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  مقدمه -۱

 هاآن دهندهتشکیل مواد از متفاوت اغلب یکربن ساختارهایوننا
 به که هستند یخاص یمیاییش و فیزیکی یکی،مکان ویژگی دارای
 الکتروشیمی، علوم در ایفزاینده طوربه ،ویژگی ینا علت

 گیرندمی قرار مورداستفاده داروسازی و پزشکی مواد، جداسازی
 یک (SWNT اختصار)به جدارهتک یکربن هاینانولوله .[2 و۱]

 ۱۹۹۳ سال در که هستند کربن ساختارهاینانو از مهم یدسته
 از توانمی را SWNT یک [.۳] ندشد کشف Iijima گروه توسط
 شبکه یک) نگراف از شکل مستطیل ورق یک کردن رول طریق
 یاستوانه یک شکل به اتم یک ضخامت به (کربن از ضلعیشش

 و یکیالکترون ویژگی یدارا اه SWNT [.4] کرد مدل توخالی

 موارد در هاآن از شده باعث که هستند فردیمنحصربه یکیمکان
 تقویت یدانی،م تشعشع یشگرهاینما مانند متعددی

 استفاده هاماشیننانو ساخت و هاحسگرنانو تولید ،هاچندسازهنانو
 کمی هایوابستگی یا ،QSARs/QSPRs [.6 و 5] شود

 در هدف که هستند ریاضی هایمدل ساختار، و /فعالیتویژگی
 مولکول یک ساختاری هایویژگی بین کمی ارتباط برقراری هاآن
 بنا فرض این بر هامدل این است. آن های/فعالیتویژگی و

 هم به نزدیک هایفعالیت و ویژگی مشابه ساختارهای که اندشده
 یژگیو یا هافعالیت بینیپیش برای ارتباط این از [.8 و 7] دارند

 که کندمی فراهم را امکان این و شودمی استفاده جدید ترکیبات
 در کمی هاینمونه که زمانی ویژهبه هزینه و وقت حداقل با

از استفاده بیشترین بتوان است، پرخطر آزمایش یا است دسترس

 بسیاری شیمیایی-فیزیکی ویژگی بینیپیش امکان و دارند RQSAR/QSP مطالعات در یاریبس یکاربردها توپولوژیکی هایشاخص :چكیده

 نانوساختارها مورد در .کنندمی فراهم کوچک هایداده مجموعه یک از استفاده با معتبر آماری تحلیل تجزیه براساس را شیمیایی ساختارهای از
 مقالات اصلی موضوع به خود که است مشکل قدریبه ولمعم طوربه هاست،آن کارگیریبه در قدم نخستین که هاشاخص این بیشتر یمحاسبه

  هایشاخص بررسی به نوشتار، این در .شودنمی ترساده هایشاخص با هاآن ارتباط یا کاربرد به توجهی و شودمی تبدیل
 این مقدار دهیممی نشان و ختهپردا ( ) زاگ-زیگ حالت جدارهتک ینانولوله با ارتباط در هاآن هایتعمیم و هندسی-حسابی
 عوض در .ندارند چندانی ارزش محاسبه لحاظ از بنابراین، است. برابر هاآن مولکولی گراف هاییال تعداد با نسبت به هاشاخص از خانواده
 کل انرژی با هاآن ترینمعروف از برخی ارتباط و شودمی پیشنهاد جایگزین عنوانبه فاصله بر مبتنی توپولوژیک هایشاخص یالی ینسخه

  .گیردمی قرار بررسی مورد  مولکول

  مولکول گراف کل، یانرژ ،یهندس-یحساب یهاشاخص زاگ،-گیز حالت جدارهتک ینانولوله ک،یتوپولوژ شاخص :کلیدی واژگان 
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 هایروش برد. را آمدهدستبه شیمیایی و فیزیکی هایداده 
 در هاارتباط برقراری اصلی هایپایه کامپیوتر و آمار ریاضی،

