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1 Introducao

O uso da matematica em outros ramos do conhecimento como ferra-
menta impar para a solu¢ao de problemas € flagrante, nao s6 nas pa-
ginas da historia da ciéncia, como também nos mais recentes e atuais
projetos, descobertas, aplicacdes e desenvolvimento da pesquisa cién-
tifica. Fisica, Engenharia e até Biologia sao alguns setores em que a
Matematica € usada em suas Orbitas de atividades, existindo na litera-
tura diversos textos e livros que ressaltam e refor¢cam tal fato.

Mais recentemente, uma técnica com forte apelo a Topologia tem se
mostrado muito eficiente na solu¢cao do problema de determinar as rela-
¢Oes entre estrtuturas moleculares e propriedades quimicas e, também,
fisicas e biologicas. Esta se chama Topologia Molecular, a qual € em-
pregada, por exemplo, no estudos de propriedades fisico-quimicas de
certos compostos organicos utilizando indices associados as proprieda-
des de conectividade de suas moléculas.

Na industria quimica e farmacéutica, onde se busca novos compostos
com determinadas propriedades, a Topologia Molecular tem sido usada
como instrumento para indicar de maneira prévia as potencialidades de
uma molécula em manifestar as propriedades requeridas. Assim, o que
¢ feito na pratica € a predi¢do das propriedades de uma molécula an-
tes mesmo de sintetiza-la o que, de fato, constitui grande economia
de recursos financeiros e agilidade quanto ao tempo gasto em todo o
Processo.

Neste trabalho, veremos como a Matematica atua junto a Topologia
Molecular.

2 Teoria de Grafos

I. Grafo: um grafo G consiste de um conjunto finito V' (G) de vértices
acrescido de um conjunto £((G) de pares (ndo-ordenados) de vértices,
chamados de arestas. Dada uma aresta |u, v] € F(G), os vértices u e v
sao ditos adjacentes.

V(G) = {A,B,C,D,E,F,G}

E(G) ={ [A.B].[B,C].[B,D],[C.E],[D,EL[E,FL[E,G] }

®

N vn V(G) = {K,LLM,N,O,P}

M

T E(G) = { [K,L],[L,M],[M,N],[M,O],[M,P] }
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II. Grau: o grau n(v) de um vértice v é o nimero de arestas que
incidem nele.

III. Caminho: um caminho de um grafo G é uma sequéncia alternada
de vértices e arestas, comec¢ando e terminando com vértices. O numero
de arestas em um caminho € dito comprimento.

IV. Distancia: a distdncia d(u,v) entre os vértices u € v € 0 compri-
mento do menor caminho que os une.

V. Matrizes de Distancias e Adjacéncias: seja G um grafo.
Atribuindo-se a cada um dos seus vértices um numero natural entre
1 e n (onde n é o nimero de vértices de ), sem repeticao, a Matriz de
Distdncias de G é a matriz M 4(G) = [d(i, j)|nxn.

Ja a Matriz de Adjacéncias de G, My(G) = |a;;]nxn, € definida pela
regra: a;; = 1, se ¢ e 7 sdo adjacentes e a;; = (), caso contrario.
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V. Automorfismo de Grafos: um automorfismo de um grafo G é uma
bijecdo ¢ : V(G) — V((G) que preserva adjacéncias, ou seja,

p(u), p(v)] € E(G) <= [u,v] € E(G).

O conjunto de todos os automorfismos de um grafo G, munido da ope-
racao composicao de fungdes, constitur um grupo, o qual € chamado de
Grupo de Automorfismos do grafo G.

3 Topologia Molecular

O grafo que nos mostra como os atomos estao ligados em um com-
posto € chamado de Grafo Molecular.
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Vitamina C

Os Indices Topologicos sao utilizados para analisar correlagdes en-
tre a conectividade da molécula e suas propriedades fisicas, quimicas e
bioldgicas. Dado um grafo 7, alguns desses indices sdo:

I fndice de Randié:  "x(G)= Y (n(u)n(v)) 2.

u,v|eE(G)

11. . Indices de Carga: A cada elemento quimico (), definimos a sua
eletronegatividade relativa por

RelT(@Q) =22 (<DQ) - 7(0)),

onde el =)(Q) e el7)(C) sdo, respectivamente, a eletronegatividade do
elemento () e do atomo de Carbono (C').

