communications in mathemalicol

no. 37, March 1998

e Y
ond in computer chemistry

ISSN 0340-6253 MATCDY (37) 7-156 (1998)

Objektorientierte Darstellung und Algorithmen zur
Klassifizierung endlicher bewerteter Strukturen’

Christof Benecket
Lehrstuhl 11 fiir Mathematik, Universitdt Bayreuth
D-95440 Bayreuth

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.

'Diese Arbeit wurde von der Fakultat fur Mathematik und Physik der Universitat Bayreuth als Di: jon zur Erl des Grades eines
Dokiors der Naturwissenschaften (Dr. rer. nat ) genehmigt. 1. Gutachter: Prof. Dr. A_ Kerber, 2. Gutachter: Prof. Dr. R. Laue. Tag der Einrei-
chung: 5. Mérz 1997, Tag des Kolloguiums: 22. Mai 1997
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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.
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Der dritte Teil beschiftigt sich mit Algorithmen zur Isomorphie- und Ahnlichkeitserkennung sowie zur
Teilstrukturerkennung und kanonischen Numerierung von Strukturen. Die Algorithmen beruhen auf
der zuvor definierten objektorientierten Strukturdarstellung, und sind ebenfalls in objektorientierter
Form implementiert. Anhand von Beispielen wird erklart, welchen EinfluBl der Austausch der Informa-
tionen zwischen dieser neuartigen Darstellung und den Algorithmen auf die Effizienz der Verfahren
hat.

Die Anwendung dieser Theorien erfolgt im vierten Teil der Arbeit. Die zuvor definierte Darstellung der
Strukturen wird auf einige der eingangs erwihnten Strukturtypen iibertragen und anhand von einfachen
Beispielen erldutert. Besondere Beachtung finden vor allem die molekularen Graphen, da hier ins-
besondere der Ahnlichkeitsbegriff von endlichen Strukiuren bendtigt wird. Mogliche Erweiterungen
der verwendeten Modelle und weitere Einsatzgebiete sind ebenfalls in diesem Abschnitt zu finden.
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2 Objektorientierte Analyse

Die objekterientierte Analyse ist ein michtiges Hilfsmittel zur Modellierung realer Probleme, In der
Mathematik wird sie jedoch bisher selten eingesetzt. Sie erlaubt durch das Prinzip der Kapselung eine
sehr einfache, modulare Formulierung komplexer Zusammenhingen.

Thre Anwendung ist mit dem Einsatz einiger neuer Begriffe verbunden, die in diesem Abschnitt kurz
erlautert werden sollen. Fir cine Beschreibung in einem etwas ausfithrlicheren Kontext sind unter ande-
rem [AH], [PK], [WW W ]oder [CL] zu empfehlen.

Mit SYMMETRICA (vgl. [KK]) wurde bereits 1986 ein objektorientiertes Computer - Algebra System
vorgestellt, das die Vorteile dieses Ansatzes nutzt. Inzwischen sind die Methoden zur Realisierung sol-
cher Systeme natiirlich weiter verbessert worden (C++, CLOS). Der Grundgedanke der objektorientier-
ten Darstellung, wie er nachfolgend beschrieben wird, ist jedoch gleich.

Im Gegensatz zum funktionalen Ansatz betrachtet man beim objektorienticrten Ansatz sogenannte
abstrakie Datentypen. Sie dienen primir zur Vereinfachung des Entwurfs und der Implementierung von
Programmsystemen, indem Daten und darauf operierende Funktionen zu einer Einheit zusammenge-
setzt werden. Das bedeutet, daB cin abstrakter Datentyp bestimmte [nformationen enthilt und in der
Lage ist, spezifische Operationen auf diesen Informationen durchzufiihren. In diesem Zusammenhang
spricht man auch von der Kapselung, die weiter unten definiert wird.

Abstrakte Datentypen zeichnen sich dadurch aus, da8 sie:

+ eine Typdefinition exportieren

+ Operationen auf dem Typ definieren und exportieren, mit denen Instanzen dieses Typs manipuliert
werden konnen,

+ interne Daten dadurch geschiitzt sind, daB nur durch die vorherigen Operationen darauf zugegriffen
werden kann,

+ mehrfache Instantiierung des Typs erlauben und

+  Axiome und Vorbedingungen ihren Einsatz beschreiben.

