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TEORIA GRAFURILORTEORIA GRAFURILOR

Aplicată în studiul structurilor moleculare se constituie ca 
ramură interdisciplinară numită topologie moleculartopologie molecularăă. 

• 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. PartiŃionarea unor 
proprietăŃi moleculare şi recompunerea lor, prin modele aditive, 
cu ajutorul descriptorilor moleculari şi a analizei statistice, ca si 
modelarea de noi structuri, cu proprietăŃi dorite, reprezintă unul 
din obiectivele topologiei moleculare. Înainte de detalierea 
problemelor specifice topologiei moleculare vor fi prezentate 
câteva definiŃii de bază ale teoriei grafurilor.



DefiniDefiniŃŃie. ie. Fie X o mulŃime finită si nevidă si U⊂{{x, y} x, y ⊂ X}.
Numim graf graf (sau graf neorientatgraf neorientat) perechea G = (X,U) . 
Elemente din mulŃimea X se numesc noduri noduri sau vârfurivârfuri, iar 
elementele din mulŃimea U poartă numele de muchii muchii ale grafului.
Un graf se reprezintă grafic printr-o mulŃime de puncte 
corespunzătoare vârfurilor grafului şi o mulŃime de segmente 
corespunzătoare muchiilor. 
Dacă pentru un graf există o reprezentare în care să nu existe două 
segmente care să se intersecteze, atunci spunem că graful 
reprezentat este un graf planargraf planar.
Pornind de la definiŃie observăm că dacă X are n elemente, atunci U 
are cel mult        elemente.
Dacă A este o mulŃime, vom nota prin        numărul de elemente ale
mulŃimii.



DefiniDefiniŃŃie. ie. Fie G = (X,U) un graf si x⊂X un nod fixat. Prin gradul gradul 
nodului nodului x înŃelegem numărul muchiilor incidente lui x şi notăm 
acest număr cu d(x). Dacă d(x)=1 spunem că x este nod terminalnod terminal. 
Dacă d(x)=0 spunem că x este nod izolatnod izolat.

PropoziPropoziŃŃia 1. ia 1. Fie G = ( X,U ) un graf  în care U = m . 

PropoziPropoziŃŃia 2. ia 2. Pentru orice graf  G = (X,U), numărul vârfurilor de 
grad impar este par.

DefiniDefiniŃŃie. ie. Fie G = (X,U) un graf. Numim graf pargraf parŃŃial ial al lui G, graful 
G′ = (X,V), unde V ⊂ U .

DefiniDefiniŃŃie. ie. Fie G = (X,U) un graf. Numim subgraf subgraf în G, graful G′′, 
G′′ = (Y,V), în care Y ⊂ X, iar V = {{x, y} ⊂U x, y⊂Y} .



DefiniDefiniŃŃie. ie. Fie G = (X,U) un graf cu n vârfuri (X = n). Spunem că G 
este un graf completgraf complet, dacă oricare ar fi x,y⊂ X, avem {x,y}⊂U 
(orice două vârfuri din G sunt conectate sau adiacente).

Graful complet cu n varfuri se notează prin 

PropoziPropoziŃŃia 3ia 3. Numărul muchiilor lui       este      . 

DefiniDefiniŃŃie. ie. Fie G = (X,U) un graf. Dacă există X1 si X2 astfel încât  
X1 ∩ X2 =∅ si X = X1 ⊂ X2 ( X admite o partiŃie din două blocuri  
X1 si X2) si orice muchie din G uneşte un nod din X1 cu unul din X2

(oricare ar fi  e = {x, y}⊂U, dacă x⊂ X1 , atunci y⊂ X2 ) spunem că 
G este graf bipartitgraf bipartit. 



Într-un multigrafmultigraf două puncte pot fi unite prin mai mult de o linie. 
Figura 1.1 arată cele trei tipuri de grafuri menŃionate mai înainte. 

Figura 1.1
graf          diagraf          multigraf

O calecale P (path) este un lanŃ (catenă) neramnificat(ă).

Un arborearbore T (tree), este o structură raminificată.

O steastea (star) este un set de vârfuri unite cu un vârf comun şi se 
notează Sv' , cu v' = v-1.

Un cicluciclu C este un lanŃ care pleacă şi revine în unul şi acelasi vârf.

Figura 1.2

Cale Arbora Stea Ciclu



Un graf complet,graf complet, Kv, este un graf cu oricare două vârfuri adiacente. 
Numarul laturilor într-un graf complet este v(v-1)/2. In figura 1.3, 
sunt prezentate grafuri complete de la v=1 până la 5.
Figura 1.3.

