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ABSTRACT

　　　　　A　method　is　described　fQa．　r・e．”pres．enting　chemical
＄’し：じuc七Ures　hiera：ζchica↓ly－by　1neans　of　a　BCT　（block－cu’ヒpoint
re：じe母），which　is　q　struc’ヒ匂：ral　unit　having　chemical　significance．
Menory　requirements　and　the　1’1”exib．　i．．．．；．i．　ty　c　f　datd　maniD．　ulation

a．　r．e　improved　compared　wit．h．　di，．re．．ct　pro．　ces＄ing　of　a　adjacency

耳真atr■ces．
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BCT　REPRESENTAT工ON　O：F　CHEM工CA］l　STRUCTURES

［rakashi　Nakayama　and　Yuzuru　Fujiwara

1．　工NTRODUCTION

　　　　　工nprocessing　s七ruc’ヒuraユ　informa『ヒion　abou’ヒ　chemical

compounds　by　compu’ヒer．，　memory　efficiency　and　processing』’ヒime’

depend　largely　bn　the　method　of　xepresentation．　Graph　thetory’

has　been　a』powerfUl　七〇〇1　in　士ep：re’senting　a　struc七ufe　in　tさrmざ

of　graphs　bY　assigning　atoms　and　bonds　to　vertices　and　edges．’

One　of　●ヒhe　’ヒypical　methods　is　a　s’ヒructure　representati6n　by

a　connec七ion　table．1　　The　adゴacency並atrix　can　rep：reseht　・ヒhe

connectivity　reiation　of　a　chemical　structure，　and　inost’bf ：the

struc・ヒural　information　lis　contained　in　a　connection　・ヒable’．

Prac七ically　r　the　compact　connec・ヒion　table，　such「as‘・ヒho忌e　dev士sed

by　Gluck，2　is　effective　fouc　saving　storage　requirement　i”Hdwbver，

it　is　no’ヒ　easy　to　use　a　connection　’ヒable　directly　and・6fficientユy

in　various　application　systems，　such　as　a　substructure　search

system．　These　problem．s　are’due　to　the　concept　of　chemicai

structure　as　simply　a　connectivity　relation．ship　among　atoms．

Aq’ヒually，　when　an　obser▽er　recognizes　a　chemical　lstructure，　the

direct　connectiQns　among　atoms　are，　n．　Qt　alwa’ 凾刀@basic　to　Auhe

recogni・ヒion．　　工t　is　believed　・しha・ヒ　・ヒhe　variOus　intermediate　l

c．Qnce．pt＄．．　between　c．heraical　compounds．　and　ae．om＄　ar．　e　’organized

hier．　airchically！　and　t．hat　th．ey，　ar．　e．．　prQ．per－lyu－　sele¢ted　during　the

recognizing　procedure．
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　　　　　We　have　・ヒried’to　describe　a　chemical　struC・ヒure

hierarchically　by　means　of　no’ヒ　only　the　structural　unit　”atoM　vv　r

but　also　・ヒhe　intermediate　concep’ヒ　”blocklv．　The　block　used

here　is　defined　graph　・ヒheoretically，　and　it　　is　believed　that

the　block　has　some　kind　of　chemical　meaning．　And　that　is　one

of　・ヒhe　reasons　why　a　”block”　is　used　as　an　intermedia’ヒe

sturc’ヒural　unit．　By　introducing　a．block，　a　chemical　structure

is　descriogd　in　the　intermediate　form　of　tree　structure，　called

a　block－cutpoint　tree　（BCT）．　The　canonical　form　of　a　tree　is

obtained　simp　ly．　　工t　is　sufficien’ヒ　：εor　’ヒhe　descrip’ヒion　of　blocks

to　prepare　a　lt、block　dictiona：ryll・　．This　leads　to　maゴor　savings

in　memory，　as　explained　later．

　　　　　MeVh・ds　t，・represen七chemical　structures　may　be　divided

into　ewQ　．sy＄tems．　One　is　called　linear　notation　systems　apd

the　Q・ヒher　is　called　’ヒopological　sys’ヒems・　Many　sys’ヒems　have

beep　devised　and　irnplemented　gor　v．arious　Purposes4．一ii　The．BcT

icepresentat．iqn　of　chemical　struqtures　belong＄　to　the　latter

category．

工1．　BCT　REPRESENTAT工ON

Z・　．12gt　SLnESil，g！2Ef　i　n　i　t　i　o　n　s

　　　　　A冒，graph賢l　G　is　fQrma工ly　deno’しed　by　a　dQuble’ヒ（X’U）’wh孚re

X＝｛xl，　．．．r．xn｝　is　a．　＄”et　of　”vertiX’ces”　an．　d　U＝一　｛uy　e，．！　u．m，1　＃．．s

a　set　of　’ 撃?р№?刀h　whi¢h　ar．e．，　th，　e　e．．．Z．eA．．m．．en．．t＄．．　p．．　f　t．h．　e，　Cq．r．　te．．＄．tan　ppod．u．pt．