Eine /nstanz ist eine zur Laufzeit eines Programmes existierende Einheit eines abstrakten Datentyps.
Der Export der Typdefinition erlaubt es, mehrere Einheiten cines abstrakten Datentyps gleichzeitig zu
erzeugen. Durch Axiome und Vorbedingungen wird beispielsweise die Plausibilitit der in einem
abstrakten Datentyp enthaltenen Daten gesichert.

Die auf einem abstrakten Datentyp realisierten Operationen bezeichnet man auch als Methoden. Die
Daten auch als Attribute.

Kapselung ist das Prinzip, nach dem die Schnittstelle einer Software - Komponente auf notwendige
Informationen beschrankt wird, Relevant ist, wie cine Komponente verwender werden kann, nicht wie
sie realisiert ist.

Dies bedeutet nicht, daB eine effektive Realisierung von Verfahren ohne Bedeutung ist, sondern daB
ihre Komplexitit dem Anwender verborgen bleibt.

Ubertragen auf das Problem der Darstellung von Strukturen ist die Kapselung damit ein wesentliches
Hilfsmittel zur allgemeinen Beschreibung von Strukturen. Der groBe Vorteil gegeniiber fritheren Ansét-
zen ist, daf3 der Strukturaufbau nicht mehr von vorne herein bekannt sein muB, sondern Informationen
dariiber lediglich tiber eine exakt definierte Schnittstelle ausgetauscht werden,

Objektorientiertes Design von Anwendungen besteht in der Regel aus einer Sammlung von abstrakten
Datentypen. Objekte sind die (in einer entsprechenden Programmiersprache realisierten) Instanzen der
Implementierung abstrakter Datentypen. Objekridentitéiten sind Referenzen fiir Objekte.

Die Implementierung eines abstrakten Datentyps bezeichnet man als Klasse. Sie ist die exakte
Beschreibung aller Daten und Methoden einer Menge von gleichartigen Objekten.
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Zusammenfassend kann man sagen:

« Klassen sind statische Beschreibungen und entsprechen dem Typ eines Objektes.
= Objekte sind Variablen bzw. Instanzen einer Klasse. Sie existieren nur zur Laufzeit eines Program-

mes.

Es bestehen Analogien zwischen den Begriffen Klasse und Typ und Objekt und Variable.

Die Fihigkeit, Klassen durch einen (oder mehrere) Typen zu parametrisieren, bezeichnet man als Gene-
rizitat.

Beispielsweise ist es sinnvoll, bei der Definition eines abstrakten Datentyps STAPEL, einen generi-
schen Parameter ART zu verwenden, der dann durch einen vorgegebenen Typ ersetzt werden kann. So
ist es moglich, STAPEL von Textfeldern aber auch STAPEL von komplexeren Typen zu erzeugen,
ohne explizit mehrere Definitionen von STAPEL zu verwenden.

Ein in der objektorientierten Analyse sehr oft verwendeter Begriff ist die Vererbung. Dabei handelt es
sich um einen Mechanismus, der es dem Objekt einer Klasse erlaubt, auf Daten und Methoden einer
bereits frither definierten Klasse zugreifen zu konnen. Eine Klasse erbr Daten und Methoden einer
anderen Klasse. Sie sind dann Bestandteil der abgeleiteten Klasse und miissen dort nicht neu definiert
werden.

Kann ein Objekt Eigenschafien von mehreren Elternklassen erben, so nennt man dies auch Polymor-
phismus.

Verwendet man eine Klasse und die darin definierten Daten und Methoden ausschlieBlich als Eltern-
klasse fuir andere Klassen, so spricht man von abstrakten Klassen.

Eine abstrakte Klasse ist damit eine Klasse, von der keine Instanzen erzeugt werden. Sie dient aus-
schlieBlich als Elternklasse fiir andere Klassen, die ihre Eigenschaften erben.

Abstrakte Klassen sind ein wesentliches Element zur allgemeinen Beschreibung von Strukturen. Mit
Hilfe einer abstrakten Klasse ist es moglich, Methoden und Daten zu verwenden, denen erst in einer
abgeleiteten Klasse spezifischer Inhalt gegeben wird. Allgemein nennt man Methoden, die in einer
Elternklasse definiert und in einer abgeleiteten Klassen mit gleichem Namen und Argumenten, jedoch
unterschiedlichen Inhalt verwendet werden, auch virfuelle Methoden.

