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მოდელირებისათვის, მოლეკულის მათემატიკურ მოდელს წარმოადგენს 

გრაფი – დისკრეტულ- ალგებრული ობიექტი, ხოლო ამ უკანასკნელის 

ინვარიანტები (ტოპოლოგიური ინდექსები) რაოდენობით “აღნაგობა- 
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მსგავსების რაოდენობითი ანალიზის (0XM5/) მეთოდის განზოგადება



30 სტრუქტურებისა და ელემენტორგანული ნაერთებისათვის, 

540, ლ05იL, (CMა,ეს დამოკიდებულებათა გამოვლენა რიგი 

მნიშვნელოვანი ნაერთებისათვის სადღეისოდ მეტად აქტუალურია 

და თეორიული ქიმიის შემდგომ განვითარებას ემსახურება.



1. ბრაფთა თეორიის ელემენტები 

1.1. მოკლე ისტორიული ცნობები 

გრაფთა თეორიის გამოყენებას ქიმიაში დიდი ხნის ისტორია აქვს. 

ჯერ კიდევ XIX საუკუნის სამოცდაათიან წლებში ფლავიცკი (ყაზანი), 

კელი (კემბრიჯი) სკიფი (ფლორენცია) და ჰერმანი (ბერლინი) 

ცდილობდნენ, გადაეჭრათ ორგანულ ნაერთთა იზომერების ჩამოთვლის 

პრობლემა მათემატიკური მეთოდებით. 1875 წელს გერმანულ ჟურნალში 

8ციოთხდC ძა ხისსისბი CიხლოI5იჩბი C650II5Cჩ8ჩ გამოქვეყნდა სტატია · 

“მათემატიკაში ხეებად ცნობილი ანალიტიკური ფუნქციებისა და 

ქიმიურ ნაერთთა თეორიაში მათი გამოყენების შესახებ“, რომლის 

ავტორიც გახლდათ კელი LI,2). იმავე წელს გამოქვეყნდა სკიფის სტატია 
სფ) “ქიმიურ ნაერთთა სტატისტიკის შესახებ“. ორივე ნაშრომი 

რედაქციაში რეგისტრირებულ იყო 1874 წლის 24 ნოემბერს. 1876 წელს 

იმავე ჟურნალში დაიბეჭდა რუსი მეცნიერის ფლავიცკის სტატია, 

რომელიც ეძღვნებოდა სპირტების იზომერებს ჩამოთვლას. 

აღსანიშნავია, რომ ეს ნაშრომი წარმოადგენდა მის მიერ 1871 წელს 

რუსეთის ქიმიური საზოგადოების ჟურნალში გამოქვეყნებული სტატიის 

თეზისს (4,5). 

პირველი, ვინც განიხილა კვლევათა ეს სფერო, როგორც ქიმიის 

ახალი, დამოუკიდებელი დარგი, იყო ხორვატი მეცნიერი ლოზანიჩი (1897 

წელი) (6,7). 

XX საუკუნეში მათემატიკური ქიმიის განვითარება დაკავში– 

რებული პოიას (8), ვინერის (9), პლატის (10), ბალაბანის



(11), რანდიჩის (12), ბონჩევის (13), ტრინაისტიჩის |13), ხოსოიას 14), 

ზეფიროვი |15) და სხვათა კლასიკურ ნაშრომებთან. მათი 

მცდელობით, სადღეისოდ, მათემატიკური ქიმია წარმოადგენს 

თეორიული ქიმიის ერთ–ერთ ყველაზე დინამიკურად განვითარებად 

დარგს. 

1.2. გრაფთა თეორიის ძირითადი ცნებები და განმარტებები 

გრაფი წარმოადგეს დისკრეტულ-ალგებრულ ობიექტს 
C=(V,C), რომელიც შედგება წვეროთა სიმრავლისაგან (V) და ამ 

სიმრავლის მოწესრიგებული, ან მოუწესრიგებელი წყვილების, 

წიბოების, სიმრავლისაგან (C). გრაფს მოწესრიგებული წიბოებით 

მიმართული გრაფი ეწოდება V სიმრავლე, როგორც წესი, 

წარმოადგენ არაცარიელს, დისკრეტულს, სასრულს, თვლადს. 

ქიმიურ კონტექსტში წვეროები შეესაბამება ატომებს, წიბოები კი 

ბმებს. გრაფის ელემენტები შეიძლება, ერთმანეთისგან 

განსხვავდებოდნენ ე.წ. “წონებით“. ასეთ გრაფებს აწონილი, ან 

ნიშანდებული ეწოდებათ. 

გრაფთა მნიშვნელოვანი მახასიათებელია მათი თანაზიარობის 

#=(მე) მატრიცები. ამ უკანასკნელთა ელემენტები განისაზღვრება, 

როგორც 

|" M და 1 წვეროები თანაზიარია; 

“ყე (1.2.1) 
0 , სხვა შემთხვევაში, 

ნახ.) გამოსახული (2) გრაფის თანაზიარობის მატრიცას ასეთი ფორმა 

აქვს:
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სიმეტრიულობის გამო მოცემულია მატრიცის დიაგონალსზედა 

ელემენტები. ზოგადად, მატრიცის სახე დამოკიდებულია წვეროთა 

დანომრვის წესხე ამდენად სტრუქტურათა მათემატიკურ 

დესკრიპტორებად გამოიყენება გრაფთა ინვარიანტები – სიდიდეები, 

რომლებსაც იდენტური რიცხვითი მნიშვნელობები გააჩნიათ 

მოცემული გრაფის იზომორფული ყოველი გრაფისათვის. ორ გრაფს 

C, და C; ეწოდებათ იზომორფული, თუ მათ V, და V: წვეროთა 

სიმრავლებს შორის თანაზიარობის დაცვით არსებობს 

ურთიერთცალსახა დამოკიდებულება (16-18). 

თუ თანაზიარობის მატრიცის დიაგონალურ წევრებს შევცვლით 

X-ებით, მივიღებთ ე.წ. მახასიათებელ მრავალწევრს, 

ღქღვთ-...... 
ს 2 4 5 რ წ" %% VI VI, 

მ. ხ. 6. ძ. 

ნახაზი 1, გრაფები (C გრაფი წარმოადგენს მულტიგრაფს – გრაფს 

ჯერადი წიბოთი).



5ომელიც მოდიფიცირებული მატრიცის მრავალწევრს წარმოადგენს. 

უფრო ზუსტად, ეს უკანასკნელი განიხილება, როგორც XI-# მატრიცის 

ჯეტერმინანტი 

000=ძ6MXI-/, 0.22) 
სადაც I ერთეულოვანი მატრიცაა I1). ამ მრავალწევრის ფესვებს 

გრაფის სპექტრი (საკუთარი მნიშვნელობები) ეწოდება, ხოლო ორ 

განსხვავებულ გრაფს ერთნაირი სპექტრით იზოსპექტრული 

(კოსპექტრული). ხშირ შემთხვევაში მრავალწევრის კოეფიციენტების 

გამოთვლა არ წარმოადგენს იოლ ამოცანას, განსაკუთრებით, როცა 

გრაფი. მრავალ წვეროს შეიცავს. ამრიგად, დიდი მნიშვნელობა ენიქება . 

საქის თეორემას, რომლის მეშვეობითაც შესაძლებელია 

ზემოხსენებული პრობლემის გადაჭრა. მის თანახმად (19): 

§,= »C09%5).2%5) (1.2.3) 

565, 

სადაც აჯამვა მიმდინარეობს 8–ის ყველა ელემენტზე. 5, წარმოადგენს 

I-წვეროიანი საქსის ყველა გრაფის სიმრავლეს. M(5) არის §8-ის 

კომპონენტების რაოდენობა, ხოლო C(5) კი – ციკლების რაოდენობაა 5 

ქვეგრაფში, მაგალითად (20): 

მე=1, განსაზღვრებით; 

2 5)=0, მ)=0; 

57 მე=(L-1)!:29)X4=-4; 

CC00- ა, 
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I1=1, C=0, 

5–=(4ჩ), მვ=(-1)'-2'=-2; 

ი=1, C=1, 

> CI). მკ=“(-1)”:29=1. 

M9=2, C=0, 

და ICX)=X-4X7-2X+1. 

აღსანიშნავი, რომ გრაფთა თეორიაში ეს მრავალწევრი 

განისაზღვრება, როგორც ძიLCXI-ტ) და არა როგორც ძიIტ-XII, 

კვანტურ ქიმიასა და ფიზიკაში, რაც იწვევს X–ის კენტი ხარისხების 

კოეფიციენტების ნიშანთა შეცვლას (11. 

გრაფის მეორე მნიშვნელოვანი მახასიათებელია დისტანციათა 

მატრიცა 0=(ძ,);, სადაც 

(ი, ი L. და! წვეროებს შორის უმოკლეს დისტანციაში წიბოთა რაოდენობაა; 
ძ)< 

0, L=I. 

