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سپاس

بخشید. من به را اندیشیدن و آموختن انͽیزه�ی و فرصت که پروردگاری سپاس و حمد هزاران

از لذا کنم. قدردانͬ و تشͺر نمودند، یاری مرا رساله این انجام در که کسانͬ تمامͬ از مͬ�دانم لازم خود بر

و راهنمایͬ�ها از تحقیق اجرای مراحل تمامͬ در که ایرانمنش علͬ دکتر آقای جناب محترم راهنمای استاد

همواره که عزیزم همسر از دارم. را سپاسͽذاری و تشͺر کمال بودم بهره�مند ایشان خردمندانه حمایت�های

که ایرانمنش دکتر آقای جناب و میمنͬ دکتر آقای جناب از سپاسͽذارم. بͬ�نهایت است همراهم و مشوق

تحقیقات علوم وزارت و مدرس تربیت دانشͽاه از متشͺرم. بسیار گرفتند عهده به را رساله این داوری زحمت

از و دارم را تشͺر کمال آوردند فراهم برایم را تحقیقاتͬ مدت کوتاه دوره از استفاده فرصت که فناوری و

متشͺرم. بودند راه این پیمودن در من رسان یاری که عزیزانͬ و دوستان تمامͬ



چͺیده

،ͷفیزی شیمͬ- زیستͬ، علوم در هستند گراف در فاصله پایه بر که ͬͺتوپولوژی شاخص�های مطالعه

بمنظور را وینر شاخص وینر، هارلد که زمانͬ شد، شروع ١٩۴٧ سال از QSPR و QSAR مطالعات و

تحقیقات کنون تا برد. بͺار آنها مولͺولͬ گراف ساختار و آلͺن�ها ͷفیزی شیمͬ خواص بین روابط اثبات

نظریه در آنها محاسبه الͽوریتم�های و روش�ها و ͬͺتوپولوژی شاخص�های ریاضͬ خواص روی بر گسترده�ای

محاسبه تا باعثشده تͺنولوژي نانو زمینه در اخیر پيشرفت�های است. صورتگرفته ریاضͬ-شیمͬ و گراف�ها

مورد بسیار مخروط�ها نانو و فولرن�ها و نانولوله�ها مانند مطرح مولͺولͬ گراف�هاي ͬͺتوپولوژي شاخص�هاي

گراف در فاصله پایه بر که ͬͺتوپولوژی شاخص�های محاسبه برای الͽوریتمͬ رساله، این در گیرد. قرار توجه

شاخص وینر، معͺوس شاخص وینر، شاخص محاسبه برای را الͽوریتم مͬ�دهیم. ارائه مͬ�شوند تعریف

بͺار C۱۰n فولرن�های خانواده رأسͬ ایوان پادماکار شاخص و سͽد شاخص همبندی، شاخص یالͬ، وینر

شاخص محاسبه برای برنامه�ای و گراف در فاصله�ها یافتن برای GAP زبان به برنامه�ای همچنین مͬ�بریم.

فرمول�های آوردن بدست در را پارامتری دو و پارامتری ͷت درونیابͬ روش�های است. شده داده نمایش دتور

خانواده برای و مͬ�کنیم تشریح ساده همبند گراف�های از خانواده ͷی برای ͬͺتوپولوژی شاخص�های صریح

شششاخص�های صریح فرمول�های CNCk[n]مخروط�های نانو Rhو دوری فنلن�های ،C۱۲k+۴ فولرن�های

گراف�ها کرونای و جمع عمل دو تحت یالͬ وینر شاخص پایان در مͬ�آوریم. بدست را مذکور ͬͺتوپولوژی

ضربͬ- شاخص و هراری جمعͬ-وزنͬ شاخص جدید، ͬͺتوپولوژی شاخص دو و گرفته قرار بررسͬ مورد

بررسͬ مورد گراف�ها متقارن تفاضل و فصلͬ ترکیب ترکیب، جمع، اعمال تحت و شده معرفͬ هراری وزنͬ

مستخرج [٨٢ ،۴٧ ،۴۶ ،۴۵ ،۴۴ ،۴٣ ،۴٢ ،۴١ ،۴٠ ،٣٩ ،٣٨ ،۶ ،۵ ،۴ ،٣ ،٢ ،١] مقالات مͬ�دهیم. قرار

