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ITpecyman Kopak y objalimaBamy IPUPOFHUX
I0jaBa Ce 3aCHMBA Ha IIPeIO3HaBaby WM HepNHU-
camy IapaMerapa Koji UX OIUCYjy 1 jacHO AudepeH-
nupajy of, apyrux. OBakaB IPUCTYII Ce IPUMEILYje U Y
xemuju [1]. Vpeja ja Monmexyscka CTpyKTypa HOCY MH-
¢dbopmManyje BesaHe 3a caM MOJIEKYII 3ay3UMa LieHTpal-
HO MecTo y XxeMuju. Mako oBa Besa usmeby cTpykrype
1 0cOOMHa MOJIeKy/Ia M3IJIefia IOTUYHA 1 jefHOCTaBHa,
HEpPeTKO jy je Temko objacHnTi. EKcTpaxoBame 1 Ma-
HUITyanuja nHdopMalyjaMa Koje ce o01jajy 13 came
CTPYKType MOJIeKyna je oMoryheHo ymorpe6oM T3B.
MOJIEKY/ICKUX ieCKpUIITopa [2].
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TOITOJIOILIKHN MOJIEKVYJICKU JECKPUIITOPU

MoreKy/nckn IecKpUnTop IpesicTaB/ba 6poj M
cKynl OpojeBa KOju ce MOTYy IPUIIMCATH HEKOM je-
numberby. OHM MOTY OUTHU U3BEIEHM U3 MOJIEKYJICKe
CTPYKType IPMMEHOM pasIMIUTUX afropuraMa. 36or
TOTa IIOCTOjY MHOILITBO MOJIEKYJIICKMX JI€CKPUIITOpa
KOjM Cy YBeJIEHM Ca PasIMYMTUM LWbeBUMa. Pasnu-
KYyjy ce I10 KOMMYMHMHY MHOpMalMja Koje Hoce, LITO
CTBapa ¥ Pas/MKy Y BpeMeHy IOTPeOHOM 3a HBUXOBO
u3padyHaBambe. MONIeKyICKM TeCKPUIITOPYU KOjU HOCE
Bulle MHGOPMaIMja YIIABHOM Cy 3aCHOBAaHY Ha KOM-
IVIEKCHMM MaTeMaTHYKuM fepuHULMjaMa ¥ USUCKY)Y
MHOTO KOMIIjYTEPCKOT BPEMEHA 32 IbMXOBO PayyHalbe.
MorneKy/cka TeXnHa, Ha IPUMED, IPeJCcTaB/ba BP/IO
jemHOCTaBaH MOJIEKYJICKM JECKPUIITOP KOjU Ce JIaKO
u O6p30 padyHa, amy, ceM Mace MOJIEKY/Ia, OHa HaM
He HyOM HUKaKBe NOJaTHe KOPUCHe MHopManuje.
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C mpyre cTpaHe, BeCKPUIITOPY 3aCHOBAHY Ha KBAaHT-
HO-MeXaHWYKIM IIPOpadyHUMa Cy BP/IO 3aXTEBHU 3a
padyHambe, aly Bp/Io HOOPO OINCYjy HeKe ocobOuHe
Mortexya [3].
[Ipumene MONEKYICKMX RECKPUIITOPA y XEeMUjU
CY PasHOBPCHe, a HajUSPKEHNUJM je IBIIXOB HOMPUHOC
y mperpakuBamy XxeMujckux 6asa n y QSPR/QSAR
(quantitative structure property/activity relationships)
ucrpaxnpambuma. OBa MeTofia UMa 3a LB MIEHTU-
¢dukanujy u xBaHTH(UKOBame Bede usMeby cTpykry-
pe ¥ mocMaTpaHe PpU3NIKO-XeMIjcKe 0COOUHe, OTHOC-
HO, aKTMBHOCTY MOJeKyna. Kpajiyu mponsBoji OBUX
CTYAMja je MaTeMaTU4Ky MOJeNl KOju y CBOjoj medum-
HYLMjJ Cafp>Ky HEKV JeCKPUNTOp, uin jour vernhe,
KOMOVHALV]jy IBa WU BUILIE JeCKPUIITOPA.

