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  یبات ترک  شیمیایی-ییزیکف  خواص  ین ب  ارتباط  کشف  یبرا  گراف  هینظر  هاییکتکن   (،QSPR)  یژگیو-ساختار  یکم  رابطه  یهامدل  در  :چكیده

  یبات ترک  خواص  ینی بیشپ   یبرا  یارزشمند  ابزار   عنوان  به  یکی توپولوژ  یهاشاخص  .شودیم   استفاده  آنها  ی مولکول  ساختار  خواص   و  یمیایی ش
  مواد   در  یعمل  دهایکاربر  و  دارند  مواد   علم   در   ی مهم  نقش  یتانیات  یهانانولوله  شوند.یم   استفاده   QSPR  مطالعات  توسعه  یبرا  و  یمیایی ش

  سمبور   نوع  یکیتوپولوژ  یهاشاخص  مقاله،  ینا  در   .کنندیم   یداپ  یدی خورش  یهاسلول  و  یپزشک   یستز  یهادستگاه  گاز،  یحسگرها  یزوری،کاتال
 نشان   مطالعه  این  در  نتایج  .شد  محاسبه  گراف  یهنظر  یسازمدل  در  یال  افراز  روش  از  استفاده  با  یتانیات  یهانانولوله  از  ینامتناه  کلاس  یک  در

  مقدار   بیشترین  و  کمترین  ترتیببه  سمبور  بیضوی  شاخص  و  سمبور   یافته تغییر شاخص  سمبور،   نوع  توپولوژیکی   هایشاخص بین  در  که  دهدمی
 و   کمترین  تیتانیا،  هاینانولوله  ساختار  در  سمبور  ضربی  هایشاخص  بین  در  همچنین،  باشند.می  دارا  تیتانیا  هاینانولوله  مولکولی  گراف  برای  را

  از   استفاده  با  علاوه، به  باشد.می  سمبور  یافته   افزایش  ضربی  شاخص  و  سمبور  یافته  تغییر  ضربی  شاخص   به  مربوط  ترتیب به  مقدار  بیشترین
  مدل   از  استفاده  با  بنزوئیدی  هایهیدروکربن  شیمیایی-ییزیکف  خواص  برای  سمبور  نوع  هایشاخص  بینیپیش  قدرت  ،QSPR  سازیمدل

  آنتالپی   جوش،  نقطه  بینیپیش  برای  شاخص  بهترین  سمبور  معکوس  شاخص  که  دهدمی  نشان  مطالعه  این  در  نتایج  .شد بررسی  خطی  رگرسیون
 پذیری قطبش  و  مولی  شکست  برای  کننده  بینیپیش  بهترین  سمبور  یافتهافزایش  شاخص   کهحالی  در  است،  مولی  حجم  و  اشتعال  نقطه  تبخیر،

  یتانیا ت  یهانانولوله  ساختار  هاییژگیو  مورد   در  را  یارزشمند  هایینشب  ،مقاله  ینا  در  یجنتا  اشد.بمی  بنزوئیدی  هایهیدروکربن  هایمولکول
 .کندیم  کمک  یاییمی ش  یباتترک  یرسا  رفتار بینییشپ  یبرا یکیتوپولوژ  یهاشاخص یشرفتپ به و دهد یم  ارائه

 تیتانیا.  نانولوله ،QSPR سازیمدل سمبور، ضربی شاخص  ،سمبور  شاخص  توپولوژیکی،  شاخص  :کلیدی واژگان 
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   مقدمه -1

 بینی پیش و بررسی به ریاضی ابزارهای از استفاده با ریاضی شیمی
  این پردازد.می  هاآن ساختار به توجه  با هامولکول شیمیایی   خواص
 تا  کرده  ترکیب  شیمی   با  را   گراف  نظریه   ،ریاضیات  از   شاخه
 مطالعات،  این  در  کند.  مدل  ریاضی  صورت  به  را  شیمیایی  هایپدیده
 گراف   نام   به  ساده  گراف  یک  صورت  به  شیمیایی  مولکول  یک

 و  مولکول  هایاتم  ها،راس  کهطوری  به  شودمی  مدل  مولکولی
 .]1[  است  هااتم  بین  شیمیایی  پیوند  مولکولی  گراف  در  هایال

 گراف   اساس   بر  که   است  یعدد  مقدار   یک  یکی توپولوژ  شاخص
 یها شاخص  [.2] شود یم  محاسبه  یمیایی ش  یده پد  یک از  ی مولکول

  خواص   با  مولکول  یک  ساختار   یهمبستگ  یبرا  یکیتوپولوژ
  در   مختلف  یکیفارماکولوژ  و  یولوژیکی ب  یمیایی،ش -یزیکیف

 با  [.4  ،3]   دهستن  یدمف  (QSPR)  یژگیو-  ساختار  یکم   مطالعات
 توانند یم   محققان ،QSPR  مدل   در  هاشاخص  ین ا  یلتحل   و   یهتجز

 ینی بیشپ   را  جدید  ایییم یش   ترکیبات   از  شیمیایی -یزیکیف  خواص
 و  توپولوژیکی   هایشاخص  از  بیشتر  اطلاعات  برای  کنند.

  کرد. مراجعه  ]5-7[ به توانمی آنها کاربردهای
  از   استفاده   با  اخیر  یدهه  دو   طی   (𝑇𝑖𝑂2)   یتانیات  یهانانولوله 
 نگریندهآ  یفناور  مواد  عنوانبه  و   شدند  سنتز   مختلف  یهاروش

 یهاد   یمهن  یک  عنوان  به  یتانیات   گرفتند.  قرار  مطالعه  مورد   دقتبه

 مورد   مواد   علم  در   جامع   طور   به  متعدد،   یکیتکنولوژ  یکاربردها  با
 یهانانولوله  شد ر   یسممکان  که   ییآنجا  از   است.  گرفته  قرار  مطالعه 
𝑇𝑖𝑂2  به   آنها   ینظر  مطالعات  است،  نشده   یفتعر  یخوب  به  هنوز 
  با  𝑇𝑖𝑂2  یهاورقه  است.  گرفته  قرار  محقیق  توجه  مورد  شدت

 .]8[  هستند  یدار پا  ی املاحظه  قابل  طور  به   یاتم  یه لا  چند  ضخامت 
  مختلف   هایینهزم  در  که  هستند  یباتی ترک  یتانیات  یهانانولوله 

 و  سودا   اند.آمده ید پد حسگر زیست  و یانرژ ی،پزشک   مانند  یفناور
 با  توانندیم   تیتانیا  یهانانولوله  که  کردند  گزارش  ]9[  در  همکاران

 و  استخوان یپوک یداروها ها،یوتیکب یآنت مانند  عی متنو یداروها

  یهامولکول  با  𝑇𝑖𝑂2  یهالوله نانو  دهند.  نشان  واکنش  سرطان  ضد
  یک  عنوانبه که ساخته  یمریپل  آن  با و داده واکنش یهپا یمیایی ش

 شیمیایی  ساختارهای این  همچنین   د. نکنیم   عمل   یدارورسان  عامل
 ی انسان  زاییماریب  هایارگانیسم  یکروم   بر  غلبه  در  آن  مشتقات   و

