
第一章　　图论的基本概念

线）的集合，它是

分别为顶点数和边数和

， ，

一简单图图

如

为多重图， 为具有圈的多重图

）为孤序列 图

图 的 定 义

图论中的中心概念是图

一简单图定义为一有序对

为说明图论的概念，我们首先引进简

，此处

，是边（或的顶点（或点）其元素称为图是一非空集

）是图的）中元素的无向对 ）和

顶点集和边集

表示，而边可用直线或曲线表示

，此图是具

图论的重要特点是图的可视性因为顶点可用小的圆圈或点

一简单图示于图

有标号的简单图，其顶点集 ）为

，

它的边集 ）为

， ，

，或简单表示为

和

，或简单表示为

和 ，边集也可表示为

，

序列允许其中的元素多图论中的另一概念是序列（

为一集合，而 为一序列

同时，一条边可以

连接同一个顶点，此时称之为圈（ ） 个广义图允许有多重边

中

在图论中，两个顶点允许多条边与之相连

图

有一类特殊图为有向图 一有向图 定义为一有序对

）为顶点集，，此 处

及圈

次重复

，

，

单图



两个图同构，即两图相同，同构是指两个图的顶点一一对应

图的同构

而 和 是不邻接的

和 和 是邻接的，同样，不邻接和 相邻接，而

所示，顶点如图一个顶点是共享的
图 邻接和关联的概念

是邻接的，则它们至少有不同的边

的两个相类似，若图）的联（

对于此边是关和点，此时称顶点

是邻接的，则有一条边连接这两个顶

和我们说一个图的两个顶点
具有标号的有向图图

邻接及关联

图为无向图，而且没有多重边及圈

本书中，如不特别注明，均认为

，，

，， ，，（

为一有向图，其中

图 多重图 及具有圈的多重图



步程、行迹、路径、距离及价

边都是图的不变量

对于简单的同构

易于识别。而对于比较复杂的 和
，

问题，因为两图影射时

两对同构图图

图论中有一非常重要的概念是图的不变量 所谓图的不变量

是指某量对于图 的任何同构图都是相同的 由此，图的顶点和

图 的某一步程 是点和边的交替序列

所示

和

其不同的是两图在画法上有差异，如图

图

在图论中，对于同构图的识别是一

！种可能性

别

有

，且起点与终点均为顶点，在此序列中，边的前后

二邻接点与此边相关联，这样的序列也可表示为

（边不显性地表示），而步程长度是步程中的边数 封闭步程为

，即一步程开始并终止于同一顶点，否则，称为开放步程

，而所有顶点均不相同的步程为边均不相同的步程为行迹（

路径（

所有

则不易于识
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的路和图

的行迹为长度是

所属部分将记为分 图

义

的顶点称

之为游离顶点

所示，顶点序列如图

是一步程，它也可表示为

的一路径是长度为

步程，同样它可表示为

是封闭的，而步程和

步程及

用于步程、行迹、 分别为长度是

是开放的

和
路径概念的图

步程径

）或者和 间最短的路径为距离，记为两顶点

为非负量且均为整型，其具有如下性质：

，当且仅当

）；
，

（

）

）
，

）为某一边当且仅当 ）时，即（

为连通图，在图 中，若任一对顶点由路径相连接，则称

，此二点分属于图否则，为非连通图，

和，如图

中的不同部

中

分别由一、二、三部分组成

的顶距离为

由于我们已经引进“距离”的概念，则顶点的价或度则易于定

的顶点（即邻接顶点）称为第一层近邻，距离为

点称为第二层近邻等等顶点

价为的价和度，记为

的第一层近邻的顶点数称为

，它是入射到此顶点的边数

价为 的顶点称之为终端顶点

在图 中，所有顶点价的加和为边数的二倍，因为在加和中

每一条边计数两次

（

（

时 ；

）；

和和 表示，则，分别以另外，顶点的价



分别为边数及顶点数和

的子图，则若图

）的子集：

式中

是图

）

若由图

）

中仅删去一条边

中删除一个顶点点和

的 ）条边

条边若从图

个顶点及

和

）

的一条边及其相连的两个顶点

个顶点和

的子图

全部顶点的子图子图的例子示于图

图

图 的子图的完全集相同， 同构这一猜与猜测图

的完全集，与另一

支撑子图是含原图条边

的，则此子图含图

子图 是指删除图（

含图，则子图

的全部顶含图，则子图

）是）是 ）的子集，

子 图

图图 的组成



正 　　规 图

每一顶点价均相同的图称为正规图（

所证明，但对于其他任意的图

若顶点的

度（价）为 ，则此图称作度为 的正规图

若在一连通图中的全部顶点的度均为 ，则此图称为环或圈

环记为 若 为偶数，则环为偶数，否则为奇数

对于度为 的正规图，则满足：

或

的子图一套属于图图

及某些特殊类别的图测由树图

尚待证明

其意为对于一正规图，仅可能 其一为偶数

若

，一正规图若有

，则仅有一连通（正规）图，此图有两个顶点并有一条

边相连，记为 个顶点，且度 ，则称

在此类图中，每一对顶点均相连接，其边数之为完全图，记为

为：

所示为正规图及完全图图



除链外所有的树均有支化顶点，

树 和有根树图 （黑点表示根顶点）

的顶点，称之为终端顶点树必须具有度为 具有极少终端顶

点（ 具有极大终端顶点（ 个）的树

链和星的例子示于图

个）的树称为链（

称为星（

义

树的重要特征是支化，但支化是直观的概念而并非严格的定

支化顶点的度大于或等于

在一星中极大支化顶点为中心顶点

图以某种方式区分于其他顶点 示出树及有根树的例子

顶点，则其边数为 有根的树是一种树，在此树中有一顶点

没有环的图为非环图 树是连通图的非环图 个若一树含

树

图 正规图和完全图的例子
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但需指出，若公式同样适用于平面图公式此式称为

