äëÿ êîòîðûõ äîñòèãà-

åòñÿ min .
i

i
x Zc h�

Î÷åâèäíî, ÷òî v vi
C

i
PV V( ) , ( ) .1 1� � � ��

Äàëåå îïðåäåëÿåòñÿ ìíîæåñòâî V n V n Vn( ) ( ) \ ,� �1 ãäå Vn – ìíîæåñòâî
âåðøèí vj V n� ( ), äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿåòñÿ íåðàâåíñòâî c n cj i

Z( , ( )) .v v �

ÅñëèV n( ) ,� � �1 0 òî ïåðåõîä ê ( )n �1 -ìó øàãó, èíà÷å êîíåö.
Ïðåäñòàâèòåëåé äðóãèõ ìíîæåñòâ îñîáûõ âåðøèí ìîæíî óñòàíîâèòü ñ

ïîìîùüþ àíàëîãè÷íûõ àëãîðèòìîâ.
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Îñîáûå âåðøèíû òàêñîíà ãðàôà îòíîñèòåëüíî äðóãèõ òàêñîíîâ. Åñëè
äëÿ âçâåøåííîãî ïîëíîãî ãðàôà G V X( , ) ïðîâåäåíà òàêñîíîìèÿ (ðàçáèåíèå)
[4, 5] åãî âåðøèí íà ïîäìíîæåñòâà (òàêñîíû) V k Kk , , , ... , ,�1 2 òî â êàæäîì
òàêñîíå ìîæíî âûäåëèòü îñîáûå âåðøèíû îòíîñèòåëüíî âåðøèí äðóãèõ òàê-
ñîíîâ.

Ãðàíèöà (âåðøèíû, áëèçêèå ê äðóãèì òàêñîíàì)Vk
N k-ãî òàêñîíà – ìíî-

æåñòâî âåðøèí vi , èìåþùèõ min min ,
i j

ijc v vi k j kV V V� �, ( \ ).

Ïðîâèíöèÿ (âåðøèíû, óäàëåííûå îò äðóãèõ òàêñîíîâ)Vk
R k-ãî òàêñîíà –

ìíîæåñòâî âåðøèí vi , èìåþùèõ max min ,
i j

ijc v vi k j kV V V� �, ( \ ).

Âåðøèíû Ãðàíèöû òàêñîíàVk ñîîòâåòñòâóþò åãî îáúåêòàì, êîòîðûå íàè-
áîëåå ïîõîæè íà íåêîòîðûå îáúåêòû äðóãèõ òàêñîíîâ. Âåðøèíû Ïðîâèíöèè
òàêñîíà Vk ñîîòâåòñòâóþò åãî îáúåêòàì, íàèìåíåå ïîõîæèì íà îáúåêòû äðó-
ãèõ òàêñîíîâ.

Ðàññòîÿíèÿ ìåæäó òàêñîíàìè. Ïóñòü äëÿ ïîëíîãî âçâåøåííîãî ãðàôà
G V X( , ) ïðîèçâåäåíî ðàçáèåíèå íà òàêñîíû V k Kk , , , ... , .�1 2 Òîãäà ìîæíî
ïîñòðîèòü âçâåøåííûé ãðàô òàêñîíîâ G V X* * *( , ), âåðøèíû êîòîðîãî ñî-

îòâåòñòâóþò òàêñîíàì, à êàæäîìó ðåáðó ïðèïèñàíà âåëè÷èíà ðàññòîÿíèÿ
ìåæäó ñîîòâåòñòâóþùåé ïàðîé òàêñîíîâ. Ðàññòîÿíèå r kt( ) ìåæäó ïàðîé
òàêñîíîâ V V pk k k, | | ,� è V V pt t t, | | ,� âçâåøåííîãî ãðàôà G V X* * *( , ) ìîæåò

áûòü îïðåäåëåíî ðàçíûìè ñïîñîáàìè (âåçäå c c V Vij i j i k j t� � �( , ), , ).v v v v
1. Ðàññòîÿíèå r kt c

i j
ij1 ( ) min min� – íàèìåíüøåå ðàññòîÿíèå ìåæäó âåð-

øèíàìè òàêñîíîâ.

