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Introdugio

Introducdo

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

e Um grafo é uma estrutura G= G(V,E), constituida por um con-
junto finito e n3o vazio V de vértices e E de arestas.
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Figura 1: Grafo com 5 vértices e 6 aresas.
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e Teoria dos Grafos Quimicos (TGQ): é um ramo da quimica
matematica que se preocupa com todos os aspectos da aplicagdo
da Teoria dos Grafos (TG) a quimica.
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Introdugio

Introducdo

e Teoria dos Grafos Quimicos (TGQ): é um ramo da quimica
matematica que se preocupa com todos os aspectos da aplicagdo
da Teoria dos Grafos (TG) a quimica.

@ Descritor molecular: &€ uma grandeza matematica que des-
creve a estrutura ou a forma das moléculas quimicas.
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Introdugio

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

Introducdo
Molecular formula Labeled graph
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Introdugio

Introducdo

o Indice Topolégico: & um valor numérico associado a consti-
tuicdo quimica para correlacdo da estrutura quimica com vérias
propriedades fisicas, reatividade quimica ou atividade biolégica.
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Introdugio

Introducdo

@ Indice Topoldgico: é um valor numérico associado a consti-
tuicdo quimica para correlacdo da estrutura quimica com vérias
propriedades fisicas, reatividade quimica ou atividade biolégica.

@ Classes de indices topoldgicos: baseados nos graus dos vér-
tices, baseados na distancia, indices relacionados a contagem,
entre outros.
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Introdugio

Indices Topoldgicos baseados nos graus dos vértices

Name of index

Definition

Randic
First Zagreb
Second Zagreb

Sum-connectivity

First geometric-arithmetic

Augmented Zagreb

Harmonic

_ —1
R = ZuueE(G) d(u).d(v)

M, = Z'LM'GE'(G)(([(U) +d(v))
My = ZuueE(G)(d(uJ'd(l‘))
_ 1
5C = ZLL'UEE(G) (d(u)+d(v)

2/d(u).d(v)

GA; = Zung‘(G) d(u)+d(v)

AT d(u).d(v) 3
AZ = ZutlEE(G)(d(i¢)+d(L')—‘2)

2
H = ZHUEE‘(G) (d(u)+d(v))
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Introducdo

@ O indice topoldgico surgiu a partir do trabalho realizado por
Wiener: path number.
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Introducdo

d(u)+d(v)—2
ABC(G)= ZquE(G) \/ (d)(u)d((‘/))

Onde d(u) representa o namero de arestas incidentes no vértice u.
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Introdugio

Introducdo: Indice ABC¢q

Graovac e Ghorbani (2010), propuseram uma nova versdo do in-
dice ABC: indice de Graovac-Ghorbani (ABCgg).
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Introdugio

Introducdo: Indice ABC¢q

Graovac e Ghorbani (2010), propuseram uma nova versdo do in-
dice ABC: indice de Graovac-Ghorbani (ABCgg).

ABCqgs(G) = ZquE(G) \/n(Lrlv)(_L|I_)nn((vv))_2

onde n(u) é o namero de vértices mais préximos 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:
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Introdugio

Um exemplo

Considere o seguinte grafo:

vy Vs Vs
V1
Vg vz 6
—|— n(v) — 2
ABCgs(G) = Z ( )

)n(v)

uveE(G
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Introdugio

Um exemplo

Considere o seguinte grafo:

vy Vs Vs
Vi
Vg vz 6
)+ n(v -2  [1+1-2
ABCe6(G) = Z ((V)) 11
uveE(G )
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Introdugio

Um exemplo

Considere o seguinte grafo:

v, vy Vg

V1

Vg vy Ve

+n(v)—2 1+1-2
+

ABCes(6) = Z )n(v) 1.1

uveE(G
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Introdugio

Um exemplo

Considere o seguinte grafo:

v, vy Vg
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Vg vy Ve
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Introdugio

Um exemplo

Considere o seguinte grafo:

v, vy 7
V1
V3 vz Ve
+ n(v) —2_ [1+1-2
ABCec(G) =
66(6) Z ya(v) 1 T
uveE(G
1+5-2 2+4-2
o/ 12— < VR
1.5 + 2.4 +
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Introdugio