K1 K2 K3 K4 K5

Un graf bipartitgraf bipartit este graful al cărui set de vârfuri V poate fi împărŃit 
în două subseturi: V1 È V2 =V; V1Ç V2 = Æ astfel încât orice latură
(i,j) I E(G) uneşte V1 cu V2. Un graf este bipartit dacă şi numai dacă
toate ciclurile sale sunt pare. Dacă oricare vârf iIV1 este adiacent cu 
fiecare vârf jIV2, atunci G este un graf bipartit complet şi este 
simbolizat Km,n, cu m = |V1| si n = |V2|. O stea este un graf bipartit 
complet K1,n. Este evident ca Km,n are m ´ n laturi. Figura 1.4 prezinta 
cateva grafuri bipartite.

Figura 1.4. Graf bipartit K1.3 K2.3 K3.3



Un graf marcatgraf marcat, este graful în care heteroatomul sau atomul de carbon 
cu un electron neâmperechiat este marcat.(Figura 1.5)

Figura 1.5. Grafuri marcate

Un graf homeomorfgraf homeomorf este graful obŃinut prin inserarea unor vârfuri de 
valenŃa 2 pe muchiile unui graf G. (Figura 1.6)

Figura 1.6. Grafuri homeomorfe ale tetraedrului

Un subgrafsubgraf al unui graf G= (V, E) este un graf H = (V1, E1), 
unde V1 Ì V si E1 Ì E reprezintă toate muchiile care au ambele 
extremităŃi în V1. Altfel spus, un subgraf H al lui G se obŃine 
din G eliminând anumite vârfuri şi pâstrând doar acele muchii care au 
ambele extremităŃi în mulŃimea vârfurilor râmase. (Figura 1.7).

Figura 1.7. Un graf şi un subgraf al său



Un arbore de deschiderearbore de deschidere (spanning tree) este un subgraf 
conex G1=(V,E1) conŃinând toate vârfurile 
lui G dar E1 Ì E (Figura 1.8.).

Figura 1.8. Un graf şi câŃiva dintre arborii lui de deschidere

Un graf G esteUn graf G esteconexconexdacă dacă îîntre oricare două vârfuri ale sale ntre oricare două vârfuri ale sale 
există o caleexistă o cale.. (Figura 1.9).(Figura 1.9).

Figura 1.9. Graf conex



drum inchis cale trail circuit circuitcale

DistanŃa topologica d(i,j): este lungimea căii celei mai scurte (dacă
există) care uneşte vârfurile i si j: , altfel d(i,j)=¥ . DistanŃa dintre 
două vârfuri adiacente este egală cu unitatea. Cea mai scurtă cale este 
numită şi geodezică.
Excentricitateaunui vârf i, ecc(i), într-un graf conex este distanŃa 
maximă dintre i şi oricare vârfj al grafului:ecc(i) = max d(i,j).
Raza unui graf, r(G), este excentricitatea minimă în G: r(G) 
= min ecc(i) = min max d(i,j).Diametrul unui graf, d(G), este 
excentricitatea maximă în G: d(G) = max ecc(i) = max max d(i,j). 
MulŃimeatuturor distanŃelor (geodezicelor) înG se notează cu D(G).
Detur, d(i,j), reprezintă calea cea mai lungă (daca există) ce uneşte 
vârfurile i si j: , altfel d(i,j)= ¥ . Setul tuturor detururilor în G se 
notează cu D(G).

Figura 1.10 Diferite tipuri de 
drumuri



•• DeturDetur, d(i,j), reprezintă calea cea mai lungă (dacă există) ce uneşte 
vârfurile i si j: , altfel d(i,j)= ¥ . Setul tuturor 
detururilor în G se notează cu D(G).

• Într-un graf conex, distanŃa şi deturul reprezintă metrici, adică, 
pentru oricare vârfuri i, j, k:

m(i,j) ³ 0; m(i,j)= 0 daca i= j
m(i,j) = m(j,i)
m(i,j) + m(i,k) ³ m(j,k)

•• DistanDistanŃŃa metrica metricăă: este distanŃa, măsurată în metri sau submultipli ai 
acestuia (nm, Angstroms), dintre doua vârfuri i si j. Tabelul 1.1 
illustrează aceste noŃiuni.

GrafGraf Distanta Distanta 
topologicatopologica

Distanta metrica Distanta metrica 
(A(Aoo))

CH3- CH3 1 1.54

CH2=CH2 1 1.34

CH0- CH 1 1.21



ValenValenŃŃa a sau gradul vgradul vâârfuluirfului i, vai: este numărul muchiilor 
incidente în vârfuli. Dacă toate vârfurile au acelaşi grad, 
graful se numeşte regulatregulat; altfel se numeşte neregulat (Figura 
1.11).

a)                              b)

Figura 1.11. Grafuri ponderate cu valenŃa vârfurilor: 3-regulat (a) şi neregulat (b)

Invariant:Invariant: este o proprietate a grafului teoretic, care se păstrează
prin izomorfism. Cu alte cuvinte, valoarea numerică a proprietăŃii 
rămâne neschimbată indiferent de numerotarea sau reprezentarea 
pictorială a grafului.



