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١ فصل

مولکولی گراف

تاریخچه ١.١

شیمیایی، ساختارهای شمارش به علاقمند که بود (١٨٩۵-١٨٢١) انگلیسی ریاضیدان کیلی١یک آرتور
منتشر ١٨٧۴ سال در مولکولی گراف بررسی در را نتایجی که بود کسی اولین او بود. آلکان�ها جمله از
نقطه�های از نموداری ایزومرها، شمارش برای او بود. گراف علم معرفی از قبل نتایج این که جایی تا کرد،
سپس کرد. ترسیم مجموعه یک در (پیوند) آن�ها بین رابطه و اتم�ها از نمایندگی به شده برچسب�گذاری
[١١] کرد معرفی می�باشد، شده تهی هیدروژن مولکولی گراف و مولکولی گراف که را کنوگرام٣ و پلرگرام٢

.[١۴] ،

ترکیبات ترسیم برای هندسی شکل یک برون۵ و کرد مطالعه را مولکول�ها افزایشی ویژگی�های کوپ۴
آن، فیزیولوژیکی فعالیت�های و اتم شیمیایی ساختمان بین کرد ادعا هم�چنین آورد. وجود به شیمیایی
سال در پرداخت. الکلی ساختارهای در ایزومرها تعداد شمارش به فلاویتزکی۶ دارد. وجود وابستگی
نتایج داد. انجام مولکولی توپولوژی و جبری کواریانس ثابت، تابع بین مقایسه یک سیلوستر٧ ،١٨٧٨
نظریه�های و ریاضی متغیرهای بین مشترک پایه وجود وی، تحقیقات نتیجه زیرا بود، مهم بسیار او کار

.[٢٨] شد شیمی و ریاضی زمینه در بسیاری پیشرفت�های منشا مقایسه این کرد. اثبات را شیمیایی

کرد. بررسی هندسی روابط با را شیمیایی انرژی منشا شیمی، گراف تئوری در بونچر٨ دانیل سپس

١Arthur Cayley
٢plerogram
٣kenogram
۴Koop
۵Crum Brown
۶Flavitzky
٧Sylvester
٨Danil Boncher

٢



٣ اولیه تعاریف .٢.١

آلکان�ها، شیمیایی و فیزیکی ویژگی�های ارتباط برای گراف تئوری پارامترهای از همکارانش، و میشرا٩
آمینواسیدها فعالیت�های برخی و یونی ترکیبات غلظت نیز و کردند استفاده دیگر حلال�های برخی و اترها

.[٢٣] کردند محاسبه را
بسیاری مراجع و می�باشد شیمی الگوریتم�های و نظریه�ها برای استاندارد روشی گراف، تئوری امروزه
ایوان�کیوک١۵ دیودا١۴، روواری١٣، کینگ١٢، هال١١، ، دیولرس١٠ دسترساست. در آن کاربردهای مورد در

.[١۵] کردند منتشر زمینه این در را مقالاتی
میلان و هوسویا١٨ بالابان١٧،هاروو ،الکساندر وینر١۶ هارولد می�توان علم این پیشگامان دیگر از
اندیس او کرد. تعریف را توپولوژیکی اندیس وینر، اولین�بار برای ١٩۴٧ سال در برد. نام راندیک١٩
ویژگی�های و مولکولی ساختار بین رابطه مطالعه�ی برای شد شناخته وینر نام با که را خود توپولوژیکی
توپولوژیکی اندیس�های وینر از پس کرد. استفاده مشخص هیدروکربن�های برخی از شیمیایی فیزیکی
.[١٠] می�شود استفاده شیمیایی ترکیبات ویژگی�های پیش�بینی برای آن�ها از که شد تعریف بسیاری
تحقیق داروها کشف و طراحی در توپولوژیکی اندیس�های از استفاده زمینه در همکارانش و استرادا٢٠

.[٢٣] کردند
اشاره گاتمن٢١ ایوان به می�توان می�کنند، تحقیق زمینه این در امروزه که دانشمندانی سرشناس�ترین از
کرد. پیشنهاد کواسون انتگرال روش جای به را ویژه مقادیر روش گراف انرژی محاسبه برای وی کرد.
.[١٣] دارد ٢٢QSARمطالعات در بسیاری کاربرد که کرد تعریف جدید توپولوژیکی اندیس چند هم�چنین

اولیه تعاریف ٢.١

به را مسأله باید ابتدا کار این برای کرد. تعریف ریاضی صورت به را حقیقی جهان مسائل تمام می�توان
ای شاخه می�باشند. ریاضی مدلسازی برای مفیدی ابزار گراف�ها، نمود. بیان ریاضی مدل یک صورت

.[٢٣] می�شود نامیده گراف تئوری می�کند، معرفی را ها گراف که ریاضیات از

٩Mishra
١٠Devillers
١١Hall
١٢King
١٣Rouvary
١۴Diudea
١۵Ivanciuc
١۶Harold Wiener
١٧Alexandru Balaban
١٨Haruo Hosoya
١٩Milan Randic
٢٠Estrada
٢١Ivan Gutman
٢٢quantitative structure-activity relationships



۴ مولکولی گراف .١

شد. استخراج [٩] مرجع از زیر تعاریف

از ناتهی مجموعه�ای VG آن در که است (VG, EG, ψG) مرتب سه�تایی گراف٢٣ یک .١.٢.١ تعریف
نامرتب جفت یک G یال هر به که است وقوع تابع ψG و یال�ها از مجموعه�ای EG و رئوس به�نام عناصر
می�دهیم. نشان G = (V,E) به�صورت را گراف پس این از می�کند. متناظر را VG از متمایز لزوما نه و
به�صورت �را آن و می�نامیم (n,m)-گراف آن�را باشد، یال m و رأس n دارای G گراف هرگاه
نشان n یا |V | با آن�را و می�نامند گراف مرتبه را G گراف رئوس تعداد می�دهیم. نشان G = (n,m)

می�دهند.

می�شوند. نامیده ٢۴ مجاور رأس، دو این که می�کند وصل هم به را رأس دو یال هر .٢.٢.١ تعریف

می�نامند. تنها ٢۵ رأس نباشد، یالی هیچ از انتهایی رأس که G از راسی .٣.٢.١ تعریف

هر می�کنند. برخورد رأس آن با که است یال�هایی تعداد گراف، از رأس یک درجه٢۶ .۴.٢.١ تعریف
می�شود. داده نشان deg(v) با v رأس درجه می�شود. حساب دوبار طوقه

درجات مجموع می�شود. داده نشان ،δ(G) با آن درجه مینیمم (G)∆و با ،Gگراف از درجه ماکزیمم
می�آید. بدست

∑
v∈V deg(v) = ٢ | m | رابطه از گراف

θ : V (G) −→ V (H) دوسویی نگاشت�های اگر است Hیکریخت٢٧ گراف گرافGو تعریف٢.١.۵.
اگر تنها و اگر ψG(e) = uv باشیم: داشته طوری�که به باشند داشته وجود ϕ : E(G) −→ E(H) و

.ψH(ϕ(e)) = θ(u)θ(v)

رأس همسایگی٢٨ مجموعه گراف، یک از v ثابت رأس یک از مجاور رئوس مجموعه .۶.٢.١ تعریف
. می�شود داده نشان N(v) با و می�شود نامیده v

N(v) = {u ∈ G | uv ∈ E(G)} دیگر: عبارت به

دنباله یک است. G از درجه دنباله یک آن دنباله باشد، v١, v٢, ..., vn رئوس دارای G اگر
زوج

∑n
i=١ di اگر، تنها و اگر است گراف از دنباله یک نامنفی صحیح اعداد از ،(d١, d٢, ..., dn)

.[٨] باشد
یا و است ثابت گراف یک یا درجه دنباله است. زوج فرد، درجه از رئوس تعداد ،G گراف هر در
خود خودی به گراف، یک درجه دنباله هرحال در هستند. یکسان درجه دنباله دارای یکریخت های گراف

.[٨] نیست یکتا
٢٣graph
٢۴incident edge
٢۵isolated vertex
٢۶vertex degree
٢٧isomorphic graph
٢٨neighbour



۵ اولیه تعاریف .٢.١

می�شود. نامیده ساده گراف باشد، موازی یال�های و طوقه فاقد که گرافی .٧.٢.١ تعریف

هستند، متصل یکدیگر با یال یک توسط آن از متمایز رئوس جفت هر که ساده گراف یک .٨.٢.١ تعریف
می�شود. نامیده کامل گراف

به�صورت: یال�ها مجموعه آن�گاه باشد، v١, . . . , vn رئوس شامل کامل گراف اگر

E = {(vi, vj) : vi ̸= vj; i, j = ١, . . . , n.}

می�باشد. ١
٢n(n− ١) کامل گراف یال�های تعداد نتیجه در می�باشد.

k رأس هر درجه ،k مثبت صحیح عدد برای هرگاه گوییم، ٢٩ منتظم -k را G گراف .٩.٢.١ تعریف
باشد.

.........

٢-منتظم گراف :١.١ شکل

می�باشد. −n)-منتظم ١)، Kn کامل گراف

متناهی دنباله یک ،G گراف در .١٠.٢.١ تعریف

W = v٠e١v١e٢v٢ . . . vk−١ekvk

دارای ei یال ،١ ≤ i ≤ k ازای به که، به�طوری� می�باشد متناوب به�صورت یال�ها و رئوس از دنباله�ای که
گوییم. گشت٣٠ را می�باشد، vi و vi−١ انتهایی رئوس

گشت طول گشت، در موجود یال�های تعداد به و داخلی رئوس بالا، گشت در v١, . . . vk−١ رئوس به
گوییم.

گوییم. مسیر٣١ را باشد متمایز رئوس شامل که گشتی .١١.٢.١ تعریف

نامیده رئوس٣٢ فاصله می�کند، وصل هم به را y و xرئوس که مسیر کوتاهترین طول .١٢.٢.١ تعریف
می�شود. داده نشان d(x, y) با و می�شود

٢٩regular graph
٣٠walk
٣١path
٣٢distance vertices



۶ مولکولی گراف .١

.[١٠] است متریک یک فاصله ،G در
هستند: برقرار زیر روابط زیرا

d(x, y) = ٠ ⇐⇒ x = y

d(x, y) = d(y, x)

d(x, y) + d(y, z) ⩾ d(x, z)

همبند ٣٣ را گراف آن�گاه باشند، متصل یک�دیگر به گراف، یک از رأس دو هر اگر .١٣.٢.١ تعریف
گوییم. ناهمبند نباشد، همبند که را گرافی گوییم.

V (G١)×V (G٢)رئوس مجموعه با گرافی G١×G٢ گراف�های دکارتی حاصل�ضرب .١۴.٢.١ تعریف
هرگاه: مجاورند، (v١, v٢) و (u١, u٢) رأس دو و است
.u١v١ ∈ E١, u٢ = v٢ یا و u١ = v١, u٢v٢ ∈ E٢

درجه از آن رأس�های بقیه و داشته n − ١ درجه از رأس یک فقط که رأسی n گراف .١۵.٢.١ تعریف
می�دهند. نشان Sn با و گویند n مرتبه از ستاره٣۴ گراف را باشد یک

و هاست یک و صفر از مرتبی kتایی رأس�هایشان که هستند گراف�هایی k-مکعب�ها .١۶.٢.١ تعریف
باشند. متفاوت مولفه یک در فقط اگر مجاورند راس دو

یال�هایی L(G) رئوس بطوریکه، است گراف یک G گراف از L(G) خطی٣۵ گراف .١٧.٢.١ تعریف
مشترک رأس یک با G در آن متناظر یال�های اگر تنها و� اگر مجاورند L(G) از رأس دو و هستند G از

.[٢۵] باشند

مولکولی گراف ٣.١

جغرافیا، شناسی، انسان برق، مانند مختلف علوم در بسیاری کاربردهای دارای گراف تئوری امروزه
ترابری شناسی، زیست شناسی، زبان صنایع، مهندسی شناسی، جامعه کامپیوتر، علوم ای، هسته فیزیک
واقع در و می�شود استفاده مولکول�ها ریاضی مدلسازی برای گراف تئوری از است. شیمی در ویژه به و

می�پردازد. شیمیایی ترکیبات این فیزیکی ویژگی�های به
طبیعت بهتر فهم برای علم این ولی نیست معادل شیمی شاخه�های دیگر با شیمی٣۶ گراف نظریه

است. لازم شیمی ساختارهای

٣٣connected graph
٣۴star graph
٣۵line graph
٣۶chemical graph



٧ مولکولی گراف .٣.١

ترکیب باهم را شیمی و گراف علم که است ریاضیات از شاخه یک شیمی گراف تئوری .١.٣.١ تعریف
.[١٠] می�کند

ترکیب یک ساختاری فرمول نمایش مولکولی٣٧ گراف یک شیمی، گراف تئوری در .٢.٣.١ تعریف
رئوس آن، در که است شده گذاری برچسب گراف یک مولکولی گراف است. گراف صورت به شیمیایی

.[٨] است شیمیایی پیوند نماینده یال�ها و ترکیب یک اتم�های نماینده
نشان�دهنده V مجموعه آن در که است نمایش قابل G = (V,E)صورت به مولکولی گراف بنابراین

اتم�هاست. بین پیوند نشان�دهنده E مجموعه و اتم�ها مجموعه

.[٢٣] می�شود نامیده ساختاری٣٨ گراف دوبعدی، صورت به مولکولی گراف نمایش .٣.٣.١ تعریف

اتم�های نماینده رئوس که است مولکولی گراف یک هیدروژن-تهی، مولکولی گراف .۴.٣.١ تعریف
شده�اند. حذف آن در هیدروژن

.[٢٣] است شده ارائه ١ جدول در شیمی اصطلاحات و گراف نظریه اصطلاحات بین رابطه

شیمی اصطلاحات و گراف اصطلاحات بین رابطه جدول١-١:
گراف در شیمی در

شیمی گراف فرمولی ساختار
رأس اتم
یال شیمیایی پیوند

رأس درجه اتم شیمیایی ظرفیت
گراف درخت مارپیچی ساختار

زنجیر خطی آلکان
دور سیکلوئید

دوبخشی گراف متناوب شیمی ساختار
١-منتظم گراف منتظم ساختار
A ویژه مقدار هاکل ماتریس مقدارویژه

A مشخصه تابع هاکل مولکولی اوربیتال
مثبت ویژه مقدار پیوندی انرژی مرتبه
صفر ویژه مقدار غیرپیوندی انرژی مرتبه
منفی ویژه مقدار ضدپیوندی انرژی مرتبه
مجاورت ماتریس مکان�یابی ماتریس

ساختاری فرمول (٣.١) و (٢.١) شکل در دارد. وجود گراف و فرمولی ساختار بین بسیاری شباهت
و G١ گراف�های با فرمول�ها این است. شده داده نمایش بی�فنیلین۴٠ و ٢/٢/۴/۶–تترامتیل�هپتان٣٩ از

٣٧molocular graph
٣٨structural graph
٣٩2,2,4,6-tetramethylheptane
۴٠bephenylene



٨ مولکولی گراف .١

می�شوند. مقایسه G٢

از ترتیب به کربن، اتم ساختمان از نمایندگی به می�توانند G٢ و G١ گراف�های که است بدیهی
مولکولی گراف ،G١ که می�گوییم رابطه این در شوند. ساخته بی�فنیلین و ٢/٢/۴/۶-تترامتیل�هپتان
دوگانه پیوندهای و هیدروژن اتم�های ) است بی�فنیلین مولکولی گراف ،G٢ و ٢/٢/۴/۶-تترامتیل�هپتان