ნაგულისხმევია, რომ გრაფის ნებისმიერი წვეროსთვის არსებობს მისი 

თანაზიარი სულ მცირე ერთი წვერო მაინც- (ასეთ გრაფს ბმული 

ეწოდება). ძ, სიდიდე განისაზღვრება, როგორც და 1 წვეროებს 

შორის ტოპოლოგიური მანძილი (ინგ. 10001061Cმ1 0816 16იდIი). მაგ., 

ნახ.1 მ გრაფისათვის მას ასეთი სახე აქვს: 

(01.22 

0ი!I 
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ცხადია რომ დისტანციის მატრიცისთვისაკ შესაძლებელია 

მახასიათებელი პოლინომის საკუთარ მნიშვნელობათა სპექტრის და 

საკუთარი ვექტორების აგება (21). 

უკანასნელ წლებში შემოთავაზებულია კიდევ რამდენიმე 

მატრიცა: ვინერის, შეზღუდულ შემთხვევით სვლათა (LC5LCICI0ძ 

სმიძით V8IL5) და თვითდაბრუნებად სვლათა (§011-(ფხ)ჯი1ი§ VI01L§). 

ვინერის მატრიცის ელემენტები განისახღვრება. შემდეგნაირად: 

0) ელემენტი ჩამოთვლის ყველა დისტანციას ხეში, რომელშიც 

ადგილი აქვს (Iყ) დისტანციას (1 და 1) წვეროებს 'შორის, ანუ ყველა 

დისტა5ციას, რომელშიც (I) დისტანცია ქვეგრაფია |22|. 

LLVM” - გატრიცის ელემენტები განისაზღვრება, როგორც 

ს= ალბათობა იმისა, რომ შემთხვევითი სვლა, რომელიც იწყება L- 

დან, მიაღწევს 1-ს, სანამ დაუბრუნდება L წვეროს. 

მაგ., ნახ.1 გამოსახული მ გრაფისთვის I")ჯ/=1/3, ვინაიდან ძ,+”2, 

ჩვენ განვიხილავთ მხოლოდ 2-ის სიგრძის სვლებს: 1-2-4, 1-2-ვ, 1-2-1, 

ამდენად, გვაქვს მხოლოდ 3 შესაძლებლობა და მარტოოდენ ერთი 

წარმატებული მათგანი. 

პატარა გრაფებისთვის შესაძლებელია ამ მატრიცის ხელით აგება, 

საერთოდ კი არსებობს ზუსტი მეთოდი მისი ელემენტების 

გამოსათვლელად (23). 
აიMV არის სვლა, რომელიც იწყება და მთავრდება იდენტურ 

წვეროზე (24). 
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დისტანციები, IILV/ და 5LVV სვლები წარმოადგენენ მოლეკულაში 

ელექტრონის ყველა შესაძლო მარშრუტის ტოპოლოგიურ 

მოდელებს |25|). 
რამდენადაც თანაზიარობი მატრიცა წარმოადგენს ჰიუკელის 

მატრიცას ხოლო ამ უკანასკნელის აგება შეიძლება ფეინმანის 

ტრაექტორიებზე ინტეგრალების მეშვეობით (26), გრაფთა თეორიის 

გამოყენებას ქიმიურ ნაერთთა და რეაქციისუნარიანობის მოდელირების 

მიზნით მტკიცე ფიზიკური საფუძველი გააჩნია. 

პოიას ფუნდამენტური თეორემა (8) შეეხება იხომერთა ჩამოთვლის 

პრობლემებს. ამავე საკითხს ეძღვნება ცივინის (271, რობინსონის (28| და 

სხვათა ნაშრომები (2,29-331, რომელთაც დეტალურად არ განვიხილავთ, 

ვინაიდან წინამდებარე ნაშრომში არ დასმულა ნაერთთა იზომერების 

ჩამოთვლის პრობლემები (იხ.ნაშრომი (341). 

2. ტოპოლობიური ინდექსები 

2.1. ზობადი არინციპები 

სტრუქტურა–-თვისება-აქტიურობა კორელაციები თანამედროვე 

ქიმურ გრაფთა თეორიის ერთი უმნიშვნელოვანესი 

პრობლემათაგანია. განსხვავეით კვანტური ქიმიისაგან, მისი 

გადაჭრა დაკავშირებულია არა იმდენად გამოთვლების ტექნიკურ 

სირთულესთან, რამდენადაც ისეიი სტრუქტურული 

დესკრიპტორების არსებობასთაი რომლებიც რიცხვობრივად 

წარმოადგენენ ქიმიური ნაერთის აღნაგობას და ამდენად, შესაბამისი 
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მოლეკულური გრაფი მათემატიკურ თვისებას უკავშირებენ 

ნაერთთა ფიზიკურ-ქიმიური თავისებურებების სპექტრს |35,36). 

C§ნL და 05#L7 (0§6L -ცსგი!I(8MIVC 500Cნს ნI0იCI/ IL6IმVI0ი5ჩ1ი 

- რიცხვითი სტრუქტურა – თვისება თანაფარდობა, 05/#L - დსმიIIL81IVC 

5ხსისიC-#CVIVIIV ILCI2(10ი5M10) - რიცხვითი სტრუქტურა - აქტიურობა 

თანაფარდობა) კორელაციებთან დაკავშირებული საკითხების გადაქრა 

კვანტურ-ქიმიური მეოოდებით ჯერ კიდევ შეუძლებელია. ამდენად, 

კომპლექსური, რთული მოვლენების ფორმალურ -ლოგიკური 

მოდელირება წარმოადგენს ამგვარი საკითხების გაშუქების ერთადერთ 

წყაროს, რითაც გამოწვეულია ახალი მოლეკულური დესკრიპტორების 

ძიებაში მყარი დაინტერესება. მიუხედავად იმისა, რომ რეგრესიული 

ანალიზი არ იძლევა მიზეზ-შედეგობრივ კავშირს თვისებასა და 

აღნაგობას შორის, ტოპოლოგიური დესკრიპტორების გამოყენებამ 

შეიძლება აჩვენოს, თუ რომელი სტრუქტურული კომპონენტები მეტად 
განაპირობებენ ამა თუ იმ თვისებას (23). 

სტრუქტურა- თვისება -აქტიურობა კვლევების ამოცანას 

წარმოადგენ სტრუქტურასა და მის თვისებას შორის რიცხვითი 

კავშირის აღწერა. ქიმიურად მნიშვნელოვანი თვისებების ძირითადი 

ნაწილი რიცხვებით (შესაბამის ერთეულებში) გამოისახება. ამდენად, 

საჭიროა ქიმიური სტრუქტურის ისეთი ადექვატური მახასიათებლების 

ძიება, რომლებიც მოგვცემენ მყარ კორელაციებს ან სტრუქტურათა 

აზრიანი რიცხობრივი შეფასების (ევალუაციის) საშუალებას (361. 
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2.2. ტოპოლოზბიური ინდექსები: ბანსაზღვრება 

როგორც წინა პარაგრაფში აღვნიშნეთ, ·ჩვეულებრივ, ქიმიაში 

გამოიყენება აწონილი მოლეკულური (ქიმიური) გრაფები და მათი 

თანაზიარობის მატრიცები, რომელთა სახე, ზოგადად რომ ვთქვათ, 

დამოკიდებულია გრაფის წვეროების დანომვრის ხერხზე. 

მიუხედავად ამისა, თითოეულ გრაფს შეიძლება შევუფარდოთ მისი 

ინვარიანტი ქიმიურ გრაფთა ინვარიანტეს ტოპოლოგიური 

ინდექსები ეწოდება. ტერმინი შემოთავაზებულ იქნა ხოსოიას მიერ, 

დღეისათვის შემოთავაზებულია 120 დესკრიპტორზე მეტი (14, 24- 

56I. 

როგორც წესი, XI,Xე,..,X სტრუქტურულ პარამეტრებსა და V 

თვისებას რიცხობრივ მახასიათებელს შორის ეძებენ 

ჯ5ტე+2 იენ, (2.2. 
I 

სახის დამოკიდებულებას, სადაც 2, უცნობი კონსტანტებია და 

განისაზღვრებიან უმცირეს კვადრატთა მეთოდით. მოდელის აგების 

ხარისხი ფასდება კორელაციის კოეფიციენტით » 0<VX<1, 

სტანდარტული გადახრით 58, 520 და L, ფიშერის წილით VL,>0. 

მოდელი მით უკეთესია, რაც მეტია Lდა L,და ნაკლებია 5 (37). 

ზოგადად, შეიძლება, გამოიყენებოდეს არაწრფივი 

დამოკიდებულებებიც რომელთაგან განსაკუთრებით იმედის- 

მომცემია ე.წ. ნერვული ქსელების მეთოდი I38). 
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განსხვავებული მიდგომა მდგომარეობს სტრუქტურებს შორის 

მსგავსება/არმსგავსებათა და შემდეგ, მათი ხარისხის მიხედეით, 

თვისებათა შეფასებაში (0M5# - ლ0სგიIII2VV6C M0ი016ისI2მL 51თI1მVIL/ 

#.იმIV515) (39). 

