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Rezumat:

Un graf molecular este un model al unui sistehime, utilizat pentru caracterizarea
interagiunii componentelor sale: atomi, legaturi, grupde atomi sau molecule. Formula
structurad a unei substaa chimice poate fi reprezentata graf molecular, varfurile lui fiind
atomii, iar laturile corespunzand legaturilor cerak.

Teoria grafurilor aplicat in studiul structurilor moleculare se constitui@ gamui
interdisciplinaé numiti topologie moleculai

Caracterizarea topologica structurilor chimice permite ordonarea acestubwga criterii de
simetriesi similaritate.

Din studii comparate, asupra unui set de moledalologia moleculdr descifreaz factorii
structurali implica in relgia structusi-proprietate/activitate biologic



