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Abstract 
Compounds, materials and drugs can be represented as a graph model, where the atom is 
represented by a vertex and a chemical bond between atoms is expressed by an edge. The topo-
logical indices defined on the molecular graph can help researchers understand the chemical, 
pharmacological characteristics of the chemical structure. In this paper, we determine the mod-
ified Wiener index, Hararyindex and multiplicative Wiener index of Jahangir graph J3,m. 
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摘  要 

化合物、材料和药物一般可以用图模型来表示，其中原子用顶点来表示，原子之间的化学键用边来表示。

而定义在分子图上的拓扑指数可帮助研究者了解该化学结构的化学、药理学特征。本文给出Jahangir图
J3,m的修改的维纳指数，Harary指数和乘法维纳指数计算公式。 
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1. 引言 

目前而言，化学图论已经成为一门新兴学科，备受国内外学者的关注[1]。近年来，化学实验条件和

生物验证技术在逐步完善，越来越多的新物质亟需验证，因此这需要通过大量的前期化学实验、生物检

验技术等操作来对它们的物理、化学性质和生物特征进行鉴定，与此同时也导致了从事这一研究领域的

研究者的实验量的增加，投入研究的人力、时间、实验器材、实验经费等也极为耗费。而经过研究者之

前的大量实验数据证明，化合物以及多数药物的相关分子结构与其本身的物理性质和化学性质有密不可

分的关系。因此我们可以通过定义分子结构的相关指数来计算内在联系以确定物质的特性。通过此方法，

可以减少实验者的工作量，同时也大大降低投入研究经费、实验器材的耗费，使研究者即使不用做实验

也可以通过指标计算来获得物质特性。维纳指数是化学研究中经典的拓扑指数之一[2]-[4]，设G 是一个

图，用 ( )V G 和 ( )E G 来表示它的顶点集合和边集。其他具体参考[5] [6]。 
近十年来，一些重要的拓扑指数被陆续定义[7]-[10]。修改的维纳指数是原维纳指数的扩展，定义为 

( ) ( )
{ } ( ),

, λ
λ

⊆

= ∑
u v V G

W G d u v , 

其中 λ 是非零实数。可见当 1λ = 时，修改的维纳指数即为维纳指数。 
修改的超维纳指数是超维纳指数的扩展，定义为 

( ) ( )
{ } ( )

( )
{ } ( )

2

, ,

1 , ,
2

λ λ
λ

⊆ ⊆

 
= +  

 
∑ ∑

u v V G u v V G
WW G d u v d u v . 

乘法维纳指数是维纳指数的另一种表现形式，定义为 

( ) ( )
{ } ( ),

,π
⊆

= ∏
u v V G

G d u v . 

此外，对数乘法维纳指数定义为 

( ) ( )
{ } ( ),

Ln 2 ,
⊆

 
∏ =   

 
∏

u v V G
G d u v . 

Harary 指数是一类和维纳指数相关的指标，定义为 

( ) ( ){ } ( ),

1
,⊆

= ∑
u v V G

H G
d u v

. 

对应的 Harary 多项式则定义为 
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( ) ( ){ } ( )

( ),

,

1,
,⊆

= ∑ d u v

u v V G
H G x x

d u v
. 

上述 Harary 指数通常称为第一类 Harary 指数，而第二类和第三类 Harary 指数则定义为 

( ) ( ){ } ( )
1

,

1
, 1⊆

=
+∑

u v V G
H G

d u v
,
 

( ) ( ){ } ( )
2

,

1
, 2⊆

=
+∑

u v V G
H G

d u v
.
 

更一般地，广义 Harary 指数则定义为 

( ) ( ){ } ( ),

1
,⊆

=
+∑t

u v V G
H G

d u v t
， 

其中 t 是一个非负整数。 
设 3,mJ 为 Jahangir 图( 3∀ ≥m )有 3 1+m 个和 4m条边。图 1 给出 3,4J 和 3,6J 的示意图。 
本文对 3,mJ 图进行图结构分析，把所有顶点对根据它们之间的距离进行分类，最后根据指数的计算

公式来得到若干结果。

 2. J3,m 图的相关指数计算 
定理 1： 3,mJ 图的修改维纳指数为 

( ) ( ) ( ) ( )3,
14 9 2 2 1 3 2 5 4
2

λ λ λ
λ = + + ⋅ + − ⋅ + − ⋅mW J m m m m m m . 

