
Проблема установления связей между структу�
рой объекта и его свойствами является одной из
важных задач прикладной теории графов. Такие
связи широко применимы в компьютерной химии
[1–4], энергетике [5], геоинформационных систе�
мах [6] и многих других областях. Среди задач мо�
делирования «структура–свойство» важное место
занимает проблема идентификации структур. Ре�
шение этой проблемы позволит разработать эффек�
тивные методы представления, поиска и оценки
сходства структур. В данной статье предложен ма�
тематический инструмент в виде метода диффе�
ренциации вершин, составляющий основу реше�
ния перечисленных задач, включая получение ин�
вариантного описателя структуры, определение
изоморфизма и вычисление полного инварианта.

О проблеме идентификации структур графов
Два обыкновенных графа G=(EG,UG) и H=(EH,UH)

с множествами вершин EG, EH, |EG|=|EH| и рёбер UG,
UH, |UG|=|UH| являются изоморфными, если суще�
ствует вариант совмещения вершин множеств EG и
EH, при котором все рёбра множеств UG и UH также

оказываются совмещены. Очевидно, что в изо�
морфных графах G и H совмещаемые вершины
должны иметь равные степени. Известно большое
число других характеристик, равенство которых в
сравниваемых графах является необходимым
условием их изоморфизма [7]. На основе учёта та�
ких характеристик разработано большое разнооб�
разие эвристических алгоритмов определения изо�
морфизма, как правило, ориентированных на от�
дельные типы графов: для ациклических – это, на�
пример [8, 9], для планарных – [10].

В общем случае для определения изоморфизма
графов G и H, содержащих по n вершин, необходи�
мо перебрать n! вариантов совмещения вершин
множеств EG и EH. При таких объёмах вычислений
даже весьма значительные успехи эвристических
алгоритмов по сокращению этих объёмов для част�
ных случаев в целом остроту проблемы изоморфиз�
ма не снижают [11]. Попытки решить задачу те�
стирования изоморфизма без получения подста�
новки вершин сравниваемых графов G и H также
нельзя признать успешными [12]. Так, для двух
изоморфных графов Пейли 17�го порядка програм�
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Актуальность. Одной из актуальных проблем современной прикладной теории графов является моделирование связей между
структурой объекта и его свойствами. Важное место при установлении такой связи занимает проблема идентификации и оцени#
вания сходства структур. Известные подходы к оцениванию сходства структур в энергетике, геоинформационных системах, ком#
пьютерной химии, и, в частности в нефтехимии, ограничиваются использованием набора косвенных признаков и не рассматри#
вают возможности решения проблемы, основываясь на прямых признаках, связанных с изоморфизмом.
Цель научной работы: сформулировать теоретические основы метода дифференциации вершин графов, показать возможные
применения метода для оценки сходства структур и решения проблемы изоморфизма, рассматривая его как частный случай
полного сходства структур.
Методы исследования основаны на применении прикладной теории графов, теории построения и анализа эффективных ал#
горитмов, моделирования структур с помощью автоматных моделей, применении теории интеграции кодов структурных разли#
чий в процессе дифференциации вершин.
Результаты. Сформулирована проблема идентификации структуры графа, объединяющая проблемы инвариантного описания
структуры и получения полного инварианта графа, изоморфизма графов, оценивания сходства структур. Показано, что решение
перечисленных задач в основном сводится к решению проблемы дифференциации вершин в структуре графа. Введено три ви#
да структурных различий в графе – базовые, скрытые, виртуальные. Предложена автоматная модель структуры графа, положен#
ная в основу метода дифференциации вершин и разработки алгоритмов вычисления полных инвариантов со свободной инте#
грацией кодов структурных различий (алгоритм ISD#F), зависимой (ISD#D) и независимой (ISD#I). Рассмотрены особенности
применения данных алгоритмов при решении проблемы изоморфизма и возможности разработки алгоритма для оценивания
сходства структур на основе взаимозависимой интеграции кодов. Проведены экспериментальные исследования алгоритмов при
вычислении полных инвариантов и проверке на изоморфизм графов, содержащих до 5000 вершин. Эксперименты показали
высокую эффективность алгоритмов при решении этих задач.
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ма тестирования, приведённая в [12], показала,
что эти графы неизоморфны.

Следует признать, что в теории графов сложи�
лась парадоксальная ситуация, которую можно
обозначить как отсутствие возможностей для од�
нозначной идентификации структуры графа. Дей�
ствительно, принимаясь за исследование очередно�
го графа, мы не можем установить – является ли он
одним из ранее рассмотренных. Для однородных
графов такая ситуация возникает уже, например,
при приближении значений n к 15–20 вершинам.
Что касается неоднородных графов, содержащих
десятки и сотни вершин, то для таких размерно�
стей даже применение алгоритмов, учитывающих
специфику отдельных графов, объёмы вычислений
часто становятся также нереалистичными [11, 13].

Получается, что в теории графов нет инстру�
мента для описания основного объекта исследова�
ний – структуры графа. Произвольная нумерация
вершин, которая традиционно используется для
представления графа в компьютер, не является ин�
вариантным описанием его структуры, т. е. неза�
висимым от нумерации вершин. Один и тот же
граф с произвольными нумерациями вершин вос�
принимается как два разных графа.

При анализе структур графов, в частности в
компьютерной химии, часто используются число�
вые характеристики, которые отражают отдель�
ные свойства структур и не зависят от нумерации
вершин [14–18]. Такие характеристики названы
инвариантами. Примером инварианта является n�
мерный вектор S(G) с упорядоченными по возра�
станию значениями степеней si вершин eiEG гра�
фа G. Приведем пример другого инварианта Ml (G),
вычисляемого на основе матрицы смежности вер�
шин графа G, возведенной в степень l. Такую ма�
трицу обозначим Al (G), l=2,3,…. Элементы aij

l ма�
трицы Al (G) соответствуют числу маршрутов дли�
ны l, связывающих вершины ei и ej. Соответствен�
но, инвариант Ml (G), полученный на основе матри�
цы Al (G), будем называть маршрутным. Инвари�
ант Ml (G), так же как и степенной инвариант S(G),
представляется в виде n�мерного вектора. Элемен�
том вектора Ml (G) является упорядоченное по воз�
растанию значений множество ненулевых элемен�
тов строк Ai

l (G) матрицы Al (G). В векторе Ml (G) 
элементы записываются в порядке возрастания
значений числовых эквивалентов, полученных
для соответствующих множеств.

