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SUmmRY

A　method　is　presented　for　organizing　a　graph　database，

which　is　based　on　’ヒhe　representation　of　chemicaユ　struc－

tures　in　terms　of　BCT　（　block－cutpoint　tree　）．　rt　is

usefui　for　quick　substructure　searchr　for　saving　memo－

ry　as　well　as　for　convinience　in　structure　generation．

The　database　consists　of　four　files：　a　master　file，　a

biセ　sequence　file　of　fixed　length　records　whic尊　gives

block　cpmponents　of　．compounds，　a　BCT　fiZe　’Nwhieh　gives

『ヒhe　BCT－struc’ヒures　of　compou：nds，　and　a　block　file　which

specifies　the　blocks．　These　files　are　organized　recur－

sively　and　hierarchically，　which　makes　it　easy　to　pro－

cess　structural　information　of　cornpounds．
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：NTRODUCTrON

　　　　　工nforrnation　abou・ヒ　chemica＝L　structu：res　is　essential

in　many　apPlication　systems，　such　as　substructure

search，　structure　e：Lucidation　from　spectral　data，　drug’

design，　and　synthesis　route　analysis．

　　　　　Atypical　database　of　chemica］．　s’ヒructures　has’ヒhe

data・in　the　form　of　connection　tables　or　adjacency　ma・一

t：rices．　　Databases　of　セhis　type　are　independent．．　of　ap－

plica’ヒions，　and　the：refore’universal，　but　a：re　not　neces－

sarily　rfficient　f。r　structural　data　pr。cessing　such　as

access　to　data　through　a　substructure　as　a　key　or

searching　a　se：ries　of　compounds　with　simiユa：r　s’ヒruc－

tu：re　S．

　　　　　0：ne　of　the　maゴor　problems　in　computer　handling　of

chemical　struc’ヒures　is　the　expユosive　increase　of　time

and　space　complexities　due　to　the　inc：rease　in　’ヒhe

n㎜ber　of　atomic　combinations．　ApPlication　systems

should　be　designed　’ヒ。　reduce　these　complexi’ヒies．　The

so：Lutions　are　in　’ヒwo　di：rections：　to　imp：rove　process‡ng

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　algorithrns　and　’ヒ。　improve　’ヒhe　method　of　represent：Lng

chemical　st：ructures．　Many　efforts　have　bee：n　made　i：n

both　di：rec’ヒions，　and　a　typica：l　method　in　the　second　di－

rectio：n　is　the　screen　sys’ヒem　for　substructure　search
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［i－3］．

　　　　　Our　chemical　structure　database　organized　by　BCT

（block－cutpoint　’ヒree　）［4コ　is　also　one　of　the　a・ヒtemp・ヒs

in　the　la’ヒter　direction．　This　database　is　universal

and　independent　of　particular　applications．　rt　is

constructed　so’that　time　and　space　cornplexities　may　be

substantiaily　reduced，　for　effective　use　of　information

about　chemical　structures．

　　　　　Zn　a　chemicai　structure　database　（　CSDB　・）r　the

representation　of　s’ヒructu：re　should　not　use　oodes　that

simpZy　identify　compounds　and　requixe　an　algorithm　to・

assign　unique　and　unamb’iguous　codes．　These　codes　are

of　lit’ヒle　use　from　the　da’ヒabase　point　of　view　unless

they　aace　recursive　and　suitabie　for　screening．　The

present　da’ヒabase　has　taken　this　in’ヒ。　account　and　does

not　deai　with　atoms　directZyfi　but　uses　a　block　consist一一

ing　of’ 唐?魔?窒≠戟@atoms　as　a　meaningful　operational　unit．

Ablock　is　an　intermediate　concepヒbetwee：n　aセoms　a：nd

molecules，　which　are　BCT’s　by　the　present　representa一

’tion．

　　　　　A　superblock　composed　of　simple　bloeks　is　intro一一

duced　as　a　high－order　ope：rationaユ　uni『ヒ　which　is　easily

defined　and　rnodified　for　fiexible　and　effective　pro－

cessing　of　structures．
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RE：PRESENTATION　O：F　CHEM工CAエ」STRUCTURES

