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1. Bevezetés

Koszonhetdéen a kvantumkémiai moddszerfejlesztéseknek, valamint a rendelkezésre allo
szamitastechnikai eszkdzok exponencidlis iitemli fejlddésének, ma mar a kémia szdmos
teriiletén nyilik lehetoség az elméleti hattértudas segitségével uj, kézzelfoghatd, gyakorlati

eredmények elérésére, vagy azok lényegi kiegészitésére.

A nagyfelbontasi molekulaspektroszkopia az egyik ilyen teriilete a kémianak. A
témateriilet egyik fontos kihivasa, hogy a kisérleti modszerekkel meghatarozhato szinképek
esetében gyakran megoldhatatlan feladatot jelent az Osszes rezgési-forgasi atmenet
asszignalasa. Tovabbi sulyos nehézség, hogy a gyakorlati, példdul termokémiai alkalmazasok
gyakran rendkiviil nagyszamu spektroszkopiai adat meglétét igénylik, ezek szama mar néhany
atomos molekulak esetén is millids nagysagrendii. A kvantumkémia eszkoztaraval azonban
lehetséges olyan ab initio szamitasok végzése, melyekkel a molekularis energiaszintek, a

molekulaszinképek, valamint a termokémiai tulajdonsagok meghatarozhatoak.

Dolgozatom kozponti témdja, hogy a H°0 molekula, mint tesztrendszer esetén
vizsgalom, hogy a kisérletekbdl meghatarozhatd energiaszintek szamat milyen modszerekkel
tudjuk optimalisan megnovelni. A viz molekula fontossagat talan nem is kell hangsulyozni,
hiszen szinképe a mérnoki tudomanyoktol kezdve az asztrofizikai méréseken at a
légkdrmodellezésig szinte mindenhol kiemelkedd jelentdséggel rendelkezik. Ezért is fontos a

H160 molekula rezgési-forgasi energiaszintjeinek minél pontosabb ismerete.

A jelenleg elérhetd legnagyobb (energiaszint és atmenet) adatbazis a H1°0 molekulara
az Un. BT2 adatbazis [18]. Ez a variaciés magmozgas szamitasoknak koszonhetden szinte
teljes energiaszint listat tartalmaz, am azok pontossaga (foleg az alsébb régiokban) messze
elmarad a spektroszkopiai (kisérleti) pontossagtol. Ezért is merilt fel az igény egy 1j
alapokon nyugvé eljaras kifejlesztésére, ez az eljaras lett a MARVEL (Measured Active
Rotational Vibrational Energy Levels) [5]. A MARVEL eljaras kapcsan keriilt bevezetésre a
spektroszkopiai haldzatok fogalma [1-3]. A spektroszkopiai haldzat (Spectroscopic network,
SN) fogalmat 2007-ben vezette be Csaszar és Furtenbacher [6]. A struktura az
energiaszintekbdl, mint csucsokbol, és a koztilk megadott atmenetekbdl, mint élekbdl egy
nagy halézat mintdjara épiil fel. A cstcsok kozotti élek sulyat a mért, illetve szamolt

(abszorpcids vagy emisszids) intenzitds szolgaltatja.
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A MARVEL egy olyan Hamilton-operator mentes, inverzios eljaras, amely alkalmas a
kisérletileg mért atmenetekbdl kisérleti pontossdgu rezgési-forgasi energiaszintek
meghatarozasara. Az eljaras kulcsa tehat a kisérletileg észlelt, asszignalt (cimkével ellatott)

atmenetek adatbazisa.
Az adatbazis, azaz a graf novelésére harom lehetdséglink van:

(1) Mar ismert, de 0j mérésbdl szarmazd atmenet hozzaadasa. Ez a lehetség jar a
legkevesebb hasznos eredménnyel, esetlegesen csak az atmenetben résztvevd
energiaszintek bizonytalansaga csokkenhet.

(2) Uj, eddig nem ismert dtmenet hozzaadasa, mely nem eredményez Gj energiaszintet.
Az ilyen atmenetek fontossaga abban rejlik, hogy ha ciklust (kort) zar be a
hal6zatban, az jelentdsen csokkenti a korben talalhaté energiaszintek
bizonytalansagat.

(3) Uj, eddig nem ismert atmenet hozzaadasa, mely 0j energiaszintet hatiroz meg. Az
ilyen atmeneteknek van a legnagyobb jelentdsége, ugyanis 1) energiaszint

meghatarozasara adnak lehetéséget.

Itt hivjuk fel a figyelmet a (3) eset egy kiilonleges tipusara. A mért atmenetek adatbazisa
gyakran tartalmaz Gn. lebegd haldzatokat (floating spectroscopic network, FSN) [1],
melyeknek nincs kapcsolata a gyokereket tartalmazé komponensekkel, igy a benniik
résztvev$ energiaszintek értékét nem tudjuk abszolut értékeben meghatarozni. Am
amennyiben tudnank olyan &atmeneteket talalni, melyek Osszekotik ezen FSN-ket az
alaphalozattal, maris alkalmunk nyilna az energiaszintek meghatarozasara. Kdoszonhetden a
nagy héalézatok és a grafok megalapozott matematikai hatterének, lehetdségiink nyilik a mért

¢és szamitott spektroszkopiai halozatok grafelméleti modszerekkel torténd vizsgélatara.

TDK munkam soran tehat két fobb problémaval foglalkoztam. Vizsgaltam egyrészt, hogy
a jelenlegi mért energiaszintek altal meghatarozott haldzatot milyen moddon tudjuk
optimalizalni, azaz komponenseit 0sszefiiggdvé tenni, valamint jelentOs intenzitast, eddig
nem asszignalt d&tmeneteket probaltam keresni az energiaszintek kozott. A feladat megoldasa
soran grafelméleti algoritmusokat alkalmaztam, foként egy minimalis stlyu feszitéfat eldallitd

eljarast. Az algoritmikus vizsgéalat megvaldsitasara sajat programokat irtam.

Ezt kovetéen 1) energiaszintek asszignalasara kerestem moddszereket. Megvizsgaltam,
hogy az el6z6 feladatra hasznalt eljaras miért nem optimalis ebben az esetben. A

kovetkeztetések levonasa utan egy masik modszert alkalmaztam, ennek soran adatbanyészati
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eszkozokkel nyertem ki a hasznos informaciokat a jelentds méretii forrasfajlokbol. Hasonléan

az el6z6 feladathoz, ebben az esetben is sajat adatbanyasz programokat készitettem.

A két feladat megoldasara kapott eredményeket tekintve torekedtem arra, hogy minél
attekinthetobb, illetve jobban kezelhetobb formatumban koézoljem azokat, és txt fajlokban

taroltam el az 0j informaciodkat.

A dolgozat programozasi hattere Perl nyelven, valamint a MathWorks Matlab szoftver

segitségével késziilt. Az abrak a yEd Graph Editor programban késziiltek.

