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محاسبه اندیس GA یالی برخی از 
نانولوله ها 

چکیده

و  5 7HC C [p,q] و 5 7HAC C [p,q]نانولوله های برای  یالی   GA اندیس  محاسبه  به  ابتدا  مقاله  این  در 
 4 6 8TUC C C [p,q] یالی شبکه دوبخشی، نانولوله و نانوچنبره GA اشاره می کنیم. در ادامه اندیس [ ]5 7HC C p,q

را به دست می آوریم.
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1- مقدمه

اندیس توپولوژیک یک گراف مولکولی، عددی است که بر گراف آن مولکول نسبت داده می شود. این عدد بیان  کننده بعضی از 

اندیس وینر می باشد که در سال 1947 توسط شیمی دانی  توپولوژیک  اندیس های  از قدیمی ترین  خواص مولکول می باشد. یکی 

آمریکایی به نام هارولدوینر در مقاله ای در ژورنال انجمن شیمی آمریکا معرفی شد ]1[. پس  از آن تعداد زیادی از دانشمندان به 

فکر معرفی و کار بر روی اندیس هایی توپولوژیک جدید و کاربردهای آنها پرداختند. یکی از اندیس هایی که اخیرا معرفی شده 

اندیس توپولوژیکی هندسی – حسابی GA  می باشد که بصورت زیر معرفی گردید: 

ابتدا فرض کنیم E,V(=G( یک گراف ساده که در آن V)G( مجموعه رئوس و E)G( مجموعه یال ها باشد. اندیس توپولوژیکی 

هندسی – حسابی GA برای گراف G برابر است با 

( ) u v

uuv E v(G)

2 d .d
GA G

d d∈
=

+∑

i  نوشت  i
i

i i

2 du dv
du dv

ξ =
+

  که در آن 
|E(G)|

i
i 1

GA(G)
=

= ξ∑ ud  درجه رأس u باشد و یا می توان آن را به صورت  که در آن

]2[. در سالهای اخیر این اندیس را برای نانولوله های مختلفی محاسبه کرده اند ]6-3[.

همچنین نسخه یالی اندیس توپولوژیکی هندسی – حسابی GA بصورت زیر است ]7[ 

( )
( )( )

s f
e

s fe sf E L G

2 d .d
GA G

d d= ∈
=

+∑

که در آن de درجه یال e در گراف G است و G(L( گراف خط G باشد که در گراف خط، رئوس آن یال های گراف G می باشند و 

دو رأس در G(L( تشکیل یک یال می دهند هر گاه آن دو یال در گراف G دارای رأس مشترکی باشند. 

  و با توجه به این فرمول می توان تعداد یال های گراف خط را به دست آورد.

( )
e u v

e uv E G
d d d 2

= ∈
= + − توجه داشته باشیم که
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 . ( ) ( ){ }i i i i i iE e e E G ,�e du ,dv= ∈ = )  که در آن  )( ) ( )
( )

i i i
e u v E Gi i i

1E L G u v 2 E
2 = ∈

= + − ×∑

برای انجام محاسبات از لم زیر استفاده می کنیم:

)  اگر و تنها اگر G یک گراف  r- منتظم باشد. ) ( )GA G E G= لم1-1. برای هر گراف ساده G، خواهیم داشت 

هر  برای   i 1ξ = که می گیریم  نتیجه  لذا   ( ) ( )1 2 E G E Gξ + ξ +…+ ξ = آنگاه   ( ) ( )GA G E G= اگر اثبات: 

 du dv r= = uv خواهیم داشت که e V(E)= ∈ 1 برعکس : اگر G گراف r- منتظم باشد آن گاه برای هر  i | E(G) |≤ ≤

 . ( )
( ) ( )

( )
E G E G

i
i 1 i 1

GA G 1 E G
= =

= ξ = =∑ ∑  در رابطه   خواهیم داشت 
2 r.r 2r 1
r r 2r

ξ = = =
+

لذا با جایگذاری

] را محاسبه می کنیم.  ]5 7HC C p,q 5 و  7HC C [p,q]  ، 5 7HAC C [p,q] در ادامه اندیس GA یالی برای نانولوله های  

4 را به دست می آوریم. 6 8TUC C C [p,q] سپس اندیس GA یالی شبکه دوبخشی، نانولوله و نانوچنبره 

[ ]5 6 7HAC C C p,q ] و  ]5 7HAC C p,q 2. محاسبه GAe نانو لوله

] اشاره می کنیم. ]5 6 7HAC C C p,q ] و  ]5 7HAC C p,q در این قسمت به محاسبه اندیس GA یالی نانولوله های 

 p نمایش می دهیم. تعداد هفت ضلعی ها را در یک ردیف برابر H 5 است و آن را با 7HAC C [p,q] شکل زیر که گراف نانولوله 

و تعداد ردیف های پنج ضلعی ها را با q نشان می دهیم و این نمادها فقط در این قسمت مقاله معتبر است. پس با توجه به شکل 