В теории графов накоплено большое разнообра�
зие инвариантов [7]. Известны попытки получить
полный набор инвариантов, идентифицирующих
структуру графа с точностью до изоморфизма. Все
такие попытки, так же как и исследования по пои�
ску видов полных инвариантов и алгоритмов их
вычисления, до последнего времени оказывались
безуспешными [19, 20]. Известен только один пол�
ный инвариант в виде миникода [21], но для его
вычисления, как и для определения изоморфизма
двух графов G и H, требуется перебор n! вариантов
перестановок строк и столбцов матрицы A(G).

Решение такой сложной задачи, какой, несом�
ненно, является проблема получения полного ин�
варианта графа, как это часто и случается в науч�
ной работе, оказалось неожиданно простым и ори�
гинальным [22–24]. В работе [24] предлагается ал�
горитм вычисления полных инвариантов P(G) для
однородных и неоднородных обыкновенных гра�
фов в виде интегрального описателя структуры (In�
tegral Structure Descriptor – ISD). В этом случае
полный инвариант P(G) выступает в роли одноз�
начного идентификатора абстрактной структуры
графа G. Равенство идентификаторов P(G) и P(H)
графов G и H означает, что они изоморфны, т. е. их
абстрактные структуры совпадают.

Экспериментальные исследования алгоритма
вычисления P(G) в [24] выполнялись с помощью
специально разработанной программы GraphISD
на графах, содержащих до 1000 вершин. Результа�
ты экспериментов, приведенных в [24], подтвер�
ждают высокую эффективность работы алгоритма.
Например, для однородного графа G с числом вер�
шин n=1000 и степенью s=200, время вычисления
P(G) без привлечения маршрутной характеристи�
ки (самый трудный случай) составило 63564 мс, а
с применением маршрутной характеристики –
274 мс. Для неоднородных графов алгоритм рабо�
тает существенно быстрее. В частности, для
n=2000 с множеством значений степеней
(100,200), генерируемых вершинам примерно в
равных долях, потребовалось 410 мс, а для
n=10000 c множеством значений степеней
(100,200,300,400) – 4900 мс. Приведенные выше
значения времени вычисления полного инвариан�
та даны без учёта времени на генерацию графов.

Наличие эффективного алгоритма вычисления
полного инварианта автоматически решает про�
блему изоморфизма графов. Этому, несомненно,
можно порадоваться, но задачи анализа структур
графов далеко не ограничиваются проверкой их на
изоморфизм. В частности, проблема сходства
структур графов для практических применений
является более важной и обобщает задачу опреде�
ления изоморфизма, рассматривая её как частный
случай, который соответствует полному сходству
графов.

Данная статья представляет первые результа�
ты исследований по проблеме сходства структур
графов с равными степенными инвариантами.
В основу исследований положен метод дифферен�
циации вершин графа. Основное внимание уделе�
но проверке наличия полного сходства структур
сравниваемых графов, что соответствует их изо�
морфизму. Идея метода дифференциации вершин
с помощью рекуррентного правила интеграции ко�
дов структурных различий была положена в осно�
ву разработки алгоритмов вычисления полных ин�
вариантов [22–24]. В этих работах авторами было
подмечено, что данная идея может оказаться весь�
ма полезной при разработке методов анализа сход�
ства структур графов. Поэтому в статье, отражаю�
щей начальную стадию исследований, основное
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внимание было уделено установлению сходства
процессов дифференциации вершин сравнивае�
мых графов.

Если сходство процессов наблюдается до пол�
ной дифференциации вершин, то сравниваемые
графы изоморфны. Отсутствие сходства на любом
шаге процесса означает, что графы неизоморфны.
Такой подход, в отличие от установления изомор�
физма графов G1 и G2 на основе сравнения их пол�
ных инвариантов P(G1) и P(G2), позволяет обнару�
жить отсутствие изоморфизма непосредственно в
процессе дифференциации вершин и, при необхо�
димости, перейти к анализу сходства структур в
сравниваемых графах.

В статье предлагается представлять структуру
графа в виде динамической системы так, чтобы её
функционирование воспроизводило процесс диф�
ференциации вершин. При работе системы модель
структуры сама о себе собирает информацию.
В итоге каждая вершина графа получает уникаль�
ный код (дескриптор). Коды интегрируют струк�
турные характеристики (различия) и особенности
расположения каждой вершины относительно всех
других вершин в абстрактной структуре графа.

Статья содержит определение понятия вычи�
сляемого, скрытого и виртуального структурного
различия. Рассматриваются правила их примене�
ния при дифференциации вершин. Подробно изло�
жена динамика процесса дифференциации на ос�
нове интеграции кодов структурных различий и
его алгоритмизация в вариантах свободной и зави�
симой интеграции. Приводятся также результаты
экспериментов при определении изоморфизма гра�
фа на основе анализа сходства структур.

Структурные различия и дифференциация 
вершин графа
Обыкновенные графы соответствуют базовому

понятию структуры, как совокупности вершин и
бинарных отношений между ними. При этом вер�
шины и отношения в структуре не помечены каки�
ми�либо атрибутами, что часто используется в гра�
фовых моделях для практических приложений.
Решая проблему идентификации структур для
обыкновенных графов, мы рассматриваем самый
трудный случай. Относительно других видов гра�
фов (ориентированные, двудольные, ациклические
и т. д.), в том числе и при наличии атрибутов, реше�
ние данной проблемы существенно упрощается.

Идентификатор структуры обыкновенного гра�
фа в виде полного инварианта легко получается,
если удается подобрать одну или несколько струк�
турных характеристик, которые приводят к пол�
ной дифференциации вершин. На рис. 1 приведен
пример графа H, для которого показана дифферен�
циация вершин на основе степенной S~(H) и марш�
рутной M~ 2(H) характеристик.

