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RESUMEN

En este artTculo damos una caracterizacibén de las be-matrices de
un conjunto molecular isdmero. Por otro lado, introducimos 1as no -
ciones de be~isometrfa y de conjuntos quimicamente disjuntos que per
miten determinar las relaciones existentes entre dos familias de oon

Jjuntos moleculares isbmeros.



CHARACTERIZATION OF BE-MATRICES OF FEMI(A)
AND BE-ISOMETRY

ABSTRACT

in this paper we give a characterization of be-matrices of an

isomeric ensemble of molecules. On the other hand, we introduce

the concepts of be-isometry and chemical disjoint sets in order to

establish relations between two families of isomeric ensembles of

molecules,



CARACTERIZACION DE LAS BE-MATRICES DE
FEMI(A) Y BE-TSOMETRIA

INTRODUCCION.

En otro articulo (lj]} nos hemos referido a un modelo que permite
esencialmente matematizar los aspectos esteoguiométricos de una fami-

lia de conjuntos moleculares isémeraos, FEMI(A).

Dados dos conjuntos de atomos cualesquiera A y A' es natural pre-

guntarse: {Qué relacidn existe entre FEMI(A) y FEMI(A*)7.

Para responder a esta pregunta introducimos las nociones de con -
fjuntos quimicamente disjunios y de be;£40mezm£a y estudiamos la rela-
cidon entre be-matrices y p-grafos sefalada por Dugundgi y otros (Dﬂ,
p. 113); con la ayuda de la proposicidon 2.1 y de la biyeccién entre
el conjunto de p-grafos simétricos v las matrices cuadradas simétri~
cas, damos una caracterizacion de los p-grafos que representan conjun

tos moleculares de FEMI(A) (ver corolarios 2.11,2.1.2 y 2.1.3).

1. DEFINICIONES.

En lo que sigue A ={al, a .,an} es un conjunto fijo de n dto -

27

ROS .

Un confunto molecular de A (EM(A}) corrvesponde a un compuesto qul
mico cualquiera o a una coleccibn de especies quimicas formadas a par

tir de A usando cada &tomo de A una sola vez.
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Una gamilia de confuntos molecularcs (s6meros de A(FEMI(A)) es el

conjunto de todos los EM(A).

Todo EM(A} puede ser representado por una matriz cuadrada n x n
con coeficientes enteros no negativos, B = (bij)’ donde bij indicael
orden de enlace entre los Atomos Ay aj si i # j, o el nimero deelec

trones de valencia, no enlazantes;del atomo a; si i=j. .

La matriz.B es denominada una be-matrniz,

La quimica de Jos sistemas meleculares con enlaces covalentes la
denominaremos quinica entena. Todos los coeficientes de la quimica

entera son enteros no negativos.

La quimica de los sistemas moleculares con enlaces covalentes vy
que tienen un nimero par o cero de electirones no enlazantes la llama-

remos quimica saturada.

Usaremos el término de quimica reducida para las moléculas de 1la
quimica saturada gue tienen las siguientes propiedades:
(i) Ningdn Gtomo tiene carga eléctrica neta, esto es, el nimero de

rd . -
electrones del atomo a, es igual al nimero de protones de a

3 k*

(ii) Las moléculas obedecen la 4egla del ocivto de Lewis-Langmuir.

2. GRAFOS Y FAMILIA DE CONJUNTOS MOLECULARES ISOMEROS,

Un p-grafo es un par G = (S,A) donde S es un conjunto y A:SxS—>

~>{0,1,...,p} es una aplicacidn de conjuntos, siendo p un entero no
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negativo. Los elementos de S son llamados los wéalices de G y las
aristas de G son los pares ordenados (r,s) ¢ SxS tales que Alr,s) =gq
(0 < q < p). Un p-grafo es denominado con fazos cuando Alr,¢) # 0

para todo r € S. Se Vlama somi-grade exterior de un vértice r al ni

mero de aristas que tienen r por extremidad inicial, o sea,

dG(r) =} Alr,s).
s€S

Cuando A(r,s) = A(s,r) para todo r,s € S, el p~grafo es simétrnico.

Sabemos que existe una biyecci(fn entre el conjunto de Los p-gra-
§os simétnicos y el conjunto de Las matrnices cuadradas simétricas
(c.f.[1],).

