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Introdução

A Teoria dos Grafos (TG) é um ramo da matemática que
estuda sobre grafos.

Um grafo é uma estrutura G= G(V,E), constituída por um con-
junto finito e não vazio V de vértices e E de arestas.
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Introdução

Figura 1: Grafo com 5 vértices e 6 aresas.
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Introdução

Teoria dos Grafos Químicos (TGQ): é um ramo da química
matemática que se preocupa com todos os aspectos da aplicação
da Teoria dos Grafos (TG) à química.

Descritor molecular: é uma grandeza matemática que des-
creve a estrutura ou a forma das moléculas químicas.
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Introdução

Figura 2: Grafo molecular e formula estrutural 2,4,4,6-tetrametilheptano.
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Introdução

Figura 3: Graphical summary of descriptor types and the type of input
information required [?].
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Introdução

Índice Topológico: é um valor numérico associado à consti-
tuição química para correlação da estrutura química com várias
propriedades físicas, reatividade química ou atividade biológica.

Classes de índices topológicos: baseados nos graus dos vér-
tices, baseados na distância, índices relacionados à contagem,
entre outros.
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Índices Topológicos baseados nos graus dos vértices
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Introdução

O índice topológico surgiu a partir do trabalho realizado por
Wiener: path number.

Estrada (1998): propôs um índice topológico baseado nos
graus dos vértices do grafo: índice de conectividade atô-
mica ou índice ABC (atom-bond connectivity).
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Introdução

ABC(G)=
∑

uv∈E(G)

√
d(u)+d(v)−2

d(u)d(v)

Onde d(u) representa o número de arestas incidentes no vértice u.
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Introdução: Índice ABCGG

Graovac e Ghorbani (2010), propuseram uma nova versão do ín-
dice ABC: índice de Graovac-Ghorbani (ABCGG ).

ABCGG (G ) =
∑

uv∈E(G)

√
n(u)+n(v)−2

n(u)n(v)

onde n(u) é o número de vértices mais próximos do vértice u do que
ao vértice v e n(v) é definido de forma similar.
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Um exemplo
Considere o seguinte grafo:

ABCGG (G ) =
∑

uv∈E(G)

√
n(u) + n(v)− 2

n(u)n(v)
=

√
1 + 1 − 2

1.1
+

2

√
1 + 5 − 2

1.5
+ 4

√
2 + 4 − 2

2.4
+

√
2 + 2 − 2

2.2
=

4√
5
+

5
√

2
2
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Justificativa

O índice ABC provou ser um bom modelo para a estabilidade dos
alcanos lineares e ramificados, bem como para a energia de deforma-
ção dos cicloalcanos.
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Justificativa

O potencial de predição do índice ABCGG é comparado com
ABC , a partir de um conjunto de dados de todos os octanos para
propriedades físico-químicas Entropia (S) e Fator Acentrico.

As correlações entre o índice ABCGG e esses dois parâmetros
físico-químicos são melhores do que em relação ao índice ABC .
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Justificativa

O potencial de predição de ABCGG é comparado com os índices
Wiener (W), Balaban(J) e Harary (H), a partir de um conjunto
de dados de todos os octanos para propriedades físico-químicas
como Entropia (S), Fator Acentrico, e Calor de Vaporização.
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Objetivos do Trabalho

Das (2016), relata vários problemas em aberto.
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Objetivos do Trabalho

Para n ∈ N, qual grafo possui valor mínimo para o índice ABCGG

dentre todos os grafos bicíclicos com n vértices?
qual grafo possui valor extremal para o índice ABCGG dentre
todos os grafos de estruturas químicas como fulerenos?
qual grafo possui valor extremal para o índice ABCGG dentre
todos os grafos de estruturas químicas como sistemas hexa-
gonais?
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Um exemplo: Grafos Bicíclicos
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Um exemplo: Fulerenos

20 / 58



Introdução
Justificativa

Objetivo
Metodologia

Contribuições

Um exemplo: Sistemas Hexagonais
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Metodologia

Seja O(n) o conjunto de todos os grafos conexos com n vértices,
que possui apenas um vértice com grau maior ou igual a três.

Utilizamos o pacote Nauty-Traces para gerar todos grafos;

Implementamos rotinas para os cálculos dos invariantes em Java
e Python utilizando os softwares BlueJ e Cocalc, respectiva-
mente;
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Justificativa

Figura 4: Software BlueJ
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Justificativa

Figura 5: www.Cocalc.com
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Justificativa

Figura 6: Grafos Gerais
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Conjectura 1

Seja o grafo G ∈ O(n), com n ≥ 11 par, então, temos

ABCGG (G ) ≥ 2 (n − 2)

√
n − 3

(n − 2)n
+

√
n − 2
n − 1

+
2
√
n − 4

n − 2
. (1)

Se n ≥ 11 ímpar, então temos que

ABCGG (G ) ≥ 2 (n − 1)

√
n − 2

(n + 1)(n − 1)
+

√
n − 2
n − 1

. (2)

A igualdade é válida se e somente se G for isomórfico a H.
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Metodologia

Figura 7: Grafo T .
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Metodologia

Seja p e q os graus dos vértices centrais do grafo S , conforme a
Figura abaixo. A partir disto, define-se a conjectura abaixo.

Conjectura 2
Seja G ∈ Q de ordem n ≥ 10. Então,

(n − 2)
√

2
2

+

√
p + q − 2

pq
≤ ABC (G ) ≤

√
2(n − 2)
n − 1

+(n−2)
√

2.