По характеристике S~(H) вершины графа H раз�
биваются на 6 групп: (e1,e8), (e2,e4), (e7), (e5), (e6), (e3).
Характеристика M~ 2(H) полностью дифференциру�
ет вершины графа. Если в множествах S~(H) и
M~ 2(H) элементы упорядочить по возрастанию зна�
чений, то получим степенной инвариант S(H) и
маршрутный M2(H). Порядковые номера элемен�
тов в инварианте  на рис. 1 указаны справа от ха�
рактеристики M~ 2(H) в виде вектора D0. Для одно�
родного графа G, представленного на рис. 1, марш�
рутная характеристика M~ 2(G) разбивает вершины
всего лишь на 3 группы: (e3,e7), (e1,e2,e6,e8), (e4,e5).
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Рис. 1. Примеры дифференциации вершин на основе степенных и маршрутных характеристик

Fig. 1. Examples of vertices differentiation based on power and routing characteristics

H    A(H)      A2(H) 

G    A(G)      A2(G) 



Вектор D0 графа H, полученный в условиях
полной дифференциации вершин на основе харак�
теристики M~ 2(H), принимается, в соответствии с
алгоритмом [18], в качестве вектора D(H), отра�
жающего финальную стадию процесса дифферен�
циации. Если граф H на рис. 1 представить спи�
ском инциденторов F(ej) вершин ejEH в виде
{ej(F(ej))}, то, подставляя вместо ej соответствую�
щие значения кодов dj вектора D(H), получим спи�
сок P~(H)={dj(F(dj))}. После упорядочения в списке
P~(H) элементов dj(F(dj)) по возрастанию значений
dj получим полный инвариант P(H)={dj(F(dj))}. Для
нашего примера полный инвариант P(H)={1(5),
2(4), 3(4,7), 4(2,3,5,6,7,8), 5(1,4,6,7,8), 6(4,5),
7(3,4,5,8), 8(4,5,7)}. Инвариант P(H) является
идентификатором или инвариантным описателем
абстрактной структуры графа H с номерами вер�
шин dj и рёбрами, определяемыми инциденторами
F (dj) вершин dj.

Из приведенного выше примера следует, что в
деле получения полного инварианта главным яв�
ляется достижение полной дифференциации вер�
шин. Для решения данной задачи необходимо най�
ти основание для различия вершин на структур�
ном уровне. Характеристики вершин и отношений
между ними в структуре графа, которые способны
привести к частичной или полной дифференци�
ации вершин будем именовать структурными раз�
личиями. Из примеров на рис. 1 следует, что зна�
чения элементов степенной и маршрутных харак�
теристик соответствуют определению структурно�
го различия. Степенная характеристика частично
дифференцирует вершины неоднородного графа
(граф H на рис. 1), а маршрутная может привести
к дифференциации вершин однородного графа
(граф G на рис. 1).

Для дифференциации вершин могут быть ис�
пользованы и другие известные в теории графов
вычисляемые характеристики. Структурные раз�
личия вершин на основе вычисляемых характери�
стик будем именовать базовыми. Для достижения
большей дифференциации можно одновременно
использовать совокупность базовых различий. Но
и в этом случае нельзя гарантировать достижение
полной дифференциации. Чтобы продолжить диф�
ференциацию вершин, очевидно, следует учиты�
вать их различия в отношениях. Описать все мно�
гообразие структурных различий в отношениях,
определяемых особенностями структур графов, не
представляется возможным. Поэтому структур�
ные различия такого вида будем именовать скры�
тыми.

Мы знаем, что скрытые различия существуют и
могут быть использованы для дифференциации
вершин. Например, вершины e2 и e4 в графе H на
рис. 1 неразличимы по степенной характеристике
S~(H), но e2 связана с e5, у которой s5=4, а у e4 нет
связи с вершиной со степенью 4. Проблема заклю�
чается в том, что для идентификации графов на ос�
нове полной дифференциации необходимо все
скрытые различия описать и использовать наравне

с базовыми различиями. Решение данной пробле�
мы будет рассмотрено в следующем разделе
статьи.

Применение базовых, а затем и скрытых разли�
чий также не гарантирует достижение полной
дифференциации вершин. Например, в симме�
тричных графах не могут работать оба вида разли�
чий. Частичная дифференциация вершин, полу�
ченная после применения базовых и скрытых
структурных различий, означает, что ряд вершин
графа по отношению к данным базовым различиям
и всем скрытым различиям, порождаемым струк�
турой графа, оказались неразличимыми. Для диф�
ференциации неразличимых вершин предлагается
вводить дополнительное искусственное различие,
которое будем именовать виртуальным.

Каждое из трех видов различий в дифференци�
ации вершин играет свою роль. Базовые и вирту�
альные различия применяются для получения на�
чальной частичной дифференциации, а скрытые –
для её продолжения. Основную проблему предста�
вляют скрытые различия – отсутствие возможно�
сти их выделения и применения для дифференци�
ации. Ниже предложен метод выполнения процес�
са дифференциации, в котором структура графа
рассматривается как некоторая динамическая си�
стема, функционирующая в дискретном времени.
В ходе функционирования такой системы интегри�
руется и накапливается информация о скрытых
различиях относительно положения вершин в
структуре графа.

Процесс дифференциации вершин 
на основе модели в виде динамической системы
Функционирование структуры графа как дина�

мической системы, порождающее дифференци�
ацию вершин на основе скрытых различий, может
осуществляться только при наличии начальной
частичной дифференциации. Для получения на�
чальной дифференциации используется априорно
заданная совокупность базовых различий. Такие
различия должны легко вычисляться. Например,
это базовые различия на основе степенных S~(H)
или маршрутных M~ 2(H) характеристик. Если с по�
мощью этих базовых различий получить началь�
ную дифференциацию не удается, то вводится вир�
туальное различие.

Начальная дифференциация вершин принима�
ется как исходное состояние динамической систе�
мы и представляется в виде вектора D0={di

0},
i=1,2,…,n, n – число вершин в графе. Элементы
di

0 обозначают порядковые номера упорядоченных
по возрастанию значений характеристики, ис�
пользуемой в качестве базового различия. Напри�
мер, для графа G на рис. 1, по характеристике
M~ 2(G), вектор D0 отражает три различия, di

0=1,2,3,
а по характеристике S~(G) нет различий, и для по�
лучения вектора D0 в граф G через вершину e1 вво�
дится виртуальное различие d1

0=2. В графе H на
рис. 1 по характеристике S~(H) вектор D0 отражает
шесть различий. При этом элементы di

0 вектора
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D0 оказались равными значениям степеней si вер�
шин ei. По характеристике M~ 2(H) достигнута пол�
ная дифференциация, т. е. вектор D0 принимается
в качестве конечного вектора D и запускать про�
цесс дифференциации на динамической системе
структуры графа H нет необходимости.

В динамической системе структуры графа каж�
дая вершина соответствует автомату. Автоматы в
системе взаимодействуют между собой по каналам
связи, которые соответствуют рёбрам графа. Для
перехода системы из одного состояния в другое все
автоматы выполняют единый набор действий под
управлением блока дифференциации. Пример ди�
намической системы для дифференциации вершин
графа G с вектором D0 на основе виртуального раз�
личия приведен на рис. 2.