Um exemplo

Considere o seguinte grafo:

v, vy 7
V1
V3 vz Ve
)+ n(v) — 2 1+1-2
ABCoo(G) = Z ((V)) 122
uveE(G ’
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Introdugio

Um exemplo

Considere o seguinte grafo:

v, vy Vg
V1
V3 vz Ve
+n(v)—2 1+1-2
ABC =
66(6) Z ya(v) 1 T
uveE(G
1+5-2 2+4-2 2+4+2-2 4 5v2
2\ —— + 4\/ +\/ :7+i
15 2.4 2.2 V5 2
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Um exemplo
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Justificativa

Justificativa

O indice ABC provou ser um bom modelo para a estabilidade dos
alcanos lineares e ramificados, bem como para a energia de deforma-
c3o dos cicloalcanos.
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Justificativa

Justificativa

O indice ABC provou ser um bom modelo para a estabilidade dos
alcanos lineares e ramificados, bem como para a energia de deforma-
c3o dos cicloalcanos.

MATCH MATCH Commun. Math. Comput. Chem. 75 (2016) 233-242

Communications in Mathematical
and in Computer Chemistry ISSN 0340 - 6253

Atom—Bond Connectivity Index Versus
Graovac—Ghorbani Analog

Boris Furtula
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Justificativa

Justificativa

@ O potencial de predicdo do indice ABCgc € comparado com
ABC, a partir de um conjunto de dados de todos os octanos para
propriedades fisico-quimicas Entropia (S) e Fator Acentrico.

@ As correlacdes entre o indice ABCgc e esses dois pardmetros
fisico-quimicos s3o melhores do que em relacio ao indice ABC.

ABC  ABCgq

S -0.807  -0.905
Acentric Factor -0.788  -0.977
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Justificativa

Justificativa

@ O potencial de predicdo de ABCs é comparado com os indices
Wiener (W), Balaban(J) e Harary (H), a partir de um conjunto
de dados de todos os octanos para propriedades fisico-quimicas
como Entropia (S), Fator Acentrico, e Calor de Vaporizaggo.
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Justificativa

Justificativa

@ O potencial de predicdo de ABCs é comparado com os indices
Wiener (W), Balaban(J) e Harary (H), a partir de um conjunto
de dados de todos os octanos para propriedades fisico-quimicas
como Entropia (S), Fator Acentrico, e Calor de Vaporizagdo.

J H W ABCgq

S -0.906 -0.929 0.878  -0.905
AcentFac -0.979 -0.992 0.966 -0.977
AHyap -0707 -0.779 0.738 -0.810
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Objetivo

Objetivos do Trabalho

Das (2016), relata varios problemas em aberto.

Applied Mathematics and Computation 275 (2016) 353-360

Contents lists available at ScienceDirect

Applied Mathematics and Computation

journal homepage: www.elsevier.com/locate/ame

On the Graovac-Ghorbani index of graphs
Kinkar Ch. Das*
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e Para n € N, qual grafo possui valor minimo para o indice ABCgg
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Objetivo

Objetivos do Trabalho

e Para n € N, qual grafo possui valor minimo para o indice ABCgg
dentre todos os grafos biciclicos com n vértices?

@ qual grafo possui valor extremal para o indice ABCgc dentre
todos os grafos de estruturas quimicas como fulerenos?

@ qual grafo possui valor extremal para o indice ABCg¢ dentre
todos os grafos de estruturas quimicas como sistemas hexa-
gonais?
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Objetivo

Um exemplo: Grafos Biciclicos

‘\L‘LJ1 u'

B,(p,q) »(p,1,9)
Vo

v
1 \Y
Uy p-l-2

Vprg2l Vprg2H1 Vpia  Vpil3

BS(p7 |7 q)
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Objetivo

Um exemplo: Fulerenos

Fulerenos o
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Objetivo

Um exemplo: Sistemas Hexagonais

(a) (b) (c)
(d) (e) (f)
(2) (h) (1)
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Metodologia

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 trés.
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Metodologia

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 trés.

o Utilizamos o pacote Nauty-Traces para gerar todos grafos;

@ Implementamos rotinas para os calculos dos invariantes em Java
e Python utilizando os softwares BlueJ e Cocalc, respectiva-
mente;
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Metodologia

Justificativa

4 BluelBLUE - TESTES

Projeto  Editar  Ferramentas  Visualizar  Ajuda

s Gl D [ Reportertemplate | [ SubsetTemplate | [ ExtremalTemplate | [ Equiemplate |
> [

Compilar | | |

Teamwork

Share.

