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ABTSRAK.

Dalam bidang kimia teoritis dan komputasional, penggunaan Chemical Topological Graph
(CTG) sebagai representasi grafis molekul memainkan peran penting dalam memahami
struktur molekul dan sifat-sifat kimianya. CTG memungkinkan visualisasi molekul, analisis
ikatan kimia, dan pengembangan model prediktif. Kaitan antara CTG dan struktur aljabar
terjadi melalui konsep representasi graf, yang membuka pintu bagi penerapan metode dan
konsep aljabar dalam analisis dan pemodelan molekul. Dalam artikel ini, diberikan abstraksi
hubungan antara graf topologis kimia dan struktur aljabar melalui representasi graf. Hasil yang
didapatkan.
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1. PENDAHULUAN

Chemical Topological graph adalah representasi grafis molekul dalam kimia
teoritis dan komputasional. Dalam Chemical Topological Graph (CTG), atom-atom
dalam molekul direpresentasikan sebagai simpul-simpul, sedangkan ikatan antara
atom direpresentasikan sebagai sisi-sisi yang menghubungkan simpul-simpul
tersebut. CTG membantu dalam menganalisis struktur molekul, memahami ikatan
kimia, dan memprediksi sifat dan perilaku kimia molekul. CTG ini memainkan peran
penting dalam pengembangan model prediktif dan metode simulasi molekul (Hua et
al,, 2019).

Kaitan antara CTG dengan struktur aljabar terjadi melalui konsep homomorfisma
graf. Homomorfisma graf adalah kondisi dimana dua graf yang masih
mempertahankan hubungan struktural antara simpul-simpul dan sisi-sisi graf
tersebut. Melalui homomorfisma graf, CTG suatu molekul dapat dikaitkan dengan
struktur aljabar. Sebagai contoh, graf dari suatu molekul dapat dicari keidentikannya
dalam suatu homomorfisma, yang kemudian dapat ditemukan struktur grup dari graf
tersebut, hal ini memungkinkan penerapan konsep struktur aljabar dalam analisis dan
pemodelan molekul (Wagner & Wang, 2019).

Oleh karena itu pada tulisan ini akan diberikan berbagai indeks topologi graf dari
suatu struktur aljabar untuk memudahakan mencari homomorfisma graf antara
representasi graf molekul dan representasi graf dari sutau objek pada struktur aljabar.
Hal ini diharapkan memberikan jalan dalam penerapan metode dan konsep aljabar
pada CTG.

2. METODE
Metode Penelitian memuat uraian terkait pendekatan, jenis, dan desain
penelitian. Selanjutnya, Metode Penelitian menjelaskan data dan sumber data, metode
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dan teknik pengumpulan data, prosedur pengumpulan data, instrumen pengumpulan
data, metode dan teknik penganalisisan data, serta metode dan teknik penyajian hasil
penganalisisan data. Metode Penelitian harus berisi uraian operasional metode dan
bukan hanya berisi definisi dari metode yang digunakan.

. HASIL DAN PEMBAHASAN

Indeks topologi dalam graf teori adalah parameter penting yang digunakan untuk
menganalisis struktur molekul kimia, membantu memahami sifat-sifat dan hubungan
antara atom-atom dalam molekul.
Indeks Topologi

Indeks Zagreb adalah parameter topologi molekul yang digunakan dalam kimia
untuk menggambarkan kompleksitas molekul berdasarkan struktur grafiknya. Indeks
ini diberi nama berdasarkan nama kota Zagreb, ibu kota Kroasia, tempat asal
penemuannya. Indeks Zagreb dapat digunakan untuk memprediksi sifat-sifat
fisikokimia molekul, seperti titik didih, titik leleh, entalpi pembakaran, indeks refraksi,
dan sebagainya. Indeks ini juga dapat digunakan dalam penentuan struktur molekul,
peramalan aktivitas biologis, dan korelasi struktur-aktivitas dalam penelitian obat-
obatan. Secara umum, semakin besar Indeks Zagreb suatu molekul, semakin kompleks
strukturnya. Namun, indeks ini hanya memberikan informasi topologis dan tidak
memberikan detail tentang ikatan kimia spesifik dalam molekul (Mansour etal., 2016).