A dolgozat soran emlitett algoritmusok, illetve a mellékelt programkodok segitségével
nagyobb halézatok is optimalisan elemezhetek, azonban a megndvekedett méret magasabb

futasidot eredményez, ezért a programok futtatasa klaszterhalozaton javasolt.

Fontos megjegyezni, hogy mig a Perl-ben irt programok az itt alkalmazottaknal nagyobb
bemeneti adatbazisokat is jol kezelnek, csak futasidejiik né, a Matlab esetén nagyobb méretii
inputok megfeleld virtualis memoéria hianyaban olyan hibat eredményezhetnek, amely
meggatolja a program lefutasat. Amennyiben nincs lehet6ségiink, vagy nem szeretnénk
klaszterre irni a programkodot, javasolt az algoritmust C++ vagy hasonld nyelven

implementalni.
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2. A H3°0 molekula spektroszképiai halézata

A molekula spektroszképiai halozatanak vizsgalata soran felhasznalt adatbazisokat a
mellékelt CD lemez tartalmazza. A lemezen taldlhatdo adatok szerkezete és tartalmi
ismertetése a Filiggelék elsé részében talalhato. A dolgozathoz mellékelt CD lemezen

talalhatok meg a két halozat adatbazisai. Formatumukat az alabbi tablazat tartalmazza.
fajlnév kiterjesztés leiras

transitions_vertex txt A mért spektroszkdpiai halozat atmenetei.
Formatum:
hulldmszam, bizonytalansag, fels energiaszint
BT2-indexe, als6 energiaszint BT2-indexe,
referencia.

BT2_30000 txt Az ab initio spektroszkopiai halézat dtmenetei
30.000 cm™-ig.
Formatum:
frekvencia, intenzitds, felsd energiaszint BT2-
indexe, alsé energiaszint BT2-indexe.

Attekintésként elmondhatd, hogy a H360 molekula spektroszkopiai halozatat 99.335 mért
atmenet alkotja, 183.437 kiilonb6z6 publikalt atmenet eredményeként. Ezek az atmenetek

17.690 kiilonb6zd energiaszint kozott teremtenek kapcsolatot.

Ab initio szamitasok segitségével ennél joval nagyobb méreti adatbazist tudunk
eléallitani. A teljes adatbazis mintegy 505.806.202 atmenetet és 221.097 energiaszintet
tartalmaz. Ezen hatalmas szami atmenetbl azonban csupan elenyész részt sikeriilt
kisérletileg észlelni. Itt jegyezzilk meg, hogy a dolgozat kizardlag az egyfotonos
abszorpcioval foglalkozik, igy megallapitasai nem vonatkoznak a multifotonos, illetve

emisszios spektroszkopiai technikakra.

Elsd 1épésként a BT2 adatbazisbol kivalogattam azon atmeneteket, amelyek kisérletileg
esetlegesen észlelhetdek. A szobahOmérsékletli intenzitas értékre kiiszObszamnak a 10°%
cm/molekula értéket valasztottam. Az igy kapott, mar kisérletileg észlelhetonek tekintett
halézatban 397.146 kiilonb6zé atmenetet hatarozhatunk meg, melyek segitségével 44.843
energiaszintet érhetiink el. A jelenleg rendelkezésre allo kisérleti adatbazis tehat az atmenetek

¢és az energiaszintek mintegy felét tartalmazza.
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3. Grafelméleti megalapozas

3.1 Alapfogalmak

Graf alatt egy csucsokbol, valamint cstcsparok kozott futd élekbdl allo strukturat értiink.
Amennyiben a csticshalmazt V-vel, a rajtuk értelmezett ¢lek halmazat pedig E-vel jeloljik,
akkor egy G grafot megadhatunk G=(V, E) alakban. A csucsok szamat |V|, az élek szamat
pedig |E| jeldli.

Az ¢lhalmazt tekintve megkiilonbdztetiink egyszerli és Osszetett grafokat. A graf
egyszeri, ha nem tartalmaz hurokélt és tobbszoros €lt, azaz minden élének mindkét végpontja

kiilonboz6 cstics, valamint tetszéleges két csucsa legfeljebb egy élt feszit.

Egy graf éleit tekintve beszélhetiink iranyitott, illetve iranyitatlan grafokrél. Utobbi
esetben nem tesziink kiilonbséget akozott, hogy X és y cslicsok esetén egy e él x-bdl y-ba
vezet, vagy y-bol x-be, iranyitott graf esetén azonban megkiilonboztetjiik a két esetet. A

dolgozat soran ezentul graf alatt minden esetben iranyitatlan grafot értiink.

A graf egy utja alatt élek egy olyan sorozatat értjiik, ahol két egymast kdveto €l esetén az
el6zo ¢él végpontja megegyezik a kovetkezd €l kezddpontjaval, és minden ¢l legfeljebb
egyszer szerepel a sorozatban. Ha megengedjiik, hogy egy élt tobbszor is felhasznaljunk,

sétarol beszéliink.

Osszefiiggdnek neveziink egy iranyitatlan grafot, ha tetszéleges két csticsa kdzott talalunk
utat, azaz minden csicsbol minden csucsba eljuthatunk. (Irédnyitott ¢élek esetén
megkiilonboztetiink erds, illetve gyenge Osszefiiggdséget, ennek definialasara azonban itt nem
tériink ki.)

Egy graf komponensei alatt tartalmazasra nézve maximalis méretli Osszefliggd
részgrafjait értjiilk. Szemléletesen tehat egy komponensen beliil tetszéleges két csucs kozott
talalunk utat, és a komponens tetszOleges csucsabol elérhetd Osszes cstics benne van a

komponensben. Amennyiben a teljes graf 6sszefiiggd, gy komponenseinek szama 1.

Fa alatt kormentes grafot értiink, azaz olyan grafokat, melyek tetszéleges két csucsat

pontosan egy ut koti 0ssze. Ha a graf kormentes, de nem 6sszefiiggd, akkor erdérdl beszéliink.

Stlyozott grafok esetén az ¢lekhez értékeket, altalaban valds szdmokat rendeliink.

Szemléletesen ezek a sulyok legtobbszor az adott €l hosszat vagy ,,koltségét” reprezentaljak.
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A spektroszkopiai halozatok grafelméleti tulajdonsagait [1-2] irja le, ezek tehat jellemzik
a vizsgalatunk targyat adé Hi°0 molekula SN-jét is. Az attekinthetéség kedvéért itt csak
azokat a tulajdonsagokat tiintetjiik fel, melyek sziikségesek a kitlizott feladatok, illetve az

azokra adott megoldasi modszerek €és eredmények megértéséhez.

Az SN-ek iranyitatlan, salyozott, egyszeri grafok. Cstcsaik az adott molekula
energiaszintjeinek, élei pedig az energiaszintek kozti atmeneteknek felelnek meg. A hélozat

¢lein értelmezett sulyfiiggvény az dtmenet intenzitasat reprezentalja.