QSAR/QSPR .یا ویژگی معمول طوربه کهازآنجایی هستند 
 عددی مقادیر اساس بر هامولکول شیمیایی و فیزیکی هایفعالیت

 بیان QSAR/QSPR در مراحل ترینمهم از یکی شوند،می بیان
 از منظور این به است. اعداد اساسبر مولکول ساختار کردن

 هایشاخص [.۹] دشومی استفاده لکولیمو گرهایوصیفت
 اساسبر که هستند گرهاتوصیف از مهم ایدسته توپولوژیک

 مطالعات در بسیاری کاربردهای و شوندمی تعریف هاگراف نظریه
QSAR/QSPR شاخص یک تعریف اگرچه [.۱0] دارند 

 تعداد با مولکولی وقتی ولی باشد ساده است ممکن توپولوژیک
 ترینساده یمحاسبه باشد مطرح نانولوله، یک نندما اتم، زیادی

 ایدیود باشد. مشکل بسیار است ممکن توپولوژیکی هایشاخص
 هایشاخص یمحاسبه هایروش به که بود شیمیدانی نخستین

 او دنبال به [.۱2 و ۱۱] پرداخت ساختارهانانو توپولوژیک
 هایشاخص یمحاسبه ،بسیاری ریاضیدانان و هاشیمیدان

 هایروش با را هافولرن و هاچنبرهنانو ها،نانولوله انواع پولوژیکتو
 [.۳۱-6۱] دادند قرار خود پژوهشی کارهای موضوع متفاوت

 کمی ارتباط ،توپولوژیک هایشاخص انواع یمحاسبه از ترمهم
 مورد این در که است ساختارهانانو ویژگی و هافعالیت با هاآن

 از استفاده موارد [۱2] مرجع در ند.ایافته انتشار کمی مقالات
 از هاییدنباله عنوانبه) امگا و کلوج هوسویا، هایایچندجمله
 پایداری بینیپیش و تعیین برای توپولوژیک( هایشاخص

 شهمکاران و پورطاهر ،همچنین است. شده گزارش نانوساختارها
 یانرژ حجم، قطر، با یکیتوپولوژ هایشاخص یبرخ یرابطه

 حالت) جدارهتک هاینانولوله و هانفولر یسخت و یکولمول
 این نخست ینویسنده [.۱8 و ۱7] آوردند دست به را ی(صندل
 توپولوژیک هایشاخص ترینمهم ارتباط بررسی با نیز ،مقاله

 انرژی با زاگ-زیگ حالت جدارهتک ینانولوله یفاصله بر مبتنی
 ارتباط بهترین دارای زگد شاخص گرفت نتیجه نانوساختارها، این

 بررسی هایشاخص سایر با زگد شاخص که تفاوتی [.۱۹] است
 مجموع فاصله، رب بودن مبتنی علیرغم که است این دارد شده
 محور یال دیگر عبارت به شود.می بسته شیمیایی گراف هاییال

 هایشاخص از مهمی دسته هندسی-حسابی هایشاخص .است
 نیز ریاضیات در ،شیمی بر افزون که ستنده محور یال توپولوژیک

 ها،شاخص از دسته این [.02 - 42] اندقرارگرفته توجه مورد
 حساب نانوساختارها از بسیاری برای ها،آن کاربرد از جدای
 شاخص تعریف ترکیب با ویلچک تازگی، به [.52 - 82] اندشده

 چندین فاصله، بر مبتنی هایشاخص با عمومی هندسی-حسابی
 ،همچنین [.24] است کرده معرفی را جدید توپولوژیک شاخص

 مطالعات در را جدید توپولوژیکی هایشاخص ینا کاربرد یتقابل
QSPR و یزیکیف ویژگی سازیمدل یبرا هاآن زا و هددا نشان 

 گام .است هکرد استفاده یآل یباتترک از کلاس ینچند یمیاییش
 سایر مانند ویلچک هایشاخص کارگیریبه در ابتدایی
 مورد در ست.ا هاآن یمحاسبه توپولوژیکی هایشاخص