2. Ðàññòîÿíèå r kt c p pij

ji

k t2 ( ) ( )� �� – ñðåäíÿÿ äëèíà âñåõ ðåáåð, ñî-

åäèíÿþùèõ âñå âåðøèíû òàêñîíîâ.

3. Ðàññòîÿíèå r kt c c p p
j

ij

i
i

ji

j

k t3 ( ) min min ( )� �
�

	




�

�


 �� � – ñðåäíÿÿ äëè-

íà êðàò÷àéøèõ ðåáåð, ñîåäèíÿþùèõ âñå âåðøèíû êàæäîãî òàêñîíà ñ âåðøè-
íàìè äðóãîãî.

4. Ðàññòîÿíèå r kt c i
k

j
t

4 ( ) ( , )� v v – ðàññòîÿíèå ìåæäó ôèêñèðîâàííûìè

âåðøèíàìè (íàïðèìåð, öåíòðàìè èëè ìåäèàíàìè) òàêñîíîâ vi
k

kV� è v j
t

tV� .

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî åñëè äëÿ âñåõ òðåõ öèêëîâ â ãðàôå G âûïîëíÿþòñÿ âñå
óñëîâèÿ ìåòðèêè, òî â ãðàôåG * äëÿ ðàññòîÿíèé r kt r kt r kt1 2 3( ), ( ), ( ) ìîæåò íå

âûïîëíÿòüñÿ íåðàâåíñòâî òðåóãîëüíèêà. Òàêèì îáðàçîì, ýòè ðàññòîÿíèÿ íå
ÿâëÿþòñÿ ìåòðèêàìè.

Âçâåøåííûé ãðàô òàêñîíîâ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí ñ öåëüþ óêðóïíå-
íèÿ òàêñîíîâ â èòåðàòèâíîì ïðîöåññå òàêñîíîìèè è ïîèñêà îñîáûõ îáúåêòîâ
âûáîðêè. Ïðè ýòîì òàêñîíû, ïîëó÷åííûå íà î÷åðåäíîì øàãå ïðîöåññà, ðàñ-
ñìàòðèâàþòñÿ êàê îáúåêòû âûáîðêè äëÿ ñëåäóþùåãî øàãà.

Çàêëþ÷åíèå. Â èññëåäóåìûõ âûáîðêàõ âîçìîæíî ïðèñóòñòâèå «ñîìíè-
òåëüíûõ» îáúåêòîâ: îáúåêòîâ ñ íåäîñòîâåðíûìè çíà÷åíèÿìè õàðàêòåðèñòèê,
îøèáî÷íî âêëþ÷åííûõ â âûáîðêó, îáúåêòîâ ñ óíèêàëüíûìè ñâîéñòâàìè è
ò. ä. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî âåðøèíû, ñîîòâåòñòâóþùèå òàêèì îáúåê-
òàì âî âçâåøåííîì ãðàôå âûáîðêè, ñâÿçàíû ñ äðóãèìè âåðøèíàìè (îáúåêòà-
ìè) ðåáðàìè îòíîñèòåëüíî áîëüøåé äëèíû, ÷åì ñðåäíÿÿ äëèíà ðåáåð ãðàôà.
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Ïîýòîìó ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ñîìíèòåëüíûå îáúåêòû ñîîòâåòñòâóþò Ïåðèôå-
ðèè, Êðàþ è Ä-Ïåðèôåðèè ãðàôà âûáîðêè.