。f　X・XXX　＝　｛（x，　y）lxεX，　yεY｝，12・　13エf　the　edge＄加Uha▽e　pQ・

direction，　the　graph　i．．＄　”n．　ondiTGc．t．ed．”，　A．　”path．”　4．n一．　G　1．　sv　any

sequence　Of　edge昌　in　WhiCh　the　final　ver『ヒex　of　a亘　eq9’e　典§　tぬe

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　騨2一



initial　ve：rtex　ofセhe　next　one．　A冒曜looP層暫is　an　edqe　whose

in士ヒial　and　final　vertices　are　the　same．　A　”cycle　v，　is　a　path

xle・・x吹@where　the　±nitial　vertex　xl　coincides　with　the　final

vertex　xl　coincides　with　the　Einal　vertex　xp．　A　graph　is

”connected”　ifr　for　any　two　distinct　vertices　of　X，　there　is

at　least　one　path　between　the　two．　The　number　of　edges　joined

to　vertex　x　is　caUed　the　”degree”　of　vertex　x　and　is　denoted

by　deg　x．　The　”length”　of　a　path　xoxlx2・．．．xn　is　the　number

of　edges，　n，　in　the　path．　The　”distance”　d（xl　r　x2）　is　the

length　of　the　path　between　the　two　vertices　xl　and　x2．　A

graph　is　”simple”　if　the　following　conditions　are　satisfied：

（1）　it　has　no　loops　and　（2）　’ヒhe　number　of　edqes　between　any

’ヒwo　distinc：ヒ　vertices　is　at　most　one．　Given　a　graph　G＝　（X，　U），

a　”subgraph”　is　the　graph　G’＝　（Y，　（YxY）AU）　with　YcX．　A　”tree”

is　a　connec’ヒed　qraph　wi’ヒhout　a　cycle．　Agraph　G＝　（X，　U）　is

a　”bigraph”　or　a　”bipartite”　graph　if　the　set　X　can　be

partiti・ned　in七。　tw。　subsets（X＝XluX2’Xl（X2＝φ）s・七hat　all

edges　in　U　have　one　terminal　vertex　in　Xl　and　the　other　in’X2．

Aver『ヒex　x　is　a”centra1”vertex　if　x　is　a▽ertex　of　a　connected

g．raph　such　that　the　maximaZ　distance　from　x　is　minimal．　A

chemical　structure　can　be　regarded　as　a　nondirected　connected

simple　graph．　The　concepts　of　a　cutpoint　and　a　block　are　used

to　define　BCT．3　　A　vertex　x　is　a　vt　cu’ヒpoin’ヒ1冒if　the　removal．of

x　S－ncreases　the　nurnber　of　connected　components　of　the　graph．

A　c．onn．ected　g．　ucaph　G　is　”nonseparable”　if　G　has　no　cutpoints．

A．　”block”　of　grap．　h．．　G．　is　a　maximal　nonseparable　subgraph　of，．　G，．．’

Now　a　”B．CT．　（bl．ock一一cutpoint　tree）”　is　defined　for　a　given　graph

G．　as　follows；　T＝（Z，　W）　is　a　block－cutpoint　graph　of　G

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　－　3　一
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（denoted　as　bc（G））　if：　（1）　Z　＝CUB　is　a　set　of　vertices　where

C＝｛Clr　””r　Cn｝　iS　a　Set　of　aU　cutpoints　of　G　and

B＝｛Blr　’”r　Bm｝　is　a　set　aU　blocks　of　G　（Bi　signifies　a　set

o£　vertices　of　a　block）　and　（2）　W＝｛Wl　r　”“，　Wz｝

＝｛・（Bi’cゴ）1BiεB’cゴεC’cjεBi｝・エn・ther　w。rdsr　a　graph　is

a　bc（G）　if　the　set　of　vertices　is　the　union　of　a　cutpdint’set

and　a　block　set，　and　all　edges　have　one　’ヒさrmihal・in　a　cutpoint

set　and　the　o’ヒher　in’a　block　set　whe：re　’ヒhe　cutpoint　is‘contain．ed

in　the　block．　Abc（G）　has　・ヒhe　followin《す　properties：　（1）　it　iS

a　bigraph，　（2）　it　has　only　one　central　ver’ヒeX，　（3）　it　is　a　“ヒree　r

and　（4）　terminal　vertices　are　blocks．　A　bc（G）　is　called　a

block－cutpoint　tree　（BCT）　because　of　property　3）；・we　use　”BCT”　”

