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  گفتارپيش
ترين انديس قديمي. شوندتوپولوژيكي عموما بر مبناي مفهوم فاصله در گراف تعريف مي هايانديس

نوعي  هايبراي تعيين خاصيت 1توسط يك شيميدان به نام هارولد وينر 1947توپولوژيكي در سال 
ها آلكان او توانست يك رابطه خطي بين اين انديس و نقطه جوش. [24] تعريف شدها از آلكان

 1971بر مبناي نظريه گراف در سال براي يك گراف دلخواه تعريف دقيق اين انديس  ،بدست آورد
رابطه  ين راه را ادامه دادند، وي ا 3محققان زيادي از جمله گاتمن .معرفي شد 2توسط هوسويا

 .[15-12]فيزيكي مواد غيرقطبي مورد بررسي قرار داد–هاي شيمياييا خاصيتانديس وينر را ب
هاي ديگري انديس. [8-6]ها منتشر شده استهاي آنهاي زيادي در مورد انديس وينر وكاربردمقاله

شدند كه امروزه در علوم شيميايي و فيزيكي مواد معرفي  هايي خاصيتنيز بعدها براي مطالعه
مانند انديس  ديده مي شود سازي كاربرد آنهازيست شناسي و دارو فيزيك، شيمي، مختلف مانند

  .[22]، انديس شولتز PI [21,22]، انديس [20]سگد 
هاي نانو و برخي از گراف نامه پيشنه تاريخي در ارتباط با پيدايش علمدر فصل اول اين پايان

وم، انديس در فصل د. شوديه گراف آورده ميمانند فولرن و نانو ستاره و مفاهيم اوليه نظر مولكولي
لي صهاي امرجع. شودتعيين مي ݊گراف همبند از مرتبه معرفي و يك كران بالا براي  يالي- وينر

ها كه نخستين بار توسط اي گرافيشهردر فصل سوم حاصلضرب . باشندمي [5,18]ل صاين ف
-دست مييالي آن به- و انديس وينر مطالعه[17]   معرفي شدند 1978در سال  5و مكي 4گودسيل

هاي بت تعميم يافته و دندريمر محاسبه يالي درخت- آيد و با استفاده از اين مفهوم، انديس وينر
و نانو ستاره نوع اول  ૡيالي دو نوع گراف مولكولي، فولرن - در فصل چهارم، انديس وينر. شودمي

هاي فصل سوم و چهارم كارهاي جديدي طلبم. شودمحاسبه مي Mapleو  GAPتوسط نرم افزار 
  .باشد كه توسط نگارنده انجام شده استمي
  

                                                 
1 Harold Wiener 
2 Hosoya  
3 Gutman  
4 Godsil  
5 Mckay  
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  پيش نيازها: فصل اول
  

  

  

  

  :پيشينه تاريخي  -١-١

-يتاصشيميايي براي تعيين خ هايصرهاي رياضي در برخي عناز مفهوم استفادهدر سالهاي اخير 

ي ي شبكهها بيشتر به منظور مطالعهاين مفهوم. اي افزايش يافته استهاي آنها به شكل گسترده

هاي كولي در واقع يك گراف است كه راسشبكه مول. شوندسب به يك مولكول به كار گرفته ميمنت

مولكولي  هاياي اخير مطالعه شبكههدر سال. باشندهاي آن ميهاي موجود، يالها و پيوندآن اتم

مباحث مطرح در اين  ياشته و از جملهظريه گراف گسترش چشمگيري دبا استفاده از مباحث ن

- ف ها هستند كه به عنوان توصيف گرهاي ساختاري معرفي ميهاي توپولوژيكي گرازمينه، انديس

  .شوند

و مبين ها پايا گراف ييكريخت كي يك گراف عددي است كه نسبت بهانديس توپولوژي

هندسي و گرهاي ت به توصيفگر نسبهاي اين توصيفاز مزيت. باشدويژگي خاصي از آن گراف مي

 .باشدمي تربا ساختار مختلف بسيار ساده هايي آن براي شبكهت كه محاسبهكوانتمي اين اس

ترين انديس قديمي. شوندتوپولوژيكي عموما بر مبناي مفهوم فاصله در گراف تعريف مي هايانديس

نوعي  هايبراي تعيين خاصيت توسط يك شيميدان به نام هارولد وينر 1947توپولوژيكي در سال 