平面图要分成两部分，一部分是一无限面，另一部分含一个或多个

面，对于平面图公式则变为：

）和面（、边（ ）符合如下关系式：体的顶点（

对于多面平面图是由 在他的多面体研究中所引入的

图 ）和非平面图（平面图（

中的 即就一清二楚了，因为

图出 似乎不是平面图，若将其变换成另一种画法，如图

全图，此图很有名，由 在他的“论平面图”一文中给

图图 为平面图，而中 的完为非平面图，是一度数为

一个图画在平面上，而没有任意两条边相交，则此图为平面

平 　　面 图

图 链和星的例子



示出一立体（图

表示一个无限面

即

其中“

体图，它的平面图即为

图

似：

和其中

为简单起见，一般将氢原子略去，此时结构图称为分子子，边为键

在这类图中顶点为原化学图中的一类为分子图，即结构图

力等等非键作用、反应的某些步、重排、

点间的连接可以是键、键及子、电子、分子片断、原子团及轨道等

点可以是原子、分其共同特征是点及其点间的连接物、簇等等

在化学中，图可以描述不同的内容，如分子、反应、晶体、聚合

化 　　学 图

自由度

分别为平衡体系中不同相的相数、相中成分数及

及 等发现相律与 公式很相

立体（ ）图及相应的多面体

图和一平面图 属于多面



结构和图苯环丁烯的图

及所表征的苯图图

图示于图如苯及其的相互作用

电子间与其第一层紧邻这种图用于描述共轭系统中图

所应用，所以常称为这种图首先由向平面图的连通图

图是一隐氢分子图，而此分子为共轭分子，它是一无

顺便给出扼要的说明

介绍，但是由于在阅读文献时经常会碰到这两个概念，所以在此处

图和另外，对于 图，尽管我们并不打算作详细

是化学图论得以发展的重要原因

即便如此，分子图仍可较好地用于化合物物理化学性质的预测，这

骨架或隐氢图 分子图中一般不考虑几何的、立体及手性的因素



个顶点的连通图

矩阵中元素为：

顶点

其他

）定义为：的距离矩阵一个图

）以为同一边邻接矩阵（见图

地对应一图，而边邻接矩阵则不一定惟一对应，因为二非同构图可

但顶点邻接矩阵惟一边邻接矩阵的定义与顶点邻接矩阵类似

具有多重边的无向图

边权重的有向图；）带有圈的有向图有向图无向图

多种图的顶点邻接矩阵图

图 给出多种顶点邻接矩阵

和 是邻接的

的对称矩阵

对于具有 ）是一个，顶点邻接矩阵

为顶点邻接矩阵和边邻接矩阵

其中，邻接矩阵又分图论中最常用的是邻接矩阵和距离矩阵

图论矩阵

结构及其相应的 图

个 结构中 数等于双键数 图

图是一非连通图，它由一个或多个

所示为苯环二丁烯的

在一成分组成

此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com



若

和

文 献考参

图 距离矩阵的例子

和矩阵的图 矩阵

图 具有相同边邻接 的元素删除则得顶点邻接大于“

）中将距离矩阵阵的例子

图路径（ 给出距离矩

其中 是顶点 间最短的

若



方面的研究都和结构的计算机表达即结构编码密切相关 在介绍

结构编码之前，有必要先介绍一下图及化合物结构的基本概念

化合物结构是一个意义非常广泛的概念 从化合物种类来看，

可分为有机化合物、无机化合物、高分子化合物、生物大分子等

从成键类型看，可分共价结构、晶体结构、离子结构、配合结构等；

依据结构中是否含有不确定基团，可分为确定结构与族性结构，

即 结构

本书中所提到的结构，若无特殊说明，皆是指原子间以共价

键相连的有机化合物的结构，而且一般指二维结构，即拓扑结