هستند. رساله این از

درونیابͬ. روش فضایͬ، پیچیدگͬ زمانͬ، پیچیدگͬ الͽوریتم، ،ͬͺتوپولوژی شاخص کلیدی: کلمات
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١ فصل

مقدمات و تعاریف

تعاریف و مفاهیم برخͬ با آشنایͬ ١.١

مͬ�دهیم. ارائه است نیاز مورد رساله این مطالعه در که را گراف نظریه به مقدماتمربوط تعاریفو فصل این در

مͬ�پردازیم. ͬͺتوپولوژی شاخص�های برخͬ معرفͬ به همچنین

به Gرئوس مجموعه از پوشاست و ͷی به ͷی نͽاشتͬ H و G گراف�های از یͷیͺریختͬ .١.١.١ تعریف

f(v) و f(u) آنͽاه باشند مجاور v و u رأس دو هرگاه طوریͺه f : V (G) → V (H) ،H رئوس مجموعه

بین یͺریختͬ باشد. داشته وجود آنها بین یͺریختͬ ͷی هرگاه یͺریختگویند را گراف دو باشند. مجاور نیز

گویند. خودریختͬ یا اتومورفیسم را گراف ͷی رئوس مجموعه

پایا گراف�ها یͺریختͬ تحت که گویند گراف به مربوط خاصیت�های به گرافͬ ثابت�های .٢.١.١ تعریف

ͷی یا مجموعه ͷی مͬ�تواند گرافͬ ثابت نیستند. رئوس برچسب�گذاری به وابسته گرافͬ ثابت�های هستند.

باشد. چندجمله�ای ͷی یا و ماتریس

دو است ممͺن مͬ�شود. گفته ͬͺشاخصتوپولوژی باشد حقیقͬ عدد ͷی که گرافͬ ثابت به تعریف٣.١.١.

یͺریخت غیر گراف دو مثال عنوان به نباشند. یͺریخت ولͬ باشند یͺسان ͬͺتوپولوژی شاخص دارای گراف

هستند. ٢۴۶ یͺسان وینر شاخص دارای ١.١ شͺل در

شͺل به یال�ها از مجموعه�ای از است عبارت G در گشت ͷی بͽیرید. نظر در را G گراف .۴.١.١ تعریف

که را گشت ͷی مͬ�دهند. نشان نیز v۰ → v۱ . . . → vm صورت به را گشت ͷی .v۰v۱, . . . , vm−۱vm

١



برابر وینر شاخص با یͺریخت غیر گراف�های :١.١ شͺل

استثنای به (احتمالا˟ باشند مجزا گشت ͷی رئوس اگر حال نامند. مͬ گذر ͷی باشند مجزا آن یالهای تمام

گویند. مدار یا دور را باشد ͬͺی آن انتهای و ابتدا رئوس که مسیری گویند. مسیر را آن (v۰ = vm

باشد. داشته وجود مسیری آن رأس دو هر بین هرگاه گویند همبند را Gگراف .۵.١.١ تعریف

هم به یال ͷی از بیش با رأس اگردو نامیم. مͬ طوقه ͷی را خودش به رأس ͷی از یال هر .۶.١.١ تعریف

گویند. چندگانه یال�های را یال�ها این آنͽاه شوند، مرتبط

مسیر کوتاهترین طول مͬ�شود. گفته مسیر آن طول مسیر، ͷی در موجود یال�های تعداد به .٧.١.١ تعریف

مͬ�دهند. نشان d(i, j) نماد با و گویند آنها بین فاصله را j و iرأس دو بین

مجموعه مͬ�شود. داده نمایش δ(v) نماد با و گویند v درجه را v رأس مجاور رئوس تعداد .٨.١.١ تعریف

مͬ�دهند. نشان N(v) با را v مجاور رئوس

گراف قطر مͬ�شود. گرافنامیده قطر همبند، گراف ͷی در رئوس زوج بین فاصله بیشترین .٩.١.١ تعریف

مͬ�دهند. نشان diam(G) نماد با را G

داده نشان ε(v) نماد با و گویند v مرکز از خروج را v از رأس دورترین و v رأس بین فاصله .١٠.١.١ تعریف

دیͽر عبارتͬ به مͬ�شود.