آلكان ها بدست  او توانست يك رابطه خطي بين اين انديس و نقطه جوش. ها تعريف شداز آلكان

 1971بر مبناي نظريه گراف در سال براي يك گراف دلخواه آورد اما تعريف دقيق اين انديس 

شيميايي و  هاياصيتي خهاي ديگري نيز بعدها براي مطالعهانديس .توسط هوسويا معرفي شد
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زيست شناسي و  فيزيك، شيمي، شدند كه امروزه در علوم مختلف مانندفيزيكي مواد معرفي 

  .ديده مي شود سازي كاربرد آنهادارو

  

 فناوري نانو 

عرصه كار با مقياس نانو اطلاق هاي پيشرفته در واژه ايست كلي كه به تمام فناوريفناوري نانو 

براي  1974توكيو در سال  استاد دانشگاه علوم 6بار توسط نوربواتانيگچي اين واژه اولين .شودمي

در سال . ، مطرح شدتوصيف ساخت مواد دقيقي كه تلورانس ابعادي آنها در حد نانو متر مي باشد

تعريفي  "آغاز دوران فناوري نانو: موتور آفرينش"در كتابي با عنوان  7دركسلركي اريك 1986

نانو سيستم ها ماشين هاي مولكولي چگونگي ساخت  "را در كتاب  و آن آورد مجدد از فناوري نانو

  .توسعه داد "و محاسبات آنها 

  

 آن ها  هايرن ها و خاصيتولآشنايي با ف

  ها رنولساختار ف

داراي پنج آلوتروپ الماس، گرافيت، نانولوله، كربن بي شكل و فولرن است، كه  كربن در طبيعت

اتم  ترين اجسام طبيعي است، هر اتم كربن با چهاردر الماس كه از سخت .باشندمي همگي جامد

در . باشدمي sp3 هاي كربن در اين ساختار، به شكلگر پيوند دارد و هيبريداسيون اتمكربن دي

يكديگر انباشته شده  اند كه بر رويهايي را ايجاد كردههاي منتظم كربني لايهضلعي گرافيت شش

هنگامي كه لايه هاي . متصل است والس به لايه زيرينق پيوندهاي ضعيف واندريه از طريو هر لا

در واقع نانولوله، گرافيتي . دهندتشكيل مي هاي كربني رايتي در هم پيچيده شوند، نانولولهگراف

                                                 
6 Norio Taniguchi   
7 Kei erik drexler  
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انواعي از فولرن ها1-1شكل  

-ول كربن كروي شناخته شده با كربننخستين مولك فولرن،. ست كه به شكل لوله در آمده باشدا

  .باشدتوپ فوتبال مي اي به شكلدر قالب كرههاي مرتب شده، 

باشد با اين تفاوت كه در ساختار اتمي موجود درگرافيت مي هايهها صفحني فولرپايه

ضلعي و گرافيت، يك سري شش هايهدر صفحموجود  ظمتهاي منضلعيها به جاي ششنرفول

و كره فولرن را  گيرندميميان در كنار هم قرار  ظم وجود دارد كه به صورت يك درتضلعي منپنج

ها در كنار هم براي شكل دادن يك ضلعيو شش هاضلعياين پنج رفتنقرارگ. دهندميتشكيل 

توان از نمي تتار گرافيها در ساخضلعيحضور پنج در حقيقت بدون. ساختار كروي ضروري است

  .دآور ساختارهاي كروي به دست تگرافي هايهصفح

براي . كننددر ساختمانشان شناسايي مي هاي موجودها را با توجه به تعداد اتملرنفو

شود كه بيانگر اتم كربن موجود در ساختار آن استفاده مي C ها از يك حرفنامگذاري فولرن

مثلاً . شودي كروي فولرن ذكر ميموجود در واحد شبكه هاي كربنتعداد اتم C بعد از حرف. هاست

 .نشان داده شده است 1-1شكل  ها درهايي از فلورننمونه .است اتم كربن 60داراي  C مولكول
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  هاكشف فولرن

كروي  دانشمندي به نام دالس براي اولين بار در مورد توانايي توليد ساختارهاي 1966سال  در

. وقت قرار نگرفت ابتدا اين پيشنهاد مورد توجه دانشمندان در. هاي كربن بحث نموداي از اتمبسته