　　　　　In　：recent　work　we　presented　a　hierarchical　repre－

sentation　scheme　of　chemical　structures　by　rneans　of　the

block一・cutpoint　tree［5］．　Using　this』representation

scheme，　an　intermedia’ヒe　representation　is　ge：nerated　in

the　form◎f　a　tree　whose　nodes　co：nsis・ヒ　of　blocks　and

cutp。ints’where　bl・cks（bic。nnected　c。mp。nents。f　a

graph　）　correspond　to　ring　systems　or　手inear　systems　of

two　ve：r’ヒices．　The　strict　representation　is　desc：ribed

by　connec‘ヒivi’ヒy　information　between　blocks　and　block

structures　in　’ヒhe　block　dictionary．　Abrief　desc：rip一

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ロ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ロ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ロ

・ヒion　of　BCT　represen’ヒat■on　of　chem：ical　sセructures　■s

given　be10W＝

1．　B＝Lock－Cutpoint　Tree。　　Chemica：L　structures　are　re－

garded　as　9：raphs　in　this　representation　method　r　so

atoms　and　bonds　correspo：nd　to　ve：rtices　and　edges　re－

specti▽ely．　A　ver’ヒex　of　a　connected　graph　G　is　called

a　！’　cutpoint”　if　i’ヒs　remova］．　brings　about　the　discon－

nectivi・ヒy　of　G，　and　a　”block”　is　a　ma：まimal　subgraph　of

，Gwhich　c。ntains　n・cutp。ints・Let’ oBi｝be　the　set。f

blocks　of　G，　and’｛c．｝　be　the’se七〇f　cutpoints　of　G，
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　コ

then　a　bl。ck－cutp。int　gfaph。f　G　is　defined　as　’a　graph

whose　vertex　set　is’｛B．｝u’｛c．｝　arfd　whose　connectivity
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　■　　　　⊃
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is　defined　between｛Bi｝and｛cj｝’where　cゴis　adゴacent

t。Bi　if　and　onユy　if　cゴis。ne。f　the　vertices。f　b・・ck

Bi．　The　block－cutpoint　graph　is　always　a　tree，　so　it

is　called　a　block－cutpoint　t：ree　（　hereafter　a　BCT　）’．

Cutpoints　and　blocks　bf　a　graph　and　its　BCT　are　shown

ロ　　　　　　　　　　　　　　　

■n：F：Lgure　l．　Bユack　nodes　in　Figure　l　a：re　cutpoints．

2・　BCT　Representation　of　Chemical　structures。　　The

algorithrn　which　finds　the　blocks　and　cutpoints　of　a

graph　was　described　in　our　previous　paper　l5］，　and　two

other　algorithms　have　also　been　presented［6，7］．　’A　BCT

is　constructed　easily　from　those　blocks　and　cutpoints．

Le’ヒ　BCTGEN　be　t：he　name　of　the　program　which　finds　’ヒhe

blocks　and　cutpoints　and　constructs　a　BCT．　　Inpu・ヒ　da・ヒa

for　BCTGEN　are　adjacency　matrices　or　connection　tables

of　graphs．　Given　the　data　for　a　chemical　structure，

BCTGEN　generates　a　BCT　as　its　intermediate　structure　r

and　describes　it　in　canonical　form　where　the　center　of

the　’ヒree　is　the　roo’ヒ　of　the　tree．　This　was　implemen’ヒed

according　to　EdrRonds’　algorithm［8］．　Block　nodes　（　a

member　of　the　vertex　set　of　a　BCT　can’　be　calied　a

ve

@node　tt　i　so　that　the：re　are　b：Lock　nodes　and　cu・ヒpoin・ヒ

nodes　in　a　BCT　）　are　given　identification　numbers　by

BCTGEN　and　’ヒheir　internal　struetu：res　a：re　known　in　’ヒhe

block　dictionary　（described　1．ater　）；　i’n　other　wordsr
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the　key　item　of　biock　dictionary　occurs　in　attributes