Динамическая система состоит из 2�х частей:
автоматная модель структуры графа и блок упра�
вления процессом дифференциации. Автомат вер�
шины ei при переходе системы из состояния Dk в
Dk+1 последовательно выполняет следующий цикл
действий:
• приём от блока управления дифференциацией

состояния di
k;

• передача состояния di
k всем автоматам вершин

ej, связанным с автоматом вершины ei;
• приём от автоматов вершин ej состояний dj

k и
формирование из них упорядоченного по возра�
станию значений dj

k множества F(di
k) – инци�

дентора вершины ei с состоянием di
k;

• передача в блок управления дифференциацией
инцидентора F(di

k) и состояния di
k в форме

di
k(F(di

k)).
Блок управления дифференциацией организу�

ет работу динамической системы и на основе дан�

ных, полученных в результате выполнения оче�
редного цикла действий автоматной модели, вычи�
сляет новое состояние системы. При этом выпол�
няются следующие операции:
• передача состояний {di

k} автоматам вершин мо�
дели (при запуске процесса дифференциации
автоматам передается начальное состояние
D0={di

0});
• приём данных от автоматов модели в форме

{di
k(F(di

k))};
• вычисление нового состояния Dk+1 на основе со�

бранных данных {di
k(F(di

k))} и ряда параметров,
определяющих разные условия процесса диф�
ференциации.
Функционирование динамической системы

можно представить последовательностью смены
состояний D0, D1,…Dk,…Dk*=D, k*<n, от начального
D0 до конечного Dk*=D, соответствующего полной
дифференциации вершин. При запуске процесса
дифференциации система переводится в состояние
di

0. Далее автоматы обмениваются между собой со�
стояниями di

0 и формируют инциденторы F(di
0),

которые в форме di
0(F(di

0)) передаются в блок упра�
вления. В этом блоке на основе анализа данных
{di

0(F(di
0))} определяется новое состояние системы

D1. После этого система переводится в новое со�
стояние D1 вместо D0 и цикл действий по формиро�
ванию данных {di

1(F(di
1))} повторяется. Таким об�

разом, при функционировании динамической си�
стемы циклически происходит накопление и инте�
грация данных о структурных различиях и на этой
основе дифференциация вершин.

В общем случае смена состояния системы
DkDk+1 осуществляется с помощью алгоритма
оператора Az, т. е. Dk+1=Az{di

k(F(di
k))}. Индекс z ука�
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Рис. 2. Динамическая система структуры графа G

Fig. 2. Dynamic system of G graph structure
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зывает на модификацию алгоритма в зависимости
от задачи, в составе которой выполняется процесс
дифференциации вершин. Задача базового алго�
ритма A заключается в получении интегрального
описателя структуры (ISD). Модификации алго�
ритма учитывают особенности задач, что приводит
к необходимости введения дополнительных опера�
ций и изменениям правила выполнения процесса
дифференциации вершин. К настоящему времени
выделено 4 задачи, каждая из которых использует
алгоритм получения ISD в соответствующей моди�
фикации.
1. Получение для графа G полного инварианта в

условиях «свободного» назначения кодов (де�
скрипторов) инциденторам di

k(F(di
k)), отражаю�

щим структурные различия. В этом случае про�
цесс дифференциации сопровождается запоми�
нанием принятых кодов и оформлением их в
систему кодирования WG(S). Здесь S обозначает
степенной инвариант графа G, а индекс G ука�
зывает на принадлежность системы кодирова�
ния графу G. Полный инвариант графа G, полу�
ченный в условиях свободной интеграции ко�
дов структурных различий, будем обозначать
Pw(G), подчеркивая зависимость такого инвари�
анта от системы кодирования WG(S). Алгоритм
вычисления полного инварианта Pw(G), исполь�
зующего свободную (free) интеграцию кодов,
будем обозначать ISD�F.

2. Поиск в графе H полного инварианта PG(H)=Pw(G)
с использованием в процессе дифференциации
системы кодирования WG(S). Индекс G в обоз�
начении PG(H) указывает на применение в про�
цессе интеграции кодов системы кодирования
WG(S), полученной для графа G. Наличие инва�
рианта PG(H)=Pw(G) означает, что граф H изо�
морфен графу G. Если инвариант PG(H)=Pw(G)
найти не удалось, то на основе анализа процес�
са интеграции и достигнутой дифференциации
вершин могут быть получены некоторые оцен�
ки сходства графа G и H. При необходимости
для графа H может быть получен полный инва�
риант Pw(H) со своей системой кодирования
WH(S). При поиске инварианта PG(H) применя�
лась зависимая (dependent) от WG(S) интегра�
ция кодов структурных различий. В соответ�
ствии с этим алгоритм поиска инварианта
PG(H) назван ISD�D.

3. Вычисление для графа G полного инварианта
P(G) без формирования или использования ка�
кой�либо системы кодирования. В этой задаче
алгоритм при дифференциации вершин ис�
пользует независимую (independent) интегра�
цию кодов структурных различий и получил
название ISD�I. Равенство полных инвариантов
P(G) и P(H) является гарантией изоморфизма
графов G и H. Пользуясь алгоритмом ISD�I, мы
получаем для любого графа G полный инвари�
ант P(G), который одновременно является ин�
вариантным описателем абстрактной структу�
ры данного графа.

4. Решение проблемы оценивания сходства аб�
страктных структур графов с применением ме�
тода дифференциации вершин. В этой проблеме
изоморфизм двух графов соответствует полно�
му сходству их структур и рассматривается как
частный результат, полученный при оценива�
нии сходства. Анализ сходства структур пред�
лагается осуществлять с помощью метода диф�
ференциации вершин, в котором процесс инте�
грации кодов структурных различий в сравни�
ваемых структурах графов производится одно�
временно. При этом оценивание сходства дела�
ется постоянно на основе сопоставления про�
цессов дифференциации после очередной сме�
ны состояний динамических систем структур
графов. Процессы интеграции в этом случае яв�
ляются взаимозависимыми (interdependent) от
структур сравниваемых графов, а соответ�
ствующая модификация алгоритма получила
название ISD�ID.
Исследования по проблеме сходства структур с

помощью метода дифференциации вершин на ос�
нове взаимозависимой интеграции кодов струк�
турных различий еще предстоит выполнить. Пред�
лагаемое в статье решение проблемы изоморфизма
графов на основе дифференциации вершин, кото�
рое будет изложено в следующем разделе, следует
рассматривать как начальную стадию этих иссле�
дований. Решение здесь базируется на проверке
сходства процессов свободной и зависимой инте�
грации (задачи 1 и 2), что также соответствует це�
лям взаимозависимой интеграции. Что касается
алгоритма ISD�I вычисления полного инварианта
на основе независимой интеграции (задача 3), то
он подробно представлен в работе [24].

