ПОЛИНОМИАЛЬНЫЙ АЛГОРИТМ ТЕСТИРОВАНИЯ ГРАФОВ НА ИЗОМОРФИЗМ

М.И.Трофимов

Ранее нами был предложен [1] рекурсивный алгоритм для тестирования молекулярных графов (МГ) на изоморфизм и приведено математическое доказательство его корректности. Испытания на выборках общим объемом 95 миллионов МГ показали его высокую эффективность и практическую значимость для решения как общих, так и специальных задач компьютерной химии (КХ). При этом мы отметили трудности теоретической оценки вычислительной сложности (ВС) данного алгоритма. Алгоритм вызвал интерес как у химиков, так и в математических кругах, непосредственно не связанных с КХ, было заявлено, что этот алгоритм имеет полиномиальную ВС [2]. В то же время на основе выявленных в ходе дальнейших исследований свойств алгоритма мы создали его итерационную версию, позволяющую дать строгую теоретическую оценку ВС O(n4), где n – число вершин графа. Версия не содержит ограничений на классы графов и, таким образом, полученный результат имеет высокую важность не только для КХ, но и для фундаментальной математики. Подробное описание и доказательства математических аспектов этого исследования в настоящее время направлено в печать [3]. Особо следует отметить, что полученные результаты свидетельствуют об уникальных возможностях использованных в алгоритме весов вершин – индексах электроотрицательности, отражающих как структуру (топологию), так и состав химического соединения. Положенный в основу метода принцип отказа от полного выравнивания электроотрицательностей Сандерсона отмечен в монографии [4].
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