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. În mod obişnuit, atomii de hidrogen se neglijează (Figura 
1.12) şi de asemenea unghiurile dintre legaturi. Atomii grei alŃii 
decât carbonul (heteroatomii) pot fi reprezentaŃi ca în Figura 1.5. 
Similar, transformarea unei molecule (o reacŃie chimică) poate fi 
vizualizată printr-un graf de reacŃie, ale cărui vârfuri sunt specii 
chimice iar laturile căi de reacŃie.

a)                             b)

Figura. 1.16: O structură chimica (a) şi graful molecular corespunzător acesteia (b).



Structura compuşilor chimici este fundamentală pentru 
înŃelegerea comportării lor. Între proprietăŃile compuşilor 
chimici şi structura lor există o relaŃie foarte clară, în sensul că 
structura determină proprietăŃile, iar din evaluarea şi 
interpretarea proprietăŃilor se pot trage concluzii cu privire la 
anumite aspecte structurale. 

Schematic, aceasta se poate reda astfel:

Structur ăStructur ă Propriet ăPropriet ăŃŃiideterminaredeterminare

informainformațții, construcii, construcțțieie



ProprietăŃile compuşilor chimici sunt în general măsurabile 
(direct sau indirect)  pot fi : 

• proprietăŃi fizice prin valorile direct măsurate, 
• proprietăŃi chimice prin viteza de reacŃie sau prin valori ale unor    
mărimi termodinamice, activitatea biologică prin expresiile –logCi). 

Problema majoră care apare este cea legată de exprimarea structurii 
într-o formă numerică. 

Dacă se reuşeşte acest lucru, atunci corespondenŃa structură – 
proprietăŃi de reduce (din punct de vedere matematic) la corespondenŃa 
dintre două numere, ceea ce este mai uşor de realizat. Pentru a exprima 
numeric structura unui compus chimic (sau „cuantificarea structurii”) 
există mai multe modalităŃi de lucru sau „modele”. 

Un model reprezintă punerea în corespondenŃă a unui sistem real cu 
un sistem material material sau abstractabstract, în general mai simplu, astfel încât 
urmărind comportarea celui mai simplu să putem trage concluzii asupra 
comportării originalului. 
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Modelul topologicModelul topologic

Temperatura de fierbere = Temperatura de fierbere = ff (n atomi)(n atomi)



Dezavantajele reprezentării pf = f(n):

- Gruparea datelor (nu se face distincŃie între alcanii cu acelaşi n)

- Creşterea gradului funcŃiei nu este justificată de creşterea nesemnificativă a 
coeficientului de corelare

- Creşterea numărului de atomi nu aduce îmbunătăŃiri, iar ecuaŃia nu poate fi 
folosită pentru predicŃii

- Nu avem informaŃii legate de ramificarea alcanilor,  factor care duce la 
scăderea temperaturilor de fierbere (date experimentale) 
             

Există o metodă care sa scoată în evidenŃă aşezarea atomilor într-o moleculă 
(constituŃia ei), dar fără să ia în considerare natura atomilor şi eventual să 
renunŃe la hidrogeni?
În plus să se poată parcurge structura de la un capăt la celălalt, eventual pe 
drumul cel mai scurt, fără a se trece de două ori prin acelaşi “atom”?

Modelul topologicModelul topologic
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GrafGraf

Forma simplificată Forma simplificată (vârfuri (vârfuri şşi arce) este aceeai arce) este aceeaşşi indiferent i indiferent 
de modificările pe care le aplicăm formei originale de modificările pe care le aplicăm formei originale ..

Modelul topologicModelul topologic



Structuri asemănătoare se obŃin prin înlăturarea hidrogenilor, marcarea atomilor 
“grei” şi legarea lor prin muchii (înlocuirea arcelor – situaŃie de cele mai multe 
ori avantajoasă pentru chimişti)

Modelul topologicModelul topologic



RelaRelaŃŃii numerice ii numerice îîn teoria grafurilorn teoria grafurilor

Fie  n = nr. de vârfuri într-un graf 

q = nr. de muchii

p = nr. de componente (pentr grafurile chimice p=1)

Pentru un arbore (graf fără cicluri) q = n – 1

Dacă există c cicluri (sau feŃe) q = n + c – 1 

νν(G) = q (G) = q –– n + p n + p Numărul ciclomatic este egal cu 
numărul maxim de cicluri liniar
independente ale grafului 

1

2
n

i
i

qδ
=

= ⋅∑
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Adamantanul: CAdamantanul: C1010HH1818 n = 10n = 10 q = 12q = 12 p = 1p = 1 νν = = 12 12 –– 10 + 1 = 3 10 + 1 = 3 
cicluricicluri

