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Résumé
Cet article est un résumé de [8].

Les benzénoïdes sont des molécules d’hydrocarbures
dont les atomes de carbone forment des cycles hexa-
gonaux. Un important problème de chimie concerne5

la génération de tous les benzénoïdes qui satisfont à
certaines propriétés données [3]. Ce problème est ap-
pelé Benzenoid Generation Problem (BGP) dans [2].
Comme les benzénoïdes sont des grilles régulières à
faces hexagonales, ils peuvent être représentés par des10

graphes hexagonaux de telle sorte qu’un sommet est
associé à chaque face hexagonale et une arête à chaque
paire de sommets correspondant à des faces adjacentes
[1, 2]. Par exemple, nous présentons dans la Figure 1
un benzénoïde composé de cinq faces hexagonales et15

son graphe hexagonal associé.
Différents benzénoïdes peuvent être représentés par

des graphes hexagonaux isomorphes. Par exemple,
considérons le graphe hexagonal représenté dans la Fi-
gure 1. Le sous-graphe induit par c, d et e est isomorphe20

au sous-graphe induit par a, c et d alors que leurs mo-
lécules associées sont différentes car les hexagones c, d
et e ne sont pas alignés alors que les hexagones a, c et
d le sont. Pour surmonter ce problème, nous prenons
en compte les directions des arêtes. Dans ce cas, le25

sous-graphe induit par c, d et e n’est plus isomorphe
au sous-graphe induit par a, c et d car les arêtes (c, d)
et (d, e) ont des directions différentes, alors que les
arêtes (a, c) et (c, d) ont la même direction.
Un point clé pour une énumération efficace des30

graphes hexagonaux est d’être invariant aux rotations
et aux symétries. Pour cela, nous proposons dans [8] de
représenter les benzénoïdes par des codes canoniques.

∗Papier doctorant : Xiao Peng1 est auteur principal.
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Figure 1 – Exemple d’un benzénoïde B et de son
graphe hexagonal associé G.

Dans le cas général, la construction du code cano-
nique d’un graphe est un problème qui n’est pas connu35

pour être dans P ni pour être N P-complet (il est
isomorphique-complet). Il existe des algorithmes effi-
caces tels que Nauty [6], mais ces algorithmes ont une
complexité en temps exponentielle dans le pire des cas.
Les codes canoniques sont largement utilisés dans les40

algorithmes de recherche de motifs fréquents dans des
graphes tels que gSpan [9] ou Gaston [7]. Lorsque les
graphes sont plongés dans un espace 2D, les codes ca-
noniques peuvent être calculés en temps polynomial
[5]. Ces codes canoniques peuvent être simplifiés si l’on45

considère des grilles dont toutes les faces sont des carrés
[4]. Les codes canoniques définis dans [9, 7, 4] sont cal-
culés en effectuant des parcours en profondeur d’abord
(DFS) et en attribuant des numéros aux sommets en
fonction de l’ordre de découverte.50

Nous reprenons un principe similaire pour représen-
ter les graphes hexagonaux, mais nous utilisons des
parcours en largeur d’abord (BFS) au lieu de DFS.
Cela nous permet d’une part d’élaguer l’espace de re-
cherche, et d’autre part de définir nos codes en terme55

de contraintes, et donc d’utiliser la programmation par
contraintes pour les énumérer. Nous pouvons alors faci-
lement ajouter des contraintes afin de limiter l’énumé-



Table 1 – Résultats de BenzAi et CCode pour BGP3 et BGP4. n est le nombre n de sommets, #i le nombre
d’instances associées à n, et avg (resp. max et min) le temps moyen (resp. maximal et minimal) pour résoudre
ces #i instances. Quand le temps excède 3600 secondes pour toutes les instances, nous reportons ’-’.

BGP3 BGP4
n #i BenzAI CCode #i BenzAI CCode

avg max min avg max min avg max min avg max min
2 2 0.02 0.02 0.02 0.01 0.01 0.00 0 — — — — — —
3 6 0.02 0.03 0.01 0.00 0.01 0.00 0 — — — — — —
4 7 0.03 0.04 0.02 0.00 0.02 0.00 3 0.07 0.16 0.02 0.01 0.03 0.00
5 8 0.05 0.07 0.01 0.01 0.07 0.00 11 0.06 0.20 0.04 0.01 0.06 0.00
6 8 0.38 0.43 0.23 0.03 0.15 0.00 23 1.41 2.51 0.93 0.02 0.16 0.01
7 8 0.95 1.06 0.79 0.13 0.35 0.01 29 3.78 5.42 2.30 0.10 0.50 0.01
8 8 20.33 23.84 13.94 0.73 1.61 0.04 34 65.06 83.21 50.28 0.49 1.69 0.03
9 8 306.30 399.25 75.05 3.94 10.52 0.23 35 400.51 574.15 226.87 2.94 10.85 0.20
10 8 - - - 34.60 69.75 2.20 36 - - - 24.19 71.03 1.61

ration à des graphes hexagonaux satisfaisant certaines
propriétés (par exemple, l’absence de cliques d’ordre60

trois, ou l’inclusion de certains motifs). Nous introdui-
sons une contrainte globale, permettant d’assurer que
les codes générés sont bien canoniques, et donc d’éviter
d’énumérer des graphes isomorphes. Nous introduisons
également des modèles CP permettant de contraindre65

les graphes énumérés à contenir des motifs donnés.
Nous avons comparé les temps de notre approche

(notée CCode) avec ceux de l’approche de [2] (notée
BenzAI), basée également sur la programmation par
contraintes, mais n’utilisant pas de codes canoniques70

pour représenter les graphes. Nous donnons dans la
table 1 les résultats pour deux BGP : BGP3 (resp.
BGP4) vise à énumérer tous les graphes hexagonaux
contenant un motif donné (resp. deux motifs donnés).
Les motifs donnés sont les mêmes que ceux de [2]. Nous75

constatons que notre approche est toujours plus rapide.
Quand n = 9, elle est 78 (resp. 136) fois plus rapide
que BenzAI pour BGP3 (resp. BGP4). Quand n = 10,
BenzAI ne résout aucune des 8 (resp. 36) instances
de BGP3 (resp. BGP4) dans la limite de temps d’une80

heure tandis que CCode ne met jamais plus de 71s.
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