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1 INTRODUCAO

Utilizada em diversas &reas do ensino e com o surgimento no século XVIII, a Teoria
dos Grafos (TG) estuda as relacdes entre objetos combinatorios denominados grafos, que sdo
utilizados para solucionar inimeros problemas da engenharia, informética, quimica e
matematica, por exemplo.

A literatura afirma que no seu principio diversos autores publicaram artigos sobre essa
teoria, entretanto o destaque foi para Leonard Euler que buscou solucionar o problema das
pontes de Konigsberg, o enunciado diz: Sete pontes estabelecem ligacdes entre as margens do
Rio Pregel e duas de suas ilhas, como esta representado na Figura 1. Deve-se a partir de um
ponto passar por todas as pontes uma Unica vez e retornar ao ponto inicial.

Em 1736, Euler, por meio do raciocinio légico, desenhou os caminhos como sendo retas
e as intersec¢Oes como pontos. Depois de analisar, ele concluiu que ndo existiria uma solugéo
gue considerasse todos o0s requisitos do problema, pois quando se tem dois pontos com nimeros
impares de caminho, obrigatoriamente, um deles € o inicio e o outro o fim.

Figura 1: Pontes de Konigsberg
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A insercdo dessa teoria na Quimica se deve, principalmente, ao problema do
isomerismo. Isomerismo é definido como compostos de mesma férmula molecular que
apresentam formulas estruturais ou férmulas estereoquimicas diferentes. Apesar dessas
férmulas moleculares serem obtidas com algumas regras simples, ndo h4 como ordenar de
forma simples grafos constitucionais com 0s mesmos numeros e tipos de vértices, que
representem isdmeros. Nesse caso € necessario a aplicagdo das técnicas da Teoria dos Grafos.

Dessa forma, o objetivo deste projeto é realizar um estudo introdutorio sobre a Teoria
dos Grafos e uma revisao bibliografica a respeito do uso dessa teoria na Quimica. Dentre as
aplicacbes da TG na Quimica temos especial interesse em estudar o uso de grafos na
nomenclatura das estruturas quimicas e algumas invariantes utilizadas na previsdo de
estabilidade dos grafos de fulerenos, como a Regra dos Pentagonos Isolados, o indice de Wiener
e a Frustracdo Bipartida de Arestas.

2 METODOLOGIA

A metodologia utilizada neste trabalho se deu por meio da leitura e do estudo de artigos
relacionados ao conteido em questdo. A partir dessa pesquisa inicial definiu-se o ramo que o
projeto seria direcionado, no caso, o da Quimica. Esperava-se que fossem realizados seminérios
ao longo do periodo de investigacdo, porém por decorréncia de eventos externos, 0s seminarios
foram substituidos por resumos periddicos dos contetidos estudados.

3 RESULTADOS

A partir dos diversos materiais analisados encontramos alguns resultados importantes
que sdo apresentados a seguir.

3.1 NOMENCLATURA NODAL

Um uso importante da Teoria dos Grafos foi proposto por Lozac'h, Goodson e Powell
(1979) para a nomenclatura quimica (“nomenclatura nodal”). Na nomenclatura cldssica cada
fracdo (mddulo) tem sua prépria numeracdo. J& na nomenclatura nodal, todos os &tomos néo-
hidrogénio e ndo-substituintes - ou seja, os nds dos grafos — tém numeracgdo Unica, fazendo
assim com gue seja bastante generalizada. A cada no é atribuido um valor que serd usado na
parte do nome entre colchetes (descritor). Podem ter mddulos ciclicos ou aciclicos, um descritor
que comega com 0 € um madulo ciclico, caso contrario € um maodulo aciclico.

Por exemplo, o 3-metilpentano é chamado na nomenclatura nodal de [5.1%] hexanodano,
onde a soma dos valores entre colchetes indica a quantidade de atomos de carbono presente na
molécula e 0 expoente 3 indica qual dos 5 atomos de carbono presente na cadeia principal esta
ligado a ramificacdo. Ou ainda, o 4-propil-5-metil-nonano que nessa nomenclatura é nominado
de [9.3%.1°] tridecanodano.

3.2 GRAFOS DE FULERENOS

Até mais da metade do século XX o diamante, o grafite e as formas de carbono amorfo
eram as Unicas estruturas conhecidas formadas inteiramente por atomos de carbono. Porém com



a juncdo dos trabalhos de muitos pesquisadores chegou-se a estrutura do Buckminsterfulereno
(Ce0) e a descoberta de que ele ocorre naturalmente na fuligem acompanhado por estruturas
semelhantes, mas com nimeros atdmicos diferentes.

Posteriormente, o termo Fulereno passou a ser utilizado para identificar qualquer
molécula composta unicamente por atomos terciarios de carbono ligados, formando uma
superficie (esférica, tubo ou elipsoide) onde aparecem apenas faces pentagonais e hexagonais.
Observou-se que os fulerenos podem ser encontrados nos mais variados locais, mostrando
assim que eles podem se formar de maneira eficiente mesmo em condicdes extremas.

Fazendo uso da formula de Euler chegou-se a duas importantes afirmacoes:
1 — N&o existem grafos de fulereno com nimero impar de veértices.

2 — E 0 menor grafo de fulereno que é possivel construir respeitando todas as equacdes
baseadas na formula de Euler é o dodecaedro. Por fim, essas duas afirmacdes permite a
conclusdo de que s6 podem existir grafos de fulerenos (Cn) para valores pares de vértices (n)
iguais ou maiores que 20, com excec¢do do 22.