. می�شوند)[١٠] گرفته نادیده G٢ و G١ در
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تترامتیل�هپتان فرمولی G١،ساختار گراف :٢.١ شکل
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بی�فنیلین فرمولی G٢،ساختار گراف :٣.١ شکل

است: ضروری زیر نکات به توجه

.[٢٣] است همبند گراف یک مولکولی گراف (١

نمی�تواند بنابراین نمی�باشد. پیوندها بعدی سه آرایش درباره اطلاعات شامل مولکولی گراف�های (٢
.[١٠] شود قائل تفاوت ایزومری۴١ ترکیبات بین

۴١Isomer



٩ گراف ماتریس�های .۴.١

.[٢٣] نیستند مولکولی گراف که دارند وجود گراف�هایی (٣
است. ۴ از کمتر مولکولی گراف در رئوس تمام درجه (۴

گراف ماتریس�های ۴.١

شامل که می�شوند بندی طبقه بزرگ شکل سه به مولکولی، گراف از شیمیایی ساختارهای کدگذاری روش
نمایش اولین .[١۵] است مولکول هندسی ساختار از اتمی خواص و توپولوژیکی اندیس ماتریس، شکل
مشتق بیان از و است هاکل۴٢ قضیه به توجه با نمایش این می�کند. استفاده ماتریس�ها از مولکولی، گراف

.[٢٣] می�کند استفاده مولکولی ساختمان در ریاضی
و گشت مسیر، دترمینان، ماتریس، چندجمله�ای می�توان مولکولی، گراف از ماتریس شکل مبنای بر

است. دیگر پارامترهای محاسبه مبنای ماتریس، لذا کرد. محاسبه مسافت
زیادی کاربرد که طیف، و ویژگی�ها تعیین به می�توان مولکولی، گراف ماتریس آوردن دست به از پس

.[١٠] پرداخت است، مولکولی توصیف�گرهای از مهمی منبع نیز و دارد مولکولی اوربیتال تئوری در
به که ماتریس�ها از بعضی حال می�شود. استفاده مولکولی گراف بیان برای تنها ماتریس�ها از برخی

می�دهیم. قرار بحث مورد و معرفی می�گیرد، قرار استفاده مورد وسیع صورت

مجاورت ماتریس ١.۴.١

n با G شده برچسب�گذاری و همبند گراف یک از A(G)رئوس مجاورت۴٣ ماتریس .١.۴.١ تعریف
صورت به که است G در رئوس اتصال درباره اطلاعات شامل که است متقارن مربعی ماتریس یک رأس،

:[٢٣] می�شود تعریف زیر

(A)ij =

١, باشند مجاور vj viو اگر

٠, صورت این غیر در

آن�گاه باشد ساده گراف، اگر که است بدیهی
(A)ii = ٠

است: زیر صورت به (۴.١) شکل گراف از Gرئوس مجاورت ماتریس .٢.۴.١ مثال

A(G) =


٠ ١ ٠ ٠
١ ٠ ١ ١
٠ ١ ٠ ١
٠ ١ ١ ٠


۴٢Huckel matrix
۴٣adjacency matrix



١٠ مولکولی گراف .١

..٢ .

١

.

٣

.

۴

....

متیل-سیکلوپروپان از هیدروژن تخلیه گراف ساختار :۴.١ شکل

خود با ،A مجاورت ماتریس ترانهاده بنابراین است. متقارن اصلی قطر به نسبت مجاورت ماتریس
دیگر: عبارت به است. برابر ماتریس

At(G) = A(G).

:[٢٣] می�شود تعریف زیر صورت به G گراف از (EA(G))
یالی۴۴ مجاورت ماتریس

(EA)ij =

١, باشند مجاور ej و ei یال اگر

٠, صورت: این غیر در

(EA)ii = ٠

است: زیر صورت به یالی مجاورت ماتریس قبل، مثال در G گراف برای .٣.۴.١ مثال

EA(G) =


٠ ١ ٠ ١
١ ٠ ١ ١
٠ ١ ٠ ١
١ ١ ١ ٠


می�شود. نامیده جهت�دار۴۵ �گراف است، جهت یک دارای آن یال هر که گرافی .۴.۴.١ تعریف

می�شود: تعریف زیر صورت به ،AD(G) جهت�دار گراف یک از مجاورت ماتریس

AD(G) =

vj به vi از کمان�ها ,تعداد vi ̸= vj اگر

vi در حلقه�ها ,تعداد vi = vj اگر

فاصله ماتریس ٢.۴.١

n × n ماتریس یک ،G شده برچسب�گذاری و همبند گراف از D فاصله۴۶ ماتریس .۵.۴.١ تعریف
شده�اند: تعریف زیر صورت به dij اعضای که است متقارن و حقیقی

dij =

lij, i ̸= j اگر

٠, i = j اگر

۴۴edge-adjacency matrix
۴۵digraph
۴۶distance matrix



١١ گراف ماتریس�های .۴.١

رأس بین یال تعداد مینیمم دیگر عبارت به یا است j و iرأس بین مسیر کوتاهترین طول lij طوری�که به
.[٢٣] است j و i

است: زیر صورت به (۵.١) شکل گراف از D(G) فاصله ماتریس .۶.۴.١ مثال

..٢.

١

.

٣

. ۴.

۶

.

۵

.......

سیکلوپروپیل�پروپان از هیدروژن تخلیه گراف :۵.١ شکل

D(G) =



٠ ١ ١ ٢ ٣ ٣
١ ٠ ١ ١ ٢ ٢
١ ١ ٠ ٢ ٣ ٣
٢ ١ ٢ ٠ ١ ١
٣ ٢ ٣ ١ ٠ ١
٣ ٢ ٣ ١ ١ ٠


معکوس ماتریس ٣.۴.١

می�آیند: دست به زیر رابطه از معکوس۴٧ ماتریس یک درایه�های .٧.۴.١ تعریف

(RD)ij =


١
dij
, i ̸= j اگر

٠, i = j اگر

.[١۵] هستند D ماتریس اعضای معکوس ،RD اعضای

لاپلاسین ماتریس ۴.۴.١

می�شود: تعریف زیر به�صورت آن لاپلاسین۴٨ ماتریس باشد، ساده گراف یک G اگر .٨.۴.١ تعریف

Lij =


deg(vi), i = j اگر

−١, eij ∈ E(G) اگر

٠, eij /∈ E(G) اگر

.[١۵] می�باشد گراف رأس iامین درجه deg(vi) آن در که

۴٧reciprocal matrix
۴٨Laplacian matrix



١٢ مولکولی گراف .١

است: زیر عبارت معادل بالا تعریف
L(G) = D(G)− A(G)

.[٢٧] است گراف مجاورت ماتریس A(G) و است رئوس درجه از قطری ماتریس D(G) آن در که

است: زیر به�صورت زیر گراف لاپلاس ماتریس .٩.۴.١ مثال

..
v١
.

v۵

.
v٣

.
v٢

.

v۶

.
v۴

.

v٧

.

v٨

.......

L(T ) =



١ −١ ٠ ٠ ٠ ٠ ٠ ٠
−١ ٣ −١ ٠ −١ ٠ ٠ ٠
٠ −١ ٣ −١ ٠ −١ ٠ ٠
٠ ٠ −١ ١ ٠ ٠ ٠ ٠
٠ −١ ٠ ٠ ١ ٠ ٠ ٠
٠ ٠ −١ ٠ ٠ ٣ −١ −١
٠ ٠ ٠ ٠ ٠ −١ ١ ٠
٠ ٠ ٠ ٠ ٠ −١ ٠ ١


انحراف ماتریس ۵.۴.١

زیر رابطه از آن درایه�های که است متقارن ماتریس G گراف از انحراف۴٩ ماتریس .١٠.۴.١ تعریف
می�آید: به�دست

[∆]ij =

max(L(pij)) iاگر ̸= j

٠ iاگر = j

.[١۵] است j و i اتم بین مسیر طولانی�ترین max(L(pij)) به�طوری�که

فازی مجموعه ۵.١

استاد و تبار ایرانی دانشمند عسگرزاده لطفی پروفسور توسط ١٩۶۵ سال در فازی مجموعه�های نظریه
صورت�بندی برای ریاضی جدید قالب یک فازی مجموعه�های نظریه شد. عرضه آمریکا، برکلی دانشگاه
مجموعه�های نظریه� طبیعی گسترش و تعمیم یک نظریه، این ویژگی�هاست. و مفاهیم تحلیل و تجزیه و

.[٢٢] می�باشد انسان�ها طبیعی فهم و زبان با موافق که است، معمولی

۴٩Detour matrix



١٣ فازی مجموعه .۵.١

است. شده گرفته نظر در [١٩] مرجع از بخش این مطالب

عضویت درجه مجموعه، آن عضو هر به که می�شود گفته مجموعه�ای به فازی۵٠ مجموعه .١.۵.١ تعریف
X مرجع مجموعه از عناصر نگاشت µA تابع ،A فازی مجموعه برای دیگر عبارت به شود. داده نسبت

است. [٠,١] مجموعه به
µA : X → [٠,١].

می�دهند. نمایش Ã با را A فازی مجموعه متداول به�طور

تعریف زیر صورت به ، R فازی۵١ رابطه�ی باشند. مجموعه دو B و A کنید فرض .٢.۵.١ تعریف
می�شود:

µR : A×B → [٠,١],

R = {((x, y), µR(x, y)) | µR(x, y) ≥ ٠, x ∈ A, y ∈ B}.

باشد، µR(x, y) ≥ µR(x
′, y′) هرگاه می�دهد. نمایش را y و x بین رابطه شدت µR(x, y) آن در که

دارد. (x′, y′) به نسبت قوی�تری رابطه�ی (x, y) گوییم

که می�باشد G : (σ, µ) جفت یک V رئوس مجموعه با فازی۵٢ گراف .٣.۵.١ تعریف
σ : V −→ [٠,١]

µ : V × V −→ [٠,١]

به�طوری�که: می�باشد σ زیرمجموعه روی فازی رابطه یک µ و فازی زیرمجموعه یک σ
∀x, y ∈ V, µ(x, y) ≤ σ(x) ∧ σ(y)

است. σ(y) و σ(x) زیرمجموعه بین مقدار مینیمم نشان�دهنده ∧ عملگر

تعریف زیر به�صورت G در uرأس درجه باشد. فازی گراف یک G : (σ, µ) کنید فرض .۴.۵.١ تعریف
می�شود:

dG(u) =
∑

u̸=v,v∈V

µ(u, v).

v٠, v١, ..., vn مجزای رئوس از دنباله یک G = (σ, µ) فازی گراف یک در ،P مسیر .۵.۵.١ تعریف
.µ(vi−١, vi) > ٠, ١ ≤ i ≤ n به�طوری�که: است

می�آید: به�دست زیر رابطه از G̃ فازی گراف در P مسیر طول
LG̃(P ) =

∑
vi∈P

µ(vi).

۵٠fuzzy set
۵١fuzzy relation
۵٢fuzzy graph



١۴ مولکولی گراف .١

.n ≥ ٣ و v٠ = vn اگر می�شود، نامیده دور یک P مسیر یک .۶.۵.١ تعریف

N(x) = {y ∈ V |µ(x, y) = δ(x) ∧ δ(y)} مجموعه صورت به x رأس همسایگی .٧.۵.١ تعریف
می�شود. تعریف

به رأس دو بین مسیر۵٣ شدت متصل�اند، هم به که باشند گراف در رأس دو v و u اگر .٨.۵.١ تعریف
آن شدت برابر مسیر در یال ضعیف�ترین شدت دیگر عبارت به می�شود. تعریف

n
∧
i=١
µ(ui−١, ui)صورت

.[٢٢] می�شود گرفته نظر در مسیر

از کمتر آن�ها عضویت که است، شده ساخته عضوهایی از Ã فازی مجموعه α-برش۵۴ .٩.۵.١ تعریف
می�شود: تعریف زیر صورت به Ã فازی مجموعه α-برش دیگر عبارت به نباشد. α

Ãα = {x ∈ X : µÃ(x) ≥ α}.

حالتی در و است قطعی۵۵ مجموعه�ای مجموعه، این و است (٠,١) بازه در دلخواه عددی α که کنید توجه
می�نامند. هسته۵۶ را Ã از ١-برش باشد، α = ١ که

همه�ی هرگاه باشد. فازی مجموعه یک A و Rn در مرجع مجموعه X کنید فرض .١٠.۵.١ تعریف
گویند. نامحدب۵٨ �را آن این�صورت غیر در محدب۵٧، را فازی مجموعه باشند، محدب α-برش�ها

داریم: دیگر عبارت به
µA(t) ≥Min[µA(r), µA(s)],

t = (λ)r + (١− λ)s, r, s ∈ Rn, λ ∈ [٠,١].

عضویت تابع مقدار نقطه یک در حداقل (یعنی نرمال�شده محدب، فازی مجموعه هرگاه .١١.۵.١ تعریف
فازی۵٩ عدد را آن باشد پیوسته قطعه�ای به�طور و شده تعریف R روی عضویت تابع شود)، ١ برابر

می�نامند.
می�شود تعریف u(r) و u(r) توابع از (u(r), u(r)) دوتایی صورت به پارامتری حالت در u فازی عدد

می�کند: صدق زیر رابطه�های در و است ٠ ≤ r ≤ ١ که

است. پیوسته راست از ٠ در و (٠,١] در پیوسته چپ از و نانزولی کران�دار تابعی u(r) •

است. پیوسته راست از ٠ در و (٠,١] در پیوسته چپ از و ناصعودی کران�دار تابعی u(r) •

۵٣strongest path
۵۴α-cut
۵۵crisp
۵۶kernel
۵٧convex
۵٨non-convex
۵٩fuzzy number



١۵ فازی مجموعه .۵.١

است. ٠ ≤ r ≤ ١ که u(r) ≤ u(r) همواره •

به مثلثی فازی عدد کرد. اشاره مثلثی۶٠ فازی عدد به می�توان متداول فازی اعداد از .١٢.۵.١ تعریف
حقیقی اعداد همگی ai : i = ١,٢,٣ آن در که می�شود تعریف Ã = (a١, a٢, aمرتب(٣ سه�تایی صورت

است: زیر صورت به آن عضویت تابع طرفی از هستند.

µÃ(x) =



٠, x < a١,

x−a١
a٢−a١

, a١ ≤ x ≤ a٢,

a٣−x
a٣−a٢

, a٢ ≤ x ≤ a٣,

٠, x > a٣.

فازی اعداد روی عملگرها برخی ١.۵.١

اسکالر و است ٠ ≤ r ≤ ١ که دلخواه ṽ = (v(r), v(r)) و ũ = (u(r), u(r)) برای .١٣.۵.١ تعریف
زیر صورت به ترتیب به که می�کنیم تعریف را ضرب و k با اسکالر �ضرب تفاضل، جمع، ،k ∈ R دلخواه

است:

جمع .١
u+ v(r) = u(r) + v(r), u+ v(r) = u(r) + v(r).

تفاضل .٢
u− v(r) = u(r)− v(r), u− v(r) = u(r)− v(r).