 ی اگسترده  یکاربردها  𝑇𝑖𝑂2  آن،  بر  علاوه   .باشندمی  یدمف   یاربس

  زیست   نانو  و  یدارورسان  یال،باکتر  یآنت  ی، پزشک  یهایمپلنتا  در
  آلوده   آب   یپاکساز  یبرا  توانمی  𝑇𝑖𝑂2  نانوذرات   از  دارند.  حسگرها
 یها تنش  تحت  یژهوبه   یاهگ  یزیولوژیف  بر  آنها  کرد.  استفاده

   .]10[ است  گذاشته مثبت یرتأث   یرزیستیغ

  خواص   درک  در  مهمی  نقش  مولکول  یک   ساختار   توپولوژی
 نقطه  جوش،  نقطه  مانند  شیمیایی  یبترک  یک  یمیاییش -فیزیکی

 . ]2[ کندیم یفاا یره غ و  یتظرف پذیری،شقطب آنتروپی، ذوب،

  از   استفاده  با  شیمیایی  ساختارهای  بررسی  برای  بسیاری  مطالعات 
 برخی   ]11[  مالک  است.  گرفته   صورت   توپولوژیکی   هایشاخص
 برای  را  درجه  و   فاصله  بر  مبتنی  ولوژیکیتوپ  هایشاخص
 ایمران  و  او   دیگر،  یمطالعه  در   کرد.  محاسبه   گراف  ضربحاصل

 تیتانیا لولهنانو  ساختارهای  برای  را   زاگرب  ضربی  شاخص  ]12[
-M  از  استفاده  با  ]13[  همکاران  و  موندال  کردند.  محاسبه

 تیتانیا  هاینانولوله  ساختار  مطالعه  به  همسایگی  ایندجملهچ
 این  از  همسایگی  توپولوژیکی   هایشاخص  برخی  و  پرداخته

 هایشاخص  ترتیببه  ،]15  ،14[  در  کردند.  محاسبه   را   ساختارها
 برای  باهاتی  هایپر  و  بانهاتی  و  ریوان  هایپر  و  ریوان  توپولوژیکی

 گردید.  محاسبه  یتانیات  هاینانولوله  از  خطی  گراف   و  مولکولی  گراف
 برای  درجه  بر  مبتنی   هایشاخص  برخی  ]16[  همکاران  و   رحیم

 محاسبه  ایچندجمله-M از  استفاده با را تیتانیا هاینانولوله ساختار

 برخی   ]17[  همکاران   و   جاوید  مشابه  ای مطالعه در  همچنین  کردند.
  شاخص   زاگرب،  ضربی  شاخص  مانند  توپولوژیکی  هایشاخص
 و  پیوند-اتم  همبندی  شاخص  چهارم   نسخه  یافته،توسعه  زاگرب
 محاسبه  تیتانیا  نانولوله  برای  حسابی-هندسی  شاخص  پنجم  نسخه
 هایشاخص  بررسی  زمینه  در   بیشتر   مطالعات   برای  کردند.

 اشاره  ]18-52[  به  توانمی  داروها  و  نانو  ساختارهای  بر  توپولوژیکی
  کرد.

 هاینانولوله  ساختارهای  بررسی   و  مطالعه   منظور   به  مقاله   این  در
 محاسبه  را  سمبور  نوع  توپولوژیکی  هایشاخص  برخی  یا،نتیتا
 ها،شاخص  این  از  ضربی  نسخه  معرفی  با  همچنین  کنیم.می

 تیتانیا  هاینانولوله  مولکولی   گراف   در  آنها   از   دقیقی  هایفرمول
 نوع  هایشاخص  بین  بستگیهم  ارزیابی  برای  آوریم.می  بدست
 گرفتن  نظر  در  با  ها،مولکول  شیمیایی- فیزیکی  خواص   و  سمبور 

 ایجاد   QSPR  مدل  یک  بنزوئیدی  هایهیدروکربن  ساختارهای
   کنیم.می
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 𝑻𝒊𝑶𝟐 تیتانیا نانولوله سازیمدل  -۲

 با  و  پرداخته  تیتانیا  هایلولهونان  ساختار  بررسی  به  بخش،  این  در
 گراف،   در   هایال  افراز  روش   و  گراف  سازی مدل  از  استفاده
 محاسبه  ساختارها  این  برای  را  سمبور نوع  توپولوژیکی  هایشاخص

 شیمیایی   گراف  نظریه   در  مفاهیم  برخی  بیان  به  ابتدا   در   کنیم. می
𝐺  کنید  فرض   پردازیم.می  مطالعه،  این  در  نیاز  مورد = (𝑉, 𝐸) 
  باشد.   𝐸  یال  مجموعه   و  𝑉  رئوس  مجموعه   با  ساده  گراف  یک

 هاییال  بدون  گراف  ساده،  گراف  یک  از  منظور  که  کنیممی  یادآوری

 در   با  ،𝐺 مولکولی  گراف  یک  در  بنابراین،  باشد.می  طوقه  و  چندگانه
  و   نامیده   یال  را  هااتم  بین  پیوند  ،𝑉  مجموعه   در  هااتم  گرفتن  نظر

 گیریم.می  نظر در را  آنها  از  یکی  تنها  اتم، دو  بین  پیوندهای بین  از
|𝑉|  و  |𝐸|  گراف  اندازه  و  مرتبه  ترتیب،به  𝐺  برای  .شودمی  نامیده  

  دو   این   مجاورت   ،𝑢~𝑣 نماد   از   منظور   ،𝐺 گراف  در   𝑣 و   𝑢  راس  دو
 وجود  یال  یک  راس  دو   این   نبی  که  است   معنا  بدان  و   باشدمی  راس
  با  و گویند 𝑢  راس درجه ،𝑢  راس با مجاور هایراس تعداد به دارد.

  رئوس  از  درجه  کوچکترین  و  بزرگترین دهند. می نشان 𝑑(𝑢)  نماد
   دهند.می نشان 𝛿  و Δ  نماد با ترتیب،به را 𝐺  گراف در

 

   سمبور نوع توپولوژیكی های شاخص  -۲-1

 هایشاخص  از  جدیدی   خانواده  ،]62[  2021  سال  در   گوتمن
 معرفی   سمبور   های شاخص  عنوان   با  درجه   بر  مبتنی  توپولوژیکی 

  شاخص   و  )𝑆𝑂(  سمبور   شاخص   از   عبارتند   هایشاخص  این  کرد.
   شوند.می  تعریف زیر  صورت به که (𝑅𝑆𝑂)  سمبور  یافتهکاهش 

𝑆𝑂(𝐺) = ∑ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

, 

 و 

𝑅𝑆𝑂(𝐺) = ∑ √(𝑑(𝑢) − 1)2 + (𝑑(𝑣) − 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

. 