 . ( )E H 12pq= زیر داریم 

5 7HAC C [4,2] شکل 2-1. نانولوله 

H بصورت زیر است و داریم:  گراف خط  

[ ] ( )( ) ( ) ( )( )5 7
1E(L(HAC C p,q ) 2 3 2 2p 1 3 2 p 3 3 2 12pq 3p 3p p 24pq 6p 24pq 2p
2

= + − + + − + + − − = + + − = −  
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3 = q   ,  3 = p و )H(L .2-2 شکل

5 7HAC C [p,q] جدول ξi .1-2 و تعداد یال های گراف خط نانولوله 

تعداد یال ها ξi انواع یال ها
2p 1  (3,3)

2p 2 12
7

 (3,4)

2p 2 8
6

(2,4)

24pq-8p 1 (4,4)

 قضیه 2-1. اندیس GA  یالی نانولوله H  برابر است با:

[ ]( ) ( ) ( )e 5 7
2 12 2 8GA HAC C p,q 2p 24pq 8p 2p 2P

7 6

8 3 8 2 8 3 4 224pq 6 p 24pq ( 6)p
7 6 7 3

   
= + − + +      

   
 

= + + − = + + −  
 

اثبات. با توجه به جدول 2-1 و شکل 2-2 به نتیجه مطلوب می رسیم.

p و تعداد ردیفهای  ' ] است. تعداد جفت هفت ضلعی ها را در یک ردیف برابر  ]5 6 7HAC C C p,q شکل زیر که گراف نانولوله 

q نشان می دهیم و این نمادها فقط در این قسمت مقاله معتبر است. پس با توجه به  ' شامل پنج ضلعی ها و شش ضلعی ها را با 

 . [ ]( )E HAC5C6C7 p',q' 24p'q'= شکل زیر داریم 
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[ ]5 6 7HAC C C 4,2 شکل 2-3. نانولوله 

] بصورت زیر است و داریم:  ]5 6 7HAC C C p',q' گراف خط  

[ ]( )( ) ( )( ) ( )( ) ( )( )5 6 7
1E L HAC C C p',q' 2 3 2 4p ' 1 3 2 2p ' 3 3 2 24p 'q ' 6p ' 48p 'q ' 4p '
2

= + − + + − + + − − = −  

 ) [ ]5 6 7HAC C C 2,2 (L .4-2 شکل

[ ]5 6 7HAC C C p',q'
 
و تعداد یال های گراف خط نانولوله

 
ξ

i
جدول 2-2. 

تعداد یال ها ξi انواع یال ها

3 p' 1  (3,3)

2 p' +2 p' =4 p'  (2,4)

6 p'  (3,4)

48 p' q'-17 p' 1 (4,4)

2 12 4 3
7 7

=

2 8 2 2
6 3

=

www.SID.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

59سال اول  شماره 1  بهار 1393 

]  برابر است با: ]5 6 7HAC C C p',q' قضیه 2-2. اندیس GA  یالی نانولوله 

[ ]( )e 5 6 7
8 2 24 3GA HAC C C p',q' 48p 'q ' 14 p '

3 7
 

= + + −  
 

اثبات. با توجه به جدول 2-2 و شکل 2-4  به نتیجه مطلوب می رسیم. 

[ ]5 7HC C p,q GAe برای نانولوله  3- محاسبه 

] اشاره می کنیم. ]5 7HC C p,q در این قسمت به محاسبه اندیس GA یالی نانولوله 

] است. تعداد هفت ضلعی ها را در یک ردیف برابر p و تعداد ردیفهای پنج ضلعی ها  ]5 7HC C p,q شکل زیر که گراف نانولوله 

را با q نشان می دهیم و این نمادها فقط در این قسمت مقاله معتبر است. پس با توجه به شکل زیر داریم:

 .
[ ]( )5 7E HC C p,q 6pq p= −

[ ]5 7HC C p,q شکل 3-1. گراف نانولوله 

] بصورت زیر است که با توجه به آن داریم:  ]5 7HC C p,q گراف خط نانولوله  

.

[ ]( )( ) ( )( ) ( )( )5 7
1E L HC C p,q 2 3 2 4p 3 3 2 6pq 5p 12pq 4p
2

= + − + + − − = −  
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 ) 5 7[HC C 4,3] (L شکل 3-2. گراف خط نانولوله

نکته: P باید حتمًا زوج باشد زیرا شکل نانو لوله در برش بدست نمی آید.

[ ]5 7HC C p,q جدول ξi .1-3 و تعداد یال های گراف نانولوله 

تعداد یال ها ξi انواع یال ها

1 (3,3)

4p+4p=8p (3,4)

12pq-15p 1 (4,4)

برابر است با [ ]5 7HC C p,q قضیه 3-1. اندیس GA  یالی گراف نانولوله 

   
[ ]( )e 5 7

32 3GA HC C p,q 12pq 12 p
7

 
= + −  

 
اثبات. با توجه به جدول 1-3 و شکل 2-3  به نتیجه مطلوب می رسیم.    