Решение проблемы изоморфизма графов
Изоморфизм двух обыкновенных графов G и H

с равными степенными инвариантами S(G)=S(H)
легко установить, проверяя соблюдение равенства
Pw(G)=PG(H) или P(G)=P(H). В первом случае срав�
нивается полный инвариант Pw(G), полученный с
помощью алгоритма ISD�F, и полный инвариант
PG(H), поиск которого осуществляется с помощью
алгоритма ISD�D относительно системы кодирова�
ния WG(S). Во втором случае полные инварианты
P(G) и P(H) вычисляются независимо друг от друга
с помощью алгоритма ISD�I.

В алгоритме ISD�I, в отличие от ISD�F и ISD�D,
нет необходимости сопоставления процессов диф�
ференциации вершин графов G и H на предмет оце�
нивания их сходства, т. к. здесь нет общей системы
кодирования. Не исключено, что в последующем
будут найдены основания и правила сопоставле�
ния процессов дифференциации и для данного ал�
горитма. Что касается алгоритмов ISD�F и ISD�D,
то здесь процесс дифференциации выполняется от�
носительно общей системы кодирования и для ал�
горитма ISD�D операции сопоставления состояний
динамической системы являются обязательными.
Поэтому на стадии поиска подходов к решению
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проблемы сходства структур большой интерес
представляют операции проверки сходства процес�
сов дифференциации на основе свободной и зави�
симой интеграции, выполняемые алгоритмами
ISD�F и ISD�D для установления изоморфизма гра�
фов. Заметим также, что по показателям эффек�
тивности применение данных алгоритмов для ре�
шения проблемы изоморфизма обладает рядом
преимуществ в сравнении с алгоритмом ISD�I. Эти
преимущества будут отмечены ниже.

По содержанию алгоритм ISD�F полностью вос�
производит работу динамической системы, пред�
ставленной на рис. 2. Начальное состояние D0 опре�
деляется на основе степенной характеристики S~(G)
для неоднородных графов и маршрутной характе�
ристики M~ 2(G) для однородных. Если начальная
дифференциация при этом не достигается, то через
вершину e1 вводится виртуальное различие d1

0=2.
Рассмотрим правила вычисления нового со�

стояния Dk+1 на основе данных {di
k(F(di

k))}. В состоя�
нии Dk среди кодов di

k, для которых еще не присво�
ен новый код выбираются коды di*

k с минимальным
значением d. Группу вершин ei* с выбранным ко�
дом d обозначим Ed

k. Если |Ed
k|=1, то di

k+1=di*
k и выбор

следующих по величине кодов повторяется. При
|Ed

k|>1 инциденторы F(di*
k) для ei*Ed

k преобразуют�
ся в числовые эквиваленты и упорядочиваются по
возрастанию значений. Вершине ei*, соответствую�
щей минимальному из них, присваивается код
di

k+1=d. Для всех ei* следующего по величине число�
вого эквивалента – код di

k+1=d+1, затем d+2 и до
d+. Равным числовым эквивалентам присваива�
ются равные коды. Далее в состоянии Dk значения
всех di

k>d увеличиваются на , и процесс выбора di*
k

с минимальным значением d повторяется.
После получения нового состояния Dk+1 алго�

ритм ISD�F запоминает соответствия между
di

k(F(di
k)) и присвоенными значениями di

k+1 и зано�
сит их в систему кодирования WG(S). При достиже�
нии состояния D алгоритм ISD�F формирует пол�
ный инвариант в виде PW(G)={di(F(di))}.

В ходе продвижения системы от состояния D0 к
Dk*=D может возникнуть ситуация, когда Dk+1=Dk,
т. е. очередная смена состояний не приводит к до�
полнительной дифференциации вершин. В этом
случае состояние Dk называется устойчивым и

обозначается как Dkv . Здесь индекс v=1,2,…,V ука�
зывает на порядковый номер устойчивого состоя�
ния, возникшего на пути от D0 к D. Группы вершин
Ed

kv с равными значениями di
kv называются устой�

чивыми. Такие группы играют важную роль в тео�
рии метода ISD и достаточно подробно рассмотре�
ны в работе [23]. Для продолжения процесса диф�
ференциации в состоянии Dkv выбирается устойчи�
вая группа Ed

kv минимальной мощности и с мини�
мальным значением d. Через одну из вершин этой
группы вводится виртуальное различие с кодом,
равным max{di

kv }+1. После этого процесс диффе�
ренциации продолжается до следующего устойчи�
вого состояния Dkv +1 либо до Dk*=D.

Результат работы алгоритма ISD�F для графа G,
приятного в качестве модели на рис. 2, предста�
влен на рис. 3. Для достижения полной дифферен�
циации потребовалось три смены состояний. При
этом все состояния оказались без устойчивых
групп. Если виртуальное различие ввести через
вершину e5, то состояние D3 будет содержать три
устойчивые группы по две вершины. Система ко�
дирования WG(S) на рис. 3 не показана. Она содер�
жит все соответствия между di

k(F(di
k)) и di

k+1. На�
пример, d4

1(F (d4
1))=2(1,1,3) соответствует код

d4
2=4.

Полный инвариант Pw(G)={di(F(di))}, получен�
ный для графа G на основе состояния D(G), сопро�
вождается системой кодирования WG(S) и выступа�
ет в роли эталона при проверке изоморфизма графа
H графу G. Графы H и G являются изоморфными,
если между процессами дифференциации вершин
графа H и графа G имеет место полное сходство.
В этом случае полный инвариант PG(H)=Pw(G). По�
иск для графа H полного инварианта PG(H)=Pw(G)
осуществляется с помощью алгоритма ISD�D. Рас�
смотрим отличия алгоритма ISD�D от ISD�F.