به ساختارهاي كربني  دانشمندي به نام اوساوا در تحقيقاتش راجع 1970چهار سال بعد در سال 

كشف . فوتبال متصور شد را با ساختاري شبيه توپ C موجود در طبيعت، يك مولكول كربني

كروتو، اسمالي و كارل بر  هايسال سه دانشمند به نام در اين. درخ دا 1985اصلي فولرن در سال 

اين روش به وسيله . كردندمطالعه مي اي شكلراي توليد كلاسترهاي كربني ستارهروي فرايندي ب

ها و طي انجام يك سري از انجام اين آزمايش بعد. متمركز كردن ليزر روي يك گرافيت انجام شد

ر مواد توليد شده كشف د C هايشده، مولكول توليدهاي طيف سنجي روي محصولات آزمايش

كه با ساختار توصيف شده توسط معمار معروف، باك  اين مولكول به علت شباهتي. شدند

 1996خاطر اين كشف در سال  دانشمندان مذكور به. شد مينسترفولر داشت، به اين اسم ناميده

 .نمودند نوبل سال را دريافت جايزه

  

  هافولرن ردهايكاربو  هاخاصيت

ها توجه بسياري از انگيز اين مولكولشگفتهاي اصيتها و خفولرن يشكل زيبا و بي سابقه

 C و C ها انواعترين فولرنن و فراوانپايدارتري. دانشمندان را به خود معطوف كرده است

نوع متمركز شده ها نيز روي اين دو شده در مورد فولرن ذكر هاياصيتبنابراين بيشتر خ. هستند

  .كنيمها اشاره ميهاي فلورنخاصيت در ادامه به چند نمونه از .است

 هاكننده در نانوكامپوزيت استحكام مكانيكي؛ به عنوان تقويت .1
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حمل فشارهاي بسيار زياد را هاي بيش از حد قوي هستند و تمولكول ها از نظر مكانيكيفولرن

ساختار كروي (خود  ياتمسفر به شكل اوليه 3000حدود ي از تحمل فشار به طوري كه پس دارند

به اين ترتيب  ها استفاده شده استنانوكامپوزيتاخيراً از اين خاصيت در توليد . گردندميبر) فولرن

 زمينه كرده و به اين ترتيب تنش تسليم ه عنوان ماده پركننده وارد مادهها را بفولرن كه

  .بخشندها را بهبود ميكامپوزيت

   كاري در مقياس نانومتريبالا؛ روان سازيخاصيت روان. 2

فولرن به وسيله پيوندهاي ضعيفي كه ناشي از نيروهاي واندروالس بين آن هاست به  هايمولكول

بنابراين . رافيت استهاي گمشابه نيروهاي موجود بين لايهنيروهاي نگهدارنده  اين. چسبندهم مي

به جاي ها عنوان مثال اخيراً از فولرن به. باشدمشابه گرافيت ميها فولرن هاياصيتبرخي از خ

  .شودمينانومتري استفاده  كاري در مقياسگرافيت در كاربردهاي روان

  كاربردهاي فوتونيك حساس در برابر نور؛. 3

به كتريكي اين مواد ال هاياصيتبوده و با تغيير طول موج نور خحساس  ها در برابر نور بسيارفولرن

-بيني ميپيشاين مواد در آينده  بنابراين كاربردهاي فوتونيك زيادي براي. دكنشدت تغيير مي

  .شود

  صرهاعن ساختار توخالي؛ مكاني براي قرارگيري. 4

وان مثال با قرار به عن. ديگر پر كرد صرهايتوسط عن ها راهاي توخالي فولرنان درون مولكولتومي

از چنين  .يابدميالكتريكي آنها بهبود  هاياصيتخ هافلزي درون فولرن صرهايدادن برخي عن

در پزشكي استفاده  (MRI) هاي تصويربرداري تشديد مغناطيسيساختارهايي در توليد دستگاه

  .شودمي

  سازگاري؛ دارورسانيزيست هاياصيتخ. 5
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به اين . مورد نياز بدن را قرار دادهاي و هورمون داروها ها و ياتوان برخي آنزيمها ميدرون فولرن

ها براي فولرن در يكي از جديدترين كاربرد. وداين مواد استفاده نم توان ازترتيب در نانو پزشكي مي

