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摘要：在化学结构图中，拐点信息异常重要，如果能对化学结构的拐点进行有效的判别，就可使化学键信息提取的

有效性得到很大改善。本研究通过对化学结构的图形分析及特征总结，权衡了 Ｈｏｕｇｈ变换等提取方法的优势和
不足，发现了结构图边缘点偏移值的变化具有很强的规律性，其对图形拐点的提取以及化学键键型的判断有着重

要作用。基于以上分析，提出了利用化学结构图偏移值变化的规律性进行化学键信息提取的方法。为了论证算

法的有效性，实验时选取了１００幅化学结构图，对１００幅图形的化学键信息进行了提取并进行了统计分析，得出化
学键信息的正确提取率为７３８３％，从而通过实验数据证实了算法的可行性。
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０　引言

随着电子技术的发展，计算机在化学信息处理

方面的重要性也日益突出［１５］。在化学信息学［６］

中，化学结构是最直观的具有代表性的信息之一，它

能形象地反映物质分子内部各元素原子的秩序，也

是人们认识和掌握物质化学性质和化学反应规律的

基础。面对化学领域大量的信息处理，如何使用计

算机信息处理的优势已是当下的研究热点，而解决

此问题首先需考虑的就是化学结构在计算机内怎样

表述［７１４］的问题，其表述形式的优劣将直接影响实

际应用中信息获取的好坏。

目前，已有的化学结构计算机编码方式有：线性
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码、碎片码、连接表、拓扑码等，这些方法各有优点和

局限性。但就建立化学结构信息系统、实现各种信

息检索功能而言，真正适合于计算机的化学结构编

码方式是其中的连接表。

为了满足人们对物质表述直观性的视觉需求，

常见的化学结构都是一些静态图的表述形式，而信

息处理时，计算机并不能自动获取静态图中的化学

信息。所以，在信息提取前，需对化学结构的计算机

表述形式加以转化，从而使计算机能读懂图中所含

有的信息，才能实现对信息的有效提取。未解决上

述问题，本研究对化学结构图特点进行了深入分析，

在分析所得出的图形特点基础上，以图像处理的视

角，实现计算机自动提取图中所含有的化学键信息

的目标。

１　化学分子结构

本研究的对象是有机化合物的二维结构，见图

１。相应的化学键是有机物的共价键。在有机化学
中，由σ键、π键、δ键３种电子云重叠方式所形成
的常见化学键有：单键，双键，三键，大π键，见图２。
分析可知：如果单纯从图像角度解释化学结构图的

图形特点，就是一幅幅由直线段、字母、数字按规律

拼接而成的规则图形，且图像中通常都存在一类特

殊的点，此类点不同于一般像素点，对化学键类型的

判断有着重要作用，这些有着重要作用的特殊点一

般是线与线的交点、单条线段的末端点。此类点有

序地分布在各类化学键上，对计算机化学键信息的

正确提取有着重要作用。

图１　化学结构二维拓扑图
Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｔｗｏｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌｇｒａｐｈｏｆ

ｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅ

图２　常见化学键
Ｆｉｇ．２　Ｃｏｍｍｏｎｃｈｅｍｉｃａｌｂｏｎｄｓ

　　基于对图形的认识，本研究在算法设计过程中，

通过函数的构建与调用将此类点从化学结构图中筛

选出来。在重要点筛选完后，再使用针对化学结构

图形状特点而设计的边缘线段提取法［１５］，最终实现

对图中化学键信息的有效提取。

２　化学键信息的提取

２１　已有直线提取方法
由于直线是分析图像的重要基元，所以直线提

取［１６１８］的方法也是人们一直关注的焦点。迄今为

止，较经典的直线提取算法主要分为两类。一类是

相位编组法［１９］，此类算法以边缘相位作为像素点编

组的依据，能检测出对比度较弱的灰度变化，同时，

由于拟合时的支持域来自邻近边缘点，所以此类方

法直线定位准确。不过，也因邻域点的使用，相位编

组法容易产生断裂的短线段。另一类是经典Ｈｏｕｇｈ
变换及几种 Ｈｏｕｇｈ变换改进算法：ＲＨＴ、ＰＨＴ以及
ＭＨＴ等。Ｈｏｕｇｈ变换［２０２５］是一种以全局统计特性

