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1 Vorbemerkungen

Es wird der aus der Graphentheorie bekannte Algorithmus von Ford und Fulker-
son zur Losung des Maximalstromproblems in Transportnetzen vorgestellt. Dieser
Algorithmus ist auf eine Vielzahl von Problemen anwendbar, unter anderem auch
auf Znordnungsprobleme verschiedenster Art. Eine solche Anwendung wird anhand
eines einfachen Systems zur Interpretation von Infrarotspektren demonstriert.

Die Arbeit entstand wihrend eines Forschungsaufenthalts an der Universitiit Bay-
reuth, der durch das Férderprogramm der Deutschen Akademie der Naturforscher
- Leopoldina - erméglicht wurde.

Die Idee zur Anwendung des Algorithmus von Ford und Fulkerson auf die Interpre-
tation von Infrarotspektren verdanke ich Herrn Prof. Dr. R. Lane. Thm und Herrn
Prof. Dr. A. Kerber méchte ich fiir ihr Interesse an der Thematik nnd ihre stiindige
Diskussionsbereitschaft herzlich danken.

2 Graphentheoretische Grundlagen

Wir benutzen im folgenden graphentheorctische Standardterminologie, simtliche
hier nicht explizit erklirten Begriffe findet man in Harary [H], Sachs S|, Walther
(W], Walther/Nigler [WN], Wilf (Wi} oder auch Carré [C]. Mit N*, Qt baw. R*
bezeichnen wir die Menge der positiven natiirlichen, rationalen bzw. reellen Zahlen.
Ein schlichter gerichteter Graph (Digraph) G = (V, E) besteht aus einer nichtleeren,
endlichen Menge V = {v,v,...,v,} (n € N") von sogenannten Knoten und einer
(endlichen) Menge E C (V x V) — {(v,v) | v € V} von geordneten Paaren von
Knoten, den Bdgen (oder Kanten) von G.

Beispiel 1:
(V.E) mit

{v1,v2, 03,04},
{(v1,22), (v1,v3), (v2.2), (23, v2), (w3, 24) }.
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Ein Transportnetz N = ((¢ = (V, E),c.q,s) besteht aus einem Digraphen (7, zwei
ausgezeichneten Knoten ¢ € V (der Quelle) und s € V (der Senke) und einer
sogenannten Kapazititsfunktion ¢: B — RY U {0,220}, die jedem Bogen (c.0) € £
ecine nichtnegative Nepazildt c(v,v') zuordnet. (Wir vercinbaren, daB z < oo fir
jede reclle Zahl = gilt.)

Im folgenden sei ¥ = (G = (V| £),¢, ¢, s) stets ein ‘Transportnetz.

Abb. |

Definition. Eine Bogenfunktion f: ' — R heiit genau dann ¢in Sirom der Strom-
stirke p anf N von der Quelle ¢ zur Senke s, wenn die [olgenden drei Bedingungen
erfiillt sind:

(1) Fiir alle Knoten v € V — {q. s} gilt die Kirchheffsche Strombedinguny

Y Ao - X f0he) =0

uav (s

(2) > Hew) - Y Jhg)=p
s (ree

(3) > fles) - 3 flse)=p
vEV vEV
(r)EK (sriEE

Verbal kann man die Kirchhoffsche Strombedingung (1) so formulieren:

Aus jedem Knoten (auBer der Quelle ¢ und der Senke s) flieBt genansoviel heraus
wie in ihn hineinflieBt.

(2) und (3) beinhalten. daB aus der Quelle ¢ genausoviel heransflicBt, wie in die
Senke s hineinflieBt, nimlich gerade die Stromstirke p.

Das uns nun interessierende Mazimalstromproblem hesteht in der Suche nach einem
mit den Kapazititen vertriglichen Strom f (d.h. 0 < f(v,v*) < ¢(v,?') fiir alle
(v.¢") € E) mit maximaler Stromstérke p.