ε(v) = max {d(v, u)|u ∈ V (G) }

گویند. وزندار گراف شود داده نسبت وزنͬ یا عدد آن یال هر به که گرافͬ .١١.١.١ تعریف

گویند. جهتدار گراف باشد، شده جهتͽذاری آن یال�های که گرافͬ .١٢.١.١ تعریف

٢



مͬ�نامند. ساده گراف را چندگانه یال�های و طوقه جهت، وزن، بدون گراف .١٣.١.١ تعریف

درختگویند. را دور بدون و ساده همبند گراف .١۴.١.١ تعریف

نمایشͽر رأس هر که باشند مͬ گراف شͺل به شیمیایͬ ترکیب�های و مولͺلول�ها از بسیاری تعریف١.١.١۵.

گراف رأس�های بین موجود یال�های با متناظر اتم�ها بین کوالانسͬ پیوند همچنین و است مولͺول از اتم ͷی

مولͺولͬ گراف ͷی شود. مͬ نامیده مولͺولͬ گراف شیمیایͬ، ترکیبات از آمده بدست گراف این باشد. مͬ

سر آنها با بیشتر که مولͺولͬ گراف�های باشد. گراف ͷی کلͬ حالت در یا و درخت ͷی مسیر، ͷی تواند مͬ

مͬ�باشد. ۴ حداکثر آنها رئوس درجه لذا هستند هیدروکربن�ها داریم کار و

آن رئوس مجموعه که است گرافͬ L(G) ،G گرافخطͬ باشد. گراف ͷی G کنید فرض .١۶.١.١ تعریف

ͷی دارای آنها متناظر یال�های هرگاه مجاورند هم با رأس دو و است E(G) ،G یال�های مجموعه با متناظر

باشند. مشترک انتهایͬ رأس

ͬͺتوپولوژی شاخص�های برخͬ معرفͬ ٢.١

اصولا˟ که شیمͬ در ریاضیات بدیع کاربردهای به مربوط تحقیقات گستره�ی از است عبارت ریاضͬ-شیمͬ

و مولͺولͬ گراف�های ریاضͬ-شیمͬ در اصلͬ مدل�های دارد. سروکار شیمیایͬ پدیده�های ریاضͬ مدل�های با

شیمیایͬ گراف نظریه -١ شامل ریاضͬ-شیمͬ در تحقیق اصلͬ زمینه�های مͬ�باشند. ͬͺتوپولوژی شاخص�های

که گروه�ها نظریه�ی شیمͬ جنبه�های -٢ و مͬ�پردازد ͬͺتوپولوژی شاخص�های و ایزومرها ریاضͬ مطالعه به که

در اینͺه بر علاوه ͬͺتوپولوژی شاخص�های مͬ�دهد. قرار مطالعه مورد را شیمͬ در گروه�ها نظریه کاربردهای

مورد بسیار گراف نظریه در بویژه ریاضͬ علوم در دارند فراوانͬ کاربرد�های بیولوژی و شیمͬ مانند علومͬ

شاخص ،ͬͺتوپولوژی شاخص�های میان در گرفته�اند. قرار مطالعه مورد گسترده�ای صورت به و هستند توجه

است. ͬͺشاخصتوپولوژی مهمترین و پرکاربردترین که گفت مͬ�توان و است برخوردار ویژه�ای جایͽاه از وینر

بمنظور را شاخص این وینر شد. معرفͬ [٨۴] وینر هارلد نام به شیمیدانͬ توسط ١٩۴٧ سال در شاخص این

گراف وینر شاخص برد. بͺار آنها مولͺولͬ گراف ساختار و آلͺن�ها ͷشیمͬ-فیزی خواص بین روابط اثبات

مͬ�شود: تعریف زیر صورت به G ساده و همبند

W (G) =
∑

{u,v}∈(V (G)
۲ )

d(u, v) ,

٣



برایخانواده�های شاخصوینر روش�هایمحاسبه اینشاخصو رویخواصریاضͬ بر مطالعاتزیادی کنون تا

،٢۴ ،٢٢ ،١۵] مراجع به مͬ�توان جمله آن از که دارد ادامه همچنان و گرفته صورت گراف�ها مختلف

مͬ�شود، تعریف رئوس خواص حسب بر ͬͺتوپولوژی شاخص ͷی که زمانͬ کرد. اشاره [٨۶ ،٨٧ ،۶۴

این جمله از وینر شاخص مͬ�شود. معرفͬ گراف یال�های حسب بر مشابه بطور دیͽری ͬͺتوپولوژی شاخص