 توپولوژیک هایشاخص محاسبات معمول طوربه نانوساختارها
 به آن انجام هایروش و محاسبه خود که است مشکل قدریبه

 کلیبه هاآن کاربرد و شوندمی تبدیل مقالات اصلی موضوع
 هایشاخص تباطار محاسبه، بحث در حتی شود.می فراموش

 به نوشتار این در شود.نمی لحاظ  هم ترساده هایشاخص با جدید
 ارتباط در هاآن هایتعمیم و هندسی-حسابی هایشاخص بررسی

 دهیممی نشان و پرداخته زاگ-زیگ حالت جدارهتک نانولوله با
 گراف هاییال تعداد با تقریببه هاشاخص از خانواده این مقدار

 ارزش محاسبه لحاظ از بنابراین، است. برابر هانآ مولکولی
 بر مبتنی هایشاخص از گرفتن الهام با عوض در ندارند. چندانی
 کرده معرفی را جدیدی محور یال کیتوپولوژ هایشاخص فاصله،

تک نانولوله انرژی با ارتباط ینبهتر یککدام کنیممی مشخص و
 برای نظری بستری ترتیب بدین دارد. را زاگ-زیگ حالت جداره

-پژوهش جهت عملی ایپشتوانه و جدید هایشاخص یمحاسبه

 حوزه در توپولوژیک هایشاخص از دسته این مورد در بیشتر های
 آوریم.می فراهم نانو

  سازیمدل -۲

 توپولوژیک شاخص -۱-۲

 یادآوری را شیمیایی هایگراف نظریه از مفهوم چند ابتدا در
 هاینام به مجموعه دو از G مانند یرافگ ریاضیات در کنیم.می

 E(G) و V(G) با ترتیب به که است شده تشکیل هایال و رئوس
 و نقطه یک بیانگر رأس یک هندسی ازلحاظ شوند.می داده نشان
  ریاضی در .است رأس جفت یک بین کمانی یا خطیپاره یال یک
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 یاهرأس که شودمی داده نسبت گراف یک مولکول هر به شیمی
 هااتم بین پیوندهای آن یهایال و مولکول هایاتم گراف،

 فقط ما اینجا در دارد. نام یمولکول گراف حاصل گراف هستند.
 اتم دو بین پیوندهای بین از و گیریممی نظر در را کربن هایاتم

 نداریم. مضاعف یال ترتیباینبه گیریم.می نظر در را یکی فقط
 باشد، داشته وجود پیوندی() یالی v و u اتم() رأس دو بین اگر
 یا  نویسیممی و مجاورند باهم هاآن گوییممی

 آن یدرجه را مجاورند v رأس با که رئوسی تعداد .
 ارتباط گراف در درجه مفهوم دهیم.می نشان  با و نامیده

 طول v و u رأس دو یفاصله دارد. شیمی در ظرفیت با نزدیکی
 شود.می داده نمایش d(u,v) با که هاستآن بین مسیر ترینکوتاه

 قطر G هایرأس جفت تمام هایفاصله بین در فاصله بیشترین
  شود.می داده نشان d(G( با و شودمی نامیده آن

 به که اعدادند از هاییدنباله یا اعداد ،توپولوژیک هایشاخص
 گذاریبرچسب هر تحت و شوندمی داده تنسب هامولکول گراف

 در را هاآن دلیل، همین به هستند. ثابت گراف آن ئوسر از
 n با مولکولی گراف G کنیم فرض نامند.می پایا-گراف ریاضیات

 گذاریبرچسب  با را آن رئوس که باشد رأس
 یک رئوس تمام بین فاصله مجموع ۱۹47 سال در وینر ایم.کرده

 . [2۹] کرد معرفی توپولوژیک شاخص نخستین عنوانبه را رافگ
 نامیده وینر شاخص وی افتخاربه امروزه که ،شاخص این درواقع

 با است برابر شود،می

(1) 
 