[ ]4 6 8TUC C C p,q 4.  محاسبه GAe شبکه دو بعدی، نانولوله و نانوچنبره 

4 اشاره می کنیم. 6 8TUC C C [p,q] در این قسمت به محاسبه اندیس و GA یالی شبکه دو بعدی، نانولوله و نانوچنبره  

H نمایش می دهیم. تعداد شش ضلعی ها را در یک ردیف  4 است و آن را با  6 8TUC C C [p,q] شکل زیر که گراف نانولوله 

برابر p و تعداد ردیفهای شش ضلعی ها و چهار ضلعی ها را با q نشان می دهیم و این نمادها فقط در این قسمت مقاله معتبر است. 

 . [ ]( )4 6 8E TUC C C p,q 9pq 2q p= − − پس با توجه به شکل زیر داریم

3 3p p 3p
2 2

+ =

4 3
7
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4 6 8TUC C C [3,4] شکل 4-1. گراف شبکه دوبعدی 

4 بصورت زیر است و داریم:  6 8TUC C C [p,q] گراف خط شبکه دوبعدی  

.

( )( ) ( )( ) ( )( ) ( )( )

( ) ( )
4 6 8

1E L 2 2 2 2q 4 2 3 2 4q 4p 8 3 3 2 9pq 8q 5p 4
2

2q 4 3 2q 2p 4 2 9pq 8q 5p 4

18pq

TUC C C [p

8

,q

q 4

]

p

= + − + + + − + − + + − − − +  

= + + + − + − − +

= − −

 ) 4 6 8TUC C C [3,3] (L شکل 4-2. گراف شبکه دوبعدی

4 6 8TUC C C [p,q] جدول ξi .1-4 و تعداد یال های گراف شبکه دوبعدی 

تعداد یال ها  ξi انواع یال ها
4 1 (2,2)

2q+2q=4q 2 6
5

(2,3)

4p+4p+4(q-2)+4(q-2)
=8p+8q-16

2 12
7

(3,4)

18pq-20q-12p+12 1 (4,4)
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برابر است با: 4 6 8TUC C C [p,q] قضیه 4-1. اندیس GA  یالی گراف شبکه دوبعدی 

   
( )6 8e 4

8 6 32 3 32 3 64 3TUC C C [p,q] 18pq 20 q 12 p 16
5 7 7

G
7

A
   

= + + − + − + −      
   

اثبات: با توجه به جدول 4-1 و شکل 4-2 داریم به نتیجه مطلوب می رسیم.                    

4 اشاره می کنیم. با توجه به شکل زیر داریم: 6 8TUC C C [p,q] در ادامه به محاسبه اندیس GA یالی نانولوله 

 . | E(H) | 9pq p= −

]TUC4C6C8]5,6 شکل 4-3. گراف نانولوله

4 بصورت زیر است و داریم: 6 8TUC C C [p,q] گراف خط نانولوله  

.
( )( ) ( )( ) ( )( )4 6 8

1E L 2 3 2 4p 3 3 2 9pTUC C C [p,q q 5p 18pq 4p
2

] = + − + + − − = −  
 

 ) 4 6 8TUC C C [3,3] (L شکل 4-4. گراف خط نانولوله
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4 6 8TUC C C [p,q] جدول ξi .2-4 و تعداد یال های گراف نانولوله 

تعداد یال ها ξi انواع یال ها

p+p=2p 1 (3,3)

4p+4p=8p 2 12
7

(3,4)

18pq-14p 1 (4,4)

برابر است با: 4 6 8TUC C C [p,q] قضیه 4-2. اندیس GA  یالی گراف نانولوله 

   
( )e 4 6 8

32 3GA TUC C C 18pq 12q p[p,
7

]
 

= + −  
 

اثبات. با توجه به جدول 4-2 و شکل 4-4 داریم به نتیجه مطلوب می رسیم.                                             

4 اشاره می کنیم. با توجه به شکل زیر داریم:  6 8TUC C C [p,q] در ادامه به محاسبه اندیس GA یالی نانوچنبره 

) چون گراف 3-منظم هستند.  )E K 9pq=

]TUC4C6C8]5,4 شکل 4-5. گراف نانولوله

4 بصورت زیر است که با توجه به آن داریم:  6 8TUC C C [p,q] گراف خط نانوچنبره

.
( )( ) ( )( )1E L K 3 3 2 9pq 18pq

2
= + − =  

www.SID.ir


www.SID.ir

Arc
hive

 of
 S

ID

سال اول  شماره 1  بهار 1393  64

 ) 4 6 8TUC C C [3,3] (L شکل 4-6. گراف خط نانوچنبره

برابر است با: 4 6 8TUC C C [p,q] قضیه 4-6. اندیس GA  یالی گراف نانوچنبره 

   [ ]( ) [ ]( )( )e 4 6 8 4 6 8GA TUC C C p,q E L TUC C C p,q 18pq= =

اثبات. با توجه به شکل 4-6 داریم به نتیجه مطلوب می رسیم.                
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