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多壁碳纳米管的基于度的拓扑指数
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摘要：利用边集合划分方法，对多壁碳纳米管ＭＷＣＮＡ（ｍ１，ｍ２，…，ｍｔ；ｎ）和ＭＷＣＮＢ（ｎ１，ｎ２，…，ｎｔ；ｍ）的化学
键集合分别进行分类．不同类型的化学键，其两端原子在分子图中的度值不同．结合拓扑指数的定义，得到
若干基于度的拓扑指数．
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　　早期的化学实验表明，化合物的化学性质和它的结构有密切的关系．受此结果的启发，于是广大化学研
究者就通过研究物质的化学结构来确定它的特性．由此，理论化学也受到了化学、生物学、医学、材料学等众
多子学科的重视，同时其结果被应用到各项工程领域中．其计算模型大致如下：把每个原子用顶点来表示，原
子之间的化学键用边来表示，整个化学结构就是一个图，这样的图称为分子图．设 Ｇ是一个分子图，它的原
子集合和化学键集合分别用顶点集Ｖ（Ｇ）和边集Ｅ（Ｇ）来表示．相关研究内容可参考文献［１～１０］．

设ｅ＝ｕｖ是图Ｇ的一条化学键（边）．用ｄ（ｖ）表示顶点 ｖ的度．下面介绍几类常见的基于度的指数或多
项式．

广义Ｒａｎｄｉｃ指数：

Ｒｋ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）ｄ（ｖ））ｋ．

广义和连通度：

χｋ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ））ｋ．

调和指数：

Ｈ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

２
ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）．



调和多项式：

Ｈ（Ｇ，ｘ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

２ｘｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）－１．

广义Ｚａｇｒｅｂ指数：

Ｍ｛ｔ１，ｔ２｝（Ｇ）＝∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）ｔ１ｄ（ｖ）ｔ２＋ｄ（ｕ）ｔ２ｄ（ｖ）ｔ１）．

第一Ｚａｇｒｅｂ多项式：

Ｍ１（Ｇ，ｘ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｘｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）．

第二Ｚａｇｒｅｂ多项式：

Ｍ２（Ｇ，ｘ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｘｄ（ｕ）ｄ（ｖ）．

第三Ｚａｇｒｅｂ多项式：

Ｍ３（Ｇ，ｘ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｘｄ（ｕ）－ｄ（ｖ）　．

第三Ｚａｇｒｅｂ指数：

Ｍ３（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）－ｄ（ｖ）．

第一乘法Ｚａｇｒｅｂ指数：

ＰＭ１（Ｇ）＝ ∏
ｅ＝ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ））．

第二乘法Ｚａｇｒｅｂ指数：

ＰＭ２（Ｇ）＝ ∏
ｅ＝ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）ｄ（ｖ））．

第一重定义Ｚａｇｒｅｂ指数：

ＲｅＺｅ１（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ） ．

第二重定义Ｚａｇｒｅｂ指数：

ＲｅＺｅ２（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）ｄ（ｖ）
ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）．

第三重定义Ｚａｇｒｅｂ指数：

ＲｅＺｅ３（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ））ｄ（ｕ）ｄ（ｖ）．

Ｆ指数：

Ｆ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）２＋ｄ（ｖ）２）．

Ｍ－多项式：

Ｍ（Ｇ，ｘ，ｙ）＝ ∑
δ≤ｉ≤ｊ≤Δ

ｍｉｊ( )Ｇｘｉｙｊ．

广义ＡＢＣ指数：

ＡＢＣλ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（
ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）－２
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ） ）－λ．

增强Ｚａｇｒｅｂ指数：

ＡＺＩ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）－２）
３．

弱化倒数Ｒａｎｄｉｃ指数：

ＲＲＲ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）－１）（ｄ（ｖ）－１槡 ）．

弱化第二Ｚａｇｒｅｂ指数：
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ＲＭ２（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）－１）（ｄ（ｖ）－１）．