hereafter。　　Cutpoin・ヒs　and　blocks　of　a　gtaph・are　illus●ヒrated

in　Fiqure　l．　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　［F工G　l］

2．　　　BCT　Represen’ヒa’ヒ■on

　　　　　：Figure　2　shows　the　struC’ヒure　of　dholes’ヒero16　　The　upper

rep：resentation　is　●ヒh（P・usual　one　and　’ヒhe　lower‘is　i’ヒs　BCT

representation．　　rヒ　is　shown　tha・ヒ　the　BCT　i』s　a　biparti’ヒe’t；reeご

with　blocks　（white　circles）　and　cutpoints　（black　circles）．

A　canonical　form　of　the　bipattite　conhectibn　t．able　of　BCT

（called　a　BCT　table　hereafter）　is　used・as　the　da’ヒa　forma’ヒ　fo：r

c。mputer　use．　F・r　a　BCT』 翌猿ｵh　m　bl・cks－ahd　h　CutpQintS，　r・W

numbers　and　c　olumn　numbers　of’an　mxn　matrix　eorrespond　tQ　t，　he

bloCk　and　cu・ヒpoints　iden・ヒifiers，　七e白pectively．　An　eユement　Of

amat「’x　aiゴ＝’means　that　Bi”s　adjacent　to　c」’anｧaiゴQ
means　that　Bi・is　not　adゴacent　t。　c」・An　exampエe　Qf　a　BCT

table　is　shown　in　Figure　3．　A’canonical　fosc．；．p．　of．　thi＄　BCT

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　－　4　一
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table　is　obtained　by　’ヒhe　following　procedure：

a）　Generati6n　of．　BcT　canonicai　form

　　　（a）　Acentral　ver’ヒex　i串　assigned　・ヒ。　・ヒhe　root　of・BCT．　　（As

　　　　　　there　is　only　one　central　vertex，　according　to　BC［V

　　　　　　property　．（2），　the　root　is　uniquely　determined．）

　　　（b）　A　vertqx　x　．belongs　tQ　level　i　if　d（x，・xo）＝　i／，　where　xo

　　　　　　is　the・root．　（The　；oot　i’s　on　level　O，　and　no　other

　　　　　　vertex－belongs　to　leVel　O．）

　　　（c）　Vertices　in　level　i　are　arranged　by　the　foliowing　rules

　　　　　　in　ascendteng　order　of　i．

　　　B1t2］，gELI　e　1．　ve　r　t　i　d　e　s　w　i　th　a　c　dmmon　p　a　r　e　n　t　a　r　e　c　o　ll　e　c　t　e　d　in　to

　　　　　　one　group．　Vertices　in　a　group　are　arranged　continuously

　　　　　　in　a　level　hext　to　thd　parent．

　　　Wtle　2．　Vertices　in　a　group　are　arranged’in　descending　order

　　　　　　of　the　number　of　descendan・ヒs。

　　　Rule　3．エf　tw・『vertices　in　a　gr・up　have　the　same　number。f

　　　　　　desc6ndants，　subttees　whose　roots　are　the　・ヒwo　vertices

　　　　　　are　constrUcted　ac’cording　to　rule　1　and　rule　2．

　　　　　　CQmparing　two’sequences　of　descendants　of　two　subtrees

　　　　　　1．dxicog．tap．hicaily，　two　subtrges　（thdrefore　vwo　Vergc．es

　　　　　　corx．e．　sponding　to　the，　two　roots）　are　arranged　in

　　　　　　lexicoqraphical　descending　order．　　工f　七he　two　sequences

　　　　　　a；re　the　same，　’ヒhe　arrangement　is　arbitrary　and　the　・ヒwo

　　　　　　SUb七reeS　are　eqUiVaient．

一　5　一



（2）　BCT　canonical　form　is　converted　to　the　canonical　BCT

　　　table　according　to　the　following　rules．

　　　（a）　Le・ヒ　m　and　n　be　the　number　of　blocks．and　cutpoints，

　　　　　　respectively，　m　rows　and　n　columns　are　assigned　tp
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　イ