Первое отличие связано с изменением правила
вычисления нового состояния Dk+1. Будем считать,
что состояние Dk (H)={dj

k} для графа H равно со�
стоянию Dk (G)={di

k} для графа G, если между кода�
ми dj

k и di
k можно установить взаимно однозначное

соответствие, при котором dj
k=di

k. Проверку нали�
чия такого соответствия при каждой смене состоя�
ния в процессе дифференциации вершин графа H
выполняет алгоритм ISD�D. Для этого после полу�
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Рис. 3. Пример работы алгоритма ISD#F

Fig. 3. Example of ISD#F algorithm operation

{ ( ( ))}i iG e F e   0 0( ( ))i id F d   1 1( ( ))i id F d  2 2( ( ))i id F d  3 3( ( ))i id F d  PW(G) 
1(2,3,4) 2(1,1,1) 3(2,2,2) 6(4,5,5) 8(5,6,7) 1(2,3,4) 
2(1,3,5) 1(1,1,2) 2(1,2,3) 5(3,5,6) 7(4,6,8) 2(1,3,5) 
3(1,2,6) 1(1,1,2) 2(1,2,3) 5(2,5,6) 6(3,7,8) 3(1,2,6) 
4(1,5,8) 1(1,1,2) 2(1,1,3) 4(2,3,6) 5(2,4,8) 4(1,5,7) 
5(2,4,7) 1(1,1,1) 1(1,2,2) 3(1,4,5) 4(1,5,7) 5(2,4,8) 
6(3,7,8) 1(1,1,1) 1(1,1,2) 2(1,2,5) 3(1,2,6) 6(3,7,8) 
7(5,6,8) 1(1,1,1) 1(1,1,1) 1(2,2,3) 1(2,3,4) 7(4,6,8) 
8(4,6,7) 1(1,1,1) 1(1,1,2) 2(1,2,4) 2(1,3,5) 8(5,6,7) 



чения данных {dj
k(F(dj

k))} каждому элементу
dj

k(F(dj
k)) ставится в соответствие элемент di

k (F(di
k))

из системы кодирования WG(S) и код di
k+1 этого эл�

емента присваивается коду dj
k+1. Равенство состоя�

ний Dk+1(H) и Dk+1(G) является основанием для про�
должения процесса дифференциации. Если равен�
ства нет, то анализируется две ситуации. Одна из
них соответствует завершению процесса поиска
инварианта PG(H)=PW(G). Это означает, что графы
H и G неизоморфны. Вторая ситуация предусма�
тривает продолжение поиска инварианта путем за�
пуска нового процесса дифференциации.

Необходимость запуска нового процесса диффе�
ренциации связана с введением виртуального раз�
личия и обуславливает второе отличие алгоритма
ISD�D. В алгоритме ISD�F виртуальное различие
вводится в устойчивую группу Ed

kv(G) через произ�
вольно выбранную вершину. Из свойств устойчи�
вых групп известно [23], что в подстановке изомор�
физма графов G и H вершины группы Ed

kv(G) будут
соответствовать вершинам группы Ed

kv(H). При
этом неизвестно какая из вершин ej в группе Ed

kv(H)
будет соответствовать выбранной в Ed

kv(G) вершине
ei. Поэтому при поиске инварианта PG(H)=PW(G)
приходится последовательно вводить виртуальное
различие через все вершины ej устойчивой группы
Ed

kv (H).
Алгоритм ISD�D организует последовательный

выбор вершин устойчивой группы и запуск про�
цесса дифференциации с новым состоянием Dkv.
Для всех достигнутых при этом состояний Dkv+1 и
равных соответствующему состоянию в системе
WG(S) процессы дифференциации запускаются по�

следовательно относительно каждой вершины
устойчивой группы, выбранной в состоянии Dkv+1.
В условиях, когда графы G и H являются однород�
ными, в графе H приходится запускать процессы
дифференциации после введения виртуального
различия последовательно через все вершины пока
не будет найден инвариант PG(H)=PW(G), либо бу�
дет установлено, что графы G и H неизоморфны.

На рис. 4 приведен результат работы алгорит�
ма ISD�D по установлению изоморфизма графа H
графу G, для которого ранее был получен полный
инвариант PW(G) (рис. 3). В качестве графа H взят
граф G с измененной нумерацией вершин, т. е.
граф H должен содержать полный инвариант
PG(H)=PW(G). Из рис. 4 следует, что при введении
виртуального различия через вершину e1 уже в со�
стоянии D1 данные {dj

1(F(dj
1))} графа H не соответ�

ствуют данным {di
1(F(di

1))} графа G. Второй запуск
процесса дифференциации после введения вирту�
ального различия через вершину e2 привел к полу�
чению полного инварианта PG(H)=PW(G). Аб�
страктная структура графов G и H, построенная
по их инвариантам, приведена на рис. 4. Коды di,
указанные внутри вершин абстрактной структу�
ры, отражают состояние полной дифференци�
ации. Рядом с вершинами приведены пары (ei,ej),
соответствующие подстановке изоморфизма гра�
фов G и H. Пары (ei,ej) устанавливаются на основе
сопоставления данных {di

3(F(di
3))} (рис. 3) и

{dj
3(F(dj

3))} (рис. 4).
Решение проблемы изоморфизма с помощью

алгоритмов ISD�F и ISD�D по сравнению с алгорит�
мом ISD�I обладает рядом преимуществ:
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Рис. 4. Пример работы алгоритма ISD#D

Fig. 4. Example of ISD#D algorithm operation

 
H={ej(F(ej))} dj

0(F(dj
0))  dj

1(F(dj
1)) dj

2(F(dj
2)) dj

3(F(dj
3)) PG(H) (ei,ej) 

1(2,7,8) 1(1,1,2) 2(1,1,3) 4(2,3,6) 5(2,4,8) 1(2,3,4) (7, 6) 
2(1,3,4) 2(1,1,1) 3(2,2,2) 6(4,5,5) 8(5,6,7) 2(1,3,5) (8, 7) 
3(2,4,8) 1(1,1,2) 2(1,2,3) 5(3,5,6) 7(4,6,8) 3(1,2,6) (6, 5) 
4(2,3,5) 1(1,1,2) 2(1,2,3) 5(2,5,6) 6(3,7,8) 4(1,5,7) (5, 8) 
5(4,6,7) 1(1,1,1) 1(1,1,2) 2(1,2,5) 3(1,2,6) 5(2,4,8) (4, 1) 
6(5,7,8) 1(1,1,1) 1(1,1,1) 1(2,2,3) 1(2,3,4) 6(3,7,8) (3, 4) 
7(1,5,6) 1(1,1,1) 1(1,1,2) 2(1,2,4) 2(1,3,5) 7(4,6,8) (2, 3) 
8(1,3,6) 1(1,1,1) 1(1,2,2) 3(1,4,5) 4(1,5,7) 8(5,6,7) (1, 2) 

H={ej(F(ej))} dj
0(F(dj

0))  dj
1(F(dj

1)) dj
2

1(2,7,8) 2(1,1,1) 3(2,2,2) 6 
2(1,3,4) 1(1,1,2) 2(1,1,3) 4 
3(2,4,8) 1(1,1,1) 2(1,2,2) 3 
4(2,3,5) 1(1,1,1) 2(1,1,2) 2 
5(4,6,7) 1(1,1,1) 2(1,1,2) 2 
6(5,7,8) 1(1,1,1) 2(1,2,2) ? 
7(1,5,6) 1(1,1,2) 2(1,1,3) ? 
8(1,3,6) 1(1,1,2) 2(1,1,3) ? 