Die Existenz cines mit den Kapazititen vertriglichen Stromes ist fiir beliebiges N
gesichert. etwa ist der Nullstrom f(v,v') = 0 (fiir alle (v,v') € E) ein solcher (mit
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der Stromstirke p = 0). Da im allgemeinen jedoch auch unendliche Kapazititen
zugelassen sind, existiert nicht in jedem Falle cin Maximalstrom. Zur Formulie-
rung eines entsprechenden Charakterisierungssatzes bendtigen wir den Begriff des
Schnittes:
Seien A, BCV mit AUB=V, ANB=0, g€ A, se B.
Die Menge

S = S(A. H) = {(1.‘,1!1') | (n,vl] e, ve A,l" € B}

aller Bégen mit Startknoten in A und Zielknoten in 3 heibt ein Schnitt des Trans
porinetzes N,
Wir nennen

(var)es

die Kapazilil des Schnittes S, wobel im Falle § = § cg 1= 0 gesclzt wird.
Dann gilt der

Satz von Ford und Fulkerson ([C], [S], [W], [Wi]).

Ein Transportnetz N besitzt genau dann cinen Schnitt endlicher Kapazitit, wenn fir
N ein Mazimalstrom cxistierl. Besitzt N cinen Schnitt endlicher Kapazitil. so ist
die minimale Kapazitdl aller moglichen Schnitie gleich der marimalen Stromstirke
aller mil den Kapazitdten vertriglichen Stréme.

3 Der Algorithmus von Ford und Fulkerson

Zur Bestimmung eines Maximalstromes in Transportnetzen existiert eine Vielzahl
von Algorithmen; eine Darstellung einiger von ihnen findet man in [Wi], wo auch
vergleichende Betrachtungen zu den unterschiedlichen Verfahren angestellt werden.
In Abhingigkeit von den bei der Kapazititsfunktion ¢ ncben oo auftretenden Zah-
lenwerten bezeichnen wir ¢ als reell, rational bew. ganzzahlig. In [Wi] wird anhand
eines Gegenbeispieles gezeigt, daB - trotz Existenz eines endlichen Schuittes - der
urspriingliche Algorithmus von Ford und Fulkerson nicht fiir beliebige reelle Kapa-
zititsfunktionen ¢ nach endlich vielen Schritten mit dem Iirreichen eines Maximal-
stromes abbricht. Ist ¢ jedoch ganzzahlig oder rational, so liefert der Algorithmus
einen Maximalstrom, falls das betrachtete Transportnetz cinen Schnitt endlicher
Kapazitit besitzt ([S]).

Da praktische Anwendungen in den seltensten I'allen fiir dic Kapazitatstunktion
irrationale Werte erfordern und der Algorithmus von Ford und Fulkerson recht kurz
und prignant ist, wollen wir diesen hier vorstellen.

Sei N = (G = (V, E).c,q,s) ein Transportnetz mit rationaler Kapazititsfunktion ¢
und f ein mit den Kapazititen vertriglicher (rationaler) Strom.

Der Algorithmus von Ford und Fulkerson besteht aus zwei ‘['vilalgorithmen (zur Kno-
tenmarkierung baw. zur Stromverbesserung). die nacheinander sooft wie méglich ab-
gearbeitet werden. Dabei wird der Strom iterativ verbessert. Besitzl das betrachtete
Transportnetz einen Schnitt endlicher Kapazitit. so bricht der Algerithmus nach
endlich vielen Schritten bei Erreichen eines Maximalstromes ab.
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Zue Markicrung der Knoten von N benutzen wir cine Knotenfunktion p: vV — QY u
{0, ac}. Wit nennen einen Knoten v € V genau dann markiert, weun p(v) # 0 ist.

Man kann zeigen ([S]), da der unten beschriebene Markierungsproze genau dann
zur Markierung der Senke s fithrt, wenn der Strom [ verbessert. werden kann (und
zwar um mindestens den Wert p(s) der Markierung von ).

A: KNOTENMARKIERUNG

Schritt 1: Sei
ji{q) 1= o0 und
ple) =0 firalle ve V- {q].