Modelul topologicModelul topologic



Matrici asociateMatrici asociate

Matricile de adiacenMatricile de adiacenŃŃă ă şşi i de distande distanŃŃă ă 

ale 2ale 2,4,4--didimetilmetil--pentanpentan

Matricea de conectivitate (adiacenMatricea de conectivitate (adiacenŃŃa) a) AA

Matricea distanMatricea distanŃŃelor elor DD

A = 



Matricile de adiacenMatricile de adiacenŃŃă ă şşi i de distande distanŃŃă ale ă ale 

22--metilmetil--propanuluipropanului



v
i∆Variantele Kier Variantele Kier şşi Hall  (           i Hall  (           îînlocuiesc invariannlocuiesc invarianŃŃii localiii locali ))

v v
i i iZ H∆ = −

1

v
v i i
i v

i i

Z H

Z Z

−∆ =
− −

unde Zi
v reprezintă numărul 

electronilor de valenŃă ai atomului i, iar 
Hi numărul de atomi de hidrogen 

ataşaŃi acestuia 

Zi reprezintă numărul 
atomic al atomului i 

Modificarea invarianModificarea invarianŃŃilor localiilor locali

y
i i iyδ δ= ⋅

y
i i is s y= ⋅

yyii este o meste o mǎǎrime de ponderare a invarianrime de ponderare a invarianŃŃilor locali ilor locali şşi care i care 
depinde de natura atomilor: depinde de natura atomilor: raza covalentraza covalentǎǎ, , raza van der raza van der 
WaalsWaals, , electronegativitelectronegativitǎŃǎŃii, etc., etc.



J        2,5J        2,5 2,42,4 2,22,2 2,32,3 3,43,4
3,33,3

Ordonarea alcanilor (gradul de ramificareOrdonarea alcanilor (gradul de ramificare))

Solubilitatea alcoolilor Solubilitatea alcoolilor îîn apă n apă 

--log(S) = 11.267 log(S) = 11.267 11χχχχχχχχ -- 8.6438.64311χχχχχχχχvv ––
9.4179.417

N = 38N = 38 R = 0.998R = 0.998 s = s = 
0.230.23



RefracRefrac ŃŃia molar ă ia molar ă = f(= f(00χχχχχχχχ,,11χχχχχχχχ,,33χχχχχχχχpp,,44χχχχχχχχpp) ) 

•• Pentru 55 alcani (pentani Pentru 55 alcani (pentani –– nonani)nonani)

•• 33χχχχχχχχpp

•• 44χχχχχχχχpp

MR = 3.832MR = 3.83200χχχχχχχχ + 4.438+ 4.43811χχχχχχχχ -- 0.87270.872733χχχχχχχχp p -- 0.48280.482844χχχχχχχχpp-- 0.45580.4558

R = 0.999999R = 0.999999 s = 0.043s = 0.043 F = 194694F = 194694 n = 55n = 55



Scatterplot (ALCANI0 61v*39c)

PF = -130.8307+67.6087*x
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pf = f(Randic)    n=39   r=0.988  pf = f(Randic)    n=39   r=0.988  



Entalpii de vaporizare Entalpii de vaporizare ∆∆HHvv

∆∆ 11χχχχχχχχ = = 11χχχχχχχχ(izomer normal)(izomer normal) -- 11χχχχχχχχ(izomer ramificat)(izomer ramificat)

AlcooliAlcooli

∆∆ HHv v = 1.163n = 1.163n –– 4.083 4.083 ∆∆ 11χχχχχχχχ + 6.641+ 6.641

N = 20N = 20 R = 0.993R = 0.993 s = 0.36s = 0.36

AlcaniAlcani

∆∆ HHv v = 1.191n = 1.191n –– 2.384 2.384 ∆∆ 11χχχχχχχχ + 0.282+ 0.282

N = 44N = 44 R = 0.998R = 0.998 s = 0.16s = 0.16



•• CoeficienCoeficienŃŃiiii N ~ acelaN ~ acelaşşi i îîn ambele cazuri  n ambele cazuri  ⇒⇒ contribucontribuŃŃia ia 
radradicaliloricalilor alchil este aceeaalchil este aceeaşşi i 

•• TermenTermeniiii liberliberii alcooli 6x > alcani  alcooli 6x > alcani  ⇒⇒ ∃∃ şşi ali alŃŃi factori i factori 
(leg(legăturileăturile de H de H şşi dipolare) i dipolare) 

•• CoefCoeficienicienŃŃiiii ∆∆ 11χχ alcooli > alcani  alcooli > alcani  ⇒⇒ pozipoziŃŃia grupei OH ia grupei OH îîn n 
moleculă este importantă moleculă este importantă (ramificarea (ramificarea datorată OH este mai datorată OH este mai 
importantă decât cea datorată CHimportantă decât cea datorată CH33 ).).
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