　　　　　　blocks　and　cutpoints，　respectively．

　　　（b）　Rows　and　columns　are　divided　among　the　levels．

　　　　　　Arrangemen’ヒ　of　’ヒhe　：Levels　is　shown　by　：Fig』ure　4a　or　b・

　　　（d）　Arrangement　in　a・level　of　the　BCT　’ヒable　corresponds

　　　　　　’ヒ。　the　order　of　BCT　canonical　form　ob’ヒained　by　（1）．

［F工G4］

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ノ

　　　　　Examples　of　BCT　canonical　form　and　a　canonical　BCT　table

are　shown　in　Figure　5．　The　size　of　・ヒhe　adゴacency　ma・ヒrix　of　　　［：F工G　5］

BCT　is　（m＋n）x（m＋n）．　On　the　other　hand，　the　size　of　a　BCT

table　is　mxn，　illustra’ヒed　by　shading　in　Figure　6．　Thus，　セhe　　［F工G　6］

memory　space　occupied　by　the　BCT　table　is　m・n／（rn＋n）2　to　that

by　the　adjacency　matrix・（エf．m‘・“・n’．　the　BCT　table・ccupies

one－four’ヒh　of　the　memory　sp耳ce　of　●ヒhe　adゴacency　matrix．）　　：［f

a　given　g’raph　G＝　（X，　U）　is　a　’ヒree，　the　number　of　vertices　Qf

BcT　derived　from　G’ 奄刀@twice　the　number　oE　l　x　l．　when　twnfu　l　X　l，

the　meirnory　size　of　BcT　（m・n＝lx12）　is　egual　to　the　size　o．　f　the

a（aゴacency　matrix。　Figure　7　shows　several　relatiopships　　　　　　　【F：［G　7】

between　graphs　and　thdir　BCTs　concesc．　ning　th．e　numb．　e．r　c　f　verti．c．　e．s．

As　shown　there，　the　number　of　vertice．　s　of　BCI　vqsc．　i．．esv　g．　reatly　e

according　to　the　type　of　original　graph．　T］　e．　ty．　p．　e　whi．．ch

increases　●ヒhe　number　of　vertices　maxima↓：Ly　is　（a），　and　the

s七ρraqe　nerded　is　m・n一（N一・）（N－2）くN2’Whrre　N課戸1’s・that　it

does　not　exceed　the　size　of　the　adjaceney．．　ma．　tri．　x　Qf．　t一，h．．e　p．　r．　ig．　inal．，

graph．工n　case（d），the　number　of　vertices　of　the　BCT　decreases

一一　6　一



rernarkably，　with　great　improvement　in　the　efficency　of　memory

use・As　shown　late「’七he　info「mati・n　c・pcerning　the．internaユ

（ring）　structure　of　the　blocks　is　given　by　the　block　di．cPipnary．

On　the　o七her　hand，　’ヒhe　canonical　tree　representation　by　the

Ed　monds　algorithmi4　needs　3ust・　N　（i．e．，　it　is　a　sequency　of　N
　　　　　　　l

figures）．　Each　figure　requires　several　bits　to　represent　the

number　of　descendants，　while　the　BCT　table　requires’　only　1　bit

for　1　number．　Therefor，　the　canonical　repre．sentation・of　a

tree　by　the．　Edmonds　algorithm　requeres　k，・N　bits，　as　compareq

with’ヒhe　BCT　Vable　which　requires　m・n　bits，　where　k　is、the

numberl　of　bits　necessary　to　rePresen・ヒ　on臼　number。、Fiqur6　8

sh・ws　the　beha▽i・r・f　the　number・f　bi七s．required　in　the　case、

of・m＝＝　n．　lf　k＝16，　memory　size　required　by　the　BCT　table　is

less　than　that　of　sequence　representation　for　Nく64。　’Th‡s

implies　’ヒha七　七he　BCT　table　requires　at　most　the　same　memory

s二Lze　as　sequence　representat年on　for、pract■cal　use．　A　BCT

table　has　an　advantage　ovbr　other　methods　with　respect’．一to．・．

simplicity・of　manipulation，　owing　to　the　block　dictionary．’

The　relation　between　the　BCT．　table　and　the　block　dictiqnary・

is　shown　・in　Figure　9．・　Blocks　are　repxesented　by　qolors・（’i．e．r’

iden七ifiers）r　so　七hat　required・memory　size　is　economiz6d

greatly　by　this　file　organiza’ヒion．　　Thus　the　bipartite　BCT

table　is　selected　as　a　data・format．　　The　internal　struc・ヒure

of　a　block　i・s　the　content　of　．the　block　dictionary　（see

：Figure　9），　and　i’ヒ・is　represen・ヒed　in　the　fo　rm　of　a　connection

table．i5　positions　of　cutpoints　are　specified　by　means　of・“niqu．e－

numbering　of　vertices　in　a　block．　This　information　±s　put　．in．

an　interface　fi　le　．r　independen七　〇f　a　block　dic・ヒionary・．　The

［：FエG8］

［F工G9］

一　7　一



hierarchy　of　・ヒhe　structural　information　and　the　flexible

manipula・ヒion　in　・ヒhe　hierarchy　are　jus’ヒified　by　this　file

organ工zatユon・

工工工．　ALGOR工THM

　　　　　工n　order　’to　obtain　a’BCT　table　for　a　given　graph，

cu・ヒpoints　and　blocks　of　’ヒhe　graph　mus’ヒbe　found　before　’ヒhe

qeneration　of　a　canonical　BCT・　An　algorithm　to　find　cutpoin’ヒs

of　a　graph　has　been　previously　presented　bY　Harary，i6　who

in・ヒroduced　・ヒhe　BCT　qoncept　to　graph　theory；　we　have　de▽eloped

qnd　used　the　following　algorithm．

1．　　　Cutpoin’ヒ　Findinq

　　　　　A　graph　of　interest　is　G＝’（X，　U），　where　X＝｛Xl，　’”，　Xn｝，

U⊂X　×・Xt｛（x，　y）lxεX，　yεIX｝　（see　工工．1）．　We　show　the　logical

foundation　of　the　algorithm　to　examine　whether　psX・is　a　cutpoint

or　not．　This　algorithm　examines　aU　the　vertices　in　X．　A

hyper．graph　H　is　defined　as’fpllows．i7　（6＝　（Ei　l　i＝1，　2，　…）

genera・ヒes　hypergraph　on　X　if　6　satisfies　・』he　conditio血s：

　　　　　　　　　　1）　Ei7E¢　for　i＝lr　2，　’r’