Óñòàíîâëåíèå ñîìíèòåëüíûõ âåðøèí âçâåøåííîãî ãðàôà âûáîðêè ïîçâî-
ëÿåò ïðîâåñòè êîððåêöèþ ñîñòàâà âûáîðêè ñ öåëüþ ïîâûøåíèÿ åå ðåïðåçåí-
òàòèâíîñòè. Àíàëèçèðóÿ ñîñòàâ âûáîðêè, ìîæíî âûäåëèòü òèïè÷íûå îáúåê-
òû, êîòîðûå äîñòàòî÷íî ïîõîæè íà âñå îñòàëüíûå èëè íà íåêîòîðûå áîëüøèå
ïîäìíîæåñòâà îáúåêòîâ. Ê òàêèì îáúåêòàì âûáîðêè ìîæíî îòíåñòè ïðåäñòà-
âèòåëåé åå ßäðà, Ä-ßäðà, Êîìïàêòîâ è äëÿ êàæäîãî òàêñîíà îáúåêòû åãî Ïðî-
âèíöèè.

Èíôîðìàöèÿ îá îñîáûõ âåðøèíàõ ãðàôà âûáîðêè ìîæåò áûòü èñïîëüçî-
âàíà â ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèÿõ, íàïðèìåð, äëÿ èçó÷åíèÿ íåèçâåñòíîé
ñòðóêòóðû õèìè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿ ïî åãî èíôðàêðàñíîìó ñïåêòðó.

Ïðîáëåìà ñîñòîèò â íàõîæäåíèè ôðàãìåíòíîãî ñîñòàâà ìîëåêóëû èññëå-
äóåìîãî ñîåäèíåíèÿ ïî åãî ñïåêòðàëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì, â ïîèñêå ñóùå-
ñòâåííûõ ôðàãìåíòîâ, îïðåäåëÿþùèõ îñîáåííîñòè ñïåêòðà, è óñòàíîâëåíèè
ñòðóêòóðû åãî ìîëåêóëû èñõîäÿ èç ïîëó÷åííûõ ôðàãìåíòîâ [2–4].

Òàêèå èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäÿòñÿ â Íîâîñèáèðñêîì èíñòèòóòå îðãàíè÷å-
ñêîé õèìèè ÑÎ ÐÀÍ, èìåþùåì áàçó äàííûõ î ñïåêòðàõ è ñòðóêòóðàõ áîëåå
÷åì 30000 õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé [2]. Â áàçå äàííûõ Èíñòèòóòà ïðèìåíÿåò-
ñÿ áèíàðíîå âåêòîðíîå îïèñàíèå ìîëåêóëÿðíûõ ãðàôîâ. Êàæäàÿ êîìïîíåíòà
âåêòîðà ãðàôà ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåííîìó ôðàãìåíòó, à åå çíà÷åíèå ðàâíî
åäèíèöå, åñëè ýòîò ôðàãìåíò âõîäèò â ãðàô, è ðàâíî íóëþ, åñëè ôðàãìåíò â
ìîëåêóëÿðíîì ãðàôå íå ñîäåðæèòñÿ. Â êà÷åñòâå èñïîëüçóåìîãî íàáîðà ôðàã-
ìåíòîâ âûáèðàåòñÿ ìíîæåñòâî âñåõ îãðàíè÷åííûõ çàäàííûì ðàçìåðîì ôðàã-
ìåíòîâ, âõîäÿùèõ â ìîëåêóëÿðíûå ãðàôû ñîåäèíåíèé áàçû äàííûõ.

Ñõåìó ìåòîäèêè èññëåäîâàíèÿ, èñïîëüçóþùóþ äàííûå îá îñîáûõ âåð-
øèíàõ ãðàôà âûáîðêè, ìîæíî ïðåäñòàâèòü â ñëåäóþùåì âèäå.

