Specialis algoritmusok és adatstrukturak
Beadando feladatok

I. FELADAT

Adott egy szoveges fajl, amelynek sorai kémiai molekuldkat irnak le SMILES formatumban. frjunk
programot, amely egy ilyen inputfijlt beolvas, majd egy szoveges kimeneti fajlba kiirja a szerkezetileg
ekvivalens (izomorf) molekulaparok sorszamait.

Specifikacio:

Készitsiink el egy konzolos programot, amely két parancssori paramétert kap: az input és az output fajl nevét
(ebben a sorrendben). A bemenet egy szoveges fajl, amelynek minden sora egy-egy molekulagrafot ir le
SMILES karaktersorozat formajaban. A f4jlt egy iires sor zarja, vagyis az utols6 SMILES kod utén is van
egy sorvége jel.

A kimenet szintén egy szoveges fajl legyen, amelynek els6 sora egy k szdm, az inputban taldlhat6é izomorf
molekulagraf-parok sorszama. A tovabbi k sora pedig ezen parokat adja meg i j formdban, ahol i és j a két
molekula sorszama (1-t6l kezdjiik a szamozast), és i < j. A parokat lexikografikusan ndévekvd sorrendben
kell kiirni (i szerint, azon beliil j szerint ndvekvoen).

Megjegyzés: A matematikai értelemben kiilonb6z6, de kémiai jelentése szerint ekvivalens molekulagrafokat
kiilonbozonek tekintjiikk! Pl. az OC1=CC=CC=C10 és OC1l=C (0) C=CC=C1 SMILES koddal megadott
molekulakat nem tekintjiik izomorfnak (az egyszeres és kétszeres kotéseket nem cseréljiik le aromas
kotésekre).

Példak:

INPUT: OUTPUT:
C1=C(C1)C=CC=C1NC (=0) CC 8
C1=C(C=CC=C1C1)NC (=0)CC 19
C1=CC=C (C1) C=CINC (CC) =0 23
C(CC) (=0) NC1=C (C=CC=C1)Cl 45
C1(=C(C=CC=C1)NC (CC)=0)C1l 46
C(NC1=C(C=CC=C1)Cl) (CC)=0 56

0=C (NC1=CC=C (C=C1)Cl)CC 78

CCC (NC1=CC=C (C1)C=C1) =0 7 10

CCC (=0) NC1=CC=CC (C1)=C1 8 10
C1C1=CC=C (C=C1)NC (=0) CC

INPUT: OUTPUT:

CC1=C2C (C(=C(C=N2)C (0CC)=0)0)=CC=C1Cl

0=C (0OC) C1=C (C2=C(C(C)=C(C=C2)Cl)N=C1)0

Cl (=C(0)C2=C(C(C)=C(C=C2)Cl)N=C1l)C(OCC)=0
C1=NC2=C (C (=CC=C2C (0)=ClC(=0)0CC)Cl)C

C1 (=C (C=CC2=C1N=CC (C (0OCC)=0)=C20)C1)
C12=C(C(=C(C1l)C=C1)C)N=CC (=C20)C (=0)
0=C (OCC) C1=C (C2=C (N=C1l)C (=C(C=C2)Cl)
C(C1l=C(0)C2=C(N=Cl)C(C)=C(C=C2)Cl) (=
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II. FELADAT

Adott egy szoveges fajl, amelynek sorai kémiai molekuldkat irnak le SMILES formatumban. [rjunk
programot, amely egy ilyen inputfajlt beolvas, majd egy szdveges kimeneti fajlba kiirja azon molekulaparok
sorszamait, ahol az elsé molekula részstruktiraja a masodiknak. Tovabba megadja azt is, hogy hanyszor
talalhatdé meg az elsé struktira a masodikban, vagyis hany részgraf-izomorfizmus fiiggvény talalhatd
kozottik.

Specifikacio:

Készitsiink el egy konzolos programot, amely két parancssori paramétert kap: az input és az output fajl nevét
(ebben a sorrendben). A bemenet egy szoveges fajl, amelynek minden sora egy-egy molekulagrafot ir le
SMILES karaktersorozat forméajaban. A f4jlt egy iires sor zarja, vagyis az utols6 SMILES kod utén is van
egy sorvége jel.

A kimenet szintén egy szoveges fajl legyen, amelynek elsé sora egy k szam, amely megadja azon
molekulaparok szamat, ahol az elsé részstruktiraja a masodiknak. A kimenet tovabbi k sora pedig ezen
parokat adja meg i j ¢ formaban, ahol i és j a két molekula sorszama (1-t6l kezdjiik a szamozast), ¢ pedig az
i. molekuldt a j. molekulara leképezd részgraf-izomorfizmus fiiggvények szdma. Ezeket a sorokat
lexikografikusan névekvo sorrendben kell kiirni (i szerint, azon beliil j szerint névekvden). Fontos, hogy i=/
eset is szerepeljen a kimenetben.

Megjegyzés: A matematikai értelemben kiilonb6zd, de kémiai jelentése szerint ekvivalens molekulagrafokat
kiilonbozdnek tekintjiik! Pl. az OC1=CC=CC=C10 és OC1l=C (0) C=CC=C1 SMILES koddal megadott
molekuldkat nem tekintjiik izomorfnak (az egyszeres és kétszeres kotéseket nem cseréljiik le aromas
kotésekre).

Példak:
INPUT: OUTPUT:
CCC (=0) NC1=CC=CC (N)=C1 14
CNC1=CC=CC (N)=C1 111
NC1=CC=CC=C1 211
Cl=CcCc=CCc=C1l 221
CN 312
322
331
41 6
426
4 36
44 6
51 3
52 3
531
551
INPUT: OUTPUT:
CCC (=0) NC1=CC=CC=C1C1l 12
CC (=0) NC1=CC (C1l)=CcC=C1 111
C1C1l=CC=CC=C1 221
NC1=CC (Cl)=CC=C1l 311
CCC (=0) NC 321
CCC (N)=0.C1=CC=CC=C1 331
341
421
4 41
511
551
616
6 6 6