　　　　　　　　　　2）　VE，　＝X
　　　　　　　　　　　　　i　l

H＝　（x，s）　is　called　a　hYpergraph，　where　×＝｛Kle　’”r　Xn｝，’ 堰CS．，

’aseセ・f　vertices　and　Ei　is　an　6dge・’A▽ertex’x　i白adゴadent

to　a　ver・ヒex　y　if　there　exists　an　edge　which　con’ヒains　both

vertices　x　and　y・An　edge　Ei　is　adjacent　t・an　edge　Eゴif

Ein　Ej，f　¢．　A　path　of　length　q　is　defined　as　a　sequence

（Xl，　Elr　X2r　E2r　’”r　Eqr　Xq＋1）　satisfying　the　following

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　－　8　一



condi・ヒions：

　　　　　　　　　　1’）　Xlr　’”，　Xq＋leX

　　　　　　　　　　2）　Elr　e”r　EqSg

　　　　　　　　　　3）Xk，　Xk＋IEEk　for　k＝1，…，q

SupPose　x～y　deno’ヒes　that　there　exists　a　path　from　x　to　y，

x一．y　is　the　equivalence　relation．　Equivalent　classes　by　this

eqUivalence　relation．are　calZed　connected　cpmponents　of　a

hypergrapb．　Now　the　foilowing　steps　give　the　cutpoint　finding

algorithm　（pEX　is　a　verYex　’to　be　examined）：

（i）　si＝　（zi，　gi）　is　a　hYpergraph，　where

　　　　　　　　　　Zl＝，｛zla（p，　z）＝1，　zex｝

　　　　gl　＝UA　（ZIXZI）　＝　（Eil’i＝　1，　2．，　…），　IEil＝2

　　　ciasses　sl，　s2i，　e．・，．　s2　are　obtained　by　appiying　the

　　　equivalence　relation　（一）　to　Z　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（These　are　the　connec七ed
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　1’

　　　c・mp。nen七s。f’Sl．）

（2）　suppose　that　ciasses　sl－i，　’”，　sz」一i　（z22）　are　obtained

　　　by　classifying　a　set　of　vertices：

　　　　　　　　　ZJ－1＝｛Zld（Pr　Z）＝J－lr　zEX｝

　　　Then　the　ptocedure　classifying　a　set　of　vertices：

　　　　　　　　　ZJ＝｛zld（p，　z）＝J，　zsx｝

ls・a．s．．fb＝iX：z？．：；．．？，lii／lg・．．GJ）　ls　a，．h￥pergFa．ph・　Nrir“gre

　　　　　　　　　Ti　＝　｛’21’d　（．pr　’z）一i．J，　ay，．　一’　’i　・’fot’・Yesj，1．M．i｝

　　　　　　　　　6＝Un　（ZJxZJ）　＝　（Eili＝　1，　2，　’”）

　　　and

　　　　　　　　6」＝　T　u　8

　　　where　ay，　z　is　an　element　of　the　adjac6ncy．ma・ヒrik’．6f　G・

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一　9　一



　　　Therefore　．Z」　can　be　classified　by　the　equivalence’　reiation

　　　into　classes　Sg，　・・e，　S｛　（lsk〈．．Z．）　which　are．the’　connected

　　　components　of　s」．

（3）　The　following　criteria　decide　whether　p　is　a　cutpoint　or

　　　not：　（1）　・if　the　number　of　connected　component＄　of　s」

　　　、（JFI，．2，3，…r）is　onev　p　is　no’ヒacu’ヒpoint．　（2）工f

　　　．Ti＝　¢’　conneqted　to’sg，’i　（i・＝　i，　・・一e，　z，　e2・2），　p　is　a

　　　¢u七po斗nt・　These’criteria　are　based　on　the　following

　　　definition　or　pxoperties　of　a　cutpOint．　A　verteX・p　is　a

　　　cutpoint　of　a　conne．c．．ted　graph　G　if　anq　onl￥　if　G　becomes

　　　dlsconnected　by　removal　．of．　p．　．　Crite4gn　1　means　a　case

　　　tha七the　numbe「of　connected　gompgn．enpr　has　peen　found　to

　　　be　only　one　at　a　dis’ヒance　J　from　p　（J＝1，　2』，　…　　，　max

　　　diStancd）．　critet　ion　2　tneans　a　casie　that　if　a　dohnected

　　　cOmponent　made　of　Vertices　within　a　diStance　」一1　h’as　been

　　　fQund，　it　is　a　component　separated　from　another　part　of　the

　　　gtaph；

2．　Block　Finding

　　　　　Aterminal　ve：rtex　and　its　adjacent▽ertex　always　cons七itute

a　block，　which　here　will　be　called　a　”［D－block”．　Given　an

original　graph　Go一＝　（Xor　Uo）　and　’a　set　of　terminal　vertices

ToCXor　a　graph　Gl＝　（Xlr　Ui）　and　TIC　XI　，　are　obtained　by　removal

・fTO　where　Tl　i＄・a　set・f　terminal　ver七ices　in　Xl・エf

Gi＝Gi＋1，　a　graph’@Gi　contains　no　terminal　vertices．　T－blocks

are　picked　out　until　the　state　reaches　that　of　Gi＝Gi＋l

acc・rding　．t・the　pr。cedure　sh・wn　in　Figure　lO・The　f・ll・wing［FエG　lO］

procedUre”is’aPplied’tb　a　graph　G＝　（X，　U）　which　contains　no
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’ヒerminals。　Terminal　vertices　of　a　BCT　are　always　blocks