证明：对 3∀ ≥m ，从 Jahangir 图 3,mJ 的定义可知，在图中顶点的数量为 ( )3, 2 1 3 1= + + = +mV J m m m ，

其中 2m 个顶点度为 2，m 个顶点度为 3，中心顶点 c 的度为 m。 3,mJ 图的边数为 

( )3,
2 2 3 1 4

2
× + × + ×

= =m
m m mE J m . 

设 3,( , )md J k 表示 3,mJ 中距离为 k 的顶点对的个数。 

把 Jahangir 图中的顶点集 ( )3,mV J 基于 vd 划分为若干部分用 2 3, , , mV V V 来表示，得 

( ){ }3,k m vV v V J d k= ∈ =
 

其中 

( ){ }2 3, 22 2= ∈ = → =m vV v V J d V m , 

( ){ }3 3, 33= ∈ = → =m vV v V J d V m , 

( ){ }3, 3 1= ∈ = → =m m c mV c V J d V . 

由此可得 

( )3, ,1 4=md J m  

同理可得 

( ) ( ) ( )( ) ( )2
3,

1 1, 2 2 3 2 2 1 9
2 2
 = + + + − = + md J m m m m m m  
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Figure 1. J3,4 and J3,6 in Jahangir 
graphs 
图 1. Jahangir 图中 J3,4和 J3,6 

 

( ) ( )( ) ( )( ) ( )3,
1,3 0 2 2 2 2 2 3 2 1
2
 = + + − + + − = − md J m m m m m m  

( ) ( )( ) ( )3, , 4 1 2 3 2 5md J m m m m= + − = − . 

由以上分析可知 

( ) ( ) ( ) ( )3,
14 1 9 2 2 1 3 2 5 4
2mW J m m m m m mλ λ λ λ

λ = ⋅ + + ⋅ + − ⋅ + − ⋅ . 

类似定理 1 的证明过程，可得如下结论： 
定理 2： 3,mJ 图的修改超维纳指数为 

( ) ( )( ) ( )( ) ( ) ( )2 2 2
3,

1 1 1 14 9 2 2 2 1 3 3 2 5 4 4
2 2 2 2mWW J m m m m m m mλ λ λ λ λ λ

λ = + × + + + × − + + × − × + . 

定理 3： 3,mJ 图中的广义 Harary 指数为 

( ) ( ) ( ) ( )3,
1 1 1 1 14 9 2 1 2 5

1 2 2 3 4t mH J m m m m m m m
t t t t

= × + + × + − × + − ×
+ + + +

. 

在定理 3 中取 0,1, 2=t ，则分别得到 Harary 指数，第二类 Harary 指数和第三类 Harary 指数如下： 

( ) 3
1 3,

17 25
12 3mH J m m= + − ， 

( ) 2
2 3,

2 2
5mH J m m= + ， 

( ) 2
3 3,

103 51
120 60mH J m m= + 。 

定理 4： 3,mJ 图的乘法维纳指数为 

( ) ( ) ( ) ( )
1 9 2 1 2 52

3, 2 3 4
m m m m m m

mJπ
+ − −= . 

推论 1： 3,mJ 图的对数乘法维纳指数为 

( ) ( ) ( ) ( )
1 9 2 1 2 54 2

3, ln 2 1 2 3 4
m m m m m mm

mJ
+ − −

   = × × ×     
∏ . 

3. 总结 

目前修改的维纳指数、Harary 指数和乘法维纳指数计算已经作为一类化学参数用来衡量分子的化学

结构和化学性质，同时也预示着化学图论在化学和数学的共同作用下成为当前一个较新的研究领域。在

我看来，随着新的化合物、药物和材料不断被发现，采用化学实验方法及生物技术操作等方法来鉴定其
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化学结构的性能、性质及用途无疑将会耗用大量人力、时间、物力以及研究经费，且研究过程存在不可

预知的困难。而运用化学图论定义指数对分子结构进行计算的方法来对新化合物的性质进行鉴定，如此

次利用修改的维纳指数，Harary 指数和乘法维纳指数来对 Jahangir 图进行图结构分析，通过指数计算来

得到相关结果。 
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