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摘  要 

化合物分子的拓扑指标是一种分子图的数值不变量，也被称为分子结构描述符，它在理论化学中被用于

量子结构性质关系(QSPR)与量子结构活性关系(QSAR)的设计。大型多环芳香烃(PAHs)是指由碳和氢原

子所组成的苯类化合物。化学上，大型多环芳香烃包含至少两个苯环并以线性、簇、或角状排列的方式

存在，而全苯类多环芳香烃 (PBAHs)是一种特殊的多环芳香烃。本文利用化合物分子图中的

Djoković-Winkler关系，构造相应的商图，采用割方法给出了一类n-维全苯类多环芳香烃(PBAHs(n))
的十三种拓扑指标的具体表达式。 
 
关键词 

分子图，大型多环芳香烃(PAHs)，图的拓扑指标，Djoković-Winkler关系 

 
 

Research on Topological Indices of 
n-Dimension Polycyclic Aromatic  
Hydrocarbons Based on  
Cut Methods 

Guocan Lin1*, Hong Bian1#, Peirong Li1, Haizheng Yu2 
1School of Mathematical Sciences, Xinjiang Normal University, Urumqi Xinjiang 
2College of Mathematics and System Sciences, Xinjiang University, Urumqi Xinjiang 
 
Received: Jan. 28th, 2024; accepted: Feb. 22nd, 2024; published: Feb. 29th, 2024 

 

 

*第一作者。 
#通讯作者。 

https://www.hanspub.org/journal/aam
https://doi.org/10.12677/aam.2024.132067
https://doi.org/10.12677/aam.2024.132067
https://www.hanspub.org/


林国灿 等 
 

 

DOI: 10.12677/aam.2024.132067 693 应用数学进展 
 

 
 

Abstract 
The topological index of compound molecule is a numerical invariant of a molecular graph, also 
known as molecular structure descriptor, which is used in theoretical chemistry for the design of 
quantum structural property relationship (QSPR) and quantum structure activity relationship (QSAR). 
Large polycyclic aromatic hydrocarbon (PAHs) is a compound composed of carbon and hydrogen 
atoms. Chemically, large polycyclic aromatic hydrocarbons contain at least two benzene rings and exist 
in a linear, cluster, or angular arrangement, while the total benzene polycyclic aromatic hydrocarbon 
(PBAHs(n)) is a special polycyclic aromatic hydrocarbon. In this paper, we give the explicit expres-
sions of thirteen topological indices of n-dimensional total benzene polycyclic aromatic hydrocarbon 
(PBAHs(n)), based on the Djoković-Winkler of the molecular graphs and its corresponding quotient 
graphs. 
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1. 介绍 

多环芳香烃(PAHs)是一种强有机化合物，它通常为无色、白色或淡黄色固体。它们是数百种化学相

关化合物的集合，通过不同的活动对生物体产生不同的毒性。化学上，大型多环芳香烃包含至少两个苯

环并以线性、簇、或角状排列的方式存在，而全苯类多环芳香烃(PBAHs)是一种特殊的多环芳香烃。多

环芳香烃的总体物理性质是具有高熔点、沸点、低烟压和低流体溶解度。同时，多环芳香烃在天然溶剂

中可溶解，因为它们具有异常的亲脂性。多环芳香烃同样表现出不同的能力，例如：光的可影响性、热

对抗、电导率、辐射能力、抗侵蚀性和生理活性等。它们大多被用作药品、农业物品、摄影物品、热固

性塑料、润滑材料和其他化合物企业的中间产品[1]。多环芳香烃的化学和生物学特性取决于它们的结构

和隐藏的分子拓扑结构。在此基础上，定量结构–活性关系(QSAR)，和定量结构–性质关系(QSPR)，策

略用于从多环苯类化合物的结构预测其性质和相关图[2]-[7]。正是由于多环芳香烃在石油工业、化学制造

和制药企业中的广泛应用，所以它的化学和生物活性具有重要的意义。因此，它们的毒性、致癌性和皮

肤浸润性等都受到了学者的高度关注。超芳香族稳定能(SSE)可以用来表征非常大的多环芳香烃(PAHs)
中单个苯环的局部芳香度指标。利用 QSAR 和 QSPR 策略可以从这些化合物的结构中预测它们的大量可

感知性质和可能的毒性[8]。大型多环芳香烃(PAHs)可以看作是石墨烯的分子亚基。到目前为止，许多大

型多环芳烃已经被设计用于探索纳米石墨烯可能的电子结构特性以及其他相关性质[9]。 
从图论的角度看，苯类系统指的是无割点的有限连通可平面图。苯类系统属于苯并类碳氢化合物，

它具有迷人的、在某种程度上甚至奇怪的电子性质，150 多年来一直受到理论化学家们的高度关注。此

外，它们是化工行业的重要原材料，例如：用于制造颜色和塑料。最近对石墨烯基纳米管和纳米材料的

兴趣，同样激发了对多环苯类化合物的进一步研究的兴趣。多环芳香烃(PAHs)是一种特殊的苯类系统。 
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全苯类的多环芳香烃(PBAHs)由于分子间和与表面或模板的相互作用，已取代和未取代的(PBAHs)
可以在 2 维和 3 维上自组装而形成。自组装的单分子层可以沉积在各种表面上，从本质上可以产生二维