 بین فاصله اساسبر که یگرید مهم توپولوژیک هایشاخص
 عبارتند اندشده فتعری وینر شاخص از گرفتن الهام با گراف رئوس

 S(G) [۳۱،] شولتس شاخص WW(G) [۳0،] وینرابر شاخص از
 مکمل-وینر متقابل شاخص H(G) [۳2،] هراری شاخص

RCW(G) [۳۳] وینر معکوس شاخص و RW(G) [۳4.] تعریف 
 است: یرز صورتبه  بالا هایشاخص ریاضی

 

 

 

 

 

 
 

 

 یکتوپولوژ هایشاخص از یجدید یخانواده ،اخیر هایسال در
  هایشاخص هب جدید هایشاخص این اند.شده معرفی
 تعریف زیر صورتبه و هستند معروف )عمومی( هندسی-حسابی

 :[42] شوندمی

 

 

 است فردیمنحصربه و مثبت مقدار  و   که
 نخستین است. منتسب G گراف مولکول از  رأس به که

 فرض با فورتولا و سویچووکی توسط هندسی-حسابی شاخص
 [:20] شد تعریف است   یدرجه برابر  اینکه

 
 

 

 A(G) با که رأس( n با) G  مولکولی گراف مجاورت ماتریس
 که است  و متقارن حقیقی، یماتریس شود،می داده نشان
 مجاور  و  هایرأس اگر است ۱ برابر آن   یدرایه
 هایدرایه جمع  پس  است. صفر صورت این غیر در و باشند
 چنین وینر یا فاصله ماتریس . است: امi سطر

 و متقارن ماتریسی ،نیز شودمی داده نشان D(G) با که گرافی
 با است.  و  هایرأس فاصله برابر   که است 

 نشان MW(G) با را ماتریس این ما وینر شاخص تعریف به توجه
  و   آنگاه  اگر که دهیممی

 زیر صورتبه هاماتریس سایر ترتیب همین به .
 [:۳5] شوندمی تعریف
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 ویلچک باشد. بالا هایماتریس از یکی )G)M کنیم فرض
 و داد نشان  با را  رأس برای راسی جمع عملگر

 [:24] کرد تعریف M(G) ماتریس امi سطر جمع برابر

 
 

 

 عمومی هندسی-حسابی شاخص و بالا شاهداتم به توجه با
 کنیم:می بیان را است ویلچک به متعلق که زیر تعریف

 

 

 برای ما و است شده استفاده کلی حالت در  نماد از اینجا در 
   ...و ، ، از فوق هایشاخص بین تمایز

 معکوس شاخص وینر،...و ابر وینر، هایماتریس برای رتیبت به
 کنیم.می استفاده وینر

  زاگ-زیگ جدارهتک یانولولهن -۲-۲

 از منظور کنیم.می پیروی [۱۱] مرجع نمادهای از مقاله این در
 به جدارهتک ینانولوله یک 

 باز را نانولوله اگر درواقع ببینید(.  ۱ شکل) است q طول و 2p قطر
 آیدمی دست به اهضلعیشش از شدهساخته گراف یک کنیم،

 تعداد و دارد وجود )رأس( کربن اتم 2p افقی ردیف هر در (.2شکل)
 برای دارد. رأس 2pq  حاصل گرافپس است تا q  هاردیف این
 از  ردیف این در که امi ردیف بر واقع اتم را  رأس گذاری،نام

 کهطوریهب گیریممی نظر در است امj گاهجای در چپ سمت
 یک حاصل شکل داریم توجه . و 

 را شکل نقاط توانمی ترساده عبارت به است. دوبخشی گراف
آمیزی کرد که هیچ دو رأس رنگ سفید و سیاه رنگ دو با طوری

توپولوژیکی که در بالا از  شاخصمجاوری یکرنگ نباشند. شش 

 .  فرض کنیم شوندمی qو  p  برحسب توابعی ،ها نام برده شدآن
 تابعی باشدکه روی مجموعه

   
 که طوریهتعریف شده است ب 

 
 

 

