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摘要：在纳米科学中，材料的性质与其分子结构相关，可通过拓扑指数计算得到其物理化学性质．作为一种常
见结构，纳米管结已被广泛应用于材料科学及相关工程中．因此，有必要计算它对应分子结构的化学指数，结
果给出纳米管结Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］的几类基于度的化学指数的精确计算公式．作为补充结论，研究了
Ｈ环烃纳米片［４ｎ，２ｍ］的第四原子键连通指数．所得理论结果在材料制造工程中具有潜在的应用价值．
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ｔｈｅｓｕｐｐｌｅｍｅｎｔ，ｗｅｏｂｔａｉｎｔｈｅｆｏｕｒｔｈａｔｏｍｂｏｎｄｃｏｎｎｅｃｔｉｖｉｔｙｉｎｄｅｘｏｆＨｎａｐｈｔａｌｅｎｉｃｎａｎｏｓｈｅｅｔ［４ｎ，２ｍ］．Ｔｈｅｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓｈａｖｅ
ｐｏｔｅｎｔｉａｌａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓｉｎｍａｔｅｒｉａｌｍａｎｕｆａｃｔｕｒｉｎｇｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ：ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌｍａｔｅｒｉａｌ；ｍｏｌｅｃｕｌａｒｇｒａｐｈ；ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌｉｎｄｅｘ；ｎａｎｏｔｕｂｅｓｊｕｎｃｔｉｏｎ

　　随着化学实验条件的改善和生物化学技术的发现及应用，越来越多的化合物和药物孕育而生．近年
来，每年新发现的化合物、材料和药物都曾两位数增长．如此大量的新化学结构，都要鉴定它们的物理、化
学和生物特征，将使化学和制药领域的研究者工作量大大增加．如何精确、有效、快捷地知道新物质的特
性已成为目前科研工作者遇到的一个难题．

前期大量实验得出一个共识，化合物和药物的部分特性（如：熔点、沸点、毒性）和化学分子结构有密切

的关联．因此，研究者在分子结构图上定义了一些指标，通过计算指数来得知它们的化学性质．该方法大大减
轻了化合物和药物特性鉴定的工作量，即在不做实验的基础上，直接通过计算即可知道这些化学物质的特

性，从而弥补了化学实验的缺陷．
其计算模型是把材料分子结构中的每个原子用顶点来表示，原子之间的化学键用边来表示，整个材料的

化学分子结构就是一个分子图．用Ｇ＝（Ｖ（Ｇ），Ｅ（Ｇ））来表示一个分子图，其中Ｖ（Ｇ）和Ｅ（Ｇ）分别表示分子



图的顶点集合和边集合．近年来，该领域的部分研究结果见文献［１－９］．
设ｅ＝ｕｖ是分子图Ｇ的一条边，ｄ（ｖ）是分子图顶点ｖ的度．文中几类常见的基于度的指数或多项式可参

考文献［１０］．Ｇｈｏｒｂａｎｉ等人［１１］引入了第四原子键连通指数如下：

ＡＢＣ４（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

，

其中对任意ｖ∈Ｖ（Ｇ），Ｓ（ｖ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）．

本文的贡献在于给出纳米管结Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］的若干拓扑指数计算公式．作为补充，得到了
Ｈ环烃纳米片［４ｎ，２ｍ］的第四原子键连通指数的计算公式．

１　主要计算结果

作为纳米材料中的一类重要结构，纳米管结 Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］是通过圈 Ｃｎ上的两类图操作

（ＬｅａｐｆｒｏｇＬｅ和ＣａｐｒａＣａ）而形成的，该两类操作的举例可见图１和图２．

设ｍ，ｎ，ｐ均为正整数，作为Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］的基本单位，Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［１，１，１］的结构如
图３所示．

纳米管结Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］的二维格可见图４．

通过计算可知，纳米管结Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］共有８０ｍｎｐ个顶点（原子）和２２０ｍｎｐ－４ｍｎ－４ｍｐ－
４ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４条边（化学键）．更进一步，其顶点集合可分成 ２个子集，其中度为 ２的顶点有
８（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）个，度为３的顶点有８（１０ｍｎｐ－ｍｐ－ｎｐ－ｍｎ）个．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１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）条；
２）ｅ＝ｕｖ：ｄ（ｕ）＝ｄ（ｖ）＝３，且这样的边ｅ共有２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４条．
设Ｇ＝Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］，根据拓扑指数的定义，可得：
Ｈ（Ｇ，ｘ）＝３２（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）ｘ４＋（４４０ｍｎｐ－４０ｍｎ－４０ｍｐ－４０ｎｐ＋８ｍ＋８ｎ＋８ｐ－８）ｘ５；
Ｍ｛ｔ１，ｔ２｝（Ｇ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）（２

ｔ１３ｔ２＋２ｔ２３ｔ１）＋（２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４）×３ｔ１＋ｔ２＋１；
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ＧＡ（Ｇ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）＋（４４０ｍｎｐ－４０ｍｎ－４０ｍｐ－４０ｎｐ＋８ｍ＋８ｎ＋８ｐ－８）槡６５；

Ｍ１（Ｇ，ｘ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）ｘ
５＋（２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４）ｘ６；

Ｍ２（Ｇ，ｘ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）ｘ
６＋（２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４）ｘ９；