. نمودندوارد بدن آن را و  ندها قرار داددرون فولرنرا ضد اين ويروس ويروس ايدز، آنزيم  مبارزه با

 كهاست علاوه بر اين كشف شده . يدوار كننده بوده استمداواي بيماري ايدز با چنين روشي ام

در مبارزه با اين  تواننددارند و مي HIV هاي بيولوژيكي با ويروسكنشها برهماحتمالاً فولرن

  .هاي ديگر كمك كنندويروس به آنزيم

  

  هاهاي آنو خاصيتها ها و نانوستارهآشنايي با دندريمر

، هاطه نظر شيمي پليمري، دندريمراز نق .هستند ي منظمساختار هاي بزرگ بادندريمرها مولكول

با يك ساختار منظم و چند ) تدر اندازه و شكل هاي يك دس(دي اسپر  هاي مونوماكرو مولكول

ها و ، شاخههسته: اندسه قسمت مهم تشكيل شدهها از اين مولكول. دهستن 3اي در بعد شاخه

   .هاي پايانيگروه

-حي شده ويژه، يكي از بهترين مثالهاي شيميايي طراا با استفاده از واكنشد دندريمرهايجا

اندازد و با دو يه جديد يك توليد جديد به راه ميهر لا. باشدها از فرايند كنترل شده تكراري مي

از اهميت . ودشمولكول نسبت به قبل دو برابر مي هاي واكنش تقريبا وزنابر كردن تعداد مكانبر

  .ها اشاره كردپذيري  آنتوان به كنترل دقيق واكنشمي هاولاين مولك

ها به دليل سطح نانوستاره. هاي دندريمر هستنداي از مولكولهاي دندريمر نمونهستارهنانو

كه توجه به آنها در حال هستند  هايياين ذرات از نمونه. دار خود به اين نام مشهورندتيز و گوشه

و )  LANP(فوتونيك هاي نانواي توسط كارشناسان در آزمايشگاهفزايندهه طور و ب افزايش است

در آزمايشگاه دانشگاه هاي نوري جديد يكي از تحقيق. گيرندها مورد بررسي قرار ميساير آزمايشگاه
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توانند مانند حسگرهاي بسيار قوي ها ميدهد ذرات ريز طلا موسوم به نانوستارهريس نشان مي

  .عمل كنند

به بررسي  هاي مطالعاتي است كه به سرعت در حال رشد است كهتونيك يكي از زمينهفونانو

- هاي نوري با استفاده از ساختارهاي طراحي شده بسيار كوچك ميهاي توليد و دستكاريروش

. ها هستندهاي ذرات فوتونيك مانند نانو ميلهها داراي برخي از بهترين خاصيتنانوستاره .پردازد

رزان قابل هاي نسبتا اكنند كه به آساني با آشكارسازي قوي ايجاد ميهايها طيفمولكولاين 

يا امضاي ها، اثر طيفي و دهد هر زايده روي نانوستارهها نشان ميتحقيق. شناسايي هستند

بعدي يك نانوستاره استفاده شود و  گيري سهتواند براي تشخيص جهتمخصوصي دارد كه مي

زياد آنها نسبت به  حساسيت. ه وجود آوردهاي مولكولي سه بعدي بيد براي حسگرهاي جداحتمال

  . هاي مولكولي استفيت و مزيت بسيار جالب براي حسگريك محيط دي الكتريك موضعي، يك كي

  

  اوليه هايها و مفهومريفتع -٢-١

  تعريف .2-1- 1
كه شامل  ܧ  )احتمالا تهي(و يك مجموعه ܸ تهي ي نايك مجموعه يك گراف عبارتست از 

ي راس و عضوهاي مجموعه ܸي عضوهاي مجموعه. باشد ܸي هاي دو عضوي مجموعهزيرمجموعه

ܩ يك گراف  را به صورت. يال گراف ناميده مي شوند ܧ ൌ ሺܸ, نشان  ܩيا به صورت خلاصه با  ሻܧ

  .دهيممي

 تعريف .2-2- 1

݁از يال  مقصود ൌ ሼݑ, ,ݑاتصال دو راس  ܩدر گراف  ሽݒ باشد و به صورت ساده از اين گراف مي ݒ

݁ ൌ ,ݑهاي در اين حالت گوئيم راسشود نوشته مي ݒݑ گراف را مرتبه  هايتعداد راس. مجاورند ݒ
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را مجاور  ܩ از گراف  ଶ݁و ଵ݁دو يال  همچنين .نامند را اندازه گرافآن  يهاگراف و تعداد يال