Como toda be-matriz B = (bij) es una matriz cuadrada simétrica ,
le podemos asociar un p-grafo simétrico G(B). En este caso los vér-
tices son los dtomos del conjunto molecular representado por B y las

aristas A(ai, aj) = bij representan los enlaces entre los atomos a,
. . Fa
y aj. En particular, un lazo A(ai’ai) = bii representa un electron

de valencia no enlazante del 3tomo a. Por ejemplo, a la be-matriz

ourz}c

0 0 0} n

B=14 o0 o o|
{2 0 ¢ 4jo0
¢ H' W o

que representa el conjunto molecular:



Nuestro objetivo es dar una caracterizacibn de p-grafos que pue-

dan representar los conjuntos moleculares de FEMI(A).

Si FEMI{A) esta constituida dGnicamente de conjuntos moleculares
de la quimica reducida eso quiere decir que no existe ningin atomo
de A que sea un elemento de transicidn ''d" o de transicidn interna
Mf'. Por tanto, si FEMI(A) esta constituida por conjuntos molecula-
res de la quimica entera, los atomos que pertenecen a A pueden ser

elementos de transicion “d' o de transicién ‘'f'',

PROPOSICION 2.1. Sea B =(bij) una matrniz cuadwada n x n con coefd -
clentes entenos no negatdivos; una condicibn necesarnia y sugficiente
para que B nepresente un confunto moleculan de FEMI(A) es que B sea

n
simétrica y 0 < b, < 26, donde b, = ) bij (i=1,...,n).
j=1

En efecto, si B es una matriz que representa un EM(A) de FEMI(A),

n
entonces B es una be-matriz, esto es, B es simétrica con bi== Z bij
j=1
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(i=1,...,n) electrones de vaiencia que pertenecen al dtomo a, en EM(A).
Como todo atomo a, en A tiene, al! maximo, 26 electrones de valencia se

tiene, 0 < b, < 26.

Reciprocamente, a ta wulviz SimCivica B con O < b, < 26, se le pue
de asociar un conjunto de dtomos A x{al, az,...,an} tal que a, tenga
bi electrones de valencia. Por tanto, B serd una be-matriz gue repre-

senta un EM(A) de FEMI(A).

COROLARIO 2.1.1. Sea G = {A,A) un p-ghafo; una condicibn necesarnia y
sugiciente para que G aepresente wn conjuntr molecufar de FEME(A) es

que G sea simétrico, p <13y 0 < dG(ai) < 26 cualoudiera que sea a;eA.

En efecto, si G representa un EM{A) de FEMI(A) sea

B=(A(ai’aj))(a 2 la be-matriz asociada a G. Por la proposi -
i’

J)EAXA

cién anterior tenemos 0 < [ Aa;,a;) < 26, Pero d.(a;) =
ajEA J

= } Mla.,a.), para todo a. € A, por tanto, 0 < d.(a.}) < 26.
: i’ ] i - G0 -
ajaA

Por otro lado, entre dos dtomos cualesquiera a; vy aj de A existi
rén, al mdximo, 13 enlaces covalentes, i.e, A(ai’aj) < 13. . En conse

cuencia, p < 13.

Reciprocamente, si G es simétrico, p < 13y 0 < dG(ai) < 26 pa-

ra todo a, € A, la matriz B =(A(ai,aj)) es simétrica con

(a;,aj)EAxA

0 < 2 Aa,,a,) < 26. Por tanto, G representa un EM(A) de FEMi(A}.
ajaA o

COROLARIO 2.1.2. Sea G =(A,A)} un p-grago. S< A es un conjunto de
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&tomos con elementos de transdceddn (d), wuna condicidn necesania y
sugicdente pana que G represente un confunte mofecubar de FEMI(A) es

gue G sea sdméinice, p <9 y 0 < d (s

’ Lo
clay =2 18 para fodo a. e A.

Basta con recordar que st A es un conjunto de dtomos con elemen-

tos de transicion (d) y sin ningin elemento de transicién interna(f)
: Iy

entonces, el nimero maximal de eniaces que puede existir entre dos

dtomos cualesquiera a, vy aj de A es < 9 y el nimero de electrones de

valencia de un Gtomo cualquiera a, ¢ A es < 18.

COROLARIO 2.1.3. Sea G = {(A,A) un p-grafo. Si A ed un conjuntc de
dtomes de La quimica reducdda, una condicdbn necesarnia y suflciente
para que G represente un conjunto molecufar de FEMI(A) es Que G sea

simbtrnico, p < b y 0 < dG(a;).i 18 cuafquiera que sea a; € A.