晶体。(PBAHs)富含电子的核特别适合通过扫描隧道显微镜(STM)进行可视化，给出提供二维晶格清晰地

图的亮点。高热稳定性的大型未取代多环芳香烃(PBAHs) (如图 1 所示)，其高热稳定性允许在超高真空条

件下，在 550℃~650℃下进行部分升华[10]。 
 

 
Figure 1. Graph PBAHs (2) 
图 1. 图 PBAHs (2) 
 

拓扑指标对应化学分子图的一个特定的拓扑元素，是化学分子图的一种数值描述符。这些拓扑指

标是图论为化合物的假设学习提供的有价值的工具。拓扑指标的益处在于，它们可以在定量结构–性

质关系(QSPR)和定量结构–活性关系(QSAR)中作为直接的数值描述符使用[11]，用于检查分子或原子

的物理、化学或生物活性。随着研究的不断深入，拓扑指标不仅在化学、药物发现等领域，而且在铁

路运输等复杂网络领域都有广泛的应用[12]。最广为人知的拓扑指标之一是以 HaroldWiener 命名的

Wiener 指标。一个图的 Wiener 指标[13]被定义为关联图中所有顶点对之间距离之和。由于 Wiener 指标

可以很快计算出来，因此它很快在一段时间内得到了广泛的研究和讨论。通过研究表明，Wiener 指标

似乎与化合物的各种物理化学性质都存在一些关联，并在各个领域得到了应用，例如：晶体学、对应

假设、鸟类学等。继 Wiener 指标之后，学者们又提出了几种基于距离的拓扑指标，它们具有不同的定

量度量 Schultz 指标是一个基于度和距离的拓扑指标，具有重要的实际应用和性质[14]，其修正后的指

标被称为 Gutman 指标[15]。Szeged 指标及其不同的变式也广泛应用于描述分子结构中原子之间的相互

关系。文献[16]给出了 Wiener、PI 和 Szeged 指标等拓扑指标与扶手型六面体型碳纳米管的电矩和能量

之间的关系。PI 指标在 QSPR/QSAR 研究中的应用已在文献[17]中得到验证。Mostar 指标及其变式是

最近提出的用于检查外围的度量结构的一种描述符[18]。文献[19]对某些苯类碳氢化合物的基于距离的

拓扑描述符进行了质量测试。本文主要研究了一类基于距离的 Clar 型多环芳香烃(PBAHs(n))的拓扑描

述符，如图 2 所示。 
 

 
Figure 2. Graphs PBAHs (2) and PBAHs (3) 
图 2. 图 PBAHs (2)和 PBAHs (3) 
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本文利用化合物分子图中的 Djoković-Winkler 关系，构造相应的商图，采用割方法给出了一类 n-维
全苯类多环芳香烃(PBAHs(n))的十三种拓扑指标的具体表达式。 

2. 预备知识 

本文所研究的图都是无向、有限的简单图。令 G 表示一个顶点集为 ( )V G ，边集为 ( )E G 的分子图。

与点 ( )v V G∈ 相关联的边的条数称为顶点 v 的度，用 ( )Gd v 表示 ( ),Gd u v 表示顶点 u 和 v 之间最短路的长

度。用这种定义方式，顶点 u 到边 f xy= 的距离，表示为 ( ),Gd u f ，定义为 ( ) ( ){ }min , , ,G Gd u x d u y ，而

两条边 e uv= 与 f xy= 之间的距离，表示为 ( ),GD e f ，定义为 ( ) ( ){ }min , , ,G Gd u f d v f 。对于一条边

( )=e uv E G∈ ，分别用 ( )|uN e G 和 ( )|uM e G 表示图 G 中到点 u 的距离比到点 v 的距离更近的点和边的集

合，其阶数分别记为 ( )|un e G 和 ( )|um e G 。类似地可以定义 ( )|vn e G 和 ( )|vm e G 。如果 ( ) ( ), ,G Hd u v d u v= ，

那么图 G 的子图 H 称为是等距的，这种良好定义的超立方体的子图的集合称为部分超立方体。如果 H 中

任意两个顶点之间的最短路完全都在 H 中，那么图 G 的子图 H 就称为是凸的。 
当涉及基于距离的图不变量时，割方法是非常有用的，这是化学图论的核心思想之一[20] [21]。它是

根据 Djoković-Winkler 关系Θ，给图 G 的边集的一个分配。这个关系Θ表述为：对于边集 ( )E G 的任意

两条边 e uv= 和 f xy= ， ( ) ( ) ( ) ( ), , , ,G G G Gd u x d v y d u y d v x+ ≠ + 。这个关系Θ一般来说是满足自反性和