Terdiri dari dua indeks, dan dinamakan indeks Zagreb pertama dan indeks Zagreb
kedua. Indeks pertama didefinisikan sebagai jumlah kuadrat derajat semua simpul
dalam struktur molekul. Kemudian indeks kedua didefinisikan sebagai perkalian
derajat dua simpul yang bertetangga Secara matematis, indeks Zagreb didefiniskian
sebagai berikut.

Definisi 1. Misalkan G adalah suatu graf, Indeks Zagreb pertama (M;(G)) dan indeks
Zagreb kedua (M, (G)) dari graf G adalah

M@= ) deg(v)?
viEV(G)
My(@) = ) deg(v)deg(vy)
v;V,€E(G)
dimana deg (v;) adalah derajat dari simpul v;.

Indeks Gutman adalah alat penting dalam kimia yang digunakan untuk
menggambarkan struktur molekuler dan memahami hubungan antara struktur
tersebut dengan sifat-sifat kimia, termasuk prediksi sifat fisik, aktivitas biologis, dan
reaktivitas kimia senyawa organik. Ini berperan dalam desain obat, analisis kuantitatif
struktur-sifat, dan pemahaman lebih dalam tentang struktur molekuler dan sifat kimia
yang terkait (Mazorodze et al., 2016). Indeks Gutman didesinisikan sebagai berikut

Definisi 2. Misalkan G adalah suatu graf terhubung, indeks Gutman dari graf G
didefinisikan dengan
Gut(G) = Z deg(v;) deg (v;)d(v;,vj)
i<j
dimana d(v;, v;) adalah jarak antara simpul v; dan v;, dan deg (v;) adalah derajat
simpul v;.
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Indeks Wiener dinamai sesuai dengan Harry Wiener, yang memperkenalkannya
pada tahun 1947. Ini adalah indeks topologi tertua yang terkait dengan percabangan
molekul kimia. Berdasarkan kesuksesannya, banyak indeks topologi lain dari graf
kimia, berdasarkan informasi dalam matriks jarak graf, telah dikembangkan setelah
karya Wiener (Ren & Su, 2017).

Kuantitas yang sama juga telah dipelajari dalam matematika murni, dengan
berbagai nama termasuk status bruto, jarak suatu graf, dan transmisi. Indeks Wiener
juga berkaitan erat dengan sentralitas kedekatan dari sebuah simpul dalam sebuah
graf, sebuah kuantitas yang berbanding terbalik dengan jumlah semua jarak antara
simpul yang diberikan dan semua simpul lainnya yang telah sering digunakan dalam
sosiometri dan teori jaringan sosial.

Definisi 3. Misalkan G adalah suatu graf, indeks Weiner dari graf G didefinisikan
dengan

W(G) = Z d(v;, v))
i<j
dimana d(v;, v;) adalah jarak antara simpul v; dan v;.

Dalam CGT, indeks hyper-Wiener atau bilangan hyper-Wiener adalah indeks
topologis dari molekul yang digunakan dalam biokimia. Indeks Hyper-Wiener juga
dapat digunakan untuk representasi jaringan komputer dan meningkatkan keamanan
perangkat keras. Indeks Hyper-Wiener juga digunakan untuk membatasi struktur
sebuah partikel ke dalam sebuah angka tunggal yang mencerminkan perpanjangan
molekuler dan struktur elektroniknya. Indeks hyper-Wiener adalah generalisasi yang
diperkenalkan oleh Milan Randi¢ dari konsep indeks Wiener (Feng etal.,, 2014). Indeks
Hyper Wiener didefinisikan Sebagai berikut:

Definisi 4. Misalkan G adalah suatu graf, indeks hyper-Weiner dari graf ¢ didefinisikan

dengan
Ww(G) = Z (d(vi' v;) + d(”i'vj)z)

i<j
dimana d(v;, v;) adalah jarak antara simpul v; dan v;.