（BCT　property　4）．　The　procedure　i’s　based　on　the　same　idea

as　that　for　T－blocks，　which　picks　out　blocks　from　the　exterior．

But　this　BCT　terminal　does　not　appear　in　the　adjacency　matrix

explicitly．

（1）

（2）

（3）

（a）

A　cutpoint　c　is　selected．

All　ver七ices　in　X　are　classified　according　to　the　distance

from　c：

　　　　　　X”XoU　XIU’”UX．r　XiAX」＝¢（iXj）

Xi　is　a　set　of　vertices　at　a　distance　i　from　c　（Xo＝’ oc｝）．

The　fl。w　sh・wn　in　Figure　ll　gives　the　pr・qedUre　t・pick　［FエG　lll

out　blocks．　　The　details　of　’ヒhe　procedure　P工CK　is　described

as　follows：

SupPose　c．　is　a　cutpoin’ヒ　of　d（cr　c．）＝J，　and　a　set　of
　　　　　　　　　コ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　⊃

vertices　A：

　　　　　　A＝＝｛xld（c，　x）＝」＋1，　．a　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＝1｝
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Xr　Cj

Where　ax，c．　denotes　an　element　of　the　ad」acency　matrix　of
　　　　　　　　　コ

G．　A　hypergraph　H　is　defined　as　follows：

　　　　　　H：（A，　8）

　　　　　　6＝UA（AXA）＝：（Eili＝lr　2，’”）r　IEil＝2

Then　the　connected’components　Blr　’”，　BL　are　obtained　by

classifying　vertices　of　A　according　to　the　equivalence

relation　（一）．　The　number　of　connected　components　obtained

by　extending　Blr　…r　BL　to　the　exterior　does　not　exceed

L．　And　at　least　one　block　is　contained　in　the　connected

components．　　（This　is　warran・ヒed　because　G　is　a　connected

graph　and　c．　is　a　cu・ヒpoin・ヒ　of　G．）
　　　　　　　　　　　コ

一　ll　一



（b）

（c）

（d）

（e）

There　always　exists　a　vertex　which　is　farther　than　c」

from　c，　so　le・ヒ　k＝2　initially．

Connected　components　Bl，　o．．，　BL　are　extended　as・　follows：

A’family　of　sets
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　l

　　　　　　T＝　（Tl．　r　’”r　TL）

　　　　　　［［IL＝｛xld（c，　x）＝J＋k，　ax，b＝lr　beBi｝

is　generated・’ Gf　Ti一φf・r　s・me　i’Bi　yie斗ds　a　b・・ck・

エfT＝φ’the　pr・cedure　ceases　t・extendr　and　B1’’’ BL

are　blocks，　respec七ively．　：Now　supPose　T　contains　no　empty

sets7　a　hypergraph　H＝　（A，　8）　is　constituted：

　　　　　　A一～幹i）∪～聾i）

　　　　　　IEI；＝＝Tu」itB，　jB＝（Bl　r　’”r　BL）

Aset　A　is　classified　in七〇equivalen’ヒclasses（connec’ヒed

componen’ヒs）　according　’ヒ。　the　equivalence　relation　（～）：

　　　　　e　＝　（cl，　…，　ck）

Connectivity　of　Clr　．・e，　Ck　with　the　other　part　of　G　is

examined（see　Figure　l2）・エf　Ci（theref・re　Ti）is　adゴacent［FエG　l2：

to　・ヒhe　vertex　of　a　distance　J＋1く一l　or　J＋Kr　the　extension

ot　Ci　does　not　yield　a　block．　Therefore　Ci　is　removed

from　（1．　Af・ヒer　examination　of　this　connectivity，　a

family　of　classes　e　gives　new　classes　（subscript　L　may

be　renewed）：

　　　　．B　＝　（Bl，　…，　BL）．

k　is　increased　by　one：　k・←k＋1．　工f　k　exceeds　maximal

distance，　Bl，　’”r　BL　yield　blocks，　respect±vely．　Otherwise，

the　procedure　is　repeated　from　step　c）．
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　　　　　　　　工V．　EFF工C工ENCY　O：F．CUTPO工NT　F工ND工：NG　ALGOR工THM