არსებობს ტოპოლოგიურ ინდექსთა აგების უამრავი გზა, მაგრამ 

ტოპოლოგიური ინდექსების სწორი არჩევა გართულებულია იმ 

ძირითადი მიზეზით რომ ტოპოლოგიური ინდექსები აიგება 

დახვეწილი მათემატიკური ოპერაციების მეშვეობით და მათი 

ინტერპრეტაცია ქიმიური ან ფიზიკური თეორიების ჩარჩოებში 

ძალზე ძნელია (401. 

ტოპოლოგიური ინდექსბით კვლევებს მეთოდოლოგიური 
სისტემატიზაციისათვის საჭირო იყო პასუხი გაცემოდა კითხვას 

გრაფთა პირველადი ინვარიანტების როგორი სასრული სიმრავლე 

უნდა ყოფილიყო აღებული, რომელთა წრფივი კომბინაციით 

შესაძლებელი იქნებოდა ნებისმიერი ტოპოლოგიური ინდექსის 

წარმოდგენა? 

1992 წელს ნაჩვენები იქნა, რომ დისტანციური ქვეგრაფების, 

როგორც ბაზისის და მათი შეხვედრების რიცხვის, როგორც კოდების 

გამოყენების გზით შესაძლებელია ნებისმიერი სტრუქტურის (მაგრამ 

არა მისი ინვარიანტების) ცალსახა წარმოდგენა (411. 
საბოლოოდ ეს საკითხი გადაიჭრა მნუხინის თეორემით (421: 

დავუშვათ, II9 არის ყველა არააწონილი, ბმული თუ არაბმული ი 

წვეროიანი 0, გრაფის სიმრავლე. მაშინ, ნებისმიერი გრაფის, C61 1", 

ნებისმიერი ინვარიანტი I(6) ცალსახად წარმოგვიდგება, როგორც 
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M0)=7C76(0 , (2.2.2) 
) 

სადაც C, დამოკიდებულია #(C)-ზე და არ არის დამოკიდებული C-ზე, 

ფ(8) არის 61“ ქვეგრაფის C გრაფში შეხვედრათა რიცხვი, ანუ, 6 

გრაფს ისეთი ქვეგრაფების რაოდენობა რომლებიც 0C0,-ის 

იზომორფულია. (აღსანიშნავია, რომ ეს ნაშრომი გამოქვეყნდა 

რუსულად ამდენად, იგი პრაქტიკულად უცნობი რჩებოდა 

საერთაშორისო სამეცნიერო საზოგადოებისათვის 1995 წლამდე). 

მიღბული შედეგბი  განხოგადდა  ელემენტორგანული 
ნაერთებისათვის (40). 

დავუშვათ, გვაქვს აწონილი II, გრაფების სიმრავლე IM, მაშინ 

ნებისმიერი MCIII, გრაფის ნებისმიერი II) ინვარიანტისთვის 

სამართლიანია შემდეგი გამოსახულება: 

დი) ონი), (2.2.3) 

თუ Cლ05#)" კვლევებში აქტივობა ფასდება 0; სიდიდეებით; 

შესაბამისად, არააქტიური და აქტიური ნაერთებისთვის, ანუ I(L9C(0;1), 

მაშინ, ასევე ფC(0,1), რაც განსაზღვრავს ამა თუ იმ ფრაგმენტის 

შედარებით აქტიურობას. 

ნათელია, რომ საჭიროების შემთხვევაში შეიძლება არასრული 

ბაზისის გამოყენებაც (401. 

განსაკუთრებით უნდა აღინიშნოს ე.წ. 30 ინდექსების გამოყენების 

ეფექტურობა (57-76 ). 
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ვ. მოლეკულური დესკრიპტორები ელემენტორგან ული 

და ჰეტეროატომების შემცველი ორგანული 

ნაერთებისთმის 

3.1. ზობადი ასპექტები 

მარტივი გრაფები წარმოადგენენ მოლეკულების კონსტიტუციებს, 

მაგრმ ვერ ასახავე ინფორმაცის აღნაგობის სივრცით 

თავისებურებებსა და პეტეროატომების "შესახებ IL54,55,77). ამ 

უკანასკელთა გათვალისწინებს მიზნით ნებისმიირდ მატრიცას 

განიხილავენ, როგორც ე.წ. აწონილ გრაფს II=(V,6,VVIM დ,,V/I9,C;) 

სადაც V და L კვლავინდებურად წვეროთა და წიბოთა სიმრავლეებია, 

V/, წარმოადგენს წონათა სიმრავლეებს, ხოლო დ, კი -V და L 

სიმრავლეების სურექტიულ ასახვებს შესაბამისად VI. და VVI5) 

სიმრავლეებზე: 

დ,:'V-აVსი,. დეც-V-5 ც.1.1) 

ეს ნიშნავს, რომ V-ს (ან L-ს) თითოეული ელემენტი (ალსახად 

ხასიათდება წონათა შესაბამისი სიმრავლის ერთი ელემენტით. მოდელის 

წარმატება მნიშვნელოვანწილად განისაზღვრება ამ სიმრავლეთა 

მართებული აგებით. 

ელემენტორგაწული და ჰეტეროატომების შემცველი ორგანული 

ნაერთების. მოლეკულური დესკრიპტორების აგების ზოგადი თეორიის · 

საკვანძო პუნქტს წარმოადგენს მნუხინ“ბასკინის თეორემა (401. 
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ქვემოთ განხილული ყველა ინდექსი წარმოადგენს მნუხინ- 

ბასკინის თეორემის კერძო შემთხვევებს (77-96|. 

3.2. პჰაიერ–ჰოლის ინდექსები 

კაიერ-–ჰოლის ვალენტური თანაზიარობის ინდექსი წარმოადგენს 

რანდიჩის ტიპის ინვარიანტს და გამოითვლება, როგორც (78): 

.5 მაა ნტ,” (3.2. 1) 

სადაც 

§, = 7; –ხ, (3.2.2) 

აქ 2, არის სავალენტო ელექტრონების, ხოლო (, კი 1-ურ 

ატომთან დაკავშირებული წყალბად–ატომების რაოდენობა. 

X ინდექს ფართოდ გამოიყენება ორგანული ნაერთების 

მოდელირებისთვის, ამასთან, ·-·” თვალსაჩინო ნაკლიც გააჩნია: 2" -ს 

ერთი და იმავე პერიოდის ელემენტის ატომებისთვის იდენტური 

რიცხვითი მნიშვნელობა აქვს. იგივე ავტორებმა განსაზღვრეს ე.წ. 

მოლეკულის ტოპოლოგიური მდგომარეობის 1 მატრიცა. მისი 

ელემენტები გამოითვლება, როგორც (179): 
ი Vიგ 

ზ, 
I | 8. = 2I-ხს 5 

ჩ ? 2, – 72 -I 
  1. = 

" (3.2.3) 

აქ იყ 011) დისტანციაში წვეროების რაოდენობაა, ხოლო 7, კი L- 

ური ელემენტის რიგობრივი ნომერი: ამგვარად აგებული მატრიცა 

წარმოადგენ სხვადასხვა ინვარიანტის წყაროს. კაიერ-–ჰოლის 
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ინდექსის ანალოგიურად განისაზღვრება ე.წ. ატომურ-–მოლეკულური 

თანაზიარობის 7“ ინდექსი, 

2 =2 ა. (02,)', (3.2.4) 

სადაც მ, გამოითვლება როგორც მასთან ბმული ატომების 

ფარდობითი ატომური მასების (/V/12) ჯამი (80|. 

შესწავლილია (80) პირახოლკარბოქსილის მეავის ჰიდრაზიდების 

ანალოგების ანთებასაწინააღმდეგო აქტივობა X, X” და X“ ინდექსების 

გამოყენებით როგორც კვლევის შედეგების განხილვა ცხადყოფს, 
ჰეტეროატომების გათვალისწინება 5#ტL კორელაციათა საგრძნობი 

გაუმჯობესების საშუალებას იძლევა. 