of　a　BCT　record．

　　　　　Fur・ヒher　information　abou・ヒ　the　connectivity　of　’ヒhose

consti’ヒuent　blocks　is　needed　in　order　「ヒ。　describe　a

chemical　structure　c。mpleteユy．　This　is　expre』sed　by

a　connectivity　matrix　which　representS　the　connectivity

arnong　blocks：　A　row　ahd　a　column　of　connectivity　matrix

represent　the　eonstituent　blocks　Bl，　e”　，Bm．　The　ele－

ment　of　connectivity　matrix　cij　represents　the　identi一

．fication　number　of　the　cutpoint　in　Bi　which　connects

B・　with　B．　if　B．　z’s　connected　with　B＝r　otherwise　c，：
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　エ⊃　　　　　　　　　　　　　　　　エ　　　　　　　　　　　　　　　　コ　ユ　　　　　　　］

is　zero．　　The　element　c＿　aユso　rep：resen’ヒs　the　connec一
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ユ］

tivity　of　！）lock　Bj　in　relation　to　block　Bi．　Thus　the

connectivity　matrix　is　not　syrnmetricai　（　usuaUy　cij　x

cji　）・　Morgan’s　algorithm［9］　is　used　as　the　numbering

scheme　for　the　vertices　of　a　block．　The　way　of　select－

ing　cutpoin・ヒs　in　a　b工ock　is　not　always　unique’　so　the

following　method　for　specifying　cu’ヒpoints　is　prepared．

Suppose　that　｛pl，．．e　r　pk｝　is　the　set　of　cutpoints　in　the

blockt　where　pi　is　the　identification　number．　The　set

｛Pl，　’”　r　Pk｝　iS　selected　so　that　it　gives　the　minimai

value　when　the　sequence　of　any　permutation　of　pi，　e”・，

pk　is　evaluated　lexicographically．　Further，　the　fol－

lowing　rule　is　appiied　because　it　is　pos．sibie　that
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equivaZent　vertices　（　vertices　belonging　to　the　same

orbit　）　are　selected　as　cutpoints　at　the　same　time：

The　assignment　order　of　cutpoints　in　a　given　block　is

determi：ned　i：n　relation　to　the　blocks　which　connect　wi・ヒh

’ヒhe　qi▽en　block．　　Tha’ヒ　is　to　say，　cutpoints　aire　assign一一

ed　in　dep’ヒh－first　order　to　each　connecting　vertex　of

adゴace：nt　block　node　in　・ヒhe　BCT　canonical　form，　and　a

smailer　number　is　assigned　to　a　prior　（　i．e．，　deeper　）

vertex　in　an　orbit．　Figure　2　shows　an’ ??≠高垂奄?@of　cut一一

point　assignment　for　vertices・of　blocks．

　　　　　BCT　representa’ヒion　of　the　struc’ヒure　in　Figure　l　is

shown　in　Table　工．　The　tree　code　consists　of　four　ユines。

The　fi：rs’ヒ　line　indicates　the　node　nu：mbeur　assigned　in

depth－first　order’in　BCT　canonical　form．　The　second

iine　is　the　tree　code　cornputed　by　Edmonds”　aigorithm”

and　the　figure　in　each　column　represents　the　number　of

descendants　（　including　itseZf　）　of　the　node　which　is

specified　by　the　nurnber　above　it　in　the　tirst　line．

The　third－line　shows　，the　identifiers　of　the　block　nodes

speeified　by　the　first　iine．　These　are　key　vaiues　of

the　block　dictionary，　but　in　this　sarnple　we　have　sub一一’

s’ヒituted　alphabe’ヒic　symbols7　in　p：ractice　they　are

registry　nurubers．

　　　　　The　connectivity　matrix　is　shown　in　the　Zower　part
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of　Table　Z．　Row／column　numbers　eorrespond　to　the

