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锯齿状边缘突起与星状纳米管融合的拓扑指数计算

陈玉华，高　炜
（云南师范大学 信息学院，云南 昆明 ６５０５００）

摘要：化学图论作为数学与化学的交叉学科，已成为理论化学的重要研究内容．锯齿状边缘突起和形状
结构是纳米材料的两类常见结构，对它们的化学性质进行研究有助于科学家了解与此类结构相关材料的

基本特征．因此，通过顶点度计算和边集合划分的方法，研究了锯齿状边缘突起与星状纳米管融合的化
学结构，并给出部分拓扑指数的具体计算公式．所得结果在材料科学中有潜在的工程应用价值．
关键词：理论化学；分子图；拓扑指数；星状纳米管

中图分类号：Ｏ１５７６　文献标识码：Ａ　文章编号：１６７４－５６３９（２０１８）０３－００５４－０３
ＤＯＩ：１０１４０９１／ｊｃｎｋｉｋｍｘｙｘｂ２０１８０３０１０

ＴｏｐｏｌｏｇｉｃａｌＩｎｄｅｘＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎｏｆＺｉｇｚａｇＥｄｇｅＣｏｒｏｎｏｉｄＦｕｓｅｄｗｉｔｈＳｔａｒｐｈｅｎｅＮａｎｏｔｕｂｅｓ

ＣＨＥＮＹｕｈｕａ，ＧＡＯＷｅｉ
（ＣｏｌｌｅｇｅｏｆＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ，ＹｕｎｎａｎＮｏｒｍａｌＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｋｕｎｍｉｎｇ，Ｙｕｎｎａｎ，Ｃｈｉｎａ　６５０５００）

Ａｂｓｔｒａｃｔ：Ａｓａｎｉｎｔｅｒｄｉｓｃｉｐｌｉｎａｒｙｄｉｓｃｉｐｌｉｎｅｏｆｍａｔｈｅｍａｔｉｃｓａｎｄｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，ｃｈｅｍｉｃａｌｇｒａｐｈｔｈｅｏｒｙｈａｓｂｅｃｏｍｅａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｃｏｎｔｅｎｔｏｆｔｈｅ
ｏｒｅｔｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙＺｉｇｚａｇｅｄｇｅｃｏｒｏｎｏｉｄａｎｄｓｔａｒｐｈｅｎｅｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｒｅｔｗｏｃｏｍｍｏｎｔｙｐｅｓｏｆｎａｎｏｍａｔｅｒｉａｌｓ，ａｎｄｓｔｕｄｉｅｓｏｆｔｈｅｉｒｃｈｅｍｉｃａｌ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｈｅｌｐｓｃｉｅｎｔｉｓｔｓｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｔｈｅｂａｓｉｃｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｏｆｍａｔｅｒｉａｌｓａｓｓｏｃｉａｔｅｄｗｉｔｈｓｕｃｈｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓＩｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ，ｕｓｉｎｇｔｈｅｔｒｉｃｋｓｏｆ
ｖｅｒｔｅｘｄｅｇｒｅｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎａｎｄｅｄｇｅｓｅｔｄｉｖｉｓｉｏｎ，ｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆｚｉｇｚａｇｅｄｇｅｃｏｒｏｎｏｉｄｆｕｓｅｄｗｉｔｈｓｔａｒｐｈｅｎｅｎａｎｏｔｕｂｅｓｉｓｓｔｕｄｉｅｄ
ＴｈｅｆｏｒｍｕｌａｓｆｏｒｔｈｅｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｏｆｓｏｍｅｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌｉｎｄｉｃｅｓａｒｅｇｉｖｅｎＴｈｅｒｅｓｕｌｔｓｈａｖｅｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｉｎｍａｔｅｒｉａｌｓｓｃｉｅｎｃｅ
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｃｈｅｍｉｓｔｒｙ；ｍｏｌｅｃｕｌａｒｇｒａｐｈ；ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌｉｎｄｅｘ；ｓｔａｒｐｈｅｎｅｎａｎｏｔｕｂｅ