Esto es inmediato, ya que en este caso FEMI(A) esta constituida
solamente de conjuntos moleculares que cumplen la regla del octeto.
Obsérvese gque si no hacemos intervenir los diez electrones de la
sub-capa ''d'' necesarios para alcanzar la saturacién, tendremos en
el corolario 2.1.1 p <8 y 0<d. (ai)_i 16. An3logamente si no
hacemos intervenir los seis electrones de la sub~capa ''p', en el co-

rolario 2.1.2, p < 6 y 0<d, (a;) < 12.

3. BE-ISOMETRIA.

Sean B y £ dos be-matrices que pertenecen a FEMI(A) tales que, B

»
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representa el reactante y E el producte. La reaccidn quimica B ~ €
puede ser representada por ta matrirzr R = £ - B que denominaremos ma-

thiz de neaccdldn.

EJEMPLO. £n i1a reaccidn quimica

] 4
HY oo N e Hz
1 ) | *
H o~ = N: + H ~-'O-«H3—~ T—
i
g:
se tiene
1
fo 1t o o ¢ o4
1o 300 0 0icC
» r o ’I
B = Q 3 2 0 ¢ 0N ,
0 0 0 0o t o iH
0 0 06 1 4 10
0O 0 0 0 1 oW
wle w wlo W
-
(0 1 ¢ ¢ o o H
1 wl i 0 2 4] I
N o0 v 7z 1t 5 1 N
E o= 2 y
0 5 1 0 o o H
O 2 0 0o 4% 010
0 ¢ i 0 o ¢ n
1 2 ]
W ¢ o H 0 #
i
0 0 0 o 0 ¢ |H
0 -2 O Z 01
- 1 H
R=¢ - B = 2 ¢ 1 0




Una matriz de reaccidn es esencialmente un indicador del proceso
de ruptura y de formacion de enlaces entre dos dtomos cualesquiera.
Los coeficienies r;j (i#j) indican clantes enlaces se han formados

(rij:‘ 0) o rotas (riI < Oj entra fos &tomos a;va;. Por otro lado,

los coeficientes rii indican si lns electrones no enlazantes del 3to-~

mo a. han disminuido (ri; < 0) o aumentado (rii > 0).

Sea Mn(R ) el conjunto de las matrices cuadradas n x n sobre el

cuerpo R y sean D = (d..) v F = (Fij} dos elementos de Mn(R ). La

i]
aplicacién d: M (R) x M (R} » R' definida por d(D,F) = f..~d
P n n i]
o

sJ

I

ij
es una distancia sobre Mn(R)‘

Sea M = (mij) & Mn(R) y deﬁ?temos X (G-1)n = M ' Recordemos

. . . n .
que la aplicacién h: thR}'+ R cefinida por h(mij) = (xl,...,x 2)
2z n
es inyectiva. Por otro lado, como R”  es un espacio topolégico en~
tonces Mn(R) también lo serd con la topoloaia inducida.

2
En realidad, Mn(R) y R son isomorfos (como espacios topoldgi-

cos). Siendo dos normas cualesquiera sobre un espacio vectorial de
dimensidn finita equivalences, se concluye que la distancia d ¢ ‘fa
distancia euclddeana son equivalentes. En el caso particular donde
Dy F son dos be-matrices gque pertenecen a una familia de conjuntos
moleculares isbmeros de n dtomos, se dice que d es una distancia qui
mica. Este término se justifica porque del punto de vista experimen

tal sl R = (rij) es tal que R = F - D se tiene,

d{D,F) =} }fu - d

tyd byl

~—e
e
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En consecuencia, fa distancia quimica nepresenta ¢l dobfe del ndmenro
de electrones de valencia que son redistrnibuidos durante el curso de
La neacedbn (puesto que consideramos tanto los elementos positivos co
mo los negativos) y ella mide, tamdién, Lo similifud estructural (qul

mical entre 0 y F.

EJEMPLOS. 3.1.