Testing

Executar Testes

Figura 4: Software BlueJ
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Metodologia

Justificativa

caes vL00
S i MO Xm0

@ Dacont & O

2 Projects O Deltes O Hidden

® Create New Project.

Projeto - ABC2

ro-ves » A -
Estudo > R car i "
saono ‘

e et P > 8 LeonardoLima (1 —

Figura 5: www.Cocalc.com
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Metodologia

Justificativa

Simple graphs

2 vertices: all (2) connected (1)

3 vertices: all (4) connected (2)

4 vertices: all (11) connected (8)

3 vertices: all (34) connected (21)

6 vertices: all (1536) connected (112)

7 vertices: all (1044) connected (833)

8 vertices: all (12346) connected (11117)

9 vertices: all (274668) connected (261080)

10 vertices: all (31MB gzipped) (12003168) connected (30MB gzipped) (11716371)
11 vertices: all (2514MB gzipped) (1018997864)

Figura 6: Grafos Gerais
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Metodologia

Metodologia

Seja o grafo G € O(n), com n > 11 par, ent&o, temos

ABCg6(G) > 2(n - 2)

Se n > 11 impar, ent3o temos que

ABCao(6) 2 2(n— 1| s+ /1= @

A igualdade é valida se e somente se G for isomérfico a H.
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Metodologia

Metodologia

Figura 7: Grafo T.
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Metodologia

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.
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Metodologia

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.

Seja G € Q de ordem n > 10. Ent3o,

(n=2)v2 PHa=2_ ppcgy< VA1-2)

—2)V2.
> > o +(n—2)Vv2

A igualdade é valida se e somente se G é o grafo isomorfo a T ou
G for isomorfo a S, respectivamente.

28 /58



Metodologia

Metodologia

Figura 8: Grafo T.
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Metodologia

Metodologia

Figura 9: Grafo S para n par e impar, respectivamente.
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Metodologia

Indice ABC¢¢ para os grafos

V&zl Vp%l v3 V2 Vp+1 Vp+2 V2p+2q—3 V2p2+q
0 ¢ o o ccc0—@
\"/
c 1
Y Cq
@ o o c s 0—@
V# szj Vp—1 Vp Vn Vnp—1 V2p+2q+3 V2n+2q+1

Rotulagdo dos vértices do grafo G € Bi(n), onde C, e C, sdo
ciclos impares.
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Metodologia

Indice ABC¢¢ para os grafos

Caso 1: C, e 4 sdo ciclos impares.

<
)
i
st

Vp-1 V3 Vz V,

B B p+1 Tpi2
@ o ccc0— @
\"J
C 1
p Cq
O————©@ ¢ » o ¢« e e 0——@
VP_';" VL-gs Vp—1 Vp Vn Vp—1 V2p+2q+3 V2P+2q+1
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Metodologia

Indice ABC¢¢ para os grafos

Caso 1: C, e 4 sdo ciclos impares.

\" \"/ V2p+q-3 V2p+
Ve vex vy V2 Vorr  Vprz Vi Vi
—@ - - c s c0—@
V
c 1
p Cq
P Y N §
VLJZJ V# Vp_1 Vp Vi Vp_1 V2p+2q+3 V2p+2q+1
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Metodologia

Indice ABC¢¢ para os grafos

Caso 1: C, e 4 sdo ciclos impares.

v% Vp%l V3 V2 Vp+1 Vp+2 V2p+Tq—3 WP%
o ——— @ ¢+ ¢+ o @ DR — Py
V.

1
CP Cq

c e c0—@

Vn-1

V2p+q+3 V2P+2q+1
2
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Metodologia

Indice ABC¢¢ para os grafos

Caso 1: C, e 4 sdo ciclos impares.

ve Vet V3 V2 Yor1 Vpr2
Pr—— o ¢ o c s c0—@
\"/
1
C
Y Cq
Pl o o o « s o 0—@
Veis Veis Vp_1 Vo Vi Vp—1 Vapiats V2ptatl
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Metodologia

Indice ABC¢¢ para os grafos

Caso 1: C, e 4 sdo ciclios impares.