A igualdade é válida se e somente se G é o grafo isomorfo a T ou
G for isomorfo a S , respectivamente.
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Figura 8: Grafo T .
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Figura 9: Grafo S para n par e ímpar, respectivamente.
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Índice ABCGG para os grafos

Rotulação dos vértices do grafo G ∈ B1(n), onde Cp e Cq são
ciclos ímpares.
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Índice ABCGG para os grafos

Caso 1: Cp e Cq são ciclos ímpares.
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Índice ABCGG para os grafos

Caso 1: Cp e Cq são ciclios ímpares.
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Índice ABCGG para G ∈ O(n)

Graphs of odd cycles, even cycles and paths, respectively.
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Resultado: Família O(n)

Theorem 1
Let v1 ∈ V (G ) be the unique vertex of graph G ∈ O(n), with
d(v1) ≥ 3, being n =

∑w
i=1 Qpi (pi − 1) +

∑s
j=1 Qtj tj + 1 the

number of vertices. Then,

ABCGG (G ) =
w∑
i=1

Qpi

[
2(pi − 1)

√
n − 3

(pi − 1)(2n − pi − 1)

+
2
√
pi − 3

pi − 1
+2pi

√
n − 2

(pi )(2n − pi )

]

+
s∑

j=1

tj−1∑
i=0

Qtj

√
n − 2

(i+1)(n−i−1)
.
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Resultado: Família O(n)

Corollary 1.1

Let n ≥ 9 odd, where the largest cycle is denoted by Cpw (with
odd size), the second smallest cycle, denoted by Cp′1 and the
remaining cycles to be added at the vertex w denoted by Cp′′1 .
Then, we have

ABCGG (G ) = 2(pw − 1)

√
n − 3

(pw − 1)(2n − pw − 1)
+

2
√
pw − 3

pw − 1

+ 2(p′1 − 1)

√
n − 3

(p′1 − 1)(2n − p′1 − 1)
+

2
√
p′1 − 3

p′1 − 1
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Resultado: Família O(n)

Figura 10: Function f (p, q) 40 / 58
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Resultado: Família O(n)

Lemma 1.1
Let n ≥ 8 even and 0 ≤ x ≤ n − 6 even. Then, the function is
defined as

f1(x) = 2(n − 2 − x)

√
n − 2

(n − 2 − x)(n + x + 2)
+
(x

2
+ 1

)
2

√
n − 3
n − 2

.

Let n ≥ 9 and 0 ≤ x ≤ n − 5 even. The function is defined as

g1(x) = 2(n − x − 3)

√
n − 3

(n − x − 3)(n + x + 1)
+

2
√
n − x − 5

n − x − 3

+
(x

2
+ 1

)
2

√
n − 3
n − 2

.
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Resultado: Família O(n)

Figura 11: Vertices shift transformation of graph B1(3, n − 2).
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Resultado: Família O(n)

Corollary 1.2

Let n ≥ 9 odd, where the largest cycle is denoted by Cpw (with
odd size) and the second smallest cycle, is denoted by Cp1. Then,
we have

ABCGG (G ) = 2(pw − 1)

√
n − 3

(pw − 1)(2n − pw − 1)
+

2
√
pw − 3

pw − 1

+ 2(p1 − 1)

√
n − 3

(p1 − 1)(2n − p1 − 1)
+

2
√
p1 − 3

p1 − 1
.
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Figura 12: Function f (p, q) 44 / 58
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Lemma 1.2
Let x ≥ 9 odd and the function f2(x) and g2(x) defined as

f2(x) = 2 (n − x − 3)

√
n − 3

(n + x + 1)(n − x − 3)
+

2
√
n − x − 5

n − x − 3

and

g2(x) = 2 (n − x − 2)

√
n − 2

(n + x + 2)(n − x − 2)

+ 2

√
n − 3
n − 2

+

√
n − 2
n − 1

.

We have that f2(x) < g2(x).
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Figura 13: Edge shift transformation of graph B1(3, n − 2).
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Corollary 1.3

Let n ≥ 9. Denote the largest cycle by Cpw (odd size) and the
second smallest cycle by Cp1. Then, we have

ABCGG (G ) = 2pw

√
n − 2

(pw )(2n − pw )
+

√
n − 2
n − 1

+ 2(p1 − 1)

√
n − 3

(p1 − 1)(2n − p1 − 1)
+

2
√
p1 − 3

p1 − 1
.
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Corollary 1.4
Let n ≥ 8 even, 3 ≤ p ≤ n − 1 for the cycle odd, 1 ≤ q ≤ n − 3
pendent vertices (or n ≥ 9 odd, 3 ≤ p ≤ n − 2 cycle odd,
2 ≤ q ≤ n − 3 pendent vertices) and n = p + q. Then, we have,

ABCGG (G ) = 2 (p − 1)

√
p + q − 3

(p + 2 q − 1)(p − 1)
+

2
√
p − 3

p − 1

+ q

√
p + q − 2
p + q − 1

.
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Figura 14: Graph with one cycle and pendent vertices.
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Corollary 1.5
Let n ≥ 12 even, 3 ≤ p ≤ n − 1 cycle odd, 1 ≤ l ≤ n − 3 odd path
(or n ≥ 9 odd, 3 ≤ p ≤ n − 2 cycle odd, 2 ≤ l ≤ n − 3 even path)
and n = p + l . Then, we have,

ABCGG (G ) = 2 (p − 1)

√
p + l − 3

(p + 2l − 1)(p − 1)
+

2
√
p − 3

p − 1

+
√
n − 2

l−1∑
i=0

1√
(p + i) (l − i)

.

50 / 58



Introdução
Justificativa

Objetivo
Metodologia

Contribuições

Resultado: Família O(n)

Figura 15: Graph with one cycle and one path.
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