Schritt 2: Sei v € V mit p(v) > 0. Wenu ein o' € V existiert mit
uin’) =10,
(v,v') € E und
flv, ) < e{v,1’), so setze
() = minfp(e) elv, ') — fr0)}
Schritt 3: Sei v’ € V mit p(u') > 0. Wenn ein « € V existiert mit
wlu) =0,
(u,v') € K und
flu.u"y > 0, so setze
p(u) i= man{p('), flu,u)}.
Schritt 4: Wenn pu(s) = 0 ist und es noch einen Knoten gibt, der mittels Sehritt 2
oder Schritt 3 markiert werden kann, dann gehe zu Schritt 2.
B: STROMVERBESSERUNG
Fall 1: pu(s)# 0.

Offensichtlich existicrt eine Folge W = (g = wy,e1,v1.02,. .., 6,0 = ) von paar-
weise verschiedenen Kuotcu vg,vy,...,0, € V und Bogen e, €e,...,0; € E, wobei
simtliche dieser Knoten markiert wurden und fiie 2 = 1,2, ... f gilt:

€ = (w1, o) oder ¢ = (v, 021,

d.h.: beim Durchlanfen der Folge W von g nach s wird €; im Sinne seiner Orientic-
rung durchlaufen oder im entgegengesctzten Sinne.
Setze fiir /= 1,2,....¢

by [ (e + pls). falls ¢ = (via,vi)
Fle) '_{f(e,j = ila), Tallstene (i)

Illl(l.

Fle) = f(e) fiir alle e € E — {e1,€2,....¢¢}.
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(Wie man sich fiberlegt, ist / wieder ein Strom und zwar mit einer um ji(s) gréBeren
Stromstirke als f.)
Setze
f=F
und gehe zu A.
Fall 2: p(s) =0.

Fnde (f ist cin Maximalstrom).

Der interessicrte Leser kann zn dem Algorithmus in [C], [S], [W]. [WN] und [Wi]

nachlesen.

4 Ein einfaches System zur Interpretation von In-
frarotspektren

Neben der Losung von Transportproblemen mittels des beschrichenen Algorithmus
ist dessen Anwendung auf Zuordnungsprobleme von besonderer Bedentung; ein be-
kanntes Beispiel dafiir ist das der Tanzpaarung:
Bei einer Tanzveranstaltung sind m Damen und m Herren anwesend: von jedem der
Anwesenden ist bekannt, mit welchen Tanzpartnern er gern den Abend verbringen
wiirde. Gibt es eine (eineindeutige) Zuordmung zwischen Damen und Herren, die
den Wiinschen aller gerecht wird?
Wenden wir uns nun jedoch dem fiir uns interessanteren Problem der Interpretation
von Infrarotspektren zu. Dabei gehen wir im — zunéichst betrachteten - einfachsten
Fall von folgenden Pramissen aus:
Gegeben sind eine Menge I = {g1,02,...,¢m} von funktioncllen Gruppen, cine
Menge I = {i1,%2,..., i,} von Intervallen fiir die Lage der Banden (lIntervalle fiir
Wellenzahlen in em™') und eine binire Relation R C /% I mit der Eigenschaft
(E): (9,7) € R genau dann, wenn
i ein charakieristisches Intervall fiir die funktionclle
Gruppe ¢ ist, d.h. bei Vorhandensein von g in der untersuchten
chemischen Verbindung mu$ in i eine Bande vorliegen.
(Zur Einbeziehung von Intensititen und Halbwertsbreiten siche Abschnitt 5.)
Wir bilden zundchst den Digraphen G = (V, E) mit

V= {¢g,s}UFUI und

Bi= RU{(3,0) g€ FYU{(i,8) i€ T},
Nun fiihren wir folgende Kapazitatsfunktion ¢ ein:

clg,g):=00 , firge I}

c(g,i):=1 ,firge F,iel, (g9,i) € R.
Fiir die restlichen Bagen hiingt ¢ von dem jeweils auszuwertenden Spektrum Sp ab;
esseifiri € 1

18, 4 1= { oc, falls Sp im Intervall ¢ cine Bande hesitzt
ARSI 0, sonst.
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Damit ist N = (' = (V. F), ¢, q,s) ein Transportnetz.