 و  تاکنون  شده  شناخته  یکیتوپولوژ  یهاشاخص  تعریف  بر  نیتمب 
 گراف   یک  از  یمختلف  توپولوژیکی   هایشاخص  سمبور،  شاخص

 ( 𝑀𝑆𝑂)   سمبور  تغییریافته   شاخص  ]72[  در  کولی   است.  شده  ارائه

 ی هاشبکه  مانند  شمیایی   ساختارهای  برخی  برای  و  معرفی  را

 یافته   تغییر   شاخص  کرد.  محاسبه   را   شاخص  این  گرافن  و   یلیکات س
    شود.می تعریف   زیر  صورتبه سمبور 

𝑀𝑆𝑂(𝐺) = ∑
1

√𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2
𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

. 

  صورت   به  را   سمبور  معکوس  شاخص   ]82[  در  همکاران  و  سوامی 
 کردند.  تعریف زیر

𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣(𝐺) = ∑ √(∆ − 𝑑(𝑢) + 1)2 + (∆ − 𝑑(𝑣) + 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

. 

  صورت   به  را   سمبور   یافته افزایش  شاخص  ]92[  همکاران   و  داس
 کردند. معرفی زیر

𝑆𝑂1(𝐺) = ∑ √(𝑑(𝑢) + 1)2 + (𝑑(𝑣) + 1)2.

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

 یهندس   روش   یک  2024  سال  در  ]30[  همکاران  و  تمنوگ  یراً،اخ
 بر   راس   درجه  بر  ی مبتن  یکی توپولوژ  ی هاشاخص  ساخت   یبرا  یدجد

 دهنده   نشان  آن  یکانون  نقاط  که   ندکرد  ارائه  یضی ب   یک  اساس
 دو   روش،  ینا  اساس  بر  است.  مجاور  رئوس  جفت  یک  درجات
 ]𝐸𝑆𝑂(  ]30(  سمبور  یضویب  شاخص  یعنی  یکی،توپولوژ  شاخص

 شوند.یم   یفتعر یرز  شرح به ]𝐸𝑈( ]31( یلراو سمبور  شاخص و

𝐸𝑆𝑂(𝐺) = ∑ (𝑑(𝑢) + 𝑑(𝑣))√𝑑2(𝑢) + 𝑑2(𝑣)

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

, 

𝐸𝑈(𝐺) = ∑ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2 + 𝑑(𝑢)𝑑(𝑣)

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

. 

  شاخص  یکاربردها و یاضی ر  خواص از یبرخ یسندگاننو [، 30] در
 کاربرد   [ 31]  همکاران  و  تانگ   کردند.  بررسی  را   سمبور  ییضوب

 ]32[  در  ند.کرد  یلتحل  و  یهتجز  را  اویلر  سمبور   شاخص  یمیاییش
  . است  هگرفت  قرار  بررسی  مورد  سمبور  خانواده  هایشاخص  ردبکار

 با   توانند یم   هاشاخص  ینا  که  دهدمی  نشان  مطالعه  این  از  نتایج
 یمیایی ش  یباتترک  ینامیکیترمود  خواص  یسازمدل  یبرا  یتموفق

 که   کردند  گزارش    [33]  در  همکاران  و  لیو  شوند.  گرفته  کاربه
 ی برخ  سمبور  نوع  یهاشاخص  و  جوش  نقاط  ینب  قوی  یهمبستگ 

 دارد.   وجود  یدیبنزنوئ  یهایدروکربن ه  مانند   یمیایی ش  یباتترک  از
  خواص   از  یبرخ  تواندیم   𝑅𝑆𝑂  شاخص  که  دادند  نشان  آنها

 و   SNar،  HNar  ی،مرکزیرغ   عوامل  جمله   از   شیمیایی-فیزیکی
 یمیایی ش  یتاهم  [43]  همکاران  و  دنگ   کند.  ینیبپیش  را  یآنتروپ
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  در   شاخص  ینا  که   ندداد  نشان  و  کردند  یبررس  را  𝑆𝑂  شاخص
 ی برا  یی بالا  دقت   از   شده   شناخته   یهاشاخص  از   یبرخ  با  یسهمقا

 همکاران و یول  است. برخوردار یمیاییش- یزیکیف  خواص ینیبیشپ
 ینی ب یشپ  قدرت   یافته   کاهش  سمبور  شاخص  که  داد  نشان  [53]

 جمله   از   شده  ناخته ش  یهاشاخص  از   یبرخ  با  یسهمقا  در  یبهتر
 دارد.   یک راند  شاخص   و   زاگرب  یهاشاخص  شده،  فراموش  شاخص

  یالورونیک ه  یداس   یمولکول  گراف  ساختار  [63]  یاخبار  و  یموحد

  از   یبرخ  یقدق  یهافرمول  محاسبه  با  را  متوترکسات  با  مزدوج
  در   دادند.   قرار   مطالعه  مورد   سمبور  نوع  یکیتوپولوژ  یهاشاخص

 یروسی، و   ضد  یداروها  یمولکول  ساختار  موحدی   و   سمیعی   ]73[
 یال   افراز  یکردرو   و  گراف  یهنظر  از  استفاده  با  را یناویرلوپ   و  یتوناویرر

 ی هاشاخص  از  یبرخ  برای  ییقدق  هایفرمول  آنها  کردند.  یبررس
 ی مولکول  گراف از سمبور نوع داراندیس هایشاخص  و یکیتوپولوژ

  را   یروسیو  ضد  یداروها  این  میاییی ش  یساختارها  یخط  گراف  و
 ،  QSPR  مدل  در  یخط  یونرگرس   روش   از   استفاده  با  و   کردند  یینتع
 شیمیایی - کییزیف   خواص  و   هاشاخص  این  ینب  روابط   یبررس  به

 توپولوژیکی   هایشاخص  [،83]  در  رداختند.پ  ضدویروسی  داروهای
  صورت   به  یضرب یکیتوپولوژ  یهاشاخص  یمعرف  با  درجه  بر  یمبتن

 . یافتند گسترش یرز

Π𝑇𝐼(𝐺) = ∏ 𝐹(𝑑(𝑢), 𝑑(𝑣))

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

. 

 و  گراف  یک  در  یضرب  توپولوژیکی  یهاشاخص  محاسبه  اینکه  از
  شاخص   ینچند   ،است  گرفته  قرار  محقیق  توجه  مورد  آنها  یکاربردها

 ΠSO( [93 ،]( سمبور یضرب  شاخص  جمله از  سمبور یضرب

𝛱𝑆𝑂(𝐺) = ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

, 

 ،]40[ سمبور یافتهکاهش ضربی  شاخص و

𝛱𝑅𝑆𝑂(𝐺) = ∏ √(𝑑(𝑢) − 1)2 + (𝑑(𝑣) − 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

, 

 است.  شده بررسی و معرفی

 تغییریافته  هایشاخص  از  ضربی   نسخه  فوق،  تعاریف  به  توجه  با
 و   سمبور  بیضوی  سمبور،   یافته افزایش  سمبور،  معکوس   سمبور، 
    .کنیممی  تعریف زیر  صورتبه ترتیب،به اویلر  سمبور 

𝛱𝑀𝑆𝑂(𝐺) = ∏
1

√𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2
,

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

𝛱𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣
(𝐺) = ∏ √(∆ − 𝑑(𝑢) + 1)2 + (∆ − 𝑑(𝑣) + 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

, 

𝛱𝑆𝑂1(𝐺) = ∏ √(𝑑(𝑢) + 1)2 + (𝑑(𝑣) + 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

, 

𝛱𝐸𝑆𝑂(𝐺) = ∏ (𝑑(𝑢) + 𝑑(𝑣))√𝑑2(𝑢) + 𝑑2(𝑣)

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

, 

 و

𝛱𝐸𝑈(𝐺) = ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2 + 𝑑(𝑢)𝑑(𝑣)

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

. 

