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Аннотация  
В работе была предложена методология для автоматического установлению атом-атомного 

отображения (ААО) в химических реакциях с использованием консенсуса нескольких алгоритмов. 
Центральным элементом предложенной методологии является принцип наименьшей химической 
дистанции. Оригинальная формулировка принципа была расширена на случай стехиометрически не-
уравновешенных реакций с помощью использования концепции Конденсированных графов реакции. В 
рамках использованной методологии было предложено два подхода к уточнению ААО: последова-
тельный, который может использоваться для наборов реакций известного типа, и параллельный, при-
годный для наборов реакций с неизвестным механизмом. Показано, что каждый из подходов позволяет 
уточнить ААО. Параллельный подход использовался для установления ААО для реакций из базы 
данных ChemSpider Reactions и проанализировано качество полученного отображения.  

 
 