3.3, მულცების MII ინდემსი 

განსხვავებით კაიერ -პოლის ინდექსისგან, შულცების MII (M0ICCსIმL 

107001091Cმ1 I0ძ6X) ინდექსი ეფუძნება დისტანციის მატრიცას (68). მისი 

აგების მეთოდიკის საილუსტრაციოდ გამოვთვალოთ L2- დიფტორეთენის 

MII (ან, როგორც ზოგჯერ აღნიშნავენ, 5) ინდექსი I81,82): 

L-CI=C8-» 

თ-–--ლ-–- 

1 2 4 ით0IX2#C-ის ნომენკლატურა) 

41 1 4 (წვეროთაწონები) V=2:-2,+1 
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1– ურ ატომთან ბმული ატომების რაოდენობას 
4 3 3 4 (ვალენტობები) VI=1 დამატებული გაუზიარებელი ელექტრონების 

წუვილების რაოდენობა 

მულტიგრაფის 0 მატრიცა: 

ნახაზი 2.1,2– დიფტორეთენის M#II ინდექსის გამოთვლა 

ჰეტეროატომების გათვალისწინების მიზნით L მატრიცა (ნახ.9) 

მარცხნიდან მრავლდებაV და V მატრიცებზე: 

V (3 90.6 
3 (3, 

იი490 
4, 0.0 0 4, 

  

«ა I1 0 M 
V2 4 # ი) 

#00 1:11) 5%-VCI; ; : 1» 

ხოლო 

= „ცე(თო 852,000: ), ც6.3.1) 

სადაც V, I-ური წვეროს ვალენტობაა, ხოლო ილ» 2,ხ.) ეწ. 

დისტაჯამია. 

1,გდიფტორეთენისთვის 5=1132. 

არი მატრიცა სხვა ინვარიანტების წყაროსაც წარმოადგენს. 

აღსანიშნავია, რომ ამგვარი მატრიცის აგების სირთულე საკმაოდ 

ზღუდავს მათი გამოყენების ინტენსივობას. 
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3.4, ქსტრადას მიდგომა 

ესტრადას ინდექსიც ასევე რანდიჩის ტიპის ინვარიანტს 

წარმოადგენ. იგი განისახღვრება წიბოთა თანაზიარობის 

მატრიცაზე (ნახ. 3.) 

სა თუ 3», CV/V, =6,,C; და 6; აქვსწონა X,; 
0, სხვა შემთხვევაში 

წონებად გამოყენებულია ჰიუკელის რეზონანსული ინტეგრალი, 

რაც მეთოდს მაღალ გარჩევაუჟნარიანობას ანიჭებს. 

_ –I/2 
6- –__. ი)", (3.4.1) 

სადაც 5! = 2,8) (3.4.2) 
) 

4 
ი 
9 მაი -ეაა 

ჩ ი§ 0009 

6-0 ი 5 ' | #C.0-0.8. 
0 0 080! 

0 0 08! 

ბ,=0.8, ბ:=1+0.8=1.8, 8ვ=1+1+0.8=2.8, ბკ=08-=1+0,8=1.8. 

< =(0.8-1.8)''”+(1.§:2.8)''”+2(2.8-1,8)“'/?+(1.8-1.8)”/2=2.7252, 

ნახაზი 3. - –ინდექსის რიცხვითი მნიშვნელობების გამოთვლა 

ეთილიზოპროპილის ეთერისათვის. 

C- ინდექსის მეშვეობით გამოვლენილია კორელაცია MV–- (MV 

მოლეკულური მოცულობაა) (841: 

MV=31.887(+1.108)+32.889(+0.372)« 

I=0.9930, §=2.635, L=7792, (3.4.3) 
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ნაშრომში (84) მითითებულია, რომ ემპირიული განტოლებების 

მიხედვით შესაძლებელია MX; პარამეტრების ოპტიმიზაცია. 

3.5.უბის, ეპ– და რნბ–მატრიცები და მათი დეტერმინანტები 

რნბ- და ეპ-მატრიცები წარმოადგენენ თანაზიარობის მატრიცის 

მოდიფიკაციებს.რნბ -მატრიცის ელემენტები განისაზღვრება, როგორც 

ტე, თუ Lდა| ატომებს შორის'არსებობს ბმა , 
მ,=7,. Mუ “ რე ამ ბმის წერადობაა; 

” L-0, სსვა შემთხეევაში 

ხოლო ეპ-მატრიცს კი იც ური. ატომის 

ელექტროუარყოფითობაა): 

ხ.-ს Mყ წარმოადგენს 1 და) ატომებს მორის ბმის პოლარობას; 

ხყ–X, ზს“ 0, სხვა შემთხვევაში 

მათი მეშვეობით გამოვლენილია ბრწყინვალე კორელაციები(85-891: 

ა)მონოჰალოგენიდების სტანდარტული ენტროპიებისთვის: 

59, =9.291C(4,)+40.17 (=0.993; 

ბჰ)დიჰალოგენიდებისთვის 

89 =9.451=(#„ა)+35.54 I=0.996; 

გ)ტრიჰალოგენიდებისთვის 

39 =9.691C(M,ა)+27.96 (=0.999; 

დ)ტეტრაჰალოგენიდებისთვის 

59% =9.8312(0,ს)+17.84. I=0.999; 

ამრიგად, პროფ. მ-.რანდიჩამდე (77) რამდენიმე წლით ადრე 

ავტორებმა შემოგვთავაზეს ნებისმიერი მატრიცის, როგორც აწონილი 
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გრაფის რეპრეზენტაციის, გამოყენების იდეა და შეიმუშავეს რიგი 

ტოპოლოგიური ინდექსებისა, რომლებიც ამჟღავნებენ ბრწყინვალე 

კორელაციათა გამოვლენის უნარს. 

უგის მატრიცა განისაზღვრება, როგორც (ნახ.4) ? 

ა. = 1 1და) ატომებს შორის ბმის ჯერადობას; 
) 0, თუ 1და) ატომები არაბმულია , 

დიაგონალური ელემენტები გამოითვლება შემდეგნაირად: 

მ,=თავისუფალი ელექტრონების რაოდენობა. 

ამ მატრიცის მეშვეობით შესაძლებელია არა მხოლოდ ნაერთთა 

სტრუქტურის, არამედ მათი გარდაქმნების კოდირება (|95|. 

1 
, I ხ-C =-<2=Mე _-ნ-ი-ლ=ლ% + M-0=0 

·M M 

CL) 

| : 

| | 
ნახაზი 4. ნივთიერებათა მოლეკულების და მათი გარდაქმნის კოდირეია 
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უგის ხ6-მატრიცით (აღებულია ნაშრომიდან (95)) 

3.6. კვანტურ–მექანიკური დესპრიპტორები 

დღეისათვის ტოპოლოგიურ ინდექსებთან და გეომეტრიულ 
დესკრიპტორებთან ერთად სცლ-“ უფრო ხშირად გამოიყენება 

კვანტურ-–მექანიკური (ელექტრონული) მახასიათებლები, რომლებიც 

როგორც წესი, გამოითვლება მოლეკულური ორბიტალების 
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თეორიის გამოყენებით. მაგ., მ.დ.ვესსელი და პ.ს.ჯერსი იყენებენ 

შემდეგ დესკრიპტორებს: ნაწილობრივი დადებითი და ნაწილობრივი 

უარყოფითი ზედაპირის ფართობს ფარდობით დადებით მუხტს 

(90). მათგან განსხვავებით, ა.კატრიცკი (თანამშრომლებთან ერთად) 

იყენებს ზეფიროვის მეთოდით გამოთვლილ მუხტებს |91). 

ანალოგიურად, გრუნენბერგი და ჰერგესი (92) მიიჩნევენ, რომ 

ეფექტურია 50IV (სფერული პერტურბაციები), 54 (რედაპირის 

ფართობი), IIძ (წყალბად–ატომებზე მილიკენის მუხტების ჯამი) LI8 

(პეტეროატომებზე მილიკენის მუხტების ჯამი), VIხ (ჰარმონიული 

რხევების ჯამი, კონფორმაციული ფლექსიბილურობა), L) (მუდმივი 

დიპოლური მომენტი) L (პოლარიზებადობა, დიპოლი/ინდუცირე- 

ბული დიპოლი ურთიერთქმედებები). 

გრუნენბერგის და პერგესის ნაშრომში შესწავლილ იქნა 85 

სტეროიდული ჰორმონის წარმოებულის დაცილების 

კოეფიციენტები, I. (Mა=I09(-1+1/I,), დამოკიდებულება 
ნაერთთა სტრუქტურაზე. ნერვული ქსელების, როგორც ასახვის 

საშუალების გამოყენებით გამოვლენილ იქნა ბრწყინვალე 

კორელაცია (§=0.29) (92). 

ამგვარი მეთოდები ძალზე ეფექტურია, მაგრამ აღსანიშნავია, 

რომ ამ პარამეტრების გამოთვლა დაკავშირებულია კომპიუტერული 

დროის მნიშვნელოვან დანახარჯებთან და ძალზე შრომატევადია. 
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3.7. ჰეტეროატომების შემცველი სტრუქტურების წარმოდგენის 

მეთოდების კრიტიკული ანალიზი 

განხილულ მეთოდებს, ,V ღირსებების გარდა, გარკვეული 

ნაკლოვანებებიც გააჩნიათ. მაგალითად, კაიერ–პოლის X” ინდექსი არ 

ხასიათდება იზომერების მაღალი გარჩევაუნარიანობით, ხოლო 1 

მატრიცკაე დაფუძნებული ინვარიანტებს გამოთვლა დაკავ- 

შირებულიას გარკვეულ სირთულეებთან” რაც განსაკუთრებით 

საგრძნობია ბიოლოგიურად აქტიური ნაერთების მოდელირებისას. ასევე 

საკმაოდ შრომატევადია § ინდექსის გამოთვლის პროცესიც. 
წარმოდგენილ მეთოდებს (78-100) შორის უპირატესობა ენიჭება 

ესტრადას სქემას მაგრამ აღსანიშნავი, რომ ჰპეტეროატომების 

შემცველი ორგანული ნაერთების მოდელირებისას ხშირ შემთხევევაში 

საკმარისია უფრო მარტივი წონათა სისტემის გამოყენება. შესაბამის 

ნაშრომში (84) ავტორს არ აღუნიშნავს მისი მეთოდის განსაკუთრებული 

ეფექტურობა ელემენტორგანული ნაერთების დესკრიპტორების 

აგებისას. 