Dalam Chemical Topological graph, indeks Estrada adalah indeks topologi lipatan
protein. Indeks ini pertama kali didefinisikan oleh Ernesto Estrada sebagai ukuran
derajat lipatan suatu protein, yang direpresentasikan sebagai graf jalur yang diberi
bobot oleh sudut dihedralkan atau torsional dari tulang belakang protein. Indeks
derajat lipatan ini telah ditemukan memiliki berbagai aplikasi dalam studi fungsi
protein dan interaksi protein-ligand (Zhou, 2008). Secara matematis, indeks Estrada
didefinisikan sebagai

Definisi 5. Misalkan G adalah suatu graf dengan jumlah simpulndan 4, > 1, = --- 4,
adalah nilai eigen dari matriks ketetanggaan A;. Indeks Estrada (EE(G)) dari graf G
adalah

n

EE(G) = Z ehi

i=1
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Indeks Randi¢ adalah alat penting dalam kimia yang digunakan untuk
menganalisis dan menggambarkan struktur molekuler senyawa organik. Dengan
bantuan indeks ini, ilmuwan dapat memprediksi sifat fisik, aktivitas biologis, dan
reaktivitas kimia senyawa, serta memahami hubungan antara struktur molekuler dan
sifat-sifat kimia. Ini memiliki berbagai aplikasi dalam perancangan obat, analisis
struktur-sifat, dan studi struktur molekuler dalam berbagai bidang kimia (Roslly et al.,
2023). Indeks Randic didefiniskan sebagai berikut

Definisi 6. Misalkan G adalah suatu graf, indeks Weiner dari graf G didefinisikan dengan

R(G)= ) (deg(v,) deg (vp)) 2
i<j
dimana deg (v;) adalah derajat simpul v;.

Dalam Chemical Topological graph, indeks Szeged adalah indeks topologi suatu
molekul yang digunakan dalam biokimia. Indeks Szeged, yang diperkenalkan oleh Ivan
Gutman, menggeneralisasi konsep indeks Wiener yang diperkenalkan oleh Harry
Wiener. Indeks Szeged telah ditunjukkan memiliki korelasi yang baik dengan berbagai
sifat biologis dan fisikokimia (Alimon et al., 2020). Indeks Szeged dari sebuah graf
terhubung didefinisikan sebagai

Definisi 7. Misalkan G adalah suatu graf terhubung, indeks Szeged dari graf G
didefinisikan sebagai

S2@) = ) my(el6) ny(el6)
e=uveE
dimana e merupakan sisi di G yang menghubungkan u dan v, kemudian n,(e|G)

menyatakan banyak titik G yang terletak lebih dekat dengan u dibandingkan dengan v.

Dalam Chemical Topological graph, indeks Padmakar-Ivan (PI) adalah indeks
topologi suatu molekul yang digunakan dalam biokimia. Indeks Padmakar-Ivan
merupakan generalisasi yang diperkenalkan oleh Padmakar V. Khadikar dan Ivan
Gutman dari konsep indeks Wiener yang diperkenalkan oleh Harry Wiener. Indeks PI
sangat penting dalam studi hubungan struktur-aktivitas kuantitatif untuk model
klasifikasi yang digunakan dalam ilmu kimia, biologi, rekayasa, dan nanoteknologi
(Pattabiraman & Paulraja, 2012). Indeks PI dari suatu graf G didefinisikan sebagai

Definisi 8. Misalkan G adalah suatu graf terhubung, indeks Padmakar-Ivan dari graf G
didefinisikan sebagai

PIG) = ) (nu(el®) + my(el6))
e=uvekE
dimana e merupakan sisi di G yang menghubungkan u dan v, kemudian n,(e|G)

menyatakan banyak titik G yang terletak lebih dekat dengan u dibandingkan dengan v.

Indeks Harmonic, juga dikenal sebagai Bilangan Harmonic Topologis,
diperkenalkan oleh Ilja Prisner pada tahun 1983 sebagai indeks topologis dalam kimia
teoretis. Konsepnya didasarkan pada fungsi Harmonik dalam teori medan
elektrostatik, yang digunakan untuk menggambarkan potensial elektrostatik dalam
molekul. Indeks Harmonic digunakan untuk memprediksi berbagai sifat fisik dan kimia
senyawa organik, seperti kelarutan, titik didih, dan titik leleh. Seiring waktu, indeks ini
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telah menjadi alat penting dalam komputasi kimia, digunakan dalam perancangan
obat, analisis kuantitatif struktur-sifat, dan penelitian struktur molekuler, dengan
pengembangan dan pemahaman lebih lanjut yang terus berlanjut (Zhong, 2012).
Indesk Harmonic didefinisikan sebagai berikut

Definisi 9. Misalkan G adalah suatu graf, indeks Harmonic dari graf G didefinisikan
dengan

2
R(G)=
( ) vivj€E(G) (deg(vi) +deg (Vi))

dimana deg (v;) adalah derajat simpul v;.