 یو برا  میدار نریو ابر یعنوان مثال برابه

 یهاهیدرا یمحاسبه برای.  یهرار شاخص

 میدار اجیاحت ریز لمبه  شدند  یکه در بخش قبل معرف ییهاسیماتر
مقاله حاضر  و  نخست یسندهی[  نو۳5و۱۹و۱۳،۱4از مقالات ]که 

  :است شده همکاران استخراج

 [ باشد. برای 2]سطری از  شکل  . فرض کنیم ۱لم 
 دهیم:قرار می

    

 یک نانولوله : ۱ شکل

 
 شکل گسترده نانولوله :2شکل
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(2) 
  

 

 

(۳) 

  

 

 دهیم:قرار می برای حالتی که 

 

, 

 

 

 :کنیمتعریف می بالا هایریفبا توجه به تع

 
 

 
 

  در این صورت:

فرد باشد، آنگاه برای  و   : اگر ۱حالت 
 داریم: 

 
 

 
 

زوج باشد، آنگاه برای  و   : اگر  2حالت 
 داریم: 

  

 
 

های افقی و عمودی. برای سطر یال :دو نوع یال داریم Tدر گراف  
 داریم: 

  

 به همین ترتیب

 
 
 

 های بالا داریم:با جمع تساوی 

 

 

 داریم: که  jبه همین ترتیب برای هر 

(4) 
 

 
  آوریم:ها به دست می jبندی روی همه با جمع

 

 به همین ترتیب 

(5) 
  

 

 داریم: (5)و  (4) هایدرنتیجه از رابطه

(6) 
 

 

 

 

مانند  مقدار توانیم (6) یرابطه به توجه با حال
 منظور نیا به که آورد دست به متفاوت کیتوپولوژ یهاشاخص
 .است مسئله حل دیکل  و  محاسبه
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  نظر باشد با جایگذاری وینر موردشاخص عنوان مثال اگر به

 ریم:آوبه دست می و  های مربوط به در رابطه 

 
 

 و 

 
 

  مولكول کل انرژی -۲-۳

 یجنبش انرژی ازجمله یمتفاوت هایانرژی ی،کوانتوم یمیش در
 انفجار الکترون، یاتم جذب هسته، یجنبش یانرژ ها،الکترون

 یانرژ یک،الکترون یانرژ الکترون، یالکترون انفجار ،ایهسته
 و ولمولک یک کل یانرژ مبادله، متقابل یانرژ کوولب، متقابل

 یک یداریپا و ساختار گیرند.می قرار مطالعه مورد یمدار یانرژ
 در شود.یم یینتع مولکول E یانرژ کل از استفاده با مولکول

 هایq و p ازای به  کل انرژی [۱۹] مرجع
 توپولوژیک هایشاخص با هاآن ارتباط بررسی برای متفاوت
 برای مقاله آن هایداده از اینجا در است. شده حساب متفاوت
 استفاده پژوهش این در شده بیان توپولوژیک هایشاخص مقایسه

 کنیم.می

 تجربی( کارهای )برای سازیمدل -۳

 دو a,b اگیر ،ریاضییات در هندسیی -حسابی نامساوی به توجه با
 برقرار تساوی و  آنگاه باشند، مثبت حقیقی عدد
 درنتیجه .a=b اگر تنها و اگر است

 
 

 

 

 

 

 

 برخی در (|E|) هایال تعداد بر  و  ، تقسیم :۱ جدول
 زاگ زیگ هاینانولوله

 

  برای بالا کران یک ،گراف هاییال تعداد پس
 بیا زاگ زییگ ینانولولیه بیرای هاشیاخص این بررسی در .است

 عددی محاسبات  .رسیدیم جالبی نتایج به ما بالا روش از استفاده
  :دهد می نشان (۱ جدول )

  

 بالا هایشاخص مورد در بنابراین،

 
 حالیت وینیر نظییر شاخص همان موضوع این ریاضی اثبات برای

 (۳) و (2) معادلات بنابر .گیریممی درنظر را  

 