اسکالر ضرب .٣

kũ =

(ku(r), ku(r)) , k ≥ ٠,

(ku(r), ku(r)) , k < ٠.

ضرب .۴
uv(r) = min {u(r)v(r), u(r)v(r), u(r)v(r), u(r)v(r)} ,

uv(r) = max{u(r)v(r), u(r)v(r), u(r)v(r), u(r)v(r)}.

می�شود: گرفته نظر در زیر حالت�های فازی، عدد دو ضرب برای

داریم: بنابراین باشد، ṽ ≥ ٠ و ũ ≥ ٠ هرگاه •
uv(r) = u(r)v(r),

uv(r) = u(r)v(r).

۶٠triangular fuzzy number



١۶ مولکولی گراف .١

داریم: بنابراین باشد، ṽ ≤ ٠ و ũ ≤ ٠ هرگاه •
uv(r) = u(r)v(r),

uv(r) = u(r)v(r).

داریم: بنابراین باشد، ṽ ≤ ٠ و ũ ≥ ٠ هرگاه •
uv(r) = u(r)v(r),

uv(r) = u(r)v(r).

داریم: بنابراین باشد، ṽ ≥ ٠ و ũ ≤ ٠ هرگاه •
uv(r) = u(r)v(r),

uv(r) = u(r)v(r).

بازه�ای عملگرهای ٢.۵.١

زیر صورت به بازه�ای عملگرهای باشند. R روی بازه�های B = [b١, b٣] و A = [a١, a٣] کنید فرض
می�شوند: تعریف

جمع .١
[a١, a٣](+)[b١, b٣] = [a١ + b١, a٣ + b٣].

تفاضل .٢
[a١, a٣](−)[b١, b٣] = [a١ − b٣, a٣ − b١].

ضرب .٣
[a١, a٣](•)[b١, b٣] = [a١•b١∧a١•b٣∧a٣•b١∧a٣•b٣, a١•b١∨a١•b٣∨a٣•b١∨a٣•b٣].

هستند. ماکسیمم و مینیمم ترتیب به ∨ و ∧ آن در که

تقسیم .۴
[a١, a٣](/)[b١, b٣] = [a١/b١∧a١/b٣∧a٣/b١∧a٣/b٣, a١/b١∨a١/b٣∨a٣/b١∨a٣/b٣].

باشند. b٣ = ٠ یا b١ = ٠ آن در که حالاتی به�جز

معکوس بازه .۵
[a١, a٣]

−١ = [
١
a١

∧ ١
a٣
,
١
a١

∨ ١
a٣

].

باشند. a٣ = ٠ یا a١ = ٠ آن در که حالاتی به�جز



١٧ فازی مجموعه .۵.١

α-برش �وسیله�ی به مثلثی فازی عدد روی عملگر ٣.۵.١

ترتیب به آن�ها α-برش باشند. مثلثی فازی عدد دو B̃ = (b١, b٢, b٣) و Ã = (a١, a٢, a٣) کنید فرض
است: زیر صورت به

Ãα = [a
(α)
١ , a

(α)
٣ ],∀α ∈ [٠,١], a١, a٣, a(α)١ , a

(α)
٣ ∈ R,

B̃α = [b
(α)
١ , b

(α)
٣ ], ∀α ∈ [٠,١], b١, b٣, b(α)١ , b

(α)
٣ ∈ R.

و b(α)١ = (b٢ − b١)α + b١ ،a(α)٣ = −(a٣ − a٢)α + a٣ ،a(α)١ = (a٢ − a١)α + a١ آن در که
است. b(α)٣ = −(b٣ − b٢)α + b٣

به آن�ها برای را بازه�ای عملگرهای می�توان بنابراین است، قطعی مجموعه�ای فازی، اعداد α-برش چون
برد. کار

جمع •
[a

(α)
١ , a

(α)
٣ ](+)[b

(α)
١ , b

(α)
٣ ] = [a

(α)
١ + b

(α)
١ , a

(α)
٣ + b

(α)
٣ ].

تفاضل •
[a

(α)
١ , a

(α)
٣ ](−)[b

(α)
١ , b

(α)
٣ ] = [a

(α)
١ − b

(α)
٣ , a

(α)
٣ − b

(α)
١ ].

نیست. مثلثی فازی آن�ها تقسیم و ضرب ولی است مثلثی فازی عدد مثلثی، فازی اعداد تفاضل و جمع



١٨ مولکولی گراف .١



٢ فصل

توپولوژیکی اندیس�های

توپولوژیکی اندیس�های ١.٢

عددی مولکولی توصیف�گرهای آوردن به�دست به نیاز مولکول�ها ساختاری تفاوت یا تشابه تعیین برای
شیمی-فیزیکی، پارامترهای شامل که دارد وجود شیمی در زیادی مولکولی توصیف�گرهای است. مناسب

هستند. کوانتومی شیمی اندیس�های و بعدی سه توصیف�گرهای توپولوژيکی، اندیس

ساختار و مولکول خواص بین ارتباط و می�کند توصیف را مولکولی گراف یک که عددی .١.١.٢ تعریف
.[٢٨] می�شود نامیده توپولوژیکی١ اندیس می�دهد، نشان را آن ظاهری

مولکولی توصیف�گرهای مانند که توپولوژیکی، اندیس�های از که می�دهند ترجیح شیمیدان�ها حال هر در
توپولوژیکی اندیس�های زیرا کنند استفاده می�کنند، پیشگویی را زیستی فعالیت�های و می�شوند ارزیابی
بودن، تقارنی بودن، حلقوی اندازه، شکل، مولکولی، انشعاب�های اندازه�گیری برای ساده راه یک اغلب

.[١۵] است مولکول پیچیدگی�های و بودن مرکزی
با ساختار کمی روابط و (QSPR)مولکولی ویژگی با ساختار کمی روابط در گسترده مطالعات
ساختاری توصیف�گرهای با ویژگی�ها، یا فعالیت�ها ارتباط توجه نشان�دهنده (QSAR) ٢ مولکولی فعالیت
مولکولی ساختار از ویژگی-فعالیتی و زیستی شیمیایی، فیزیکی، پیشگویی�های و ارتباط است. ترکیبات
بهداشتی شیمی محیطی، شیمی محاسباتی، شیمی نظریه�ها، در حل غیرقابل مسأله یک و است مهم بسیار
مختلف زمینه�های در و بررسی QSPR و QSAR در بسیاری مقالات واقع در است. زندگی علوم و

است. شده منتشر
مولکول�های از شیمیایی ساختار عددی کدگذاری است، مطالعات این در قدم مهم�ترین که مرحله اولین
با زیستی شیمیایی تناظر یک واقع در و شیمیایی ساختار و مدل بین رابطه یک که است مختلف

است. ویژگی/فعالیتی
١topological indices
٢quantitative structure-property relationships

١٩



٢٠ توپولوژیکی اندیس�های .٢

در اجرا قابل روش اولین توپولوژیکی، اندیس که گرفتند نتیجه ١٩٩٩ سال در همکارانش باساک٣و
گرفته انجام زمینه این در وسیعی مطالعات و شده بررسی زیادی مقالات اخیرأ است. QSAR تحقیقات

است.

گروه یا و خاص اتم�های حضور به وابسته بسیاری، ویژگی�های و فعالیت�ها مولکول، ساختمان در
ویژگی- با مولکولی ساختار ارتباط QSPR یا QSAR در مهم هدف یک آنهاست. ساختار در تابعی
شود: بیان زیر ریاضی به�صورت می�تواند آماری، ابزارهای تعریف با که است مولکول زیستی فعالیتی

A \ P = f(مولکولی (ساختار = f(مولکولی (توصیف�گر

زیستی مقداری اندازه یک یا و شیمی در مهم ویژگی یا فعالیت یک نشان�دهنده A \ P طوری�که به
دمای تشکیل، گرمای معمولی، جوش نقطه برای می�تواند معمولا مولکول یک فعالیت یا ویژگی است.
f(.) اینجا در شود. استفاده رنگ�نگاری بازداری زمان و شکست ضریب اشتعال، نقطه غلظت، بحرانی،
کلی، حالت در است. مولکولی توصیف�گر یا و مولکولی ساختار به وابسته که است تابع یک نشان�دهنده
.[١۵] است مختلف اطلاعات، پیچیدگی به وابسته که باشد غیرخطی یا خطی می�تواند f(.) تابع مدل

توپولوژیکی اندیس�های از بسیاری است. تعریفشده اندیستوپولوژیکی نوع چهارصد بیشاز تاکنون
اندیس�های بنابراین است. گراف توپولوژیکی فاصله یا و رئوس میان روابط بر مبتنی شده، معرفی
اساس، همین بر کنند. ترسیم را گراف مسافت ماتریس یا و مجاورت ماتریس می�توانند توپولوژیکی

می�پردازیم: آن�ها معرفی به و کرده تقسیم دسته دو به را اندیس�ها

رئوس روابط بر مبتنی اندیس�های ١.١.٢

مجاور رئوس تمام درجات مجموع بر مبتنی گراف، در <اتم-اتم> روابط با مرتبط توپولوژیکی اندیس�های
است. گراف طیف یا و

[١۵] اتم-اتم روابط بر مبتنی اندیس�های جدول٢-١:
تعریف اندیس نام

M١(G) =
∑n

j=١ d(vj)
٢ زاگرب گروه اندیس

M٢(G) =
∑

i,j d(vi)d(vj)

χR(G) =
∑

i,j(d(vi)d(vj))
−١/٢ راندیک اندیس

٢N =
∑

i,j(d(vi) + d(vj))− ٢ GSI اندیس
mεt(G) =

∑
n

∏
i[δ(ei)]

−١/٢ ECI تبدیل اندیس
است. ei یال درجه δ(ei)
F (G) =

∑
i δ(ei) Platt عدد

٣Basak



٢١ وینر اندیس .٢.٢

توپولوژیک فواصل بر مبتنی اندیس�های ٢.١.٢

و مسیر کوتاهترین شامل که می�باشد اتم�ها بین توپولوژیک فواصل بر مبتنی زیر توپولوژیکی اندیس�های
است. رئوس بین مسیر طولانی�ترین

[١۵] توپولوژیک فواصل بر مبتنی اندیس�های جدول٢-٢:
تعریف اندیس نام

W (G) =
∑

i,j d(vi, vj) وینر اندیس
j =

∑
(SiSj)

−١/٢ بالابان اندیس
هستند vj viو رئوس مسافت مجموع Sj و Si

S(G) =
∑

i(L٣)i G− S اندیس
می�باشد. ٣ طول به گشت�ها L٣تمام

w = ١
٢
∑

i

∑
j(△)ij انحراف اندیس

است. j و iرأس بین مسیر طولانی�ترین (△)ij

وینر اندیس ٢.٢

منتشر پارافین” جوش نقطه ساختار ”تعیین نام با ای مقاله وینر۴ هارولد ،١٩۴٧ سال در پیش قرن نیم
زبانی، اصطلاح این شد. نامیده وینر عدد یا وینر۵ اندیس ،We مقدار کار، این در بار اولین برای کرد.
از مولکولی گراف یک در رئوس جفت تمام بین مسافت Weمجموع شد. پدیدار وینر از بعد دهه چندین

.[١٠] است موردنظر هیدروکربن از مولکولی غلظت یک ارائه آن، هدف که است آلکان یک
ویژگی�های و We بین قوی ارتباطی داد نشان آن در که کرد منتشر مقالاتی وینر و سال�های در
تحقیقات از میدان این در پیشرفت سرعت حال این با دارد. وجود آلی ترکیبات مختلف فیزیکی-شیمیایی
We از وینر، از صرف�نظر که بودند دانشمندانی اولین استیل٧ و توداس۶ سال، از پس نبود. سرعت به
سال در داد. ارائه وینر از کامل و درست تعریف یک هوسویا٨ ،١٩٧١ سال در تنها کردند. استفاده
مفهوم زمان، این در داد نشان این و کردند اختراع را We دوباره رواری١٠ و کافورد٩ ١٩٧۶ و ١٩٧۵

بود. ناشناخته کاملأ ریاضی-شیمی و نظری علوم میان در وینر عدد
منتشر مقالات در وینر اندیس آزمون از حاصل نتایج مکان�ها، از برخی در ١٩٨٠ سال در سرانجام

شد.
۴Harold Wiener
۵wiener index
۶Todas
٧Still
٨Hossoya
٩Cafford

١٠Rouvary



٢٢ توپولوژیکی اندیس�های .٢

کوتاهترین طول شامل که است مولکول یک در اتم�ها جفت تمام کدگذاری وینر، اندیس امتیاز یک
غربالگری ترین سریع روش این می�کند. استفاده مسیر کوتاهترین الگوریتم از و است پیوند مسیر با پیوند
مدل در اندیس این هم�چنین می�کند. محاسبه مستقیم به�صورت را مولکولی ساختار که، مولکولهاست
را فیزیک شیمی پارامترهای بهتر بسیار تجربی، روش�های با مقایسه در که می�شود استفاده ،QSAR

.[١٠] می�کند تعیین

یال�های مجموعه و V (G) رئوس مجموعه با ساده همبند گراف یک G کنید فرض .١.٢.٢ تعریف
:[٢٧] می�شود تعریف زیر صورت به G گراف از وینر اندیس باشد. E(G)

W (G) =
∑

u,v∈V (G)

dG(u, v).

:[٢٧] با است برابر G از رئوس تمام بین µ(G) میانگین مسافت

µ(G) =
W (G)(|V (G)|

٢
) .

کمتر مسیر هر طول طوری�که به باشد یال m و رأس n با گراف یک G کنید فرض [٢٧] .٢.٢.٢ قضیه
آنگاه: باشد. ٣ از

W (G) = n(n− ١)−m.

فرض طبق هستند. یک فاصله به که دارند وجود رأس mجفت لذا است، mیال شامل G چون برهان.
هستند. ٢ فاصله به که می�ماند باقی رأس جفت

(
n
٢
)
−m بنابراین است ٣ از کمتر مسیر هر طول چون

داریم: لذا

W (G) = (١×m) + ٢
[(
n

٢

)
−m

]
= n(n− ١)−m.

.W (G) = n٢−n−m آنگاه باشد، ∆(G) = n−١ با گراف یک ،G(n,m) اگر [٨] .٣.٢.٢ نتیجه

xرأس به Gرئوس تمام از جدید، یال n کردن وصل با که است گرافی ،G+ x گراف .۴.٢.٢ تعریف
.[٨] می�شود تشکیل

است. n٢ −m برابر ،G+ x وینر اندیس باشد، همبند گراف یک ،G(n,m) اگر [٨] .۵.٢.٢ نتیجه

می�شود تشکیل G٢ رئوس تمام به ،G١ از رأس هر کردن وصل از ،G١ + G٢ گراف .۶.٢.٢ تعریف
. [٨]

آنگاه: باشند، همبند گراف دو G٢(n٢,m٢) و G١(n١,m١) اگر [٨] .٧.٢.٢ نتیجه

W (G١ +G٢) = n١(n١ − ١) + n٢(n٢ − ١) + n١n٢ −m١ −m٢.



٢٣ وینر اندیس .٢.٢

آنگاه: باشد. راس a+ b با دوبخشی همبند گراف G کنید فرض .٨.٢.٢ قضیه
W (G) ≥ (a+ b)(a+ b− ١)− ab

بنابراین: است. شده حذف Ka,b گراف یال�های از برخی که است گرافی ،G دوبخشی گراف برهان.