 

 اصلی  نتایج  -۲-۲

بررسی  را  تیتانیا  نانولوله  مولکولی  گراف  ساختار  بخش،  این  در 
کنیم. سپس با استفاده از روش افراز یال برحسب درجه رئوس، می

که در  های توپولوژیکی نوع سمبور و نسخه ضربی آنها را  شاخص
 کنیم.  محاسبه میبیان شده است،  1-2بخش 

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا  هایلهلونانو  از  مولکولی  ساختار  1  شکل 𝑛]   را 
  در   یضلع  هشت  تعداد  یدهنده  نشان  𝑚  آن  در  که  دهدمی  نشان
  از   ستون  در   یضلع  هشت   تعداد   ی دهنده  نشان  𝑛  و  سطر  یک

,𝑇𝑖𝑂2[5  مولکولی  ساختار  مثال،  برای  باشد.می  یتانیات  نانولوله 4]  
  مولکولی   گراف  𝐺  کنید  فرض  است.  شده  داده  نشان  2  شکل  در

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا  نانولوله 𝑛]  .گراف   ساختار  اساس  بر  باشد  
𝑇𝑖𝑂2[𝑚, 𝑛]   به   رئوس،  درجه  برحسب  گراف   این  رئوس  مجموعه  

   شود.می  افراز زیر صورت

𝑉2 = {𝑢 ∈ 𝑉(𝐺): 𝑑(𝑢) = 2},    |𝑉2| = 2𝑚𝑛 + 4𝑛, 

𝑉3 = {𝑢 ∈ 𝑉(𝐺): 𝑑(𝑢) = 3},    |𝑉3| = 2𝑚𝑛, 

𝑉4 = {𝑢 ∈ 𝑉(𝐺): 𝑑(𝑢) = 4},    |𝑉4| = 2𝑛, 

𝑉5 = {𝑢 ∈ 𝑉(𝐺): 𝑑(𝑢) = 5},    |𝑉5| = 2𝑚𝑛. 

𝑉(𝐺)  داریم بنابراین، = ⋃ 𝑉𝑖2≤𝑖≤5 گراف  این در  رئوس تعداد و  
|𝑉(𝐺)| با است برابر = ∑ |𝑉𝑖|2≤𝑖≤5 = 6𝑛𝑚 + 6𝑛.  
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  در   یال   مجموعه  ،𝐺  گراف  در   رئوس  درجه  به  توجه  با  همچنین

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا  هاینانولوله  مولکولی  گراف 𝑛]  صورت   به 
   شود. می  افراز زیر  هایمجموعهزیر

𝐸24 = {𝑢𝑣 ∈ 𝐸(𝐺): 𝑑(𝑢) = 2, 𝑑(𝑣) = 4}, 

𝐸25 = {𝑢𝑣 ∈ 𝐸(𝐺): 𝑑(𝑢) = 2, 𝑑(𝑣) = 5}, 

𝐸34 = {𝑢𝑣 ∈ 𝐸(𝐺): 𝑑(𝑢) = 3, 𝑑(𝑣) = 4}, 

𝐸35 = {𝑢𝑣 ∈ 𝐸(𝐺): 𝑑(𝑢) = 3, 𝑑(𝑣) = 5}. 

  شده   مشخص را 𝐸𝑖𝑗  هایزیرمجموعه هاییال  تعداد ،1  جدول در
𝐸(𝐺)  داریم بنابراین،  است. = ⋃ 𝐸𝑖2≤𝑖≤5 در رئوس تعداد  و  

 با  است برابر گراف این

 |𝐸(𝐺)| = ∑ |𝐸𝑖𝑗|2≤𝑖≤5 = 10𝑛𝑚 + 8𝑛 

 

 

  را   1- 2  بخش  در   شده   بیان  سمبور  نوع  هایشاخص  زیر،  قضیه   در
,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا  هاینانولوله  مولکولی  گراف  برای 𝑛]   بدست  

   آوریم.می

  تیتانیا   هاینانولوله  مولکولی  گراف  𝐺  کنید   فرض  .1  قضیه

𝑇𝑖𝑂2[𝑚, 𝑛] .صورت  این در باشد 

1) 𝑆𝑂(𝐺) = 2𝑛(5 + 6√5 + √29 − √34) + (4√29 + 6√34)𝑚𝑛، 

2) 𝑅𝑆𝑂(𝐺) = 2𝑛(3√10 + √13 + √17 − 2√5) + (12√5 + 4√17)𝑚𝑛، 

3) 𝑀𝑆𝑂(𝐺) = (
2

5
− √

2

17
+

3

√5
+

2

√29
) 𝑛 + (3√

2

17
+

4

√29
) 𝑚𝑛، 

4) 𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣 = 2𝑛(6√5 + √13 + √17 − √10) + (6√10 + 4√17)𝑚𝑛، 

5) 𝑆𝑂1(𝐺) = 2(3√5 + 3√34 + √41 − 2√13)𝑛 + 12(√5 + √13)𝑚𝑛، 

6) 𝐸𝑆(𝐺) = 2(35 + 36√5 + 7√29 − 8√34)𝑛 + 2(14√29 + 24√34)𝑚𝑛، 

7) 𝐸𝑈(𝐺) = 2(6√7 + √27 + √29 − 7)𝑛 + 2(21 + 2√39)𝑚𝑛. 

 نتایج  سمبور  هایشاخص  تعاریف  و  1  جدول  از  استفاده  با  اثبات.

   شود.می  محاسبه  زیر صورتبه

1) 

𝑆𝑂(𝐺) = ∑ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸

 

= ∑ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸24

+ ∑ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸25

 

+ ∑ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸34

 + ∑ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸35

 

= |𝐸24|√(2)2 + (4)2 + |𝐸25|√(2)2 + (5)2 

+|𝐸34|√(3)2 + (4)2 + |𝐸35|√(3)2 + (5)2 

= 6𝑛√20 + (4𝑛𝑚 + 2𝑛)√29 + 2𝑛√25 + (6𝑛𝑚 − 2𝑛)√34 

  =2𝑛(5 + 6√5 + √29 − √34) + (4√29 + 6√34)𝑚𝑛. 

2) 

 𝑅𝑆𝑂(𝐺) = ∑ √(𝑑(𝑢) − 1)2 + (𝑑(𝑣) − 1)2

𝑢𝑣∈𝐸

 

  = ∑ √(1)2 + (3)2

𝑢𝑣∈𝐸24

+ ∑ √(1)2 + (4)2

𝑢𝑣∈𝐸25

 

+ ∑ √(2)2 + (3)2

𝑢𝑣∈𝐸34

 + ∑ √(2)2 + (4)2

𝑢𝑣∈𝐸35

 

= |𝐸24|√10 + |𝐸25|√17 + |𝐸34|√13 + |𝐸35|√20 

       = 2𝑛(3√10 + √13 + √17 − 2√5) + (12√5 + 4√17)𝑚𝑛. 