　　　　　The　final　sta’ヒe　of　class　genera’ヒion　is　illus’ヒra七ed　in

Figure　l3．　　The　vertices　enclosed　by　a　dotted　line　cons・ヒi七ute　［F工G　l3］

classes　at　・ヒhis　s・ヒage．　　Figures　l3a－e　are　七he　cases　that　●ヒhe

cases　that　・ヒhe　reference　ver’ヒex　is　not　a　cutpoint，　and

：Figures　l3f一一h　are　the　case　of　cu・ヒpoints．　For　example，　case

a　shows　that　七he　number　of　classes　is　only　one　a’ヒ　a　distance　l．

Case　f　shows　that　the　nurnber　of　c1asses　is　three　when　one　of

’ヒhe　classes　completes　the　co：nnected　component　（which　means
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　－　1

・ヒha・ヒ　・ヒhe　remo▽al　of　the　reference　ver七ex　increases　the　number

of　connected　compgnents）．　As　is　shown　in　Yhese　figures，　the

processing　’ヒime　depends　upon　the　number　of　ver’ヒices　processed

unti1　’ヒhe　nearest　connected　component　is　found．　Therefore，

the　vertices・wi’ヒh　deqree　2．on　a　cycle　are　found　to　be　non－

cutpoin’ヒ　at　a　distance　n／2　（n　e▽en）　or　（n－1）／2　（n　odd），　where

n　is　the　number　of　vertices　dontaining　the　reference　vertices．

（Cases　a，　b，　and　d　in　Figuxe　13．　are　the　examples　when　n＝3，

6，　and　6　r　respecti▽ely．）．　工n　’ヒurn，　the　degree　of　the　reference

vertex　qives　the　upPer　limit　of　’ヒhe　number　of　classes，　so　i’ヒ

is　almost　always　less　than　5　if　a　graph　is　a　chemical　structure．

　　　　　The　efficiency　of　the　block－finding　algorithm　is　es’ヒimated

similarly．

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　V．CONCLUS工ON

　　　　　Ahierarchical　represen’ヒa’ヒion　of　chemical　structure　is

useful　from　the　viewpoint　oE　processing　time　as　well　as　memory
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requirements．　A　block－cutpoint　tree　（BCT）　is　used　to　represent

chemical　structures．　The　algorithm　to　construct　a　BCT　was

writ・ヒen　in　AP：L　and　implemented　on　’ヒhe　IBM　5100．　　工nput　da’ヒa　’ヒ。

・ヒhis　algori・ヒhm・are　in　the　form　of　an　adゴacency　matrix　of

compounds．　The　compound　file　and　block　dictionary　have　been

designed．　The　compound　file　is　a　se’ヒ　of　BCT　representations

of’ モnMpoundS　and　1・ヒhe　topological　relationship　among　blocks　is

described．、　Fur・ヒher　structural　informations，　such　as　a・ヒomic

identification，bond　typesi　steric　relations　etc．，　are　described

in　a　block　dictiona’ry．’Complica’ヒed　structures　need　another

：fi16　・ヒ。　describe　substituted　po　si　ti　ons　（i．e．，　cu’ヒpoints），

symmetryr　steric　relations，　and　so　on．　These　will　be　utilized

in’a　apPlication　sys「・ヒems’　such　as　subs’ヒruc’ヒure　search，

aut6matic　ahalysis　of　spec・ヒra，　and　molecular　design，　which

are　being　devel’oped　i’n　our　laboratory．
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Bl B2
z

B4

Bs

Figure　L　別㏄ks　and　cutp◎ints　of　a　graph　C．｛B】，　B2，　B3，

a　set　of　blocks　and　（Ci，　C2，　C3，　C4］　is　a’set．　of　ctitpoi’ntsl

B，，　Bsl　is

o

e

b｛ock

c　uip　oint

Figure　2．　．Strgcture　represent4tion　o．f　“cholesterol”．　The　upper

represFntation　is　a　usuai　notation　and　the　lovver　is　a　BCT　re’ 吹f

窒?|

sentat！on．

4
6

s
3t12　11 10 9 8 7 3

4　“12 5 6 7 8 9
2

1

1　　2　　3　　4　　5　　6　　7　　8　　9

1 1

2 1

3 1

4 、

5 1

6 1

7 1　1
8 1　1
9 1　1
10 1　1
11 1　　　　　1
12 1　1　1　1

Fig町e　3．　Example　of　BCT　table　12　’biockS　and　9　cutpoints．
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｡

K

　　　　　　　　　　　（a）　（b）

Figure　4．　Arrafigement　of　the　levels：　（a）　BCT　table　with　a　cutpoint

root；　（b）　BCT　table　with　a　block　root．

　　　　　　　　　　　　　　6

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　1　　　　　t　　　　　l
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　l　　　　　t　　　　　l
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　615　7i2　81’1　349

　　　　　　　　fi　O－　　Xh　9　“；4－L；一“
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　i．Ollii．i　it