بین فاصله برای دیͽری تعاریف همچنین گردید. معرفͬ [۴٨] در وینر شاخص یالͬ نسخه و شاخص�هاست

دو این بین فاصله باشند. G گراف از یال دو g = u۲v۲ و f = u۱v۱ کنید فرض است. شده ارائه یال�ها

داده نمایش de(f, g) نماد با و مͬ�شود تعریف G خطͬ گراف در متناظرشان رئوس بین فاصله صورت به یال

داریم: تعریف این معادل مͬ�شود.

de(f, g) = min{d(u۱, u۲), d(u۱, v۲), d(v۱, u۲), d(v۱, v۲)}+۱

: [۴٨] مͬ�شود تعریف زیر صورت We(G)به ، Gگراف یالͬ شاخصوینر

We(G) =
∑

{f,g}∈(E(G)
۲ )

de(f, g) ,

،G خطͬ گراف وینر شاخص با است معادل Gگراف یالͬ وینر شاخص بنابراین

We(G) = W (L(G))

.[١٨] آورد بدست را آن خطͬ گراف و درخت ͷی وینر شاخص بین رابطه باکل١ͬ ،١٩٨١ سال در

صورت این در باشد. رأس n با درختͬ T کنید فرض .١.٢.١ گزاره

W (L(T )) = W (T )−
(
n

۲
)
.

شاخص کنید. رجوع [٩١ ،٨۶] شاخصبه این محاسبه و یالͬ شاخصوینر به راجع بیشتر اطلاعات برای

که تفاوت این با مͬ�شود تعریف وینر شاخص مشابه که است دیͽری ͬͺتوپولوژی شاخص وینر، معͺوس

گراف ͷیG اگر دیͽر، عبارتͬ به مͬ�شود. گرفته نظر در رئوس زوج فاصله و گراف قطر بین اختلاف مجموع

با است برابر RW (G) ،G وینر شاخصمعͺوس آنͽاه باشد، ساده همبند

RW (G) =
∑

{u,v}∈(V (G)
۲ )

diam(G)− d(u, v) =

(
|V (G)|
۲

)
diam(G)−W (G)

١Buckley

۴



آمده بدست نتایج برخͬ از اطلاع برای شد[١۴]. معرفͬ همͺارانش و بالابان٢ توسط وینر معͺوس شاخص

واقع در که دیͽری ͬͺتوپولوژی شاخص�های .[۶٨ ،٢۶ ،١٩] به کنید رجوع وینر معͺوس شاخص مورد در

علاوه است. گرفته صورت آنها روی زیادی مطالعات و شده�اند معرفͬ هستند وینر شاخص یافته شͺل تغییر

٣ͷراندی میلان شاخص�هاست. این جمله از نیز وینر ابر شاخص وینر، معͺوس و یالͬ وینر شاخص دو بر

مͬ�شود: تعریف زیر صورت به وینر ابر شاخص .[٧۴] داد تعمیم وینر شاخصابر به را وینر شاخص

WW (G) =
۱
۲

∑
{u,v}⊆V (G)

(
d(u, v)۲ + d(u, v)

)
=
۱
۲

∑
{u,v}⊆V (G)

d(u, v)۲ +
۱
۲W (G)

محاسبه بمنظور الͽوریتم�هایͬ و روش�ها است. مطالعاتگسترده�ایصورتگرفته نیز وینر شاخصابر روی بر

نسخه همچنین .[۵٧ ،۶۵ ،٢٠] است شده ارائه ترکیبͬ گراف�های و مولͺولͬ گراف�های برای شاخص این

و S(G)، [٧٧] شاخصشولتز ،G همبند و ساده گراف برای است. شده معرفͬ [۵٢] در شاخص این یالͬ

مͬ�شوند: تعریف زیر صورت MS(G)به ،[۶١] یافته بهبود شولتز

S(G) =
∑

{u,v}⊆V (G)

(δ(u) + δ(v)) d(u, v)

،

MS(G) =
∑

{u,v}⊆V (G)

δ(u)δ(v)d(u, v)

ریاضیش خواص بدلیل که مͬ�باشد فاصله پایه بر ͬͺتوپولوژی شاخص�های جمله از نیز سͽد شاخص

اولین سͽد شاخص است. برخوردار خاصͬ اهمیت از درختان) برای وینر شاخص با بودنش یͺسان (مانند