W (G) ≥ W (Ka,b) = ab+ ٢
a−١∑
i=١

i+ ٢
b−١∑
i=١

i

= ab+ a(a− ١) + b(b− ١)

= (a+ b)(a+ b− ١)− ab

و V (G) = {v١, v٢, ..., vn} رئوس مجموعه با همبند گراف یک G کنید فرض [٢۵] .٩.٢.٢ قضیه
آنگاه: di = deg(vi) کنید فرض باشد. E(G) = {e١, e٢, ..., em} یال مجموعه

W (L(G)) ≥
n∑

i=١

di(di − ١)
٢ +m(m− ١)−

m∑
i=١

deg(ei).

یال di این می�کند. برخورد vi با که دارد وجود یال di ،vi رأس هر برای آنگاه di = deg(vi) اگر برهان.
دارند. شرکت W (L(G)) در di(di − ١)

٢ به�طوری�که: هستند L(G) در رأس di روی مکمل، گراف از
می�گیرند، قرار هم کنار در v و u که یال deg(u) + deg(v) − ٢ = deg(e) با e = (u, v) یال یک
e فاصله ،L(G) در نیست. مجاور G در یال m − ١ − deg(e) بقیه با e یال اینجا در است. مجاور
مسافت در L(G) در e = (u, v) یال هر اینجا در است. ١ از بیشتر رأس، m − ١ − deg(e) وبقیه

بنابراین: دارد. مشارکت ٢(m− ١− deg(e)) حداقل

W (L(G)) ≥
n∑

i=١

di(di − ١)
٢ +

١
٢

∑
e∈E(G)

٢(m− ١− deg(e))

=
n∑

i=١

di(di − ١)
٢ +

m∑
i=١

(m− ١− deg(ei))

=
n∑

i=١

di(di − ١)
٢ +m(m− ١)−

m∑
i=١

deg(ei)

: می�شود محاسبه زیر صورت به Cn ،n مرتبه از دوری گراف از وینر اندیس [٢٧] .١٠.٢.٢ قضیه

W (Cn) =


n٣

٨ , باشد زوج n اگر
n٣ − n

٨ , باشد فرد n اگر

می�کنیم. محاسبه v١ مانند ثابت راس یک از را رئوس فاصله مجموع ابتدا برهان.



٢۴ توپولوژیکی اندیس�های .٢

..v١ . v٢k = vn.

v٢

.

v٣

.

vk−١

.

vk

.

v٢k−١

.

v٢k−٢

.

vk+٢

.

vk+١

..........

زوج طول با دوری گراف :١.٢ شکل

می�باشد. k − ١ تا ١ برابر ترتیب به vk تا v٢ رئوس از v١ راس فاصله •

می�باشد. ١ تا k − ١ برابر ترتیب به v٢k تا vk+١ رئوس از v١ راس فاصله •

است. k برابر vk+١ راس تا v١ راس فاصله •

داریم: لذا
n∑

i=١
= ٠+ ١+ . . .+ (k − ١) + k + (k − ١) + . . .+ ١ = k٢

داریم: وینر اندیس محاسبه برای حال

W (G) =
١
٢
∑
j

∑
i

d(v١, vn)

=
١
٢٢k.k

٢

= k٣

= (
n

٢)
٣

=
n٣

٨

داریم: فرد دور برای ترتیب همین به
n∑

i=١
d(v١, vi) = ٠+ ١+ . . .+ (k − ١) + k + k + (k − ١) + . . .+ ١ = k٢ + k



٢۵ وینر اندیس .٢.٢

W (G) =
١
٢
∑
j

∑
i

d(v١, vn)

=
١
٢n(k

٢ + k)

=
١
٢n{(

n− ١
٢ )٢ +

n− ١
٢ }

=
n٣ − n

٨

می�آید: دست به زیر رابطه از آلکان هر از وینر اندیس .١١.٢.٢ قضیه
W (G) =

١
۶(n

٣ − n)

است: زیر صورت به کلی حالت در مسافت ماتریس یکn-آلکان برای برهان.

D =



٠ ١ ٢ . . . n− ١
١ ٠ ١ . . . n− ٢
٢ ١ ٠ . . . n− ٣
... ... ... ... ...

n− ١ n− ٢ n− ٣ . . . ٠


بنابراین: است. مسافت ماتریس از مثلثی بالا قطر اعضای مجموع وینر اندیس

W (G) =
n−١∑
k=١

k +
n−٢∑
k=١

k + · · ·+ ١+ ٠

=
n−١∑
k=١

k(n− k)

= n

n−١∑
k=١

k −
n−١∑
k=١

k٢

=
n(n− ١)n

٢ − (n− ١)n[٢(n− ١) + ١]
۶

=
n٣ − n

۶

وینر اندیس از کاربردهایی ١.٢.٢

جوش نقطه برای وینر فرمول کرد. استفاده آلکان�ها، جوش نقطه محاسبه برای را We خود اندیس وینر،
است: زیر به�صورت

bp = αWe + βP + γ



٢۶ توپولوژیکی اندیس�های .٢

٣ برابر آنها فاصله که است رئوسی جفت� تعداد قطبی، عدد P و هستند تجربی ثابت�های α, β, γ که
ویژگی Weدر وینر اندیس با آن مطابقت و جوش نقطه روی بر تحقیقات مقالات، بعدی سری در است.
ایزومر گرمای انکساری، اندیس مولار، مقدار جوش، نقطه پیش�بینی برای Weرا او شد. خارج ساختاری،
سطح مساحت از اندازه�ای وینر، اندیس که شد داده نشان بعدها کرد. استفاده آلکان�ها تبخیر دمای و
به مولکولی بین نیروی با We نتیجه، همین مشابه است. آن غلظت بازتاب بنابراین و موردنظر مولکول
ساختار از فیزیکی-شیمیایی ویژگی�های دارد. رابطه ندارند، قطبی گروه که هیدروکربن�هایی مورد در ویژه
We با خوبی به است وابسته کربن اتم مولکولی ساختار پیوند روی یا مولکول سطح مساحت به که ساده
ضریب بحرانی، فشار جوش، نقطه چگالی، تجزیه، تبخیر، تشکیل، دمای اینها، میان در دارد. ارتباط
انواع در شدن غیراشباع و شدن اشباع بودن، غیردوری و دوری گرانروی، سطحی، کشش نور، شکست
کلروبنزن�ها از برق جریان سرعت الکل�ها، و آلکان�ها در صدا مافوق سرعت آروماتیک، هیدروکربن�های
مناسب و مطلوب نتایج که بود شده گزارش ذوب نقطه Weو بین ارتباط همین�طور دارد. وجود نیز غیره و

نبود.
برای است. مهم گازها، رنگ�نگاری در بنیادی مواد حرکت پیش�بینی عملی، کاربردهای در ویژه به
شوند: محاسبه We با می�توانند D-الکیل�بنزن و مونوالکیل�ها از (CRT رنگ�نگاری( زمان�های حفظ

CRT = αW β
e + γ

.[١٠] می�آیند به�دست تجربی به�صورت که هستند پارامترهایی α, β, γ بطوریکه
شود: آورده می�تواند نیز دیگری مثال�های

تعجب جای دارد، ارتباط آن فیزیکی-شیمیایی ویژگی�های از برخی با ماده دارویی خواص چون
فعالیت و We بین رابطه�ای لوکویتس١١ کنیم. استفاده جدید داروهای طراحی برای We از که نیست
ضریب برای را We خود، مطالعات در او اخیرأ کرد. کشف دارویی جالب ترکیبات از آنتی�هیستامین
یک که فعالیتی) مولکول و گیرنده بین بر�هم�کنش�ها و ویژگی�ها انتقال (شاخص n−اوکتان آب تفکیک

.[٢٣] برد بکار بود، مهم ترکیبات دارویی فعالیت برای فیزیو-شیمی پارامتر

PI اندیس ٣.٢

تعریف یال�ها بین فاصله اساس بر که کرد معرفی را PI یالی اندیس بار اولین برای ایوان١٢، پادماکار
می�شود.

صورت: این در باشد. همبند گراف یک G کنید فرض .١.٣.٢ تعریف
PI(G) =

∑
uv=e∈E(G)

(neu(e | G) + nev(e | G))

١١Lukovits
١٢Padmakar Ivan



٢٧ PI اندیس .٣.٢

یال�هایی تعداد nev(e | G) و است v از نزدیکتر u به که است یال�هایی تعداد neu(e | G) آن در که
.[١٧] است u از نزدیک�تر v به که است

فرمول از دلیل، همین به است. مشکلی کار nev و neu آوردن به�دست بزرگ، مولکولی گراف�های در
می�کنیم. استفاده PI محاسبه برای زیر

صورت: این در باشد. همبند گراف یک G کنید فرض .٢.٣.٢ ملاحظه
PI(G) =

∑
uv=e∈E(G)

(neu(e | G) + nev(e | G))

=
∑

uv=e∈E(G)

(E | G | −N(e))

=| E(G) |٢ −
∑

uv=e∈E(G)

N(e)

.[٢] است اندازه یک به e = uv یال دوسر از فاصله�شان که است یال�هایی تعداد N(e) آن در که

دور بدون گراف�های و درخت�ها در PI اندیس ١.٣.٢

N(e) = ١ دلخواه یال هر برای پس است. یک برابر دلخواه یال یک با هم�فاصله یال�های درخت، هر در
:[٢] با است برابر nراس با درخت هر PI اندیس صورت، این در است.
PI(T ) =| E(T ) |٢ −

∑
e∈E(T )

N(e)

= (n− ٢(١ −
∑

e∈E(T )

١

= (n− ٢(١ − (n− ١)

= (n− ١)(n− ٢).

می�آید: به�دست زیر روابط از بودن فرد یا زوج به بسته ،k طول به دور هر برای PI اندیس
با: است برابر آن PI اندیس باشد، زوج k اگر

PI(Ck) =| E(Ck) |٢ −
∑

e∈E(Ck)

N(e)

= k٢ − ٢k

= k(k − ٢)

باشد: فرد k اگر و
PI(Ck) =| E(Ck) |٢ −

∑
e∈E(Ck)

N(e)

= k٢ − k

= k(k − ١).



٢٨ توپولوژیکی اندیس�های .٢

زنجیری گراف ٢.٣.٢

..................................

...

......................................

زنجیری گراف یک نمایش :٢.٢ شکل

۴ طول به دور h − ١ و ۶ طول به دور h شامل که است زنجیری گراف یک نمایش (٢.٢) شکل
است. یال ٨h− ٢ شامل گراف این می��دهیم. نشان PHh با آن�را که است

است. ۶h− ٢ برابر مایل و افقی یال�های تعداد مجموع
است. ٢h برابر عمودی های یال برای و ٢ برابر مایل و افقی یال�های برای N(e)

در است. میزان یک به uv یال سر دو از آن فاصله که دارد وجود مایل و افقی یال ٢ مرحله هر در
داریم: نتیجه

PI(PHh) =| E(PHh) |٢ −
∑

e∈E(PHh)

N(e)

= (٨h− ٢(٢ − (٢h)٢ − ٢(۶h− ٢)

= ۶٠h٢ − ۴۴h+ ٨.

بنزنی خطی زنجیر ٣.٣.٢

دو به را یال�ها است. خطی زنجیر در ها شش�ضلعی تعداد h می�گیریم. نظر در را Lh بنزنی خطی زنجیر
می�کنیم. تقسیم عمودی و مایل قسمت

............................

...

..........................

خطی بنزن مولکول زنجیر نمایش :٣.٢ شکل

است. ۵h+ ١ برابر بنزنی خطی زنجیر در یال�ها کل تعداد
است. h+ ١ برابر عمودی یال�های تعداد



٢٩ گاتمن اندیس .۴.٢

است. ۴h برابر مایل یال�های تعداد
است. h+ ١ برابر عمودی یال�های برای و ٢ برابر مایل یال�های برای N(e)

بنابراین:
PI(Lh) =| E(Lh) |٢ −

∑
e∈E(Lh)

N(e)

= (۵h+ ٢(١ − (h+ ٢(١ − ٢(۴h)

= ٢۴h٢.

گاتمن اندیس ۴.٢

سال در است، معروف نیز شولتز١۴ اندیس به که است مولکولی توپولوژیکی اندیس یک گاتمن١٣ اندیس
جفت تمام بین فاصله، کوتاهترین در رئوس وزن مجموع صورت به و شد معرفی گاتمن١۵ توسط ١٩٩۴
نزدیکی رابطه اندیس، این که کرد کشف مارپیچی ساختارهای مورد در گاتمن است. گراف یک در رئوس

دارد. وینر اندیس با
می�شود. مطرح حلقه�ای چند مولکول�های مورد در سوالاتی اندیس، این روی بر تئوری تحقیقات در
بررسی گراف ویژگی�های دیگر با را آن روابط و داده قرار مطالعه مورد را اندیس این بسیاری دانشمندان
و یالی وینر اندیس بین رابطه�ای نیز و داد ارائه گاتمن اندیس برای بالا کران یک دانکلمن١۶ می�کنند.
ارائه اندیس این برای کران�هایی نیز موکومبی١٨ و دگاتمن١٧ آورد. وجود به گراف�ها از گاتمن اندیس

.[٢۴] دادند

به G از گاتمن اندیس باشد. متناهی و ساده همبند، گراف G = (V,E) کنید فرض .١.۴.٢ تعریف
می�شود: تعریف زیر صورت

Gut(G) =
∑
u,v⊆V

degG(u).degG(v).dG(u, v)

uرأس بین مسیر کوتاهترین dG(u, v) و v و uرأس درجه ترتیب به degG(v) و degG(u) �طوری�که به
.[٢۴] است v و

گاتمن اندیس برای کران�هایی ١.۴.٢

می�دهیم: ارائه اندیس این برای کلی پایین کران یک حال

١٣gutman index
١۴schultz
١۵Gutman
١۶Dankelman
١٧Gutman
١٨Mukwembi



٣٠ توپولوژیکی اندیس�های .٢

داریم: رأس n با G همبند گراف هر برای [۶] .٢.۴.٢ قضیه
(٢n− ٣)(n− ١) = Gut(Sn) ≤ Gut(G).

می�باشد. رأس n با ستاره گراف Sn به�طوری�که

δ(G) ≥ ٢ دیگر عبارت به نیست. برگ دارای G گراف که می�گیریم نظر در را حالتی ابتدا برهان.
بنابراین:

Gut(G) =
∑
u,v⊂V

deg(u).deg(v).d(u, v)

≥ ۴
∑

d(u, v)

≥ ۴
(
n

٢

)
= ٢n(n− ١)

≥ (٢n− ٣)(n− ١) = Gut(Sn)

می�کنیم. ثابت را قضیه رئوس تعداد روی استقرا با ،δ(G) = ١ اگر
است. درست گزاره n = ١ برای کنیم فرض

است. برقرار رأس n با گراف یک برای گزاره که می�کنیم فرض
می�شود، واقع a ∈ V (G) در که x برگ یک کردن اضافه با و G از رأس n + ١ با را G′ گراف

اندازه به حداقل گاتمن اندیس ،xرأس کردن اضافه با که می�دهیم نشان می�کنیم. تولید

۴n− ٣ = Gut(Sn+١)−Gut(Sn)

می�یابد. افزایش
می�کنیم: فرض برهان سادگی برای

DG(u, v) = degG(u).degG(v).dG(u, v)

DG′(u, v) = degG′(u).degG′(v).dG′(u, v)

داریم: حال

Gut(G′)−Gut(G) =
∑

v∈V (G)\{a}

[DG′(a, v)−DG(a, v)]

+
∑

v∈V (G)

DG′(x, v) +
∑

u,v∈V (G)\{a}

[DG′(u, v)−DG(u, v)] .