რნბ. და ეპ-მატრიცები განსაკუთრებით მაღალი გარჩევა- 

უნარიანობით ხასიათდებია. ოღონდ, „უნდა აღინიშნოს დიდი 

მოლეკულების გამოთვლებთან დაკავშირებული სირთულეები. ამასთან, 

განსხვავებით ზემოთ ჩამოთვლილი მეთოდებისგა,„ არააწონილი 

გრაფების დეტერმინანტები არ წარმოადგენენ ჰეტერონაერთების 

დესკრიპტორების კერძო შემთხვევებს. 
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4, მსბავსებათა რაოდენობითი ანალიზის მეთოდები 

4.1. ზოგადი ასპექტები 

უკანასკნელ წლებში მკვეთრად გაიზარდა ინტერესი მოლეკულური 

მსგავსების მეთოდების წამალთა დიზაინში (ძის ძრ651ფი), ქიმიურ 

ნაერთთა ანალოგების შერჩევასა და თვისებათა შეფასებისათვის 

მსგავსებათა შეფასებაზე დამყარებული მეთოდების გამოყენებისადმი; 

წამალთა დიზაინში მსგავსება/არმსგავსებათა განსაზღვრაზე 

დაფუძნებული მეთოდების მეშვეობით შესაძლებელია მონაცემთა დიდი 

ბაზებიდან „კანდიდატი“ ნაერთების რაციონალური შერჩევა. რისკის 

პროგნოზირებისას (II§ მ5568501600), ამგვარი მეთოდების გამოყენება 

საშუალებს იძლევა განისაზღვროს საინტერესო ნაერთების 

სტრუქტურა ანალოგების ამორჩევის გზით, როცა მონაცემთა ბაზები 

ხელმიუწვდომელია. ნაერთთა თვისებები განისაზღვრება მსგავსებათა 

თვალსაზრისით „უახლოესი მეზობლების“ თვისებების მიხედვით |391. 

მსგავსებათა შეფასება, როგორც წესი, ხორციელდება არაემპირიულად, 

ტოპოლოგიური ინდექსები და მოლეკულათა ქვესტრუქტურების 
გამოყენებით. ქვემოთ განვიხილავთ მსგავსებათა შეფასების კლასიკურ, 

ბერც-ჰერნდონის მეთოდს (931. 

4.2. მსბავსება მოლეკულებსა და ბრაფებში ბერცისა და 

ჰერნდონის მიხედვით. 

მოცემული მიდგომა გულისხმოს მოლეკულური გრაფების 

ყველა შესაძლო ქვეგრავად დაშლას და იმის დაფიქსირებას, თუ 
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რამდენჯერ შედის მოცემული ქვეგრაფი მოცემულ გრაფში. იმის 

მისაღწევად, რომ 100%-იანი მსგავსება მხოლოდ ორ, ზუსტად 

ერთნაირ, გრაფს შორის დაფიქსირდეს, ქვეგრაფთა სიმრავლეში 

თავად გრაფიც იგულისხმება. მაგალითის სახით განვიხილოთ ორი 

სპირტის (ნახ. 5) ამგვარი ანალიზი. 

1 2 

” თცვიხითხCიხს0  .  ” (CწაCIICCე0L 

ნახაზი 5. იზომერული სპირტები 

ნახ.5გამოსახულ. სპირტებს შემდეგი საზის ქვეგრაფები გააჩნიათ 

(ნახ.6) 

1 2 
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XL 7 ' 

» 0 1 

ფ+.1(X/4» VI+/3-VI+ /3+VI>6/I. V2+/I- 0/1+ 0)» 04 

ნახაზი 6.სტრუქტურულ მსგავსებათა შეფასება ბერც–ჰერნდონის 
მეთოდით. 

შრომატევადი სამუშაოს შემდეგ ერთმანეთს ედრება სვეტები, ერთი 

და იმავე ქვეგრაფის რაოდენობრივი კოეფიციენტები იყოფა ერთმანეთზე 

(უმცირესი უდიდესზე) და აიღება მათი საშუალო არითმეტიკული (ნახ.6). 

აღსანიშნავი, რომ ამგვარი მიდგომა არ არის დაზღვეული 

ნაკლოვანებებისაგან. განვიხილოთ ზოგიერთი მათგანი: 

1 როგორც მათემატიკური მეთოდი, იგი ეფექტურია, მაგრამ ამ 

მეთოდით შეიძლება მხოლოდ „თანაზიარობითი“ მსგავსების შეფასება. 

მაგალითად, CILI-CII;-, CILც-CLს-” შორის ისეთივე მსგავსებაა, 

როგორიც CI+ცCILL-I-:სა და CLც-CI-08-ს შორის. 

2 არ არის გათვალისწინებული ქიმიური სტრუქტურის 

ელექტრონული ასპექტები (არასავალენტო ელექტრონები, ვაკანტური , 
ორბიტალები და. სხვ., რომელიც ართულებს „აღნაგობა -თვისება“ 

კორელაციის გამოვლენას. 

არსებობს მსგავსებათა შეფასების სხვა მეთოდებიც (36, 39, 97-1001. 
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5. ზოგიერთი ახალი სტრუქტურული დესკრიპტორის 

დიზაინი 

51. ტოკოლობიშრი ინდექსების დიზაინი 

ელემენტორბანულ და ჰეტეროატომების შემცველი 

ორბანული ნაერთებისათვის 

ქიმიური (მოლეკულური) გრაფის წვეროებზე და წიბოებზე 

წონების მართებული შერჩევა მნიშვნელოვანწილად 

განაპირობებს მოდელების ვარგისიანობას ელემენტორგანული 

ნაერთებისათვის მოლეკულური დესკრიპტორების დიზაინისას 

ჩვენ ვიყენებდით ჰიუკელის კულონურ #, და რეზონანსულ #„ 
პარამეტრებსს (107,108, ჩეენს მიერ კონსტრუირებულ იქნა 

ტოპოლოგიური ინდექსების რამდენიმე მოდიფიკაცია. 

ძმ. ქვემოთ განხილული მეთოდი ეფუძნება დისტაჯამების / 

გამოყენებას. დისტაჯამები, ანუ წვერითა დისტანციის მატრიცის 

პირობებში განსახღვრული სარისხები გამოითვლება, როგორც 

(351: 

9-2 9 (5.1.1) 

წონებად ვიყენებდით ჰიუკელის კულონურ პარამეტრებს: 

თ, =M, +! (5.1.2) 

ჩვენ მიერ მოდიფიცირებულ მოლეკულურ დისკრიპტორს 
ასეთი სახე აქვს: 
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#I)=1ჩ.6, (5.I.3) 

სადაც ი. ვექტორის კოორდინატებს წარმოადგენს თ, წონებით. 

რო =(ჭთი,თე,..თ,1, (5.1.4) 

ვინაიდან #, =0 (ჯი?:)C ნახშირბადის ატომისათვის, ,(5.1.3) 

გამოსახულება შეიძლება გარდაიქმნას შემდეგნაირად: 

Mთა”. 29, #, (5.1.5) 
( პეუვროატომებზე 

სადაც კლასიკური მიდგომის (14) მიხედვით გამოთვლილი 

ვინერის რიცხვია არააწონილი გრაფისათვის. (5.) 595 

გამოსახულებით მოცემული დისკრიპტორის MV) უპირატესობას ' 

წარმოადგენს გამოთვლათა მნიშვნელოვანი სიიოლე 

განსაკუთრებით დიდი ზომის მოლეკულების მოდელირებისას. 

ალსანიშნავია ისიც, რომ შესაძლებელია ერთი და იგივე 

არააწონილი გრაფი (და შესაბამისად ” ვინერის რიცხვი) 

შეესაბამებოდეს რამოდენიმე მოლეკულას, ეს კიდევ უფრო 

ამარტივებს გამოთვლებს. 