ͷی e = uv و ساده همبند گراف ͷی G کنید فرض .[٣٠] شد معرفͬ ١٩٩۴ سال در گوتمن۴ توسط بار

این اندازه هستند. v از نزدیͺتر u رأس به که بͽیرید نظر در G از رئوسͬ مجموعه را Nu(e) باشد. آن یال

مͬ�شود: تعریف زیر صورت به ،Sz(G) ،G شاخصسͽد مͬ�شود. داده نمایش nu(e) نماد با مجموعه

Sz(G) =
∑

uv∈E(G)

nu(e)nv(e)

برای کلͬ، حالت در .[٢۵] است درختان برای وینر شاخص با بودنش یͺسان شاخصسͽد ویژگͬ مهمترین

.Sz(G) ≥ W (G) داریم G همبند گراف ͷی

شاخص است. پادماکار-ایوان شاخص مͬ�شود تعریف شاخصسͽد مشابه که دیͽری ͬͺتوپولوژی شاخص
٢A.T. Balaban
٣M. Randic
۴I. Gutman

۵



[۵۴]: مͬ�شود تعریف زیر صورت به ،PI(G) ،Gگراف پادماکار-ایوان

PI(G) =
∑

uv∈E(G)

mu(e) +mv(e)

مطالعات در شاخص این کاربردهای هستند. v از نزدیͺتر u به که است G یال�های تعداد برابر mu(e) که

قرار توجه مورد نیز شاخص این رأسͬ نسخه کرد. مشاهده [۵۵] مرجع در مͬ�توان را ۵ QSPR/QSAR

مͬ�شود: تعریف زیر صورت به PIv رأسͬ، پادماکار-ایوان شاخص شد. معرفͬ [٩۵] مرجع در و گرفت

PIv(G) =
∑

uv∈E(G)

nu(e) + nv(e).

مثال عنوان به است. گرفته قرار توجه مورد مولͺولͬ گراف�های برای PI شاخص محاسبه مراجع برخͬ در

و گراف نظریه در هم که است ͬͺتوپولوژی شاخص دیͽر شاخصهمبندی، کرد. اشاره [٩۴ ،٩۶] به مͬ�توان

گراف شاخصهمبندی دارد. فراوانͬ کاربردهای و است گرفته قرار مطالعه مورد بسیار طبیعͬ علوم در هم

مͬ�شود: تعریف زیر صورت به G ساده همبند

ξ(G) =
∑

v∈V (G)

δ(v)ε(v).

قرار بررسͬ مورد [٩٧ ،٣۶ ،٧١] در آن ریاضͬ خواص برخͬ و [٧٨ ،٧۶] در شاخص این کاربردهای برخͬ

این ،[٨] در مثال عنوان به که شده محاسبه مولͺولͬ گراف�های برخͬ برای همبندی شاخص است. گرفته

شده معرفͬ [٨٨] در شاخصهمبندی یالͬ نسخه است. شده محاسبه TUC۴C۸(R) نانولوله برای شاخص

است. شده بررسͬ آن ریاضͬ خواص برخͬ و

۵Quantitative structure-properties (activity) relationship

۶



٢ فصل

شاخص�های محاسبه برای الͽوریتمͬ
ͬͺتوپولوژی

مقدمه ١.٢

را الͽوریتمͬ همچنین مͬ�پردازیم. وینر شاخص محاسبه برای شده ارائه الͽوریتم چند معرفͬ به فصل این در

شده، داده الͽوریتم اساس بر مͬ�دهیم. ارائه هستند فاصله پایه بر که ͬͺتوپولوژی شاخص�های محاسبه برای

ارائه فاصله پایه بر ͬͺتوپولوژی شاخص�های و گراف رئوس بین فاصله محاسبه برای GAP زبان به برنامه�ای

در مͬ�کنیم. محاسبه را C۱۰n فولرن�های خانواده ͬͺتوپولوژی شاخص�های برنامه، این از استفاده با و مͬ�دهیم

ارائه دتور شاخص محاسبه و گراف رئوس زوج بین مسیرهای کلیه یافتن برای GAP زبان به برنامه�ای پایان،

مͬ�دهیم.