Um die in Objekten zur Laufzeit enthaltenen Werte auch ablegen zu kénnen (beispielsweise in einer
Datenbank) und sie damit tber die Programmausfiihrung hinaus zu erhalten, bendtigt man entspre-
chende Methoden zum Laden und Speichern von Objekten.

Die Eigenschaft von Objekten, iiber die Laufzeit des Programmes hinaus ihre Identitit, also den
Zustand ihrer Beschreibung zu erhalten, nennt man auch Persistenz.

Abstrakte Datentypen kénnen miteinander in unterschiedlichen Beziehungen stehen. Sie kénnen zum
einen voneinander abgeleitet werden, es ist jedoch auch méglich, daB ein abstrakter Datentyp ein Attri-
but oder eine Attributliste cines anderen Typs darstellt.

Verwendet man beispielsweise zur Darstellung des abstrakten Datentyps Graph die weiteren Typen
Knoten und Kante, dann wire Kante eine mégliche Realisierung einer Beziehung zwischen zwei Kno-
ten. Der abstrakte Datentyp Kante enthielte dann zwei Objekte von Typ Knoten.

Die Darstellung logischer Beziehungen zwischen Objekten kann also durch Objekic eines anderen
abstrakten Datentyps geschehen, wobei dieser wiederum entsprechende Attribute und Methoden zur
Verarbeitung zur Verfiigung stellt.

Damit wurden die wichtigsten im folgenden verwendeten Begriffe aus der Objekttechnologie erklirt.

Die dariiber hinaus in dieser Arbeit benotigten Grundlagen aus der Gruppen- und Graphentheorie wer-
den als bekannt vorausgesetzt und an dieser Stelle nicht weiter definiert. Literatur dazu findet man bei
[KE], [HUPP], [HA] (Gruppentheorie) bzw. [VL], [DJ] oder [GT] (Graphentheorie).
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3.  Strukturen und ihre Darstellungen

Dieses Kapitel befalit sich mit der Frage, auf welche Art man diskrete Strukturen darstellen bzw. repri-
sentieren kann. Der erste Abschnitt befaBt sich mit der ,klassischen®, also bisherigen Darstellung von
Strukturen. Im zweiten Teil betrachten wir dann die neue, objektorientierte Darstellung von Strukturen.

Die eigentliche Definition von Strukturen lautet (vgl. [VK] oder [HM]):

Sei S eine Menge. S wird auch als Trdgermenge oder Grundmenge bezeichnet. Seien
+ {w;| iel} eine Menge von Operationen auf S (v;: sV s sei g; - stellig),

* {p;l jel} eine Menge von Relationen auf'S (| (= s" sei r;- stellig),

Dann nennt man (S, {w;| iell, {p;l jel}) eine Struktur. Sind 1= {1,...m} und
1= {l....n}, 50 schreibt man quch: (S,w,,...0.,.p ...p,) und bezeichnet diese als
Struktur vom Typ (q), .y Gty oo T

Viele mathematische Strukturen lassen sich mit Hilfe dieser Definition beschreiben. Fiir die Modellie-
rung von komplexen Problemstellungen benétigt man jedoch eine Darstellung, die einen umfassenden
praktischen Einsatz erlaubt. Praktisch bedeutet in diesem Fall ,,auf einem Rechner realisierbar. So ist
in der obigen Definition beispiclsweise keine Schachtelung von Relationen erlaubt, die jedoch zur Dar-
stellung bei realen Strukturen, gerade aus dem Bereich der Datenbanken, heute iiblich sind. Auch
Bewertungen der Tragermenge oder von Relationen, wie sie bereits bei einfachen, bewerteten Graphen
benotigt werden, sind darin nicht vorgesehen. Es wird also eine Darstellung benotigt, welche die tat-
sichliche Realisierung von Strukturen im Rechner besser beriicksichtigt. Die Allgemeinheit der Dar-
stellung sollte dabei méglichst groB sein, um neue Strukturen oder Modelle schnell und einfach
implementieren zu kénnen.

Zunichst wird ein Uberblick @iber einige herkammliche Darstellungsarten gegeben, bevor der neue,
objektorientierte Ansatz erdrtert wird.

Im objektorientierten Ansatz werden Informationen iber eine diskrete Struktur - im Gegensatz zum
klassischen Ansatz - durch eine genau definierte Schnittstelle geliefert. Diese Schnittstelle wird durch
Methoden reprisentiert, die bei jeder neuen Beschreibung einer Struktur vorgegeben werden miissen.