Bpoj MO/IeKyICKIX ZeCKPUIITOPA Ce MepU XM/baja-
Ma I MOT'y ce IPYIIICaTy y HeKOIMKO Kareropuja (Cru-
Ka 1). OnmrenpuxsaheHa KIacudukanuja ce 3acHuBa
Ha ,,AVIMEH3MOHATTHOCTU MOJIEKY/ICKE CTPYKType U3
KOje ce M3BOLY [eCKPUIITOP:

e 0D pmeckpunropm Cy HajjefHOCTaBHUjK
»0pojauxn’ jeckpunTOpM KOju ce fo6ujajy us
Morekyncke Qopmyne (Hmp. 6poj asoToBux
aToMa y MOJIEKYIY);

o 1D meckpunropu ce 3acHuBajy, Takobe, Ha jef-
HOCTaBHOM IIpe6pojaBamwy onpehennx ferama
y Mornexyny (Hip. 6poj oppehenux dynkimo-
HaJTHMX T'Pyma);

e 2D peckpunropu ce padyHajy U3 JBOLVMEH-
3MOHATTHUX CTPYKTYPHUX POPMY/Ia MOTIEKy/Ia
(y oBY rpyIIy CIlafiajy TOIOIOLIKM JeCKPUIITO-
pn);

o 3D peckpunropu ysumajy y o63up IpocTop-
HII PacIOpef aToMa 1 Be3a Y MOJIEKYIY;

o 4D pmeckpunropy, Hoper TPOJVMEH3UOHAHE
CTPYKTYpe y31Majy y 003Up jOILI jeHY AUMeH-
31jy, HIIP. BpEMe.
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Cruka 1. ITogena MONIEKYICKUX ZeCKPUIITOPA.
TOIIOJIOIIKN JECKPUIITOPU

MoOneKyncky JIeCKpUIITOPY 3aCHOBaHM Ha J[BO-
IVMEH3VOHA/IHVM CTPYKTYpHUM ¢opMynama mpep-
CTaB/bajy ONTMMAaIaH KoMrpomuc usMely kommunHe
KOpMCHMX MH(pOpManyja Koje Hoce O CTPYKTypu 1
KOMIUIGKCHOCT) BVIXOBOT M3padyHaBama. 360r Tora
3aysumajy 3HauajHo MecTo y QSPR/QSAR wmcrpaxu-
BambUMa I BUXOB 6poj ce Mepu xwbpasaMa. [ToceOny
K/IaCy OBMX MOJIEKY/ICKUX JIeCKPUIITOPA NIPeJiCTaB/bajy
TOIOJIOIIKM MHAEKCH. 3aCHOBAHM Cy Ha MOJIEKYTICKOM
rpa¢dy (Cnmka 2), KOf Kora Cy aTOMI IpeCcTaB/beH!
4yBOpOBUMa (1), a XeMUjCKe Bese IpaHaMa (e) Koje IIo-
Besyjy ofpeheHe mapose uBopoBa. 360r TOra ce OBU Jie-
CKPUIITOPY Ha3VBajy jouI U rpaOBCKe MHBApMjaHTE.
ObmacT xemuje Koja objalrmaBa XeMujCKe [1ojaBe Ipu-
MeHOM Teopuje rpadoBa HasyBa ce XeMUjCKa Teopuja
rpacosa [4,6]. Hajmomynmapanju cy T3B. jefHOCTaBHU
rpaoBY, KOJ KOjUX ce He BOAY pauyyHa O TUIIY aTOMa
1 Be3a IPeICTaB/beHNX YBOPOBMMA I IPaHaMa, IOK Cy
BOJOHMKOBI aTOMU ITOTITYHO 3aHEMapeHN. JefjaH Ta-
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Cnuka 2. A. CrpykrypHa Mosekyncka ¢popmyna acimpua; b. Monekyncku rpad acnupuHa;
B. Marpuua cycenctBa nsBegeHa us rpada b.
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KaB MOJIEKY/ICKM Ipad je IpefcTaB/beH Ha cmuum 2.5.
Monekynckn rpad ce MO)Ke IPETBOPUTU Y MAaTPUIY
cycenctBa (A). OBa MaTpuiia je KBajpaTHa MaTpuia
AMMeH3Mje nxn, Koja Hocu MHQpOpManyje o 1nosesa-
HOCTU 4BOpOBa yHyTap rpada. EmeMmentu Marpuie
CYCeZICTBA Cy O U 1. YKOJIMKO Cy JBa YBOpa CycejHa
y rpady (1j. ako mocroju Besa usMehy mux) onpga je
3, =1,y CYIIPOTHOM &, = O.

