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摘要：理论化学其中的一个重要作用就是用数学方法来预测化合物的性质．在化学图论中，其研究方法
就是利用分子图上化学拓扑指标的计算来间接预测药物、材料等的特征，并为反向工程提供理论依据．
基于上述目的，给出一些特殊纳米星大分子结构的第４类乘法ＡＢＣ指数计算公式．
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０　引言

理论化学的重要作用是为化学实验提供理论支持，为其发展指明方向，并指导和推进实际工作．化学
图论作为理论化学的一个分支，其主要方法是利用化学图上拓扑指数的计算来获取对应化合物的性质．其
数学建模是，将每个原子表示成图上的一个顶点，而原子之间的化学键则表示成顶点之间的边．这种由化
合物建模得到的图称为分子图．

本文只考虑简单 （分子）图，设Ｇ＝（Ｖ（Ｇ），Ｅ（Ｇ））为分子图，其中 Ｖ（Ｇ）是顶点集合，Ｅ（Ｇ）是边集
合．图上的拓扑化学指数可以看成函数ｆ：Ｇ→ＲＲ＋，它将每个化学结构映射成一个正实数．而著名的指数有调
和指数、维纳指数、Ｇｕｔｍａｎ指数、ＰＩ指数、Ｒａｎｄｉｃ指数等．目前已经定义的将近２０００种指数大致可分成３类：
基于度的指数、基于距离的指数和基于谱的指数．比如与能量相关的都是基于谱的拓扑指数．相关内容可参
考文献［１～１０］．

Ｅｓｔｒａｄａ等［１１］定义的化学键连通指数（ａｔｏｍｂｏｎｄｃｏｎｎｅｃｔｉｖｉｔｙｉｎｄｅｘ，简称ＡＢＣ指数）如下：

ＡＢＣ１（Ｇ）＝ ∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）－２
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ槡 ）

，

其中ｄ（ｖ）表示顶点ｖ的度．由于该指数是第１个被定义的ＡＢＣ类型指数，所以又称为第１类ＡＢＣ指数．



Ｋｕｌｌｉ［１２］引入第１类乘法ＡＢＣ指数如下：

ＡＢＣ１ＩＩ（Ｇ）＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）＋ｄ（ｖ）－２
ｄ（ｕ）ｄ（ｖ槡 ）



此外，Ｋｕｌｌｉ［１３］定义了第４类乘法ＡＢＣ指数：

ＡＢＣ４ＩＩ（Ｇ）＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

，

其中Ｓ（ｖ）＝∑
ｕｖ∈Ｅ（Ｇ）

ｄ（ｕ）

本文的贡献在于给出一些重要纳米星大分子的第４类ＡＢＣ指数．

１　主要结论及证明

本节中给出几类特殊纳米星大分子的第４类ＡＢＣ指数具体计算公式．用到的方法主要是根据 Ｓ（ｕ）和
Ｓ（ｖ）的值将图的边集合划分成若干个子集．

首先考虑由Ｇｎ生成的ＰＡＭＡＭ大分子记为ＰＤ１［ｎ］，其中ｎ为阶数．它共有１２×２
ｎ＋２－２３个顶点和１２×

２ｎ＋２－２４条边．作为一个例子，ＰＤ１［３］的结构如图１所示．
根据Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的值，其边集合的划分如表１所示．

表１　根据Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的Ｅ（ＰＤ１［ｎ］）划分

（Ｓ（ｕ），Ｓ（ｖ）），其中ｕｖ∈Ｅ（ＰＤ１［ｎ］） 边数

（２，３） ３×２ｎ

（３，４） ３×２ｎ

（３，５） ６×２ｎ－３

（４，５） ９×２ｎ－６

（５，５） １８×２ｎ－９

（５，６） ９×２ｎ－６

定理１　设ｎ∈Ｎ，ＰＤ１［ｎ］的第４类乘法ＡＢＣ指数为：

ＡＢＣ４ＩＩ（ＰＤ１［ｎ］）＝（槡
１
２）

３×２ｎ（
５
槡１２

）３×２
ｎ
（
槡
２
５）

６×２ｎ－３（
７
槡２０

）９×２
ｎ－６（

８
槡２５

）１８×２
ｎ－９（

３
槡１０

）９×２
ｎ－６

证明　根据表１和第４类乘法ＡＢＣ指数的定义，有

ＡＢＣ４ＩＩＰＤ１［ｎ( )］ ＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（ＰＤ１［ｎ］）

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＝（ ２＋３－２
２×槡 ３ ）３×２

ｎ
（
３＋４－２
３×槡 ４ ）３×２

ｎ

　　　　　　　（ ３＋５－２
３×槡 ５ ）６×２

ｎ－３（
４＋５－２
４×槡 ５ ）９×２

ｎ－６（
５＋５－２
５×槡 ５ ）１８×２

ｎ－９×（ ５＋６－２
５×槡 ６ ）９×２

ｎ－６．

进而得到结论．
其次考虑由Ｇｎ生成的四硫富瓦大分子（ｔｅｔｒａｔｈｉａｆｕｌｖａｌｅｎｅｄｅｎｄｒｉｍｅｒ）记为ＴＤ２［ｎ］，其中ｎ为阶数．它共

有３１×２ｎ＋２－７４个顶点和３５×２ｎ＋２－８５条边．作为一个例子，ＴＤ２［２］的结构如图２所示．
根据Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的值，其边集合的划分如表２所示．
定理２　设ｎ∈Ｎ，ＴＤ２［ｎ］的第４类乘法ＡＢＣ指数为：

