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1.  Uberblick

Gegenstand dieser Arbeit ist eine neue Methode zur Klassifizierung endlicher bewerteter Strukturen
nach Ahnlichkeit (incl. Isomorphie). Insbesondere werden dabei auch unscharfe oder Fuzzy - Struk-
tren beriicksichtigt, wie beispielsweise Molekile in raumlicher Darstellung.

Die vorgestellten Methoden wurden bereits erfolgreich zur Losung der folgenden Fragestellungen bei
unterschiedlichen Strukturtypen eingesetzt:

G Isomorphietest. kanonische Numerierung, Teil-/
raphen
Subgraphensuche
Desi Isomorphietest, Berechnung der
esigns :
Automorphismengruppe
Topologische molekulare Gra-|  Isomorphietest, kanonische Numerierung, Teil-/
phen Subgraphen-/Ringsuche
Dreidimensionale molekulare | Isomorphietest, Ahnlichkeitserkennung, kanonische
Graphen Numerierung, Teil-/Subgraphensuche

Wihrend bei den ersten drei Strukturtypen ein exakter Isomorphiebegriff existiert, muflte vor allem bei
dreidimensionalen molekularen Graphen ein Ahnlichkeitsbegriff definiert werden. der eine Identifi-
zierung ermdglicht. Insbesondere sollten dabei auch geringfiigige Tol 1 - beispielsweise in der
geometrischen Darstellung - als zuldssig vorgegeben werden kénnen.
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Ausgangspunkt der Arbeit war das Problem der Klassifizierung dreidimensionaler molckularer Struk-
turen. Die rdumliche Plazierung der Strukturen wird durch eine Kraftfeldoptimierung erreicht. Da zum
einen das zugrundeliegende numerische Verfahren bei unterschiedlichen Anfangsbedingungen unter-
schiedliche Ergebnisse liefert, aber auch mehrere raumliche Plazierungen emes topologisch identischen
Molekils existieren konnen, war es notwendig, ein Hilfsmittel zur hen Unterscheidung der
erzeugten Molekiile zur Verfiigung zu stellen.

11 Ziele

Zur Losung dieser Aufgabe wird in der vorliegenden Arbeit ein geeignetes objektorientiertes Modell
fiir eine grobe Anzahl von Strukturklassen geschaffen, das durch seinen allgemeinen Charakter sehr
einfach auch an neue Strukturklassen angepalit werden kann.

Die objektorientierte Darstellung erlaubt eine sehr iibersichtliche Formulierung von Strukturen und
ermdglicht dadurch auch eine leichte Anpassung an neue Struktureigenschaften.

In einem niichsten Schritt wird die Begriffe der Ahnlichkeit und Isomorphie fiir Strukturen, die diesem
Modell entsprechen, definiert.

Das primire Ergebnis dieser Arbeit ist ein diskreter Algorithmus, der aufgrund des objektorientierten
Strukturmodells und des dafiir vorgegebenen Ahnlichkeitsbegriffes eine ldentifizierung von Strukturen
ermdglicht, also eine sog. Ahnlichkeitsabbildung zwischen Strukturen findet.

Um dies zu erreichen, wird eine neue Methode entwickelt, die es prinzipiell ermdglicht, ohne Anderung
der vorgestellten Algorithmen oder des daraus entwickelten Programmes, verschiedenste Strukturen zu
verarbeiten.

Das bedeutet, daB bei einem Wechsel der Klasse der Strukturen (z. Bsp. molekulare Graphen) zu einer
anderen Klasse (beispielsweise Designs) kein neuer Algorithmus zur Klassifizierung erstellt werden
muB. Zudem ist es moglich - unter Verwendung entsprechender Abbildungen - Strukturen aus unter-
schiedlichen Klassen zu vergleichen.

Dieses Ziel wird mit Hilfe von abstrakten Datentypen erreicht, deren Schnittstellen an die jeweils vor-
liegenden Eigenschaften der Struktur, angepaBt werden kénnen.

Setzt der Anwender dieser Theorie die vorgestellten Algorithmen ein, oder entwickelt er neue Ver-
fahren, die ausschlieBlich mit diesen Methoden arbeiten, muf} er also lediglich die Schnittstelle der
betrachteten Klasse von Strukturen zur Verfligung stellen.

Ausgehend von der allgemeinen objektorientierten Strukturdefinition werden nachfolgend ver-
schiedene Algorithmen zur Klassifizierung vorgestellt. Neben der Isomorphie bzw. Ahnlichkeit und
Teilstrukturisomorphie ist es u, a. moglich, anhand der gegebenen Strukturbeschreibung eine kano-
nische Darstellung der Strukturen zu berechnen, also auch das wichtige Normalformenproblem zu
losen.

1.2. Aufbau

Die Arbeit ist in mehrere Abschnitte gegliedert. Der erste Teil beinhaltet wichtige, in den nachfolgen-
den Kapiteln verwendete Definitionen, vor allem aus dem Bereich der objektorientierten Analyse. Ein
Bereich, der in der Mathematik einen wesentliche natiirlicheren Ansatz bei der Modellbildung erlaubt,
jedoch noch nicht sehr verbreitet ist.

Im zweiten Abschnitt werden die notwendigen Hilfsmittel zur objektorientierten Darstellung von endli-
chen bewerteten Strukturen spezifiziert. Dabei werden auch einige herkémmlichen Darstellungsarten
vorgestellt und mit der neuen, erweiterten Darstellung verglichen. Daneben wird der Begriff der Ahnli-
chkeit und insbes. der Isomorphie von Strukturen definiert.































































































































































































































































































































































































































