_ \"/
Ve Vel Vg 2 Vpr1 Vpe2 ; >
@O——@ ¢ o o e o e 0—O
\"
c 1
p Cq
O — @ ¢ o o e e c0— @
Vp+3 Vp+5 Vp—1 Vp Vn Vp—1 V2p+q+3 V2P+2q+1
2
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Metodologia

Indice ABCgg para G € O(n)

Graphs of odd cycles, even cycles and paths, respectively.

Vap
Veri Ve vy v, Vot Vpp2 Vs Ve v 2
)
Cp; Cp; Vrgz Vi
7
VR4S Vars Vo v v, v, Vies Vel . v,
2 2 pit Pi k ket Ve ¥ Vagt b Ve Ve Vet Vot
odd cycles
even cycles
v‘l\ / Vi
Ve .
17, . Vn-1
. . . .
4
i v, v 1
M\/ L
M
Paths
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Let v; € V(G) be the unique vertex of graph G € O(n), with
d(v1) >3, being n=3>"1"; Qp(pi — 1) +>°7_; Qtj + 1 the
number of vertices. Then,

ABCg6(G) = Zpr[ 1)\/ i —1)( 2n—p,—1)

2/ pi —
P 7k N0 o S
pi —1 (Pi)(2n — pi)
i i1 i—1)
& £ Y iy
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

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

_ n—3 2v/pw — 3
n—3 2y/py—3
+ 2(py—1 +
(P )\/ (Wi —D@n—p—1)  p -1
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t
ado: Familia O(n)
n
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Figu
ra 10:
: Function f(p
7q)
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Let n > 8 even and 0 < x < n — 6 even. Then, the function is
defined as

n—2 n— 3

fl(X):2("_2_X)\/(n_2—x)(n+x+2)+()2(—1_1) 2 n—2"

Let n>9 and 0 < x < n—5 even. The function is defined as

2v/n—x—5
gi(x) = 2(n—x- \/(n x—3)n+x+1)+ n—x-—3

l 1)2
v (2+ n—2
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Figura 11: Vertices shift transformation of graph By(3, n — 2).
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Let n > 9 odd, where the largest cycle is denoted by Cp,, (with
odd size) and the second smallest cycle, is denoted by Cp;. Then,

we have

ABCGG(G) = 2(pW - 1)\/(Pw — 1)?2;ipw _ ]_) + 2;{5‘”_?
n—3 2v/p1 — 3
* 2(’”1‘1)\/(p1—1)(2n—pl—1)+ i1
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Z axis

Figura 12: Function f(p, q)
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Let x > 9 odd and the function f;(x) and g»(x) defined as

n—i—x—l—l)(n—x—E’;)+ n—x-—3

and

g(x) = 2(”_X_2)\/(n+x+n2)_(nz—x—2)

i 2\/n—3_|_\/n—2
n—2 n—1

We have that f(x) < g2(x).

2(n—x—3)\/( n—3 2v/n—x—5
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Figura 13: Edge shift transformation of graph By(3,n —
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Let n > 9. Denote the largest cycle by Cp,, (odd size) and the
second smallest cycle by Cp;. Then, we have

n—2 i n—2
(Pw)(2n — pw) n—1

n—3 2y/p1 —3
i 2(p1_1)\/(Pl—1)(2n—p1—1)+ pr—1

ABCs6(G) = 2py
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Corollary 1.4

Let n>8even,3< p<n-—1forthecycleodd, 1<g<n-3
pendent vertices (or n > 9 odd, 3 < p < n— 2 cycle odd,
2 < g < n— 3 pendent vertices) and n = p + q. Then, we have,

Aocete) = 2 1)\/(p+ 5:—q1;(79 —1) " 2 p[i_l :

p+q—2
d p+qg—1
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

o o o

Figura 14: Graph with one cycle and pendent vertices.
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

Let n> 12 even, 3 < p<n—1cycleodd, 1 </ < n— 3 odd path
(or n>9 o0dd, 3<p<n—2cycleodd, 2 </< n— 3 even path)
and n = p+ /. Then, we have,

Aocele) = 2l 1)\/(/9 + g/tllg(i —1) : pli_l :

+ Vn-2

ZW
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Metodologia

Resultado: Familia O(n)

. o o 9

Figura 15: Graph with one cycle and one path.
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