['maBHa y/I0Ta OBUX JIECKPUIITOPA je KBaHTU(DUKO-
Bame MHPOpMallLje Koja je cafprKaHa y JBOUMEH3O-
HAJHOj CTPYKTYPM MOJIEKY/Ia IIPeCTaB/beHoj IoMohy
rpacda. Ha Taj HaunH ce BpIm excTpakmyja mHpopma-
Iyja Koja ce IOTOM MOXe YIOTPeOUTH 32 KOHCTPYK-
LMjy MaTeMaTMYKOI MOJeNa pajy OIMCUBara HeEKe
ocobuHe MoJeKyIa. BehnHa TOONMOMKNX HeCKPUIITO-
pa ce MOTy CBPCTaTH y jefHy of cnefiehe Tpu rpyme:

1. JeCKpUIITOPM 3aCHOBaHM Ha CTEIEeHy YBOpa

(degree-based);

2. JIeCKpUIITOPM 3aCHOBaHM Ha

yBoposa (distance-based);

3. JeCKpUITOPM 3aCHOBAaHM Ha COIICTBEHUM

BpeHOCTMMA HeKe off MaTpuua (eigenvalue-

based).

pacrojamy

JleckpunTOpy 3aCHOBAaHU Ha CTEIIEHY YBOpa

Crenen uBopa (deg) mpepcraBma 0poj cycemHux
YBOpPOBa ca KojuMa je jflaTu 4Bop nosesaH. Ilocroju
Be/IMKI OPOj TOIIOJIOIIKNX IeCKPUIITOPA KOjU Y CBOjOj
meduHNLMjM y3UMajy Y 003up cTemeH uBopa. IIpBu
IEeCKPUIITOP M3 OBe K/Iace Clajia y IPyIy HajCTapujux
TOIIONIONIKMX MOJIEKY/ICKMX MHJieKca. YBeo Tra je
amepnuky HayuHuk Ilon P. ITmar (John R. Platt)
1952. TOMHE U JJaHAC OH HOCU MIMe 110 CBOM TBOPIIY.
MebhyTtum, oBaj nHpexc ce ganac petko cpehe y crpyu-
HOj U HAay4YHOj UTEepPaTypH, MAKO HEroB IOTEHIUjas
Huje 3aHeMmapyjyhu. HajmomymapHuju TOmoNIoOIIKY
MOJIEKY/ICKM J[eCKPUITOPM 3aCHOBAHU Ha CTeleHy
4BOPOBA Cy T3B. 3arpebadku muaexcy (mpsu M u gpyru
M) (78] n Paunuhes nnpexc (x) [9]. lepunucann cy
Ha crnenehy HaunH:

M, =M, (G)=> deg(u)’
u 0

M, =M,(G)="> deg(u)xdeg(v)
@)

1

LA et G)

IZie U M V IPefCTaB/bajy CyCeflHe YBOPOBE.

OBnu VMHJEKCU YT/IaBHOM NIPUKYIUbAjy
uHpopmManyje o ,pasrpaHatocTu’ 2J] MOJIeKyICKuX
CTPYKTypHUX dopmyna. IIpoHanUmM Cy mIpuMeHe Y

HAjpasHOBPCHUjUM IpaHaMa XeMMUje, a HEKI Off ’bUX Cy
kopuihenn n y gpyrum obnactuma Hayke. Panpuhes
VIHJIEKC jé jellaH Of] HAjIOIyapHMjUX MOJEKYICKUX
JEeCKPUIITOPAa O KOME je HAIMCaHO BUILE KIbWUIa U
MIPEKO XW/baJy HAYIHMX PajjoOBa.

JleckpunTopu 3aCHOBaHMU Ha PacTOjaiby YBOPOBA

Pacrojame uBopoBa (d) y moBesannm rpadoBrma
je medpunmcano kao Hajkpahu nyr (6poj Besa)
usMehy nBa uBopa. IIpBY TOIONOMIKY MHJIEKC MKaJa
ynoTpe6/beH yrpaBo npumaza oBoj rpynu. Hasusa ce
Bunepos nnzgexc (W) 1o aMepm4koM HayqHUKY Xapu
Bunepy (Harry Wiener), koju ra je yBeo 1947. roguse
[10].

