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Die Verzweigtheit von Graphen - was ist Gberhaupt cin Graph? Lassen Sie mich da-
mit beginnen, dafB ich kurz diesen Begriff erliutere, wenngleich mir bewuft ist, daf
dies cinem Auditorium von Chemikern gegeniiber - zumindest aus historischer Sicht -
Eulen nach Athen tragen heift, denn dic mathematische Struktur, die hier gemeint ist,
ist aus den klassischen Valenzstrichformeln der Chemie hervorgegangen, und die
Graphentheorie als mathematische Disziplin hat jhre Wurzeln in den Bemithungen, mit

Hilfe der Valenzstrichformeln die Existenz isomerer Verbindungen zu verstehen.
Ersctzt man in ciner Valenzstrichformel die Symbole fiir die Atomsorten durch Punkte,

so erhilt man e¢men Graphen. Auf diese Weise entsteht zum Beispiel aus der Struktur-

forme]l des Athanols der daneben abgebildete Graph.
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Solche molekularen Graphen beschreiben cinen zentralen Aspekt der Struktur von
Molekiilen: den Bindungszusammenhang - diesen und nichts
weiter. Ein molekularer Graph will also insbesonders keincerlei Vorstellungen iiber
die rdumlich-geometrische Molekiilstruktur prijudizicren. Ev veranschaulicht aus-
schlicBlich die Gesamtheit der Paarungen gebundencr Atome.

Hiufig besteht die Bindungsstruktur aus cinem trivialen und einem nichttrivialen
Teil, und man beschreibt nur den nichttrivialen Teil durch einen Graphen. So
reicht ¢s etwa bei den gesittigten Kohlenwasserstoffen aus, den C-C- Bindungs-
zusammenhang zu kennen. Daher liBt sich der Graph in Abb. 1 c¢benso gut dazu
verwenden, das daneben dargestelite iso-Nonan zu charakterisiceren.

in der Mathematik 18t man die Beschrankung auf chemisch verninftige Bindigkei-
ten und chemisch vernlinftige Strukturen fallen, So ist cin Stern mit 1023 Zacken
als Graph immer noch akzeptabel, dasselbe gilt far Strukturen bei denen jeder Punkt

mit jedem anderen verbunden ist, sogenannte vollstindige Graphen.
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Eine Einschrankung werden wir allerdings machen: wir beschranken uns auf Einfach-
bindungen. Bei Mchrfachbindungen spricht man in der Mathematik von Multigraphen.
Des weiteren wollen wir im Sinne einer Sprachregelung folgende Verabredungen tref-
ten: Fir unsere Zwecke geniigt es - und wir verzichten dabei bewuBt auf cine mathe-
matisch prizise Definition - einen Graphen als ecine Menge von P un kt ¢ n anzu-
schen, die teilweise durch K a nt ¢ n (wie man sagt) verbunden sind. Verbundene
Punkte wollen wir N a ¢ h b ar n nennen und dic Anzah! der Nachbarn cines Punk-

tes dessen V. alen z.

Was aber ist nun dic Verzweigtheit cines Graphen? Sie werden mir su-
stimmen, daB es vernanftig ist, einen Graphen a n ¢cinem gegebenen
P un kt umso verzweigter zu nenncn, je mehr Nachbarn diescr Punkt hat, d.h.

je groBler seine Valenz ist.



Die Abbildung zcigt eine Folge von Punkten wachsender Valenz. Dariiber, ob bei
ecinem Punkt der Valenz zwei von grofercer Verzweigtheit zu sprechen ist als bei
einem der Valenz eins, kann man vielleicht noch streiten., Aber ab Valenz drei wird
es diesbeziiglich wohl keine Meinungsverschiedenheiten mehr geben.

Lok a! ist also evident, was gréficre oder kleinere Verzweigtheit ist. Aber wie
stcht es mit der Moglichkeit, g 1 o b a le Aussagen tliber dic Verzweigtheit zu
machen? Wann also kann man mit gutem Grund von zwei Graphcn - jeweils als Ganzes
geschen - den ecinen verzweigter nennen als den anderen?  Die Antwort darauf ist
weitaus weniger offensichtlich. Jeder von lhnen wird allerdings cine intuitive Vor-
stellung von dicsem gesuchten Ausmal der Verzweigtheit besitzen, und in den mei-
sten Fallen, in denen Thnen ein Vergleich der Verzweigtheit evident erscheint, wer-
den Sic vermutlich auch zu identischen Resultaten kommen. Darum wird es also im
Folgenden gehen: um cine mathematisch prizise faflbare Definition des Ausmafes der
Verzweigtheit, dic sich mit dem intuitiven Bild - da wo dies ganz deutlich ist -
deckt, und die die Liicken - wo das intuitive Bild verschwommen ist - in méglichst

naturlicher Weise interpoliert.
Mecine Grinde fiir diese Themenwahl sind im wesentlichen zwei.

1.) Ich méchte eine Lanze brechen fir cin Fach, das zwar noch nicht gemeinver-
bindlich definiert ist (und daher auf diescr Ebene nicht existicrt), das aber dessen
ungeachtet seit gut einem Jahrzehnt in kriftiger Entwicklung begriffen ist und all-
mihlich deutlicheKonturen annimmt: die mat hematische Chemie.
Darunter will ich das Analogon zur wohlctablierten mathematischen Physik verstehen,
also ein Gebiet, in dem Chemiker und Mathematiker gemeinsam und zum Nutzen beider
Disziplinen die [Gr dic Theoriebildung der Chemie spezifischen mathematischen Struk-
turen aufspiiren, entwickeln - fast méchte ich sagen, isolieren - und ihre Eigenschaf-
ten untersuchen. Lassen Sie mich stichwortartig und vielleicht etwas provokativ zwei

Thesen zu diesem Thema formulieren.







