Tovabbi jellemz6 tulajdonsaguk, hogy Un. skalafiiggetlen halézatok. Ez azt takarja, hogy
az SN-ek fokszameloszlasa a Yule-Simon-eloszlast koveti, azaz annak a valdszintisége, hogy
egy csucs k-ad foka, P(k)~k~Y, ahol y egy paraméter. Masképp ugy fogalmazhatunk, hogy a

haldzat nagy fokszamu csucsai altaldban 6ssze vannak kotve egymassal.

A spektroszkopiai halézatokkal kapcsolatos problémak vizsgélata esetén néhany esetben
sziikség lehet az eldbbi modell részleges megvaltoztatasara. Az 5.2 részben tobbek kozt olyan
kérdést is felvetlink, mely megoldasahoz a sulyfiiggvény olyan modositasat javasoljuk, hogy a

fliggvényt az adott &tmenet intenzitasa helyett a mérési bizonytalansag adja.

3.2 Algoritmusok jellemzése

A grafokon futd kiilonféle algoritmusok targyalasanal tobb, gyakorlati szempontbdl is
jelentds tulajdonséagot kell szem el6tt tartanunk. Ezek koziil a legfontosabbak az algoritmus

futasi ideje, valamint a sziikséges informatikai er6forrdsok mérete.
Algoritmusok futasi ideje

Futasid6 jellemzésére a nagy ordd (,,0”) fiiggvényt hasznaljuk, amely n méretii bemenet
(input) fiiggvényében adja meg az algoritmus lefutasahoz sziikséges 1d6t. Ez az id6 nagyban
fligg attol, hogy milyen kornyezeten, milyen rendelkezésre all6 eréforrdsok mellett fut egy
program. Ebbdl a megfontolasbol alakult ki, hogy algoritmusok Osszehasonlitdsa soran az

input fliggvényében sziikséges 1épések aranyat tekintjiik mérvadonak.

A fliggvény szemléletesen linearis idejii algoritmusok esetén példaul O(n). Kétszer
nagyobb bemenet esetén kétszer hosszabb lesz a lefutishoz sziikséges id6. Négyzetes

algoritmusok esetén O(n?) a futasidé, tehat kétszer akkora input mellett az eljaras négyszer

10
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tobb 1d6 alatt ér véget. Azokra az esetekre, ahol a sziikséges id6 fiiggetlen a bemenet

méretétdl, O(1) (konstans futasidd) jelolést hasznalunk.

Gyakorlati szempontbdl a legfeljebb O(x logx) nagysagrendii eljarasok szamitanak
gyorsnak, mig az O(n%), O(n%), ..., O(2") esetekben az eljarasok csak nagyon kis inputméretek

esetén lehetnek hatékonyak.
Memoria

A gyorsasag mellett szintén sarkalatos kérdés az algoritmustervezés soran, hogy milyen
eroforrasokra van sziikség a futdshoz. Ezek koziil az egyik legfontosabb a szamitogép
memoriakapacitasa, amely meghatarozza, hogy az utasitassorozat kdzben mennyi adatot

vagyunk képesek ,,fejben tartani”.

Egy grafot, halézatot tobbféle struktirdban is megadhatunk. Egyik leginkdbb hasznalt
mod, hogy Un. incidenciamdtrix format haszndlunk. A matrix sorai és oszlopai a graf
csticsainak felelnek meg, igy |V| = n cslcs esetén nxn méretli lesz. Jeloljik a matrix i.
oszlopanak j. elemét m;j-vel. Ennek értéke O, ha az i és j csticsok kozt nem fut ¢l, egyébként

pedig az adott ¢l sulyaval egyenld.

Megadhatunk emellett egy halozatot éllistas alakban is. Amennyiben az adott graf |E|=m
¢llel rendelkezik, az éllistas abrazolas egy 3xm méretli matrixot jelent. Ez soronként felsorolja
az ¢leket, elsO két oszlopaban az €l két végpontjat, harmadik oszlopdban pedig az adott ¢lhez

tartozo sulyt tartalmazza.

Mindkét emlitett reprezenticid mas-mas elényokkel bir. Aranyaiban kevés éllel
rendelkez6 grafok ritka incidenciamatrixokat jelentenek, azaz a matrix elemeinek szignifikdns
része 0 lesz. Ez sok esetben indokolatlanul igényelhet nagy tarhelyet. Szintén szamitasba kell
venni, hogy a grafelméleti algoritmusok a legtobb esetben preferdlnak egy bizonyos

adattipust, é&s mas inputra nem optimalis gyorsasaggal futnak.

A dolgozatban szereplé mddszerek esetében foként az éllistas reprezentéaciot valasztottuk,
mivel ez az abrazolasmod amellett, hogy az itt hasznalt algoritmusok esetén hatékony inputot
ad, sokkal kevesebb memoriat is igényel a tarolasra, igy csokkenthetjiik az adott program
futasi idejét. A dolgozatban felvetett kérdésekre adott ilyen tipusi eredményeket szintén

¢llistak forméjaban kozoljiik, a minél konnyebb attekinthetdség érdekében.

A sziikséges memoridval kapcsolatban meg kell jegyezniink, hogy bar esetiinkben az

elobbi, grafok tarolasara vonatkozd tarhelyprobléma a jellemzd, a feladat valtoztatasa mas
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korlatokat helyez el6térbe. Szamitdsaink sordn ugyanis kizarolag maximum szazezres
nagysagrendii egész szamokkal dolgoztunk, mivel az atmenetek esetén csak az intenzitds
nagysagrendjével szamoltunk. Ha olyan modositast szeretnénk, amely sok helyiértékes
szamot kezel, kiilonosen a MathWorks Matlab szoftver hasznalata kozben problémaként
meriilhet fel ezen értékek eltarolasa a memoriaban. Javasolt ebben az esetben a program

klaszterre optimalizalésa.

3.3 Hasznalt modszerek

A dolgozatban emlitett és vizsgalataim soran hasznalt fontosabb eljarasokat ebben a

szakaszban ismertetjiik.

Felmeriilhet a kérdés, miért van sziikség algoritmikus vizsgalatra olyan problémak
vizsgalatakor, melyek latszolag egyszeri probalgatassal is megoldhatéak. Az itt targyalt

megoldasi modszereknek tobb elénye is van.

Egyrészt nem szabad elfelejtentink, hogy az itt felhasznalt adatbazisok a legtobb esetben
legalabb szazezres nagysagrendi sort tartalmaznak. Ezeken kézi rendezéssel és szamitasokkal
legfeljebb csak mar megadott megoldasok tesztelése, ellendrzése javasolt. A Fiiggelékben,
valamint a CD mellékleten talalhaté programok segitségével azonban rovid i1d6 alatt, gyorsan

kaphatunk teljes kori megoldast a dolgozatban targyalt kérdésekre.