5

4

7 1 

2 

36

8

(5, 8) 

(2, 3) 

(1, 2) 

(3, 4) (6, 5) 

(8, 7) 

(7, 6) 

(4, 1) 



1. Объём вычислений, требуемый для получения
инварианта PW(G), существенно меньше, чем
для получения инварианта P(G). Это особенно
ощутимо для однородных графов. В этом слу�
чае алгоритму ISD�I приходится делать попыт�
ку получить начальную дифференциацию с по�
мощью маршрутной характеристики M2(G) или
вводить виртуальное различие, при котором
процесс дифференциации запускается n раз, а в
алгоритме ISD�F – один раз.

2. Процесс проверки изоморфизма графов G и H
заканчивается, как только алгоритму ISD�D в
графе H удаётся найти инвариант PG(H)=PW(G).
По объёму вычислений алгоритм ISD�D срав�
ним с алгоритмом ISD�I лишь в условиях, когда
требуется выполнять поиск в графе H всех дру�
гих инвариантов PG(H)=PW(G).

3. Основным преимуществом, о котором уже упо�
миналось ранее, является возможность сопо�
ставлять процессы дифференциации и оцени�
вать сходство структур неизоморфных графов.
Проверка изоморфных графов здесь рассматри�
вается как частный результат оценивания
сходства структур. Разработка методов оцени�
вания на основе сопоставления процессов диф�
ференциации вершин является предметом от�
дельных исследований. Некоторые соображе�
ния по этой проблеме были приведены при ха�
рактеристике 4�й задачи в предыдущем разде�
ле. Решение проблемы оценивания сходства
структур авторы связывают с дальнейшим ра�
звитием концепции сопоставления процессов
дифференциации и разработкой методов взаи�
мозависимой интеграции кодов структурных
различий под конкретные задачи оценивания
сходства структур.

Результаты экспериментов
Экспериментальные исследования алгоритмов

проводились с помощью программы GraphISD, на�
писанной на языке C++, на компьютере, со сле�
дующими характеристиками: Intel Core i7–4770
3,40 GHz, 16 GB RAM. Программа включает воз�
можность генерации графов G с заданными степен�
ными инвариантами S(G) и перенумерации у них
вершин для получения графов G* изоморфных гра�
фам G. Начальное состояние D0 для неоднородного
графа формируется на основе степенной характе�
ристики S~(G). Для однородного графа – на основе
маршрутной характеристики M~ 2(G) либо путем
введения виртуального различия. Генерируемый
граф задается числом вершин n, значением степе�
ни s для однородного графа, значениями (s1,s2,…)
для неоднородного графа. При этом вершины с раз�
ными степенями генерируются примерно в равных
долях.

Эксперименты проводились с графами, содер�
жащими до 5000 вершин. Связность графов не
контролировалась, т. е. могли встречаться и не�
связные графы. Результаты экспериментов, отра�
жающие время работы алгоритмов в миллисекун�

дах, сведены в таблицу. Для каждого значения n
генерировалось два графа – однородный G1 со сте�
пенью s и неоднородный G2 со степенями s1, s2.

Таблица. Результаты экспериментов
Table. Experimental results

Алгоритм ISD�F для графов G1 и G2 вычисляет
полные инварианты PW(G1) и PW(G2). Время работы
алгоритма указано в соответствующих столбцах
таблицы. При этом для однородного графа G1 на�
чальное состояние D0 формировалось на основе
маршрутной характеристики M~2(G1). При этом на�
чальная дифференциация достигалась всегда и,
следовательно, потребность введения виртуально�
го различия не возникала. Время возведения ма�
трицы в квадрат при вычислении маршрутной ха�
рактеристики в таблице обозначено (A2).

Работа алгоритма ISD�D представлена в таблице
двумя экспериментами. Первый из них отражает
работу алгоритма с графами G1

* и G2
*, полученными

в результате перенумерации вершин в графах G1 и
G2. Изоморфизм графов в парах (G1,G1

*) и (G2,G2
*) ал�

горитм подтверждает, выполняя поиск полных ин�
вариантов PG1(G1

*)=PW(G1) и PG2(G2
*)=PW(G2). Затраты

времени на проверку изоморфизма приведены в со�
ответствующих столбцах таблицы. Для проведе�
ния второго эксперимента используются графы
H1 и H2, которые генерируются заново с тем же
значением n и степенями, что и у графов G1 и G2.
В таблице приведены времена, затрачиваемые ал�
горитмом ISD�D на подтверждение того, что графы
в парах (G1,H1) и (G2,H2) неизоморфны, т. е.
PG1(H1)PW(G1) и PG2(H1)PW(G2). Заметим, что в хо�
де экспериментов не было случаев, когда графы в
этих парах оказывались изоморфными.

В таблице приведены также затраты времени
на вычисление полных инвариантов P(G1) и P(G2) с
помощью алгоритма ISD�I. В общем случае при на�
личии полного инварианта P (G) графа G проверка
на изоморфизм графов G и H сводится к вычисле�
нию полного инварианта P(H) и сравнения его с
P(G). Поэтому затраты времени на вычисление
P(H) можно рассматривать как затраты на опреде�
ление изоморфизма двух графов с помощью алго�

n

G1 G2 ISD#F ISD#D ISD#D ISD#I

(A2)
s s1, s2

P W
(G

1)

P W
(G

2)

P G
1(G

1* )

P G
2(

G
2* )

P G
1(H

1)

P G
2(

H
2)

P(
G

1)

P(
G

2)

50 5 5,10 1 0 1 0 1 1 6 4 0
100 5 5,10 1 0 1 1 1 1 7 6 0
200 10 10,20 2 1 2 1 2 1 8 6 0
400 10 10,20 8 2 9 2 9 2 15 7 4
600 15 15,30 25 3 26 3 27 3 44 10 25
800 15 15,30 50 5 53 5 49 6 57 15 35
1000 15 15,30 87 7 88 7 87 6 110 16 75
1500 15 15,30 241 12 245 14 245 10 344 25 216
2000 20 20,40 519 20 570 24 516 19 645 36 502
2500 20 20,40 938 30 958 34 1042 27 1052 41 914
3000 30 30,60 1708 46 1740 52 1704 40 1764 64 1612
5000 30 30,60 7386 104 7526 124 7695 95 7674 131 7520
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ритма ISD�I. В нашем эксперименте время вычи�
сления P(G1) можно сравнивать с временем вычи�
сления PG1(G1

*) или с PG1(H1), а время вычисления
P(G2), соответственно, с PG2(G2

*) или с PG2(H2). Из та�
блицы следует, что такое сравнение складывается
не в пользу алгоритма ISD�I. Это отмечалось и ра�
нее, когда перечислялись преимущества алгорит�
мов ISD�F и ISD�D при проверке графов на изомор�
физм.