  .راس مشترك داشته باشندگويند اگر يك 

 ف تعري .2-3- 1

݁ازاي هر يال ه ب ܩاگر در گراف  ൌ ሼݑ, شود يا برعكس، ميوصل  ݒبه  ݑمهم باشد كه راس  ሽݒ

  . جهت دار ناميده مي شودغير ܩصورت گراف  شود در غير ايندار ناميده ميآن گراف جهت

  تعريف .2-4- 1
  .باشد هاي ابتدا و انتها يكي، يالي از گراف است كه راساز يك طوقه مقصود 

  تعريف .2-5- 1
يك گراف ش از يك يال وجود نداشته باشد، بي آن گرافي كه داراي طوقه نباشد و بين هيچ دو راس

  .شودساده ناميده مي

  تعريف .2-6- 1
 ሻݒሺ݃݁݀ با نامند ومجاورند را درجه اين راس مي ݒكه با راس  هاييدر يك گراف تعداد راس

  . دهندنمايش مي

  تعريف .2-7- 1
است  ܩهاي مجموعه راس ݒاز  ሻݒሺܰ  ، همسايگيباشد ܩيك راس  ݒيك گراف و  ܩ  فرض كنيد

ሻݒሺܰ همسايگي بسته. ندمجاور ݒكه با   ሼݒሽ  ܰبا را  ݒازሾݒሿ دهيمنشان مي.  

  تعريف .2-8- 1
اگر درجه هر  .شوده ميددرجه برابر باشند گراف منتظم نامي آن داراي هايسي راگرافي كه همه

  .نامندمنتظم - ݇باشد آنرا  ݇راس برابر 
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  تعريف .2-9- 1
,ଵݒبه صورت ها ساي از رادنباله ܩاز يك مسير در گراف مقصود  ,ଶݒ … . , ازاي هر ه كه باست  ݒ

1  ݅  ݇ ، ሼݒ, ݇طول اين مسير را  .هاي متمايز از گراف باشنديال ାଵሽݒ െ - در نظر مي  1

اگر . كوتاهترين مسير بين دو راس از يك گراف مسيري است كه داراي كمترين طول باشد .گيريم

مسيري را كه داراي . شودنهايت تعريف مينگاه فاصله بين دو راس بيبين دو راس نباشد آمسيري 

  .هاي آن مسير استطول يك مسير ساده تعداد يال .هاي تكراري نباشد، ساده نامندراس

,ݑሺ݀ها را با ، فاصله آنܩاز گراف  ݒو  ݑراس  ازاي هر دوه ب  ، طول قطر گراف. دهيمنشان مي ሻݒ

  .دهيمنشان مي ሻܩሺ݉ܽ݅݀يا  ሻܩሺ݀كه با  است ܩبزرگترين مسير در گراف 

  تعريف .2-10- 1
  .هاي ابتدا و انتهاي آن يكي است، يك مسير ساده است كه راسيك دور

  تعريف .2-11- 1
يك گراف همبند نامند و در  حداقل يك مسير وجود داشته باشد،كه بين هر دو راس آن  را گرافي

  .نامندير اينصورت گراف را غير همبند ميغ

  تعريف .2-12- 1
 ستهاسو ساير را ݑبين  بيشترين فاصله ݑدوري از مركز باشد،  ܩگراف  يك راس دلخواه ݑاگر 

ها را شعاع گراف دوري از مركز در بين تمام راس اركمترين مقد. دهيمنشان مي ሻݑሺ݁كه آن را با 

  .راس مركزي گراف راسي است كه دوري از مركز آن برابر شعاع گراف باشد. گويند

  تعريف .2-13- 1
 ݑاز ها است كه فاصله آن ܩي از گراف هايسي را، مجموعهܩاز گراف  ݑراس  يام فاصله– ݅لايه 

  .باشدمي ݅برابر 
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هاي يكريختگراف 2- 1شكل   

  تعريف .2-14- 1
و  ሻܩሺܸهاي آن به ترتيب متعلق به ها و يالس، گرافي است كه همه راܩيك زيرگراف از گراف 