(i) Sea la reaccién quimica B —~— ¢ = N: —> H ~»~N“ = C?. Entonces,
d(D,F) = 8 donde
0 1t 0 H ¢ 0 1 H
D=|1 0 31{c¢ y F=10 2 3¢®
3 2 N 103 o) n®
¢ N H CQ N0
(ii) Sea H—C = N: —> H +°C % N:. Entonces, d(D,F) = 4 donde
(0 1 o} (1 0 0} H
D=1 0 3|¢C y F o= 13{c
. 0 3 2 N 3 2 )N
H € N ¥ C N

De estos ejemplos, vemos que la similitud estructural entre Dy F es

mayor (distancia menor) en (ii} que en (i),

En lo que sigue vamos a suponer que todo conjunto de dtomos

A ={a]],...,a «ya3 .,&8 } ha sido ordenado de la siguiente ma

In” " "7 mt? T T mp

nera: cada dtomo aij £ A es doblemente indiciado donde i designa el
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ndmero mdximo de electrones de valencia del Jtomo considerado y
que el Stomo aij es el j-ésimo del conjunto A que pertenece al grupo
i. Por otra parteysi nos limitamos a la quimica reducida i=1,...,7;

caso contrario i=1,...,22.

2

3 4 .
EJEMPLO. Si A ={H‘, H™, 47, H4, i, 1! entonces, lo escribimos

=' b}
A =lagys aggs aygs 3y 8gqs 8500

Sean A y A' dos conjuntos fijos de &tomos. Se dice que una FEMI(A)
es be-{sométrica a FEMI(A')si FEMI(A) y FEMI(A') son espacios métri-
cos isométricos. Desde el punto de vistas gquimico, esto quiere decir
que cualquiera que Sean las be-matrices D y F que pertenecen a FEMI(A)
el nimero de electrones concernientes a la transformacidn dé‘D a fF
es el mismo que el correspondiente a la transformacidn dé ®(D) a ¢(F)

donde ® es la isametria de FEMI(A) sobre FEMI{A')},

En consecuencia, si FEMI(A) y FEMI{A') son be-isométricos ellas

tienen la misma potencialidad de transformacidn quimica.

Sean A y A' dos conjuntos de tomos. Se dice que A y A' son qui-
micamente disjuntfes, y lo denctamos A Na = @2, si i # k para todo

a.. € Aya'

~ Al
] k‘e&,A.

EJEMPLOS 3.2.

(i) si A={H,C} y A" ={K, Si} entonces ATYA' ¥ 8 .

]
=
®

(ii) Si A ={Be, H} y A" ={N, 0} entonces, A f1A’

(iii) Si A ={B, N} y A' ={Si, P} entonces, A TYA' # #.

«
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LEMA 3.3. Sean A y A' dos conjuntos de Qtomos. Si ARV A' = @ enton

ces, ANYAY = B,

Supongamos, por absurdc, gue A(Y A' # B; existe entonces un ele -
mento aij que verifica aij £ Aya,.. o A" yan consecuencia Ajﬁ A'#0

contra la hipStesis.

La reciproca no es verdadera ya que, si A ={H,C} y A' ={K,Si} se

tiene ADA' = 8 pero ANA' # @.

Sean A y A' dos conjuntos de atomos y supongamos que card{A) =
= card(A') = n. Se sabe (c.f.|27]) que en FEHI(A) la be-matriz D,
que representa el conjunto molecular EM,(A) dnicamente de electrones
de valencias no enlazantes es tal que traza Dﬁ = t, donde t es el na-~

mero total de electrones de valencia de FEMI(A).

Andtogamente, la be-matriz Dé, que representa el conjunto molecu~
lar EM,(A'), es tal que traza Dé = t' donde t' es el nimero total de
electrones de valencia de FEMI{A'). Por otro lado, T = Dé - Do es

una matriz simétrica n x n y traza T = t' ~ t. En esas condiciones

tenemos la siguiente proposicion:

PROPOSICION 3.4. La aplicacidn ¢: FEMI{A] —> FEMI(A') definida pon
oD) = D + T para toda be-maindiz D en FEMI(A)} s una {sometrnia de
FEMI (A) sobre ¢(FEMI(A)).
Inicialmente, mostraremos que cualquiera que sea la be-matriz
n

D =(dij) € FEMI(A), D + T ¢ FEMI(A'), esto es, t'= ) d; + traza T
i=1
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n
donde d; = ) d. {i=1,...,n).

n n
En efecto, sea D' =(d;.) = D+T. Entonces, d; =} d; + traza
' . .
g i=1 i=1

T=t+t'~t=1t', porque t = di para toda be~matriz D€ FEMI{(A).
i=1
Por otro lado, d{D,F} = d(p+7T, r+T) = d{(¢(D), #(F)). Por tanto,

# I~

FEMI(A) vy ¢(FEMI(A)) son isométricos, i.e, FEMI(A) y ¢(FEMI(A)) son

be~isométricos.

