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内容概要

本书为《计算机化学化工丛书》之一。

    本书强调化学图论的实用性，尽可能对介绍的方法给出实例，同时以不同形式给出它们的可运行程
序和源程序。
前三章简要介绍图论的基本概念、结构编码和拓扑指数;第四章和第五章介绍惟一性连接表及拓扑等价
性算法，并详细介绍结构产生器;后三章用较大篇幅介绍了结构-性质相关性研究的成果，主要讨论化
合物结构图特征的提取及压缩和构效关系，介绍分子形状的2D和3D表征方法，并给
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书籍目录

《计算机化学化工丛书》序
前言
第一章 图论的基本概念
1?1 图的定义
1?2 邻接及关联
1?3 图的同构
1?4 步程、行迹、路径、距离及价
1?5 子图
1?6 正规图
1?7 树
1?8 平面图
1?9 化学图
1?10 图论矩阵
参考文献
第二章 结构编码
2?1 引言
2?2 结构编码
2?2?1 线性编码
2?2?2 邻接矩阵及二维连接表
2?
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