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ENERGIA DE GRAFOS

Resumo: Um grafo G = (V, E') é uma estrutura constituida por um conjunto V' # ¢ de vértices
e por um conjunto £ de subconjuntos a dois elemento de V', denominados arestas. Dois vértices
ligados por uma aresta sdo chamados de vértices adjacentes. A matriz de adjacéncia A(G) de
um grafo G com n vértices, é uma matriz quadrada n X n, cuja entrada a;; € igual a 1 se os
vértices v; € v; sdo adjacentes, caso contrdrio € 0. Os grafos tém intimeras aplica¢des nos dias
atuais e neste trabalho mostraremos uma de suas aplicacdes em quimica, que € descobrir a energia
de uma molécula (a qual sua estrutura pode ser representada por um grafo). A energia de um
grafo G € definida como E(G) = >, |\ onde n = |V]| e Ay,...,\, sdo os autovalores da
matriz de adjacéncia A(G). E podemos calcular a energia de algumas familias de grafos. Por
exemplo, F(K,) = 2(n — 1), onde K,, denota o grafo completo, pois, seus autovalores sdo n — 1
(multiplicidade 1) e 1 (multiplicade n — 1), E(H5) = 4s — 4, onde H; denota o hiperoctaedro, pois,
seus autovalores sdo 2s — 2 (multiplicidade 1) e —2 (multiplicidade (2s — 2)) e E(SK3) = 2s,
onde SK> denota a unido de S cépias de K, pois, seus autovalores sdo 1 (multiplicade s) e —1
(multiplicade s).