Ｍ３（Ｇ，ｘ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）ｘ＋（２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４）；
Ｍ３（Ｇ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）；

ＰＭ１（Ｇ）＝５
１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）６２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４；

ＰＭ２（Ｇ）＝６
１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）９２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４；

ＲｅＺｅ１（Ｇ）＝８０ｍｎｐ；

ＲｅＺｅ２（Ｇ）＝３３０ｍｎｐ－
５４
５ｍｎ－

５４
５ｍｐ－

５４
５ｎｐ＋６ｍ＋６ｎ＋６ｐ－６；

ＲｅＺｅ３（Ｇ）＝１１８８０ｍｎｐ－６００ｍｎ－６００ｍｐ－６００ｎｐ＋２１６ｍ＋２１６ｎ＋２１６ｐ－２１６；
Ｆ（Ｇ）＝３９６０ｍｎｐ－１５２ｍｎ－１５２ｍｐ－１５２ｎｐ＋７２ｍ＋７２ｎ＋７２ｐ－７２；
Ｍ（Ｇ，ｘ，ｙ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）ｘ２ｙ３＋（２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４）ｘ３ｙ３；

ＡＢＣλ（Ｇ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）×（
１
２）

－λ＋（２２０ｍｎｐ－２０ｍｎ－２０ｍｐ－２０ｎｐ＋４ｍ＋４ｎ＋４ｐ－４）×（４９）
－λ；

ＲＲＲ（Ｇ）＝１６（ｍｐ＋ｎｐ＋ｍｎ）槡２＋（４４０ｍｎｐ－４０ｍｎ－４０ｍｐ－４０ｎｐ＋８ｍ＋８ｎ＋８ｐ－８）；
ＲＭ２（Ｇ）＝８８０ｍｎｐ－４８ｍｎ－４８ｍｐ－４８ｎｐ＋１６ｍ＋１６ｎ＋１６ｐ－１６．

２　补充结果

环烃格的结构可以通过将方形网络嵌入在环面上来构造．本文将 Ｈ环烃纳米片［４ｎ，２ｍ］记为 ＨＮＰＨ
［４ｎ，２ｍ］，其具体结构可参考图５．

定理１　设ＨＮＰＨ［４ｎ，２ｍ］为Ｈ环烃纳米片［４ｎ，２ｍ］，则其第四原子键连通指数可表示为：

ＡＢＣ４（ＨＮＰＨ［４ｎ，２ｍ］）＝２ｍ
１１
槡４２

＋ｍ２槡１４＋
２ｍ
３槡２＋２ｍ槡

５
６＋
１７６ｍｎ－４１ｍ

９ ．

证明　通过分析图５所示图的结构，将 ＨＮＰＨ［４ｎ，２ｍ］的
所有边按照Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的值划分成６个边子集如下：

Ｅ１：其中Ｓ（ｕ）＝６，Ｓ（ｖ）＝８；
Ｅ２：其中Ｓ（ｕ）＝６，Ｓ（ｖ）＝７；
Ｅ３：其中Ｓ（ｕ）＝８，Ｓ（ｖ）＝８；
Ｅ４：其中Ｓ（ｕ）＝７，Ｓ（ｖ）＝９；
Ｅ５：其中Ｓ（ｕ）＝８，Ｓ（ｖ）＝９；
Ｅ６：其中Ｓ（ｕ）＝９，Ｓ（ｖ）＝９．

通过图结构分析和计算，得到每一类边子集各自包含的边

数为： Ｅ１ ＝６ｍ， Ｅ２ ＝ Ｅ４ ＝ ２ｍ， Ｅ３ ＝ Ｅ５ ＝ ４ｍ，
Ｅ６ ＝４４ｍｎ－１７ｍ．从而有

ＡＢＣ４（ＨＮＰＨ［４ｎ，２ｍ］）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（ＨＮＰＨ［４ｎ，２ｍ］）

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＝∑
ｕｖ∈Ｅ１

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＋∑
ｕｖ∈Ｅ２

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＋∑
ｕｖ∈Ｅ３

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＋

　 ∑
ｕｖ∈Ｅ４

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＋∑
ｕｖ∈Ｅ５

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＋∑
ｕｖ∈Ｅ６

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）
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＝６ｍ ６＋８－２
槡６×８

＋２ｍ ６＋７－２
槡６×７

＋４ｍ ８＋８－２
槡８×８

＋２ｍ ７＋９－２
槡７×９

＋

　４ｍ ８＋９－２
槡８×９

＋（４４ｍｎ－１７ｍ） ９＋９－２
槡９×９

＝２ｍ １１
槡４２

＋ｍ２槡１４＋
２ｍ
３槡２＋２ｍ槡

５
６＋
１７６ｍｎ－４１ｍ

９ ．

３　小结

本文利用分子图边集合的划分以及拓扑指数的定义得到纳米管结 Ｃａｓ（Ｃ）ＣａＲ（Ｃ）［ｍ，ｎ，ｐ］几个重要
的基于度的拓扑指数的精确计算公式．此外，根据边分割技术，将Ｈ环烃纳米片［４ｎ，２ｍ］的边集划分成６个
子集，并且计算每个子集的大小，最后通过第四原子键连通指数的定义得到对应的计算公式．这些理论结果
对纳米管结在生物、医学、化学、制药和材料学中的应用具有积极的指导作用．
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