对称性的，但是不满足传递性。但是如果对于部分超立方体来说，它是满足传递性的。关系Θ将图 G 的

边集划分为 1 2, , , rF F F 类，也叫做Θ -类或者割。事实上，它的传递闭包 *Θ 是一个等价关系，去掉每个

类之后可以得到两个或两个以上的点分支。对于一个边集 ( )E G 的划分 { }1 2, , , kE E E= E ，如果说每个

边集 iE 是一个或多个图 G 的 *Θ -类的并集，那么就称划分E 比划分F 更粗糙。对于任意的边集划分 iE ，

商图 iG E 是由不连通的图 \ iG E 构成的，其中连通分支作为顶点，两个连通分支 i
jC 与 i

kC 相邻，只要顶

点 i
jx C∈ 与顶点 i

ky C∈ 有边 ixy E∈ 。 
加强赋权图 ( )( ), , ,sw v v eG G w s s= 最早在文献[4]中被提出，随后在文献[6] [7] [18]和[22]-[27]中进行广

泛讨论。加强赋权图的顶点权值容量和顶点强度容量分别为 ( ) 0:v sww V G +→  ， ( ) 0:v sws V G +→  ，边强

度容量 ( ) 0:e sws E G +→  。在加强赋权图中，有 ( ) ( ), ,
swG Gd u v d u v= ， ( ) ( ), ,

swG Gd u f d u f= ， 
( ) ( ), ,

swG GD e f D e f= ， ( ) ( )| |u sw uN e G N e G= ， ( ) ( )| |u sw uM e G M e G= ， ( )
( )

( )
|

|
u sw

u sw v
x N e G

n e G w x
∈

= ∑ ，

( )
( )

( )
( )

( )
| |

|
u sw u sw

u sw v e
x N e G f M e G

m e G s x s f
∈ ∈

= +∑ ∑ 。而 ( )|v swn e G 和 ( )|v swm e G 可以类似定义。加强赋权图 swG 中

一个顶点 u 的度为 ( ) ( )
( )

( )2
sw

Gsw

G v e
x N u

d u s u s ux
∈

= + ∑ 。加强赋权图的其中一部分拓扑指标的定义，在文献 

[5]中已经(如表 1 所示)给出。此外，当 1vw = ， 0vs = ， 1es = ， 1ew = 时，有 ( ) ( )swTI G TI G= 。 
 
Table 1. Topological indices for strength-weighted graph swG  
表 1. 加强赋权图 swG 的若干拓扑指标 

拓扑指标 数学表达式 

Wiener ( )
{ } ( )

( ) ( ) ( )
,

,
sw

sw

sw v v G
u v V G

W G w u w v d u v
⊆

= ∑  

Edge-Wiener 

( )
{ } ( )

( ) ( ) ( )

{ } ( )
( ) ( ) ( )

( ) ( )
( ) ( )

,

,

,

,

( ) ,

sw
sw

sw
sw

sw
sw sw

e sw v v G
u v V G

e e G
e f E G

v e G
u V G f E G

W G s u s v d u v

s e s f D e f

s u s f d u f

⊆

⊆

∈ ∈

=

+

+

∑

∑

∑ ∑
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续表 

Vertex-edge-Wiener 

( )
{ } ( )

( ) ( ) ( ) ( ){ } ( )

( ) ( )
( ) ( ) ( )

,

1 ,
2

,

sw
sw

sw
sw sw

ve sw v v v v G
u v V G

v e G
u V G f E G

W G w u s v w v s u d u v

w u s f d u f

⊆

∈ ∈


= +




+ 


∑

∑ ∑
 

Vertex-Szeged ( )
( )

( ) ( ) ( )
=

| |
sw

v sw e u sw v sw
e uv E G

Sz G s e n e G n e G
∈

= ∑  

Edge-Szeged ( )
( )

( ) ( ) ( )| |
sw

e sw e u sw v sw
e uv E G

Sz G s e m e G m e G
= ∈

= ∑  

Edge-vertex-Szeged ( )
( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( )1 | | | |
2 sw

ev sw e u sw v sw v sw u sw
e uv E G

Sz G s e n e G m e G n e G m e G
= ∈

= +  ∑  

Total-Szeged ( ) ( ) ( ) ( )2t sw v sw e sw ev swSz G Sz G Sz G Sz G= + +  

Padmakar-Ivan ( )
( )

( ) ( ) ( )
=

| |
sw

sw e u sw v sw
e uv E G

PI G s e m e G m e G
∈

= +  ∑  

Schultz ( )
{ } ( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( )
,

= ,
sw sw sw

sw

sw v G v G G
u v V G

S G w v d u w u d v d u v
⊆

 + ∑  

Gutman ( )
{ } ( )

( ) ( ) ( )
,

,
sw sw sw

sw

sw G G G
u v V G

Gut G d u d v d u v
⊆

= ∑  

Mostar ( )
( )

( ) ( ) ( )| |
sw

sw e u sw v sw
e uv E G

Mo G s e n e G n e G
= ∈

= −∑  

Edge-Mostar ( )
( )

( ) ( ) ( )| |
sw

e sw e u sw v sw
e uv E G

Mo G s e m e G m e G
= ∈

= −∑  

Total-Mostar ( )
( )