为主要依据的直线提取法，利用图像空间共线的点

与参数空间相交直线之间的对应关系进行直线的检

测。在检测过程中，Ｈｏｕｇｈ变换将直线上的点向参
数空间的对应位置映射并进行累计投票，然后对参

数空间投票的累计结果进行峰值的搜索以获取直线

参数。Ｈｏｕｇｈ变换的优点有：抗噪能力强，能很好的
消除随机噪声的影响，检测时受中间断点的干扰较

少，因此不需边缘点的预先连接。不足之处则主要

是：Ｈｏｕｇｈ变换需要的参数存储空间较大，所需的运
算时间也较长。如：在对化学结构图直线段提取时，

Ｈｏｕｇｈ变换就经常会出现如下情形：①参数多，难以
设置；②容易漏检；③细化后，有伪线段生成；其化
学结构直线提取结果如图３所示。

图３　Ｈｏｕｇｈ变换的直线提取结果
Ｆｉｇ．３　ＴｈｅＨｏｕｇｈｔｒａｎｓｆｏｒｍｒｅｓｕｌｔｓｏｆｌｉｎｅｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ

　　图３中的星点和小方框表示化学结构图边缘的
线段分割点。由图３可知，Ｈｏｕｇｈ变换提取线段时，
产生了许多错误的边缘分割点。所以，在研究提取

化学结构图线段的过程中，本研究权衡了已有直线

提取法的优势和不足，力求在提取线段时，能够把误

差控制在最小范围内，以使出现的偏差不会对化学
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键类型的判断造成影响。所以，本算法在直线段提

取时，根据化学结构图的自身特点，从筛选对键类型

的判定起决定性作用的点入手，简言之，也就是首先

把图中的交点、末端点筛选出来，因此类点信息可有

效预防边缘分割时伪线段的生成，也为最终判定化

学键类型时，对线段端点的定性提供了信息依据。

本研究在边缘分割点也即拐点的确定时，利用了边

缘上各点偏移值变化的渐进和有序性，通过对边缘

点偏移值大小的计算与比较，取其中最大值与设定

的阈值比较大小，从而最终对此最大值点是否为所

在边缘的拐点做出判定，以实现对化学结构图线段

的正确提取。最后，本研究综合所有的点信息和线

段信息，结合基本的数学运算，最终，对结构图中所

有的化学键类型做出判定，从而达到对化学结构图

中的化学键信息的综合而有效的提取。

２．２　化学键信息提取主要过程
２．２．１　化学结构图中重要点的识别

化学结构图中重要点的识别需调用两个Ｍａｔｌａｂ
库函数，即Ｍａｋｅｌｕｔ函数和 Ａｐｐｌｙｌｕｔ函数，还需构建
两个句柄函数，即交点的判断函数和末端点的判断

函数，通过上述自带函数和构建函数的适时调用，得

出重要点信息查找表，最终筛选出结构图中所有符

合要求的点。

（１）Ｍａｋｅｌｕｔ函数
Ｍａｋｅｌｕｔ函数的调用格式：ＬＵＴ＝Ｍａｋｅｌｕｔ（ｆｕｎ，

ｎ），参数 ｆｕｎ表示函数句柄，ｎ表示领域，通常为２
或３，调用Ｍａｋｅｌｕｔ函数主要是为了构建查找表。

（２）Ａｐｐｌｙｌｕｔ函数
Ａｐｐｌｙｌｕｔ函数的调用格式：Ａ＝Ａｐｐｌｙｌｕｔ（ＢＷ，

ＬＵＴ），参量ＬＵＴ即为Ｍａｋｅｌｕｔ函数构建的查询表，
一般为１６或５１２元素的向量，ＢＷ是供查询的二值
图像，Ａｐｐｌｙｌｕｔ函数主要是通过 Ｍａｋｅｌｕｔ函数提供
的查询表，对二值图像ＢＷ进行２×２或３×３一系
列的邻域计算，从而筛选出符合要求的重要点。

