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关于 ＨＰａｎｔａｎｃｅｎｉｃ线图的 Ｍ多项式和
基于度的拓扑指数
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摘要：管状结构是纳米材料的基本结构之一，从理论的角度研究纳米管的化学性质可以对材料合成和设

计提供理论依据．利用化学分子结构建模和图论的方法，计算ＨＰａｎｔａｎｃｅｎｉｃ纳米管线图的基于度的拓扑
指数，同时也计算了ＨＰａｎｔａｎｃｅｎｉｃ纳米管线图的Ｍ多项式，并从中恢复了９个基于度的拓扑指数．得到
的理论计算结果在纳米材料学的实际工程应用中有潜在的参考价值．
关键词：度；拓扑指数；线图；亚苯基；ＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃ纳米管
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ｓｉｚｅ１２Ｍ１（Ｇ）－ｑ
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Ｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｗｅｃａｌｃｕｌａｔｅＭｐｏｌｙｎｏｍｉａｌｏｆｔｈｅＬｉｎｅＧｒａｐｈｓｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃＮａｎｏｔｕｂｅｓＦｒｏｍｔｈｉｓＭｐｏｌｙｎｏ
ｍｉａｌｗｅｒｅｃｏｖｅｒｍａｎｙｄｅｇｒｅｅｂａｓｅｄｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌｉｎｄｉｃｅｓｏｆｔｈｅＬｉｎｅＧｒａｐｈｓｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃａｎｄＶＰａｎｔａｃｅｎｉｃＮａｎｏ
ｔｕｂｅｓ

２　ＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＲｅｓｕｌｔｓ

Ｔｈｅｏｒｅｍ１　ＬｅｔＧ＝Ｌ（Ｋ［ｐ，ｑ］）ｂｅａｌｉｎｅｇｒａｐｈｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃｎａｎｏｔｕｂｅＴｈｅｎ
Ｍ（Ｇ，ｘ，ｙ）＝４ｑｘ２ｙ３＋８ｑｘ３ｙ４＋６６ｐｑｘ４ｙ４－２０ｑｘ４ｙ４

Ｐｒｏｏｆ　ＴｈｅｌｉｎｅｇｒａｐｈｏｆＨＰａｎｔａｎｃｅｎｉｃＮａｎｏｔｕｂｅｓｉｓｓｈｏｗｎｉｎｆｉｇｕｒｅ２Ｉｔｃａｎｂｅｏｂｓｅｒｖｅｄｆｒｏｍｔｈｅｆｉｇｕｒｅ２
ａｎｄｌｅｍｍａ１ｔｈａｔ

Ｖ（Ｇ） ＝３３ｐｑ－２ｑ，
Ｅ（Ｇ） ＝６６ｐｑ－８ｑ

ＷｅｃａｎｄｉｖｉｄｅｔｈｅｅｄｇｅｓｅｔｏｆｔｈｅｌｉｎｅｇｒａｐｈｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃＮａｎｏｔｕｂｅｉｎｔｏｔｈｅｆｏｌｌｏｗｉｎｇｔｈｒｅｅｃｌａｓｓｅｓｄｅｐｅｎ
ｄｉｎｇｏｎｔｈｅｄｅｇｒｅｅｏｆｅｎｄｖｅｒｔｉｃｅｓｏｆｅａｃｈｅｄｇｅ：

Ｅ ２，{ }３（Ｇ）＝ ｅ＝ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）；ｄｕ＝２，ｄｖ{ }＝３，
Ｅ ３，{ }４（Ｇ）＝ ｅ＝ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）；ｄｕ＝３，ｄｖ{ }＝４，

ａｎｄ
Ｅ ４，{ }４（Ｇ）＝ ｅ＝ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）；ｄｕ＝４，ｄｖ{ }＝４

Ｎｏｗ
Ｅ ２，{ }３（Ｇ） ＝４ｑ，
Ｅ ３，{ }４（Ｇ） ＝８ｑ，

　　　　 Ｅ ４，{ }４（Ｇ） ＝６６ｐｑ－２０ｑ
ＦｒｏｍｔｈｅｄｅｆｉｎｉｔｉｏｎｏｆＭｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ，ｗｅｈａｖｅ
　　　　　　　Ｍ（Ｇ，ｘ，ｙ）＝ ∑

δ≤ｉ≤ｊ≤Δ
ｍｉｊｘ

ｉｙｊ

＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ ２，{ }３（Ｇ）

ｍ２３ｘ
２ｙ３＋ ∑

ｕｖ∈Ｅ ３，{ }４（Ｇ）
ｍ３４ｘ

３ｙ４＋ ∑
ｕｖ∈Ｅ ４，{ }４（Ｇ）

ｍ４４ｘ
４ｙ４

＝ Ｅ ２，{ }３（Ｇ）ｘ
２ｙ３＋ Ｅ ３，{ }４（Ｇ）ｘ

３ｙ４＋ Ｅ ４，{ }４（Ｇ）ｘ
４ｙ４

＝４ｑｘ２ｙ３＋８ｑｘ３ｙ４＋（６６ｐｑ－２０ｑ）ｘ４ｙ４
Ｃｏｒｏｌｌａｒｙ１　ＦｏｒｔｈｅｌｉｎｅｇｒａｐｈｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃＧ，ｔｈｅｆｉｒｓｔＺａｇｒｅｂｉｎｄｅｘｉｓ
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２ｙ３＋２ｑｘ３ｙ４＋３３２ｐｑｘ