( ) ( ) ( )| |
sw

t sw e u sw v sw
e uv E G

Mo G s e t e G t e G
= ∈

= −∑  

 
定理 1. [28] 对于 ( )( ), , ,sw v v eG G w s s= ，令 { }1 2, , , kE E E= E 是边集 ( )E G 的一个比F 更粗糙的划

分，TI 表示拓扑指标：W， eW ， veW ， vSz ， eSz ， evSz ， tSz ，PI，S，Gut ， Mo ， eMo 和 tMo 。则： 

( ) ( )( )
1

, , , ,
k

i i i
sw i v v e

i
TI G TI G E w s s

=

= ∑  

其中对于所有的连通分支 iC G E∈ ， ( ) 0:i
v iw V G E +→  定义为 ( ) ( )i

v v
x C

w C w x
∈

= ∑ ， ( ) 0:i
v is V G E +→  定 

义为 ( ) ( ) ( )i
v v v

xy C x C
s C s xy s x

∈ ∈

= +∑ ∑ ， ( ) 0:i
e is E G E +→  定义为边集 iE 中一端在连通分支 C，而另一端在连 

通分支 D 的边的条数。 

3. 主要结果 

本节主要利用割方法来讨论多环芳香烃(PAHs)中的一类 Clar 型多环芳香烃(PBAHs(n))的几类拓扑指

标。这类多环芳香烃有两个邻苯基的部分，它主要通过六边形分子的六个面构成的扶手型边所组成的，

如图 2 和图 3 所示。 
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Figure 3. Graph PBAHs (4) 
图 3. 图 PBAHs (4) 

 

定理 2. 令 H1是一个 n 维多环芳香烃(PBAHs(n))，则 

(i) ( ) ( )5 4 3 2
1 3 384 1032 1100 582 151 12 ;W H n n n n n= − + − + −  

(ii) ( ) ( )5 4 3 2
1 15624 54366 76936 55497 20369 2532 6;eW H n n n n n= − + − + −  

(iii) ( ) ( )5 4 3 2
1 3 1160 3574 4430 2765 863 88 2;veW H n n n n n= − + − + −  

(iv) ( ) ( )6 5 4 3 2
1 3 6000 20928 30810 24320 10725 2467 180 5;vSz H n n n n n n= − + − + − +  

(v) ( ) ( )6 5 4 3 2
1 81360 344688 624385 618110 350275 106662 10360 10;eSz H n n n n n n= − + − + − +  

(vi) ( ) ( )6 5 4 3 2
1 27180 104856 171930 152725 76710 20369 1710 5;evSz H n n n n n n= − + − + − +  

(vii) ( ) ( )6 5 4 3 2
1 45216 177936 299393 274986 144293 40588 3656 2;tSz H n n n n n n= − + − + − +  

 (viii) ( ) ( )4 3 2
1 2 675 1874 2008 986 149 ;PI H n n n n= − + − +  

(ix) ( ) ( )5 4 3 2
1 4 1740 5136 6091 3630 1079 105 ;S H n n n n n= − + − + −  

(x) ( ) ( )5 4 3 2
1 2 15624 50316 65872 43863 14792 1707 3;Gut H n n n n n= − + − + −  

(xi) ( ) ( ) ( )( )4 3 2
1 3 144 336 282 2 1 102 1 13 ;n nMo H n n n n n= − + + − − − − +  

(xii)  

( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )4 3 3 2 2
1 1260 18 1 3214 84 1 2952 69 1 1157 20 1 160 2;= + − − − − + + − − − − +n n n n

eMo H n n n n n n n  

(xiii)  

( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )4 3 3 2 2
1 2124 36 1 5230 84 1 4644 81 1 1769 26 1 238 22.= + − − − − + + − − − − +n n n n

tMo H n n n n n n n  

证明：显然，图 H1 是由 224 24 6n n− + 个顶点和 236 44 14n n− + 条边组成。令 { }1 :1 1iA i n≤ ≤ − ，

{ }1 :1 1iA i n′ ≤ ≤ − ， { }2 :1 1iA i n≤ ≤ − ， { }2 :1 1iA i n′ ≤ ≤ − ， { }3 :1iA i n≤ ≤ ， { }4 :1 1iA i n≤ ≤ − ，

{ }1 :1 2 2iB i n≤ ≤ − ，{ }1 :1 2 2iB i n′ ≤ ≤ − 和 B 是 9 种类型的灵敏割(acute cut)，其中 1iA 和 1iA′ ， 2iA 和 2iA′ ， 1iB
和 1iB′ 是同构的，如图 4~7 所示。商图 1 1iH A ， 1 2iH A ， 1 3iH A ， 1 4iH A ， 1 1iH B 和 1H B 分别是两个

连通分支作为两个点的路，且它们的边强度容量分别为 3 1i − ， 3i ， 3 1n − ， 3 2n − ， 3 1i − 和 6 4n − ，如

图 8 所示。另外，顶点强度容量和顶点权值容量的值经过计算如表 2 所示。由于 H1的对称性，可以发现

迟钝割(obtuse cuts)类似于灵敏割。因此，我们只计算了 2 次灵敏割，再加上水平方向的割来完成接下来

的详细证明。 
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Figure 4. { }1 :1 3≤ ≤iA i , { }1 :1 3′ ≤ ≤iA i , { }2 :1 3≤ ≤iA i  and { }2 :1 3′ ≤ ≤iA i  cuts 

