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Résumé. Le programme DETER-TERP identifie les fragments
générés sur un graphe connexe par un certain nombre de coupures
avec l'arbre représentatif de 1'unité isoprénique. Ce programme
permet de traiter des graphes connexes ayant jusqu'a 30 points

et 5 cycles ( triterptnes pentacycliques ).

Introduction,

La reconnaissance automatique sur ordinateur du
caracteére " terpeénique " d'un graphe représentant le squelette
carboné d'une molécule donnée fait actuellement l'objet de
diverses études (1 ) ; nous présentons ici les résultats de 1'une
d'entre elles,

Le programme DETER-TERP s applique actuellement
3 des graphes connexes ( 2 ) ayant un nombre de points multiple

de 5. Les ' unités isopréniques ', représentées par l'arbre:

peuvent &tre reliées les unes aux autres de
\[/\ fagon quelconque.

L'idée originale du programme consiste a couper
certaines liaisons afin de faire apparaitre les différentes unités
isopréniques composant la molécule initiale. Un certain nombre
de critéres accélérant le processus de décomposition seront

également exposés.



Représentation matricielle utilisée ( 3 ).

Le graphe connexe contenant p points est repré-
senté numériquement par une matrice triangulaire dont les cé&tés
sont numérotés de 1 a p, respectivement de haut en bas et de
gauche a droite. L'existence d'une liaison entre les atomes i et
j est matérialisée par la présence du chiffre 1 au croisement de
la ligne i et de la colonne j. Cette représentation matricielle
présente les avantages suivants :

1 - La numérotation du graphe initial est arbitraire
car il existe une bijection entre la matrice et le graphe étiqueté.

2 - La diagonale de la matrice contient les degrés
de chacun des points du graphe ; nous l'appellerons ' diagonale des
degrés ', en abrégé ' ddd ",

3 - La matrice permet d'obtenir immédiatement :

a) Le nombre de cycles. Le graphe étant

connexe, le nombre de cycles est donné par :

Ncycles B zq ) ZP T

Le terme zq représente le nombre des lignes du graphe ; il est
donné par le nombre des chiffres 1 contenus dans la matrice.

b) Un test de cohérence des données fournies
au programme, Pour tout graphe, la somme des degrés des points

est égale au double du nombre des lignes { 2 ); par conséquent, on

zdi - qu

¢) Le nombre des coupures A réaliser pour

doit vérifier :

obtenir des unités de cing points ( pas nécessairement isopréniques
4 ce stade du calcul ). Si le graphe est un arbre (2 ), le nombre
de coupures i effectuer est égal a : 1/5 Zp -1 et, pour
chaque cycle, il faut envisager une coupure supplémentaire., Le

nombre de coupures a réaliser pour un graphe connexe quelconque



est donc égal a

Ncoupures % 1y Zp =1 % Ncycles
soit Ncwlmn.es = 1/5 Zp -1 +Zq = Zp 41
Zq - 0,8 Zp

La représentation matricielle utilisée et les

"

renseignements qui en découlent sont illustrés pour le graphe
représentatif du longifolene.
- Figure 1 -

Représentation matricielle du longifoléne

1 10

1|2 2
2| |

14
3 S 1"
4 3 12
5 1 5
6 ; 7 3 E p = 15
7 1 1]3 6
8 4 I Zq -7
] 1011 1 4
101 2

N w3

n N | ! cycles
12 K 3
4 K 1 2 E d = 34 (OK)
PRI 1 2
5] 1] 111 4 N = 5

coupures
1.2 3 4 5 6 7 8 9101 12131415

Algorithmes simplificateurs.

Deux algorithmes permettent de réduire le nombre
des liaisons A examiner pour .a recherche des coupures.

I - Principe de la dégradation des degrés des sommets.
Ce principe s'énonce comme suit : Tout sommet de degré 1 lié a

un sommet de degré supérieur dégrade le degré de celui-ci d'une
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unité, Ainsi, on ne cherchera pas & couper de liaisons entre un
sommet de degré 1 et un sommet de degré supérieur. Ce principe
de dégradation n'est transmissible qu'une seule fois. Il est illustré

ci-dessous pour |'acide chrysanthémique.

Acide Chrysanthémique

1 U = 10
! EE 2°
- ; 2.9 = 10
4 L N e ]
1 2 cycles

5
s L1 5 2. d 20 (OK)
7 1 = 2
8 ' B E coupures
9 1] 1 1] 4
10 L 1

123 45 6 7 8 910

Liste des liaisens initiales : (1-9);(2-9);(2-5)

(2-6);:(3-6):(4-9):(5-8):(6-9);(7-8);(8-10).

La dégradation des sommets de degré | conduit au graphe suivant :
Pour ce graphe, il reste & considérer les

3 liaisons : (8-5);(5-2);(2-9);(6-9);

2L N6 (2-6).

La transmission de la dégradation conduit au nouveau

o

Il reste finalement & considérer les liaisons

2 (2-5):;(2-6);(2-9);(6-9).

Avant application de l'algorithme le nombre d'essais

nécessaires pour envisager toutes les possibilités de coupure est

10
donné par C2 = 45 ; apres application de l'algorithme, le
4
nombre d'essais est ramené a C = 6,

2
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2- Principe de la non-génération de sommets de degré
0. Ce principe, appliqué apreés le précédent sur le graphe ' dégradé "
permet de réduire encore le nombre des possibilités de coupures.
Ainsi, on ne coupera pas de liaisons reliant un
sommet de degré 1 a un autre sommet, quel que soit son degré ;
on ne coupera pas deux fois autour d'un sommet de degré 2, ...etc.
L'application de ce deuxi®me principe au graphe

""dégradé " de l'acide chrysanthémique, élimine la coupure de la
liaison 2-5. Au total, apres application des deux algorithmes
simplificateurs, il reste C; = 3 possibilités de coupures au lieu
des 45 initiales ( la solution est donnée par les coupures 2-6 et 2-9.)