 

 

 حال تابع 

 
  

 و است صعودی   بازه در  تابع این .گیریممی درنظر را
 به با) طرفی از .است نزولی  بازه در

  :که است این با معادل (کردن ساده و رساندن توان

−8.98𝑞2 + .2388𝑝𝑞2 − 17.8806𝑞3 + .4776𝑝𝑞5

+ .9552𝑝2𝑞2 + .9552𝑝𝑞3 + .7164𝑝4𝑞2

+ 1.4328𝑝3𝑞3 + 1.194𝑝2𝑞4

+ 1.4328𝑝3𝑞2 + 2.1492𝑝2𝑞3

+ 1.194𝑝𝑞4 − 8.7413𝑞4 + .2388𝑞5

+ 0.0796𝑞6 > 0  
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 qمقدار  pجای هکافی است در جملات مثبت بالا ب چون 
 را قرار داده و نشان دهیم نامساوی برقرار است. یعنی 

 

−8.98 − 17.6418𝑞3 + 3.9004𝑞6

− 6.8309𝑞4 + 5.014𝑞5

> 0 
 

  
ای گیری و تعیین نقیاط اکسیترمم چندجملیهبا استفاده از مشتق

یبیی( طور تقر)به۱.۳50و  0.5و 0سمت چپ بالا  که عبارتند از 
برقرارنید.  بالا هاینامساوی گیریم در بازه نتیجه می

تیییوان دیییید . بیییه نحیییو مشیییابه میپیییس 
. بییه همییین ترتیییب در لییذا  . 

 ( داریم ۳رابطه )

  
 

 درنتیجه 

 

𝐴 = 2𝑝 
2 𝑔 𝑗 𝑓 𝑗 

𝑔 𝑗 + 𝑓 𝑗 

𝑞−1

𝑗=0

+ 𝑝 
2 𝑔 𝑗 𝑓 𝑗 + 1 

𝑔 𝑗 + 𝑓 𝑗 + 1 

𝑞−2

𝑗=0

> 2𝑝𝑞 0.99 + p q − 1  0.99 = 
 3pq − p  0.99 = |E(T[2p, q]| 0.99  

 

 زیر استفاده شود: تعریفاز  شود،پیشنهاد می پس

 
 

 

 این تعریف از دو جنبه دارای اهمیت است. 

بالابان  شاخصلازم به یادآوری است   .ازلحاظ تاریخینخست 
J  [:۳6] صورت زیر معرفی شدبه ۱۹82در سال 

  
 

هاسیت. تا بقیه رأس برابر مجموع فاصله رأس  که در آن 
های شیاخص یربردهای بسیاری در حوزهدارای کا شاخصاین 

بسییار مهیم  شیاخصزگد نیز  شاخص[. ۳7توپولوژیک است  ]

.  بیرای ییال [۳8] شید معرفی ۱۹۹4 دیگری است که در سال
 Gهایی از تعداد رأس فرض کنیم  Gاز گراف  

در ایین صیورت . vترنید تیا رأس نزدیک uباشد کیه بیه رأس 
 گد برابر است با ز شاخص

 
 

یک درخت باشد، یعنیی  Gیک واقعیت جالب این است که اگر 
وینر برابر اسیت.   شاخصزگد با  شاخصدور نداشته باشد، آنگاه 

زگد نیز دارای اهمیت بسیاری در مسائل ریاضی شیمی  شاخص
سییختی  ،[. همچنییین۳۹های توپولوژیییک اسییت ]شییاخصو 

بیه  بیشیتری یانگییزه ساختارهای نانوویژه براآن به یمحاسبه
حساب کیردن  برایریاضی  یدر شاخه پژوهشگرانبسیاری از 

 [.۱۳داده است ] شاخصاین 

هیا را در تیوانیم نقیش تعیداد یالباید تا می .ازلحاظ نظریدوم 
 ترین اییده بیرایها سادهر تعداد یالمحاسبه کم کنیم. تقسیم ب

 این منظور است. 