图 4. { }1 :1 3≤ ≤iA i ，{ }1 :1 3′ ≤ ≤iA i ，{ }2 :1 3≤ ≤iA i 和{ }2 :1 3′ ≤ ≤iA i 割 
 

 
Figure 5. Two types cuts of { }3 :1 4iA i≤ ≤  and { }4 :1 3iA i≤ ≤  

图 5. { }3 :1 4iA i≤ ≤ 和{ }4 :1 3iA i≤ ≤ 两种割 
 

 
Figure 6. Two types of { }1 :1 6iB i≤ ≤  cut 

图 6. { }1 :1 6iB i≤ ≤ 型割 
 

 
Figure 7. The type of B cut 
图 7. B 型割 
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Figure 8. (1) 1 1iH A ; (2) 1 2iH A ; (3) 1 3iH A ; (4) 1 4iH A ; (5) 1 1iH B ; (6) 1H B  
图 8. (1) 1 1iH A ；(2) 1 2iH A ；(3) 1 3iH A ；(4) 1 4iH A ；(5) 1 1iH B ；(6) 1H B  

 
Table 2. Vertex strength weighted values for acute cuts of PBAHs(n) 
表 2. PBAHs(n)在割方法下的顶点强度容量和顶点权值容量 

商图 顶点权值容量： vw  顶点强度容量： vs  

1 1iH A  
1 1i n≤ ≤ −  

2
1 6 3a i i= −  

( )2 1 1a V H a= −  

2
1 9 9 2b i i= − +  

( ) ( )2 1 1 3 1b E H b i= − − −  

1 2iH A  
1 1i n≤ ≤ −  

2
3 6 3a i i= +  

( )4 1 3a V H a= −  

2
3 9b i=  

( )4 1 3 3b E H b i= − −  

1 3iH A  
1 i n≤ ≤  

2
5 12 15 6 6 6a in n i n= − − + +  

( )6 1 5a V H a= −  

2
5 12 21 8 9 10b in n i n= − − + +  

( ) ( )6 1 5 3 1b E H b n= − − −  

1 4iH A  
1 1i n≤ ≤ −  

2
7 12 9 6 6 3a in n i n= − − + +  

( )8 1 7a V H a= −  

2
7 18 18 11 9 8b in n i n= − − + +  

( ) ( )8 1 7 3 2b E H b n= − − −  

1 1iH B  
1 2 2i n≤ ≤ −  

2
9 3a i=  

( )10 1 9a V H a= −  

( )2
9 9 7 2 2b i i= − +  

( ) ( )10 1 9 3 1b E H b i= − − −  

1H B  
( )11 1 2a V H=  

( )12 1 11a V H a= −  

4)]/2(6|)([|= 111 −− nHEb  

( ) ( )12 1 11 6 4b E H b n= − − −  

 

( )
1 1 1 2 2

1 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
1 1 1 1 1

2 2 2 2
n n n n n

i i i i i
W H a a a a a a a a a a a a

− − − −

= = = = =

 = + + + + +  
∑ ∑ ∑ ∑ ∑  

( )
1 1 1 2 2

1 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
1 1 1 1 1

2 2 2 2
n n n n n

e
i i i i i

W H b b b b b b b b b b b b
− − − −

= = = = =

 = + + + + +  
∑ ∑ ∑ ∑ ∑  
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( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

1 1

1 1 2 2 1 3 4 4 3 5 6 6 5
1 1 1

1 2 2

7 8 8 7 9 10 10 9 11 12 12 11
1 1

1 2 2 2
2

2

n n n

ve
i i i

n n

i i

W H a b a b a b a b a b a b

a b a b a b a b a b a b

− −

= = =

− −

= =

 = + + + + + 
+ + + + + +  

∑ ∑ ∑

∑ ∑
 

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

1 1

1 1 2 3 4 5 6
1 1 1

1 2 2

7 8 9 10 11 12
1 1

2 2 3 1 2 3 3 1

3 2 2 3 1 6 4

n n n

v
i i i

n n

i i

Sz H i a a i a a n a a

n a a i a a n a a

− −

= = =

− −

= =

= − + + −
+ − + − + −

∑ ∑ ∑

∑ ∑
 

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

1 1

1 1 2 3 4 5 6
1 1 1

1 2 2

7 8 9 10 11 12
1 1

2 2 3 1 2 3 3 1

3 2 2 3 1 6 4

n n n

e
i i i

n n

i i

Sz H i b b i b b n b b

n b b i b b n b b

− −

= = =

− −

= =

= − + + −
+ − + − + −

∑ ∑ ∑

∑ ∑
 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

1 1

1 1 2 2 1 3 4 4 3
1 1

1

5 6 6 5 7 8 8 7
1 1

2 2

9 10 10 9 11 12 12 11
1

1 2 2 3 1 2 3
2

3 1 3 2

2 3 1 6 4

n n

ev
i i

n n

i i

n

i

Sz H i a b a b i a b a b

n a b a b n a b a b

i a b a b n a b a b

− −

= =

−

= =

−

=

 = − + + + 

+ − + + − +

+ − + + − + 


∑ ∑

∑ ∑

∑

 