Dado um grafo molecular (G, a sua Matriz de Adjacéncias Mo-
dificada, denotada por MY (G) = a; ;| é obtida substituindo-se os
elementos da diagonal principal de M (G) pela correspondente eletro-
negatividade do dtomo, ou seja: a; ; = Re™ (i). A Matriz Intermedia-
ria, M;,;(@), é obtida pelo produto M,,;(G) = MY (G) x MA(G),
onde M*(G) = [d(3, j)Q}nxn ¢ a matriz cujos elementos sdo os qua-
drados das distancias. Finalmente, a Matriz de Transferéncia de

Carga ¢ definida como M(G) = M (G) — (M (G)L.
) n—1 n
[1I. Indice de Galvez: GY =3 3 |Cunldi(u,v).
u=1 v=u+1

onde (', , corresponde a um elemento arbitrario de My(G) e o nu-
mero d;.(u, v) € definido pela seguinte regra: dj.(u,v) = 0 se d(u,v) #
ked(u,v) =1sed(u,v) = k. Outro indice de carga, J) , é definido
G

n—1-

TV
por: J; =

3.1 Exemplo e calculos

Dado o grafo G do acido ascorbico (vitamina C) e sua respectiva ma-
triz de adjacéncias, conforme supracitado. Vamos calcular a seguir o
indice de Randic:

Como temos a equacao (II.), calculemos:
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_ 1 1 8 242 2
e f(e19) = (deg 'dﬂﬂz)T1= (2-4)7 = V- §= ‘5/_= V:
e f(eas) = (dego - degg]:?l = (4. 4}:2l = ﬁ =£
o fleag) = (dﬁgz'dﬂ’ﬂsﬁl= (4-2)7 = ;g= f= 2f= f
o flesg) = (degs-deg)¥ = (4-1)7 =—=—3
* flezs) = (degs - dﬂﬂaﬁl = (4-4)7 = \/—11—5 = %
T @)1
* f(es6) = (degs - degg)® = (4-1)2 Ji 3
o f(es) = (degs - degr) T = (4-3)F = Jll_?: VE=4§= Vf
e f(ers) = (degy - degs)? = (3-2)7 = V];-'E = ﬁ
o) — . L a1 _ V6
e f(erg) = (degy - degg)® = (3-2)2 7 5\/_
_ N 1 3
o fleo10) = (dego - deguo) ¥ = (3- )T = 7= =
_ N 1 6
o f(eg11) = (degg - dEQm]'Tl = (3- 2}?1 v V;_
o fle11,19) = (degyy - degpp)T = (2-1)7 = VL@ = \/TE

Como o indice de Randic € dado pela equacao (I.), calculemos:

V2 1 1 V3 V6
9. Ve 9.t g Y2 g VO
Xr(G) g ey teg e

= 0.707106781+0.5+141.154700538+1.224744871 = x p(G) = 4.58655219

4 Aplicacoes

Nesta secdao, como aplicacdo da Topologia Molecular vamos apresen-
tar os resultados do trabalho (Galvez, [1]), onde os indices topologicos
foram utilizados na determinacao de uma equacao que corelaciona o
momento dipolo molecular de um conjunto de hidrocarbonetos.

