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Топологические индексы (инварианты молекулярных графов, представляющих химические структуры) находят широкое применение в различных областях теоретической и компьютерной химии:  при построении математических моделей связи «структура-свойство», в задачах кодирования и упорядочивания химических структур, при определении количественных мер молекулярного подобия и т. д. [1,2].
В работе описан общий метод автоматического  конструирования  инвариантов графов различных типов и в любом заданном количестве. В соответствующем алгоритме реализовано моделирование  действий человека, конструирующего инварианты графа для вышеуказанной задачи. Выбор элементарных действий из нескольких возможных вариантов в указанном выше алгоритме может происходить как случайным образом, так и определяться исследователем. Показано, что основные, известные из литературы инварианты молекулярных графов (топологические индексы) могут быть получены в рамках разработанной схемы. В то же время алгоритм позволяет получить принципиально новые пути построения инвариантов графов, в том числе и такие, которые практически не могут быть разработаны человеком «вручную». Предложенный метод конструирования инвариантов графов использован для построения моделей связи «структура-свойство» для физико-химических свойств и биологической активности органических соединений различных классов. 
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Проблема моделирования связи между структурой и свойствами органических соединений является одной из важнейших математических задач современной теоретической химии. Найденные закономерности позволяют прогнозировать свойства  химических соединений непосредственно по их структуре, минуя эксперимент, и могут быть использованы для целенаправленного поиска соединений с заданными свойствами. Одной из важных разновидностей биологической активности органических соединений, привлекающей внимание многих исследователей, является их токсичность [1]. 

В работе предложен и обоснован новый метод моделирования связи «структура-свойство» органических соединений в рамках статистического подхода, основанный на некоторых результатах спектральной теории графов [2,3].  Метод использован для построения  корреляций «структура-токсичность» для некоторых видов токсичности и классов органических соединений. В ряде случаев проведено сравнение полученных моделей с моделями, построенными ранее для тех же данных другими методами, основанными на использовании  квантовохимических параметров. Это сравнение показало, что предложенные модели являются более точными. Некоторые из полученных корреляций «структура-токсичность» использованы для компьютерного поиска соединений с заданными свойствами внутри рассматриваемого класса соединений.
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