Tovabbi elénye az algoritmusokkal torténé megkozelitésnek, hogy konnyen
fejleszthetdek tovabb, igy ha valtoztatjuk a felvetett problémat, a hozza tartozé6 megoldas
kereséséhez sok esetben nem lesz sziikséges 1 eljarés kifejlesztése, csak a meglevé modszer
modositasa. Ugyanez igaz abban az esetben is, ha egy masik spektroszkopiai halozat esetén

szeretnénk vizsgalni az itt targyalt kérdéseket.
Grafok bejarasa

Grafok, haldzatok bejarasa soran gyakran meriilnek fel olyan kérdések, melyekhez a graf

2

szerkezetét kell ,.felderitenlink™, cstcsait, ¢éleit valamilyen rendszer szerint végignézniink,
esetleg egy elére megadott tulajdonsagot keresve. llyen attribatum lehet példaul bizonyos

fokszamu csucsok megtalalasa, vagy a halozatban kordok keresése.

Spektroszkopiai vizsgalatok sordan grafbejardsi eljardsok segitségével azt szeretnénk

eldonteni, hogy egy adott mért halozat Osszefiiggd-e, illetve amennyiben nem, hany
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komponens alkotja. A feladat megoldasara két algoritmust javasol a szakirodalom: a Depth
First Search (DFS, mélységi keresés) [11] és a Breadth First Search (BFS, szélességi keresés)
eljarast. A DFS algoritmus mashol is alkalmazott a szakirodalomban, [3]-ban hasonlé célokra

szintén szerepel ez a bejarasi modszer.

A DFS eljaras 1ényege, hogy a graf egy tetszéleges csticsabol indulva addig 1épkediink a
még nem bejart szomszédos csucsok kozott visszalépés nélkill, amig vagy megtalaltuk a
keresett csucsot, vagy az aktudlis csucsnak mar nincs nem bejart szomszédja. Ha nincs
bejaratlan szomszédos csucs, akkor egyet visszalépve ismét 01 szomszédos csticsot kerestink.
Ezt addig iteraljuk, mig a graf (vagy nem Osszefliggd graf esetén az adott komponens) dsszes

csucsat be nem jartuk, vagy nem talaltuk meg a keresett csticsot.

A BFS algoritmus elve hasonld, azzal a kiilonbséggel, hogy egy adott csticsbol eldszor
bejarja annak dsszes még nem érintett szomszédjat, majd ezen csticsok egyikére 1ép tovabb, és
jarja be annak szomszédait. Ha nincs bejaratlan szomszéd, az eldzoleg bejart csticesal

folytatodik az eljaras.

A spektroszkopiaban alapvetd feladat annak vizsgalata, hogy a mért spektroszkopiai
halozat Osszefiiggd-e. Gyakran azt szeretnénk elérni, hogy tetszdleges cslicsbol bejarhato
legyen a graf minden csucsa. Szerencsére mindkét modszer, a DFS és a BES 1épésigénye is

O(|V|+|E]), azaz kicsi. A vizsgalatunk soran a mélységi keresést fogjuk hasznalni.

Az 1. dbran bemutatott graf kicsiben szemlélteti a DFS algoritmus miikodését:

1. abra — A Depth First Search algoritmus szemléltetése

Minimalis silyu feszitéfa eloallitasa
Szamos olyan gyakorlati probléma létezik, melyek megoldasahoz minél kevesebb éllel

szeretnénk lefedni vagy elérni a feladatot modellez6 graf cslicsait tgy, hogy ezek osszstlya a

13



Arendas Péter: Grafelméleti modszerek a molekulaspektroszkopiaban

lehetd legkisebb legyen. Ilyen tipusu kérdések gyakran fordulnak eld tobbek kozt a logisztikai

tervezés, vagy a térinformatikai rendszerek fejlesztése soran.

Sulyozott grafokon értelmezhetiink minimalis sulyt feszitéfat, mely az eredeti graf
¢leinek olyan részhalmazat adja meg, melyek Osszstulya minimalis, tartalmazasra nézve
maximalis, és tetszOleges két csucsa kozott legfeljebb egy éldiszjunkt ut fut, azaz nem

tartalmaz kort.

Minimalis sulyu feszitéfa keresésére tobb gyors algoritmus létezik, koziilik a két
legismertebb Joseph Kruskal amerikai matematikus 1956-ban publikalt moédszere [13],
valamint Robert C. Prim 1957-ben kifejlesztett eljarasa [14]. Mivel nagysagrendileg a vizsgalt
spektroszkopiai haldzat élstirisége nem nagy, a Kruskal-algoritmust implementaltuk a

feszitofa kiszamitasara.

Az eljarés sulyozott ¢élekkel ellatott iranyitatlan grafokon fut, mohdn. Mohé algoritmus
alatt olyan utasitassorozatot értiink, mely lokalis optimalizalds segitségével keresi a globalis
megoldast, azaz 1épéseiben mindig az aktudlisan legjobbnak tiind lehetdséget valasztja. A
Kruskal-algoritmus hasznos tulajdonsaga, hogy amennyiben nem Osszefiiggd haldzatra

futtatjuk, nem jelez hibat, hanem feszit6 erd6t hoz 1étre.

Az eljaras soran kezdetben tekintsiik azt a grafot, melynek cstcsai az eredeti graf csucsai,
élei viszont nincsenek. Uj élek hozzavételével fogjuk felépiteni a minimalis sulyu feszit6fat.

Az algoritmus lépései:
1. Tekintsiik a legkisebb sulyu olyan €lt, melyet még nem vizsgéltunk.

2. Adjuk hozza az ¢élt az épiild feszitofadhoz, amennyiben hozzdadasdval nem

keletkezik kor.

Ezt a két 1épést iteraljuk az eredeti graf minden élére. Az eredményként kapott feszitéfa
Osszefiiggd, |V|=m csucsu graf esetén m-1 élbdl fog allni. Nem Osszefiiggd graf esetén a
feszitéfa m — k ¢€li, ahol k a komponensek szamat jeloli. Az algoritmus futasi ideje O(|E|

log|V]), tehat gyors.

A Kruskal-algoritmus futasat a 2. abra segitségével szemléltetjiik.
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Kiindulési graf, a feszitéfa élhalmaza iires. 1. 1épés: a vastagon jelolt ¢l a legkisebb
sulyu, ezért hozzéavessziik a feszitéfahoz, igy
az 1-es €s 2-es csucsok mar elértek lesznek.

2. Iépés: a kovetkezd legolcsobb €l nem feszit 3. Iépés: a kovetkezo €1 sem feszit kort,
kort, ezért a feszitéfaba kertil, igy mar elértiik bevalasztasaval elérjiik a 6-os cstcsot.
a 3-as ¢€s 4-es csucsokat.

4. 1épés: az 1-3 él feszitéfaba emelése. Uj 5. 1épés: az utolso €l bevalasztasaval elértiik
csucsot nem értiink el. az 5-0s csucsot is. Mivel a 2-3 ¢l

hozzavételével kort kaptunk volna, igy ez
nem kertilt a fa élei kozé.

A végeredményként kapott minimalis stlyt feszitofa.

