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1 Introdução

O uso da matemática em outros ramos do conhecimento como ferra-
menta ímpar para a solução de problemas é flagrante, não só nas pá-
ginas da história da ciência, como também nos mais recentes e atuais
projetos, descobertas, aplicações e desenvolvimento da pesquisa ciên-
tífica. Física, Engenharia e até Biologia são alguns setores em que a
Matemática é usada em suas órbitas de atividades, existindo na litera-
tura diversos textos e livros que ressaltam e reforçam tal fato.

Mais recentemente, uma técnica com forte apelo à Topologia tem se
mostrado muito eficiente na solução do problema de determinar as rela-
ções entre estrtuturas moleculares e propriedades químicas e, também,
físicas e biológicas. Esta se chama Topologia Molecular, a qual é em-
pregada, por exemplo, no estudos de propriedades físico-químicas de
certos compostos orgânicos utilizando índices associados às proprieda-
des de conectividade de suas moléculas.

Na indústria química e farmacêutica, 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
é feito na prática é a predição das propriedades de uma molécula an-
tes mesmo de sintetizá-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 Matemática atua junto à Topologia
Molecular.

2 Teoria de Grafos

I. Grafo: um grafoG consiste de um conjunto finito V (G) de vértices
acrescido de um conjunto E(G) de pares (não-ordenados) de vértices,
chamados de arestas. Dada uma aresta [u, v] ∈ E(G), os vértices u e v
são ditos adjacentes.

II. Grau: o grau η(v) de um vértice v é o número de arestas que
incidem nele.

III. Caminho: um caminho de um grafoG é uma sequência alternada
de vértices e arestas, começando e terminando com vértices. O número
de arestas em um caminho é dito comprimento.

IV. Distância: a distância d(u, v) entre os vértices u e v é o compri-
mento do menor caminho que os une.

V. Matrizes de Distâncias e Adjacências: seja G um grafo.
Atribuindo-se a cada um dos seus vértices um número natural entre
1 e n (onde n é o número de vértices de G), sem repetição, a Matriz de
Distâncias de G é a matrizMd(G) = [d(i, j)]n×n.

Já a Matriz de Adjacências de G,Ma(G) = [aij]n×n, é definida pela
regra: aij = 1, se i e j são adjacentes e aij = 0, caso contrário.

V. Automorfismo de Grafos: um automorfismo de um grafo G é uma
bijeção ϕ : V (G)→ V (G) que preserva adjacências, ou seja,

[ϕ(u), ϕ(v)] ∈ E(G)⇐⇒ [u, v] ∈ E(G).

O conjunto de todos os automorfismos de um grafo G, munido da ope-
ração composição de funções, constitui um grupo, o qual é chamado de
Grupo de Automorfismos do grafo G.

3 Topologia Molecular

O grafo que nos mostra como os átomos estão ligados em um com-
posto é chamado de Grafo Molecular.

Os Índices Topológicos são utilizados para analisar correlações en-
tre a conectividade da molécula e suas propriedades físicas, químicas e
biológicas. Dado um grafo G, alguns desses índices são:

I. Índice de Randić: Rχ(G) =
∑

[u,v]∈E(G)
(η(u)η(v))−

1
2.

II. . Índices de Carga: A cada elemento químico Q, definimos a sua
eletronegatividade relativa por

Re(−)(Q) = 2, 2
(
e(−)(Q)− e(−)(C)

)
,

onde e(−)(Q) e e(−)(C) são, respectivamente, a eletronegatividade do
elemento Q e do átomo de Carbono (C).

Dado um grafo molecular G, a sua Matriz de Adjacências Mo-
dificada, denotada por Ma

V(G) =
[
ãi,j
]

é obtida substituindo-se os
elementos da diagonal principal deMa(G) pela correspondente eletro-
negatividade do átomo, ou seja: ãi,i = Re−(i). A Matriz Intermediá-
ria,Mint(G), é obtida pelo produtoMint(G) =Ma

V(G)×M∗d(G),
ondeM∗d(G) =

[
d(i, j)2

]
n×n é a matriz cujos elementos são os qua-

drados das distâncias. Finalmente, a Matriz de Transferência de
Carga é definida comoMt(G) =Mint(G)− (Mint(G))

T .

III. Índice de Gálvez: GVk =
n−1∑
u=1

n∑
v=u+1

|Cu,v|dk(u, v).

onde Cu,v corresponde a um elemento arbitrário de Mt(G) e o nú-
mero dk(u, v) é definido pela seguinte regra: dk(u, v) = 0 se d(u, v) 6=
k e dk(u, v) = 1 se d(u, v) = k. Outro índice de carga, JVk , é definido
por: JVk = Gk

n−1.

3.1 Exemplo e cálculos

Dado o grafo G do ácido ascórbico (vitamina C) e sua respectiva ma-
triz de adjacências, conforme supracitado. Vamos calcular a seguir o
índice de Randic:

Como temos a equação (II.), calculemos:

Como o índice de Randic é dado pela equação (I.), calculemos:

χR(G) = 2 ·
√
2

4
+ 2 · 1

4
+ 2 · 1

2
+ 2 ·

√
3

3
+ 3 ·

√
6

6
=

= 0.707106781+0.5+1+1.154700538+1.224744871⇒ χR(G) = 4.58655219

4 Aplicações

Nesta seção, como aplicação da Topologia Molecular vamos apresen-
tar os resultados do trabalho (Gálvez, [1]), onde os índices topológicos
foram utilizados na determinação de uma equação que corelaciona o
momento dipolo molecular de um conjunto de hidrocarbonetos.

Num primeiro momento, foram calculados os índices topológicos de
um banco de moléculas do tipo hidrocarboneto. Os índices de cada
molécula aparecem descritos na tabela seguinte (ver Gálvez,[1]).

De posse dos índices topológicos, os autores aplicaram regressão li-
near e obtiveram equações que corelacionam o momento dipolo mole-
cular µ, conforme apresentado na tabela a seguir (ver Gálvez,[1]):

Em seguida, elegendo uma das equações obtidas, foi possível aplicá-
las a um grupo de hidrocarbonetos para a obtenção do momento dipolo
de cada uma delas. A equação escolhida foi a equação (6) da tabela
acima, considerando: n = 30; r = 0.941; SD = 0.107; F = 28;
ρ < 0.001.

Na tabela a seguir (ver Galvéz,[1]) estão apresentados os valores ob-
tidos pela equação. Também é possível observar a comparação dos
valores obtidos com o valor conhecido na literatura. Observa-se que
em geral que o valor resídual é bem pequeno o que indica a precisão da
equação obtida.

5 Conclusões
Concluimos, então, que a Topologia Molecular se faz importante

quando se pretende analisar propriedades moleculares e, à elas, rela-
cionar outras propriedades, equações e índices topológicos que a des-
crevam de maneira a otimizar todo o processo de estudo.
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