:u, v ∈ V (G) هر برای که می�بینیم G′ گراف ساختمان از

dG′(u, v) = dG(u, v)

dG′(x, v) = ١+ dG(a, v)

نمی�کند. تغییر دیگر رئوس درجه و شده بیشتر واحد یک ،aرأس درجه که دارد وجود نکته این بنابراین،
اینجا: در است. یکسان Gut(G′) و Gut(G) در u, v ∈ V (G) \{a}رئوس مشارکت که است واضح



٣١ SZ اندیس .۵.٢

Gut(G′)−Gut(G) =
∑

v∈V (G)\{a}

degG(v).dG(a, v) +
∑

v∈V (G)

degG′(v)(dG(a, v) + ١)

= ٢
∑

v∈V (G)\{a}

degG(v)dG(a, v) +
∑

v∈V (G)

degG(v) + ١

و v ∈ V (G) \ {a} هر برای degG(v) ≥ ١ و dG(a, v) ≥ ١ ∑چون
v∈V (G)

degG(v) = ٢ | E(G) |≥ ٢(n− ١)

داریم: لذا
Gut(G′)−Gut(G) ≥ ۴n− ٣.

فقط طوری�که به .degG(v) = ١ اگر تنها و اگر است برقرار v ∈ V (G) \ {a} هر برای معادله بنابراین
می�کند. صدق Sn گراف برای

Sz اندیس ۵.٢

همکارانش و توسطخادیکار١٩ ١٩٩۵ سال در که دارد نام Szاندیس گاتمن، اندیس به اندیس نزدیکترین
دارد. داروها طراحی در بسیاری کاربرد اندیس این شد. معرفی

صورت: به Sz اندیس ر�أس دو حداقل با G گراف هر برای .١.۵.٢ تعریف
Sz(G) =

∑
e∈E

nu(e)nv(e)

:[١۶] طوری�که به می�شود تعریف
nu(e) =| Nu(e) | nv(e) =| Nv(e) |

Nu(e) = {x ∈ V : d(u, x) ≤ d(v, x)}

Nv(e) = {x ∈ V : d(v, x) ≤ d(u, x)}

می�دهیم: قرار می�کنیم. بیان دیگری به�صورت را تعریف این حال
Sz(G) =

∑
e∈E

π(e), e = {u, v}

π(e) = nu(e).nv(e)

می�کنیم: تعریف هم�چنین سادگی برای
π(e) =

∑
{x,y}⊆V

µx,y(e)

١٩Khadikar



٣٢ توپولوژیکی اندیس�های .٢

می�شود تعریف زیر به�صورت که بالاست ضرب در y و x رئوس جفت اشتراک ،µx,y(e) که به�طوری�
:[١٢]

µx,y(e) =


١ اگر


d(x, u) ≤ d(x, v)وd(y, v) ≤ d(y, u)

یا

d(x, v) ≤ d(x, u)وd(y, u) ≤ d(y, v)

٠ صورت این غیر در

. [١۶] معادلند باهم Sz اندیس و وینر اندیس درخت�ها، و غیردوری گراف�های در

داریم: G همبند گراف هر برای [١٢] .٢.۵.٢ قضیه
Sz(G) ≥ W (G).

باشد. کامل گراف یک G بخش هر که است برقرار زمانی تنها تساوی حالت

داریم: آنگاه .G = (V,E) کنید فرض ∑برهان.
e∈E

µx,y(e) ≥ d(x, y;G) (١.٢)

متعلق e زمانی�که بنابراین می�دهد. را y و x بین مسیر کوتاهترین می�بینیم x, y ∈ E هر برای که
اثبات قضیه {x, y} رأسی دو زیرمجموعه�های تمام روی جمع با حال .µx,y(e) = ١ باشد مسیر این به

می�شود.
زیرمجموعه تمام برای (١.٢) معادله که می�افتد اتفاق زمانی تنها قضیه در تساوی حالت که است واضح
(B (مانند G در بخش�ها از برخی می�کنیم فرض برهان تکمیل برای باشد. مساوی صورت به {x, y}

نباشد. کامل گراف
شامل که را دور کوتاهترین حال دارد. قرار دور یک در بخش یک به متعلق رأس دو هر کلی حالت در
با که است B شامل زیرگراف یک دور این رئوس می�گیریم. نظر در است، (x, y) غیرمجاور رأس دو
µx,y(e) = فرض١ با می�باشد. یکریخت است، وتر یک c که C۴+cگراف با یا n ≥ ۴ و Cn دور یک

است. موردنظر گراف به متعلق e یال هر برای
گراف G بخش�های تمام اگر دیگر عبارت به نیست. برقرار تساوی خاص، حالت این برای نتیجه در

دارد. تساوی رابطه همیشه معادله آنگاه باشند، کامل

داریم: رأس n با G درخت هر برای [١٢] .٣.۵.٢ ملاحظه
Sz(k١,n−١) ≤ Sz(G) ≤ Sz(Pn).

داریم: رأس n با G غیردوری و همبند گراف هر برای [١٢] .۴.۵.٢ ملاحظه
Sz(K١,n−١ + e) ≤ Sz(G) ≤ Sz(Un).



٣٣ SZ اندیس .۵.٢

که: طوری به

Un =

Cn, باشد زوج n

Cn−١.K٢, باشد فرد n

بنزنی خطی زنجیر ١.۵.٢

:[١٨] است زیر صورت به بنزنی زنجیرخطی در Sz اندیس

Sz(Gk) =
۴
٣k

٣ − ۴k٢ − ٢٢
٣ k + ١

برهان:

..a١ .

a٢

. a٣.

a۴

. a۵.

b١

.

b٢

.

b٣

.

b۴

.

b۵

.

a۶

.

b۶

.... a٢k−١.

a٢k

. a٢k+١..

b٢k−١

.

b٢k+١

....

b٢k

..................................

می�کنیم: فرض

nu(e) =| Nu(e | G) |, nv(e) =| Nv(e | G) |

داریم: s = ٠, k و e = (a٢s+١, b٢s+١) عمودی یال هر برای می�کنیم مشاهده

Na٢s+١(e | Gk) = {a١, a٢, ..., a٢k+١}

Nb٢s+١(e | Gk) = {b١, b٢, ..., b٢k+١}

لذا:

| Na٢s+١(e | Gk) |= ٢k + ١

| Nb٢s+١(e | Gk) |= ٢k + ١

با: است برابر sz فرمول در e = (a٢s+١, b٢s+١) یال مشارکت

(٢k + ٢(١

مایل یال یک e = (as, as+١) و s ∈ {١,٢, ...,٢k + ١} که باشد فرد عدد یک s کنیم فرض حال
برقرارند: زیر روابط که می�بینیم است.

Nas+١(e | Gk) = {bs+٢, bs+٣, · · · , b٢k+١} ∪ {as+١, as+٢, · · · , a٢k+١}

Nas(e | Gk) = {a١, a٢, · · · , as} ∪ {b١, b٢, · · · , bs+١}



٣۴ توپولوژیکی اندیس�های .٢

بنابراین:

| Nas+١(e | Gk) |= ۴k − ٢s+ ١

| Nas(e | Gk) |= ٢s+ ١

با: است برابر Sz فرمول در e = (as, bs+١) یال مشارکت

(۴k − ٢s+ ٢)(١s+ ١) = ٨ks− ۴s٢ + ۴k + ١

است مایل یال یک e = (as, bs+١) و s ∈ {١,٢, ...,٢k+١} که باشد زوج عدد یک s می�کنیم فرض
می�کنند: صدق زیر معادلات در Nas+١(e | Gk) و Nas(e | Gk) که

Nbs+١(e | Gk) = {bs, bs+١, · · · , b٢k+١} ∪ {as+١, as+٢, · · · , a٢k+١}

Nas(e | Gk) = {a١, a٢, · · · , as} ∪ {b١, b٢, · · · , bs−١}

بنابراین:

nas(e | Gk)nas+١(e | Gk) = (٢s− ١)(۴k − ٢s+ ٣)

= ٨ks− ۴s٢ + ٨s− ۴k − ٣

داریم: Sz محاسبه برای سرانجام

Sz(Gk) =
∑

e=uv∈E(Gk)

nu(e | Gk)nv(e | Gk)

= (k + ٢)(١k + ٢(١

+
k−١∑
s=٠

(٨k(٢s+ ١)− ۴(٢s+ ٢(١ + ۴k + ١)

+
k∑

s=١
(٨k(٢s)− ۴(٢s)٢ + ٨(٢s)− ۴k − ٣)

= (k + ٢)(١k + ٢(١ +
٢k∑
s=١

(٨ks− ۴s٢) + k(۴k + ١) + ٨
k∑

s=١
(٢s)− k(۴k + ٣)

=
۴
٣k

٣ − ۴k٢ − ٢٢
٣ k + ١.



٣۵ راندیک اندیس .۶.٢

راندیک اندیس ۶.٢

مجموع صورت به Rα(G)
٢٠ راندیک جامع اندیس مولکولی، گراف یک برای .١.۶.٢ تعریف

دیگر: عبارت به می�شود. تعریف گراف uv یال�های تمام برای [d(u).d(v)]α

Rα(G) =
∑
uv

[d(u).d(v)]α

.[٢٠] است دلخواه حقیقی عدد یک α طوری�که به

نام با را (R−١, R−١/٢) ،R توپولوژیکی اندیس ٢١ راندیک میلان نام به شیمیدانی ١٩٧۵ سال در
مناسب هیدروکربنی ساختارهای در کربن اتم شاخه�های اندازه�گیری برای که کرد تعریف شاخه�ای اندیس
جایگزین Rαرا مقدار و دادند تعمیم را اندیس این اردوس٢٣ و بولوباس٢٢ ،١٩٩٨ سال در آن از پس بود.
یا و راندیک جامع اندیس اندیس، این است. دلخواه حقیقی عدد یک α آن در که کردند R−١/٢ مقدار

شد. نامیده همبندی اندیس
می�گویند. R(G) استاندارد راندیک اندیس آن، به باشد −١/٢ برابر α زمانی�که

R(G) =
∑
e

١√
d(u).d(v)

.

:[٢٠] با است معادل که می�شود نامیده زاگرب گروه اندیس دومین ،R١(G) مقدار شیمی اصطلاح در

R١(G) =
∑
e

d(u).d(v).

:[٢۶] می�شود تعریف زیر صورت به صفر مرتبه از راندیک اندیس .٢.۶.٢ تعریف

R٠(G) =
∑
u∈V

١√
d(u)

.

با: است معادل R٠(G) برای کران بازه
n√
△

≤ R٠(G) ≤
n√
δ
.

باشد. صفر از بزرگتر درجه از منتظم گراف G که می�افتد اتفاق زمانی تنها تساوی

آنگاه: باشد، −١
٢ < α < ٠ اگر باشد. n مرتبه از و همبند گراف یک G کنید فرض [٢١] .٣.۶.٢ قضیه

Rα(G) ≤
n(n− ٢+١(١α

٢

باشد. کامل گراف یک G که است برقرار زمانی تساوی
٢٠general Randic index
٢١Milan Randic
٢٢Bollobas
٢٣Erdos



٣۶ توپولوژیکی اندیس�های .٢

برهان.

Rα(G) =
∑
uv

[d(u).d(v)]α ≤
∑
uv

d(u)٢α + d(v)٢α

٢

=
∑
u∈V

d(u)٢+١α

٢

≤ n(n− ٢+١(١α
٢ .

آنگاه: باشد. رأس n با گرافی G کنید فرض [٢٠] .۴.۶.٢ ملاحظه

R(G) =
n− n٠
٢ −

∑
uv

w∗(e)

و است ایزوله رئوس تعداد n٠ طوری�که به

w∗(e) =
١
٢(

١√
d(u)

− ١√
d(v)

)٢

لذا: و است n٠ = ٠ باشد همبند گراف اگر که است مشخص

R(G) =
n

٢ −
∑
uv

w∗(e).

داریم: راس n با G همبند و ساده گراف هر برای [٧] .۵.۶.٢ قضیه

R(G) ≥ nδ

δ +∆

می�دهیم: قرار و dj ≥ di که می�کنیم فرض ij یال هر برای کلیت دادن دست از بدون برهان.



٣٧ راندیک اندیس .۶.٢

داریم: است شده آورده (۴.۶.٢) ملاحظه در که تعریف به توجه با حال .dj = di + tij, tij ≥ ٠

R(G) =
n

٢ − ١
٢
∑
e

(
١√
di

− ١√
dj
)٢

=
n

٢ − ١
٢
∑
e

(

√
di −

√
dj√

didj
)٢

=
n

٢ − ١
٢
∑
e

di + dj − ٢
√
didj

didj

=
n

٢ − ١
٢
∑
e

٢di + tij − ٢
√
di(di + tij)

didj

≥ n

٢ − ١
٢
∑
e

٢di + tij − ٢dj
didj

=
n

٢ − ١
٢
∑
e

tij
didj

≥ n

٢ − ١
٢
∑
e

∆− δ

didj

=
n

٢ − ∆− δ

٢ .
∑
e

١√
didj

√
didj

≥ n

٢ − ∆− δ

٢δ .
∑
e

١√
didj

=
n

٢ − ∆− δ

٢δ R(G)

⇒ ∆+ δ

٢δ R(G) ≥ n

٢

R(G) ≥ nδ

∆+ δ

بیشترین و کمترین زیر، جدول آنگاه باشد. n مرتبه از و همبند گراف G کنید فرض [٢٠] .۶.۶.٢ قضیه
می�دهد. نشان را Rα(G) مقدار



٣٨ توپولوژیکی اندیس�های .٢

Rα اندیس برای کران�هایی جدول٢-٣:
max min α

n(n−١)٢+١α

٢


n

٢ n = ٢k
n− ٣
٢ + ٢+٢١α n = ٢k + ١

[٠,∞)

n(n−١)٢+١α

٢


min{(n− ١(١+α, n٢} n = ٢k
n− ٣
٢ + ٢١+α n = ٢k + ١

(−١٢ ,٠)

n
٢

√
n− ١ −١

٢
n
٢ (−١, −١٢ )

⌈n
٢⌉

n
٢(n−١) −١

n

٢ n = ٢k
n− ٣
٢ + ٢+٢١α n = ٢k + ١

n(n−١)٢+١α

٢ (−∞,−١)



٣ فصل

فازی مولکولی گراف

شیمی و گراف علم که است ریاضیات از شاخه یک شیمی، گراف نظریه که شد گفته گذشته فصل در
به واقع در و می�شود استفاده مولکول�ها ریاضی مدلسازی برای گراف نظریه از می�کند. ترکیب هم با را
و ریاضی میدان در هم گسترده�ای تحقیقات هرروزه می�پردازد. شیمیایی ترکیبات این فیزیکی ویژگی�های

می�شود. منتشر توپولوژیکی اندیس�های زمینه در مختلفی مقالات و شده شروع شیمی، میدان در هم

