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 Rezumat: 

   Un graf molecular este un model al unui sistem chimic, utilizat  pentru caracterizarea 
interacŃiunii componentelor sale: atomi, legaturi, grupuri de atomi sau molecule. Formula 
structurală a unei substanŃe chimice poate fi reprezentată ca graf molecular, vârfurile lui fiind 
atomii, iar laturile corespunzând legaturilor covalente. 

Teoria grafurilor aplicată în studiul structurilor moleculare se constituie ca ramură 
interdisciplinară numită topologie moleculară. 

Caracterizarea topologică a structurilor chimice permite ordonarea acestora după criterii de 
simetrie şi similaritate. 

Din studii comparate, asupra unui set de molecule, topologia moleculară descifrează factorii 
structurali implicaŃi în relaŃia structură-proprietate/activitate biologică. 

 