Indeks topologi ini dapat menjadi ukuran numerik terkait hubungan antar
simpul pada graf pada berbagai graf. Representasi graf bervariasi dari graf koprima
sampai graf koprima relatif (Syarifudin et al., 2023), graf irisan (Ramdani et al., 2022),
graf pangkat (Asmarani et al, 2021), graf nilpoten (Malik et al., 2023), graf prima
(Maulana et al.,, 2023) hingga graf pembagi nol (Semil @ Ismail et al., 2023).

Formulasi Pada Representasi Graf Koprima

Graf koprima atas suatu grup adalah topik yang sering menjadi fokus penelitian,
salah satunya adalah pada grup bilangan bulat modulo Z,, yang dipelajari oleh Juliana
(Juliana et al., 2020). Dalam konteks ini, graf tersebut selalu memiliki struktur multi-
partit, yang menjadi salah satu ciri utama dalam analisisnya. Hasilnya diberikan pada
Teorema berikut:

Teorema 1. Misalkan n = pflp§2 p;.cj, dengan p,,p,,+, p; bilangan prima berbeda

dan ky, ky, -, kj adalah bilangan asli, maka graf koprima dari Z, adalah graf (j +
1)—partit.

Penelitian tentang graf koprima pada grup yang berbeda telah dilakukan oleh
Syarifudin, khususnya dalam konteks graf koprima pada grup dihedral D,,, (Syarifudin
et al,, 2021). Hasil penelitiannya dipersembahkan dalam bentuk Teorema berikut ini:

Teorema 2. Misalkan n = pflpgz pjl.cj, dengan pq,p,,+,p; bilangan prima ganjil
berbeda dan k4, k;,---, k; adalah bilangan asli, maka graf koprima dari D,,, adalah graf
(j + 2)—partit.

Berdasarkan temuan dari dua penelitian terkait bentuk graf koprima di atas, Yatin
menyajikan indeks Hyper-Wiener dan indeks Padmakar-lvan (Zainun Yatin et al,
2023). Hasilnya diberikan pada teorema-teorema berikut

Teorema 3. Misalkan G graf koprima dari grup dihedral. Jikan = 2¥ untuk suatu k €
N, maka indeks Hyper-Wiener dari graf koprima dari grup dihedral adalah
WW(G) = 6n* — 7n + 2

Teorema 4. Misalkan G graf koprima dari grup dihedral. Jikan = 2¥ untuk suatu k €
N, maka indeks Hyper-Wiener dari graf koprima dari grup dihedral adalah
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PI(G) = 4n?> — 6n + 2

Pada sisi lain, Gayatri berhasil menemukan indeks Harary, indeks
Harmonikindeks Zagreb, indeks Gutman, dan indeks Wiener dari graf koprima yang
terkait dengan grup dihedral (Gayatri et al., 2023).

Teorema 5. Misalkan G graf koprima dari grup dihedral. Jikan = p* dengan p bilangan
prima ganjil, dan k € N maka indeks Harary graf adalah
Ha(G) =3n?> —5n+4

Teorema 6. Misalkan G graf koprima dari grup dihedral. Jikan = p* dengan p bilangan
prima ganjil, dan k € N maka indeks Harmonik graf adalah

H(G)—zn_2+ 2n +2n2—2n
~ 3n 3n—1 2n+1

Teorema 7. Misalkan G graf koprima dari grup dihedral. Jikan = p* dengan p bilangan
prima ganjil, dan k € N maka indeks Zagreb pertama graf adalah
M;(G) = n(2n? + 5n —5)

Teorema 8. Misalkan G graf koprima dari grup dihedral. Jikan = p* dengan p bilangan
prima ganjil, dan k € N maka indeks Gutman pertama graf adalah
Gut(G) =3n*—4n3+8n? —11n+3

Teorema 9. Misalkan G graf koprima dari grup dihedral. Jikan = p* dengan p bilangan
prima ganjil, dan k € N maka indeks Wiener graf adalah
3n?+5n—5
2
Husni sebelumnya telah memberikan dua indeks topologi, yakni indeks Harmonic
dan indeks Gutman. Formulasi ini berbeda dengan yang diberikan oleh Gayatri,
perbedaan utama adalah dari grup yang digunakan (Husni et al., 2022).