numbers　of’blocks　indicated　in　the　first　line　of　the

tree　code．　The　numbering　of　vertices　z’n　a　block　is

shown　in　Figure　2．　Therefore　the　first　row　of　connec－

tivity　matrix　indica・ヒes　that　block　2　is　connec’ヒed　with

block　4　at　vertex　l　r　and　with　block　7　at　vertex　2．　The

second　row　represen・ヒs　that　block　4　is　co：nnected．　with

block　2　a’ヒ　vertex　1，　and　with　block　6　at　vertex　4．

Rows　from　the　’ヒhird　to　the　seventh　are　interpre仁ed　sim－

ilary．　Actually　’ヒhe　connectivity　mat：rix　is　linked　’ヒo

the　tree　code　in　a　：Lis・ヒ　fo：rmr　as　shown　in　’ヒhe　fo　ur’ヒh

iine　in　Table　Z　e

　　　　　The　hierarchical　represen’ヒa’ヒio：n　of　chemical　struc－

tuxes　is　realized　thrpugh　this　use　of　BCT．　This　BCT

repre＄entation　of　chemical　structures　gives　a　record

’ヒype　of　CSDB　（BCT　）　which　is　an　in’ヒermediate　structure

representation，　and　at　the　sarne　time，　a　record　type　（

BCF　）　which　represents　block　componentS　of　a　chemical

structure　and　neglects　the　con1｝ec’ヒivi’ヒy　among’blocks．

These　two　record　types　：make　i’ヒ　possible　to　access　CSDB

fiexibly　and　rapidiy．
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CONSTRUCT工ON　O：F　CSDB

　　　　　The　diagram　of　a　CSDB　（　Chemical　Strucutre　Data－

base　）　which　is　constructed　on　’ヒhe　basis　of　BCT　repre－

sentation　of　chemical　structures　is　shown　in　Figure　3．

Figure　3　shows　that　the　CSDB　has　a　network　strueture

which　allows　a　loop　（　recursive　reference　）；　on　the

o’ヒher　handr　the　access　path　from　a　compound　thfough　an

inte：rmediate　representation　in　bユock　’ヒe：rms　to　inte：rnal

structures　of　biocks　is　given，　and　this　reflects　the

hierarchy　of　BCT　representation．　That　is　to　say，　the

characteristic　of　CSDB　is　a　network　structure　incorpo－

rating　both　hierarcchy　and　recursiveness．　Record　types

in　the　CSDB　are　explained　below．

ユ．　］MASTER．　　The　b（［ASTER　file　has　all　the　at：tribu’ヒes　of

cornpounds　excep’ヒ　s’ヒructura1　data：　CAS　registry　numbe：r，

compou：nds　name，　molecular　formula，　molecular　weigh’ヒ　and

identification　number　as　key　items　of　the　CSDB．　New

items　can　be　added　in　order　’ヒ。　record　physical　proper－

ties　of　various　kinds　as　a・ヒtribu・ヒes　of　compounds．

2．　BC1V．　The　BCT　file　is　one　of　the　two　fiies　which

con’t；ain　structural　da’ヒa　fo：r　compounds．　　St：ruC・ヒure　is

one　of　the　attributes　of　compounds，，and　the　BCT　file・

has　the　records　of　BCT　representa・ヒion　of　chemica1
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s七ructures，　where　internal　structures　of　consti’ヒuent

blLocks　a：re　k：rlown　in　the　block　dictionary　（BD　）・　The

key　item　of　the　BCT　record　is　common　to　MASTER　and　BCF・

C：ross－r6fe：rence　between　these　files　is　accomplished　by

・ヒh　a’t　key　iteln，　and　the　line　between　these　three　record

’ヒypes　’in　：Figure　3　shows　it．

　　　　　The　u：PPer　par’ヒ　of　Table　I　shows　the　BCT　represen一

’ヒation．of　the　structure　in　Fiqure　1．　　The　fou：rセh　lin’e

represents　the　connecti▽ity：matrix7　here，　a　nurnber

withou’ヒ　underline　indicates　the　length　of　the　subser・

quen’ヒ　underlined　subsequence．　　Each　underlined　subse－

quence　corresponds　to　the　row　of．the　connec’ヒivity

matrix　shown　in　the　lower　part　of　Table　I　in　row　n㎜ber

order．　For　example，　subsequence　4172　：means　tha’ヒblock

2　is　connected　with　block　4　at▽ertex　l，　and　with　block

7　at　vertex　2．　The　other　lines　are　explai：ned　in　the

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ロprevious　sec’ヒion．　　The　correspondence　of　BCT　’ヒ。・BD　；Ls