( ) ( ) ( ) ( )1 1 1 12t v e evSz H Sz H Sz H Sz H= + +  

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

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

1 1

1 1 2 3 4 5 6
1 1 1

1 2 2

7 8 9 10 11 12
1 1

2 2 3 1 2 3 3 1

3 2 2 3 1 6 4

n n n

i i i

n n

i i

PI H i b b i b b n b b

n b b i b b n b b

− −

= = =

− −

= =

= − + + + + − +
+ − + + − + + − +

∑ ∑ ∑

∑ ∑
 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

1 1

1 2 1 1 2 4 3 3 4
1 1

1

6 5 5 6 8 7 7 8
1 1

2 2

10 9 9 10 12 11 11 12
1

2 2 2 3 1 2 3 1 2 2 3 2 3

2 3 1 2 3 1 2 3 2 2 3 2

2 2 3 1 2 3 1 2 6 4 2 6

n n

i i

n n

i i

n

i

S H a b i a b i a b i a b i

a b n a b n a b n a b n

a b i a b i a b n a b n

− −

= =

−

= =

−

=

= + − + + − + + + +      
+ + − + + − + + − + + −      

+ + − + + − + + − + + −  

∑ ∑

∑ ∑

∑ ( )4  

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

1 1

1 1 2 3 4
1 1

1

5 6 7 8
1 1

2 2

9 10 11 12
1

2 2 2 3 1 2 3 1 2 2 3 2 3

2 3 1 2 3 1 2 3 2 2 3 2

2 2 3 1 2 3 1 2 6 4 2 6 4

n n

i i

n n

i i

n

i

S H b i b i b i b i

b n b n b n b n

b i b i b n b n

− −

= =

−

= =

−

=

= + − + − + + +
+ + − + − + + − + − 

+ + − + − + + − + −

∑ ∑

∑ ∑

∑
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( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

1 1

1 2 1 4 3
1 1

2

6 5 5 6
1 1

2

1
2 1

8 7 7 8
11 1

2

2 2

10 9 12 11
1

2 2 3 1 2 3

3 1 3 1

3 2 3 2

2 3 1 6 4

n n

i i

n
n

ni i

n
n

ni i

n

i

Mo H i a a i a a

n a a n a a

n a a n a a

i a a n a a

− −

= =

 
  

=  = +  

− 
  − 

−=  = +  

−

=


= − − + −


+ − − + − −


+ − − + − − 


+ − − + − −

∑ ∑

∑ ∑

∑ ∑

∑

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

1 1

1 2 1 4 3
1 1

2

6 5 5 6
1 1

2

1
2 1

8 7 7 8
11 1

2

2 2

10 9 12 11
1

2 2 3 1 2 3

3 1 3 1

3 2 3 2

2 3 1 6 4

n n

i i

n
n

ni i

n
n

ni i

n

i

Mo H i b b i b b

n b b n b b

n b b n b b

i b b n b b

− −

= =

 
  

=  = +  

− 
  − 

−=  = +  

−

=


= − − + −


+ − − + − −


+ − − + − − 


+ − − + − −

∑ ∑

∑ ∑

∑ ∑

∑

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( )

( )

1 1

1 2 2 1 1 4 4 3 3
1 1

2

6 6 5 5 5 5 6 6
1 1

2

1
2 1

8 8 7 7 7 7 8 8
11 1

2

2 2

10
1

2 2 3 1 2 3

3 1 3 1

3 2 3 2

2 3 1

n n

i i

n
n

ni i

n
n

ni i

n

i

Mo H i a b a b i a b a b

n a b a b n a b a b

n a b a b n a b a b

i a

− −

= =

 
  

=  = +  

− 
  − 

−=  = +  

−

=


= − + − − + + − −


+ − + − − + − + − −


+ − + − − + − + − − 


+ −

∑ ∑

∑ ∑

∑ ∑

∑ ( ) ( )( )10 9 9 12 12 11 116 4b a b n a b a b+ − − + − + − −

 

把表 2 中的各项值代入上述相应的表达式中，通过计算简化之后即完成了证明。 

4. 结论 

多环芳香烃化合物对有机场效应晶体管、发光二极管和太阳能电池板的潜在半导体材料有着广泛的

应用。我们认为，这里得到的拓扑指标与多环芳香烃 PBAHs(n)的沸点等物理化学性质和一些结构性质的

关系有很好的相关性。因此，本文的工作将有助于减少与上述参数有关的实验室工作，并对污染控制和
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减少大自然空气污染方面有一定的理论指导。同时也希望本研究工作对一些未合成的多环芳香烃起到一

定的辅助作用。 

基金项目 

2021 年新疆自治区自然科学基金联合项目(2021D01C078)；国家自然科学基金项目(No.12361072)；
2023 年新疆维吾尔自治区自然科学基金面上项目(2023D01A36)和青年项目(2023D01B48)；2022 年新疆师