1. Ïî ïîëó÷åííîìó èñõîäíîìó ÈÊ-ñïåêòðó èññëåäóåìîãî ñîåäèíåíèÿ,
èìåþùåãî íåèçâåñòíóþ ñòðóêòóðó, â áàçå äàííûõ íàõîäèòñÿ âûáîðêà ïîðÿä-
êà 30–50 ñîåäèíåíèé, èìåþùèõ ñïåêòð, áëèçêèé ê èñõîäíîìó. Äëÿ ñòðóêòóð
ñîåäèíåíèé ýòîé âûáîðêè íàõîäÿòñÿ èõ ïîïàðíûå ðàññòîÿíèÿ è ñòðîèòñÿ åå
âçâåøåííûé ãðàô. Åñëè íåîáõîäèìî, ïðîèçâîäèòñÿ ýêñïåðòíàÿ êîððåêöèÿ
âûáîðêè ñ ïîìîùüþ óäàëåíèÿ èç íåå ñîìíèòåëüíûõ ñîåäèíåíèé, ñîîòâåòñò-
âóþùèõ âåðøèíàì Ïåðèôåðèè, Êðàþ è Ä-Ïåðèôåðèè âçâåøåííîãî ãðàôà
âûáîðêè.

2. Â ìîäèôèöèðîâàííîì ãðàôå âûáîðêè íàõîäÿòñÿ ïðåäñòàâèòåëè ìíî-
æåñòâ îñîáûõ âåðøèí (ñîåäèíåíèé). Ïî èçâåñòíîìó ôðàãìåíòíîìó ñîñòàâó
êàæäîãî ñîåäèíåíèÿ-ïðåäñòàâèòåëÿ îïðåäåëÿåòñÿ èõ ñóììàðíûé ôðàãìåíò-
íûé ñîñòàâ. Ýòè ôðàãìåíòû èñïîëüçóþòñÿ ïðè êîìïüþòåðíîé ãåíåðàöèè ñî-
åäèíåíèé, ñòðóêòóðíî-áëèçêèõ ê èññëåäóåìîìó ñîåäèíåíèþ.

3. Ïðîèçâîäèòñÿ êîìïüþòåðíàÿ ãåíåðàöèÿ ìíîæåñòâà ñòðóêòóð ñîåäèíå-
íèé, êîòîðûå ïîòåíöèàëüíî ìîãóò áûòü ñîçäàíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ôðàãìåí-
òîâ âûáîðêè. Äëÿ ýòîãî ìíîæåñòâà ñãåíåðèðîâàííûõ ñòðóêòóð ñòðîèòñÿ
âçâåøåííûé ãðàô, â êîòîðîì îïðåäåëÿþòñÿ ïðåäñòàâèòåëè ìíîæåñòâ îñîáûõ
âåðøèí (ñòðóêòóð). Ïîëó÷åííûé íàáîð ñòðóêòóð-ïðåäñòàâèòåëåé óïîðÿäî-
÷èâàåòñÿ ïî ñòåïåíè âîçìîæíîé áëèçîñòè ê èññëåäóåìîé ñòðóêòóðå. Èç óïî-
ðÿäî÷åííîãî íàáîðà ñòðóêòóð-ïðåäñòàâèòåëåé ýêñïåðò âûáèðàåò íàèáîëåå
ïðåäïî÷òèòåëüíûå äëÿ èõ õèìè÷åñêîãî ñèíòåçà.

Èñïîëüçîâàíèå îñîáûõ âåðøèí ãðàôà âûáîðêè ïðè ðåøåíèè ýòîé ïðîá-
ëåìû ïîçâîëèò ñíèçèòü êîëè÷åñòâî ãåíåðèðóåìûõ ñòðóêòóð ñîåäèíåíèé,
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ïðåäëàãàåìûõ äëÿ ñèíòåçà, è òåì ñàìûì çíà÷èòåëüíî ñîêðàòèòü âðåìÿ è òðó-
äîåìêîñòü óñòàíîâëåíèÿ ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèÿ ïî åãî ÈÊ-ñïåêòðó.
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