n＝1．

3．　BCF．　　The　BCF　（B＝Lock　Component　File　》　record　re－

p：resen’ヒs　’ヒhe　block　components　of　chemical　s’ヒruc’ヒures：

it　indicates　wha’ヒ　blocks　are　co：ntai：ned　in　a　compoupd　t

so　i’ヒ　is　rega：rded　as　a　kind　of　fragrnent　file。　　The　BCF

reco：rd　fo：rmat　is　shown　in　Figure　4．　　The　：record　：Length

is　fixed　at　1024　bits　excluding　the　identifier　fi：Led．
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A　bit　position　or　a　tuple　of　sorne　bit　positions　corre－

sponds　to　identifiers　of　constituent　blocks　of　a　com－

po　un　d．

　　　　　The　record　is　divided　into　two　fields：　a　simple

block　fieid　and　a　superblock　fieXd．　A　simple　bZock　is

a　block　defined　graph一一theoretically　as　described　before7

’ヒhe　term　”block　’v　without　the　qualifier　”sirnple”　is　used

in　t：he　following　discussion　to　mean　a　s　irnpユe　bloc：k．　A

superblock・　is　a　subgraph　which　consists　of　connected

plurai　blocksr　and　is　used　mainly　for　representing　sub－

structures　which　con’ヒain　acyclic　pa：rヒs　（　BCT　rep：resen－

tation　is　not　always　advantageous　for　representing　acy－

clic　substructures　）．　Each　field　is　further　subdivided

into　two　parts：　a’core　part　and　an　extension　part．　A

core　part　contains　blocks／superbloeks　of　high　f．requency

in　compounds，　and　each　bit　position　in　a　core　part　cor一一

responds　to　an　identifie：r　of　a　block／superbユock．　・416

blocks　and　160　superblocks　are　assigned　to　core　parts

of　block　and　superbloeks．

　　　　　An　extension　part　contains　blocks／superblocks

which　are　of　comparativeiy　lower　frequency　in　compounds．

Zt　consists　o£　a　modifier　part　of　64　bits　and　a　bit

position　（　abbreviated　to　bp　）　part　o£　160　bits．　A

block’／superblock　in　an　ex’ヒension　pa：rt　is　expressed　by
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a　’ヒuple　of　bits，　（mrp　）rwhe：re：m　is　the▽aユue　of　a