Сравнивая алгоритмы ISD�I и ISD�F, ISD�D, сле�
дует помнить о принципиальном отличии полного
инварианта P(G) от PW(G). Полный инвариант PG(H)
здесь не рассматривается, т. к. он дублирует PW(G) и
выделяется лишь при условии PG(H)=PW(G), когда
граф H изоморфен графу G. Полный инвариант
P(G), в отличие от PW(G), является глобальным
идентификатором структуры графа G. В то время
как PW(G) может рассматриваться лишь в паре с си�
стемой кодирования WG(S), которая выступает в
качестве эталона для графов изоморфных графу G.
Пара PW(G), WG(S) отражает один из возможных
маршрутов процесса дифференциации вершин
графа G, выполняемой алгоритмом ISD�F. При
этом разные пользователи для одного и того же
графа G могут получить разные пары PW(G), WG(S).

Отличия в применении полных инвариантов
P(G) и PW(G) для проверки изоморфизма поясним на
примере решения следующей задачи. Задано мно�
жество графов {Gq}, q=1,2,…,Q с равными степенны�
ми инвариантами. Требуется разбить это множество
на подмножества изоморфных графов. Решение
данной задачи с помощью алгоритма ISD�I сводится
к вычислению полных инвариантов P(Gq) для всех
графов Gq множества и распределения их по под�
множествам с равными P(Gq). Для алгоритмов ISD�
F и ISD�D задача решается несколько сложнее.
Сначала для графа G1 вычисляется PW(G1) и WG1(S).
Далее для графа G2 делается попытка найти
PG1(G2)=PW(G1). Если это удается, то графы G1 и
G2 изоморфны и они включаются в одно подмноже�
ство. Если нет, то для графа G2 вычисляется PW(G2)
и WG2(S). Для графа G3 в зависимости от ситуации
проверку на изоморфизм приходиться делать по
отношению к WG1(S) и WG2(S). В общем случае для
очередного графа Gq проверку на изоморфизм сле�
дует делать по отношению к сформированными ра�
нее WG(S). В результате граф Gq войдет в одно из
подмножеств либо станет эталоном для нового под�
множества с системой кодирования WGq(S).

На примере данной задачи очевидны преиму�
щества алгоритма ISD�I при работе с библиотеками
графов. В качестве библиотеки графов можно рас�

сматривать, например, множество известных мо�
лекулярных структур химических соединений
[1–4]. Перед включением очередного графа G в би�
блиотеку необходимо проверить, не является ли он
одним из графов, включенных ранее. Для этого до�
статочно вычислить полный инвариант P(G) и
сравнить его с инвариантами графов библиотеки.
Что касается алгоритмов ISD�F и ISD�D, то они мо�
гут сыграть важную роль в исследованиях по ре�
шению проблем оценивания сходства структур
графов.

Заключение
В традиционных подходах к анализу структур�

ных свойств систем используются модели в виде
графов. В данной статье мы имеем обратную зада�
чу – необходимо анализировать структурные свой�
ства структуры графа. Для решения этой задачи
весьма многообещающим оказалось представление
модели структуры графа в виде динамической си�
стемы. Модель включает сеть автоматов, отражаю�
щую структуру графа, и блок дифференциации
вершин, реализующий правила переходов автома�
тов из одного состояния в другое. В процессе функ�
ционирования такой системы автоматы накапли�
вают (интегрируют) информацию об отношениях
между структурными различиями в графе. В итоге
автоматы приобретают разные состояния, что со�
ответствует дифференциации вершин.

На основе данной модели разработан алго�
ритм вычисления инвариантного описателя
структуры (ISD) в модификации F – свободная
интеграция, D – зависимая интеграция, I – неза�
висимая интеграция. Алгоритмы F и D решают
проблему изоморфизма графов, оценивая совпа�
дения траекторий смены состояний сети автома�
тов у сравниваемых графов. Алгоритм I вычисля�
ет полный инвариант графа, и для установления
изоморфизма графов достаточно сравнить их пол�
ные инварианты.

Таким образом, проблема изоморфизма легко
решается как с помощью алгоритмов F и D, так и
путем сравнения полных инвариантов, вычислен�
ных по алгоритму I. Об этом свидетельствуют ре�
зультаты экспериментальных исследований.

Что касается проблемы сходства структур, то
заметные продвижения в её решении авторы свя�
зывают с анализом траекторий смены состояний
сетей автоматов для сравниваемых структур и оце�
ниванием их сходства.

Работа выполнена в рамках государственного зада!
ния «Наука».
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Modelling the relations between the structure of the object and its properties is one of the current problems in the modern applied graph
theory. The problem of identification and evaluation of structures similarity plays the important role in solving this task. The known ap#
proaches to the structures similarity estimation in power engineering, geographic information systems, computer chemistry, including
petrochemistry, are limited by using a set of indirect properties and do not consider the possibility of solving the structures similarity pro#
blem with the help of direct properties, associated with isomorphism.
The main aim of the study is to state the theoretical bases of graph vertices differentiation method and to show the method possible
applications for estimating the structures similarity and for solving the isomorphism problem, considering it as a special case of comple#
te structures similarity.
The methods used in the study are based on the applied graph theory, efficient algorithms analysis and construction theory, simula#
ting structures using automata models and application of theory of integration of codes of structural differences.
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The results. The authors have stated the problem of graph structure identification, which unites invariant description, complete invari#
ant, graph isomorphism and structures similarity problems. It is shown that the solution of these problems is reduced in general to sol#
ving vertices differentiation problem. The paper introduces three types of structural differences in a graph – basic, hidden and virtual.
The authors offered a graph structure automata model as the basis of the vertices differentiation method and development of complete
graph invariant computation algorithms with free (algorithm ISD#F), dependent (ISD#D) and independent (ISD#I) integration of struc#
ture differences codes. The paper considers the features of these algorithms application for solving the isomorphism problem and the
possibility of developing the algorithm for evaluating the structures similarity based on the interdependent codes integration. The
authors carried out the experimental studies of algorithms for computing complete invariant for graphs containing up to 5000 vertices.
The experiments have shown high efficiency of these algorithms.

Key words:
Graph structure identification, complete graph invariant, graph isomorphism, integral structure descriptor, structure automata model,
graph vertices differentiation.
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