ＡＢＣ４ＩＩ（ＴＤ２［ｎ］）＝（槡
１
２）

２ｎ＋２（
７
槡１８

）２
ｎ＋２－４（
槡
１
３）

２ｎ＋２（
８
槡２５

）７×２
ｎ＋２－１６（

３
槡１０

）１１×２
ｎ＋２－２４

×（
槡
２
７）

３×２ｎ＋２－８（
５
槡１８

）２
ｎ＋２－４（

１１
槡４２

）８×２
ｎ＋２－２４（

１２
槡４９

）２×２
ｎ＋２－５
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表２　根据Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的Ｅ（ＴＤ２［ｎ］）划分

（Ｓ（ｕ），Ｓ（ｖ）），其中ｕｖ∈Ｅ（ＰＤ２［ｎ］） 边数

（２，４） ２ｎ＋２

（３，６） ２ｎ＋２－４

（４，６） ２ｎ＋２

（５，５） ７×２ｎ－１６

（５，６） １１×２ｎ－２４

（５，７） ３×２ｎ－８

（６，６） ２ｎ＋２－４

（６，７） ８×２ｎ＋２－２４

（７，７） ２×２ｎ＋２－５

证明　根据表２和第４类乘法ＡＢＣ指数的定义，有

　ＡＢＣ４ＩＩＴＤ２［ｎ( )］ ＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（ＴＤ２［ｎ］）

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

＝（ ２＋４－２
２×槡 ４ ）２

ｎ＋２
（
３＋６－２
３×槡 ６ ）２

ｎ＋２－４

　（ ４＋６－２
４×槡 ６ ）２

ｎ＋２
（
５＋５－２
５×槡 ５ ）７×２

ｎ＋２－１６（
５＋６－２
５×槡 ６ ）１１×２

ｎ＋２－２４×（ ５＋７－２
５×槡 ７ ）３×２

ｎ＋２－８

　（ ６＋６－２
６×槡 ６ ）２

ｎ＋２－４（
６＋７－２
６×槡 ７ ）８×２

ｎ＋２－２４（
７＋７－２
７×槡 ７ ）２×２

ｎ＋２－５

进而得到结论．
最后考虑由Ｇｎ生成的ＰＯＰＡＭ大分子记为ＰＯＤ２［ｎ］，其中ｎ为阶数．它共有２

ｎ＋５－１０个顶点和２ｎ＋５－１１

条边．作为一个例子，ＰＯＤ２
［２］的结构如图３所示．

根据Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的值，其边集合的划分如表３所示．
表３　根据Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的Ｅ（ＰＯＤ２［ｎ］）划分

（Ｓ（ｕ），Ｓ（ｖ）），其中ｕｖＥ（ＰＯＤ２［ｎ］） 边数

（２，３） ２ｎ＋２

（３，４） ２ｎ＋２

（４，４） １

（４，５） ３×２ｎ＋２－６

（５，６） ３×２ｎ＋２－６

定理３　设ｎ∈Ｎ，ＰＯＤ２［ｎ］的第４类乘法ＡＢＣ指数为：

ＡＢＣ４ＩＩ（ＰＯＤ２［ｎ］）＝（槡
１
２）

２ｎ＋２（
５
槡１２

）２
ｎ＋２
（
槡
３
８）（

７
槡２０

）３×２
ｎ＋２－６（

３
槡１０

）３×２
ｎ＋２－６

证明　根据表３和第４类乘法ＡＢＣ指数的定义，有

ＡＢＣ４ＩＩＰＯＤ２［ｎ( )］ ＝ ∏
ｕｖ∈Ｅ（ＰＯＤ２［ｎ］）

Ｓ（ｕ）＋Ｓ（ｖ）－２
Ｓ（ｕ）Ｓ（ｖ槡 ）

　　　　　　 ＝（ ２＋３－２
２×槡 ３ ）２

ｎ＋２
（
３＋４－２
３×槡 ４ ）２

ｎ＋２
（
４＋４－２
４×槡 ４ ）（

４＋５－２
４×槡 ５ ）３×２

ｎ＋２－６

　　　　　　　　　 （ ５＋６－２
５×槡 ６ ）３×２

ｎ＋２－６

进而得到结论．
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２　小结

本文通过对每对顶点Ｓ（ｕ）和Ｓ（ｖ）的值计算，将３类纳米星大分子化合物的边集合进行了划分，再利
用第４类乘法ＡＢＣ指数的定义得到对应的计算公式．其主要结果在材料学和化学领域有潜在的工程应用
价值．
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７５第６期　　　　　　　　　汤子豪，梁　立，高　炜：纳米星大分子的第４类ＡＢＣ指数