：modifie：r　par’ヒ　and　p　is　an　on一・bit　position　of　a　bp　pa：r・ヒ．

A　tupie　（　m，p　）　means　that　the　record　is　stored　iogi－

calZ．y　as　the　p－th　record　in　the　rn－th　page　of　a　BD／SBD

file．　ln　Figure　4　r　the　record　indicates　that　blocks

i’（rn1’ゴ）and　superbl。cks　k’（m2’Z）are　the　c。mp。一

nen・ヒs　of　・ヒhe　s・ヒructure．

　　　　　Amodifier　is　defined　so　tha・ヒ　it　：refユects　dhemical

and　topological　features　of　a　chemicaZ　structure．　The

contents　of　：modifiers　are　shown　in　Table　ユエ．　　When　the

number　of　on－bits　of　a　bp　part　is　plural，　the　Xogical

sum　of　rnodifiers　corresponding　to　those　on－bits　is　as－

signed　to　the　modifier　part：　m　＝　rnl　e　M2　＄“’e　¢．rnk　r

where　rni　is　a　rnodifier　corresponding　to　a　single　on－bit

（　a　constituent　block／superblock，　i　＝　i，　．．．　，　k　）　and　¢

is　an　operator　for　＝Logi6al　sum．　　In　this　caser　’ヒhe　ex－

tension　part　becomes　（　mrpi　r　e．．　，pk　）．　This　would　seem

to　indicate　that’ b奄盾モ汲刀^superblocks　pl　r’”　rPk　are

stored　in　the　sarne　page　（　page　rn　），　but　in　fact　the

．contents　of　pl，　’e．　tpk　are　placed　in　Pages　ml，　”e　，mk

respectively　by　rnaking　a　thesaurus　of　modifiers．　Tf

the　number　of　biocks／superblocks　of　the　same　modifier

exceeds　160，　the　7th　and　8th　by’ヒes　of　a　modifier　are

used　for　extending　pages．　This　value　is　regarded　as
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the　second　figure　of　the　page　’number　of　moduius　i60’．’

Therefore，　2　i6　×160　biocks／superblocks　can　be　expressed

in　a　modifier．　An　example　of　a　BCF　record　is　showh　in

Figure　5．　Blocks　Bi　r　B2r　B3　r　Bs　and　B6　are　members　of

a　core　part；　bZoek　B4　is　a　rnember　of　an　extension　part

and　is　also　superblock　SBIe　Modifiers　ml　and　m2　are　as

follows　（　by’ヒe　l－6　）＝

　　　　　ml　＝OOlOOOOoloo　・o　100001zoooooooI

　　　　　　　　　　OOOOOOOli10000000iOOOOユ000

　　　　　Tn2　＝0100100010iooloooiloooooool

　　　　　　　　　　OOOOユ001110000000100001000．

where　vertical　iines　（　1　〉　are　inserted　to　make　it　easy

’ヒ。　see　every　byte、by　sepa：rating　the　bit　sequence．

　　　　　BCT　and　BCF　are　indexed　sequential　fUes．　A．modi－

fier　of　the　same　format　as　that　of　superblocks　is　com一一

pu’ヒed　for　each　compound，　and　is　used　fo：r　indexing　the

s’ヒorage　page　fo：r　co：mpounds．　The　storage　page　consis’ヒs

of　：160　：records　corresponding　to　’ヒhe　BCF　reco：rd　format．・

A　page　suffix　is　inserted　when　the　nurnber　of　compounds

of　the　same　modifier　exceeds　i60．　The　suffix　is　aiso

put　in　the　Modifie：r　itself　（　the　value　in　’ヒhe　7th　and

8th　byte　of　the　modifier，　as　noted　earliex　）．

4・　8LD！一　The　BD　（　Block　Dictionary　）　is　a　file　of　the

contents　of　blocks．（　structure　code　）　which　are　the
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elements　for　describing　BCT／BCF　records．　A　block　code

is　in　the　form　of　a　connec・ヒion　tabユe．　The　numbering

meヒhod　for　atoms　（ve：rtices　）　is　based　on　Morgan’s

algorithm；　The　constituent　unit　o£　the　BD　file　is　a

page　of　160　records　corresponding　to　the　BCF　record

format．　The　procedure　for　registering　bioeks　is　as

follows：　The　rnodifier　is　computed　for　a　given　block，

then　the　logical　page　for　the　modifier　is　consuXted．

The　block　is　regis・ヒered　if　i’ヒ　is　no’ヒ　found・　　If．the

P’≠№?@i・ヒself　has　not　yet　been　se’ヒ　up，　’ヒhe　b＝Lock　is　reg－

istexed　after　it　is　set　up．　Zf　the　number　of　register一

、ed　blocks　of　’ヒhe　page　exceeds　：L60r　a　new　page　is　added

with　a．suffix　which　is　put　in　the　7th　and　8th　byte　of

the　modifier．　The　access　・ヒ。　the　fi］．e　is　managed　by　the

modifier　thesaurus　which　is　also　a　directory　to　the　BD

Eile．

5．　SBD．　　The　S：BD　（　Supe：rblock　Dic’ヒionary　》　gives　the

conten・ヒs　（　structures　）　・of　superblocks　which　apPear　i：n

BCF　records．　　工n　this　sense，　the　SBD・plays　the　same

roユe　as　the　BD　in　’ヒhe　CSDB，　but　it　is　not　s’ヒ：rictly　an

independent　file．　Ratherr　it　is　defined　as　another

phase　of　the　BCT／BCF　fiユe，　because　the　s’ヒruc『ヒures　of

＄uperblocks　are　equivalent　to　ordinary　compounds．　SBD

and　BCT／BCF　hold　a　record　in　eommon，　and　the　key　item
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　（　the　iden’ヒifier　field　in　Figure　3　）　of　the　record　con一