Beispiel 2:

F= {g1,9195 0}

I'= {inigi5,14,350

B= {(g1,i1),(91,2), (g1.83)s (g2, 1), (92, 72). (g, a ),
{ga.1a), (gasis) }:

Banden wurden in ¥y, iz, 74,75 fostgestellt.

Damit crhalten wir das in Abb. 2 dargestellte Transporinetz (die an den Bogen in
Klammern angegebenen Zallen sind die Werte cines Maximalstromes, aul dessen
Berechnung wir etwas spater nochmals eingehen werden).

Abb. 2

Offensichtlich hesitzt ein solches lransportnetz ¥ - unabhingig vom auszuwerten-
den Spektrum  stets einen Schnitt endlicher Kapazitit (ctwa ist B cin solcher).
Die Anwendung des Algorithmus von Ford und Fulkerson lielert daher einen Ma-
ximalstrom f. Da nach (£) eine funktionelle Gruppe g € F nur dann vorhanden
sein kann, wenn alle threr charakteristischen [ntervalle Banden enthalten, kann man
aus [ unmittelbar ablesen, ob g in der untersuchten Verbindung vorliegen kann (wir
bezeichnen dann g kurz als eine mdgliche funktionelle Gruppe) oder nicht:

g ist. genau dann cine mogliche funktionelle Gruppe, wenn gilt

() flpg)= 2 elgi).

act
(a.0eR
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Dabei ist
% clg,1) = % e(g,2) = Anzahl der fiir ¢ charakteristischen Intervalle
(aEE fgi)ER
und
fag)= 3 flg.).
(sie

Aquivalent zu (#) ist auch
II fa.)>0
el

(g0)€E
Es sei angemerkt, dafl der oben angegebene Schnitt 1t im allgemeinen nicht minimal
ist. Aufgrund der speziellen Struktur des Transportnetzes N existiert genau ein
minimaler Schnitt, dieser hingt von dem auszuwertenden Spektrum ab und hat die
Form

{(g.8)|geF, i€l (g,0) € E, f(g,1)>0} U

{(¢,s) |i €1, eli,s) =0}.
Man crkennt, daf die Schnittkapazitdt - und damit auch die Stromstirke des Ma-
ximalstromes f - gleich der Anzahl der mit Banden belegten charakteristischen In-
tervalle aus / ist, wobei allerdings ein jedes 7 € I k-fach gezihlt werden mufl, wenn
es fiir genau & funktionelle Gruppen aus F charakteristisches Intervall ist. Bedingt
durch die sehr spezielle Struktur des oben konstruierten Transportnetzes N existiert
in N sogar ein emndeutig bestimmter Maximalstrom f und dieser 1a8i sich durch eine
erheblich vereinfachle “Variante” des Algorithmus von Ford und Fulkerson finden:

5 oelg, i), falls c(i,s) = oo
f(i>5) o { (;S;R (i = I);

0, sonst,
fgiyi={y BeALD=C (e piel (o) € R
Ha.g):= 3 flai) geF).

(9;&)2}7
Als wesentliche Ursache fiir diese einfache Berechnungsmoglichkeit fir f ist neben
der Struktur des Digraphen vor allem die verwendete Kapazititsfunktion zu nennen,
die fiir Bégen der Form (¢, ¢), ¢ € I, nur die Kapazitit co und fiir Bégen der Form
(i,8),7 € I, nur die Kapazititen 0 bzw. oo zuldfBt.
Betrachten wir nochmals Beispiel 2, so erhalten wir nun leicht den in Abb. 2 ange-
gebenen Maximalstrom f; dieser hat offensichtlich die Stromstirke Y35, f(¢, 1) =
Yiy f(i,8) = 6. Als mégliche funktionelle Gruppen ergeben sich g und g4
Drei grundlegende Vorteile dieser graphentheorctischen Behandlung van Zuordnungs-
problemen sind:
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(1) die anschauliche und ibersichtliche Darstellung:
(2) der hohe Allgemeinheitsgrad und die Robustheit dieses Zuganges:

(3) die Flexibilitdt und leichte Erweiterungsfihigkeit des Modells.