2. abra — A Kruskal-algoritmus szemléltetése
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4, Kisérletireész

4.1 A H1°0 molekula mért spektroszképiai hal6zatanak dsszefiigg6vé
tétele

Az elsé részfeladat kiindulasi alapja a H1®0 molekula mért spektroszképiai haldzata,
mely nem Gsszefiiggd, tobb komponensbdl all. Ezt a haldzatot szeretnénk Osszefliggévé tenni,
az ab initio SN-ben meglevé, de a mért halozatban nem szereplé atmenetei segitségével. A
tesztfeladat megoldasa sordn a mért, illetve a szamitott spektroszkopiai halézatok élein 1000

cm -es vagast vettiink, azaz nem vizsgaltuk az ennél nagyobb hullamszamu atmeneteket.

A cél eléréséhez eldszor épitsiik fel azt a grafot, mely a mért haldzat csucsaibdl all,
¢lhalmazat pedig a szamitott halozat &tmenetei koziil azok adjak, melyek két mért haldzatbeli
csucs kozott futnak. Az igy kapott graf €leire azt a sulyfiiggvényt vessziik fel, mely az adott
intenzitds nagysagrendjének (—1)-szerese. Erre a grafra egy Kruskal-féle minimalis stlya

feszit6fa algoritmust futtatunk, melynek miikodését részletesebben a 3.3 részben mutattuk be.

A Kruskal-algoritmust a MathWorks Matlab szoftver segitségével implementaltuk, mely
program kodja a Fiiggelékben, valamint a mellékelt CD lemezen talalhat6. Ezt kdvetden

néhany, a CD-n szintén megtalalhato Perl program futtatasa sziikséges.

A 3. abra a hasznalt modszer altal talalt egyik 0 &tmenet mért spektroszkopiai halozathoz
torténo hozzavételét szemlélteti. A 2284-es és az 1651-es BT2-indexli csucsok kozti, a mért
haldzatban nem szereplé atmenet intenzitasa 1,1x1072* cm/molekula, hullamszéma 52,15962

cm * értéki. A feszitéfa-algoritmus altal megtalalt, mért atmeneteket zold szinnel jeloltiik.

595

1,1x10/(-24)

4238

3669

3. abra — Uj atmenet két ismert, cimkézett energiaszint kozott
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Az eljaras soran az 1000 cm™-ig vagott spektroszkopiai halozatokon a feszitéfa éleire
eredményiil 3.587 atmenetet kaptunk, melyekkel a halozat cstcsai, azaz az energiaszintek
koziil 3.612-t fedtiink le. Az atmenetek adatbazisa éllistas formatumban, BT2 indexekkel a

mellékelt CD lemezen feszitofaBT2.txt néven talalhato.

A kiindulési halozatunk 6.360 energiaszintet tartalmazott. Annak oka, hogy nem sikeriilt
minden csticsot lefedniink a fenti algoritmussal, abban keresendd, hogy az 1.000 cm™ értéki

vagas miatt sok hasznos atmenet még nem szerepel a teljes SN itt szerepld kezddszeletében.

Vérakozéasaink szerint az algoritmust nagyobb kezddszeletre futtatva olyan éllistat
kapunk, mely lehet6vé teszi a mért halozat Osszefliggdvé tételét. Ez tobbek kozt Osszefiigg
[1]-ben kozolt eredményekkel, mely szerint a molekula spektroszkopiai halézata nagy
litemben esik szét, ha az atmenetek legalabb 85%-at véletlenszerlien toroljiik, eldtte viszont

nagymeértékben 0sszefliggd marad.

4.2 A mért halozat bovitése uj energiaszintekkel

Az ab initio szamitisok a 30.000 cm *-es vagas mellett 29.545-tel t5bb energiaszintrdl
tartalmaznak adatokat a mért haldzat cstcsaihoz képest. Ebben a részben azt elemezzik,
milyen eljards segitségével adhatunk mérési javaslato(ka)t arra, miként emelhetiink 4t uj, a
mért haléozatban még nem szerepld energiaszinteket az ab initio haldézat atmeneteit

felhasznalva.

Felmertilhet az €l6z6 részben targyalt feszitéfaépitd eljaras alkalmazasa erre a problémara
is, a teljes ab initio halozatra futtatva. Ez biztositana, hogy amennyiben 6sszefiiggé haldzatbol
indulunk ki, a lehetd legnagyobb intenzitdsu atmenetek segitségével lehetiink képesek
Osszekotni az ab initio energiaszinteket. A kisérleti spektroszkopikus szempontbdl azonban
nem idealis egy olyan eljaras, amely az 0ij energiaszinteket tobb mas, szintén 0j energiaszinten

keresztiil éri el.

A 4. abra szemlélteti a feszit6fa haszndlatdnak hatranyat: ez az eljaras olyan eseteket is
megenged, hogy asszignalatlan energiaszintet masik, asszignalatlan energiaszinten at

vizsgaljunk.
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Q Uj, asszignalatlan energiaszint
() Uj, asszignalatlan energiaszint

<> meért halézat csucsa

Mért halézat csucshalmaza

4. abra — Feszitofa épitése Gj energiaszintek elérésére

Ebbdl a meggondolasbol a probléma megoldasdhoz ezuttal egy iterativ algoritmust adunk
meg. Ennek lényege, hogy tekintjiik az ab initio energiaszintek ko6ziil a mért halozat
csucsainak megfeleld részgrafot, és egy lépésben az egyetlen élen elérhetd szomszédos
csucsokat vessziik hozza a lehetd legnagyobb intenzitasu atmenetekkel elérve a halézathoz.
Egy altalanos 1épésben az aktudlisan elértnek tekintett csicsok szomszédait, €s az optimalis Uj

atmeneteket fogjuk a rendszerbe emelni.

Szintén gyakorlati eldny az asszignacid soran, ha egy 0 energiaszintet két kiilonb6zo
atmeneten keresztiil is el tudunk érni, hiszen ez az energiaszint meghatarozasanak
bizonytalansagat csokkenti. A megoldas soran ezért minden Uj csucs hozzavételekor, ha

lehetdség nyilik ra, két nagy intenzitasu élt adunk meg.

Az eljarast az 5. dbran szerepld halozati példa szemlélteti, az egyes csticsok cimkeéi a
H160 molekula spektroszképiai halozat energiaszintjeinek BT2 indexei. A példa a 73638-as
kodu energiaszint hozzavételét mutatja. Az éleken talalhatod sulyok az dtmenetek intenzitasat

jelentik, azaz itt mind a két 0j 4tmenet esetén 10%*-es nagysagrendii élekrdl van szo.
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73638

A

24 i ; 24
I \‘\

83705 67781

Mért halozat csucshalmaza

5. abra — Uj energiaszintek elérése

Az algoritmust Perl nyelven, illetve a MathWorks Matlab szoftverben modelleztiik. A
programok a Fiiggelékben és a CD lemezen csakazegyik.pl és maxkettot.pl, illetve kruskal.m,
fysaida.m és iscircle.m [15] néven talalhatoak. Az els6 alkalmazas inputként a mért halozat
csucsainak listdjat, valamint a BT2 atmeneteket kéri éllistds formatumban, eredményként
pedig szintén ebben a formaban valasztja ki és sorolja fel azokat az éleket, melyek a BT2
atmenetek koziil két mért csucs kozott futnak. Amennyiben a kapott listat tetszdleges
modszerrel az élek sulya szerinti novekvé sorrendbe rendezziik, a maxkettot.pl program
kivalasztja minden 0j, még nem mért energiaszinthez a legfeljebb két legnagyobb intenzitast

atmenetet.