3 ) 

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚 تیتانیا هاینانولوله  مولکولی گراف :1 شکل 𝑛]. 

,𝑇𝑖𝑂2[5 تیتانیا هاینانولوله  مولکولی گراف :2 شکل 4]. 

 جدول 1: افراز از مجموعه یالها در گراف مولکولی نانولوله تیتانیا.  
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𝑀𝑆𝑂(𝐺) = ∑
1

√𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2
𝑢𝑣∈𝐸

 

  = ∑
1

√(2)2 + (4)2
𝑢𝑣∈𝐸24

+ ∑
1

√(2)2 + (5)2
𝑢𝑣∈𝐸25

 

+ ∑
1

√(3)2 + (4)2
𝑢𝑣∈𝐸34

 + ∑
1

√(3)2 + (5)2
𝑢𝑣∈𝐸35

 

= |𝐸24|
1

√20
+ |𝐸25|

1

√29
+ |𝐸34|

1

√25
+ |𝐸35|

1

√34
 

       =(
2

5
− √

2

17
+

3

√5
+

2

√29
) 𝑛 + (3√

2

17
+

4

√29
) 𝑚𝑛. 

Δاز اینکه  ( 4 =  ، داریم 5

𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣(𝐺) = ∑ √(∆ − 𝑑(𝑢) + 1)2 + (∆ − 𝑑(𝑣) + 1)2

𝑢𝑣∈𝐸

 

  = ∑ √(4)2 + (2)2

𝑢𝑣∈𝐸24

+ ∑ √(4)2 + (1)2

𝑢𝑣∈𝐸25

 

+ ∑ √(3)2 + (2)2

𝑢𝑣∈𝐸34

 + ∑ √(3)2 + (1)2

𝑢𝑣∈𝐸35

 

= |𝐸24|√20 + |𝐸25|√17 + |𝐸34|√13 + |𝐸35|√10 

       =2𝑛(6√5 + √13 + √17 − √10) + (6√10 + 4√17)𝑚𝑛. 

5 ) 

𝑆𝑂1(𝐺) = ∑ √(𝑑(𝑢) + 1)2 + (𝑑(𝑣) + 1)2

𝑢𝑣∈𝐸

 

  = ∑ √(3)2 + (5)2

𝑢𝑣∈𝐸24

+ ∑ √(3)2 + (6)2

𝑢𝑣∈𝐸25

 

+ ∑ √(4)2 + (5)2

𝑢𝑣∈𝐸34

 + ∑ √(4)2 + (6)2

𝑢𝑣∈𝐸35

 

= |𝐸24|√34 + |𝐸25|√45 + |𝐸34|√41 + |𝐸35|√52 

      =2(3√5 + 3√34 + √41 − 2√13)𝑛 + 12(√5 + √13)𝑚𝑛. 

6 ) 

𝐸𝑆𝑂(𝐺) = ∑ (𝑑(𝑢) + 𝑑(𝑣))√𝑑2(𝑢) + 𝑑2(𝑣)
𝑢𝑣∈𝐸

 

  = 6 ∑ √(2)2 + (4)2

𝑢𝑣∈𝐸24

+ 7 ∑ √(2)2 + (5)2

𝑢𝑣∈𝐸25

 

+7 ∑ √(3)2 + (4)2

𝑢𝑣∈𝐸34

 + 8 ∑ √(3)2 + (5)2

𝑢𝑣∈𝐸35

 

= 6|𝐸24|√20 + 7|𝐸25|√29 + 7|𝐸34|√25 + 8|𝐸35|√34 

=2(35 + 36√5 + 7√29 − 8√34)𝑛 + 2(14√29 + 24√34)𝑚𝑛. 

7) 

𝐸𝑈(𝐺) = ∑ √𝑑2(𝑢) + 𝑑2(𝑣) + 𝑑(𝑢)𝑑(𝑣)
𝑢𝑣∈𝐸

 

  = ∑ √(2)2 + (4)2 + 8

𝑢𝑣∈𝐸24

+ ∑ √(2)2 + (5)2 + 10

𝑢𝑣∈𝐸25

 

+ ∑ √(3)2 + (4)2 + 12

𝑢𝑣∈𝐸34

 + ∑ √(3)2 + (5)2 + 15

𝑢𝑣∈𝐸35

 

= |𝐸24|√28 + |𝐸25|√39 + |𝐸34|√37 + |𝐸35|√45 

             =2(6√7 + √27 + √29 − 7)𝑛 + 2(21 + 2√39)𝑚𝑛. 

ضربی نوع سمبور تعریف شده در بخش  هایدر قضیه زیر، شاخص
,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا  هاینانولوله  مولکولی  گراف  برایرا    2-1 𝑛]  

   آوریم.می بدست

  تیتانیا   هاینانولوله  مولکولی  گراف  𝐺  کنید   فرض  .1  قضیه

𝑇𝑖𝑂2[𝑚, 𝑛] .صورت  این در باشد 

1) 𝛱𝑆𝑂(𝐺) = 2(3𝑚𝑛+5) × 55𝑛 × 17(3𝑚𝑛−𝑛) × 29(2𝑚𝑛+𝑛)، 

2) 𝛱𝑅𝑆𝑂(𝐺) = 2(6𝑚𝑛+𝑛) × 5(3𝑚𝑛+2𝑛) × 13𝑛 × 17(2𝑚𝑛+𝑛)، 

3) 𝛱𝑀𝑆𝑂(𝐺) = (
1

2
)

(3𝑚𝑛+5)
× (

1

5
)

5𝑛
× (

1

17
)

(3𝑚𝑛−𝑛)
× (

1

29
)

(2𝑚𝑛+𝑛)
، 

4) 𝛱𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣
(𝐺) = 2(3𝑚𝑛+5𝑛) × 5(3𝑚𝑛+2𝑛) × 13𝑛 × 17(2𝑚𝑛+𝑛)، 

5) 𝛱𝑆𝑂1(𝐺) = 2(6𝑚𝑛+𝑛) × 13(3𝑚𝑛−𝑛) × 45(2𝑚𝑛+𝑛) × 201433𝑛، 

6) 𝛱𝐸𝑆𝑂(𝐺) = 1472(3𝑚𝑛+5𝑛+4) × 55𝑛 × 17(3𝑚𝑛−𝑛) × 29(2𝑚𝑛+𝑛)، 

7) 𝛱𝐸𝑈(𝐺) = 7(6𝑚𝑛+𝑛) × 39(2𝑚𝑛+𝑛) × 2368𝑛. 

 نوع  ضربی  هایشاخص  تعاریف  و   1  جدول   از   استفاده  با  اثبات.