ნახ7 მოცემულია MV) ინდექსის გამოთვლის მეთოდიკის '· 

არსი ნ–პროპილსილანისათვის 

CM, – CM, – CM, – 56 

00007 #,/- ური ატომის კულონური პარამეტრი 
6 4 4 6 ,I- ური ატომის დისტანციური ჯამი 

1II1 1 17 თ,”/-წევრის წონა 
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არააწონილი გრაფის დისტანციის მატრიცა 

0 1.2 3 

01.2 

0) 

9 

MV =1ი 

#(M)=05(6-1+4-1+4-1+6-17) =121 (5.1 .33) ფორმულის მიხედვით 

M/(I)) = M” –0.5(6-1.7) =10+2.1=12.1 (5.1,5) ფორმულის მიხედვით 

ნახაზი 7. ნ–პროპილსილანისათვის ს) ინდექსის გამოთვლა. 

როგორც ნახ7 ჩანს, თავდაპირველად ავაგეთ მოლეკულის · 

არააწონილი გრაფი და მისი შესაბამისი დისტანციის მატრიცა. 

შემდეგ გამოვთვალეთ დისტაჯამები და გევინერის ინდექსი 

არააწონილი გრაფისათვის. მომდენო საფეხურზე ავაგეთ 

წონების ვექტორი, საბოლოოდ კი, როგორც (5.1.3), ისე (5.1.5) 

ფორმულის მიხედვთ გამოვთვალეთ MI)  დესკრიპტორის 

რიცხვითი მნიშვნელობა. 

ხ. ჰიუკელის კულონური პარამეტრების მეშვეობით ჩვენ მიერ 

მოდიფიცირდა რანდიჩის ინდექსი, როგორც 

ჯ = 2194 | ' (5.1.6) 

სადაც 
#, =M, + 2,0ყკ. (5.1.7) 

' 

ძკ რიცხვები წარმოადგენენ არამოდიფიცირებული თანა– 

ზიარობის მატრიცის ელემენტებს (121). ნათელია, რომ 

არააწონილი გრაფისათვის ჯ' =X, გინაიდან ».=ი (5.1.6) სახის 
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რანდიის ტიპის ინვარიანტი «უფრო მაღალი გარჩევის- 

უნარიანობით ხასიათდება, ვიდრე კაიერ–ჰოლის ჯ;" ინდექსით 

(78.79). 

C წიბოზე წონებად ჰიუკელის რეზონანსული პარამეტრის 

გამოყენება ასევე მაღალი გარჩევუნარიანობის დესკრიპტორების 

დიზაინის საშუალებას იძლევა. მოცემულ შემთხეევაში, წონების 
მექტორი ავაგეთ მოდიფიცირებული თანაზიარობის მატრიცის 

4" მეშვეობით: 

ბ, - 29 (5.1.8) 

სადაც 
Mკ., თუ L და / ატომებს შორის არსებობს ბმა, 

იყ = # ამ ბმის რეზონანსული პარამეტრია, (5.1.9) 
0, სხვა “შემთხეევებში, 

ი ქექტორი ((5.1.4) განტოლება) აიგო, ·როგორკ თ, =#/. 

შესაბამისად. ჩვენ განვსასღვრეთ ახალი ინდექსი, როგორც 

M(#) =(8ღ1)"”, (5.1.10) 

სადაც რ! # პარამეტრით: აგებული წონათა ეექტორია. M(% 

ინდექსით შესაძლებელის კარგი „აღნაგობა. –- თვისება" 

კორელაციების გამოთელა. 

განვიხილოთ IC) ინდექსის აგება პროპანთიოლის მაგა+ 

ლითზე (ნახ.8). 

CM, – CI, – CM, – 5// 

1 1 0.6 წიბოთა წონები 
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0 მატრიცა 4" მატრიცა 

0123 ტ (0 9 
012 010 

ი! | 0 06 
9 M 

V/=10 

12394 123 4 
ი, 6446 ბ, 1 2 16 06 

IV/CX) =(I28' )”? =(6-1+4-:2+4·16+6-0.6)"? = 48990 

ნახასი ვ პროპანთიოლის ML(X) ინდექსის გამოთვლა 

წი მატრიცის საფუძველზე შესაძლებელია რანდიჩის ტიპის 

კიდევ ერთი ინვარიანტის აგება 

ჯ" = ანტბა) (5.1.11) 

ამგვრად აგებული ინდექსის (ის ასევე აღევნიშნეიით 2 

სიმბოლოთი) მეშვეობით ჩვენ გამოვავლინეთ 5#L კორელაციები 

სასქესო ჰორმონებისთვის. (118). 
„ რეზონანსული პარამეტრის გამოყენებით ჩვენ ავაგეთ 

ვინერს ინდექსს კიდევ ერთი მოდიფიკაცია. ამჯერად 
ტოპოლოგიურ დისტანციას ეიხილავთ, არა, როგორც # და | 

წვეროთა შორის უმოკლეს დისტანციაში წიბოთა რაოდენობას, 

არამედ როგორც წიბოთათვის მინიჭებული წონების, ა 

შემთხვევაში, MM, პარამეტრების ჯჯმს. M, ინდექსი 

გამოითვლებოდა, როგორც ამგვარი დისტანციების ნახევარჯამი. 
M, ინდექსის აგების მეთოდიკის არსი მოცემულია ნახ.9-ზე.. 

LL 
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CM, – CIს - CI, - # 

არააწონილი გრაფი აწონილი გრაფი 

ს 1 0.7 (წიბოთა# წონები) 

0123 0 1 2 27 
0 1! 7! 0117 

0 | 0 07 

0 წ) 

#=10 M, 59) 

ნახახი 9. პროპილფტორიდის M, ინდექსის გამოთვლა 

როგორკ6 ჩანს, ჩვენ მიერ შემუშავებული მეთოდით 

"შესაძლებელია როგორც შემადგენლობის, ისე აღნაგობის 

სივრცითი თავისებურებების მოდელირება. 

დისტანციის მატრიცები 

0 1 2 «V3 0 1 2 «V5 0 1 2 «3 ი12# 

01 2 I 01.2 01 2 012 

0 1 0.1! 0.) ი) 
0 9 "0 0 

3), = 7 +/3 = 87321 7, = 7+-/5 = 92361 -7, = 7 +-/3 =8:7321 'წ, = 74 -/5 =9.2361 

ნ” ვექტორები 

ჩ, = (6+-/3,4.43L +231; ჩ, = (3+-/344,3+-3|); 
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დ, = (3+-/5,44,3+#5|); 8, =(3+-/5,4,4,3+V51, 

ფონები 

თ, =(11I) (პე = L1.1,1.1) (პკ = (4,L1,4) ლ, = (4,1.1,41 

?M(ხ)= 8732) ?M0-(M)=9236) პM,(M) = 229282 217, (M) = 24.9443 

ნახაზი 10. ცის/ტრანსბუტენების და 14დიფთორ-ცის/ტრანს ვთერის 

VI) ინდექსების გამოთვლა. 

ამგვარად, ტოპოლოგიური სტერეოინდექსები წარმატებით 

შეიძლება იქნას გამოყენებული 05XL 05#ტL და 5#M 

კვლევებში. 

5.2. მსბავსებათა ანალიზი 

რაოდენობრივად შეფასებულ მსგავსებათა ანალიზს (CM5/#). 

მზარდი მნიშვნელობა «უნდა მიენიჭოს “შემოთავაზებულია 

ელემენტორგანულ ნაერთთა სტრუქტურული მსგავსების 

რიცხობრივი შეფასების მარტივი და მოსახერხებელი მეთოდი, 

რომელიც ეფუძნება მახასიათებელი პოლინომის კოეფიციენტების 

გამოყენებას. ისინი გამოითვლება, როგორც (110,111) 

ჩC>) = ძისXI – ,(04)|, (5.2.1) 

სადაც ! ერთეულოვანი, ხოლო 40XMჩვენ მიერ მოდიფიცი– 

რებული თანაზიარობის მატრიცაა. დისლოკაციის მიმართების 

გაუთვალისწინებლობა არ იწვევს მოდელის პრაქტიკული 

გარგისიანობის რაიმე მნიშვნელოვან გაუარესებას. 
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სტრუქტურული მსგავსების რიცხობრივი შეფასება 

შეიძლება კარბოს (100), ან ბერც–ჰერდონის (93 

ალგორითმებით. მაგალითად, განეიხილოთ ბუტანთიოლსა დ! 

ბუტანოლს შორის სტრუქტურული მსგავსების გამო 
(ნახ.11). 

(CV,CI,CM.CI/,5//) (CM, I,CII,CV,0VM) 

წ სყაებ) მატრიცა /”იი) მატრიცა 

0 1.0 0 0 0 I 0 0 0 

0 IL 0 0 0.10 0 

0.I 0 01 0 

0 0-6 0 098! 

L3 2.0) 

ჩ(X) =ჯ' + I3ჯ“ – 3,6ჯ? – 3.9»? + 2.2X+13 

#M(X)=»ჯ' +2X“ – 3.3X7 – 6X7 +2.6X +2 

ფ.-=(1/1)+03/2)+696/38) +6970+02/26 +03/2) „გეა, 

ნახაზხი 11. ბუტანთიოლსა და ბუტანოლს შორის სტრუქტურული 

მსგავსება. 