  .است ሻܩሺܧ

  تعريف .2-15- 1
:݂چون  يك تناظر يك به يك Ԣܩبه گراف ساده  ܩيكريختي از گراف ساده يك  ܸሺܩሻ ՜ ܸሺܩᇱሻ 

ݒݑاست بطوريكه  א ሻݒሻ݂ሺݑሺ݂اگر  اگر و تنها ሻܩሺܧ א      هاي شكلل گرافبراي مثا. ᇱሻܩሺܧ

  .يكريختند 2- 1

  

  

  

 

:݂توسط نگاشت  يتناظر دوسوي ܸሺܩሻ ՜ ܸሺܩሻሖ چنين است   

݂ሺݓሻ ൌ ܽ , ݂ሺݔሻ ൌ ݀ , ݂ሺݕሻ ൌ ܾ , ݂ሺݖሻ ൌ ܿ 

 

  تعريف .2-16- 1
ܩ فرض كنيد ൌ ሺܸ,  ሻܩሺܣكه با نماد  ܩماتريس مجاورت گراف باشد،  ݊گرافي از مرتبه  ሻܧ

݊نشان مي دهيم ماتريسي  ൈ  ݅س برابر يك است اگر دو را ܣاست كه درايه  ܣهاي با درايه ݊

تريس مجاورت يك ماتريس متقارن بنابراين ما. ند و در غير اين صورت صفر استمجاور باش ݆ و

  .باشدمي



   

 

 تعداد 

يك ف 

  .يم

 ܸ و  

گراف  

 هايس

شكل  

همچنين اگر

  . شود

گراف، كاملف 

دهينشان مي 

 ܷي  مجزا

.باشد ܸوعه 

به تمام راس ܸ

.هيمدان مي

 ل 

 ହܭ

ه. نامند مي ي

گراف ظاهرير

يك گراف. يم

ܭراس را با

 دو مجموعه

در مجمو راس

ܸهاي و راس

نشا ,௦ܭرا با 

  
و بخشي و كامل

هي گراف متنا

  .ي گويند

قيقاً در يك زي

دهينشان مي 

ر ݊ف كامل با 

  .ت

هاي آن را به

و يك ر ܷعه

و ܸهاي راس

ر باشد گراف ݏ

12 

 از گراف هاي دو

گراف دو بخشي

متناهي باشد،

ف را نامتناهي

كه هر يال دق

, ܥب با ܲ

گرافيك  .رند

مل دور نيست

هسجموعه را

در مجموع س

به تمام ر ܷي

ݏاندازه داراي

نمونه اي 1-3

 گ

هاي آن ميال

هي باشد، گراف

ك ستهارگراف

را به ترتيب ݊ل

دو مجاوره ب و

است كه شام

 اگر بتوان مج

داراي يك راس

هايت كه راس

د ܸو  ݎندازه

شكل

  ف
ها و يسداد را

نامتناهي هر دو

  ف
 ليستي از زير

  ف
ك دور به طول

هاي آن داس

  ف
 گراف همبند

  ف
بخشي نامند

 كه هر يال د

استگرافي ، 

داراي اند ܷ گر

 

   

 

  
 ଷ,ଷܭ

تعريف .2-17
في را كه تعد

ها هها و يالس

تعريف .2-18
ز يك گراف،

تعريف .2-19
ك مسير و يك

ده است كه را

تعريف .2-20
يكدرخت ك 

تعريف .2-21
ب را دو ܩف 

افراز نمود ان

 بخشي كامل،

اگ. وصل شود

 .را ببينيد 3

1 -
گرا

سرا

1 -
افرا

1 -
يك

ساد

1 -
يك

1 -
گرا

چنا

دو

و ܷ

1 -
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 گراف ريشه دار 4-1شكل

݊داراي  ܷتنها داراي يك راس و   ܸكه  در حالتي  െ گراف  ،ଵ,ିଵܭ راس باشد، يعني گراف 1

درختي  ،ستاره در حقيقت. دهندنشان مي ܵو با  دنامنراسي مي ݊يك ستاره دوبخشي كامل را 

  .هاي ديگر مجاور استراسبا همه از آن  يك راساست كه 

  تعريف .2-22- 1
 .باشدشده متمايز  هاساز آن با برچسبي ويژه از ساير را دار نامند هرگاه يك راسگراف را ريشه يك

  ).4- 1شكل ( نداين راس را ريشه گراف نام

  