Num primeiro momento, foram calculados os indices topoldgicos de
um banco de moléculas do tipo hidrocarboneto. Os indices de cada
molécula aparecem descritos na tabela seguinte (ver Galvez,[1]).
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Molecule N Gy Ga Gy Gy Gy Ji Jo Jy Jy Jg
3 3 05000 0.0000 00000 0.0000 00000 02500 0.0000 0.0000 0.0000 O0.0000
4 4 05000 02222 0.0000 00000 00000 01667 0.0741 0.0000 0.0000 O0.0000
2M3 4 15000 0.0000 0.0000 00000 00000 05000 0.0000 0.0000 O0.0000 O0.0000
5 5 05000 02222 01250 0.0000 0.0000 01250 0.0556 0.0313 0.0000 0.0000
2MA4 3 1500 04444 0.0000 0.0000 00000 0370 01111 0.0000 O0.0000 0.0000
22MM3 5 3.0000 0.0000 0.0000 00000 0.0000 07500 0.0000 0.0000 O0.0000 O0.0000
6 6 05000 02222 01250 0.0800 0.0000 01000 0.0444 0.0250 0.0160 0.0000
2M5 6 1.5000 0.4444 02500 0.0000 0.0000 03000 O0.0889 0.0500 0.0000 O0.0000
M5 6 15000 06667 01250 0.0000 00000 03000 01333 0.0250 0.0000 0.0000
22MM4 6 3.0000 0667 0.0000 00000 0.0000 06000 0.1333 0.0000 O0.0000 O0.0000
23IMM4 6 2.0000 0.8389 0.0000 0.0000 0.0000 04000 01778 0.0000 0.0000 O0.0000
T 7 05000 02222 01250 0.0800 0.0556 0.0833 0.0370 0.0208 0.0133 0.0093
2M6 7 1.5000 0.4444 02500 01600 0.0000 02500 0.0741 0.0417 0.0267 0.0000
M6 7 1500 06667 02500 00800 0.0000 02500 O0.1111 0.0417 00133 0.0000
JE5 7 1.5000 06667 03750 0.0000 0.0000 02500 0.1111 0.0625 0.0000 0.0000
22MM5 7 3.0000 06667 03750 00000 0.0000 05000 O0.1111 0.0625 0.0000 O0.0000
23IMM5 7 20000 11111 02500 00000 00000 03333 0.1852 0.0417 0.0000 0.0000
24MM5 T 25000 04444 05000 00000 00000 04167 00741 0.0833 0.0000 0.0000
JIMMS5 7T 3000 11111 01250 0.0000 0.0000 05000 0.1852 0.0208 0.0000 0.0000
233MM4 7 35000 1.3333 0.0000 0.0000 00000 05833 02222 0.000 0.0000 0.0000
8 8 05000 02222 01250 0.0800 00556 00714 0.0317 0.0179 0.0114 0.0079
M7 8 1500 04444 02500 1.600 01111 02143 0.0635 0.0357 0.0229 0.0159
M7 8 1.5000 06667 02500 01600 00556 02143 0.0952 0.0357 00229 0.079
AMT 8 15000 06667 03750 0.0800 00556 02143 0.0952 0.0536 0.0114 0.0079
JE6 8 1.5000 06667 03750 01600 0.0000 02143 0.0952 0.0536 0.0229 0.0000
22MM6 & 30000 06667 03750 02400 00000 04286 00952 00536 0.0343 0.0000
2IMM6 &  2.0000 11111 03750 0.1600 0.0000 02857 0.1587 0.536 0.0229 0.0000
25MM6E & 25000 06667 02500 03200 00000 03571 00952 00357 0.0457 0.0000
2M3ES & 20000 11111 06250 00000 0.0000 02857 0.1587 0.0803 0.0000 0.0000
223MMM5 B 3500 1.5556 03750 0.0000 0.0000 05000 02222 00536 0.0000 0.0000
234MMM5 8 2500 1.3333 05000 0.0000 00000 03571 01905 0.0714 0.0000 0.0000
9 9 05000 02222 01250 0.0800 00556 00625 0.0278 0.0156 0.0100 0.0069
4MS 9 1.5000 06667 03750 01600 O0.0556 01875 0.0833 0.0469 0.0200 0.0069
235MMM6e 9 3.0000 1.1111 05000 03200 00000 0370 01389 00625 0.0400 0.0000
24MM3ES 9 25000 1.3333 1.0000 0.0000 00000 03125 01667 0.1250 0.0000 0.0000
J3EES 9 3.0000 1.3333 07500 0.0000 00000 0370 01667 0.0935 O0.0000 0.0000
2234M5 9 4.0000 17778 0.7500 0.0000 0.0000 05000 02222 0.0938 0.0000 O0.0000
224MM6 9 4.0000 0.83889 0.7500 02400 0.0000 05000 01111 0.093% 0.0030 0.0000
10 10 0.5000 02222 01250 0.0800 00556 0.0556 0.0247 0.0139 0.0089 0.0062