الͽوریتم ٢.٢

برای معین و دقیق دستورات از متناهͬ ای مجموعه الͽوریتم ͷی مͬ�باشد. الͽوریتم کامپیوتر، علم هسته�ی

است ریاضͬ و کامپیوتر علوم از شاخه�ای محاسبات پیچیدگͬ نظریه�ی مͬ�باشد. مسأله ͷی حل یا محاسبه

این مͬ�پردازد. الͽوریتمͬ) صورت به� دقیق�تر عبارت (به رایانه وسیله�ی به مسائل حل دشواری بررسͬ به که

عمومͬ�ترین دارد. سروکار مسأله ͷی حل برای نیاز مورد منابع با که است محاسبات نظریه�ی از بخشͬ نظریه

مͬ�باشند. است) نیاز مورد حافظه (چقدر فضا و است) لازم مساله کردن حل برای زمان (چقدر زمان منابع،

از تابعͬ عنوان به مساله ͷی از نمونه ͷی حل برای نیاز مورد گام�های تعداد مسأله ͷی زمانͬ پیچیدگͬ

اجرای زمان مͬ�باشد. الͽوریتم کارآمدترین بوسیله مͬ�شود) بیان بیت�ها تعداد بوسیله (معمولا ورودی اندازه�ی



اجرا زمان است. ورودی پردازش برای نیاز مورد زمان و ورودی اندازه بزرگͬ بین رابطه بصورت برنامه�ها

که الͽوریتم ͷی انجام مراحل تعداد مͬ�باشد. مسئله ͷی حل برای الͽوریتم چند مقایسه ملاک�های از ͬͺی

ͷی زمانͬ پیچیدگͬ دادن نشان برای مͬ�شود. نامیده الͽوریتم زمانͬ پیچیدگͬ است مسأله ی اندازه حسب بر

با عبارات از و مͬ�شود گرفته نظر در عبارت بزرگترین تنها آن در که مͬ�شود استفاده بزرگ O نماد از الͽوریتم

ͷی زمانͬ پیچیدگͬ T (n) = ۳n۲−۴n+۵ اگر مثال برای مͬ�شود. پوشͬ چشم ضرایب، و کوچͺتر مرتبه�ی

مͬ�شود تعریف مشابه طور به برنامه ͷی زمانͬ پیچیدگͬ مͬ�شود. داده نشان O(n۲) نماد با باشد، الͽوریتم

اندازه حسب بر تعداد این که مͬ�شود انجام برنامه ͷی در که مقدماتͬ دستورات تعداد از است عبارت و

برخوردار خاصͬ اهمیت از نیز برنامه ͷی فضایͬ پیچیدگͬ زمانͬ، پیچیدگͬ از غیر به است. برنامه ورودی

تعریف محاسبات انجام برای نیاز مورد حافظه های سلول تعداد صورت به برنامه ͷی فضایͬ پیچیدگͬ است.

است. [٨٠] مرجع از برگرفته فوق مطالب مͬ�شود. داده نشان بزرگ O با نیز فضایͬ پیچیدگͬ مͬ�شود.

منظور این برای را زیر برنامه باشد. n اندازه با X لیست از عضو کوچͺترین یافتن مسأله کنید فرض مثال:

بͽیرید. نظر در

k:=1; n:=Size(X);

for i in [2..n] do

if X[i]<X[k] then k:=i;

fi;

od;

X[k];

پیچیدگͬ بنابراین مͬ�باشد. n+۲فوق برنامه انجام برای نیاز مورد حافظه سلول�های تعداد استکه واضح

مͬ�باشد. O(n) نیز برنامه این زمانͬ پیچیدگͬ است. O(n) برنامه فضایͬ

یͷچندجمله بوسیله T (n) آن زمانͬ پیچیدگͬ هرگاه مͬ�شود گفته ای جمله چند نوع از الͽوریتم، یا برنامه ͷی

از مثال�هایͬ . T (n) = O(nk) که بطوری باشد موجود k طبیعͬ عدد دیͽر عبارتͬ به باشد. شده کراندار ای

است. شده آورده ذیل در ای جمله چند الͽوریتم�های

٨



ای جمله چند الͽوریتم :١.٢ جدول
الͽوریتم نام الͽوریتم پیچیدگͬ مثال
ثابت الͽوریتم O(۱) لیست ͷی عضو اولین کردن چاپ
خطͬ الͽوریتم O(n) نشده مرتب لیست ͷی در عدد ͷی جستجوی
مربعͬ الͽوریتم O(n۲) n ∗ nماتریس دو ضرب