می�شوند برچسب�گذاری پیوند نوع و مولکول نوع از مستقل یال�ها، و رئوس تمام مولکولی، گراف در
توصیف ترکیب، یک شیمیایی و فیزیکی ویژگی�های پیشگویی برای شده، برچسب�گذاری گراف این از و
اندیس�های با مرتبط که فعالیتی و ساختاری ویژگی�های کیفی، و کمی صورت به شیمیایی ساختارهای
ارتباط ترکیبات، ویژگی�های و شیمیایی خواص می�دانیم طرفی از اما می�شود. استفاده است، توپولوژیکی
گراف یک در صورتی�که در دارد. آن�ها بین پیوند و آن ویژگی�های و مولکول نوع با نزدیکی بسیار
پیش�بینی لذا ندارد. وجود آن ویژگی�های و پیوند نوع یا و مولکول خواص درباره اطلاعاتی مولکولی،
محاسبات و تحقیقات از حاصل نتایج شود، لحاظ مولکولی گراف یک در اطلاعات این اگر می�شود
بیشتری سازگاری واقعیت در و عملی صورت به آزمایشگاه کار از آمده به�دست نتایج با مولکولی گراف

باشد. داشته
پیوند و اتم�ها ویژگی�های برخی آن در که است فازی مولکولی گراف یک تعریف فصل، این در ما هدف

است. گرفته قرار مدنظر

خاصیت و اتم١ شعاع به می�توان دارد ترکیبات خواص در مهمی بسیار نقش که اتم ویژگی�های از
است. پیوند مهم بسیار ویژگی�های از نیز پیوند۴ انرژی و پیوند٣ طول کرد. اشاره آن الکترونگاتیوی٢

می�پردازیم. شیمیایی اصطلاحات این بررسی و تعریف به ابتدا

١atom radius
٢electronegativity
٣bond lenght
۴bond energy

٣٩



۴٠ فازی مولکولی گراف .٣

شیمی اصطلاحات و تعاریف ١.٣

است. شده استخراج [٣] و [١] و [۴] مراجع از زیر بخش�های مطالب

الکترونگاتیوی ١.١.٣

به پیوندی الکترون جفت جذب برای مولکول یک در اتم تمایل میزان الکترونگاتیوی .١.١.٣ تعریف
است. خود سوی

انرژی�های تجربی مقادیر بر مبتنی و مقیاس متداول�ترین پاولینگ، الکترونگاتیوی نسبی مقیاس
بنا برای می�شود. تعیین عناصر الکترونگاتیوی تفاوت تنها الکترونگاتیوی محاسبات در است. پیوند
شده داده نسبت ۴ عدد است، الکترونگاتیوی مقدار بیشترین دارای که فلوئور اتم به مقیاس، یک کردن

می�شود.
الکترونگاتیوی محاسبه برای مولیکن الکترونگاتیوی و آلرد-روکر الکترونگاتیویته مانند دیگری روش�های

است. شده مطرح عناصر
افزایش اتم، اندازه کاهش هم�چنین و والانس الکترون�های تعداد افزایش با عناصر الکترونگاتیوی
می�یابد. افزایش بالا به پائین از گروه هر در و راست به چپ از تناوبی جدول از دوره هر در و می�یابد
به نافلزات ولی است کم آن�ها الکترونگاتیوی و دارند والانس الکترون�های برای کمی جاذبه فلزات
است. زیاد آن�ها الکترونگاتیوی و دارند الکترون�ها این�گونه برای قوی جاذبه نجیب، گازهای استثنای
مورد غیرفلزات و فلزات شیمیایی فعالیت میزان تعیین برای می�توان را الکترونگاتیوی مقادیر بنابراین،

داد. قرار استفاده
کمترین که عناصری و است تناوبی جدول راست سمت بالایی گوشه در عناصر، الکترونگاتیوی بیشترین

دارند. قرار جدول این چپ سمت پائینی گوشه در دارند، را الکترونگاتیوی

الکترونگاتیوی کاربردهای

غیرفلزات و فلزات واکنش�پذیری میزان تعیین برای •

ترکیب یک پیوندهای خصلت پیش�بینی برای •

باشد، داشته است ممکن ترکیب یک که را پیوندی نوع می�توان الکترونگاتیوی مقادیر از استفاده با •
ترکیب یک شوند، ترکیب یکدیگر با زیاد الکترونگاتیوی اختلاف با عنصر دو وقتی کرد. پیش�بینی

می�شود. حاصل یونی

زیاد خیلی آن�ها الکترونگاتیوی اختلاف که می�شود تشکیل وقتی فلزات غیر بین کوالانسی پیوند
پیوندهای بودن قطبی میزان نشان�دهنده عناصر الکترونگاتیوی اختلاف موارد، این�گونه در نباشد.



۴١ شیمی اصطلاحات و تعاریف .١.٣

پیوند که گفت می�توان باشد، کوچک خیلی یا صفر الکترونگاتیوی اختلاف اگر است. کوالانسی
پیوند الکترون�های در مساوی تقریبأ یا مساوی سهم مربوط، اتم�های و است غیرقطبی اساسأ

بود. خواهد قطبی�تر کوالانسی پیوند باشد بیشتر الکترونگاتیوی اختلاف هرقدر دارند.

اندازه�گیری برای مستقیم و ساده روشی نیست. دقیق ولی است مفید گرچه الکترونگاتیوی مفهوم
در است. شده پیشنهاد آن اندازه�گیری برای گوناگونی روش�های و ندارد وجود الکترونگاتیوی خاصیت
نیز آن به� متصل اتم�های ماهیت و تعداد به موردنظر، اتم ساختمان بر علاوه خاصیت این چون واقع

است. متغیر اتم یک الکترونگاتیوی دارد، بستگی

اتمی شعاع ٢.١.٣

دیگر اتم�های با ترکیب در هنگامی�که است، آن مؤثر اندازه نشانگر اتم یک شعاع .٢.١.٣ تعریف
باشد. شده اندازه�گیری

برای حتی این�رو از نمی�رسد. صفر به هیچ�گاه هسته، از شدن دور با الکترونی ابر وجود احتمال
محیط�های در موجود الکترون�های داد. ارائه اتمی شعاع از روشنی تعریف نمی�توان نیز، منفرد اتم یک
ابرالکترونی پخش چگونگی نتیجه، در و می�گیرند قرار مجاور اتم�های میدان تأثیر تحت مختلف، شیمیایی
شعاع اگر حتی صورت این در داشت. خواهد آن�ها شیمیایی محیط خصوصیات به بستگی الکترون�ها
هر در و می�کند تغییر مختلف اتم�های با اتم� این ترکیب نتیجه در شعاع این کرد، تعریف بتوان را منفرد اتم
دیگر ترکیب به ترکیبی از تغییر این میزان موارد اغلب در که هرچند بود. خواهد متفاوت آن مقدار ترکیبی
بین فاصله ولی کرد، مشخص نمی�توان را منفرد اتم یک شعاع اگرچه گفتیم که همان�طور است. جزئی
می�توان را پیوند تشکیل�دهنده اتم�های شعاع و است اندازه�گیری قابل تجربی طور به پیوند) (طول اتم�ها

کرد. محاسبه پیوندها طول این از استفاده با
شعاع�های می�توان باشد ... یا یونی کووالانسی، اتم، دو بین پیوند نوع اینکه حسب بر هرحال به

آورد. به�دست ... یا یونی کوالانسی،
پیوند آن�ها اتم دو بین و هستند اتمی دو مولکول صورت به خود عنصری حالت در که عناصری اتمی شعاع
اندازه�گیری قابل تجربی طور به که کوالانسی پیوند طول از استفاده با می�توان دارد، وجود یگانه کوالانسی

کرد. محاسبه است،
است. آمده pm پیکومتر حسب بر عناصر برخی اتمی شعاع زیر جدول در
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عناصر برخی اتمی شعاع جدول٣-١:

٢١٧ Na ١۶٣ Li ٣١ He ۵٣ H
١۶٨ Mg ١٠٩ Be ٣٨۶ Rb ٣٣٢ K
١٣٧ Al ٨٢ B ٣٠٠ Sr ٢۵۶ Ca
١١۵ Si ۶۵ C ١٧١ In ١۴۶ Ga
١٠٠ P ۵۵ N ١۵١ Sn ١٢٩ Ge
٨٨ S ٧۴ O ١٣۵ Sb ١١۶ As
٧٨ Cl ۴١ F ١٢٢ Te ١٠۵ Se
٧١ Ar ٣۶ Ne ١١٢ I ٩۶ Br

١٠٣ Xe ٨٨ Kr

پیوند طول ٣.١.٣

در اگرچه می�باشند. یکدیگر به نسبت نوسانی حرکت دارای تشکیل�دهنده اتم�های مولکول�ها، در همواره
متوسطی فاصله در پیوندها، همه در این وجود با است، متغیر همیشه آن�ها پیوند فاصله اتم�ها، نوسان اثر

گویند. اتصال فاصله یا پیوند طول را آن که دارد وجود پیوند تشکیل�دهنده اتم دو هسته بین

اشعه پرتو وسیله به را اتم هسته دو بین فاصله نمود، تهیه کریستال صورت به بتوان را ماده�ای اگر
�می�کنند. محاسبه X اشعه طیف�نگاری کمک به را پیوند طول اوقات اغلب در گرفت. اندازه می�توان X
که دارد وجود ندارند، کریستال حالت که ترکیباتی پیوند طول محاسبه برای نیز دیگری روش�های البته
یک محل است ممکن مولکولی طیف تجزیه وسیله به می�باشد. مولکول�ها طیف مطالعه آن�ها مهم�ترین
روشنی تصویر ترتیب بدین و نمود تعیین دقیقی طور به دیگر هسته به نسبت را مولکول داخل در هسته

�آورد. به�دست مولکول یک ساختمان ماهیت از

پیوند یک تشکیل�دهنده اتم دو بین الکترونگاتیوی تفاوت هرچه که است داده نشان دقیق بررسی�های
افزایش را، رویدادی چنین دلیل بود. خواهد بیشتر آن انرژی و کوتاهتر حاصل پیوند طول باشد، بیشتر
حاصل پیوند یونی-کوالانسی رزونانس انرژی مقدار افزایش نتیجه در و اتم�ها جزئی بار و پیوند قطبیت

دانست. می�توان
است آنگستروم ٠/۶٧ و ٠/٧٧ برابر فلوئور و کربن اتم�های کوالانسی شعاع طول مثال، عنوان به
در باشد، آنگستروم ١/۴۴ برابر تترافلوئوریدکربن مولکول در C − F پیوند طول که می�رود انتظار و

می�آید. به�دست آنگستروم ١/٣٢ حدود و کوتاهتر بسیار پیوند این طول تجربی طریق از صورتی�که
باید این وجود با دارد. کننده پیوند اتم�های ماهیت به بستگی زیاد بسیار مقدار به پیوند یک خصوصیات
طول مختلف ترکیبات در که باشد داشته وجود پیوندهایی است ممکن مشخص دواتم بین که کرد قبول

است. آن طول و انرژی کننده تعیین پیوند نوع واقع در باشد. متفاوت کاملأ آن انرژی و آن�ها

داد: انجام پیوند طول درباره می�توان را زیر کلی تعمیم�های

به کربن-کربن پیوند طول می�یابد. کاهش پیوندها تعداد با نوع، یک از اتم�های بین پیوند طول .١



۴٣ شیمی اصطلاحات و تعاریف .١.٣

می�باشد: ذیل ترتیب
C − C > C = C > C ≡ C

تناوبی جدول پائین سمت به وقتی اثر این می�شود. زیاد پیوند اتم�های ابعاد افزایش با پیوند طول .٢
C − Cl از کوتاهتر هم آن و C − F پیوند از کوتاهتر C − H پیوند طول لذا است. شدیدتر می�رویم
است انتظار مورد موضوع این است، پیوند در اتم�های مرکز پیوند فاصله پیوند، طول که آن�جا از است.

بسازند. بزرگ پیوندهای باید بزرگ�تر اتم�های که چرا
مشخص نوع یک از پیوند می�دهیم انجام تناوبی جدول سطر یک طول در مقایسه�ای وقتی�که .٣
زیاد اتم�ها آن الکترونگاتیوی وقتی دیگر اتم�های از سری یک و اتم یک بین (یگانه-دوگانه-سه�گانه)
در C − C طول از کوتاهتر H٣C − F مولکول در C − F پیوند طول لذا می�گردد. کوتاهتر می�شود،
بیشتر الکترونگاتیوی دارای اتم که می�افتد اتفاق خاطر این به امر این است. H٣C − CH٣ مولکول
سمت به را پیوند الکترون�های لذا و دارد خود شریک به نسبت پیوند الکترون�های جذب به بیشتری تمایل

است. کمتر الکترونگاتیوی دارای که اتمی به نسبت می�سازد، خود

پیوند انرژی ۴.١.٣

پیوند. شکستن برای لازم انرژی مقدار از است عبارت پیوند انرژی
می�یابد کاهش فلز اتمی عدد افزایش با پیوند انرژی قلیایی) فلزات (مثلأ تناوبی جدول ستون�های در
مولکول�های پیوند انرژی قلیایی، فلزات با مقایسه در ولی است. همین�طور نیز هالوژن�ها مورد در و

است. بیشتر هالوژن�ها دواتمی
پیوند یک می�توان زیرا دارد، مهمی نتیجه مختلف ترکیبات در پیوند انرژی تقریبی ثبات علمی نظر از
عبارت که کرد، مشخص پیوند انرژی وسیله به را نوع این از دیگر پیوند هر یا (C−H (مانند بخصوص

دارد. وجود آن در اتصال این که ترکیبی هر در اتصال شکستن برای لازم تقریبی انرژی از است
اندازه�گیری وسایل به که هنگامی مختلف، واکنش�های در شده ایجاد گرمای محاسبه برای پیوند انرژی از

می�گردد. استفاده نباشد، دسترسی
است. شده آورده پیوندها از برخی برای پیوند انرژی و پیوند طول زیر جدول در

می�باشد. kJ/mol برحسب پیوند انرژی و pm برحسب پیوند طول



۴۴ فازی مولکولی گراف .٣

پیوند انرژی و پیوند طول مقادیر جدول٣-٢:
پیوند انرژی پیوند طول پیوند پیوند انرژی پیوند طول پیوند

۴٣۶ ٧۴ H-H ۴١٣ ١٠٩ C-H
١۵٨ ١۴٢ F-F ٣٩١ ١٠١ N-H
٢۴٣ ١٩٩ Cl-Cl ٣۶۶ ٩۶ O-H
١٩٣ ٢٢٨ Br-Br ۵۶٨ ٩٢ H-F
١۵١ ٢۶٧ I-I ۴٣٢ ١٢٧ H-Cl
٣٠٨ ١۴٧ C-N ٣۶۶ ١۴١ H-Br
٣۶١ ١۴٣ C-O ٢٩٨ ١۶١ H-I
٢٧٢ ١٨٢ C-S ٣۴٨ ١۵۴ C-C
۴٨٨ ١٣۵ C-F ۶١۴ ١٣۴ C=C
٧٨ ١٧٧ C-Cl ١۴۵ ١۴٨ O-O
۶۶ ١٩۴ C-Br ۴٩٨ ١٢١ O=O
٢١۶ ٢١۴ C-I ١٧٠ ١۴١ N-N