０　引言

作为理论化学的重要组成部分，化学图论的基本思想是对分子结构进行图建模，用图论的方法解决化

学领域中的理论问题．具体的做法是：将分子结构中的原子用图中的顶点表示，将原子之间的化学键用顶
点之间的边表示，这样生成的图称为分子图．通过定义在图上的拓扑指标计算，从而对原化合物进行分
析．设Ｇ＝（Ｖ（Ｇ），Ｅ（Ｇ））为分子图，其图上的拓扑化学指数可理解成映射ｆ：Ｇ→ＲＲ＋，即将每一个分子结构
映射成对应的实数轴上的点．历史上被定义的著名指数有维纳指数、离心连通指数、算术几何指数、图能量

等．相关的研究可参见文献［１～１０］．在下文中，用ｄ（ｖ）表示顶点ｖ的度，并且设Ｓ（ｖ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）．

本文所涉及的指数如下：

调和指数　　　　　　　　　 Ｈ（Ｇ）＝∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

２
ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）．

广义Ｚａｇｒｅｂ指数　　　　Ｍ｛ｔ１，ｔ２｝（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）ｔ１ｄ（ｖ）ｔ２＋ｄ（ｕ）ｔ２ｄ（ｖ）ｔ１），

其中ｔ１和ｔ２是任意两个非负整数．

第３Ｚａｇｒｅｂ指数（也称为不均衡指数）　　　　Ｍ３（Ｇ）＝∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）－ｄ（ｖ）．



第１、第２和第３修改的Ｚａｇｒｅｂ指数分别为：

ＲｅＺｅ１（Ｇ）＝∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ）；

ＲｅＺｅ２（Ｇ）＝∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）ｄ（ｖ）
ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）；

　　　　　　ＲｅＺｅ３（Ｇ）＝∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ））ｄ（ｕ）ｄ（ｖ）．

Ｍ多项式　　　　　　　　 　Ｍ（Ｇ，ｘ，ｙ）＝∑
δ≤ｉ≤ｊ≤Δ

ｍｉｊ( )Ｇｘｉｙｊ，

其中ｍｉｊ（Ｇ）表示ｄ（ｕ）＝ｉ且ｄ（ｖ）＝ｊ的边ｅ＝ｕｖ的数量．

广义原子键连通指数　　　　ＡＢＣλ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（
ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）－２
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ） ）－λ，

其中λ＜０为整数．

退化倒数Ｒａｎｄｉｃ＇指数　　　　ＲＲＲ（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）－１）（ｄ（ｖ）－１槡 ）．

退化第２Ｚａｇｒｅｂ指数　　　　　ＲＭ２（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

（ｄ（ｕ）－１）（ｄ（ｖ）－１）．

第１类乘法原子键连通指数　　　　ＡＢＣ１∏（Ｇ）＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）－２
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ槡 ）

．

第１类乘法几何算术指数　　　　　　ＧＡ１∏（Ｇ）＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

２ ｄ（ｕ）ｄ（ｖ槡 ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）．

第１类乘法算术几何指数　　　　　　ＡＧ１∏（Ｇ）＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）
２ ｄ（ｕ）ｄ（ｖ槡 ）



第４类乘法原子键连通指数　　　　ＡＢＣ４∏（Ｇ）＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）



本文考虑的是文献［１１］提出的锯齿状边缘突起与星状纳米管融合的化学结构，记为ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ），且只
考虑ｋ＝ｌ＝ｍ≥４的情况．

１　主要计算结果

本文利用边集合分割方法，即根据一条边中两个顶点的度，将整个边集合分成若干个子类．通过对
ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ）（ｋ＝ｌ＝ｍ≥４的情况）的分析，可知具体３类划分如下：
１）ｄ（ｕ）＝ｄ（ｖ）＝２，共有６（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３０条边；
２）ｄ（ｕ）＝２，ｄ（ｖ）＝３，共有１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４条边；
３）ｄ（ｕ）＝ｄ（ｖ）＝３，共有２１（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３９条边．
进而再根据拓扑指数的定义可得如下结果：