 داریم  سمبور، 

1)  

𝛱𝑆𝑂(𝐺) = ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸

 

= ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸24

× ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸25

 

× ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸34

  × ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2

𝑢𝑣∈𝐸35

 

        = ∏ √20
𝑢𝑣∈𝐸24

× ∏ √29
𝑢𝑣∈𝐸25

× ∏ √25
𝑢𝑣∈𝐸34

× ∏ √34
𝑢𝑣∈𝐸35

     

 = (2√5)
|𝐸24|

× (√29)
|𝐸34|

× (5)|𝐸25| × (√34)
|𝐸35|

 

           = 2(3𝑚𝑛+5) × 55𝑛 × 17(3𝑚𝑛−𝑛) × 29(2𝑚𝑛+𝑛). 

2)  
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𝛱𝑅𝑆𝑂(𝐺) = ∏ √(𝑑(𝑢) − 1)2 + (𝑑(𝑣) − 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

        = (√10)
|𝐸24|

+ (√17)
|𝐸25|

+ (√13)
|𝐸34|

+ (√20)
|𝐸35|

 

          = 2(6𝑚𝑛+𝑛) × 5(3𝑚𝑛+2𝑛) × 13𝑛 × 17(2𝑚𝑛+𝑛). 

3)  

𝛱𝑀𝑆𝑂(𝐺) = ∏
1

√𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2
𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

= (
1

√20
)

|𝐸24|

+ (
1

√29
)

|𝐸25|

+ (
1

√25
)

|𝐸34|

+ (
1

√34
)

|𝐸35|

 

= (
1

2
)

(3𝑚𝑛+5)

× (
1

5
)

5𝑛

× (
1

17
)

(3𝑚𝑛−𝑛)

× (
1

29
)

(2𝑚𝑛+𝑛)

. 

4)    

𝛱𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣
(𝐺) = ∏ √(∆ − 𝑑(𝑢) + 1)2 + (∆ − 𝑑(𝑣) + 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

= (√20)
|𝐸24|

+ (√17)
|𝐸25|

+ (√13)
|𝐸34|

+ (√10)
|𝐸35|

 

       = 2(3𝑚𝑛+5𝑛) × 5(3𝑚𝑛+2𝑛) × 13𝑛 × 17(2𝑚𝑛+𝑛). 

 

5)  

𝛱𝑆𝑂1(𝐺) = ∏ √(𝑑(𝑢) + 1)2 + (𝑑(𝑣) + 1)2

𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

= (√34)
|𝐸24|

+ (√45)
|𝐸25|

+ (√41)
|𝐸34|

+ (√52)
|𝐸35|

 

= 2(6𝑚𝑛+𝑛) × 13(3𝑚𝑛−𝑛) × 45(2𝑚𝑛+𝑛) × 201433𝑛 . 

6) 

𝛱𝐸𝑆𝑂(𝐺) = ∏ (𝑑(𝑢) + 𝑑(𝑣))√𝑑2(𝑢) + 𝑑2(𝑣)
𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

= (6√20)
|𝐸24|

+ (7√29)
|𝐸25|

+ (7√25)
|𝐸34|

+ (8√34)
|𝐸35|

 

= 1472(3𝑚𝑛+5𝑛+4) × 55𝑛 × 17(3𝑚𝑛−𝑛) × 29(2𝑚𝑛+𝑛). 
7) 

𝛱𝐸𝑈(𝐺) = ∏ √𝑑(𝑢)2 + 𝑑(𝑣)2 + 𝑑(𝑢)𝑑(𝑣)
𝑢𝑣∈𝐸(𝐺)

 

      = (√28)
|𝐸24|

+ (√39)
|𝐸25|

+ (√37)
|𝐸34|

+ (√45)
|𝐸35|

 

      = 7(6𝑚𝑛+𝑛) × 39(2𝑚𝑛+𝑛) × 2368𝑛 . 

■ 

 

 

 عددی  محاسبات -3

  است   عددی مقدار یک یمولکول  گراف  یک  در  ییکتوپولوژ  شاخص
 مرتبط   عدد  یک هب را یمولکول گراف یمیاییش -یزیکیف خواص که
 بر  یمبتن  یکی توپولوژ  یهاشاخص  از  یبرخ  ،مقاله  ینا   در  کند.  یم 

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  یتانیات   یهانانولوله  از  یت نهایب  کلاس  یک  در   درجه 𝑛] 
 توپولوژیکی   یهاشاخص  ینا  همه  یخروج  کردیم.  بررسی  را

  خاص   هایویژگی  با  هایبانپشت   ی طراح  ازجمله  کاربرد  در   هانانولوله 
  قرار   بسیاری   محققین  توجه  مورد   ،داروها  شده کنترل  ی آزادساز  یبرا
  در   توانندیم   یکیتوپولوژ  یهاشاخص  یگر،د  عبارت  به  گیرد.می

 مختلف،  یکاربردها یبرا یینانو ی ساختارها  سازیینهبه  و یطراح
  .یرندگ  قرار استفاده مورد  ی،داروساز  جمله از

 نوع  توپولوژیکی  یهاشاخص  ی عدد  یسه مقا  به  بخش،  این  در
,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  مولکولی  ساختار   در  آنها  ضربی  نسخه  و  سمبور  𝑛]  ی برا 

 پردازیم. می 𝑚 و 𝑛  مختلف  یرمقاد

 یکی توپولوژ  ی هاشاخص  تمام  ین ب  یکی گراف  و   یعدد  یهایسهمقا
 هاینانولوله  مولکولی   ساختار   برای  مطالعه   این  در  که  سمبور  نوع

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا 𝑛]  آورده   3  شکل  و  2  جدول  در  ،گردید  بررسی  
   است. شده

,𝑚  مقادیر  ینب  ی مثبت  رابطه  دهدیم   نشان  نتایج 𝑛 ≥   ین ا  و     1
  و   𝑚 افزایش  با  دیگر  عبارت به  دارد. وجود  یکیتوپولوژ  یهاشاخص

𝑛،  رو،   ینا  از  .یابدیم   یشافزا  یزن  یکیتوپولوژ  یهاشاخص  یرمقاد  
  سمبور  بیضوی  شاخص  که  یافتدر   توانیم   ی راحتبه  یسهمقا  ین ا  از

  در   را  مقادیر  کمترین  سمبور  یافته  تغییر  شاخص  و  مقدار  بیشترین
  ساختار  برای مطالعه  مورد  سمبور نوع توپولوژیکی هایشاخص بین

 هایشاخص  بین  زیر  یرابطه  بنابراین،  دارد.  تیتانیا  هاینانولوله 
   دارد.  وجود سمبور نوع توپولوژیکی

𝑀𝑆𝑂 < 𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣 < 𝑅𝑆𝑂 < 𝑆𝑂 < 𝑆𝑂1 < 𝐸𝑈 < 𝐸𝑆𝑂. 