CORCLARIO 3.4.1. Supongamos T = (tij). Entonces, t # 0 para todoe

i=1,...,n 84,4 s0lo 54 AN AY = B,

COROLARIO 3.4.2. Supongamos T =(tij). Entonces, t,. = 0 para un

clerto i, 1 < i < n, 84,1 s0lo 54, AEVA' # B,

En particular, si cada &tomo aij £ A pertenece al mismo grupo de

Gtomos que cada atomo a&e £ A' se tiene t T 0 para todo i=1,...,n.

COROLARIO 3.4.3. Si card{(A} < card(A') y 54 existen dos conjuntos
A1c; Ay A;(Z A tales que card(A]) = card(A;) entonces, FEM!(AI) y

_ s " . d _
¢](FEM1(A])) son be-isométnicos, donde ¢, b FEM!(A])

EJEMPLO. Consideramos A ={ah], agyr 371} y A‘m{aA}, aé}, aél}. Tene

mos:
h oo 0 a3, { Lo 0 Y a,
Do =10 6 0 g y D! = ‘ 0o & 0 g,
]
0 0 7 Ja, Lo 0 9 Jag
a
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Por tanto

o

-

H

o

]

<o
e ey
Lo B . S o'

0
0 i y, FEMI{A} v & (FEMI(A)) son be-
z2

<o N

isométricas.

Dada FEMI(A} podemos siempre considerar el conjunto de nimeros en

teros positivos {traza b, traza D ., traza Ov} donde DiE?FEMt(A),

yre
i=0, 1,...,v. Es evidente que t = max {traza Dii corresponde a la
0<i<v
traza de la be-matriz D, que representa un EM{A) en FEMI(A) sin nin -
gin enlace, esto es, t es el nimero total de electrones de valencia
que el conjunto molecular, representado por DO, contiene, Por otra
parte, la relacién R definida por b, R Dj <=> traza D; = traza Dj .
cualesquiera que sean las be-matrices D, Dj que pertenece a FEMI (A},
es una relacidn de equivalencia sobre FEMI(A). El conjunto cociente

FEMI{A) = FEMI(A)/R es un espacio métrica, con respecto a la distan -

cia d definida por d(B, E) = inf d(D,F). M&s adn, FEMI(A) es ordena-

DQE

FebE _
do por la relacién < definida por Bi 3_Bj si, y solamente si, traza
b, > traza Dj cualesquiera que sean D, € §} y Dj £ E},

Cada clase de equivalencia es caracterizada por su nimero de elec
trones de valencia no enlazantes. En consecuencia, en el interior de
una misma clase, todos los conjuntos moleculares tienen los mismos en
laces y no difieren sino en el grade de oxidacidn de los dtomos. Pa-
sar de una clase B a otra clase E (reaccidn entre clases) significa ,

si B < E, que el nimern de electrones de valencia no enlazantes ha
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disminuido y sumultanecamente gue el nimero de enlaces ha aumentado.

LEMA 3.5. E¢ sdqudente diagrama es conmutaiivo

FEMIE(A) —-Fs FEMI(AY)

a

FEMTAY % FOMTTR'T

%

S

donde ¢ es8 fa apticacibn definida por $(B) = $(8} ¢ a,q' son Las

aplicaclones canbnicas.

En efecto, ¢ esta bien definida vy (q'$) {(B)=a' {$(B))=q' (B+T)=B+T.
igualmente, (§q) (B) = &(q(B)) = ¢{B) = ¢(8) = B+T, de donde, la con

mutatividad del diagrama.

Obsérvese que 105 sub-conjuntos L € FEMI(A) v L' < FEMI(A') pue-
den ser escogidos como los conjuntos moleculares mas probables. Es-
to quiere decir que ai} Y 3 p han permanecido en el mismo grado de

oxidacidn, esto es, hemos hecho simplemente eniaces covalentes.

—

LEMA 3.6. Considenemos ¢l diagrama anterionmente seialado. S{ DeB

entonces, ¢{D) € MBT cuabquiena que sea fa be-matniz D ¢ B.

En efecto, D € B implica traza D = traza B. Por otro lado, tra-
za (¢(D)) = traza (D+T) = traza D + traza T = traza B + traza T =

= traza (B+T) = traza(¢(B)), de donde, ¢(D) & $(B].