本研究使用Ｍａｔｌａｂ的Ｍａｋｅｌｕｔ函数返回的是一
张名为ｌｏｏｋｕｐ的查询表，将其参数传递给 Ａｐｐｌｙｌｕｔ
函数，通过它在图像的３×３领域内筛选符合要求的
交点、末端点信息。而查询表的构建关键是取决于

Ｍａｋｅｌｕｔ中第一个参数 ｆｕｎ即函数句柄的设计。交
点、末端点函数句柄的构建思想介绍如下：

① 交点函数（Ｊｕｎｃｔｉｏｎ）　交点的判断是通过遍
历３×３领域中心像素点的所有周围像素点，累计其
相邻点的像素值发生（０，１）跳变的次数，其计算方
法是通过逐个相减周围点的像素值，取其绝对值的

累加和，若所得值为６或者８，则此中心像素点即是

交点；

② 末端点函数（Ｅｎｄｉｎｇ）　末端点的判断也是
通过遍历３×３领域中心像素点的所有邻近点，累
计其相邻点像素值发生（０，１）跳变的次数，其计算方
法同样是逐个相减周围点的像素值取其绝对值的累

加和，若所得值为２，则此中心像素点就为末端点。
化学结构图中的交点和末端点筛选过程如图４。

图４　交点、末端点的筛选流程图
Ｆｉｇ．４　Ｔｈｅｆｌｏｗｃｈａｒｔｏｆｉｎｔｅｒｓｅｃｔｉｏｎｐｏｉｎｔｓａｎｄ

ｅｎｄｐｏｉｎｔｓｓｃｒｅｅｎｉｎｇ

　　最后通过调用 Ｆｉｎｄ函数得出所有交点和末端
点的行列坐标，并用不同的形状标出，如图５所示。
圆点即为交点，方框即为末端点。

图５　交点和末端点的示意图
Ｆｉｇ．５　Ｔｈｅｄｉａｇｒａｍｏｆｉｎｔｅｒｓｅｃｔｉｏｎｐｏｉｎｔｓａｎｄｅｎｄｐｏｉｎｔｓ

２２．２　化学键中直线段的提取
由以上分析可知，边缘上线段分割点的确定主

要是通过边缘拐点的判别进行的。而判别边缘拐点

时，首先需要将边缘各点的偏移值计算出来，也即计

算点到点所在边缘的端点连线的距离。得出边缘点

偏移值后，通过比较其偏移值大小，取其中的最大

值，将此最大值再次与设定的阈值比较大小，若其值

在阈值之上，则此点即为边缘的线段分割点。

在边缘的线段分割中，边缘点偏移值 ｄ的计算
方法如下：

假设平面上存在两点Ｐ１（ｘ１，ｙ１）和 Ｐ２（ｘ２，ｙ２），
则连接Ｐ１和Ｐ２两点的直线ｌ方程可表示为
ｘ（ｙ１－ｙ２）＋ｙ（ｘ２－ｘ１）＋ｙ２ｘ１－ｙ１ｘ２＝０，

（１）
则任意点ｐ（ｘ，ｙ）到直线ｌ的距离ｄ可表示为

ｄ＝ｄ′Ｄ， （２）
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Ｄ＝ｓｑｒｔ（（ｙ２－ｙ１）^２＋（ｘ２－ｘ１）^２）， （３）
ｄ′＝ａｂｓ（ｘ（ｙ１－ｙ２）＋ｙ（ｘ２－ｘ１）＋

ｙ２ｘ１－ｙ１ｘ２）， （４）
其中，Ｐ１和 Ｐ２对应于被分割边缘的两端点。由式
（３）和式（４）可知，因标准差 Ｄ位置的特殊性，其取
值不得为０，即所分割边缘不能为环状，所以，在计
算环状边缘点的偏移值时，本研究将环状边缘上各