Ｈ（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝７４５（ｋ＋ｌ＋ｍ）－
３０８
５，

　　Ｍ｛ｔ１，ｔ２｝（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝（６（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３０）２
ｔ１＋ｔ２＋１＋（１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４）（２ｔ１３ｔ２＋２ｔ２３ｔ１）

＋（２１（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３９）３ｔ１＋ｔ２＋１，
Ｍ３（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４，　

ＲｅＺｅ１（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝３０（ｋ＋ｌ＋ｍ）－１２６，　　

ＲｅＺｅ２（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝
５１９
１０（ｋ＋ｌ＋ｍ）－

１８９３
１０，　

ＲｅＺｅ３（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝１５９０（ｋ＋ｌ＋ｍ）－５１０６．
　　　Ｍ（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ），ｘ，ｙ）＝（６（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３０）ｘ２ｙ２＋（１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４）ｘ２ｙ３

＋（２１（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３９）ｘ３ｙ３，

　　　　ＡＢＣλ（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝（１８（ｋ＋ｌ＋ｍ）－１１４）（
１
２）

－λ＋（２１（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３９）（４９）
－λ，
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ＲＲＲ（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝（１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４）槡２＋（４８（ｋ＋ｌ＋ｍ）－１０８），
ＲＭ２（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝１１４（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３５４．　　　　　　　　　　　　　

ＡＢＣ１∏（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝（槡
１
２）

１８（ｋ＋ｌ＋ｍ）－１１４（
２
３）

２１（ｋ＋ｌ＋ｍ）－３９，　　　　　　　　　　　

ＧＡ１∏（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝（槡２６５）
１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４，　　　　　　　　　　　　　　　　　

ＡＧ１∏（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝（５
槡２６
）１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４．　　　　　　　　　　　　　　　　　

根据Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的不同，将ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ）（ｋ＝ｌ＝ｍ≥４的情况）的边集合分成如下７类：
１）Ｓ（ｕ）＝Ｓ（ｖ）＝４，共有６条边；
２）Ｓ（ｕ）＝４，Ｓ（ｖ）＝５，共有１２条边；
３）Ｓ（ｕ）＝Ｓ（ｖ）＝５，共有６（ｋ＋ｌ＋ｍ）－４８条边；
４）Ｓ（ｕ）＝５，Ｓ（ｖ）＝８，共有１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４条边；
５）Ｓ（ｕ）＝Ｓ（ｖ）＝８，共有６（ｋ＋ｌ＋ｍ）－５４条边；
６）Ｓ（ｕ）＝８，Ｓ（ｖ）＝９，共有１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－６０条边；
７）Ｓ（ｕ）＝Ｓ（ｖ）＝９，共有３（ｋ＋ｌ＋ｍ）－７５条边．
结合第４类乘法原子键连通指数的定义可得到：

ＡＢＣ４ＩＩ（ＺＣＳ（ｋ，ｌ，ｍ））＝（槡
３
８）

６（
７
槡２０

）１２（
８
槡２５

）６（ｋ＋ｌ＋ｍ）－４８（
１１
槡４０

）１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－８４

（
７
槡３２

）６（ｋ＋ｌ＋ｍ）－５４（
５
槡２４

）１２（ｋ＋ｌ＋ｍ）－６０（
１６
槡８１

）３（ｋ＋ｌ＋ｍ）－７５．

２　小结

本文通过对锯齿状边缘突起与星状纳米管融合的每对顶点ｄ（ｕ）和ｄ（ｖ）的值计算得到部分重要的拓扑
指数的具体计算公式．同时通过Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的计算，得到此类化学结构的第４类乘法原子键连通指数的具
体计算公式．
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