3.1 Klassische Darstellung von Strukturen

Der klassische Ansatz beruht auf einem hierarchischen Modell. Man gibt einen bestimmten Satz von
Operationen, die auf einer Tragermenge erlaubt sind, vor. Mit deren Hilfe bildet man neue Mengen
Jhoherer Ordnung”. Auf diesen Mengen hoherer Ordnung sind ebenfalls bestimmte Operationen
erlaubt, die wiederum Strukturen noch hoherer Ordnung schaffen. Die diskrete Struktur wird also durch
eine Baumstruktur beschrieben, wobet die Kanten zulassige Operationen darstellen, und die Knoten die
Ergebnisse der Operationen auf derart iterativ aufgebauten Mengen bzw. der Trigermenge, die Wurzel
in diesem Baum ist, sind.

Diese Art der Beschreibung entspricht dem aktuellen Stand der Forschung. In der Praxis werden diese
Konstruktionen unter anderem auch in der Datenbanktechnologie zur Beschreibung komplexer diskre-
ter Strukturen, und dort insbesondere von Datenstrukturen verwandt:

10 1 12 Stand der Forschung

h tH 1, h L
In gen Datenbanksy

werden nicht mehr ausschlieBlich ,,flache Datenobjekte gespeichert
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sondern nicht zuletzt durch den Einsatz multimedialer Elemente verstarkt auch komplexe Daten. Die
Anforderungen, die an die Funktionalitat der Abfragesprachen (SQL als klassisches Beispiel, siche
[DB2]) gestellt werden, wachsen in gleichem MaBe. Grumbach und Vianu beschiftigen sich deshalb in
[GRVI] mit der Komplexitit und méglichen Optimierungsansitzen derartiger Abfragesprachen. Zur
Darstellung der komplexen Datenbankobjekte greifen sie auf die Definitionen von [AH87] zuriick.
Danach sind komplexe Datenobjekte solche Objekte, die rekursiv aus atomaren Objekten unter Ver-
wendung von Tupel- und Mengenkonstruktoren gebildet werden. ,,{}* sei der Mengenkonstruktor,
unabhéngig von der Kardinalitit und ,,[]* der Tupelkonstruktor. U sei ein atomarer Typ und dom (U)
eine endliche Menge von atomaren Attributen. Komplexe Typen und ihre Attribute werden dann ausge-
hend von einer gegebenen Teilmenge D von dom ( U ) definiert:

1. U sei ein atomarer Typ und dom (U, D )=D
2. Ist T ein Typ, dann ist {T} ein Mengentyp mit den Attributen: dom({T}, D) = (g (dem(T, D))
wobei gg,(S) eine Menge endlicher Teilmengen von S ist,
3. Seien Ty,..., T, atomare oder Mengentypen. Dann ist [T,...,T,] ein Tupeltyp mit der Attributmenge

dum([Tl, ""Tn]’ D)= {[al, s an] | a e dom(Ti, DYy 18 {1 e i)

Tupeltypen kdnnen nicht direkt ineinander verschachtelt werden.
Damit 148t sich jedes Objekt auch sehr einfach mit Hilfe eines beschrifteten Baumes darstellen:

3.1.11, Beispiel

Das komplexe Objekt { [ U,{ [ U, U]} } wird durch den folgenden Graphen beschrieben. (@ stehen
fiir den Tupelkonstruktor, & fiir einen Mengenkonstruktor. (] wird fiir die Blatter verwendet.)

S

:
D/\T

4§ %

Abbildung 1: Der Typ { fU {[U. U]} }

L. Erweiterungen

Eine Erweiterung dieser Darstellung wird in der Arbeit von Schimmel vorgenommen ([SCH]). Das
Grundprinzip beruht wie zuvor darauf, diskrete Strukturen durch ineinander verschachtelte komplexe
Objekte darzustellen. Schimmel definiert hierfiir Grundobjekte, die durch Anwendung spezieller Kon-
struktoren zu komplexeren Objekten kombiniert werden konnen, welche wiederum Grundstrukturen flir
weitere, noch komplexere Objekte sind. Die diskrete Struktur wird also analog zu 3.1.1. aufgebaut. Im
Gegensatz zu den bereits zuvor eingefithrten Tupel- und Mengenkonstruktoren werden jedoch allge-
meine Konstruktoren, die eine variablere Kombination der Grundelemente zulassen, verwendet. Der fur
die Klassifizicrung dieser Strukturen verwendete Algorithmus stiitzt sich dabei auf [MK].