فازی مولکولی گراف ٢.٣

عناصر الکترونگاتیوی و پیوند انرژی پیوند، طول برای که می�شود نتیجه�گیری چنین شده، گفته مطالب از
شده اندازه�گیری مقادیر و ندارد وجود دقیقی عدد دارند، ترکیب ویژگی�های تعیین در بسیاری کاربرد که
می�کنیم. بحث وارد را فازی مفهوم و کرده استفاده نکته این از بنابراین نمی�باشند. قطعی و دقیق کاملا
تعریف فازی مولکولی گراف یک مولکولی، گراف یک در پیوندها و اتم ویژگی�های کردن لحاظ برای

می�شود.
کرد: تقسیم�بندی دسته سه به می�توان را فازی گراف�های

دارند. فازی حالت هردو یال�ها و رئوس آن در که فازی گراف •

هستند. قطعی یال�ها و فازی حالت رئوس آن در که فازی گراف •

دارند. فازی حالت یال�ها و قطعی رئوس آن در که فازی گراف •

ویژگی�های از برخی هریک در که می�شود مطرح فازی مولکولی یکگراف تعریف برای ششروش اینجا در
می�شود. داده شرح مثالی با هریک و پرداخته روش�ها این بیان به حال است. شده لحاظ پیوند و اتم

فازی پیوند طول حسب بر فازی مولکولی گراف ١.٢.٣

یال�ها و هستند قطعی رئوس که می�شود تعریف G : (V, µ) فازی مولکولی گراف یک روش این در
دارند. فازی حالت



۴۵ فازی مولکولی گراف .٢.٣

پیوندهای طول با پیوندها تمامی است شیمیایی پیوند یک نماینده یال هر که مولکولی گراف یک در
ویژگی�های تعیین در مهمی عامل ترکیب، یک پیوند طول که حالی در بودند. یکسان ارزش دارای متفاوت،
نتایج شود لحاظ پیوند هر پیوند طول مولکولی، گراف در اگر می�شود پیش�بینی لذا دارد. ترکیب یک

می�آید. دست به بهتری
دست به ترکیب همان در پیوند طول مقدار ماکزیمم به را پیوند هر پیوند طول نسبت روش، این در
عضویت درجه عنوان به عدد این است. [٠,١] بازه در عددی همواره نسبت این که است روشن می�آوریم.
می�شود: تعریف زیر شکل به فازی مولکولی گراف می�شود. داده نسبت فازی مولکولی گراف یک در یال

G : (V, µ)

µ : V × V −→ [٠,١] طوری�که به

µ(x, y) =
l(ei)

max l(ei)

است. x, y اتم بین پیوند طول l(ei)
طول نسبت آن، عضویت شدت که هستند عضویت درجه یک دارای و دارند فازی حالت یال�ها لذا
باشد، بیشتر ترکیب یک پیوند طول هرچه بنابراین است. ترکیب همان در پیوند طول ماکزیمم به پیوند

است. نزدیک�تر یک به و بیشتر فازی مولکولی گراف در آن متناظر یال عضویت شدت

می�گیریم: نظر در را COCl٢ ترکیب مولکولی گراف .١.٢.٣ مثال

..Cl. C. Cl.

O

....

COCl٢ ترکیب مولکولی گراف :١.٣ شکل

هستند. قطعی هردو یال�ها و رئوس گراف این در
(L)شده داده نسبت پیوند طول دارد. وجود C = O و C − Cl پیوند دونوع ،COCl٢ ترکیب در

با: است برابر پیوندها این به

L(C − Cl) = ١٧٧pm, L(C = O) = ١١٢pm

C−Cl پیوند به را C = O پیوند طول نسبت لذا است. C−Cl پیوند به مربوط پیوند، طول بیشترین
می�دهیم: قرار گراف در آن متناظر یال عضویت درجه برابر و می�آوریم دست به

١٧٧
١٧٧ = ١, ١١٢

١٧٧ = ٠٫ ۶٣



۴۶ فازی مولکولی گراف .٣

می�کنیم: تعریف زیر صورت به را فازی مولکولی گراف لذا

V = {C,Cl, O}, E = {(Cl − C,١)(C −O,٠٫ ۶٣)(C −O,٠٫ ۶٣)(Cl − C,١)}

..Cl. C. Cl.

O

. ١. ١.

٠/۶٣

.

٠/۶٣

پیوند طول حسب بر COCl٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :٢.٣ شکل

پیوند انرژی حسب بر فازی مولکولی گراف ٢.٢.٣

مشابه می�شود. استفاده اتم�ها بین پیوند انرژی مقدار از فازی، مولکولی گراف تعریف برای روش این در
عنوان به عدد این و آورده �دست به ترکیب همان در پیوند انرژی ماکزیمم به پیوند انرژی نسبت قبل روش

داریم: لذا می�شود. گرفته نظر در آن، متناظر یال عضویت درجه

G : (V, µ)

µ : V × V −→ [٠,١]

µ(x, y) =
e(ei)

max e(ei)
.

است. x, y اتم�های بین پیوند انرژی e(ei) آن در که
گراف در طرفی از دارد. وجود آن اتم دو بین قوی�تری پیوند باشد زیاد پیوند یک پیوند انرژی هرچه
شدت یعنی است. نزدیک�تر یک به آن عضویت درجه باشد بیشتر پیوند انرژی هرچه فازی، مولکولی

است. زیاد فازی مولکولی گراف در یال آن عضویت

تعریف فازی صورت به آن پیوند انرژی از استفاده با را COCl٢ ترکیب مولکولی گراف .٢.٢.٣ مثال
٧٠٧ ترتیب به شیمی در C − Cl و C = O پیوندهای به شده داده نسبت پیوند انرژی مقادیر می�کنیم.

می�باشد. ٣٣٨ و
می�آوریم: به�دست پیوند هر برای را پیوند انرژی ماکزیمم به پیوند انرژی نسبت

٣٣٨
٧٠٧ = ٠/۴٧, ٧٠٧

٧٠٧ = ١

C − Cl پیوند متناظر یال عضویت درجه و یک برابر C = O پیوند با متناظر یال عضویت درجه لذا
می�باشد. ٠/۴٧ برابر



۴٧ فازی مولکولی گراف .٢.٣

است: زیر شکل به روش این از استفاده با فازی مولکولی گراف
V = {C,Cl, O}, E = {(Cl − C,٠/۴٧)(Cl − C,٠/۴٧)(C −O,١)(C −O,١)}

..Cl. C. Cl.

O

. ٠/۴٧. ٠/۴٧.

١

.

١

پیوند انرژی برحسب COCl٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :٣.٣ شکل

پیوند طول متوسط حسب بر فازی مولکولی گراف ٣.٢.٣

بدین کرد. استفاده دیگری روش از می�توان پیوند، طول از استفاده با فازی مولکولی گراف تعریف برای
تعریف برای سپس آورده، دست به را ترکیب آن پیوندهای طول تمام مجموع ترکیب یک در که ترتیب
آمده دست به� عدد می�شود. تقسیم ترکیب پیوند طول مجموع به آن پیوند طول یال، هر عضویت شدت

دیگر: عبارت به می�شود. گرفته نظر در یال آن شدت عنوان به
G : (V, µ)

µ : V × V −→ [٠,١]

µ(x, y) =
l(ei)

A
, A =

n∑
i=١

l(ei).

داریم: می�گیریم. نظر در را COCl٢ ترکیب .٣.٢.٣ مثال
L(C − Cl) = ١٧٧pm, L(C = O) = ١١٢pm

با: است برابر ترکیب این پیوندهای طول مجموع داریم. C = O دوگانه پیوند یک و C −Cl پیوند دو

(١٧٧× ٢) + ١١٢ = ۴۶۶

قرار یال عضویت شدت معادل را آن و کرده محاسبه ۴۶۶ به را پیوند طول نسبت یال، هر برای حال
می�دهیم.

١٧٧
۴۶۶ = ٠/٣٧, ١١٢

۴۶۶ = ٠/٢۴

بنابراین:
V = {C,Cl, O}, E = {(Cl−C,٠/٣٧)(Cl−C,٠/٣٧)(C−O,٠/٢۴)(C−O,٠/٢۴)}.



۴٨ فازی مولکولی گراف .٣

..Cl. C. Cl.

O

. ٠/٣٧. ٠/٣٧.

٠/٢۴

.

٠/٢۴

پیوند طول متوسط برحسب COCl٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :۴.٣ شکل

پیوند انرژی متوسط حسب بر فازی مولکولی گراف ۴.٢.٣

استفاده آن تفاوت تنها و می�باشد قبل روش مشابه تغییر، اندکی با مولکولی گراف کردن فازی روش این
مجموع به آن پیوند انرژی نسبت یال هر برای که ترتیب بدین است. پیوند طول جای به پیوند انرژی از
می�شود. گرفته نظر در یال آن عضویت شدت عنوان به نسبت این و آورده دست به ترکیب آن پیوند انرژی

G : (V, µ)

µ : V × V −→ [٠,١]

µ(x, y) =
e(ei)

B
, B =

n∑
i=١

e(ei).

می�کنیم: فازی روش این از استفاده با را COCl٢ ترکیب مولکولی گراف .۴.٢.٣ مثال
این به شده داده نسبت انرژی دارد. وجود C = O پیوند یک و C − Cl پیوند دو ترکیب این در
می�آوریم. دست به را پیوندها این پیوند انرژی مجموع می�باشد. ٣٣٨ و ٧٠٧ برابر ترتیب به پیوندها

داریم:
(٣٣٨× ٢) + ٧٠٧ = ١٣٨٣

٧٠٧
١٣٨٣ = ٠٫ ۵١, ٣٣٨

١٣٨٣ = ٠/٢۴

V = {C,Cl, O}, E = {(Cl−C,٠/٢۴)(Cl−C,٠/٢۴)(C−O,٠/۵١)(C−O,٠/۵١)}

..Cl. C. Cl.

O

. ٠/٢۴. ٠/٢۴.

٠/۵١

.

٠/۵١

پیوند انرژی متوسط حسب بر COCl٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :۵.٣ شکل



۴٩ فازی مولکولی گراف .٢.٣

الکترونگاتیوی حسب بر فازی مولکولی گراف ۵.٢.٣

می�شود استفاده پیوند نوع پیش�بینی برای آن از که است اتم ویژگی�های از اتم یک الکترونگاتیوی
مقدار روش این در است. مؤثر آن�ها پیوند قطبیت در اتم دو الکترونگاتیوی اختلاف واقع در و
می�شود. تعریف فازی مولکولی گراف یک و شده لحاظ مولکولی گراف در را عناصر الکترونگاتیوی
روش این در شده تعریف فازی مولکولی گراف لذا است، اتم ویژگی�های از الکترونگاتیوی که آن�جا از

دارند. قطعی حالت یال�ها و فازی حالت آن رئوس که است فازی گراف یک
به توجه با که است فلوئور اتم به مربوط الکترونگاتیوی مقدار بیشترین الکترونگاتیوی، جدول طبق
٣٫ ٩٨ عدد به را اتم هر الکترونگاتیوی میزان ترکیب، هر در حال می�باشد. ٣٫ ٩٨ برابر پائولینگ مقیاس
به فازی مولکولی گراف می�شود. داده قرار رأس آن عضویت درجه عنوان به نسبت این و کرده تقسیم

می�شود: تعریف زیر صورت
G : (σ,E)

σ : V −→ [٠,١], E : V × V −→ {٠,١}

σ(x) =
ex

٣/٩٨
است. x اتم الکترونگاتیوی e(x)

این اتم�های برای الکترونگاتیوی جدول از استفاده با می�گیریم. نظر در را COCl٢ ترکیب .۵.٢.٣ مثال
داریم: ترکیب

e(Cl) = ٣/١۶, e(C) = ٢/۵۵, e(O) = ٣/۴۴

می�کنیم. تقسیم ٣٫ ٩٨ به را اعداد این اتم، هر عضویت درجه تعیین برای حال
٣/١۶
٣/٩٨ = ٠/٧٩, ٢/۵۵

٣/٩٨ = ٠/۶۴, ٣/۴۴
٣/٩٨ = ٠/٨۶

می�کنیم: تعریف زیر صورت به دارند، فازی حالت رئوس آن در که فازی مولکولی گراف لذا
V = {(Cl,٠/٧٩), (C,٠/۶۴), (O,٠/٨۶)}, E = {Cl − C,Cl − C,C −O,C −O}

..(Cl,٠/٧٩). (C,٠/۶۴). (Cl,٠/٧٩).

(O,٠/٨۶)

....

الکترونگاتیوی حسب بر COCl٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :۶.٣ شکل



۵٠ فازی مولکولی گراف .٣

پیوند قطبیت حسب بر فازی مولکولی گراف ۶.٢.٣

اختلاف که می�دانیم می�شود. استفاده عناصر الکترونگاتیوی از قبل روش مشابه سازی فازی روش این در
اتم دو به مربوط الکترونگاتیوی مقدار کم�ترین و بیشترین است. پیوند قطبیت برابر اتم دو الکترونگاتیوی
برابر می�تواند حداکثر اتم دو قطبیت بنابراین می�باشد. ٠/٧ و ٣/٩٨ مقدار با ترتیب به فرانسیم و فلوئور
به [٠,١] بازه در عددی کنیم تقسیم ٣/٢٨ به را اتم قطبیت میزان پیوند هر برای اگر حال باشد. ٣/٢٨

می�شود. داده نسبت آن به یال هر عضویت درجه عنوان به عدد این که می�آید دست
G : (V, µ)

µ : V × V −→ [٠,١]

µ(x, y) =| e(x)− e(y)

٣/٢٨ |

می�گیریم. نظر در را COCl٢ ترکیب .۶.٢.٣ مثال
داریم: ترکیب این اتم�های برای الکترونگاتیوی جدول از استفاده با

e(Cl) = ٣/١۶, e(C) = ٢/۵۵, e(O) = ٣/۴۴

می�آوریم. دست به را ترکیب این پیوندهای قطبیت
داریم: کلر-کربن پیوند برای

| ٣/١۶− ٢/۵۵ |= ٠/۶١

می�کنیم. تقسیم ٣/٢٨ عدد به را پیوند قطبیت یال هر عضویت درجه تعریف برای حال
٠/۶١
٣/٢٨ = ٠/١٨

داریم: کربن-اکسیژن پیوند برای ترتیب همین به
| ٢/۵۵− ٣/۴۴ |= ٠/٨٩

٠/٨٩
٣/٢٨ = ٠/٢٧

V = {C,Cl, O}, E = {(Cl−C,٠/١٨)(Cl−C,٠/١٨)(C−O,٠/٢٧)(C−O,٠/٢٧)}

..Cl. C. O.

O

. ٠/١٨. ٠/١٨.

٠/٢٧

.

