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Uberblick

Wir méchten uns in dieser Arbeit mit der Theorie der Konstruktion diskreter Strukturen
beschiiftigen. Die dabei auftretenden Schwierigkeiten sind

— die Konstruktion der numerierten Strukturen, sowie
— das Isomorphieproblem.

Bisherige Arbeiten aus diesem Problemkreis befafiten sich zumeist ansschlicBlich (oder
zumindest schwerpunktsmiifiig) mit der Losung des Isomorphieproblems.

Nachdem im Kapitel I die grundlegenden Algorithmen zum Rechnen mit Permutations-
gruppen im Computer sowie zur Berechnung ciner kanonischen Numerierung vorgestelit
wurden, beschiftigt sich Kapitel II mit Strategien zur Konstruktion diskreter Struktu-
ren. Zuniichst werden allgemeine Konstruktionsstrategien vorgestellt sowie ihre jeweiligen
Vor- und Nachteile diskutiert. Anschlieflend befassen wir uns mit einigen interessanten
problemspezifischen Konstruktionsalgorithmen, die natiirlich im Vergleich zu den allge-
meinen Konstruktionsstrategien spezieller, aber zur Losung des jeweiligen Problems anch
effizienter sind.

Der Schwerpunkt dieser Arbeit schlicfilich (Kapitel ILI) liegt auf der Konstruktion diskre-
ter Strukturen (insbesonderc von molekularen Graphen) zu gegebenen Nebenbedimgungen,
die den Losungsraum sehr stark einschrianken konnen, so daf die Lisung des Isomor-
phieproblems in diesen Fillen nicht spielentscheidend ist. Vielmehr ist es wichtiz, cine
leistungsfihige Strategie zur Konstruktion der numerierten Strukturcn einzusetzen, die
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mbglichst unabhangig von den speziellen Nebenbedingungen ist, so daB leicht zusiitzliche
Restriktionstypen hinzugefiigt werden knnen.

Im folgenden werden drei Konstruktionsstrategien vorgestellt, die quasi das Handwoerks-
zeng zur Konstruktion diskreter Strukturen darstellen:

1.) Homomorphieprinzip

it dem Homomorphieprinzip ist es mdglich, durch Anwendung geeigneter Homomor-
phismen komplizierte mathematische Probleme auf einfachere zuriickzufithren. Will man
Bahnenrepriisentanten und zugehdrige Stabilisatoren einer Gruppenoperation berechnen,
50 bildet man das Problem mittels ciner homomorphen Abbildung auf eine cinfacher zu
losende Gruppenoperation ab, berechnet dort Repriisentanten samt Stabilisator nnd muf
dann nur noch mit dem Urbild des gefundenen Stabilisators auf der Urbildmenge des
Repriisentanten operieren. Hat man eine Folge solcher Homomorphismen. so wird im all-
gemeinen die opericrende Gruppe immer kleiner, weil man jeweils nur mit dem Stabilisaton
weiteroperieren muf.

Der Nachteil des Homomorphieprinzips besteht offensichtlich darin, dafi man geeignete
Homomorphismen bendtigt, um das jewcilige Konstruktionsproblem zu vereinfachen, was
mit (moglicherweise vielen) zusitzlichen Restriktionen keineswegs trivial ist.

Das Homomorphieprinzip wurde beispiclsweise zur Konstruktion von schlichien Graphen
mit vorgegebener Gradpartition verwendet. Bei dieser Anwendung stellt sich die Situation
wie folgt dar:

e

Di¢ Konstruktion der numerierten Strukturen ist sehr einfach.

Eine Gruppe G, dargestellt als labeled branching, operiert auf ciner Menge von 0/1-
Aatrizen mit vorgegebenen Zeilen- und Spaltensummen (an dieser Stelle kann ovd-
mungstreue Erzeugung eingesetzt werden).

Ist die operierende Gruppe G trivial (d.h. G = {id}), so ist cs méglich. sogenannte
implizite Losungen zu finden.

Mit steigender Knotenzahl steigt i.a. auch die Generierungsgeschwindigkeit: so kinuen
ctwa bei ca. 30-50 Knoten bis zu 10% paarweise nicht isomorphe Graphen mit vorgege-
bener Gradpartition pro Sekunde konstruiert werden.

2.) Ordnungstreue Erzeugung
Zur Losung von Problemen, die sich durch Homomorphismen nicht weiter vereinfachen
lassen, bietet sich dic ordnungstreue Erzeugung an. Ordnungstrene Exzeugung beruht auf
einer Totalordnung < auf einer Menge Z. Fiir einc Gruppe G, die anf Z operiert, ist. die
Menge

rep(G\\2) == {z€ Z |Vge G : z< 2z}

der minimalen Bahnreprisentanten eine kanonische Transversale der Balinen,

Die Menge (Z, <) sei total geordnet und die Gruppe G operiere anf Z. Wie bereits oben
erwiihnt, ist dann rep. (G\\Z) eine kanonische Transversale der Bahnen vou ¢ anf 2.

Sei M = {m; < ... <} und Z = 2. Definicre A := {my, ..., my;}. Die numerierten
Strukturen werden in lexikographisch anfsteigender Reihenfolge konstruiert und fiir jeden
Kandidaten A € 2% mit 1 < j < i wird cin sogenannter Minimalititstest dnchgefiihnt.
d.h. es wird gepriift, ob in der Bahn von R bzgl. der Operation vou ¢ aul Z cin le-
sikographisch kleineres Element = € Z existiert. Ist kein solches Element = vorhanden,






































































































































































































































