Zu (2] ist zu hemerken, daf) eventuell vorhandene Abhangigkeiten etwa der Munktio-
uellen Gruppen untereinander oder (Tberlappungen der charakteristischen Intervalle
und dhnliches weder bei der Konstruktion des Transporinetzes noch bei der Abar
beitung des Algorithmus irgendwelche Schwierigkeiten verursachen oder gesondert
beriicksichtigt werden miissen. Versucht man hingegen, die erliuterte Spektreninter-
pretation mit Hilfe der Begriffsanalyse in einem Kontext (vgl. Wille/Ganter WG],
Kerber/Lex [KL]) zu erfassen, wobei die funktionellen Gruppen den Gegenstinden
und die charakteristischen Intervalle den Merkmalen entsprechen, so rufen elwa
Uberlappungen der Intervalle nur schwer zu beherrschende Probleme hervor.

Zur lustration von (3) iiberlegt man sich zunachst, wie cinfach das ‘Iranspori-
netz um neue funktionelle Gruppen oder charakteristische Intervalle ergiinzt werden
kann. Erheblich interessanter ist jedoch die im nidchsten Abschnitt behandelte fr-
weiterungsmaglichkeit.

5 Eine Erweiterung des einfachen
Interpretationssystems

Da bei der Interpretation von Infrarotspektren neben der Lage der Banden (Wel-
lenzahl) auch deren Intensitiit und Halbwertsbreite von grundlegender Bedentung
sind, ist die Einbezichung dieser beiden GroBen in die Betrachlungen notwendig.
(In der Praxis crgibt sich hierbei eine Vielzahl von Problemen; wir weisen hier nur auf
die unterschiedliche Wichtung der drei Merkmalsgruppen Wellenzalil, Intensitit nund
Halbwertsbreite hin. Finige Ansatzpunkte zur Einbezichung solcher und dhnlicher
Uberlegungen findet man in Abschnitt 6.)

Jedem geordneten Paar (¢,7) € R bestehend aus einer funktionellen Groppe g € I
und einem fiir g charakteristischen Intervall 2 € T (vgl. () in 4.) kann man ein In-
tensitatsintervall [, o} ] und ein Halbwertshreitenintervall [y, )} zuordnen, die
man aus einschligigen Tabellen entnehmen kann. Fine Bande im charakteristischen
Intervall ¢ werden wir im folgenden genau dann als passend 7zu g bezeichnen, wenn
sowohl ihre Intensitdt in [x,,, 2} ] als auch ihre Halbwertsbreite in [y, 4 ] licgen.
Da in vielen Tabellenwerken die Intensitaten relativ unscharf rein verbal beschrie-
ben werden (vgl. Pretsch/Clerc/Seibl/Simon [PCSS]). geniigen fiir unsere Zwecke
dic Intensitatswerte 1, 2, 3, 4 und 3; fitr die Halbwertsbreiten (in cm™") werden wir
jedoch (wie [iir die Lage der Banden) Intervalle angeben. Unsere Grundannahme
st ahulich wie in 4. - vun, daB eine funktionelle Gruppe ¢ nur dann in der unter-
suchten Verbindung vorhanden sein kann (wir nennen g dann wieder eine mégliche
funktionelle Gruppe), wenn in jedem charakteristischen Intervall von g cine zu g
passende Bande liegt.
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Den Digraphen des zugehdrigen Transportnetzes kann man aus dem in 4. benutz-
ten ‘Iransportnetz erhalten, indem man jeden “[ntervallknoten” ¢ € I durch einen
Digraphen der Form