115

122 V8

G3Nr4　k　，／ill　li．；1　i　i

　l　4　5　2　　　3
　　　　　　　　　　　　　（a）　（b）

Figure　5．　．　BCT　canonical　form　（a）　and　canonical　BCT　table　（b）．

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　n

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　t－VY一一N

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　m

Figure　6．

parL

B

c

0

0

　　　　　　　　　　　　　　B　　C

L一一一一vp一一一一一’

　　　　　　　　　　　　　　　m＋n

BCT　table　in　adjacency　matrix： B．　block　part；　C，　cutpoint
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1 2 ．　　　　　■　　　　　電 N

（a） （b）

（c） （d）

Figtsre　7．　Graphs　and　their　BCTs．

o

　　f（n｝＝n子

（BCT　tab｛e）

：

：

：

富

：

；

言

：

書

韮

塁

1

　g（n｝＝2kn

〈sequence）

2k
n

Figiu？　8t．．Nu一　TTibe；　of　bits　occupied　by　a　graph．　n　＝　（nurnber　of　BCT

venice）／2k　bits　for　a　vertex．
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cl　…　　Cn

Bl

：

一

Bm

BCT

竃a　ble

BIO

Bm

Bi

BF

Bm

Bl

figure　9．　Relation　between　BCT　table　and　block　dictionary：　BID，

block　identifier　table；　BF，　block　file．

i－o

一

　　termina星

exist　in　Gi
　　　　　？

ne

yes

pick　out　T－btocks

　　and　register

G｛．1　・t一一一　Gi－Ti

i←iや1

Hgure　l　e．　PToced　ure　to　pick　out　T一・blocks．
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i＝　1，m

any　　　　　　　　　no
q」｛point　in　X油＿i◆i
@　　　　　　　？yes

j＝1．　K

pi亡k　out　blocks

iprocedure　　P竃CK）

register　b吐。（：ks　　B1．・・㌔BL

G←G一（Blu　…　　UBL）

continue

　other　cutpoints　？
凾?

no

continue

er’ro「
⊂とess

’　F！gure　l　l．　Procedure　to　pick　eut　blocks．

J＝3

k＝3 2

　　｛4　5 ・・

D．

　　　　　　　　ロ　　　　　　　ち

　　　　｝　1　6｝
cユ　∫　　51　　　・・”

一・4．　”．．・一・1・一・”

鱒’。・．鱒●P．’ 蝿黶B開響。塵’。「響曹’．’㌦

　t
　t．一

．・1

　t
　冒

Cs

figure　12．

to　vertex一　b．

Ca　　C雪

lo
毒

1・

：

：

o

1

3：
：：

　：・

　1・一
4

　　　　　　　　　i　3i　4’　’5ib

　　　　　　　　　　　　　　l　　　　　　　　　l
　　　　　　　　　　　　　　「　　　　　　　　　鵬
　　　　　　　　　　　　　　零　　　　　　　　　　●
　　　　　　　　　　　　　　星　　　　　　　　9

　　　　　　　　　　　　　　J　　　l

　　　　　　　　　　　　　　　　　　J．k・一S

CIass　C2　should　be　removed　because　vertex　a　is　adjacent

　5，　，6a；C2
．o　　　，響」o曜・　　・，．膠↓■．・■．●

　　1　　　　　竃

　　　　　　ロ
　　　　　　＝

　　　　　　：

　　　　　　；

　　　　　J・◆k

一一　21　一



（a　）

（b）

（c）

（d）

　o
　　　　　：”1　］，

　　　　，’　N　　’　一，

：一　l－一一i　．一一一一一一一一一一一一一一

N・一・“’

@s”
Q’　3’；

’．一一・一．．　Oi’1’一　’N
：’ Qq’”：・．　p－f一一q　i
：’ hX．1”・）t（．．・“’　N　G

三　　　　　　　　　　2’　3’∫

㍉2　　　 2　3三3「『●’●’』’●”

　　　　　　　　　””””h”’．““’1’　2”’一・．．

iStr’〈’”：〉”ib：k－ik〈r　’”＞S，

i　　　　　　’●’『　　　3三3’三

：．　1／X　一1’　2’　．．＝’

：・3　3i3・2．．．．．・d一

　　　　　　　　　　　　．＿＿＿一・・．．●i．．｝　　　　0　　　
．．‘，…

@．，9●，璽三…；●毫

　　　　　　　ゴゴ9’．2　、…・・’”　　1

　　　　　　　　’。．　　　　　1’2’　　ノ

　　　　　　　　　　　　　1：；；i〈r3£3’　2’　3’，：

i　1’s．；

（e）

o

　　”’1””’s

．．．．＞5ill一

（f）

：’@1

：：　1

　　　　．◎嗣軸●

’一一　三10、

　　o　），e：．

i1’　，：

i2　　1幽

　　　　　　．”〇三1’

　2’　1’S

2’

（g）
・．　2’

（h）

　　　　　　喜　1’；
C”…．　o　．；．tr”　，t

Cl・．；’　X．1．．，f

’・’ @　三　1．∫

figure　13．　Final　states　of　Flass　generation．　Nu．．rpbe．rs　1，　？，．3，　etc．，

deV獅盾狽?@the　distance　from　the　reference　vertex　（black　circle）．
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