 هیای های جدیید  و ویژگیشیاخصاط  برای نشان دادن ارتب  
را    هیای ساختارها انیرژی کیل مولکولنانو

 گیریم.  درنظر می

 آزمایش روش  -۳

 qو  pبه ازای  [ انرژی کل ۱۹] در مرجع  
کنیم. گزارش شده که ما در اینجا از آن استفاده می متفاوتهای 

توجه به روشی که در با  متفاوتهای ETبرای محاسبه 
ها قابل محاسبه هستند. بیان شد مقدار  پیشین هایبخش

 درواقع 

 
 

 

تهیییه شییده کییه  MAPLEیییک برنامییه کییامپیوتری بییه زبییان 
را  ETعنوان ورودی دریافییت و مقییدار را بییه qو  pمقییدارهای 
اسیت.  آمیده۱نمیوداردر آمیده  دسیتکند. اطلاعات بهحساب می
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ها شاخصتک ارتباط بین تک SPSSافزار با استفاده از نرم ،سپس
  .است آمده دستبا انرژی کل به

 بحث و نتایج  -4

 لگاریتم دهیم( ونشان می T.eکه با )بین انرژی کل  یرابطه 
ET عبارتند از: متفاوت هایشاخص 

 
Ln(T.e)=0.325Ln(EW)+8.329,     R Square=0.973 

Ln(T.e)=0.247Ln(EWW)+8.553  R Square=0.967 

Ln(T.e)=0.302Ln(ES)+7.563       R Square=0.985 

Ln(T.e)=0.747Ln(EH)+8              R Square=0.964 

Ln(T.e)=0.459Ln(ERCW)+9.914 R Square=0.477 

Ln(T.e)=0.27Ln(5ERW)+8.853   R Square=0.944 

ییالی  یتوان گفیت نسیخه( میR Squareمربع خطا )با توجه به 
( بهترین ارتباط را با انرژی کیل نانولولیه دارد. ESشولتز ) شاخص

مکمیل -متقابیل وینیر شیاخصییالی  یغیر از نسخههمچنین به
(ERCW) ،ی میورد بحیث ارتبیاط هاسایر شاخصیالی  ینسخه

  قابل قبیولی بیا انیرژی کیل مولکیول نانولولیه  
  دارند.

 گیرینتیجه  -5
 

 طوربیه هیاآن هیایتعمیمهندسی و -حسابی هایشاخصاگرچه 
قیرار  مورداسیتفاده QSAR/QSPR در مباحیث  ایملاحظهقابل
 هاینانولولهدر مورد  دهدمیاین تحقیق نشان  اما نتایج، گیرندمی

 هیایالبرابیر تعیداد  بیه تقرییب هاشاخصاین  

 یو گاهییا پیچیییدگی محاسییبه تاهمییی  بییاوجود پییس هسییتند.
، در میورد ایین هیاآن هایتعمیمهندسی و -حسابی هایشاخص

اهمیت چندانی ندارد. البته محاسبات نشان می  هانانولولهدسته از 
در  .اسیتمشابه  طوربههم وضعیت  هانانولولهدر مورد سایر  دهند

. شیوداد مییهای توپولوژیک پیشینهشاخصیالی  یعوض نسخه
ر خیوبی بیا ها ارتباط بسیاشاخصاین  بیشتردهند نتایج نشان می

 دارند.  زاگ-جداره حالت زیگتک هایانرژی کل نانولوله

 

 
 .یالی نریو تمیلگار و مول بر یکالر برحسب کل یانرژ تمیلگار نیب رابطه :۱نمودار

 

 
 وینر ابر  لگاریتم و مول بر کالری برحسب کل انرژی لگاریتم بین رابطه :2نمودار

 .یالی

 
 هراری  لگاریتم و مول بر کالری برحسب کل انرژی لگاریتم بین رابطه :۳نمودار

 .یالی
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 ی.الی شولتز تمیلگار و مول بر یکالر برحسب کل یانرژ تمیلگار نیب رابطه :4نمودار