Die Grundobjekte bezeichnet Schimmel als ATOME. Um ATOME unterscheiden zu kénnen, fithrt er
die Funktion Vergleichstest ein. ATOME sind bei ihm typischerweise ganze Zahlen, Zeichenketten



oder reelle Zahlen.
Fiir die Konstruktion komplexerer Objekte definiert er die folgende Operation:

121 Definition
Sei @ eine endliche Menge, ne N, U<S_ eine Permutationsgruppe, die auf den n - Tupeln
(X} .-y X,) € Q" Operiert:
c:Uxn" 50"
)

(0, (X a X)) =Xy K )

3.1.2.2. Bezeichnung

[(Xp 20e x",‘p]U o= Bahng((X, ... X))

3.1.2.3. Beispiel
Sei 2=11,2,3,4},5,2U = 8, ®Z, , dann ist
[(L,2.3,4)])y = {(1,2,3.4).(1,3,4,2),(1,4,2,3)}
Um eine vollstindige Beschreibung der diskreten Struktur zu erhalten, ist ein nicht unerheblicher Auf-
wand erforderlich. Schimmel definiert im folgenden noch Typen, Objekte, Bausteine und Triger

von Strukturen. Da lediglich der prinzipiellen Aufbau verdeutlicht werden soll, seien einige Vereinfa-
chungen an dieser Stelle gestattet.

31.24. Definition

Es werden nun rekursiv Typen der Stufe i e N definiert. 7; sei die Menge der Typen der Stufe i. Es gilt
S(T)=i YTeT,.

* Ty = {Alom}. Atom ist ein beliebig gewahlter Name.

» Firq,, gilt 7, : = {[(T), ... T,)],} mit

l. neN

2. UsS,

3, T;ed Vie(l,..,n} und k<i
4. 3 eNmit(T,e7)

Diese Definition erlaubt nun, Typen zu erzeugen, die dquivalent zu den mit den in 3.1.1. vorgestellten
Tupel- und Mengenkonstruktoren konstruierten komplexen Objekten sind.

Am Beispiel des gefirbten Wiirfels wird ein Eindruck vermittelt, wie die obigen Definitionen praktisch
verwendet werden.



— 16—

3.1.2.5. Beispiel

1
Abbildung 2: , Primitive  diskrete Strukiur - der gefirbie Wiirfel

Die Grundmenge der diskreten Struktur, die ATOME sind in diesem Beispiel die Nummern der Ecken
und die Farben der Seiten. Man beachte, dafi die Farben hier nicht etwa als Attribute der Ecken verstan-
den werden.

ATOME ={ 1, ..., 8, rot, blau, weiB}

Die Elemente aus ATOME lassen sich nicht weiter in kleinere Einbeiten zerlegen.

Stufe 0: Die Menge der Typen ist Ty := { Atom}.

Stufe 1: In dieser Stufe werden die Kanten des Wiirfels als neuer Typ definiert. Man setzt 7y = |{
Kante }, wobei Kante := { Atom, Atom }. Eine Instanz dieses Typs ist beispielsweise
ky = {(1L(2)}.

Stufe 2: Die Flichen des Wiirfels werden als neuer Typ definiert. Es gilt: 7 := {Flache} mit Fliche :=
{Kante, Kante, Kante, Kante, Atom}. Eine Flicheninstanz ist also z. Bsp.

Fl; = {k}, ky ky, Ky, blau} mit den Kanten
(k. ko ks k) =(H(1), (821, 1(8), (T} 1(7). (6)}, L(6).(1)}).
Stufe 3: Letztendlich wird der Wiirfel selbst als Typ eingefiihrt:
Ty = { Wiirfel } mit Wiirfel := { Fliche, Fliche, Fliche, Fliche }.

An dieser Stelle wird eine ganz zentrale Problematik deutlich, die im weiteren Verlauf der Arbeit

immer wieder angesprochen wird. Es handelt sich dabei um die Frage, wie eine tatsachliche diskrete

Struktur in das zugrundeliegende Modell transformiert werden kann, in diesem Fall der gefarbte Wiirfel

in das durch die zuvor angegebenen Definitionen beschriebene Modell. Die Wahl von Schimmel, die

Farben in die Grundmenge mit aufzunehmen, ist aus der Definition des Modells verstindlich. Es stellt

sich jedoch die Frage, ob diese Eigenschaft eines Bestandteils der diskreten Struktur - namlich der Fla-

chen - nicht besser als Eigenschaft im Sinne der in 3.1.1. vorgestellten Bewertung ( dom ) der Typen
verstanden wiirde.