点到起点的欧氏距离作为此点的偏移值，并设标准

差Ｄ＝１，使标准差Ｄ得以通用。其具体表述如下：
设起点为Ｐ１（ｘ１，ｙ１），所求点为 Ｐ（ｘ，ｙ），则偏

移值ｄ为

ｄ＝ｄ′Ｄ， （５）

ｄ′＝ｓｑｒｔ（（ｘ－ｘ１）^２＋（ｙ－ｙ１）^２）， （６）
其中Ｐ１即为边缘的起始点，Ｐ２即为边缘上欲求偏
移值的点。

由于设定的阈值因边缘而异，所以上述的偏移

值计算方式，不会影响边缘拐点的正确判断，也使标

准差的使用具有了一般性。

边缘拐点判别步骤如下：

（１）遍历化学结构图像，将跟踪后的边缘编号，并
将边缘跟踪结果存储在名为ｅｄｇｅｌｉｓｔ的元胞数组中；

（２）按编号依次取出ｅｄｇｅｌｉｓｔ中的各边缘点，计
算出边缘点的偏移值，取其中最大的偏移值 Ｍａｘ
ｌｉｎｄｅｖ，比较Ｍａｘｌｉｎｄｅｖ与设定阈值ｔｏｌ的大小；

（３）若 Ｍａｘｌｉｎｄｅｖ≥ｔｏｌ，改变边缘的终点索引
值，即将边缘上最大偏移值点的索引值赋给所在边

缘的终点索引值ｌｓｔ，赋值完后，继续检测剩余的点；
（４）在二次采样点时，将偏移值小于ｔｏｌ的边缘

点存储在名为 ｓｅｇｌｉｓｔ的元胞数组中，此元胞数组的
存储格式与边缘存储时的 ｅｄｇｅｌｉｓｔ元胞数组相同，
其直线段提取流程如图６。

图６　化学结构直线段提取流程图
Ｆｉｇ．６　Ｔｈｅｄｉａｇｒａｍｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｌｉｎｅｓｅｇｍｅｎｔｓｅｘｔｒａｃｔｉｏｎ

　　通过以上一系列的信息提取，图中重要的点、线
信息都被提取出来，存储至各自的数组中。接着，调

用这些信息，进行简单的数学运算，就可以得到比较

全面的化学键信息：如通过线段斜率的计算即可判

断图中是否存在单键，双键，三键；如有端点重合的

信息，继续搜索与之相关的交点和线段信息，推知大

π键（苯环）的存在与否。而且，其中的交点信息还
隐含着未标注的ＣＨｎ中的ｎ的数值大小，即为４减
去相交的线段数。

通过实验检测发现，本研究对化学结构图具有

良好的提取效果，能有效减少化学结构图边缘断裂

点的误判，伪线段的产生，提高线段端点性质判断的

准确率，使提取出的化学键信息更具说服力。

３　实验

实验时，本研究选取了 １００幅有机化合物的
ＢＭＰ图像，用论文算法对这１００幅图的化学键进行
了提取。为了测试算法在化学结构图直线提取上的

性能，本研究选取了其中的 １５幅，用本算法和
Ｈｏｕｇｈ变换对这１５幅图中的线段进行了提取，其实
验数据如表１。表１中１５幅图形的直线总数为５６０
条，本研究算法的直线提取正确率为 ８５３７％，
Ｈｏｕｇｈ变换的直线提取正确率为４５８９％，本研究
算法正确率较高的原因如下：本研究算法的针对性

强；Ｈｏｕｇｈ变换的经典决定了其面向性较广，所以，
在一些规则性很强的领域问题处理方面，Ｈｏｕｇｈ变
换就会出现相对本研究算法这类具有针对性的直线

提取法的提取图形直线段正确率偏低。Ｈｏｕｇｈ变换
运行速度比本研究算法慢，原因有二：（１）参数设置
多；（２）本算法的设计避免了图形空间到参数空间
的映射，及后续的投票累计，峰值选取等工作。

表１　Ｈｏｕｇｈ变换与本研究算法直线提取统计表
Ｔａｂｌｅ１　ＴｈｅｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆＨｏｕｇｈｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎａｎｄ

ｔｈｅａｌｇｏｒｉｔｈｍｏｆｅｘｔｒａｃｔｉｎｇｓｔｒａｉｇｈｔｌｉｎｅｓ
本研究算法 Ｈｏｕｇｈ变换

检测的总的直线数／条 ５６０ ５６０
正确数目 ４７９ ２５７
正确率／％ ８５３７ ４５８９
运行时间／ｓ １７８００４ ３８１００９

　　表２是１００幅化学图形重要点筛选结果统计
表，１００幅图形末端点、交点、拐点、线段端点各类点
的平均正确识别率依次为 ７３１％、７９９％、７７２％
和７１７％。由于１００幅图形的各图形间复杂度相
差不大，所以本研究计算各类点平均正确识别率时，
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选取了图形各类重要点识别率区间的中间值，用各