在上述表达式中ｍｉｊ（Ｇ）＝ ｛ｅ＝ｕｖ｜ｄ（ｕ）＝ｉ，ｄ（ｖ）＝ｊ｝，ｔ１和 ｔ２为任意非负整数，ｋ是任意实数，

λ＜０为实数．

１　多壁碳纳米管

碳纳米管是具有圆柱形纳米结构的碳的同素异形体．这些圆柱状碳分子具有不同寻常的性质，可应用于
纳米技术、电子、光学和材料科学等领域．纳米管是富勒烯结构家族的成员，其名字是从它们长的空心结构得
出．并且，碳纳米管可为无机和有机反应的无金属催化提供技术支持．

多壁结构的碳纳米管在１９９１年开始被陆续发现．多壁碳纳米管是几个同心的石墨烯圆柱体，相比较而
言，单壁纳米管则是单个圆柱体．碳纳米管可广泛应用于诸多工程领域，因而在不同的研究领域，如化学物理
和人工材料，该结构已引起了相关人员的极大关注．

考虑从正六边形网格中切割得到的ｍｋ×ｎ四边形截面Ｐ
ｎ
ｍｋ，其中顶端和底端各有ｍｋ（ｋ＝１，２，…，ｔ）个六

边形，侧边各有ｎ个六边形（如图１所示）．对每个ｋ＝１，２，…，ｔ，将Ｐｎｍｋ的两个侧边粘合，则得到多壁碳纳米
管ＭＷＣＮＡ（ｍ１，ｍ２，…，ｍｔ；ｎ），其中３≤ｍ１ ＜ｍ２ ＜… ＜ｍｔ且ｎ≥２．

设对任意ｋ＝１，２，…，ｔ，ｎｋ为偶数．考虑从正六边形网格中切割得到的ｎｋ×ｍ四边形截面Ｐ
ｍ
ｎｋ，其中顶端

和底端各有ｎｋ（ｋ＝１，２，…，ｔ）个六边形，侧边各有ｍ个六边形（如图２所示）．对每个ｋ＝１，２，…，ｔ，将Ｐ
ｍ
ｎｋ的

两个侧边粘合，则得到多壁碳纳米管ＭＷＣＮＢ（ｎ１，ｎ２，…，ｎｔ；ｍ），其中４≤ｎ１ ＜ｎ２ ＜… ＜ｎｔ且ｍ≥２．
本文将给出上述两类多壁碳纳米管的若干重要基于度的拓扑指数．为方便表示，记 Ｇ１ ＝ＭＷＣＮＡ（ｍ１，

ｍ２，…，ｍｔ；ｎ），Ｇ２ ＝ＭＷＣＮＢ（ｎ１，ｎ２，…，ｎｔ；ｍ）．

２　主要计算结果

对于第一类多壁碳纳米管Ｇ１＝ＭＷＣＮＡ（ｍ１，ｍ２，…，ｍｔ；ｎ），可知 Ｖ（Ｇ１） ＝２（ｎ＋１）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ，Ｅ（Ｇ１） ＝

（３ｎ＋２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ．其图中顶点的度为２或３，且有２∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ个２度顶点，２ｎ∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ个３度顶点．此外，其边集合可

划分为两个子集：

１）ｅ＝ｕｖ：ｄ（ｕ）＝２，ｄ（ｖ）＝３，且这样的边ｅ共有４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ条；
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２）ｅ＝ｕｖ：ｄ（ｕ）＝ｄ（ｖ）＝３，且这样的边ｅ共有（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ条．

根据基于度的拓扑指数的定义，可得到如下计算结论：

Ｒｋ（Ｇ１）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×６

ｋ＋（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×９

ｋ，

χｋ（Ｇ１）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×５

ｋ＋（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×６

ｋ，

Ｈ（Ｇ１）＝（ｎ＋
１４
１５）∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ，

Ｈ（Ｇ１，ｘ）＝８∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

４＋（６ｎ－４）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

５，

Ｍ｛ｔ１，ｔ２｝（Ｇ１）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×（２

ｔ１３ｔ２＋２ｔ２３ｔ１）＋（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×３

ｔ１＋ｔ２＋１．

Ｍ１（Ｇ１，ｘ）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

５＋（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

６；

Ｍ２（Ｇ１，ｘ）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

６＋（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

９；

Ｍ３（Ｇ１，ｘ）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ＋（３ｎ－２）∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ；