W= W(G) = Zd(u,v).
v (4)
OBaj unpexc je Bunep xopucrtuo 3a npensubarme
TayKe K/bydama alkaHa. buno je mnorpebHO Ha
IpOTeKHe BUIe TOAMHA Of 00jaB/bMBarba HEroBOT
pana [10] Kako Ou ce IPUXBATIIO KOHLIEIIT MOZIe/IMparba
bUSMYKO—XeMUjCKUX OCOOMHAa MOMeKyna moMohy
napamerapa M3BefieHMX u3 2D CTpykType MojeKya.
VHTeH3MBHO Ipoy4aBame U yBobherme Bemnkor 6poja
TOIOJIOIIKMX MOJIEKY/ICKMX HeCKpUITOpa II0Yeso je
TeK KpajeM LIe3feceTuX 1 IMOYEeTKOM CefaMAeceTuX
TOJ/HA MIPOLLIOT BEKa.

Heckpuntopu 3aCHOBAHU Ha COIICTBEHUM

BPeJHOCTVIMA HeKe Of MaTpuLia rpada

Marpura cycecTsa je yobudajeH Buj peTBaparma
rpaduUKoOr IIpUKasa MOJIEKYICKUX rpadoBa y 06K
KOjJi ce MO)Ke YHEeTH y padyyHap U jamke obpahusarn.
Mebyrtum, opey oBe MaTpuiie IIOCTOje U IpyTe Koje Cy
Halllle IIPUMEHY KaKO y XeMMjCKoj Teopuju rpadosa,
Tako M y gpyruM obnactuma xemuje [11]. Heke op
nosHatujux cy Jlammacopa Marpuna ¥ MaTpuua
pacrojama. Enement JlamracoBe MaTpuiie Ha MpeceKky
i-BpcTe u j-Te KOMOHe je ofpehen Ha crenehu HaywMH:

i L aKO Cy YBOPOBH U; U Vj CYCEAHU; L # |
L= 0 aKo YBOPOBH U; U Vj HUCY CYCeIHU; L # |
deg(i) akojei =j.

EneMeHT MaTpulie pacTojara Ha IIpeceKy i-Bp-
CTe 1 j-Te KOJIOHE je pacrojame n3Mehy uBopoBa i u
j. Hapasno, neomxopuo je ma rpa¢ Oyme moBesaH.
ComcTBeHe BpPeJHOCTM Koje ce fo0ujajy M3 OBUX
MaTpuia Ce KOPMCTe 3a padyHame BaKHe Kiace
TOIOJIOIIKMX  MOJIEKY/ICKMX  JIeCKPUIITOpA, KOju
Cy [JaHaC BeoMa aKTYeNMHM. JemaH Of HAjCTapujux
UHJEKCa oBe rpyme je eHepruja rpada (E) [12], xoju
Ce VHTEH3MBHO IpPOyYaBa KaKO y XeMUji TaKo U Y
maremaTtuuu. [Ipyra nBa 3Ha4YajHa MHIEKCa U3 OBe
rpyne cy Ecrpapun nupexc (EE) [13] un pesonBenTHa
enepruja (ER) [14]. OBu unpekcu cy geduHucanu Ha
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cnepgehu Haymn:

n

E=E(G) =314 ;
i=1 5

©)

il g (7)

r7ie \. IpefiCTaB/ba i-Ty CONCTBEHY BPEHOCT MaTpHIle
CyceficTBa.

Enepruja rpada je pmeckpunrtop Koju je o610
VM€ II0 YKYIIHOj Ti-€IEKTPOHCKO] €HEPIUj/ KOMYIo-
BAaHUX MOJIEKy/Ia M3PAUyHATOj HA HMBOY XMKeETOBe
MOJIEKY/ICKO opbutanHe Teopuje. Haume, BpegHOCTI
OBOT JIeCKpUIITOpa Ce TOAyAapajy ca BpefHOCTUMA
ykynHe HMO m-eeKTpOHCKe eHepruje 3a alTepHaHT-
He YI/bOBOJOHNKE Y OCHOBHOM €HEpPTeTCKOM CTamy.
EneraHTHOCT Werose feuHMIMje ce Orlefa y TOMe
IITO Ceé OH MOXXe NPUMEHUTH U Ha [[PyTe XeMMUjCKU
MHTEepecaHTHe Klace Mojekyna. EcTpaguH mHpekc je
yBeJleH Kako 611 ce MOJje/IoBajia yBrjama y OMOJIOMKN
BLKHMM MaKpOMOJIEKynuma. PesonBeHTHa eHepruja
je yBeleHa Ipe KpaTKOT BpeMeHa, aIy IpeTMMUHapHU
TEeCTOBMU YKa3yjy Ha 3Ha4yajHy IPeAMUKIMOHY MOh oBor
IeCKpUIITOpA.