Ezen algoritmus segitségével bdvithetjik a mért energiaszintek halmazat 1j, meért
csticsokkal szomszédos energiaszintekkel. Ha az eljardst megismételjiik a bdvitett mért
halézatra, akkor a kovetkezd szomszédok asszignaldsdra kaphatunk ehhez sziikséges
atmeneteket. Ilyen modon egy boviild csicshalmaz segitségével elobb-utébb az 6sszes BT2-

beli energiaszint asszignalasara lehetdségiink nyilhat.

Az algoritmus iterativ miikodését a héalézaton a 6. adbra szemlélteti. A piros cstucsok
reprezentaljak az i. 1épésben beemelt cstcsokat, az i+1. 1épésben pedig a zolddel jelolt

csucsokkal bovitettiik a grafot.

19



Arendas Péter: Grafelméleti modszerek a molekulaspektroszkopiaban

6. abra — Iteraci6 szemléltetése, két egymast koveto 1épés

Megjegyezziik, hogy nagyban javithatja az algoritmus hatékonysagat, ha két 1épése
kozott optimalizaljuk az uj halézatot: az egy vagy két energiaszinten elért 1j csticsokhoz
hasznos tovabbi, jelentds nagysagu atmeneteket keresniink, példaul a 4.1 fejezetben megadott

eljaras segitségével.

A H1°0 molekula spektroszkopiai halézatara futtatva (tekintettel a 30.000 cm™-es
vagasra az ab initio halozaton) az algoritmus 50.253 0j atmenet asszignalasara ad javaslatot,
melyek felsorolasa éllistas alakban az ujenergiaszintek.txt fajlban szerepel. Az elsé oszlopban
talalhat6 atmenetek a mar asszignalt csticsokat kodoljak, a masodik oszlopban pedig az Uj
energiaszintek BT2-indexe talalhatd. A harmadik oszlop az adott atmenet intenzitasanak
nagysagrendjét mutatja. Ezzel az eljarassal 29.575 0 energiaszintet tudtunk a mért halozat

csticsai kozé emelni, ezek felsorolasa az ujelertszomszedok.txt fajlban talalhato.

A mért spektroszkopiai halozat bdvitésére adott javaslat eredményeit a 7. €s 8. abra két

kordiagramjaval szemléltetjiik.
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Energiaszintek szama

B Mért spektroszkdpiai
haldzat csucsainak
szama: 17.690

M Javasolt Uj
energiaszintek szama:
29.575

7. abra — A mért halézat bévitésére adott javaslat eredményei — energiaszintek szaima

Atmenetek szama

B Mért spektroszkdpiai
haldzat atmeneteinek
szama: 99.335

M Javasolt uj atmenetek
szdama: 50.253

8. abra — A mért halézat bévitésére adott javaslat eredményei — dtmenetek szama
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5. Osszefoglalas
5.1 Az eredmények értékelése

A dolgozat soran a 2007-ben bevezetett spektroszkopiai halézatok matematikai,
grafelméleti modszerekkel torténd elemzésével foglalkoztunk. Munkank soran a H3°0
spektroszkopiai halozatat, mint tesztrendszert vizsgaltuk. Valasztasunk azért esett erre a
molekulara, mivel korabbi publikaciok [1-3] jo kiindulasi alapot adnak a kutatas folytatasara,
valamint a viz spektroszkopiaja kiemelten fontos kutatasi teriilet, hiszen eredményeit szamos
tudomanyteriileten ¢és mérnoki alkalmazésban felhasznaljak (pl. a foldi iliveghdzhatas

magyarazatakor).

Vizsgalatunk soran két kérdést fogalmaztunk meg. El6szor arra kerestiik a valaszt, hogy a
H160 molekula mért spektroszkopiai halozata mely 1, a mért halézatban nem szerepld, de az
ab initio kvantumkémiai szamitasok segitségével elGallitott atmenetekkel tehetd
Osszefiiggbvé. Ezutan célul j, még nem asszignalt, igy a mért SN-en kiviil esé energiaszintek
elérését thztik ki, melyekkel lehetdség nyilik a jelenlegi mért spektroszkopiai halozat

bévitése.

A dolgozatban G6sszefoglaltuk a vizsgalathoz sziikséges grafelméleti alapfogalmakat, és
attekintettilk, miként tudjuk matematikai kornyezetbe agyazni és a grafok nyelvén
megfogalmazni a felmeriilé spektroszkopiai problémakat. Ezt kovetden elemeztik és
példakkal szemléltettiik a hasznalt algoritmusok miikodését. A grafok bejarasara a mélységi
keresés modszerét, a minimalis suly feszitéfa létrehozasara pedig a Kruskal-algoritmust

talaltuk optimalisnak.

A bemutatott algoritmusokat Perl nyelven, valamint a MathWorks Matlab szoftver
segitségével implementaltuk, ezeket a Filiggelékben, valamint a mellékelt CD lemezen
kozoltik. Az elkésziilt programok lehetdvé teszik, hogy az itt targyalt vizsgalatokat a
késobbiekben konnyen elvégezhessilk mas molekulak vagy halozatok esetén is, emellett

konnyen médosithatoak, ha egy ,,nagyjabol hasonld” kérdésre szeretnénk valaszt kapni.

A H1°0 molekula vizsgalata soran egyrészt eljarast mutattunk arra, miként lehet a mért
spektroszkopiai halézat komponenseit U1j, még nem mért atmenetek segitségével dsszefliggdveé
tenni. Torekedtiink arra, hogy a kifejlesztett eljaras minél konnyebben legyen alkalmazhat6 a

gyakorlatban, a gyakorlati mérések soran, ezért minél nagyobb intenzitdsu 0j atmeneteket
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kerestiink. Mddszeriink 1ényege, hogy a mért halozat csticsai, valamint a koztiik futo, az ab
initio szamitasok altal meghatarozott atmenetek alkotta grafra egy minimalis sulyu feszitéfa
algoritmust futtatunk. Az e célt szolgald algoritmusok koziil a spektroszkodpiai haldézatok
jellegzetességeit figyelembe véve a Joseph Kruskal altal publikalt modszert valasztottuk.
Vizsgalatunkat ezutan a H360 molekulan folytattuk, és példat mutattunk altalunk tallt Gj, két

ismert, cimkézett energiaszint kdzti atmenetre.