شاخصوینر محاسبه الͽوریتم�های ١.٢.٢

منظور به زیادی الͽوریتم�های و روش�ها است. ͬͺتوپولوژی شاخص ترین کاربردی و ترین مهم وینر شاخص

ارائه مولͺولͬ گراف�های یا درختان مانند گراف�ها از خاصͬ خانواده یا و کلͬ گراف�های شاخصوینر محاسبه

مͬ�پردازیم. وینر شاخص محاسبه الͽوریتم چند معرفͬ به ادامه در اند. شده

مͬ�شوند یافت فاصله ماتریس محاسبه برای خوبͬ الͽوریتم�های کامپیوتر علوم و ریاضͬ مقالات و کتب در

شاخص مͬ�توان براحتͬ گراف، ͷی فاصله ماتریس داشتن با معروفند. مسیر کوتاهترین الͽوریتم�های به که

کرد. محاسبه را آن وینر

وارشال فلوید- الͽوریتم ٢.٢.٢

ͷی در مسیر کوتاهترین کردن پیدا برای گراف تحلیل الͽوریتم ͷی فلوید-وارشال، الͽوریتم کامپیوتر علوم در

است. شده نامͽذاری ٢ فلوید روبرت و وارشال١ استفان نام به الͽوریتم این است. دار وزن و جهتدار گراف

مͬ�باشد. D(G) گراف فاصله ماتریس آن خروجͬ و A(G) گراف مجاورت ماتریس الͽوریتم این ورودی

هستند: زیر صورت به الͽوریتم این مراحل

این غیر در و di,j := ai,j بده قرار آنͽاه ،i = j یا باشند مجاور j و i اگر ،j رأس هر و iرأس هر ازای به -١

.di,j := nصورت

بده: انجام mرأس هر ازای به -٢

بده: انجام di,m < n که m از غیر به iرأس ازای به -٣

بده: انجام m از غیر به j رأس ازای به -۴

di,j := di,m + dm,j بده قرار آنͽاه ،di,m + dm,j < di,j اگر -۵

بنابراین است گراف رئوس تعداد برابر ͷی هر اندازه که دارد وجود تودرتو for حلقه سه الͽوریتم این در
١S. Warshall
٢R. Floyd

٩



مͬ�شود اضافه آن به نیز n۲ مقدار وینر شاخص محاسبه بمنظور و است O(n۳) الͽوریتم این زمانͬ پیچیدگͬ

دوبخشͬ و همبندی تعیین در فاصله�ها، محاسبه بر علاوه الͽوریتم این از ندارد. آن زمانͬ پیچیدگͬ بر تأثیری که

مͬ�شود. استفاده نیز گراف بودن

درختان شاخصوینر محاسبه برای خطͬ الͽوریتم ٣.٢.٢

مطرح سؤال این حال است. فاصله ماتریس محاسبه به نیاز وینر شاخص محاسبه منظور به قبلͬ، الͽوریتم در

در متأسفانه است؟. فاصله ماتریس محاسبه به نیاز وینر شاخص آوردن بدست برای همواره آیا که مͬ�شود

است. مثبت پاسخ گراف�ها خانواده�های از برخͬ برای اما نیست. مشخص سؤال این جواب کلͬ حالت

محاسبه به نیاز که دادند ارائه درختان شاخصوینر محاسبه برای خطͬ الͽوریتمͬ [٧٠] ۴ͬͺپیسانس و موهار٣

است. شده استفاده زیر گزاره�های از الͽوریتم این در ندارد. فاصله ماتریس

یͺتاست. رأس دو بین مسیر کوتاهترین درخت ͷی در .١.٢.٢ گزاره

در طرفͬ از مͬ�دهند. دور ͷی تشͺیل مسیر دو این آنͽاه باشد، داشته وجود مسیر دو رأس دو بین اگر برهان.

دارد. وجود مسیر ͷی تنها رأس دو هر بین بنابراین ندارد. وجود دوری هیچ درخت ͷی

مͬ�گذرند. e یال از که هستند T درخت از مسیرها کوتاهترین تعداد نمایانͽر w(e) فرضکنید .٢.٢.٢ گزاره

آنͽاه

W (T ) =
∑

e∈E(G)

w(e) (١.٢)

را T وینر شاخص اگر بنابراین است. آن در مشمول یال�های تعداد برابر مسیر ͷی طول که مͬ�دانیم برهان.