პირველ ეტაპხე ჩვენ ავაგეთ აწონილი მოლეკულურს 
გრაფები და მათი მოდიფიცირებული თანაზიარობის მატრიცები. 

შემდეგ გამოვთვალეთ ამ ნაერთთა მახასიათებ 

მრავალწევრების კოეფიციენტები,. საბოლოო საფეხურზე ჩვეს 
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ბერც–ჰერნდონის ალგორითმით გამოვთვალეთ 57 სტრუქტურული 
მსგავსება. 

ცხრ1 „მოცემულია ნახ.2 ნაჩვენები თიოლების, თიოეთერის 

და სპირტის სტრუქტურულ მსგავსებათა რიცხობრივი 

სიდიდეები Cბერც–ჰერნდონის ალგორითმი)! და მახასიათებელი 

პოლიმერების კოეფიციენტები. 

CV, -C/I, -C, - CM, - 5 

CMV, – CI, – CM(5იჩ – CV, 

(CM,).C”/ – C//, – 5# 

(CM,),C – §V 

CI, - §- CII, 

CM, – CI, – CI/, – CI), – 0/ 

ა) CM, – CI; – CV – C#8 

მ)C/I, – CI, – CM, – CM, – ა” და | “ 

CM, 

ხ) CI, -ხ-V და CM – CI; – CMV, – CI; – 0 

% 
ბ) 

ნახაზი 12 ა) ზოგიერთი იზომერული თიოლი; დიეთილერთერი და 

ბუტილის სპირტი. ბ) მ) ყველაზე მსგავსი და ხ) ყველაზე 

განსხვავებული სტრუქტურები 
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ცხრილი 1. ა) სტრუქტურულ. მსგავსებათა რიცხობრივი სიდიდეები და 

ბ) მახასიათებელი პოლინომების კოეფიციენტები 

|| 2 3 4 5 6 

I 1000 0995 0758 0.667 0867 0.79! 
2 1000 0792 0667 0766 0.752 

ა) 3 1000 0667 0.87 0.618 
4 1000 0570 0.54! 
5 1000 0.685 
6 1.000 

1 2 3 4 5 6 
»”» 10 10 I0 I0 10 10 

ჯ”ჯ 131 131 13 13 13 13 

ბ) ». -16 -36 -36 -36 -272 +–-3.8 

»”· -39 -39 -39 -39 –-26 –-690 
'! ჯ»ჰ? 22 16 12 0 172 26 

ა» 3 13 0 0 ჰ13 20 

ამრიგად, ჩვენი მეთოდი ნაერთთა სტრუქტურული მსგა 

სების კორექტული რიცხობრივი · შეფასების საშუალებას იძლე” 

რაც შესაძლებელს ხდის შემოთავაზებული მეთოდის გამოყ 

ნებას CM54 კვლევებში. 
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6.“აღნაბობა–თვისება–აქტივობა“ 

თანაფარდობათა ბამოვლენა ნაერთთა ჭზობიერთი 

კლასისთვის 

არაწრფივი ოპტიმიზირებადდი მოლეკულური მოდელების 
შემუშავება არსებული ინდექსების ელემენტორგანული 

ნაერთებისთვის პირდაპირი განზოგადების საშუალებას იძლევა(102- 

120). ახალი დესკრიპტორების კორელაციაუნარიანობის ხარისხის 

განსაზღვრა შესაძლებელია მათი ტესტირებით “აღნაგობა–თვისება– 

აქტივობა“ დამოკიდებულებებისს მოდელირებისას. ჩვენ მიერ 

განზოგადებული ინდექსების გამოსაცდელად შევისწავლეთ 051IL და 
5#IL დამოკიდებულებანი სხვადასხვა კლასის ნაერთებისათვის. 

აღსანიშნავია, რომ წინამდებარე თავში განხილულ მოდელებს 

არა მხოლოდ თეორიული, არამედ გარკვეული პრაქტიკული 

მნიშვნელობაც გააჩნიათ. 

6.1.“აღნაბობა-თვისება“ კორელაციის ბამოვლენა 

თიოლთა ჰომოლოგიშურ რიბ“მი 

ჩვენ შევისწავლეთ თიოლთა სტანდარტული ენტროპიის 

დამოკიდებულება მათი მოლეკულების აღნაგობაზე. მოლეკულების 

მათემატიკურ მოდელად შევარჩიეთ II=(V,8,დ:,V I) აწონილი 

გრაფი, სადაც წონებად ვიყენებდით ჰიუკელის რეზონანსულ 

პარამეტრს, მოლეკულურ დესკრიპტორად” ვიყენებდით VV(X) 

ინდექსს . 
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ემპირიულ “აღნაგობა-სტანდარტული ენტროპია“ დამოკი– 

დებულებას ასეთი სახე გააჩნია: 

§,,=3.87VV/0C)+59.47 (6.1.1) 
კორელაციის კოეფიციენტით L=0.9825, მაშინ, როცა არააწონილ 

გრაფზე აგებული ვინერის ინდექსის მეშვეობით გამოვლენილი 

კორელაციის კოეფიციენტი უდრის L=0.9407. 

ცხრ.2 მოცემულია თიოლთა ექსპერიმენტული ენტროპიებისა და 

V0C),, "” ინდექსებს რიცხვითი მნიშვნელობები... · 

ცხრილი 2. ზოგიერთი თიოლის სტანდარტული ენტროპიის (112), 

VV”I=) და V ინდექსების რიცხვითი მნიშვნელობები 

  

  

  

  

  

  

თიოლი 99. VI თი V/ 

CLც§L 6096 00774 |! 

CLცC-8:50C 7077 |2.§2894 #4 

CLცCIICL5L 8040 14.3990 10 

CC):CVI5L 775! |4.6660– 19 

CII(C8)5L 8968 (7.2923- |20 
  

CILცCII(§LI)CLI-CIვ 87.62 |6.8411 18 

(CCც)-CIICწე5LI 8673 |6.7823 18 
  

  

  

            
(CLც)კC5II 8079 |6.2929 16 

CIIვ(Cწე)კასI 9921 |9.9800 35 

(CII3);C-CII;CIს 9248 |9.4868 32 

59 · · + . 
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ცხ.2 ილუსტრირებულია VI(IC) ინდექსით გამოვლენილი 

ემპირიული თანაფარდობა. 

6.2. ზობიერთი საზის ჰორმონის მათემატიკური დახასიათება 

ნაერთთა კანცეროგენული აქტივობი მათი მოლეკულების 
აღნაგობაზე დამოკიდებულების მათემატიკურ მოდელირებას დიდი 

მნიშვნელობა გააჩია როგორც თეორიული, ისე პრაქტიკული 

თვალსაზრისით. ჩვენ გამოვავლინეთ “აღნაგობა-კანცეროგენული 

აქტივობა“ თანაფარდობა ზოგიერთი სასქესო ჰორმონისათვის. ეს 

უკანასკნელნი სტეროიდულ ჰორმონეს  მიეკუთვნებია. ისინი 

განაპირობებენ ცოცხალი ორგანიზმების უჯრედების ზრდას, დაყოფას 

და ფუნქციონირებას ცხოველებზე ჩატარებულმა ექსპერიმენტებმა 

აჩვენა, რომ ჰორმონალური ფონის ცვლილება სიმსივნეთა. სპონტანურ 

გაჩენას იწვევს. 

სასქესო ჰორმონები ფართოდ გამოიყენება მედიცინაში. მათი მეშ – 

ვეობით ხდება სხვადასხვა დაავადების მკურნალობა. ისინი ასევე წარ- 

მოადგენენ კონტრაცებტების კომპონენტებსაც. მათი კანცეროგენული 

აქტივობის მოლეკულათა აღნაგობაზე დამოკიდებულების თხ VIIIII0 

გამორკვევა მნიშვნელოვანია არასასურველი ეფექტების თავიდან ასა– 

ცილებლად. ამიტომ, თეორიული მოდელის შემუშავებას, რომლის 

მეშვეობითაც შესაძლებელი იქნებოდა მიზნობრივი ნაერთის (მაგ. წამლის) 
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კანცეროგენული აქტივობის პროგნოზი , თუნდაც ნაერთთა ვიწრო 

კლასისთვის, დიდი მნიშვნელობა გააჩნია. 

წ 2 3. 2. XC 

ამ რიგში კანცეროგენული აქტივობა მცირდება ხოლო 

ანდროსტერონისთვის ( 5) იგი ძალზე სუსტად არის გამოხატული. 

ჩვენ გამოვთვალეთ 
კ" ათ ღღ. : (6.2.I) 

ინდექსის მნიშვნელობა ხუთივე ნაერთისთვი. ქვემოთ 

მოცემულია მათი სიდიდეები: 

3,=8.892, 3:=9.185, 3კ=9.417, 3,=9.777, 3:=10.068. 