Pour l'exemple du longifoléne, 1'application des deux algorithmes

réduit le nombre des possibilités de coupures de 6188 & 1287,

Principe du programme DETER-TERP.

L'arbre représentant 1'unité isoprénique est le seul
arbre 3 5 points ayant la partition (1,1,1,2,3 ). Le principe du
programme consiste 4 comparer la partition des fragments obtenus
apres coupure, avec la partition (1,1,1,2,3 ). Cette comparaison
se fait en deux temps :

1- Lies coupures réalisées, le programme recalcule la
" ddd " et vérifie si elle est formée de n fois la partition (1,1,1,2,3 )
Cette condition, qui est nécessaire pour que le graphe initial soit
formé de n unités isopréniques, n'est cependant pas suffisante,

2- 5i la condition précédente est satisfaite, chacun
des fragments est alors comparé avec l'unité isoprénique, cette
comparaison se faisant pour le nombre des points et la partition
de leurs degrés.

Lorsque tous les fragments sont reconnus identiques

a4 l'unité isoprénique, les coupures trouvées forment une solution.
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ANNEXE

Le programme DETER-TERP fonctionne actuellement
sur un ordinateur IBM 1130,

Les listings ci-dessous ont été obtenus avec les
graphes de 1'ent-Kaurene et de l'acide Rétigéranique. Dans les
listings, le paragraphe DEGRE DES SOMMETS donne lec numéro
du sommet, suivi entre parenthéses, du degré initial et du degré

apres dégradation.

ent-Kaurene

Molécule Graphe représentatif

acide Rétigéranique

Molécule Graphe représentatif
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PROGRAMME DETER=~TERP

ENT-KAURENE

LIAISONS ENTREES

=3 &= a 3= & a=" B 4= 5
q=- 8 7= 9 8-10 713 10-11
1.2=18. 13=14 14=1% 15=16 16=17
19-18 19=20

NOMBRE DE SOMMETS = 20

NOMBRE DE LIAISONS = 23
NOMBRE DE CYCLES = 4
SOMME DES DEGRES = 45 {OK)
NOMBRE DE COUPURES A REALISER = 7
LIATSONS SUSCEPTIBLES C'ETRE ROMPUES
3= 4 [ FE. 16 &= 7 3= 8
10-11 11-12 =12 12-13 13=14

12=17 16=-17 i2=-18 16=19 18=19

DEGRE DES SCOMMETS

S= & = 7
ll=l2 12-13
17-12 16~19

fe 8 8-10
14=15 15=16

101ls1) 21191 3(42) 4(24+2) 5(202)
6(292) Ti443) Bl3y3) 911s1) 10(2+2)
11(2+2) 12{44) 13(3+2) L4(2+2) 15022
16(393) 1712421 181242 19103+2) 20{1+11

UNE SOLUTION EST OBRTENUE PAR CQUPURE DE
5= 6 3= B 10-11 =13 l4=15

UNE SCLUTION EST OBTENUE PAR COUPURE DE
e 3~ 8 10=11 7=13 14=15

FIN DU CAS

7 LIAISOMS was
12=17 18~19

7 LIAISCNS s
le=17 12=18
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PROGRAMME DETER-TERP

ACIDE RETIGERANIQUE (SESTERTERPENE PENTACYCLIGUE)

LIAISONS ENTREES

1512 2= 3 2= 4 4= 5 5= 6 6= 17 6- 8
8= 9 9=10 10=11 6=15 15=19 11=12 11=13
13-14 14=15 15-16 16=17 16~18 5=13 18-19
19=20 20-25 25=22 22-24 22=-23 25=-21 1=21
2-20
NOMBRE DE SOWMMETS = 25
NCMBRE DE LIAISONS = 29
NOMBRE DE CYCLES = &
SOMME DES DEGRES = 58 {OK)
NOMBRE DE COUPURES A REALISER = 9
LIAISONS SUSCEPTIRLES D'ETRE ROMPUES
1= 2 2= 4 4= 5 5= & 6= 8 3= 9 9=-1¢
10-11 11=13 13«14 6=15 10=15 14=15 15=186
5=18 le=18 18=19 2=20 19=22 1=21 20=25
21=25
DEGRE DES SOMMETS
10252} 204431 3(141) 402420 5(3,3)
61493) T(1s1) 8(252) Q(242) 10(3+3)
11(3+2) 12(1,1) 13(2+2) 14{292) 15(444)
161(342) 17(1s1) 18{(3s3) 19(2+2) 201(343)
211(242) 22(341) 231,10 24{191) 25(392)
UNE SOLUTION EST OBTENUE PAR COUPURE DE 9 LIAISONS eee
2= & 8- 9 13=14 6=15 10-15 5=18 18-19
1=21 20-25
UNE SOLUTION EST ORTENUE PAR COUPURE DE LIAISONS sws
4= 5 5= & 8~ 9 13=-14 10=15 15=16 2=20
19-20 21=25
UNE SOLUTION EST OBTENUE PAR CCOUPURE DE LIAISONS see
4= 5 5= 6 9=10 10=15% l4=15 15=16 2-20
19=20 21=25
UNE SOLUTION EST OBTENUE PAR COUPURE DE LIAISONS eee
4= 5 9-10 6=15 10-15 14=15 5-18 2=20
19=20 21=25

FIN DU CAS
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