构，它只反映原子之间的连接关系，如：

图拓扑结构在计算机化学中是一种非常重要且有用的概念

析专家系统，有机合成线路方案选择，计算机辅助分子设计等诸多

的描述 数据库的登录，化合物结构的存储、管理和检索，结构解

化学信息学中一个最基本的问题就是化合物结构在计算机中

引 言

第二章　　结构编码



结构编码

登录号是在 库建立过程

论中有关连通性、对称性、同构与同态及子图等概念和理论都可

直接应用于化合物的拓扑结构

三维结构有构除了二维结构外还有空间结构，即三维结构

两种和构象（型

椅式构型和手性中心

构型包括顺反结构、

构象则包括构型及各原子在三维空间中的

相对位置

构象二维结构（拓扑结构）

各种结构类型间的层次关系为：

构型

关系不同，即拓扑结构不同的异构体

有机化合物的结构异构体是指分子式相同而各原子之间连接

构型异构体是指拓扑结构相

同，而构型不同的异构体 构象异构则是指构型相同，而原子在三

维空间中的相对位置不同的异构体

一种较好的用于计算机处理的结构编码方案应满足以下四个

基本要求：

要使结构输入简单易行，即要能很容易地把化学家所常

用的标准结构图转化为一种无二义的计算机码

要便于结构信息处理，如结构信息提取、子结构抽提等

同时要能很容易地与其他方案进行相互转化

计算机编码应易于还原为结构图形式

）应具有惟一性，单义性

其中最常用的是二维连接表，而邻接矩阵和连接堆

有机化合物结构在计算机中的存储形式是多种多样的，常用

的方法有线性编码、邻接矩阵、连接表、连接堆栈、拓扑指数编码和

碎片编码等

栈则是连接表的不同表达形式

如

在进行化合物结构的计算机存储、管理与检索时，总是要对

库中的每一化合物结构都赋以一个数值编码作为惟一识别码

登录号，而美国化学文摘的

中任意赋予的，故与化合物自身的结构或性质毫无关系，对任一



从线性编码抽提结构信息及处理都较

表示闭环

在环上位置

表示连在一起的两个其中： 元碳环 表示原子

表示 表示位上有一个氧原子

表示异丙氨基

由于（ 规则复杂，线性编码与其他编码及结构图之间很难

实现快速、准确转换，

为困难，因而线性编码在使用上受到很大限制

如等分别表示单键、双键、三键、芳香键元素可以是非

，而是元素对角元不是合物结构的邻接矩阵形式为：

系统中所应用的化矩阵与图的邻接矩阵不同，在我们的

表示化合物结构的邻接而化合物结构也可用一个邻接矩阵表示

图可用一个邻接矩阵表示，而化学结构就是一个拓扑图，因

邻接矩阵及二维连接表

码如下：

案 它以一个字符串表示一个化合物的结构，如结构 及其

年代又出现了新版本 ）及其他改进方

，年首次提出，在 和 年 对此作了两次修订

）由 于

等人曾对各种线性编码方案作过详细的比较

、线性编码方案主要有 等

线性编码

化合物，从其结构本身无法知道它的 登录号



二维连接表

式

邻接矩阵示意图图

元素略去，重新整理一下即可得结构图的把邻接矩阵中的

、　

二维连接表有多种形式，如

形式 形式

在了结构

表

由于二维连接表中把每个连接键都描述了两次，因而浪费计

算机系统资源，若剔除冗余描述，即得到二维连接表的紧凑形式，

见表

等 表

形

给出

谱图数据库系统中的二维连接

结构 及其邻接矩阵示意于图



式一样，故略去

数据库中的连接表形紧凑连接表只给出连接关系，而其他信息与

系统的连接表

表 结构 的各种二维连接表
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