Wie auch im vorherigen Abschnitt lassen sich die Typzusammenhiinge auch hier graphisch darstellen.

Fiir den gefarbten Wiirfel ergibt sich damit folgender ,, Typgraph ™

WURFEL

FLACHE

KANTE

ATOME

Abbildung 3: Typgraph des gefirbien Wiirfels
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Weiterhin zeigt der sogenannte Objekigraph die Abhéngigkeiten der Typinstanzen untereinander:

1 2 3 4 5 6 7 8 rot  weil blay

Abbildung 4: Objekigraph des gefirbten Wiirfels

Wertebereiche oder Attribute der unterschiedlichen Typen werden an dieser Stelle noch nicht definiert.
Diese Aufgabe ibernehmen Klassifikationsfunktionen, die einem Objekt anhand der Typen, aus denen
es aufgebaut ist, Klassennummem zuordnen. Implizit werden darin bestimmte Attribute der verschiede-
nen Type des betrachteten Objekts beriicksichtigt. Fiir die Darstellung des Ansatzes wire eine explizite
Definition entsprechend 3.1.1. jedoch wiinschenswert.

Da diese Strukturbeschreibung keine standardisierte Schnittstelle aufweist, die Informationen iber die
Struktur liefert, verwenden die in [SCH] vorgestellten Algorithmen zur Berechnung der Automorphis-
mengruppe der diskreten Strukturen immer auch Informationen uber den genauen Aufbau der unter-
schiedlichen Typen der diskreten Struktur. Dies bedeutet jedoch auch, daB8 der Algorithmus bei einer
Anderung der Darstellung der diskreten Struktur entsprechend angepaBt werden mus,

Die Implementation der Algorithmen bei Schimmel liBt zudem keine flexible Reprisentation der
Objekte zu, was nicht zuletzt die Ausfiihrungsgeschwindigkeit beeintrichtigt.

32. Objektorientierte Darstellung

Die hier neu entwickelte, objektorientierte Darstellung bringt vor allem den Vorteil einer exakt defi-
nierten Schnittstelle fiir den Zugriff auf Eigenschaften diskreter Strukturen. Sie erlaubt eine Trennung
zwischen der betrachteten Struktur und den Algorithmen, die darauf angewandt werden. So benétigt
der Algorithmus selbst keine Informationen mehr iiber den internen Aufbau der Struktur. Die vorgege-
benen Schnittstellen erlauben, falls gewiinscht, eine flexible Steuerung der Algorithmen, da an allen
wichtigen Stellen im Algorithmus die Maglichkeit besteht, die Entscheidungen mit den Informationen
aus der Struktur abzugleichen und somit einen in Abhingigkeit von den vorgegebenen Eigenschaften
optimalen Verlauf zu erzielen.

Objektorientierung ist hierbei dquivalent zu einer konsequenten Durchfiihrung eines modularen Kon-
zepts zur Beschreibung von Problemen und dessen Umsetzung bei der Implementation. Moderne Hilfs-
mittel, wie beispielsweise C++ erleichtern dabet die Umsetzung der fir die Losung des Problems
bendtigten Algorithmen. Der Vorteil dieser modernen Hilfsmittel ist vor allem eine einfache Formulie-
rung von Zusammenhingen zwischen Daten und den darauf angewandten Funktionen, den Methoden.

Die objektorientierte Darstellung von Strukturen erleichtert damit die Beschreibung der benatigten
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Schnittstellen, indem Informationen und die zu ihrer Verarbeitung benétigten Funktionen gemeinsam
dargestellt werden kénnen.

Die Aufgabe der Schnittstelle wird in der Implementation von einer abstrakten Klasse iibernommen.
Dies bedeutet, daB dem Benutzer durch diese Klasse bereits eine vorgefertigte Strukturdefinition zur
Verfiigung steht. Seine Aufgabe ist nun, in einer davon abgeleiteten, eigenen Klasse, die vorgegebenen
Daten und Methoden so zu verdndern, daB sie die von thm gewiinschte Funktionalitit der betrachteten
Struktur wiederspiegeln.

