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Abstract 
Topological index is an available numerically way of the molecular structure, it can fully reflect 
the molecular graphs connection information and chemical environment, can effectively express 
the structure and properties of the compounds. In this paper, by means of edge set partitioning 
technique, we obtain several topological indices of Pent-Heptagonal nanotubes. 
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摘  要 

拓扑指数是分子结构数值化的一种方式，它能充分反映分子图的连接信息和化学环境，能有效地表达化

合物的结构与性质。本文利用边集划分技术，得到Pent-Heptagonal纳米管若干基于度的拓扑指数。 
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1. 引言 

在化学图论中，我们用一个图来描述分子的拓扑结构，用顶点表示原子，边表示化学键，该图称为

分子图。拓扑指数是从化合物的结构图衍生出来的不变量。它不但可以定量的描述分子的结构，而且可

以分析相关分子的结构与性能之间的关系。相关内容可参考[1]-[12]。 
用 ( )d v 表示顶点/原子 v的度。分子图G 的拓扑指数是分子结构数值化的一种方式。1972 年 Trinajstić

和 Gutman 引入了的第一 Zagreb 指数和第二 Zagreb 指数： 

( ) ( )
( )

2
1

v V G
M G d v

∈

= ∑ ， 

( ) ( ) ( )
( )

2
uv E G

M G d u d v
∈

= ∑ 。 

1975 年，美国化学家 Milan Randić [2]提出了最古老的连通性指数，定义为 

( ) ( ) ( )( )
( )
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e uv E G
R G d u d v

−

= ∈

= ∑  

1988 年，Bollobas 和 Erdos 在[6]中推广了 Randi 指数，用任意实数 k 代替了，从而定义了广义的 Randić
指数： 

( ) ( ) ( )( )
( )

k
k
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R G d u d v

∈

= ∑ ， 

其中 k 是非零实数。以下若没有特别说，k 均表示非零实数。 
当 k = 1 时，广义的 Randić 指数就是我们通常说的第二 Zagreb 指数。当 k = −1 时，广义的 Randić

指数就是修改的第二 Zagreb 指数。 
Azari 和 Iranmanesh [13]引入广义 Zagreb 指数，定义为 
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其中 1t 和 2t 为任意的非负整数。 
和连通指数则定义为： 
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推广形式的和连通指数为 
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k
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而调和指数则定义为： 
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它的广义形式为： 



何静，高炜 
 

 
145 
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Eliasi和Iranmanesh [14]定义广义几何代数指数如下： 
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当k = 1时，即为一般GA指数如下： 
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Estrada等人[15]定义原子键连通指数(atom-bound connectivity index，简称ABC指数)如下： 
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两类 Zagreb 指数对应的多项式分别为 
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此外，第三类Zagreb指数和多项式定义为 
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Gutman [16]给出分子图的乘法 Zagreb 指数定义如下 
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其中 ( )1PM G 为第一类乘法Zagreb指数， ( )2PM G 为第二类乘法Zagreb指数。 
Usha等人[17]重新定义了三类Zagreb指数如下： 
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Furtula和Gutman [18]定义了F指数如下： 
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设 ( )ijm G 为满足 ( )d u i= 和 ( )d v j= 的边 e = uv 的个数，则 M-多项式定义为 

( ) ( ), , i j

i
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j
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δ ≤ ≤ ≤∆

= ∑ 。 

广义 ABC 指数 ( )ABC Gλ 和 and 增强的 Zagreb 指数 ( )AZI G 则定义为[19]： 
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最后，减弱的倒数 Randić 指数定义为 

( ) ( )( ) ( )( )
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第二减弱的倒数 Randić 指数定义为 

( ) ( )( ) ( )( )
( )
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Pent-Heptagonal 纳米管 ( )5 7VAC C S 是由周期长度为 5 的 5C  (五边形)和周期长度为 7 的 7C  (七边形)
相互交替构成的网状化合物。设 [ ]5 7 ,VAC C p q 纳米管的 2 维拉丁网格中，第一行和列的 7 边形个数分别

为 m 和 n (见图 2)。将 ( )5 7VAC C S 纳米管记为 [ ]5 7 ,G VAC C m n= 。 ( )5 7VAC C S 纳米管的圆柱和 2 维拉丁网

络可参考图 1 和图 2。 
 

 
Figure 1. Pent-Heptagonal Nanotubes cylindrical lattice 

( )5 7VAC C S      

图 1. Pent-Heptagonal 纳米管的圆筒晶格 ( )5 7VAC C S  

 

 
Figure 2. Pent-Heptagonal two-dimensional lattice of na-
notubes [ ]5 7 ,VAC C m n       

图 2. Pent-Heptagonal 纳米管的二维晶格 [ ]5 7 ,VAC C m n  

1 2

2

n

m
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本文利用边集合划分方法得到 Pent-Heptagonal 纳米管若干基于度的拓扑指数计算公式。 