როგორც ვხედავთ, 3-ინდექსის მეტ რიცხვით მნიშვნელობას 

ნაკლები კანცეროგენული აქტივობა შეესაბამება ეს დასკვნა 

საშუალებას გვაძლევს, მოვახდინოთ ნაერთთა კანცეროგენული 

აქტივობის შედარებითი ანალიზი ჰორმონალური პრეპარატების 

სინთეზის დაგეგმვისას (118). 

ნახ.13 მოცემულია ამ ინდექსის გამოთვლის მეთოდიკის არსი 

ანდროსტერონისთვის. 
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გ,0.8 8:=2.8 ბკ=2 ზბა=2 §.=4 ბა=3 

87=2 შბვ=!1 ბა=3 მ)ი=3 ზ,=2 ზ,ც=2 

ბკ=2 ზბკ=2 ბკ=4 6,–=3 6) 
ბ)ჯ=3.0 

8,2 0;:ი=2 82|)=1 

  

375(86)8)?2+(8ე8ვ) 2+(8კნ,)” /+(6კზჯ) ”?+(6ჯ8) '“+(6ჯმგ) '”+(ნვნი) “+ 
+(8-6;) '“+(8;8ე) '“+(ნწა8,ი) ' +(096,კ) “+(6,ინ))) ”“+(6,0616) '“+(8,16)2) “+ 

+668) რ+ნცნი ა რიწა) (ნ სნ ი +(ტცნი) (ნნ) '“+(ზეან;,)” 
+ 

+(წ,ყვნეი) “+(6)ნ:ი) “+(6,კწ:ი) '“=10.068 

ანდროსტერონისთვის. 

6.3. ბუანიდინოთიაზოლების წყელულსაწინააღმდეგო 

აქტივობის მოდელირება 

ჩვენ შევისწავლეთ შექცევადი .გასტრალური ინჰიბიტორების 
LM" ,C” #IC256 წყლულსაწინააღმდეგო აქტივობის დამოკიდებულება 

4-–ჩანაცვლებულ–2-გუანიდინოთიაზოლების (ნახ!4) აღნაგობაზე, 

რომლებიც წარმოადგენდნენ ამ ინჰიბიტორების ბაზისს. როგორც 
მოლეკულური დესკრიპტორი, ჩვენ შევარჩიეთ VI-V) ინდექსი. გარდა 

ამისა, ვსარგებლობდით რა მონაცემებით ლიტერატურიდან (119), 

ჩვენ ვარკვევდით C=(V,) და II=(V,C,დ,,V მ) მოდელების 
შედარებით ეფექტურობას 5#L დამოკიდებულებების გამოვლენისას, 

რის მეშვეობითაც ვცდილობდით მოლეკულხს ფორმა/მოლეკულის 
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მრავალფეროვნება ფარდობის დადგენას 4-ჩანაცვლებული 2- 

გუანიდინო თიაზოლების წყლულსაწინააღმდეგო აქტივობაში. 

ყ მაკ 
ლ M 

| | 
· 7“ = წე 
>-2CC თ-CC 

IL ს 

ო I · 
ა. __ _ / 

ას. __ =–-M 

_ =ლი–% სა C მ. 

  

ნახაზი I4. 4–ჩანაცვლებული–2-გუანიდინოთიაზოლების სსვადასხვა 

საბაზო სუბსტიტუენტები. 
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აღსანიშნავია ისიც, რომ VVCL) ინდექსის გამოყენება 

ათ ».V·2, კან. (6.3.1) 

არა მხოლოდ წყლულსაწინააღმდეგო აქტივობის იხ /ჯMII0 პროგნოზი 

არამედ თვისებების სასურველი კომპლექსის მქონე ნაერთების დიზაინი 

საშუალებასაც იძლევა. 

ცხრილი 3. 4-ჩანაცვლებული–2-გუანიდინოთიაზოლების სხვადასვა 

წარმოებული 

MLI)M):C=M 
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M6-მეთილი, სLეთილი, #C-აცეტილი, ჩხ-ფენილი ან ჩანაცვლებული. 

ფენილი 

LVI



ცხრილი 4. 4– ჩანაცვლეიული–2–გუანიდინოთიაზოლების I 

გქხპერიპენტული და თეორიულად პროგნოზირებული ანტიწელულოვანი 

აქტივობები 
(C)) 

1013.15 

.65 

.25 

1029.45 

1986.2 
5 

1702.4 

1238,35 

§ 

1324.2 

14.65 

1005.15   
4ზ8



7” 

1876.9 |- 1118.95 ”– 

4 /V '“ 

15 

1152.15 

1687.7 
8.15 

ნაშრომიდან (119| 

არის ვარგისი პროგნოზისთვის (119) 

VIი-0 აქტივობა   
როგორც მითითებული იყო ნაშრომში (119), VV-ინდექსი 

შემდეგნაირად არის განაწილებული წყლულსაწინააღმდეგო 

აქტივობების მიხედვით: 

V<2ი0 შეინიშნება არააქტიური რეგიონ, 291<V/<90 

აღინიშნება ქვედა გარდამავალი უბანი, როცა მეთოდის ფარგლებში 

შეუძლებელია პროგნოზი. 391<V/<540 ინტერვალი წარმოადგენს 

აქტიურ უბანს, 541<V/<590 წარმოადგენს ზედა გარდამავალ უბანს, 

ხოლო V/>591 შეინიშნება ზედა არააქტიური რეგიონი. პროგნოზის 
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ჯამური სიზუსტე წარმოადგენს 86.9%, ხოლო თუ გარდამავალ 

უბნებს მეთოდის ნაკლად არ განვიხილავთ, (ე.ი. ამ უბნებში მყოფ 

ნაერთებს საერთოდ არ გავითვალისწინებთ) 93.6% (იხ. ცხრ.:5 ). 

მოდიფიცირებული V(–ნ) ინდექსის პირობებში ასეთი სურათი 

შეინიშნება. “V(I0)<500 აღინიშნება ქვედა არააქტიური უბანი, 

501<VV(0)<629 ინტერვალი შეესაბამება ქვედა გარდამავალ რეგიონს, 

630<VV(ი)<370 ინტერვალი წარმოადგენს აქტივობის უბანს, ხოლო 

VII>871 შეესაბამება ზედა არააქტიურ რეგიონს. აღსანიშნავია, 

რომ სოდიფიცირებული ინდექსის მეშვეობით ზედა გარდამავალი 

უბანი აღარ შეინიშნება. პროგნოზის ჯამური სიზუსტე წარმოადგენს 

9ე.5%, ხოლო თუ გარდამავალ 'უბანს მეთოდის ·სნაკლად არ 

განვიტილავთ, 93.8% (ცხრ.20). 

ცხრილი 5. VV და VI(ს) ინდექსების განაწილება აქტიობების მოსედვით 

  

V რეგიონის ნაერთთა სწორი | პროგნოზის პროგნოზის | 

| ტიპი რ–ბა პროგნოზის | სიზუსტე, ჯამური | 

I 
| 
  

  

ამ რ–ბა % სიზუსტე, % 

რეგიონში 

<290 ! არააქტ. 4 4 100 

291+390 ქვედა (#2 - _ 

გარდ.2             
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391+540 აქტ. 15 12 80.0 86.9 (93.6) 

541-590 ზედა 4 - - 
  

            

  

  

    
  

    

გარდ, 

259 არააქტ. |59 57 9.6 
1 1 

რეგიონის ნაერთთა | სწორი „პროგნოზის პროგნოზის 

VV(ი) ტიპი რ–ბა პროგნოზის სიზუსტე, ჯამური 

ამ რეგიონში | რ-ბა არ ქსიზუსტე,% 

<500 ს არააქტ. 4 4 100 

501+629 Iქვედა 3 - - 90.5 (93.8) 

გარდ. 

630+870 'ავტ. 17 I4 82.4 

>87 არააქტ. |60 58 96.7               

პროგნოზირების. გაუმჯობესების ხარისხი მიუთითებს, რომ 

ნაერთთთ წყლულსაწინააღმღეგიოო აქტივობა უფრო მათი 

მოლეკულების ფორმით განისაზღვრება, ვიდრე მათი შემადგენლობის 

მრავალფეროვნებით მიუხედაად ამის,ი ჰეტეროატომების 

გათვალისწინება წამლების მიზანმიმართული დიზაინის და მათი 

დაგეგმილი სინთეზის განხორციელების საშუალებას იძლევა. 

ამრიგად, ინდექსის მოდიფიკაცია პროგნოზირების უფრო მაღალი 

სიზუსტით განხორციელების საშუალებას გვაძლევს, ამასთან, 
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“რაოდენობითი აღნაგობა –აქტივობა“ დამოკიდებულების 

მოდელირებისას ამ სახით განხზოგადებული ინდექსის ეფექტურობს 

კიდევ უფრო გაიზრდება. 
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