
Povzetek

V kemiji je zelo razširjeno vprašanje, v kakšni relaciji sta molekulska struk-

tura in fizikalno-kemijske lastnosti spojine. Odgovor na to vprašanje ni pre-

prost, lahko pa si pomagamo z molekulskimi strukturnimi deskriptorji, ki se

jih izračuna iz kemijskega grafa določene spojine in za katere verjamemo, da

kažejo pomembne strukturne predstavitve osnovne molekule. S pomočjo struk-

turnih deskriptorjev se torej opǐse ne-numeričen podatek (molekulska struk-

tura) s številom, kar je zelo priročno za nadaljnja raziskovanja. Danes igrajo

molekulski deskriptorji pomembno vlogo v znanstvenih raziskavah. Upora-

bljajo se v modelih na različnih področjih znanosti od toksikologije, ana-

litične kemije, fizikalne kemije, medicinske in farmacevtske kemije, okolje-

varstvene študije,. . . Predvsem je zanimivo napovedovanje lastnosti substanc s

pomočjo strukturnih deskriptorjev. V diplomskem delu je obravnavano nekaj

najpomembneǰsih molekulskih deskriptorjev, podane so osnovne definicije in

nekateri pomembneǰsi rezultati, predvsem za ekstremalne vrednosti deskrip-

torjev. Večja pozornost je namenjena Randićevemu indeksu, ki je eden najbolj

znanih in najbolj uporabljanih deskriptorjev. Pregledali smo tudi posplošitve

tega deskriptorja, ter njegovo povezavo z invariantami grafa. Kadar govorimo

o molekulskih deskriptorjih, je za matematike posebej zanimivo vprašanje,

kateri razredi grafov imajo maksimalne in minimalne vrednosti molekulskih

deskriptorjev, zato je bolj podrobno preučen problem iskanja minimalne vred-

nosti Randićevega indeksa in podana je celotna rešitev tega problema.
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[25] O. Favaron, M. Mahéo, J. F. Saclé, Some eigenvalue properties in graphs

(Conjecture of Graffiti - II), Discrete Math. 111(1–3) (1993), 197–220.

[26] D. Goldman, S. Istrail, G. Lancin, A. Piccolboni, B. Walenz, Algorithmic strategies

in combinatorial chemistry, v: Proc. 11th ACM-SIAM Sympos. Discrete

Algorithms (2000), 275–284.



Literatura 81

[27] A. Graovac, T. Pisanski, On the Wiener index of a graph, J. Math. Chem. 8 (1991),

53–62.

[28] I. Gutman, Uvod u hemijsku teoriju grafova, PMF Kragujevac, (2003).

[29] I. Gutman, S. J. Cyvin, A new method for the enumeration of Kekulé structures,
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[48] M. Lepović, I. Gutman, A collective property of trees and chemical trees, J. Chem.

Inf. Comput. Sci. 38 (1998), 823–826.

[49] R. Li, An upper bound for the Hosoya index of trees, Appl. Math. Sci. 24(3) (2009),

1171–1176.

[50] X. Li, I. Gutman, Mathematical Aspects of Randić-Type Molecular Structure
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J. Oper. Res. (2008), 9–13.

[52] X. Li, J. Liu, Complete solution to a conjecture on the Randić index of triangle-free
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[73] D. Vukičević, Comparing variable Zagreb indices, MATCH Commun. Math.

Comput. Chem. 57(3) (2007), 633–641.
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