 

 
 نریو تمیلگار و مول بر یکالر برحسب کل یانرژ تمیلگار نیب رابطه :5نمودار

 ی.الی معکوس

 پیوست

 یمحاسییبه بیرای میپیل بییانز بیه برنامیه یییک قسیمت ایین در
 سطر در شود.می ارائه هاآن یالی نسخه و توپولوژیک هایشاخص

 گفتیه سوم بخش در که طورهمان کهشودمی تعریف  تابع اول
 زییر در د.شیومیی مشیخص موردنظر شاخص آن به توجه با شد

 ملاز .انیدخروجی یالی وینر و وینر شاخص که  داریم
 برابییر  اگیر  گیراف قطییر اسیت ذکیر بیه

 .است  برابر صورت این غیر در و 

>  phi:=x->x: 

b:=proc(t,p) 

if  t=0  then 

return(2*sum(phi(jj-1),jj=2..p)+phi(p)); 

elif  t>0  and  t<p  then 

return((t+1)*phi(2*t)+t*phi(2*t-1)+ 

2*sum(phi(t+jj-1),jj=t+2..p)+phi(t+p)); 

elif  t>p  or  t=p  then  return(  (p)*phi(2*t)+p*phi(2*t-1)); 

end  if; 

end  proc: 

w:=proc(tt,p) 

if  tt=0  then 

return(2*sum(phi(jj1-1),jj1=2..p)+phi(p)); 

elif  tt>0  and  tt<p  then 

return((tt+1)*phi(2*tt)+tt*phi(2*tt+1)+ 

2*sum(phi(tt+jj1-1),jj1=tt+2..p)+phi(tt+p)); 

elif  tt>p  or  tt=p  then    return(  

(p)*phi(2*tt)+p*phi(2*tt+1)); 

end  if; 

end  proc: 

f:=proc(j2,p,q)  local  u,i; 

u:=0; 

for  i  from  0  to  q-j2-1  do 

u:=u+w(i,p); 

end  do; 

for  i  from  1  to  j2  do 

u:=u+b(i,p) 

end  do; 

return(u); 

end  proc: 

g:=proc(j3,p,q) 

return(f(q-j3-1,p,q)); 

end  proc: 

abd:=proc(j,p,q) 

return(f(j,p,q)*g(j,p,q)); 

end proc: 

abd1:=proc(j,p,q) 

return(f(j+1,p,q)*g(j,p,q)); 

end proc: 

Top_Edg:=proc(p,q) 

local cc,c,cc1; 

cc:=0:for c from 0 to q-1 do cc:=abd(c,p,q)+cc:end 

do:cc1:=0:for c from 0 to q-2 do cc1:=abd1(c,p,q)+cc1:end 

do: 

return(2*p*cc/(3*p*q-p)+p*cc1/(3*p*q-p)); 

end  proc: 

> Top_In(5,8);        (p=5,q=8 برای  شاخصمقدار   )  >5559480/23 
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Abstract: Topological indices have significant applications in QSAR/QSPR studies, which  allow the prediction 

of  physical ad chemical properties for many chemical structures based on statically validated analysis starting  

from a small data set. With regard to nano structures, the problem is that the calculation of an index, which is the 

first step towards its application, usually is an immensely complicated subject. Consequently, computing the 

value of the index, will be the central issue rather than considering  its application or comparing  with other easy-

computing indices. In this paper, the arithmetic-geometric indices and their generalizations in relation to the 

single-walled zig-zag nanotubes (TUHC_6 [2p, q]) have been  investigated. Our results proved that the values of 

these families of indices are approximately equal to the number of  the edges of their molecular graphs. From 

this point of view, the computation of such indices, for  single-walled Zig-Zag nanotubes,  is worthless. Instead, 

an edge version of  distance-based topological indices  has been  purposed. We found and compared 

relationships between some of  these  new indices and the total energy of TUHC_6 [2p, q] nanotubes. 