Em relacdo a estabilidade dos grafos de fulereno algumas invariantes da Teoria dos
Grafos séo apresentadas nas proximas subsecoes.

3.3 REGRA DOS PENTAGONOS ISOLADOS

O primeiro critério utilizado para a determinacdo da estabilidade de fulerenos foi a
Regra dos Pentagonos Isolados (IPR), proposta por Kroto (1987); Schmalz et.al. (1988). Essa
regra garante que o isbmero mais estavel é aquele que possui menor nimero de pentagonos
adjacentes.

Seguindo o esquema de indexacdo — indice de vizinhanca (pentagonal) — de
Raghavachari (1992), os pesquisadores Fowler e Manolopoulos desenvolveram um método de
compreensdo mais fécil para esse indice descrito em Fowler e Manolopoulos (2006) e em
Lemos (2015). Por meio dessa proposta € possivel achar para cada isdmero uma assinatura na
forma (po, p1, P2, P3, P4, Ps), Na qual pi corresponde ao nimero de pentagonos com indice de
vizinhanca i.

Para saber qual isdmero mais estavel utilizando esse método, € necessario somar todas
as adjacéncias pentagonais de cada isdmero (Np) e aquele que tiver o menor valor sera o mais
estavel. Como é o caso do Buckminsterfulereno e C7o que apresentam assinatura (12,0,0,0,0) e
Np = 0, esses dois fulerenos recebem a denominacéo isomero IPR.

3.4 INDICE DE WIENER

Antes dos artigos de Wiener (1947) serem publicados a previséo do comportamento e
das propriedades de uma espécie molecular eram feitas de maneira muito simplista. Usava-se
apenas o indice do numero de carbono (n) que é a soma da quantidade de atomos presentes em
alguma molécula de hidrocarboneto. O indice (ou numero) de Wiener, representado pela letra
W, foi definido em seus artigos como ““a soma das distancias entre quaisquer dois atomos de
carbono na molécula, em termos das ligacdes carbono-carbono”. Ou seja, o valor de W(G) para
um grafo G = (V, E) é a soma das distancias entre todos os pares de vértices de G, sendo
representado pela formula W(G) = Y.dc (u,v).

Esse parametro tem uma forte correlagdo com o ponto de ebulicdo dos alcanos, a
densidade, a superficie e as forcas intermoleculares de VVan der Waals. E esperado que conforme
o valor de W aumente, a estabilidade da molécula diminua.



3.5 FRUSTRACAO BIPARTIDA DE ARESTAS

Um grafo, G = (V, E), é dito bipartido quando seus vértices (V) podem ser divididos em
dois subconjuntos, V1 e V2, de maneira que todas as arestas tenham um ponto final em Vi e
outro em V. Para analisar o quanto um grafo é bipartido ou ndo basta contar quantos ciclos
impares ele apresenta, assim, logicamente, um grafo com muitos ciclos impares € menos
bipartido do qué um contendo poucos. Porém, existe outra maneira de quantificar essa ndo-
bipartividade, é por meio da contagem de arestas que ndo seguem a propriedade de definicéo
de grafos bipartidos. Essas arestas sdo chamadas de frustradas.

A frustracdo das arestas ¢(G) é o numero minimo de arestas frustradas sobre todas as
biparticdes possiveis de V. Sendo G um grafo simples e finito, entdo 0 < ¢(G) < |E|/2. Assim,
¢(G) = 0 para grafos bipartidos e ¢(G) > 0 para ndo-bipartidos. Para bipartizar um grafo de
fulereno, como estéa explicito em Lemos (2015), Fajtlowicz considerou que é necessario retirar
0 menor numero de vértices possiveis e provou que esse nimero é dado por n/4 + 1 com n
verticies.

A fim de explicar como a frustracdo bipartida de arestas pode ser computada em um
grafo de fulereno (G), Dosli¢ e Vukicevi¢ (2007) mostraram uma relacdo entre ¢(G) e o
conjunto de aretas que precisam ser do dual de G (G’) para ter um subgrafo que ndo possua
veértices de grau impar. Esse conjunto é chamado de obstaculo e representado pela letra H.
Assim para um grafo de fulereno G e seu grafo de distancias de pentagonos K12(G) a frustracédo
bipartida de G sera igual ao peso minimo de emparelhamento perfeito em K12(G).

Em relacdo a estabilidade quimica dos fulerenos e o grau de ndo-bipartizacdo do grafo
nédo se tem uma resposta decisiva para como a frustragdo bipartida das arestas para a previsao
de quais sdo os isdbmeros de fulerenos estaveis. Apenas se tem a afirmacao de Fajtlowicz, onde
ele diz que a estabilidade dos fulerenos esta ligada ao nimero de vértices/arestas que precisam
ser excluidos para se ter um grafo de fulereno bipartido.

4 CONCLUSAO

Apesar de inicialmente ter sido introduzida na quimica para resolver o problema do
isomerismo. A teoria dos Grafos ndo se limitou a este assunto. Assim, ao longo do tempo,
ganhou cada vez mais destaque e importancia nessa Ciéncia, auxiliando e facilitando o
entendimento de alguns pontos especificos da quimica.

Apds os estudos foi possivel perceber que aléem de proporcionar uma melhor visdo na
hora de nomear compostos quimicos, algumas invariantes desta teoria sdo imprescindiveis na
previsdo de estabilidade dos fulerenos, j& que a partir da comparacdo pode-se prever
teoricamente quais compostos isoméricos sdo mais estaveis, auxiliando assim um possivel
pesquisador saber quais compostos devem ser utilizados em algum experimento que este va
realizar.
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