W(G) =

Teorema 10. Misalkan G graf koprima dari grup bilangan bulat modulo. Jika n = p*

dengan p bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Harmoic dari grup adalah

H(G) = 2n — 2

Teorema 11. Misalkan G graf graf koprima dari grup bilangan bulat modulo. Jikan =
p* dengan p bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Gutman dari grup adalah
Gut(G) = (n—1)(2n—3)

Selain itu juga banyak studi terkait graf koprima pada grup quaternion yang
diperumum berupa karakteristik dan bentuk grafnya (Nurhabibah et al.,, 2021), hingga
pada numerical invariannya (Nurhabibah et al., 2023). Yang menarik, graf koprima
punya dual yang dinamakan graf non-koprima yang memiliki karakteristik
berkebalikan (Nurhabibah et al., 2022).
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Formulasi Pada Representasi Graf Pangkat

Graf pangkat pada grup menggambarkan hubungan pangkat antara elemen-
elemen grup, membantu memahami sifat struktural grup, dan berguna dalam
matematika, seperti teori bilangan dan kriptografi. Syechah berhasil mendapatkan
representasi graf pangkat untuk grup bilangan bulat modulo berorde prima yang
disempurnakan oleh Putra pada orde perpangkatan prima (Syechah etal., 2022).

Teorema 12. Misalkan G graf pangkat dari grup bilangan bulat module. Jika n = p*
dengan p bilangan prima ganjil, dan k € N maka G adalah graf lengkap K,,.

Putra kemudian mwmberikan formulasi indeks topologi pada graf pangkat untuk
grup bilangan bulat modulo (Putra et al., 2023).

Teorema 13. Misalkan G graf graf koprima dari grup bilangan bulat modulo. Jika n =
p* dengan p bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Zagreb pertama dan kedua
dari graf adalah

M;(G) = n(n — 1)?

My(6) =5 (= 1)’

Teorema 14. Misalkan G graf graf koprima dari grup bilangan bulat modulo. Jikan =
p* dengan p bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Gutman dari graf adalah

Gut(G) = g(n — 1)

Teorema 15. Misalkan G graf graf koprima dari grup bilangan bulat modulo. Jikan =
p* dengan p bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Wiener dari graf adalah

W(G) = @

Asmarani sebelumnya telah berhasil memformulasikan indeks topologi
pada grup yang berbeda, yakni grup dihedral (Asmarani et al., 2023).

Teorema 16. Misalkan G graf graf koprima dari grup dihedral. Jika n = p* dengan p
bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Wiener dari graf adalah
7n% — 5n
wWG)=————-
2

Teorema 17. Misalkan G graf graf koprima dari grup dihedral. Jika n = p* dengan p
bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Zagreb pertama dari graf adalah

M, (G) =n*(n—1)

Teorema 18. Misalkan G graf graf koprima dari grup dihedral. Jika n = p* dengan p
bilangan prima ganjil, dan k € N maka indeks Gutman dari graf adalah
(n* +n) + 3(n® —n?

Gut(G) = 5

Mataram, 16 November 2023 | 7



Prosiding SAINTEK E-ISSN: 2774-8057
LPPM Unazversitas Mataram Volume 6 Januari 2024

4, KESIMPULAN

Dalam penelitian ini, dua jenis graf, yaitu graf koprima dan graf pangkat, telah
diformulasikan dalam berbagai konteks grup matematis. Graf koprima pada grup
bilangan bulat modulo Z,, dan grup dihedral D,,, memiliki struktur multi-partit, dan
rumus-rumus indeks topologi seperti Hyper-Wiener, Padmakar-Ivan, Harary,
Harmonik, Zagreb, Gutman, dan Wiener telah berhasil dirumuskan untuk graf-graf ini.
Temuan ini memberikan wawasan dalam memahami sifat-sifat struktural grup dan
aplikasi dalam teori bilangan, kriptografi, dan teori jaringan. Selain itu, dalam konteks
graf pangkat, formulasi indeks topologi juga telah dikembangkan, terutama pada grup
bilangan bulat modulo dan grup bilangan bulat modulo berorde prima. Hasil
penelitian ini memiliki implikasi dalam analisis sifat-sifat pangkat dan hubungan
antara elemen-elemen grup. Keseluruhan, penelitian ini membantu memperluas
pemahaman tentang graf-graf tersebut dan kontribusi mereka dalam berbagai bidang
matematika.
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