De posse dos indices topologicos, os autores aplicaram regressao li-
near e obtiveram equacoes que corelacionam o momento dipolo mole-
cular 1, conforme apresentado na tabela a seguir (ver Galvez,[1]):

Var. FEquation

1 p=0200+2535- 1

2 p=0116+0.203- J; + 2.149- J5

3 p=0078 —0.129. Gy + 0569 - Gy + 2.791 - J»

4 p=0068 —0.181.-Gy+1.380. G4+ 0958 - J5 + 0.103 - Jy

5 p=—0053-0139 -G53+ 0318 J; + 0.858 - J; + 1.840 . J3 + 7.212 . J,

6 p=—-0037-0179-G; —0.134-G3 +1.365.- Gy +0.789 - J; + 0.820. J5 + 2.421 - Jq
7

p=—0.185—-0043-N - 0230-G; — 0.163- Gz + 1.380 - G4 + 0.917 - J; + 0.875 - J5 +2.392 . Jy

Em seguida, elegendo uma das equagdes obtidas, fo1 possivel aplica-
las a um grupo de hidrocarbonetos para a obtencao do momento dipolo
de cada uma delas. A equacdo escolhida foi a equacdo (6) da tabela
acima, considerando: n = 30; r = 0.941; SD = 0.107; F = 28;
p < 0.001.

Na tabela a seguir (ver Galvéz,[1]) estdo apresentados os valores ob-
tidos pela equacdo. Também € possivel observar a comparacdao dos
valores obtidos com o valor conhecido na literatura. Observa-se que
em geral que o valor residual € bem pequeno o que indica a precisdo da
equacao obtida.

Compound Observed Calculated Residual

1, I-dimethylbutyne 0,66 0,71 0,05
propene 0.36 0.4 -0.,03
acetylene 0 -0.04 0,04
ethylbenzene 0,59 0,6 -0,02
toluene 0,36 0,42 -0,06
propane 0,08 0,07 0,01
butane 0,04 0,04 0
2 2-dimethylpropane 0 0,02 -0,02
cyclopropene 0,45 0,39 0,06
ProPYne 0,78 0,73 0,05
propadiene 0 0,18 -0,18
cyclopropane 0 -0,04 0,04
cyclobutene 0,13 0,28 -0.15
I-butyne 0.8 0,76 0,04
1,2-butadiene 0.4 0,45 -0,05
1,3-butadiene 0 0,22 -0,22
1-butene 0,34 0,38 -0,04
2-methylpropene 0.5 0.41 0,09
2-methylpropane 0,13 0,09 0,04
1,3-cyclopentadiene 0.42 0,22 0.2
cyclopentene 0.2 0,15 0,05
1-pentine 0,81 (0,82 -0,01
2-methyl-1,3-butadiene 0,25 0,33 -0,08
2-methylbutane 0,13 0,02 0.11
benzene 0 0,12 -0,12
1,3-cyclohexadiene 0,44 0,31 0,13
hexine 0,83 0,72 0,11
1,3,5-cycloheptatriene 0,25 0.15 0.1
o-xylene 0,62 0.64 -0,02

5 Conclusoes

Concluimos, entdo, que a Topologia Molecular se faz importante
quando se pretende analisar propriedades moleculares e, a elas, rela-
cionar outras propriedades, equacdes e indices topologicos que a des-
crevam de maneira a otimizar todo o processo de estudo.
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