Masodik feladatként arra kerestiik a valaszt, hogy a még nem asszignalt energiaszinteket
milyen atmenetek megmérésével emelhetjiik be a mért spektroszkdpiai halozat csticsai kozé.
Eszkozeink féleg adatbanyaszati tipust algoritmusok voltak, hiszen ebben a probléméban a
legnagyobb nehézséget — hasonldan az elézé feladathoz — az SN-t tartalmazd adatbazisok
nagy, tobbszazezer soros mérete okozza. Megoldasként iterativ algoritmust adtunk meg,
melyekre két programot irtunk. Az algoritmus egy boviilo csucshalmazt hoz létre, és minden
1épésben az aktualis mért haldzat csucsainak szomszédjai egy részének elérésére ad javaslatot,
a mért csucsokbodl az ilyen szomszédos csucsokba futd atmenetek formajaban. Munkank
eredményeképp 50.253 olyan, még nem mért dtmenetet taldltunk, melyek asszignalaséval

29.575 1j energiaszintet emelhetiink a mért hal6zatba.

Végezetiill megemlitiink néhany olyan tovabbi kérdést a spektroszkopiai haldzatok
teriiletérdl, melyekre az itt targyaltakhoz hasonldéan szintén matematikai modszerek
alkalmazésaval kereshetiink hatékonyan megoldast, legyen az grafelmélet, adatbanyaszat,

valdszinliségszamitas vagy statisztika.

5.2 Kitekintés, kérdésfelvetések

A H1°0 molekula spektroszkopiai halézata a fenti problémakdrdk mellett szamos mas
kutatasi lehetdséget rejt magéaban. Kitekintésként olyan kérdéseket vetiink fel, melyek

megvalaszolasa meghatarozott matematikai modszerek segitségével (is) lehetséges.

A 3.1 fejezetben Kruskal-algoritmus segitségével a halozat olyan feszitdfajat hoztuk létre,
mely a fa éleinek Osszstlyat tekintve minimalis. Gyakorlati szempontbol is érdekes lehet
azonban annak vizsgalata, minként néz ki a halozat azon feszit6faja, melyre a csucsok kozotti
atlagos tavolsdg minimalis. A probléma megoldasara tobb eljaras is ismert a grafelméletben,

példaul [16]. A két feszitéfa kozti kiilonbséget a 9. dbra szemlélteti:
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4 2
1 2
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Minimalis stlya feszitéfa. A halozat Gtjai kozt az atlagos tavolsag.
Sok esetben nem célravezetd, ha nagy a Két tetszdleges cstcs tdvolsaga a fa élein
csticsparok kozti atlagos tavolsag a fa élein. legfeljebb 2.

9. abra — Minimalis sulyt feszit6fa és minimalis atlagos tavolsagu feszitofa
kozti kiilonbség szemléltetése

Valamelyest rokon probléma az az eset, amikor nem az atmenetek intenzitdsa adja a
halozat élein értelmezett sulyfiiggvényt, hanem a két energiaszint kozti atmenet meérési
bizonytalansaga. A mérési bizonytalansag értéke azt reprezentalja, hogy mennyire pontosan
adja meg az adott atmenet hulldmszédmat, és ezaltal az 4atmenet energiaszintjeinek
bizonytalansadgat. Hasznos lehet ezért gyakorlati szempontbdl egy olyan feszitéfa 1étrehozasa,

illetve olyan atmenetek megmutatasa, melyekre a mérési hiba esélye minél alacsonyabb.

A spektroszkopiai haldzatok grafelméleti modszerekkel torténd modellezése soran
érdekes eredményekhez vezethet a Szemerédi-féle regularitdsi lemma kiilonféle
alkalmazasainak interpretalasa [17]. Az emlitett tétel az extremalis grafelmélet egyik

legnagyobb hatasi eredménye a XX. szazadban, Szemerédi Endre magyar-amerikai

24



Arendas Péter: Grafelméleti modszerek a molekulaspektroszkopiaban

matematikust 2012-ben részben ezért az eredményéért tiintették ki a ,,matematikai Nobel-

dijnak” is nevezett Abel-dijjal.

A grafelméleti megkdzelités mellett a matematika mas tudomanyteriileteivel torténd
O0tvozés is érdekes eredményekhez vezethet. Vizsgéalhatjuk példaul a graf csucsainak
fokszamat, ennek fliggvényében pedig valdszinliségi eloszlasokat illeszthetiink a haldzat

energiaszintjeire.

A haldzat atmeneteit ritkithatjuk sztochasztikus vagasok segitségével is. Erdekes kérdés
lehet annak vizsgélata, hogy a spektroszkopiai halozat atmeneteit érintd vagasok milyen
hatdssal vannak a graf szerkezetére. Az ilyen tipust elemzésekhez jo kiinduldsi alapot

nytjthat [1-2].

Végiil megemlitjiik, hogy szintén érdekes eredményekhez vezethet, ha az itt targyalt vagy
felvetett kérdéseket mas molekuldk spektroszkopiai haldzata esetén jarjuk koriil. Ezen

kutatashoz reményeink szerint hatékony eszkozoket sikeriilt készitentink.

25



Arendas Péter: Grafelméleti modszerek a molekulaspektroszkopiaban
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fejezet
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feszitofaBT2
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atmenetek adatbazisa

ujenergiaszintek

txt

a 4.2 fejezetben mutatott uj
atmenetek és energiaszintek
adatbazisa

adatbazisok
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es vagas mellett

adatbazisok

BT2_30000
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BT2 adatbazis 30000 cm -ig

adatbazisok

mert_csucslista_szurt_1000

txt

mért csicsok a BT2 1000
adatbazishoz

adatbazisok

transitions_vertex
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a mért spektroszkopiai halozat
adatbézisa

adatbazisok

transitions_vertex_1000
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a mért spektroszkopiai halozat

adatbazisa 1000 cm -ig

Matlab
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Kruskal-algoritmus
implementécio részfeladata

Matlab

iscycle

Kruskal-algoritmus
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Matlab

kruskal

Kruskal-algoritmus
implementacigja

Perl
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éllista atalakitasa a Matlab
szdmara is megfeleld inputhoz

Perl

csakazegyikvege

egy bemeneti ¢llistara azokat
az ¢éleket valasztja ki, melyek
csak az egyik végpontja egy
bemeneti csticslista valamely
csucsa

Perl

csakkettot

pl

egy bemeneti ¢llista sorai
koziil torol ugy, hogy a
csucsparok koziil a 2.
koordinataju legfeljebb kétszer
szerepeljen az adatbdzisban

Perl

mindketvege

egy bemeneti éllistara azokat
az ¢éleket valasztja ki, melyek
mindkét végpontja egy
bemeneti csucslista valamely
csucsa

Perl

visszacimkezd

pl

¢llista visszaalakitdsa BT2
indexti formatumra a Matlab
outputjarol (mely a cimkezd.pl
utan kapott input alapjan ad
eredményt)
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Perl programfajlok

mindketvege.pl

@ARGYV < 3 and die "USAGE: perl.exe BT2conv.pl [mert csucsok] [BT2 fajlja] [outfile]";
open(IN1,$ARGV[0]) or die "Unable to open infile...";

open(IN2,$ARGV[1]) or die "Unable to open infile...";

open(OUT,">$ARGV[2]") or die "Unable to open infile...";