’ヒains　fユag　bits　for　identifying　the　membership　of　the

record：

　　　　bit　・i　e．．　on　if　the　record　is　a　meTnber　of一’BCT／BCF

　　　　bit　2　．　e．　on　if　the　record　is　a　member　of　SBD

　　　　bit　3－32　．．．　registry　number．　of　the　record．

Though　．the．number　of　superblocks　should　be　much　larger

than　that　of　whole　cornpounds　in　the　iiteral　sense・of

superblocks，　the　size　of　SBD　is　main’ヒained：as、many　as　l

that　of　BD　according　to．’ヒhe　statistical　check　about

query　structures　because　the　essential　sense　of　using

superblocks　exiSts　in　the　point　tha●ヒ　it　increases　’ヒhe

power・　to　describe　profieles　of．chemical’ 唐狽窒浮モ狽浮窒?刀Ein・

practical　aspect．

　　　　　The　access　・to・the　SBD　is　rnanaged　by　the　mQdifier

・’qhesaurus　which　is　aユso　a　directo：ry・to　the　SBD　fiユer

A　recursive　eonstruction　is　used　for　the　common　part’　of

SBD　and　BCF　in　which　superblocks　are　explicitly　repre一一

sentated　（　see　Figure　3　）．
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CO：NCLUS工ON

　　　　　A　chemical　structure　database　（　CSDB　）　which　makes

it　easy　to　access　subs’ヒructu：res　in　various　aspec’ヒs　ca：n

be　formed　by　using　blocks　and　superblocks　as　interrnedi－

ate　dascribing　elements　to　represent　chenical　．structures．

工n　particu：Lar，　セhe　representation　by　bit　sequence　makes

it　easy　to　abstraet　specified　substructures，　which　is

an　operation　corresponding　to　imaging　for　attributes　of

relational　da’ヒabase　：modeユ．　　Any　combination　of　Boolean

iogic　operationst　incZuding　negation，　is　easily　executed．

The　Markush　type　of　representatio：n　is　impor『ヒan’ヒwiセh

regard　to　patent　information，　and　can　be　handled　by　BCF．

　　　　　The　present　me’ヒhod　for　o：rganizing　a　CSDB　is　useful

for　quick　substructure　sea：rch．　When　the　query　s’ヒructure

is　：rep：resen’ヒ6d　by　a　BCT　form，　the　cha：racte：ris’ヒic　of　the

CSDB　is　fully　displayed　for　subs’ヒruc’ヒure　sea：rch　as　de－

scribed　beZow7　the　query　structure　is　input　in　the　form

of　a　connection　table．

（1）　　Search　Pat’ヒern　Making．　　The　BCT　：representa’ヒion　of

the　query　structure　and　a　structural　descriptlpn　with

the　same　format　as　the　BCF　record　are　made　frorn　the

input　connection　tabZe．

（2）　　BCF　search．　　工f　the　query　s’ヒructure　is　：registered

一　16　一



in　SBD　as　a　supe：rblock，　the　bit　pattern：represen・ヒing　it

is　searched　in　BCF．　rf　the　query　structure　is　not　a

member　of　SBD　r　the　bit　pattern　representing　its　block

components　is　se『Lrched　as　a　sc：reening　step，　and　’ヒhen

the　connectivity　among　blocks　is　checked　by　consulting

the　BCT　file．

　　　　　Further，　this　CSDB　is　suitable　for　structute　infer－

e：nce　from　spec’ヒral　data，　molecular　design　r　and　othe：r

application　systems．
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