450

KPUTEPUJYMU 3A YBOBEILE HOBUX
TOIIOJIOMKUX ODECKPUIITOPA

Bpoj Tonmonomxkux peckpunropa je orpomas. Be-
nuku 6poj je yBepeH kao Mopudumkanyja Beh mosHa-
TUX JIeCKpUIITOpa. 360T TOra je HEONXORHO IPYIMEHN-
TY HeKe KpUTepujyMe 3a puarTpupame Hajoopux Mmeby
wuMa. Munan Panpnh je y [5] dopmynucao ose xpu-

TepujyMe:
e MmoryhHoCT HerocpenHe CTPYKTYpHE
VMHTEpIpeTaLyje;

e Kopemanuja ca Makap jefHOM (U3MUKO-
XeMMjCKOM OCOOMHOM;

e moryhHoCT pasnIuKoBama usomepa
(mereHepaTMBHOCT MOJIEKY/ICKUX
IeCKpUITOpa);

e wmoryhHoCT HerOBOT u3padyHaBama
Ha  [eJloBMMa  MOJIeKyZIa  (JoKamHa
HepUHMCAHOCT);

e MoryhHOCT ga ce yBe#e HU3 aHAJOTHUX
IeCKPUIITOPa;

JIMHeapHa He3aBMCHOCT;
Ia HUje 3aCHOBAaH Ha (U3MIKO-XEMUjCKUM
ocoOMHaMa;
jEHOCTABHOCT;

Ia HUje Ha TPUBMjaJlaH HAa4MH IOBe3aH ca
OPYTUM JEeCKPUIITOPUMA;

Ia ce MOXKe epVKacHO U3padyHaTH;

Iaje neduHMCaH HA OCHOBY TAKO Pa3yM/bUBUX
CTPYKTYPHMX KOHIIETIaTa;

® la MMa KOPEKTHY 3aBUCHOCT Of BelM4NHE
MOJIEKYJIa;

®  Jla ce IOCTEIEHO Meha Ca MallM IIPOMeHaMa
Y MOJIEKYJICKOj CTPYKTYPH.

TK (K)
440

L

400 4

60 H

320

280 +

240 4

200 . T T

A

v Ll

0 20 40 il

1A

120 140 160
W

10 150

Crnuxka 3. Kopenanyja Buneposor nupexca (W) ca TaukoM kpyuama ankada (CnHan+2, n=3-10).
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bpoj kpurepujyma Koje Tpeba JHa VCIYHU
TOIIOJ/IOIIKY JECKPUIITOP je BeMUKM U 300T Tora Majin
6poj meckpunropa uciymaa cBe oBe ycnose. Mehytum
HEeKONIMKO KpUTEepujyMa Trope HaBeleHMX MOpajy
HEU30CTaBHO OMTY VICIYHEHU Jja OM Cce TOIIOJIOLIKA
MHBapMjaHTa  MOIJIA  CMAaTpaTu  MOJIEKY/ICKUM
peckpunropoM. HajsaXHMju KpuUTepujyMm je ma IIo-
cToju fobpa Kopenamyja TOIONOLIKOT MHAEKCa ca
MaKap jeSHOM (M3NYIKO-XEMUjCKOM OCOOMHOM HeKe
K7ace jenumbera. Ha cimin 3 je mpukasaHa Kopenaiuja
usMehy BuHepoBor NHIEKCa ¥ TauKe K/bydarba a/IKaHa.

BaskHa 0cOOMHA [JeCKPUIITOPA je 1 HberoBa fere-
HepaTuBHOCT. Ilofi lereHepanMjoM TOMONOMIKOT Jie-
CKpPUIITOpPA IOJpasyMeBa ce II0jaBa jfja JeCKpPUITOP
flaje MCTY BPEJHOCT 3a Pas3/IMuUTE MOJIEKYJICKEe Ipa-
¢ose. ,,JJo6ap“ TOMONOUIKY MOTEKYICKU JECKPUIITOP
61 Tpebano fa MMa LITO Mawby AereHepPaTUBHOCT, Ofi-
HOCHO LITO Mamby OpOj apoBa pasInIMTUX MOJIEKy/Ia
ca ucroM BpepHouhy. Ako je M CKyIl MOJIEKYICKUX
rpadoBa, a I ckyn cBUX BpefHOCTI KOjy HEeCKPUIITOP
[IOIIPMMA, OHJIA Ce CTeleH JiereHepanuje (8) moxe jie-
¢buHMCaTH Kao:

LIl
|M|-1 (8)

rne |M| u |I| mpencraBmajybpoj enemenara ckyma M
u I. Ako cBu rpadoBy MMajy pasauuuTe BPETHOCTH,
oHJa je §=0, a aKo CBU rpaOBI MMajy UCTY BPEFHOCT
3a ], onpa je 8=1.