Die folgenden Grafiken zeigen schematisch den Unterschied der beiden Ansitze auf.

Algorithmus

Struktur

Abbildung 5: Klassische Darstellung

In der klassischen Darstellung existiert keine konsequente Trennung zwischen Algorithmus und Daten-
struktur. Dies erfordert, daB der Algorithmus sehr speziell an die betrachtete Struktur gebunden ist. Im
Beispiel des gefiirbten Wiirfels kann der Algorithmus also ausschlieBlich auf ein aus Farben, Kanten
und Flichen aufgebautes Objekt angewandt werden, wobei die Anordnung derjenigen aus dem Typgra-
phen entsprechen muB.

Der ZugnfT auf die entsprechenden Informationen erfolgt zudem ausschlieBlich iber den Typ- und
Objektgraph (vgl. Abbildung 3 und Abbildung 4), wohingegen beim objektorientierten Ansatz Struk-
wrinformationen zu jeder Zeit im Algorithmus vollstindig zur Verfiigung stehen, also schnell und
direkt abgefragt werden konnen, ohne eine spezielle Typhierarchie beriicksichtigen zu miissen. Das
nachfolgende objektorientierte Modell besitzt eine entsprechenden Schnittstelle zur Struktur, die damit
nicht nur die Fermulierung der Algorithmen, sondemn auch eine effizientere Verwaltung der Daten im



Rechner erméglicht:

]

H

Schnittstelle

Struktur

Abbildung 6: Objekiorientierte Darstellung

Was sich hinter der Schnittstelle aus Abbildung 6, also in der Struktur selbst, verbirgt, bleibt prinzipicll
dem Benutzer {iberlassen. Zwar laft sich auch der klassische Ansatz weiterhin einbinden, es ist jedoch
von Vorteil, eine objektorientierte Modellierung der zu behandelnden Struktur zu verwenden, zumal sie
zu einem schliissigeren Gesamtkonzept fithrt und dic Modellierung der diskreten Struktur unter
Beriicksichtigung der zur Verfiigung stehenden Schnittstellen wesentlich erleichtert.

Literatur zur allgemeinen Theorie der objektorientierten Problemanalyse ist beispielsweise bei [CY],
[AH] oder [HS] zu finden.

321, Strukturaufbau

Die in dieser Arbeit vorgestellte objektorientierte Strukturdarstellung basiert auf einer Definition der
Struktur als abstrakte Klasse (vgl. 2.), die bestimmte Methoden (Funktionen) und Attribute (Eigen-
schaften) vorgibt, die als Schnittstelle zur betrachteten Struktur verwendet werden.

Abstrakte Strukturen besitzen fur sich, wie bereits erwidhnt, zunachst keine konkreten Eigenschaften
oder Funktionalitat.

Méochte nun der Leser eine Struktur definieren, die seine reale Problemstellung wiedergibt, so muB er
von der vorgegebenen abstrakten Struktur eine neue Struktur ableiten, und die bereits vorgegebenen
Schnittstellen so modifizieren, da8 sic dem Problem entsprechende, fiir die betrach Fragestellun-
gen (lsomorphiehihnlichkcit. ...) relevante Informationen liefern.

Die nachfolgenden Algorithmen basieren auf den Methoden und Attributen, die von der abstrakten
Struktur vorgegeben werden, unabhingig von den dort gelieferten Ergebnissen. Diese konnen vom
Benutzer frei gewihlt werden und sind in der Regel wiederum abstrakte Datentypen, implementiert als
eigene Klasse. Es missen jedoch auch dort bestimmte Methoden (in der Regel Vergleichsoperatoren)
definiert sein.

Legt man diese Schnittstellen zugrunde, so ist fiir einen Algorithmus nicht mehr notwendigerweise der
Aufbau der Struktur selbst von Bedeutung. Die Struktur ist vollstindig durch die in der abstrakten
Basisstruktur vorgegebenen Schnittstellen definiert.

Welche Methoden und Attribute werden nun zur Definition der Struktur bendtigt?

Betrachtet man die Frage der Isomorphie von Strukturen, so benétigen wir zunichst Informationen tiber
diejenigen Elemente der Struktur, die unter Erhaltung der Eigenschaften der Gesamtstruktur aufeinan-
der abgebildet werden sollen.

Diese Elemente bezeichnen wir im folgenden (in Anlehnung an die klassische Strukwurdefinition) als






























































































































































































































































































































































































