Abb. 3
und jeden Bogen (g,:) € R (g € F, i € I) durch

Abb. 4

ersetzt.
Dabei entspricht fiir & € {1,2,...,5} der Knoten a¥ der Intensitit & im Intervall
und b, ; ist das zur funktionellen Gruppe g und dem zugehérigen charakteristischen
Intervall ¢ gehorige Intervall fiir die Halbwerisbreite. b, ; und af werden genau dann
durch einen Bogen verbunden, wenn fiir eine zu ¢ passende Bande im Intervall i mit
einer Halbwertsbreite in by, dic Intensitdt k zulissig ist.
Genauer seien

Fi= {9’1192, .. '5gm]

eine Menge funktioneller Gruppen;
1= {iy,d2,0 .- yin)
eine Menge von Intervallen fiir die Lage der Banden;
A= {u:‘ liel, ke {1,2,....5}}
die Familie der zu den Intervallen gehorigen Intensitéten;

B:={b,i| g€ F, i €I, icharakteristisches Intervall von ¢}
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die Familie der zu den funktionellen Gruppen und ihren charakteristischen lnterval
len gehorigen Halbwertsbreitenintervalle.
Weiter seien

RiCFxB
mit
Ry = {(g.b,:) | g € F,i € 1. © charakleristisches Intervall von g}
und
R, CBxA
mit

Ryi={(by ey | g€ Fie T {g,b) € R ke {1,2,....5), liir eine

zu ¢ passende Bande in ¢ ist die Intensitit A zulissig}.

Damit kénnen wir den gesuchten Digraphen ¢ = (V. &) angeben:

Vi= I"'uAUuBUIU{q.s}):

E:= {(q.9)|g€ F} U
fMUR, U
{(a¥,i) i€ Lk {1,2,..,5}} U

{G.s) [i €1}

Mit der folgenden Kapazitatsfunktion ¢ erhalten wir aus G = (V. I) cin Transport-
netz N = (G, ¢,q,8):

clg,9) = o0 (g€ F);
cg,b) =1 ({g.0) € Ru):
falls in ¢ cine Bande der In- (ge Ficl
5 1. tensitit & mit einer Halb- 9 ’_l i
c(byiyaf) = i : ke{1,2,...,5}.
CA wertsbreite in by, vorliegt "
0, sonst (b1, ) € Ra);
oc, falls in 7 eine Bande der
c(ak, 1) = Intensitdl k vorliegt (rel kef{l,2,....5))
0, sonst
T oo, [alls 2 eine Bande enthilt .
cli,s) = 0. iscist fiel).

(Vgl. Beispicl 3, Abb. 5.)

Man itherlegt sich, daf fiir die Bégen der Form (b, ;. «¥) fiir die Kapazitatsfuuktion ¢
anstelle des Wertes 1 jede beliebige positive natiirliche Zahl oder oo verwendet wer-
den kann, olme das Todergebnis zu beeinflussen. Auch lassen sich zur Reduzierung
der GroBe des Transportnetzes alle Knoten uf (1el. ke {1.2,...,5}), die keinen
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Vorginger besitzen, zusammen mit dem jeweils zugehdrigen Bogen (a*,7) entfer
nen. Des weiteren kaun man zwei Knoten b, ; und b, identifizieren. falls die beiden
Halbwertsbreitenintervalle iibereinstimmen und b,; dieselben Nachfolger a,... . a!
wie by, hat (g.¢' € Fi7 € Lkl € {1,2,....5):k < {). Dazu siud dann auch dic
Bogenmenge und die Kapazitatsfunktion entsprechend zu dndern.