范大学创新教学团队项目。 

参考文献 
[1] Abdel-Shafy, H.I. and Mansour, M.S.M. (2016) A Review on Polycyclic Aromatic Hydrocarbons: Source, Environ-

mental Impact, Effect on Human Health and Remediation. Egyptian Journal of Petroleum, 25, 107-123.  
https://doi.org/10.1016/j.ejpe.2015.03.011 

[2] Imran, M., Baig, A.Q. and Ali, H. (2016) On Molecular Topological Properties of Hexderived Networks. Journal of 
Chemometrics, 30, 121-129. https://doi.org/10.1002/cem.2785 

[3] Hayat, S. and Imran, M. (2015) Computation of Certain Topological Indices of Nanotubes. Journal of Computational 
and Theoretical Nanoscience, 12, 533-541. https://doi.org/10.1166/jctn.2015.3761 

[4] Arockiaraj, M., Clement, J. and Balasubramanian, K. (2016) Analytical Expressions for Topological Properties of Po-
lycyclic Benzenoid Networks. Journal of Chemometrics, 30, 682-697. https://doi.org/10.1002/cem.2851 

[5] Arockiaraj, M., Clement, J. and Balasubramanian, K. (2020) Topological Indices and Their Applications to Circum-
cised Donut Benzenoid Systems, Kekulenes and Drugs. Polycyclic Aromatic Compounds, 40, 280-303.  
https://doi.org/10.1080/10406638.2017.1411958 

[6] Arockiaraj, M., Clement, J., Tratnik, N., Mushtaq, S. and Balasubramanian, K. (2020) Weighted Mostar Indices as Meas-
ures of Molecular Peripheral Shapes with Applications to Graphene, Graphyne and Graphdiyne Nanoribbons. SAR and 
QSAR in Environmental Research, 31, 187-208. https://doi.org/10.1080/1062936X.2019.1708459 

[7] Arockiaraj, M., Klavžar, S., Mushtaq, S. and Balasubramanian, K. (2019) Topological Characterization of the Full 
k-Subdivision of a Family of Partial Cubes and Their Applications to α-Types of Novel Graphyne and Graphdiyne Mate-
rials. Polycyclic Aromatic Compounds, 41, 1902-1924. https://doi.org/10.1080/10406638.2019.1703766 

[8] Basak, S.C., Balasubramanian, K., Gute, B.D., Mills, D., Gorczynska, A. and Roszak, S. (2003) Prediction of Cellular 
Toxicity of Halocarbons from Computed Chemodescriptors: A Hierarchical QSAR Approach. Journal of Chemical In-
formation and Modeling, 43, 1103-1109. https://doi.org/10.1021/ci020054n 

[9] 齐越, 王俊强, 朱泽华, 等. 石墨烯及石墨烯/氮化硼的电子结构特性研究[J]. 人工晶体学报, 2022, 51(4): 
620-627, 636.  

[10] Watson, M.D., Fechtenkötter, A. and Müllen K. (2001) Big Is Beautiful—“Aromaticity” Revisited from the Viewpoint 
of Macromolecular and Supramolecular Benzene Chemistry. Chemical Reviews, 101, 1267-1300.  
https://doi.org/10.1021/cr990322p 

[11] Devillers, J. and Balaban, A.T. (1999) Topological Indices and Related Descriptors in QSAR and QSPR. CRC Press, 
London. https://doi.org/10.1201/9781482296945 

[12] Hu, C.H., Ma, L. and Wang, J. (2021) Review of Research on Topological Features and Dynamics of Complex Rail-
way Transportation Network. Railway Computer Application, 30, 10-17.  

[13] Wiener, H. (1947) Structural Determination of Paraffin Boiling Points. Journal of the American Chemical Society, 69, 
17-20. https://doi.org/10.1021/ja01193a005 

[14] Schultz, H.P. (1989) Topological Organic Chemistry 1. Graph Theory and Topological Indices of Alkanes. Journal of 
Chemical Information and Modeling, 29, 227-228. https://doi.org/10.1021/ci00063a012 

[15] Das, K.C. and Vetrík, T. (2023). General Gutman Index of a Graph. MATCH Communications in Mathematical and in 
Computer Chemistry, 89, 583-603. https://doi.org/10.46793/match.89-3.583D 

[16] Taherpour, A. and Mohammadinasab, E. (2010) Topological Relationship between Wiener, Padmaker-Ivan, and 
Szeged Indices and Energy and Electric Moments in Armchair Polyhex Nanotubes with the Same Circumference and 
Varying Lengths. Fullerenes, Nanotubes and Carbon Nanostructures, 18, 72-86.  
https://doi.org/10.1080/15363830903291580 