PROPOSICION 3.7. Los espacios FEMi(A) y % (FEMT(A) son be-isométni

cob,
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Es suficiente con verificar d(B, E) = 4(8(B), $#(E)) pero esto

es una consecuencia del lema 3.6,

Este resultado nos dice que en el interior de FEMI(A) existe un

mindmo de electrones que intervienen en la transformacidn B —> E
cualesquiera que sean E;E on FEMIE(A).

Se puede demostrar (c.f.[3]) que la aplicacién 6:8(n) —> SB(n)
ini = 3 S(F =
definida por S(Ei;) 28, im0,y J(Cij + Eji) Eij + Eji +
+2E.., 1 <i<]<n, es un monomorfismo de monoides.

Por otro lado, se sabe que, cualquiera que sea la be-matriz

D e FEMI(A), 6(D) no pertenece necesariamente a FEMI(A) (c.f.[2]).

Es natural entonces preguntarse: '"¢Si D ¢ FEMI(A) a cudl FEMI per

tenece &{D)7*.

LEMA 3.8. S<{ D ¢ FEMI{A) enrbnceé, §(D) ¢ FEMI{A') donde t' = 2t

y card (A) = card {A').

n
Er ofecto, D = ) uij(Eij + Eji) + ) .. Eii’ cualquiera que sea

i<j - i=1 n
D ¢ FEMI(A). En consecuencia, t =2 ) o,, + ) o, .. Por otro lado,
BRIt
‘ =) o, (E. +E..+2E )Y+25% o,  FE.., = L.t
5({D) i;j a'J(E‘J FJI 2 Et!) L r E|z luego, t higj u'J
n . n |
+2 ) a,.=2(27 o . +) o )=21 ycomo, si card(A) = n, t'
jmp O iéj i (=1 1]

puede ser escrito como la suma de n términos, tenemos card{A)=card(A')

y 6{D)} & FEMI(A').
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Notese que FEMI{A'} esta constituido unicamente de conjuntos mole
culares de Ta quimica saturada y que t¥ no es escrito de forma Gnica.
Por tanto, se obtienen tantos conjuntos A' (respectivamente, FEMI{A'})

]

como descomposicion de t' hava.

Las aplicaciones & y ¢ permiten resolver el siquiente problema: Dada
una FEME{A) encontrar una inmersién isométrica de FEMI(A) en FEMI(X)
tal que FEMI{X) sea constituida Gnicamente de conjuntos moleculares

que pertenecen a la quimica saturada.

En efecto, por & encontramos FEMI(X}) y &: FEMI(A) —> FEMI(X) es
una inmersidn isométrica, puesto que card{A} = card(X). Obsérvese

que en este caso T ¢ FEMI(A).

EJEMPLO: Si A ={a,,, a,.,, a,.,] entonces, t' = 2t = 20 y por tanto,
11 41 51
% = {au‘, agys alo,}). De donde, 6(D) & FEMI(X), cualquiera que sea

D e FEMI(A) v ¢: FEMI{A} —> FEMi (X} es una inmersidn isométrica.

En este caso,

-~

} 10 0 3 0 0
T=0'-D = Ci -1 06 4 0l =10 2 0]« FEMI(A).
0o O
Lo o010 00 5] loos



NOTACIONES

z anillo de }05 enteros

R cuerpe de los nimeros reales

Mn(R) conjunto de matrices cuadradas n x n con coeficientes en R.
A conjunto finito de &tomos. ‘

FEMI (A) familia de conjuntos moleculares isdmeros.

EM(A)} conjunto molecular en FEMI{A),

S(n) grupo aditivo de las matrices simétricas n x n con coefi-

cientes en Z.

B(n) = {a=(b”)ls ¢ sln), b,y > 0

#

S8{n)= {B=(b“)£3 e B{n), b, 2q, q > 0 y i=1,...,n}

ii
G(8B) grafo asociado a una matriz cuadrada n x n con coeficien-

tes enteros no negatives B.

matriz cuadrada n x n con 1 en la posicién (i,j) y cero

i
en el resto.
+ . - :
R conjunto de los ndmeros reales no negativos.
dG(r) semi~grado exterior del vértice r.

card{(A) cardinal de A.

¢]=¢!FEMI(A1) restriccién de ¢ al conjunto Aj.
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