Betrachten wir nun jedoch das von uns oben konstruicrte Transportnetz N = ((7 =
(V, E), c.q, ) ohne diese Modifikationen. so erkennen wir, daB fiir dicses wieder eine
vereinfachte Variante des Algorithmus von LFord und Fulkerson benutzbar ist, dic
allerdings im Vergleich zu dem in 4. benutzten Algorithmus etwas komplizierter ist
(die Existenz eines endlichen Schnittes von AN ist leicht zu schen, so daB auch ein
Maximalstrom existiert):

Sei 2 € I ein charakleristisches Intervall von g € F, weiter scien £,0 € {1,2,...,5}
mit & < [ und uf.af“,...,uf die samtlichen Nachfolger von b, ;. Existiert kein
te {kk+1,...,1} mit e(by;,af) = 1, so sclzen wir

f(bv,n““ =l f(by.haf) =0,
anderenfalls wihlen wir ein solches ¢ und setzen

f(bgiral) = 1 sowie

Wi

f(byirat) 0 firallet' € {k,k+1,....0) - {1}.

Auf diese Weise 1481 sich [ fiir die Bﬁgl‘:l‘l (b, a) € H; definieren und wir kénnen f fiir
alle restlichen Bigen so angeben, dafl ein mit den Kapazititen vertriglicher Strom
entsteht:

1, fallsein k€ {1,2,...,5} GeFicl

i - iati 2 .
f(g,bgs) = g :;];len mit f(byi,a¥) =1 (0:5,) € B
flgg) = % flg,8;.) (9 €F);
(9:bg JERy
flafi) = T flbeae) (el ke{l2.. 5
(g 0¥ )€ Ry
fli,s) = Tia flek,e) (iel).

Man erkennt, dafl der so konstruierte Strom maximal ist. Im ersten Teil des Al-
gorithmus (Konstruktion von f fiir alle (b,a) € Ry) findet man die Ursache dafiir,
daB in einem Transportnetz der hier betrachteten Art im allgemeinen mehrere Ma-
ximalstrome existieren. Die Menge der méglichen funktionellen Gruppen ist jedoch
unabhingig von dem jeweils berechneten Maximalstrom. Wenden wir den beschrie-
benen Algorithmus auf Beispicl 3 an, so erhalten wir als maximale Stromstirke 6
und als mégliche funktionelle Gruppen ¢; und g,.



[

Beispiel 3:

Abb. 5
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6 Weitere Modifikationsméglichkeiten

Neben der Aufnahme weiterer Spektralmerkmale in das Transportnetz (wie ctwa
im vorigen Abschnitt fiir Intensitat und Halbwertsbreite demonstriert) bietet sich
die Kapazitatsfunktion als wirksames Werkzeug an. Bisher wurden als Bogeukapa-
zititen ausschlieflich 0,1 und oo benutzt. Der Algorithmus von Ford und Fulkerson
gestattet aber beliebige rationale, nichtnegative Kapazititen und oc. Damil hat
man die Maglichkeit, die Bogen mit “Cewichten™ aus Q% U {0, 2} zu verschen und
5o das Verhalten des Transportnetzes auf die unterschiedlichste Art und Weise zu
verandern. Dabei ist zu beachten, daB im Falle von Modifikationen der in 1. baw.
5. untersuchten Transportnetze die dort beschrichenen vereinfachten Algorithmen
im allgemeinen nicht mehr anwendbar bletben. Der Algorithumms von Ford wnd
Tulkerson in der unter 3. beschrichenen allgemeinen Form liefert jedoch in jedem
Spezialfall einen Maximalstrom.

Betrachten wir noch einige weitere Modifikationsmoglichkeiten:

In Tabellenwerken zur Infrarot-Spektroskopic (etwa [PCSS]) findet man oft Hinweise
auf Intervalle 7. in denen unter gewissen Bedingungen (maun liest auch: meist, oft,
gelegentlich, ...) bei Vorhandensein einer bestimmten funktionellen Gruppe g eine zu
g passende Bande liegt. Ein solches Intervall 7 ist nicht in dem unter 4. cingefithrien
Sinne charakteristisch fiir g. Wir kénnen es aber durchaus in unser Transportnetz
einbeziehen; der Einfachheit halber betrachten wir hier nur das in 1. untersuchte
Transportnetz N = (G = (V, E),c,q,s). Seien g und 7 wie eben erliutert, dariiber
hinaus besitze ¢ genau m charakteristische Intervalle. Wir konstruieren aus N ein
neues Transportnetz N’ = (G' = (V' E’), . q,3):