Ｍ３（Ｇ１）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ．

ＰＭ１（Ｇ１）＝５
４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ６（３ｎ－２）∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ；

ＰＭ２（Ｇ１）＝６
４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ９（３ｎ－２）∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ．

ＲｅＺｅ１（Ｇ１）＝（２ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ；

ＲｅＺｅ２（Ｇ１）＝（
９ｎ
２＋

９
５）∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ；

ＲｅＺｅ３（Ｇ１）＝（１６２ｎ＋１２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ．

Ｆ（Ｇ１）＝（５４ｎ＋１６）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ，

Ｍ（Ｇ１，ｘ，ｙ）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

２ｙ３＋（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×ｘ

３ｙ３，

ＡＢＣλ（Ｇ１）＝４∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×（

１
２）

－λ＋（３ｎ－２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ×（

４
９）

－λ，

ＡＺＩ（Ｇ１）＝（
２１８７
６４ｎ＋

２９５
３２）∑

ｔ

ｋ＝１
ｍｋ．

ＲＲＲ（Ｇ１）＝（６ｎ－４＋槡４２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ，

ＲＭ２（Ｇ１）＝１２ｎ∑
ｔ

ｋ＝１
ｍｋ．

对于第二类多壁碳纳米管Ｇ２＝ＭＷＣＮＢ（ｎ１，ｎ２，…，ｎｔ；ｍ），可知 Ｖ（Ｇ２） ＝（２ｍ＋１）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ，Ｅ（Ｇ２） ＝

（３ｍ＋１２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ．其图中顶点的度为２或３，且有２∑

ｔ

ｋ＝１
ｎｋ个２度顶点，（２ｍ－１）∑

ｔ

ｋ＝１
ｎｋ个３度顶点．此外，其边

集合可划分为３个子集：
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１）ｅ＝ｕｖ：ｄ（ｕ）＝ｄ（ｖ）＝２，且这样的边ｅ共有∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ条；

２）ｅ＝ｕｖ：ｄ（ｕ）＝２，ｄ（ｖ）＝３，且这样的边ｅ共有２∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ条；

３）ｅ＝ｕｖ：ｄ（ｕ）＝ｄ（ｖ）＝３，且这样的边ｅ共有（３ｍ－５２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ条．

根据基于度的拓扑指数的定义，可得到如下计算结论：

Ｒｋ（Ｇ２）＝∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×４

ｋ＋２∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×６

ｋ＋（３ｍ－５２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×９

ｋ，

χｋ（Ｇ２）＝∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×４

ｋ＋２∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×５

ｋ＋（３ｍ－５２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×６

ｋ，

Ｈ（Ｇ２）＝（ｍ－
７
１５）∑

ｔ

ｋ＝１
ｎｋ，

Ｈ（Ｇ２，ｘ）＝２∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

３＋４∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

４＋（６ｍ－５）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

５，

Ｍ｛ｔ１，ｔ２｝（Ｇ２）＝∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×２

ｔ１＋ｔ２＋１＋２∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×（２

ｔ１３ｔ２＋２ｔ２３ｔ１）＋（３ｍ－５２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×３

ｔ１＋ｔ２＋１．

Ｍ１（Ｇ２，ｘ）＝∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

４＋２∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

５＋（３ｍ－５２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

６；

Ｍ２（Ｇ２，ｘ）＝∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

４＋２∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

６＋（３ｍ－５２）∑
ｔ

ｋ＝１
ｎｋ×ｘ

９；

Ｍ３（Ｇ２，ｘ）＝２∑
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３　小结

从分子图化学键集合的划分出发，利用拓扑指数的定义得到两类多壁碳纳米管几个重要拓扑指数的精

确计算公式．这些拓扑指数能从不同的角度反映化合物的化学、生物、药物等特性，因此本文所得到的结果对
多壁碳纳米管在生物、化学和材料学中的应用具有指导作用．
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