CTPYKTYPHA OCET/bBMBOCT
TECKPUIITOPA

OcobuHa Kxoje 6u reckpuntop Tpedao fa mocenyje
OIHOCH Ce Ha TIOCTEIeHY IPOMEHY FeTOBe BPETHOCTH
ca ,IIOCTENeHNM “ ITPOMeHaMa Y CTPYKTYPU MOJIEKYIa.
Vpeja ma ce CTPYKTypHa OCET/BMBOCT [eCKPUIITOPA
KBaHTUQUKYje JaTupa jolI Off CaMUX IoYeTaKa Ipu-
MeHe TOIIO/IOIIKIX eCKPUITOpa y XeMuju. Y pany [15]
je IpencTaB/beH aNropuTaM 3a ogpehusame oBe Bem-
qyHe.

AJITOPUTAM

reHepucatbe 6ase Monekyna (M3oMepa) ca U3padyHaTUM AecKpUnTopuma

4

3a cBaku nap Moriekyna y 6a3u uspavyyHatu TaHUMOTO MHAEKC 3aCHOBaH Ha T3B.
»Morgan cicular fingerprints*

—

3a CBaku MoneKyn y 6a3n HanpaBuUTM rpyny CAIMYHUX MOFIeKyfa Ha OCHOBY
BpeAHocTH TaHUMOTO UHAEKCa

—

3a cBaKy rpyny uspadyyHaTi ceH3uTUBHocT (SS) u pobycTHocT (Abr)

—

n3payvyHaTu npoceyHy BpeaHocT 3a SS n Abr

CeH3UTMBHOCT ¥ POOYCHOCT Ce MOTY M3payyHaTH
nomohy dopmyna 9 n 10. Y oBuM jegraunnama TI, mr
i M mpepicTaB/bajy TOIONOIIKYN MHJIEKC, pedepeHTHN
MOJIEKY/I U3 KOpaka 3 aJrOpUTMa 1 Opoj MOJIeKyna y
TOj moarpymnu. MoNIeKyICKM JeCKpUITOp je OCeT/bu-
Buju WTo uMa Behy BpemHoCT 3a SS 1 BpegHOCT 3a Abr
wTo 6/KY BpefHocTH 3a SS (Koja je mo meduHuLMjN
yBek Beha ox SS).

1
v (Thy — Tlmr)2
(9)

SS(TI,mr) =

Abr (TI,mr) =max,_,, |TI, ~TI,,

(10)

3AK/bYYAK

KBantndukosamweM nHpopManuje cagpskaHe y
IBOIVMEH3VOHA/IHOj CTPYKTYPY MOJIEKy/Ia OMOTyheHo
je ma ce CTpyKTypa mpeBefie y 6poj mnn Hus 6pojeBa
KojuMa je Moryhe fape MaHMIy/micaty. Te BemdnHe
CYy TOIIOJIOIIKY MOJEKY/ICKM peckpunropu. ITocroju
MHOIITBO OBUX JecKpunropa ¥ BehuHa ce Moxe
CBPCTAaTU Y jemHy Of Tpu TIpyme. YIOTpeOOM OBUX
rpaoBCKMX MHBapujaHtu je Moryhe mpensuperu
¢busnuko-xeMujcke  0cOOMHe UM AKTUBHOCTU
HEMO3HAaTUX jelMIbEHA, YMMeE Ce OJIaKIIaBa HbMXOBa
CMHTe3a 1 Jla/ba UCTIUTUBAIbA.
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ABSTRACT

Izudin RedZepovi¢ and Boris Furtula, Faculty of
Science, University of Kragujevac

TOPOLOGICAL MOLECULAR DESCRIPTORS

Nature is diverse and perplexed. The extraction of
the information from such an environment requires
parameters by which the objects can be differentiated.
In order to accomplish this task, the properties of an
object need to be clearly defined. The same way of
reasoning can be applied to chemistry. An idea that
physico—chemical properties depend on molecular
structure is a cornerstone of modern chemistry.
Usually, it is difficult to identify and quantitatively
determine this dependence. Topological molecular
descriptors are of enormous help because they
facilitate gathering the information encoded into two-
dimensional molecular structure.
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