V! = Vul{i}
B = EU{e0) @)
#(g,i) = a mit 0 < @ < 1, fest;
oo, falls das Spektirum in ¢ einc
d(i,s) = Bande besitzt
0, sonst;

fiir alle Bogen aus E erhalt ¢ diesclben Werte wie ¢. Ist nun f cin Maximalstrom
auf NV, so bedeutel dies, daB g im Falle f(g,g9) = (d.h. ¢ enthill keine Bande)
mit einer gewissen Wahrscheinlichkeit p; > 0 als mogliche funktionelle Gruppe ak-
zeptiert werden kann. Im Falle f(g,9) = m + a wiirde man ¢ dann mit einer
Wahrscheinlichkeit pz > py als mogliche funktionelle Gruppe akzeptieren.

Auf diese Weise liee sich gegebenenfalls in der Menge der mdglichen funktionel-
len Gruppen cine gewisse Rangfolge erhalten, die bei der Weiterverarbeitung dieser
Menge — etwa mittels eines Strukturgenerators wie MOLGEN, GENOA, ... - niitz-
lich sein kann.

Eine weitere Maglichkeit wire die Festlegung gecigneter endlicher Kapazititswerte
fiir die Bogen (g,9), ¢ € I'. welche etwa unterschiedliche Wahrscheinlichkeiten fiiv
das Vorliegen der funktionellen Gruppen g € I widerspiegeln, dic aus Informationen
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iiber Ausgangsstolle, Reaktionsbedingungen o.a. stamumen. Dawit sich diese Werte
dann bei der Berechnung des Maximalstromes wunschgemiB auswirken, miissen
eventuell auch dic Kapazititen der Bogen (g.1) baw. (7,s) gecignel modifiziert
werden (g € Foie ).

Da solche Manipulationen stark von der angestrebten Zielstellung abhdngen, wollen
wir darauf nicht detaillierter eingehen.

Als letzte Bemerkung zur Modifikation des Algorithmus von Ford und Fulkerson
soll an dieser Stelle jedoch noch auf die Verwendung einer Kostenfunktion lir die
Bogen des Transportnetzes hingewicsen werden. Zu diesem Zwecke sei §¥ = (7 =
(V. F).c.q.s) ein belichiges Transportnetz und z: £ -» RY U {0} ¢ine Funktion,
die jedem Bogen ¢ € E eine nichtnegative reelle Zahl z(¢) zuordnet; z{¢) wird
dabet interpretiert als die Kosten, die ein Strom der Grae | entlang des Bogens ¢
verursacht. Fine interessante Frage st nun die nach cinem Maximalstrom [ anf N,
der beziiglich der Kostenfunktion 2 minimale Gesamtkosten

zaesl ) = 3 fle) - 2(e)

ek

aulweist.

Die Anwendung aul Transportprobleme ist offensichtlich: ob dic Benntzung die
recht allgemeinen und leistungsfihigen Ansalzes fir die Spektreninterpretation not-
wendig und sinnvoll ist, bleibt der Einschatzung des interessicrten Lesers iiberlassen.
Zum Maximalstromproblem mit Kostenfunktion verweisen wir auf [(7].

]

7 Schlufibemerkung

Der vorgestellte Algorithmus von Ford und Fulkerson ist ein duBerst flexibles, erwei-
terungsfihiges und anschanliches Werkzeug zur Losung gewisser Strom-, Transport-
oder auch Zuordnungsprobleme (siche etwa [C], [W]. [WN], [Wi]). Die Interpreta-
tion von Infrarot-, C-NMR-, "H-NMR- oder anderen Spektren ist nur ¢in Beispiel
fiir seine Anwendung in der Chemie; eine Vielzahl - auch schr komplexer - Zuord-
nungsprobleme in den verschiedensten Wissenschaftszweigen kann damit bearbeitet
werden.
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