گذرا کوتاه مسیر�های تعداد به یال هر بͽیریم نظر در T در موجود مسیرهای کوتاهترین طول مجموع بصورت

مͬ�شود. شمرده آن از

مؤلفه دو از ͷی هر رئوس تعداد را n۲(e) و n۱(e) .e ∈ E(T ) و درخت ͷی T کنید فرض .٣.٢.٢ گزاره

.w(e) = n۱(e)n۲(e) اینصورت در یͽیرید. نظر در T − e

٣B. Mohar
۴T. Pisanski

١٠



درخت ͷی T که آنجا از .ui ∈ Ti, i = ۱,۲ چنین هم T − e = T۱∪T۲ و e−u۱u۲ فرضکنید برهان.

رأس و دارد T۱ در انتهایͬ رأس ͷی e شامل مسیر هر .ni(e) = |V (Ti)|, i = ۱,۲ که است واضح است

شامل یͺتا مسیری T۲ در v۲ رأس هر و T۱ در v۱ رأس هر ازای به برعͺس، است. T۲ در آن دیͽر انتهایͬ

.w(e) = n۱(e)n۲(e) که مͬ�شود نتیجه پس دارد. وجود v۲ و v۱ انتهایͬ رئوس با e یال

ریشه عنوان به را v۰ ∈ V (T ) دلخواه رأس که معنا بدین مͬ�باشد. ریشه�دار درخت الͽوریتم، این ورودی

گذاری برچسب v۱, v۲, . . . vn صورت۱− به مͬ�توان را رئوس دیͽر و مͬ�کنیم متمایز رئوس بقیه از گراف

همسایه این است. v۰, v۱, . . . vi−۱رئوس میان از یͷهمسایه دقیقاً دارای i ≥ ۱ ،vi رأس هر بطوریͺه کرد

نظر در Ti, i = ۱,۲, . . . n−۱ آرایه صورت به را درخت مͬ�توانیم بنابراین مͬ�دهیم. نمایش Ti با را یͺتا ی

است: زیر صورت به الͽوریتم مراحل بͽیریم.

ind(vi) = | {j|vi = Tj} | کن محاسبه رأس هر برای .١

بده. قرار لیست ͷی در را T درخت برگ�های کلیه .٢

کن. حساب (١.٢) از استفاده با Wرا (T ) .٣

برنامه�ای ذیل در است. خطͬ نیز الͽوریتم این بنابراین است. خطͬ فوق مراحل از ͷی هر انجام زمان

مͬ�دهیم. ارائه الͽوریتم این برای GAP زبان به

T:=[];

T[1]:=1;

O:=[];

q:=[];

O[1]:=1;

l:=1; f:=1;

while l >=f do

v:=O[f];

f:=f+1;
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for u in [1..n] do

if A[u,v]<> 0 and u <> T[v] then

l:=l+1;

O[l]:= u;

T[u]:=v;

od;

od;

ind:=[];

ne:=[];

for i in [1..n] do

ind[i]:=0;

od;

for i in [1..n] do

ind[T[i]]:= ind[T[i]] +1;

od;

g:=0;

for i in [1..n] do

if ind[i]:=0 then ne[i]:=g; g:=i; fi;

od;

for i in [0..n] do

q[i]:=0;

od;

for i in [1..n] do

j:=g; k:=T[f];
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q[j]:=q[j] +1;

q[k]:=q[k]+q[j];

g:=ne[g]; ind[k]:=ind[k]-1;

if ind[k]=0 then ne[k]:=g; g:=k; fi

od;

w:=0;

for i in [1..n] do

w:=w+q[i]*(n-q[i]);

od;

w;

زمانͬ پیچیدگͬ که شده ارائه دلخواه یͷگراف شاخصوینر محاسبه برای الͽوریتم�هایͬ [٧٢] و [١۶] در

[٧٢] در که است الͽوریتمͬ برای زیر، GAP برنامه� است. رئوسگراف تعداد n که آنهاO(n۳log(n))است

است. شده ارائه

for i in [1..n] do

for j in [1..n] do

if (D[i,j] = 0) and i <> j) then D[i,j] := n;

od;

od;

s:= 1;

while s<n do

for j in [1..n] do

for i in [1..n] do

if D[i,j] = 1 then
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