  با   مزدوج یالورونیکه  یداس مانند مولکولی ساختارهای برخی در که کنید توجه

 این  با  هانامساوی  این ]37[ ضدویروسی  داروهای بعضی و ]36[ متوترکسات
   باشد.نمی برقرار ترتیب

 

 هاینانولوله برای سمبور نوع توپولوژیکی هایشاخص از عددی مقادیر :2 جدول
,𝑇𝑖𝑂2[𝑚 تیتانیا 𝑛]. 
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 گرافیکی   و  عددی   مقایسه  4  شکل  و  3  جدول   همچنین،
 هاینانولوله  مولکولی  ساختار  برای  را  سمبور  نوع  ضربی  هایشاخص

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا 𝑛]  مقادیر  از  برخی  ازای  به  𝑚, 𝑛 ≥  نشان  1
   دهند.می

 یرمقاد  ،𝑛  و  𝑚  افزایش  با  که  دهدمی  نشان  3  جدول  از  عددی  نتایج
 یافته   تغییر  ضربی  شاخص  جز  به  سمبور   نوع  ضربی  یهاشاخص
 ، سمبور  یافته  تغییر  ضربی  شاخص  مورد  در  .یابدیم  یشافزا  سمبور 
  ساختار   در  شاخص  این  و  𝑛  و  𝑚  مقادیر  بین  معکوس  رابطه

  و  𝑚  مقادیر  افزایش با که معنا  بدین دارد. وجود تیتانیا هاینانولوله 
𝑛، شاخص مقدار  𝛱𝑀𝑆𝑂 یاید.می کاهش   

 بیشترین  سمبور  یافته  افزایش  ضربی  شاخص  نتایج،  این  اساس  بر
 بین در را مقادیر کمترین سمبور یافته تغییر ضربی  شاخص و مقدار
 مطالعه   مورد  سمبور  نوع  توپولوژیکی  هایشاخص  ضربی  نسخه

 بین  زیر  یرابطه  بنابراین،  دارد.  تیتانیا  هاینانولوله   ساختار  برای
  دارد. وجود مولکولی  ساختار  این در  سمبور نوع ضربی هایشاخص

𝛱𝑀𝑆𝑂 < 𝛱𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣
< 𝛱𝑅𝑆𝑂 < 𝛱𝑆𝑂 < 𝛱𝐸𝑆𝑂 < 𝛱𝐸𝑈 < 𝛱𝑆𝑂1 . 

 

 

 

 

 بحث  و داده آنالیز -4

 با  را  سمبور  نوع  یکی توپولوژ  هایشاخص  یی کارا  بخش،  این   در
  خواص   و   مطالعه  مورد  هایشاخص  ین ب  QSPR  یک   یجادا
             کنیم.می بررسی شیمیایی-ییزیکف

 کردن  مرتبط  تیتانیا  هاینانولوله  نامتناهی  ساختار  به  توجه  با
 هانانولوله  شیمیایی -فیزیکی  خواص  با  توپولوژیکی  هایشاخص

 ایزومرهای  از  ،]42  ،41[  مشابه  مطالعات  در  است.  پیچیده  بسیار
 نامتناهی  ساختارهای  برای ترتیببه شده ساده  مدل عنوانبه اکتان

   است. شده  استفاده کربنی هاینانولوله و سرطانی  ضد داروهای

 هندسی   و  شیمیایی   ساختار  نظر  از  بنزنوئیدی  هایهیدروکربن
  یک   عنوانبه  تواندمی  که  دارند  تیتانیا  هاینانولوله  با  هاییشباهت

   .شود گرفته نظر در هانانولوله برای شده ساده  مدل

 هاینانولوله برای سمبور نوع ضربی هایشاخص از عددی مقادیر :3 جدول
,𝑇𝑖𝑂2[𝑚 تیتانیا 𝑛]. 

 

 های نانولوله  برای سمبور نوع توپولوژیکی هایشاخص  از گرافیکی مقایسه :3 شکل

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا 𝑛] . 

  هاینانولوله  برای سمبور نوع ضربی هایشاخص  از گرافیکی مقایسه :4 شکل

,𝑇𝑖𝑂2[𝑚  تیتانیا 𝑛] . 
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 ساختارهای  دارای  بنزنوئیدی  هایهیدروکربن  و  تیتانیا  هاینانولوله 
  تیتانیوم هایاتم تیتانیا، هاینانولوله در   کهطوریبه هستند حلقوی

 به   شباهتی  که  گیرندمی  قرار  حلقوی  آرایش  یک  در  اکسیژن  و
 دو   هر  در  هااتم  بین  پیوندهای  همچنین،  .دارد  بنزنی  هایحلقه

 بنزنوئیدی هایروکربن هید برای .هستند کووالانسی عمدتاً سیستم
 وجود   شیمیایی-فیزیکی  خواص  مورد  در  بیشتری  تجربی  هایداده
 محاسباتی   نتایج   بهتر  اعتبارسنجی   و   مقایسه امکان امر  این  که  دارد

   کند.می فراهم را

 شده  داده  نشان 5 شکل در  که یدیبنزنوئ یدروکربنه 81 ،بنابراین
   گیریم.می  نظر در مطالعه   این برای را  است

 

 

 هامولکول این  شیمیایی- ییزیکف  خواص  از  مورد شش  ،4  جدول  در
 (،FP)  اشتعال  نقطه  ،(MR)  مولی  شکست  ،(BP)  جوش  نقطه  شامل
 ارائه   (P)  پذیریقطبش  و  ( MV)  مولی  حجم  (،E)  تبخیر  آنتالپی

ChemSpider   داده  پایگاه  از  که  شده

(http://www.chemspider.com) است شده گرفته.   

 

 
 

 نوع  توپولوژیکی  های شاخص  مقادیر   ترتیببه  6  و  5  هایجدول
 مولکولی   گراف  از   سمبور  نوع  ضربی   هایشاخص  و   سمبور 

   دهند.می نشان را یدیبنزنوئ  هاییدروکربنه

 

 

 
 

 

 . یدیبنزنوئ هاییدروکربن ه از مولکولی هایگراف :5 شکل

 .یدیبنزنوئ هاینیدروکربه شیمیایی-فیزیکی خواص :4 جدول
 

 مولکولی هایگراف برای سمبور نوع توپولوژیکی هایشاخص مقادیر :5 جدول
 بنزنوئیدی. هاییدروکربنه

 

 هایگراف برای سمبور نوع ضربی توپولوژیکی هایشاخص مقادیر :6 جدول
 بنزنوئیدی. هاییدروکربنه مولکولی
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 هایشاخص  بین  پیرسون  همبستگی  ضریب  ،7  جدول  در
 هایمولکول  شیمیایی-فیزیکی  خواص  و  سمبور   نوع  توپولوژیکی

 جدول،  به  توجه  با  است.  شده  محاسبه  بنزوئیدی  هاییدروکربنه
 تمامی   با سمبور یافته  تغییر  ضربی شاخص بین معنادار  منفی  رابطه

 هایمولکول  از  (MV)  مولی   حجم  جز  به   شیمیایی-فیزیکی  خواص
>)   شد  مشاهده  بنزوئیدی  هایهیدروکربن  0.001value-P).   در  

 بین  معنادار  قوی  مثبت  رابطه  سمبور،  نوع  هایشاخص  سایر  مورد
-فیزیکی   خواص  تمامی  و  سمبور  نوع  توپولوژیکی   هایشاخص

>) است  شده  مشاهده  شیمیایی  0.05value-P).  