[17] Khadikar, P.V., Karmarkar, S. and Agrawal, V.K. (2001) A Novel PI Index and Its Applications to QSPR/QSAR Stu-
dies. Journal of Chemical Information and Computer Sciences, 41, 934-949. https://doi.org/10.1021/ci0003092 

https://doi.org/10.12677/aam.2024.132067
https://doi.org/10.1016/j.ejpe.2015.03.011
https://doi.org/10.1002/cem.2785
https://doi.org/10.1166/jctn.2015.3761
https://doi.org/10.1002/cem.2851
https://doi.org/10.1080/10406638.2017.1411958
https://doi.org/10.1080/1062936X.2019.1708459
https://doi.org/10.1080/10406638.2019.1703766
https://doi.org/10.1021/ci020054n
https://doi.org/10.1021/cr990322p
https://doi.org/10.1201/9781482296945
https://doi.org/10.1021/ja01193a005
https://doi.org/10.1021/ci00063a012
https://doi.org/10.46793/match.89-3.583D
https://doi.org/10.1080/15363830903291580
https://doi.org/10.1021/ci0003092


林国灿 等 
 

 

DOI: 10.12677/aam.2024.132067 703 应用数学进展 
 

[18] Arockiaraj, M., Clement, J. and Tratnik, N. (2019) Mostar Indices of Carbon Nanostructures and Circumscribed Donut 
Benzenoid Systems. International Journal of Quantum Chemistry, 119, e26043. https://doi.org/10.1002/qua.26043 

[19] Hayat, S., Khan, S., Imran, M. and Liu, J.B. (2020) Quality Testing of Distance-Based Molecular Descriptors for Ben-
zenoid Hydrocarbons. Journal of Molecular Structure, 1222, Article ID: 128927.  
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2020.128927 

[20] Klavžar, S., Gutman, I. and Mohar, B. (1995) Labeling of Benzenoid Systems Which Reflects the Vertex-Distance Re-
lation. Journal of Chemical Information and Computer Sciences, 35, 590-593. https://doi.org/10.1021/ci00025a030 

[21] Klavžar, S. (2006) On the Canonical Metric Representation, Average Distance, and Partial Hamming Graphs. Euro-
pean Journal of Combinatorics, 27, 68-73. https://doi.org/10.1016/j.ejc.2004.07.008 

[22] Arockiaraj, M., Klavžar, S., Clement, J., Mushtaq, S. and Balasubramanian, K. (2019) Edge Distancebased Topological 
Indices of Strengthweighted Graphs and Their Application to Coronoid Systems, Carbon Nanocones and SiO2 Nanostruc-
tures. Molecular Informatics, 38, Article ID: 1900039. https://doi.org/10.1002/minf.201900039 

[23] Arockiaraj, M., Clement, J. and Balasubramanian, K. (2018) Topological Properties of Carbon Nanocones. Polycyclic 
Aromatic Compounds, 40, 1332-1346. https://doi.org/10.1080/10406638.2018.1544156 

[24] Arockiaraj, M., Kavitha, S.R.J., Balasubramanian, K., Rajasingh, I. and Clement, J. (2020) Topological Characterization 
of Coronoid Polycyclic Aromatic Hydrocarbons. Polycyclic Aromatic Compounds, 40, 784-802.  
https://doi.org/10.1080/10406638.2018.1484778 

[25] Arockiaraj, M., Clement, J., Paul, D. and Balasubramanian, K. (2020) Relativistic Distance-Based Topological Descrip-
tors of Linde Type a Zeolites and Their Doped Structures with Very Heavy Elements. Molecular Physics, 119, e1798529.  
https://doi.org/10.1080/00268976.2020.1798529 

[26] Arockiaraj, M., Clement, J., Paul, D. and Balasubramanian, K. (2021) Quantitative Structural Descriptors of Sodalite 
Materials. Journal of Molecular Structure, 1223, Article ID: 128766. https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2020.128766 

[27] Arockiaraj, M., Kavitha, S.R.J., Mushtaq, S. and Balasubramanian, K. (2020) Relativistic Topological Molecular De-
scriptors of Metal Trihalides. Journal of Molecular Structure, 1217, Article ID: 128368.  
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2020.128368 

[28] Klavžar, S. and Nadjafi-Arani, M.J. (2014) Wiener Index in Weighted Graphs via Unification of 
*Θ -Classes. Euro-

pean Journal of Combinatorics, 36, 71-76. https://doi.org/10.1016/j.ejc.2013.04.008 
 

https://doi.org/10.12677/aam.2024.132067
https://doi.org/10.1002/qua.26043
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2020.128927
https://doi.org/10.1021/ci00025a030
https://doi.org/10.1016/j.ejc.2004.07.008
https://doi.org/10.1002/minf.201900039
https://doi.org/10.1080/10406638.2018.1544156
https://doi.org/10.1080/10406638.2018.1484778
https://doi.org/10.1080/00268976.2020.1798529
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2020.128766
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2020.128368
https://doi.org/10.1016/j.ejc.2013.04.008

	基于割方法的一类n-维全苯类多环芳香烃PBAHs(n)的分子拓扑特征研究
	摘  要
	关键词
	Research on Topological Indices of n-Dimension Polycyclic Aromatic Hydrocarbons Based on Cut Methods
	Abstract
	Keywords
	1. 介绍
	2. 预备知识
	3. 主要结果
	4. 结论
	基金项目
	参考文献