2. 主要结果 

将 Pent-Heptagonal 纳米管的顶点集和边集合作如下划分： 

( ) ( ){ }3 | 3V v V G vd= ∈ = ， 

( ) ( ){ }2 | 2V v V G vd= ∈ = ， 

( ) ( ) ( ) ( ){ }6 9 , | 3E E u v E G d u d v∗= = ∈ = = ， 

( ) ( ) ( ) ( ){ }*
5 6 , 3 &| 2E E u v E G d u d v= = ∈ = = ， 

( ) ( ) ( ) ( ){ }44 , 2|E E u v E G d u d v∗= = ∈ = = 。 

从图 2 来看，在 Pent-Heptagonal 纳米管 [ ]5 7 ,VAC CG m n= 中分别用 m 和 n 来表示第一行和第一列的

七边形数量，则有纳米管的顶点数 [ ]( )5 7 , 8 6m nV VAC C mn m= + ，并且有：

 
[ ]( ) ( ) ( )

5 7
2 6 3 8

, 12 6
2

m mn
E VAC C m n mn m

+
= = +  

并且，我们在图 2 中用黄色标记 4E 、 *
4E 的边，用红色标记 5E 、 *

6E 的边， *
9E 用白色标记。因此，

得到 4E 的大小等于 ( )2
1 2 2
2

V m m− = ， 5E 的大小为 44 8E m= 。换句话说，以上边的数量划分为

* *
4 4 5 6 6, , , ,E E E E E 和 *

9E ，我们有以下的表格： 
 

划分的边 这一类型边的数量 

4E  2m  

5E  8m  

6E  12 4mn m−  
*
4E  2m  
*
6E  4m  
*
9E  12 4mn m−  

 
于是，利用上表以及各种拓扑指数的定义，我们得到： 
广义的 Randić 指数为： 

[ ]( ) ( ){ }5 7 2 4, 4 6 6 2 9k k k
kR mC nnVA C m= + ⋅ + −  

修改的第二 Zagreb 指数为： 

[ ]( )*
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25 4
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广义 Zagreb 指数为： 

{ } [ ]( ) ( ) ( )1 2 2 1 2 2 2
1 2
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5 7, 2 2 2 2 3 3 3 2 2 3 2 3, t t t t t t t
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和连通指数为： 
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[ ]( )5 7
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推广形式的和连通指数为： 

[ ]( ) ( ){ }5 7 2 4 4 5 6 2 6, k k k
k VAC C m nm nχ = + ⋅ + −  

调和指数为： 
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调和指数的广义形式为： 
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广义几何代数指数为： 

( ) 2 612 2 8
5

k

kOGA G mn m m
 

= + +   
 

。 

一般GA指数为： 

[ ]( )5 7
16 612 2

5
, mGA mnVA n mC C m = + + 。 

原子键连通指数为： 

[ ]( )5 7
10

2
, 88

3
m n mVAC C mn mABC = + − 。 

两类 Zagreb 多项式分别为 

[ ]( ) ( )4 5
7

6
1 5 , , 2 8 12 4M x mxVAC mx mnC m n m x= + + − ， 

[ ]( ) ( )4 6
7

9
2 5 , , 2 8 12 4M x mxVAC mx mnC m n m x= + + − 。 

第三类Zagreb指数和多项式分别为： 

[ ]( )5 73 8,mCM V C n mA = ， 

[ ]( )53 7 , 8 12 2,M xVAC m mx mnC mn= + − 。 

两类乘法 Zagreb 指数分别为： 

[ ]( ) 2 8 12
1 5 7

4= 4 5 6, m m mn mPM VA C nC m −  

[ ]( ) 2 8 12
2 5 7

4= 4 6 9, m m mn mPM VA C nC m − 。 

重新定义的三类Zagreb指数分别为： 

[ ]( )5 71 , 6 8m nReZe m mVAC nC = + ， 

[ ]( )2 5 7 , 28 18
5

m nReZe VAC C m mn= + ， 

[ ]( )3 5 7 , 648 56m nVACeZe CR mn m= + 。 
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F指数为： 

[ ]( )5 7 216 48,m nF VAC C mn m= + 。 

M-多项式为 

[ ]( ) ( )2 2 2 3 3 3
5 7 , , , 2 8 12 4VAC C mx yM m n x y mx y mn m x y+ + −= 。 

广义 ABC 指数 ( )ABC Gλ 和 and 增强的 Zagreb 指数 ( )AZI G 分别为： 

[ ]( ) ( )5 7
1 410 12 4
2 9

,ABC VAC C m mm nn m
λ λ

λ

− −
   = + −   
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， 0λ <  

[ ]( )5 7
63 689
64 6

,
75

AZI VAC C mn mm n = + 。 

两类减弱的倒数 Randić 指数分别为 

[ ]( )5 7 , 24 6 8 2RRR VAC C mnm n m m= − + 。 

第二减弱的倒数 Randić 指数定义为 

[ ]( )2 5 7 , 24 2m nRM VAC C mn m= + 。 

3. 总结 

随着化学实验条件的改善和新化学生物技术的发现及应用，每年有大量复杂的化学分子被发现。在

化学领域，化学家们会通过大量实验，来研究新物质的性质，比如：熔点、沸点、毒性、氧化性等等。

因而对每年发现的大量新物质的研究需要大量仪器设备和药品试剂，造成了研究的高成本。但是，如果

把化学分子的结构用图模型来表示的话，化学分子的特性就可以用一些参数来衡量，比如Zagreb指数、

维纳指数、Randić指数等。本文利用边集合划分方法得到的Pent-Heptagonal纳米管若干基于度的拓扑指数

计算公式，计算结果可运用到新化学分子的性质研究上，进而可以大大节约研究成本以及研究时间。 
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