区间中值乘以此区间对应的图形个数，将所得值再

除以图形总数１００作为各类重要点的平均正确识别
率。表２重要点的筛选归结于 Ｍａｔｌａｂ两个自带函
数Ｍａｋｅｌｕｔ、Ａｐｐｌｙｌｕｔ的调用和 Ｍａｋｅｌｕｔ句柄函数：
ｊｕｎｃｔｉｏｎ交点函数、ｅｎｄｉｎｇ末端点函数的构建，通过
返回查找表ｌｏｏｋｕｐ并对查找表ｌｏｏｋｕｐ的适时调用，
实现图像重要点的筛选，其中，查找表 ｌｏｏｋｕｐ的构
建决定了最终的点筛选效果。表３则是在对１００幅
图像直线和点提取的基础上，对这１００幅图的化学
键键型的判断，其各类键型平均判定准确率的换算

同表２各类重要点平均识别正确率的计算。表３各
类键型：单键、双键、三键以及大 π键判定准确率分
别为：７１７％、７３２％、７７２％和 ７３２％，键型判定
准确率总的平均值为７３８３％。表３主要是调用已
提取出的点、线信息，结合向量化及对已有直线信息

斜率的换算，达到对化学结构图常见化学键键型判

定的目的。由以上分析可知本算法的特点如下：

（１）针对性强；（２）参数设置少；（３）避免了经典直
线提取时所需的空间映射各项工作；（４）主次性强，
先提取重要点，使得后续的直线提取与线段端点的

定性都有据可循。不过，本算法仍需进一步提高化

学键提取时信息的准确性，所以在各边缘拐点即线

段分割点确定时，阈值选取的方法仍需进一步研究。

表２　化学结构图中重要点识别结果统计表
Ｔａｂｌｅ２　Ｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｐｏｉｎｔｓｒｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆ

ｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄｉａｇｒａｍｓ

识别率
图像幅数

（末端点）

图像幅数

（交点）

图像幅数

（拐点数）

图像幅数

（线段端点）

８０％以上 ４２ ４０ ３８ ３６
７０％～８０％ １４ １５ １７ １９
６０％～７０％ ３３ ３５ ３２ ３３
６０％以下 １１ １０ １３ １２

表３　化学键判定结果统计表
Ｔａｂｌｅ３　Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｃｈｅｍｉｃａｌｂｏｎｄｓｊｕｄｇｍｅｎｔ

识别率
图像幅数

（直线识别）

图像幅数

（单键）

图像幅数

（双键）

图像幅数

（三键）

图像幅数

（大π键）

８０％以上 ４０ ３８ ３６ ３９ ４１
７０％～８０％ １６ １４ １５ １８ １８
６０％～７０％ ３４ ３６ ３９ ３８ ３０
６０％以下 １０ １２ １４ １３ １１

４　结语

本研究使用图像处理技术，结合化学结构图的

自身特点，以实现计算机对化学键信息的自动提取

为目标，设计了一种根据化学结构图各边缘点偏移

度变化的有序和规律性，达到对化学结构图边缘拐

点判别的目的。另外，为了尽量避免已有直线提取

法的缺陷，增强化学结构图边缘线段信息提取的可

靠性。在算法实现上，本研究首先就图中的重要点

进行了筛选，以确保后续的化学结构的拐点判别和

化学键类型判定达到有据可循，也使得信息提取的

有效性得到了改善。

需指出的是，本算法在拐点判别时，因多次阈值

的选取，使信息提取准确率未达到预期值，所以在今

后的工作中还需在缩减误差上做出更大的努力。此

外，本方法面向的图像对象也存在一定的局限性，针

对的都是化学结构这种规则性很强的图形，而对于

那种不规则或者结构不确定的一般图像，本算法在

信息提取方面的有效性还得不到保证。所以，本研

究也将为进一步实现算法的一般性做出努力。
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