４ｙ４－５ｑｘ４ｙ４，

　ＳｘＳｙ ｆ（ｘ，ｙ( )） ＝２３ｑｘ
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４ｙ４－５４ｘ
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ＦｒｏｍｔｈｅＭｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ（ｔｈｅｏｒｅｍ１）ａｎｄｔａｂｌｅ１
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Ｄｙα ｆ（ｘ，ｙ( )） ＝（４×３αｑｘ２ｙ３＋８×４αｑｘ３ｙ４＋６６×４αｐｑｘ４ｙ４－２０×４αｑｘ４ｙ４）．
ＤｘαＤｙα ｆ（ｘ，ｙ( )） ＝（４×３α×２αｑｘ２ｙ３＋８×４α×３α×３ｑｘ３ｙ４＋６６×４α　　　　　　　　

×４αｐｑｘ４ｙ４－２０×４α×４αｑｘ４ｙ４）．　　　　　　　　
ＦｒｏｍｔｈｅＭｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ（ｔｈｅｏｒｅｍ１）ａｎｄｔａｂｌｅ１
　ＲＲα（Ｇ）＝（Ｄ

α
ｘＤαｙ）（ｆ（ｘ，ｙ））ｘ＝ｙ＝１

＝（４×３α×２αｑｘ２ｙ３＋８×４α×３αｑｘ３ｙ４＋６６×４α×４αｐｑｘ４ｙ４－２０×４α×４αｑｘ４ｙ４）ｘ＝ｙ＝１
＝４×３α×２αｑ＋８×４α×３αｑ＋６６×４α×４αｐｑ－２０×４α×４αｑ

Ｃｏｒｏｌｌａｒｙ５　ＦｏｒｔｈｅｌｉｎｅｇｒａｐｈｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃＧ，ｔｈｅｇｅｎｅｒａｌＲａｎｄｉｃｉｎｄｅｘｉｓ

Ｒα（Ｇ）＝
４ｑ
２α３α

＋８ｑ
３α４α

＋６６ｐｑ
４α４α

－２０ｑ
４α４α


Ｐｒｏｏｆ　　　　 Ｓｙα ｆ（ｘ，ｙ( )） ＝ ４ｑｘ
２ｙ３

３α
＋８ｑｘ

３ｙ４

４α
＋６６ｐｑｘ

４ｙ４

４α
－２０ｑｘ

４ｙ４

４( )α ，

ＳｘαＳｙα ｆ（ｘ，ｙ( )） ＝ ４ｑｘ
２ｙ３

２α３α
＋８ｑｘ

３ｙ４

３α４α
＋６６ｐｑｘ

４ｙ４

４α４α
－２０ｑｘ

４ｙ４

４α４( )α 　　

ＦｒｏｍｔｈｅＭｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ（ｔｈｅｏｒｅｍ１）ａｎｄｔａｂｌｅ１
　　　　　　　　　Ｒα（Ｇ）＝（Ｓ

α
ｘＳαｙ）（ｆ（ｘ，ｙ））ｘ＝ｙ＝１

＝ ４ｑｘ
２ｙ３

２α３α
＋８ｑｘ

３ｙ４

３α４α
＋６６ｐｑｘ

４ｙ４

４α４α
－２０ｑｘ

４ｙ４

４α４( )α
ｘ＝ｙ＝１

＝４ｑ
２α３α

＋８ｑ
３α４α

＋６６ｐｑ
４α４α

－２０ｑ
４α４α


Ｃｏｒｏｌｌａｒｙ６　ＦｏｒｔｈｅｌｉｎｅｇｒａｐｈｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃＧ，ｔｈｅｓｙｍｍｅｔｒｉｃｄｉｖｉｓｉｏｎｉｎｄｅｘｉｓ

ＳＤＤ（Ｇ）＝－４４３ｑ＋１３２ｐｑ

Ｐｒｏｏｆ　　　　 ＤｘＳｙ ｆ（ｘ，ｙ( )） ＝８３ｑｘ
２ｙ３＋６ｑｘ３ｙ４＋６６ｐｑｘ４ｙ４－２０ｑｘ４ｙ４
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ＤｙＳｘ ｆ（ｘ，ｙ( )） ＝６ｑｘ２ｙ３＋３２３ｑｘ
３ｙ４＋６６ｐｑｘ４ｙ４－２０ｑｘ４ｙ４

ＦｒｏｍｔｈｅＭｐｏｌｙｎｏｍｉａｌ（ｔｈｅｏｒｅｍ１）ａｎｄｔａｂｌｅ１
　　　　　　　　　　ＳＤＤ（Ｇ）＝ ＤｘＳｙ＋ＳｘＤ( )ｙ ｆｘ，( )( )ｙ ｘ＝ｙ＝１

＝ ２６３ｑｘ
２ｙ３＋５０３ｑｘ

３ｙ４＋１３２ｐｑｘ４ｙ４－４０ｑｘ４ｙ( )４
ｘ＝ｙ＝１

＝２６３ｑ＋
５０
３ｑ＋１３２ｐｑ－４０ｑ

＝１３２ｐｑ－４４３ｑ

Ｃｏｒｏｌｌａｒｙ７　ＦｏｒｔｈｅｌｉｎｅｇｒａｐｈｏｆＨＰａｎｔａｃｅｎｉｃＧ，ｔｈｅｈａｒｍｏｎｉｃｉｎｄｅｘｉｓ

Ｈ（Ｇ）＝－８１ｑ＋３３２ｐｑ
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