    

  

  

  تعريف .2-23- 1
بيشترين فاصله از هر راس را ريشه دار درخت  در. دار است، درخت ريشهدارمعروفترين گراف ريشه

دار گر در درخت ريشها. نامندن سطح درخت را ارتفاع آن درخت بالاتري. سطح آن راس گويند

دار اگر در يك درخت ريشه همچنين .نامندها برابر باشد آن را درخت دندريمر سدرجه همه را

  .تعميم يافته گويند ترا درخت بِ هاي هم سطح برابر باشد آنسدرجه همه را

  تعريف .2-24- 1
، يك راس آن ܩ دهيم گرافي است كه هر يال گرافنشان مي ሻܩሺܮكه با  ܩگراف خطي گراف 

شكل ( مجاور باشند ܩهاي متناظر در گراف شوند اگر يالدو راس اين گراف به هم متصل مي. باشد

1 -5.(  

  



 

 

ي را ف

شود، ي

عريف 

ود به 

ر  بهت

  .شد

گرافباشد،  ݊ 

݅ ൌ حاصل مي

تعهيم، چنين 

شول فرض مي

براي درك. د

اف دوري باشد

راف از مرتبه

ൌ 1,2, … , ݊

  .دهند مي

دهنشان مي ܩ

݅ ൌ معادل )1

شودفرض مي 

  

 ܩ

گرايك  ܩگر

يك گر ܪو 

بازاي  ܩاف

نشان ሻܩሺܪ

ܪܩكه با  ܪ

1,2, … , |ܸሺܩ

معادل ܩف

 

14 

گراف خطي 5

ت اگر و تنها اگ

دارشههاي ري

و ريشه گرا ܪ

نامند و با ܩ

ܪدار ف ريشه

|ሻܩ( ܩگراف

ام گراف ݅هاي

 

-1شكل

يكريخت است

هاي از گرافه

ܪام گراف  ݅س

توسط دنباله

و گراف ܩراف

ام گ ݅ هايس

هبا راس  ܪ

.توجه كنيد 6

 ሻܩሺܮ

  ه
ف خطي خود ي

  ف
ܩ ൌ ሼ دنباله

ض كردن راس

ܪاي گراف ه

اي گرب ريشه

با راس ܪ گراف

|ܸሺ نسخه از

6-1  ه شكل

  

  

  

قضيه .2-25
رافبا گ ܩ ف

تعريف .2-26
…,ଵܩ  , ሽܩ

از معادل فرض 

صلضرب ريشه

حاصلضرب

ريشه گ :شود

|ሻܩሺ ن ديگر

به هاي بالاريف

  

 

   

1 -
گرا

1 -
اگر

كه

حاص

مي

بيان

تعر
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ܵሺ ଵܲ, ,ଷܥ ,ଷܥ ,ଷܥ ,ଷܥ  ଷሻܥ

 حاصلضرب ريشه اي گراف ها 6-1شكل

  

   

  ها اهميت آنكي و يهاي توپولوژانديس -٣-١

  تعريف انديس توپولوژيكي  

 باشند كه براي مطالعه ه به يك مولكول ميهاي توپولوژيكي اعدادي حقيقي نسبت داده شدانديس

ها را مورد بررسي قرار اند و ساختارهاي آن مولكول ي شدهگرافهاي مولكولي در شيمي معرف

تعريف ...) ها و ها، فاصله يالسرا فاصله(رهاي گراف ها بر حسب پارامتاين انديس. دهند مي

  .باشندها پايا ميشوند و نسبت به يكريختي گراف مي

  هاي توپولوژيكي اهميت انديس

حال اگر نمودار  .يابد با افزايش جرم مولكولي يك مولكول نقطه ذوب يا جوش آن نيز افزايش مي

سم شود، اين نمودار به هيچ ر) نقطه ذوب مانند(آن  هايخاصيتتغييرات جرم مولكولي بر حسب 

 چنانچه. توان ساختار آن را تعريف كرد وجه خطي نيست؛ لذا با داشتن يك خاصيت مولكول نمي

ماتريس  مانند(ماتريسي  يك نمايشاسكلت كربني مولكول، يك گراف فرض شود و به آن 

كه  رسيممييك سري محاسبات روي اين ماتريس به عددي  انجام داده شود، بانسبت ) مجاورت