@mertcsucsok;
@elek;

$i=0;

$j=0;

$k = 0;

for( <IN1> ){
@fields=split(/\s+/);
$mertcsucsok[$i]=$fields[0];
$i=$i+1;
print "Csucsszam: $i\n";

}

for( <IN2> ){
@fields=split(/\s+/);
$hossz=substr($fields[1], -2);
$nodel=$fields[2];
$node2=$fields[3];

$j=0;
$k=0;

while($j < $#mertcsucsok) {
if ($nodel eq $mertcsucsok[$j] ) {
while($k < $#mertcsucsok) {
if ($node2 eq $mertcsucsok|[$K]) {
push(@elek, "$nodel $node2 $hossz");
$k=$#mertcsucsok;

}
$k=$k+1;
$j=$#mertcsucsok;
}
}
$j=9$j+1;
}

print "Elszam: $#elek\n";

}
for $h (0 .. $#elek ){
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print OUT "$elek[$h]\n";
}

close IN1;
close IN2;
close OUT;

csakazegyikvege.pl

@ARGYV < 3 and die "USAGE: perl.exe BT2conv.pl [mert csucsok] [BT2 fajlja] [outfile]";
open(IN1,$ARGV[0]) or die "Unable to open infile...";

open(IN2,$ARGV[1]) or die "Unable to open infile...";

open(OUT,">$ARGV[2]") or die "Unable to open infile...";

@mertcsucsok;
@elek;

$i=0;

$j=0;

$k = 0;

$m = 0;

for( <IN1> ){
@fields=split(/\s+/);
$mertcsucsok[$i]=$fields[0];
$i=$i+1;
print "Csucsszam: $i\n";

}

for( <IN2> ){
@fields=split(/\s+/);
$hossz=substr($fields[1], -2);
$nodel=$fields[2];
$node2=$%fields[3];

$j=0;
$k=0;
$m=0;

while($j < $#mertcsucsok+1) {
$m=0;
if ($nodel eq $mertcsucsok[$j] ) {
while($k < $#mertcsucsok+1) {
if ($node2 eq $mertcsucsok[$k]) {
$m=1;
}
$k=$k+1;

}
if ($m == 0) {

28



Arendas Péter: Grafelméleti modszerek a molekulaspektroszkopiaban

push(@elek, "$nodel $node2 $hossz");

}
}
$j=9%j+1;
}

print "Elszam: $#elek\n";

}

for $h (0 .. $#elek ){
print OUT "$elek[$h]\n";
}

close IN1;
close IN2;
close OUT;

cimkezd.pl

@ARGV < 2 and die "USAGE: perl.exe cimkezd.pl [infile] [outfile]";
open(IN,$ARGV[0]) or die "Unable to open infile...";
open(OUT,">$ARGV[1]") or die "Unable to open infile...";

$nodecount=1;
@edges;
$i=0;

for( <IN> ){
$i=%i+1;
print "$i\n";

@fields = split(/\s+/);
$nodel = ($fields[0]);
$node2 = ($fields[1]);
$hossz = $fields[2];

if (lexists $nodes{$nodel}) {
$nodes{$nodel} = $nodecount;
$nodecount=$nodecount+1;

}
if (lexists $nodes{$node2}){

$nodes{$node2} = $nodecount;
$nodecount=$nodecount+1;

}

push( @edges, "$nodes{$nodel}\t$nodes{$node2}\t$hossz");
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visszacimkezd.pl

@ARGYV < 3 and die "USAGE: perl.exe visszacimkezd.pl [cimkefajl] [feszitofa] [outfile]";
open(IN1,$ARGV[0]) or die "Unable to open infile...";

open(IN2,$ARGV[1]) or die "Unable to open infile...";

open(OUT,">$ARGV[2]") or die "Unable to open infile...";

$i=0;
$j=0;
%cimkek;
@feszitofa;

for( <IN1> ){
$i=$i+1;
print "$i\n";

@fields=split(/\s+/);
$eredeti=$fields[0];
$matlabos=$fields[1];
$cimkek{$matlabos}=$eredeti;

}

for( <IN2> ){
$j=9$j+1;
print "$j\n";

@fields=split(/\s+/);
$nodel=$fields[0];
$node2=$fields[1];

push(@feszitofa, "$cimkek{$node1}\t$cimkek{$node2}");
}

for $h ( 0 .. $#feszitofa ){
print OUT "$feszitofa[$h]\n";

}

close IN1;
close IN2;
close OUT;

csakkettot.pl

@ARGV < 2 and die "USAGE: perl.exe BT2conv.pl [infile] [outfile]";
open(IN,$ARGV[0]) or die "Unable to open infile...";
open(OUT,">$ARGV[1]") or die "Unable to open infile...";
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%mibolmennyi;
$i=0;

for( <IN>){
@fields=split(/\s+/);
$nodel=$fields[0];
$node2=$fields[1];
$hossz=$fields[2];

$mibolmennyi{$node2}=$mibolmennyi{$node2}+1;

if ($mibolmennyi{$node2} < 3) {

push (@elek, "$nodel $node2 $hossz™);
}

$i=$i+1;

print "$i\n";

}

for $h (0 .. $#elek ){
print OUT "$elek[$h]\n";
}

close IN;
close OUT;

Matlab programfajlok

kruskal.m

function [w,PV] = kruskal(PV)
row = size(PV,1);
X=1;
fori=1:row
X(PV(i,1),PV(i,2)) = 1;
X(PV(i,2),PV(i1)) =1;
end
n = size(X,1);
PV = fysalida(PV,3);
korif = zeros(1,n);
fori=1:row
akmi = PV(j,[1 2]);
[korif,c] = iscycle(korif,akmi);
ifc==
PV(i,:) =[0 0 0];
end
end
w =sum(PV(:;,3)");
PV( ~any(PV,2),:) = [I;
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PV=PV(;[1,2]);

fysalida.m

function A = fysalida(A,col)
[r c] = size(A);
ifcol <1 | col > c| fix(col) ~=col
uiwait(msgbox([' error input value second argumment takes only integer values
between 1 & ' num2str(c)],'ERROR','error"));
error;
end
fori=1:r-1
d=r+1-i
forj=1:d-1
if A(j,col) > A(j + 1,col)
% row swap j<-->j+1
A(lj+11)=A(0 + 151
end
end
end

iscircle.m

function [korif,c]=iscircle(korif,akmi)

g=max(korif)+1;

c=0;

n=length(korif);

if korif(akmi(1))==0 & korif(akmi(2))==0
korif(akmi(1))=g;
korif(akmi(2))=g;

elseif korif(akmi(1))==0
korif(akmi(1))=korif(akmi(2));

elseif korif(akmi(2))==0
korif(akmi(2))=korif(akmi(1));

elseif korif(akmi(1))==korif(akmi(2))
c=1;
return

else
m=max(korif(akmi(1)),korif(akmi(2)));
fori=1:n

if korif(i)==m
korif(i)=min(korif(akmi(1)),korif(akmi(2)));
end

end

end
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