 

 
 کمترین  و  𝑅2  مقدار  بیشترین  خطی،  رگرسیون  مدل  از  استفاده  با

  یک   هر  برای  تقریب  بهترین  زیر  خطی  معادلات  ،استاندارد  خطای
 بنزنوئیدی  هاییدروکربنه  مولکولی   شیمیایی -فیزیکی  خواص  از

 و   سمبور  یافته  افزایش  شاخص  دو  دهد،می  نشان  نتایج  باشد.می
 سایر  به  نسبت  بیشتری  بینیپیش  قدرت  سمبور  معکوس
   دارند. سمبور  نوع توپولوژیکی  هایشاخص

𝐵𝑃 = 9.084 𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣 − 5.111, 

𝐸 = 1.009 𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣 + 17.895, 

𝐹𝑃 = 5.636 𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣 − 65.325, 

𝑀𝑅 = 0.668 𝑆𝑂1 + 10.931, 

𝑀𝑉 = 2.855 𝑆𝑂𝑟𝑒𝑣 + 50.552, 

𝑃 = 0.265 𝑆𝑂1 + 4.356. 

  خواص   کننده  بینیپیش  خطی  رگرسیون  هایمدل  پراکنش  نمودار
 با  بنزنوئیدی  هاییدروکربن ه  هایمولکول  شیمیایی-فیزیکی
 شده   داده  نشان  6  شکل  در  سمبور  نوع  توپولوژیکی  هایشاخص

  خواص   توانندیم   هاشاخص  این  که  دهد یم   نشان  ها  افتهی  نیا   است.
   .دننک  ینیب شیپ را  نظر مورد

 

 

 
 

   گیری نتیجه -5

 یولوژیکی ب  یمیایی،ش یهاشبکه مانند  یعت طب  در  یچیدهپ یهاشبکه
 یبرا   یقدرتمند  یاضی ر  ابزار  گراف   یهنظر  که  دارند  وجود   یاجتماع  و

 خواص و سمبور نوع توپولوژیکی هایشاخص بین همبستگی ضریب :7 جدول
 بنزنوئیدی. هاییدروکربنه مولکولی هایگراف برای شیمیایی-فیزیکی

 

 شاخص  یبرا شده برازش یخط یونرگرس یهامدل  نشپراک نمودار :6 شکل
   سمبور. یافته افزایش شاخص  و سمبور معکوس
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  QSPR  مدل  از  استفاده  با  راستا  این  در  .باشدمی  آنها  سازیمدل

  ترکیبات   از  مولکولی   ساختارهای  شیمیایی-کییزی ف  خواص
 یرو   مقاله،  این  در  .گیردمی  قرار  تحیلی  و  تجزیه  مورد  شیمیایی

  تیتانیا   هایلولهنانو  با  سمبور  نوع  یکیتوپولوژ  یهاشاخص  ارتباط
   کنیم.می  برآورد را  هاشاخص  این یرمقاد  و شده متمرکز

 شکل و  2  جدول در  ها شاخص این  از  آمده   بدست مقادیر اساس بر
  مقدار   کمترین   و   سمبور   بیضوی  شاخص  به  مربوط  مقدار  بیشترین   ،3

 هایشاخص  بین  در  سمبور  یافته   تغییر  شاخص  به  مربوط
 نشان  4  شکل  و  3  جدول  در  نتایج  باشند.می  سمبور  نوع  توپولوژیکی

 هاینانولوله  ساختار   از  سمبور  ضربی  هایشاخص  بین  در   که   دهدمی
 ضربی  شاخص به مربوط ترتیببه مقدار  بیشترین و کمترین تیتانیا،
  باشد. می  سمبور   یافته  افزایش  ضربی  شاخص   و   سمبور  یافته   تغییر

 نوع  هایشاخص  بینیپیش  قدرت  ،QSPR  مدل  یک  ایجاد  با
 این  در  .گردید  بررسی  خطی  رگرسیون  مدل  از  استفاده   با  سمبور 
  5  شکل  با  مطابق  بنزنوئیدی  هاییدروکربنه  مولکول  18  ،مطالعه

 گرفته   نظر  در  هامولکول  این  شیمیایی- فیزیکی  خاصیت  شش  و
 نوع  توپولوژیکی  هایشاخص  بین  همبستگی  ضریب  محاسبه  با  شد.

 بینی پیش  قدرت   ها،مولکول  این  شیمیایی-فیزیکی  خواص  و  سمبور 
 گردید.   بررسی  مقاله   این   در   شده   مطالعه   سمبور   نوع  هایشاخص

 یکی توپولوژ  شاخص   بهترین  که  دهد می  نشان  QSPR  یسازمدل

 هاییدروکربنه  شیمیایی-فیزیکی  خواص  بینی یشپ  یبرا
 آنتالپی   جوش،  نقطه  برای  سمبور  معکوس  شاخص  ،بنزنوئیدی

 یافته افزایش  شاخص  .است  مولی  حجم  و  اشتعال  نقطه  تبخیر،
 و   مولی  شکست  برای  کننده  بینی پیش  بهترین  نیز  سمبور 
  باشد.می بنزنوئیدی هاییدروکربن ه هایمولکول  پذیریقطبش

 ید مف  شیمیایی-ییزیکف  خواص  یسهمقا  و  ینی بیشپ  در   یر مقاد  ینا
  ساختار   از  شیمیایی-فیزیکی  هایویژگی  اینکه  از  هچنین  است.

 هایشاخص  از  استفاده  با  آزمایشگاه  از  استفاده  بدون  هامولکول
   است. صرفه به قرونم   باشند،می محاسبه قابل توپولوژیکی
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Abstract: In Quantitative Structure-Property Relationship (QSPR) models, graph-theoretical techniques are 

employed to explore the connections between the physicochemical properties of chemical compounds and their 
molecular structure properties. Topological indices serve as valuable tools for predicting the properties of 

chemical compounds and are used to develop QSPR studies. Titania nanotubes play a crucial role in materials 

science, finding practical applications in catalytic materials, gas sensors, biomedical devices, and solar cells.  In 
this paper, we compute Sombor-type topological indices of an infinite class of titania nanotubes using the edge-

partition strategy in graph theory modeling . The results of this study showed that among Sombor-type topological 

indices, the modified Sombor index and the elliptic Sombor index have the lowest and highest values, respectively, 

for the molecular graph of titania nanotubes. Also, among the multiplicative Sombor indices in the structure of 
titania nanotubes, the lowest and the highest values are related to the multiplicative modified Sombor index and 

the multiplicative increased Sombor index, respectively. Furthermore, using QSPR modeling, the predictive 

power of Smbor-type indices for the physico-chemical properties of benzoic hydrocarbons was investigated using 
a linear regression model. The results of this study showed that the inverse Sombor index is the best index for 

predicting boiling point, Enthalpy of vaporization, flash point and molar volume, while the increased Sombor 

index is the best predictor for the molar refractivity  and polarizability of benzoic hydrocarbon molecules. The 
results of this paper, offer valuable insights into the structural characteristics of titania nanotubes and contribute 

to advancing topological indices for predicting the behavior of other chemical compounds. 

Keywords: Topological index, Sombor index, Multiplicative Sombor index, QSPR modeling, Titania nanotubes.  

 

 


