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Resumen

Este articulo pretende dar una vista panordmica de la topologia
molecular, que es una aplicacién de la teoria de grafos muy utilizada en la
industria quimica y, sobre todo, en la farmacéutica, pero poco conocida
por la comunidad matemaética. El objetivo de la topologia molecular
es la caracterizacion estructural de moléculas mediante unos invariantes
sencillos, llamados indices topolégicos. Estos indices, una vez procesados
estadisticamente, juegan un papel decisivo en el descubrimiento de nuevas
aplicaciones de moléculas conocidas y en el disefio de moléculas con
propiedades quimicas y farmacolégicas especificas. En el apartado de
aplicaciones nos limitamos, por su importancia, a las farmacolégicas.
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1 Introduccion

La “irrazonable eficacia de las matemdticas en las ciencias naturales” es una
caracteristica de la historia de la ciencia y de la técnica modernas que no ha
hecho sino acentuarse atin mas, si cabe, desde que el fisico matematico Eugene
Wigner (1902-1995), introductor de la teoria de grupos en la fisica atémica,
titulara asi su famoso articulo [22]. No hace falta decir que la sorpresa de
Wigner (y de tantos otros cientificos y pensadores) se debe al hecho de que
las matemaéticas, “la mas pura de las ciencias”, es una creacién del intelecto
que, en principio, no busca aplicacién alguna. Nuestro objetivo en este articulo
es, precisamente, ilustrar esta eficacia con una aplicacién de la teoria de grafos
a las ciencias de la salud y, mas concretamente, al descubrimiento de nuevos
farmacos y al diseno de moléculas para aplicaciones terapéuticas especificas.
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