٠/٢٧

پیوند قطبیت حسب بر COCl٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :٧.٣ شکل



۴ فصل

فازی توپولوژیکی اندیس�های

فعالیت�های برخی کننده بیان و شیمیایی فیزیکی، ویژگی�های کننده� توصیف� توپولوژیکی، اندیس�های
باشد اتم�ها یا پیوند ویژگی�های برخی بر مبتنی توپولوژیکی اندیس�های اگر لذا است. مولکول زیستی

باشد. داشته ترکیب ویژگی�های از بهتری توصیف می�تواند

ویژگی�های از هم�چنین باشد. پیوند طول و پیوند انرژی پیوند، نوع شامل می�تواند پیوند ویژگی�های
اعداد شد گفته قبل فصل در چنان�چه اما کرد. اشاره آن الکترونگاتیوی و اتمی شعاع به می�توان اتم
نسبت اعداد لذا وابسته�اند. بسیاری عوامل به ویژگی�ها این زیرا ندارد، وجود ویژگی�ها این برای دقیقی

می�باشند. نادقیق همواره آن�ها به شده داده

اندیس�های فصل این در کرد. اشاره PI و گاتمن وینر، اندیس به می�توان توپولوژیکی اندیس�های از
می�گردد[۵]. تعریف فازی مولکولی گراف بر مبتنی فازی توپولوژیکی

فازی وینر اندیس ١.۴

است: زیر صورت به قطعی حالت در آن تعریف که می�باشد وینر اندیس شیمی، توپولوژیکی اندیس�های از

W (G) =
∑

u,v∈V (G)

d(u, v).

اتم�ها بین فاصله مجموع مولکولی گراف در و است رئوس جفت تمام میان فاصله مبنای بر اندیس این
کوالانسی، یونی، از اعم پیوندها تمامی به و ندارد اتم�ها بین پیوند نوع با ارتباطی فاصله این می�باشد.
این از می�کند. حساب را آن�ها بین فاصله و داده یک نسبت پیوند، طول هرمقدار با و هیدروژنی

می�کند. استفاده ... و ایزومری گرمای مولار، مقدار جوش، نقطه پیش�بینی برای عددی توصیف�گر

تئوری از استفاده با پیش�بینی کنیم، استفاده فازی مولکولی گراف از اگر که شد گفته گذشته فصل در
مولکولی گراف تعریف برای مختلفی روش�های اساس همین بر بود. خواهد نزدیک�تر واقعیت به گراف

۵١



۵٢ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

یال�ها و قطعی حالت رئوس که شد تعریف فازی مولکولی گراف یک اول روش چهار در شد. بیان فازی
شد. داده نسبت عضویت درجه یک یال هر برای و داشتند فازی حالت

داشتند. قطعی حالت یال�ها و فازی حالت رئوس که شد تعریف فازی مولکولی گراف پنجم روش در
اندیس لذا دارد سروکار رئوس فاصله با فقط و ندارد نقشی وینر اندیس محاسبه در رئوس درجه چون

است. برابر قطعی حالت با می�آید دست به فازی مولکولی گراف از که فازی وینر

Puv مسیر یال�های تعلق درجه مینیمم باشد. v و uراس دو بین مسیر Puv کنید فرض .١.١.۴ تعریف
می�دهیم: نمایش زیر به�صورت و نامیده مسیر آن شدت را

µuv = ∧{µ(u, v) | (u, v) ∈ Puv}

می�شود: تعریف زیر صورت به G̃ فازی مولکولی گراف از فازی مسافت ماتریس .٢.١.۴ تعریف

d̃uv =

(luv, µu,v), u ̸= v

٠, u = v

عبارت به می�باشد. u, v مسیر شدت µ(u, v) و v و u رأس بین مسیر کوتاهترین طول luv آن در که
دیگر:

D̃ = [d̃uv] = [(luv, µuv)] uv ∈ Puv

D̃ =


٠ · · · d̃١n
... . . . ...
d̃n١ · · · ٠


صورت به گراف از فازی وینر اندیس باشد. فازی مولکولی گراف یک G کنید فرض .٣.١.۴ تعریف

می�شود: تعریف زیر

W̃ (G) =
∑

u,v∈V (G)

d̃(u, v).

می�باشد. فازی مولکولی گراف از فازی مسافت ماتریس d̃(u, v) آن در که

هر آورد. دست به را فازی مولکولی گراف از مسافت ماتریس باید فازی، وینر اندیس محاسبه برای
را رأس دو بین فاصله فازی، حالت در است. گراف در رأس دو بین فاصله مسافت ماتریس از درایه
مسافت ماتریس مثلثی بالا قطر اعضای سپس داده، قرار مسیر آن در یال�ها عضویت درجه مجموع برابر

می�شود. محاسبه فازی وینر اندیس و کرده جمع هم با را فازی

شده تعریف فازی مولکولی گراف�های از استفاده با را CO٢ ترکیب فازی وینر اندیس .۴.١.۴ مثال
می�آوریم: دست به قبل فصل

با: است برابر قطعی حالت در گراف این مسافت ماتریس و CO٢ ترکیب ساختاری گراف



۵٣ فازی وینر اندیس .١.۴

..C.O . O..

CO٢ ترکیب مولکولی گراف :١.۴ شکل

D =


٠ ١ ٢
١ ٠ ١
٢ ١ ٠


W (G) = ١+ ٢+ ١ =⇒ W (G) = ۴.

می�کنیم: بررسی شده گفته روش�های از استفاده با را فازی وینر اندیس حال

فازی وینر اندیس محاسبه روش�های

داریم: پیوند طول جدول از استفاده با پیوند طول حسب بر فازی�سازی
(C −O) = ١۴٣pm پیوند طول

آوریم. دست به پیوند طول ماکزیمم به را پیوند طول نسبت باید عضویت درجه تعریف برای
١۴٣
١۴٣ = ١

می�باشد: زیر صورت به حالت این در فازی گراف

..C.O . O.١ . ١

CO٢ فازی مولکولی گراف :٢.۴ شکل

است: زیر صورت به فازی مسافت ماتریس لذا

D̃ =


٠ ١ ٢
١ ٠ ١
٢ ١ ٠


W̃ (G) = ١+ ٢+ ١ =⇒ W (G) = ۴

است. ٣۶٠kJ/molبرابر C −O پیوند برای پیوند انرژی مقدار پیوند انرژی حسب بر فازی�سازی
یال هر عضویت درجه لذا و است برابر پیوند انرژی با پیوند انرژی ماکزیمم داریم پیوند نوع یک چون

است. شده داده نشان (٣.۴) شکل در حالت این در فازی گراف است. یک برابر



۵۴ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

..C.O . O.١ . ١

CO٢ فازی مولکولی گراف :٣.۴ شکل

است: زیر صورت به فازی مسافت ماتریس

D̃ =


٠ ١ ٢
١ ٠ ١
٢ ١ ٠


W̃ (G) = ١+ ٢+ ١ =⇒ W (G) = ۴.

با: است برابر CO٢ ترکیب پیوند طول مجموع پیوند طول متوسط حسب بر فازی�سازی
١۴٣+ ١۴٣ = ٢٨۶

می�شود: محاسبه زیر صورت به روش این در یال�ها عضویت درجه
µ =

١۴٣
٢٨۶ = ٠/۵

می�باشد: زیر صورت به حالت این در فازی گراف

..C.O . O.٠/۵ . ٠/۵

CO٢ فازی مولکولی گراف :۴.۴ شکل

است: زیر صورت به فازی مسافت ماتریس لذا

D̃ =


٠ ٠/۵ ١
٠/۵ ٠ ٠/۵
١ ٠/۵ ٠


W̃ (G) = ٠/۵+ ١+ ٠/۵ =⇒ W (G) = ٢.

پیوند انرژی نسبت باید روش این با سازی فازی برای پیوند انرژی متوسط حسب بر فازی�سازی
می�شود. محاسبه ترکیب پیوند انرژی مجموع به

٣۶٠+ ٣۶٠ = ٧٢٠ =⇒ µ =
٣۶٠
٧٢٠ = ٠/۵

می�باشد: زیر صورت به حالت این در فازی گراف
است: زیر صورت به فازی مسافت ماتریس لذا

D̃ =


٠ ٠٫ ۵ ١
٠/۵ ٠ ٠/۵
١ ٠/۵ ٠





۵۵ فازی وینر اندیس .١.۴

..C.O . O.٠/۵ . ٠/۵

CO٢ فازی مولکولی گراف :۵.۴ شکل

W̃ (G) = ٠/۵+ ١+ ٠/۵ =⇒ W (G) = ٢

تعریف فازی مولکولی گراف یک گراف، سازی فازی روش این الکترونگاتیوی مبنای بر فازی�سازی
رئوس وینر اندیس محاسبه در چون هستند. قطعی یال�ها و دارند فازی حالت رئوس آن در که می�کند

است. برابر قطعی وینر اندیس با فازی وینر اندیس لذا ندارند نقشی

٢/۵۵ و ٣/۴۴ برابر اکسیژن و کربن عناصر الکترونگاتیوی پیوند قطبیت حسب بر فازی�سازی
با: است برابر پیوند قطبیت لذا است.

| ٣/۴۴− ٢/۵۵ |= ٠/٨٩

می�آوریم: دست به را ٣/٢٨ عدد به پیوند هر قطبیت نسبت باید یال هر عضویت درجه تعریف برای
٠/٨٩
٣/٢٨ = ٠/٢٧

فازی مسافت ماتریس و فازی مولکولی گراف بنابراین می�باشد. ٠/٢٧ برابر یال هر عضویت درجه لذا
است: زیر صورت به

..C.O . O.٠/٢٧ . ٠/٢٧

CO٢ فازی مولکولی گراف :۶.۴ شکل

D̃ =


٠ ٠/٢٧ ٠/۵۴

٠/٢٧ ٠ ٠/٢٧
٠/۵۴ ٠/٢٧ ٠


W̃ (G) = ٠/٢٧+ ٠/۵۴+ ٠/٢٧ =⇒ W̃ (G) = ١/٠٨

می�کنیم. بررسی C٢H۴ ترکیب برای را فازی وینر اندیس .۵.١.۴ مثال

است: زیر شکل به ترکیب این ساختاری گراف



۵۶ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

..

H

.

H

.C. C.

H

.

H

......

C٢H۴ مولکولی گراف :٧.۴ شکل

با: است برابر گراف این مسافت ماتریس

D =



٠ ٢ ١ ٢ ٣ ٣
٢ ٠ ١ ٢ ٣ ٣
١ ١ ٠ ١ ٢ ٢
٢ ٢ ١ ٠ ١ ١
٣ ٣ ٢ ١ ٠ ٢
٣ ٣ ٢ ١ ٢ ٠


بنابراین: است. مسافت ماتریس بالامثلثی قطر مجموع وینر اندیس

W (G) = ٢+ ١+ ٢+ ٣+ ٣+ ١+ ٢+ ٣+ ٣+ ١+ ٢+ ٢+ ١+ ١+ ٢

W (G) = ٢٩

را فازی وینر اندیس و کرده تعریف فازی مولکولی گراف یک فازی�سازی روش�های از استفاده با حال
می�کنیم: محاسبه

گراف کنیم، استفاده گراف فازی�سازی برای اول روش از اگر پیوند طول حسب بر فازی�سازی
می�شود: تعریف زیر صورت به فازی مولکولی

L(C −H) = ١٠٩, L(C = C) = ١٣۴

µ(C−H) =
١٠٩
١٣۴ =⇒ µ(C−H) = ٠/٨١

µ(C=C) =
١٣۴
١٣۴ =⇒ µ(C=C) = ١

..

H

.

H

.C. C.

H

.

H

.
٠/٨١

.
٠/٨١

.
٠/٨١

.
٠/٨١

.
١

.
١

C٢H۴ ترکیب فازی مولکولی گراف :٨.۴ شکل



۵٧ فازی وینر اندیس .١.۴

با: است برابر روش این با فازی مسافت ماتریس

D̃ =



٠ ١/۶٢ ٠/٨١ ١/٨١ ٢/۶٢ ٢/۶٢
١/۶٢ ٠ ٠/٨١ ١/٨١ ٢/۶٢ ٢/۶٢
٠/٨١ ٠/٨١ ٠ ١ ١/٨١ ١/٨١
١/٨١ ١/٨١ ١ ٠ ٠/٨١ ٠/٨١
٢/۶٢ ٢/۶٢ ١/٨١ ٠/٨١ ٠ ١/۶٢
٢/۶٢ ٢/۶٢ ١/٨١ ٠/٨١ ١/۶٢ ٠


برابر که می�آید دست به وینر اندیس کنیم جمع هم با را مسافت ماتریس مثلثی بالا قطر اعضای اگر حال

است. ٢۵/٢٠ با

است: زیر صورت به روش این در فازی مسافت ماتریس پیوند انرژی حسب بر فازی�سازی

e(C −H) = ۴١٣, e(C = C) = ۶١۴

µ(C−H) =
۴١٣
۶١۴ =⇒ µ(C−H) = ٠/۶٧

µ(C=C) =
۶١۴
۶١۴ =⇒ µ(C=C) = ١

..

H

.

H

.C. C.

H

.

H

.
٠/۶٧

.
٠/۶٧

.
٠/۶٧

.
٠/۶٧

.
١

.
١

C٢H۴ ترکیب فازی مولکولی گراف :٩.۴ شکل

D̃ =



٠ ١/٣۴ ٠/۶٧ ١/۶٧ ٢/٣۴ ٢/٣۴
١/٣۴ ٠ ٠/۶٧ ١/۶٧ ٢/٣۴ ٢/٣۴
٠/۶٧ ٠/۶٧ ٠ ١ ١/۶٧ ١/۶٧
١/۶٧ ١/۶٧ ١ ٠ ٠/۶٧ ٠/۶٧
٢/٣۴ ٢/٣۴ ١/۶٧ ٠/۶٧ ٠ ١/٣۴
٢/٣۴ ٢/٣۴ ١/۶٧ ٠/۶٧ ١/٣۴ ٠


=⇒ W̃ (G) = ٢٢/۴



۵٨ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

صورت به روش این از استفاده با مولکولی فازی گراف پیوند طول متوسط حسب بر فازی�سازی
است: زیر

(۴× ١٠٩) + ١٣۴ = ۵٧٠ =⇒ µ(C−H) =
١٠٩
۵٧٠ µ(C=C) =

١٣۴
۵٧٠

µ(C−H) = ٠/١٩, µ(C=C) = ٠/٢٣

..

H

.

H

.C. C.

H

.

H

.
٠/١٩

.
٠/١٩

.
٠/١٩

.
٠/١٩

.
٠/٢٣

.
٠/٢٣

C٢H۴ ترکیب فازی مولکولی گراف :١٠.۴ شکل

D̃ =



٠ ٠/٣٨ ٠/١٩ ٠/۴٢ ٠/۶١ ٠/۶١
٠/٣٨ ٠ ٠/١٩ ٠/۴٢ ٠/۶١ ٠/۶١
٠/١٩ ٠/١٩ ٠ ٠/٢٣ ٠/۴٢ ٠/۴٢
٠/۴٢ ٠/۴٢ ٠/٢٣ ٠ ٠/١٩ ٠/١٩
٠/۶١ ٠/۶١ ٠/۴٢ ٠/١٩ ٠ ٠/٣٨
٠/۶١ ٠/۶١ ٠/۴٢ ٠/١٩ ٠/٣٨ ٠


=⇒ W̃ (G) = ۵/٨٧

داریم: گراف فازی�سازی روش این از استفاده با پیوند انرژی متوسط حسب بر فازی�سازی

(۴١٣× ۴) + ۶١۴ = ٢٢۶۶

µ(C−H) =
۴١٣
٢٢۶۶ , µ(C=C) =

۶١۴
٢٢۶۶

µ(C−H) = ٠/١٨, µ(C=C) = ٠/٢٧

..

H

.

H

.C. C.

H

.

H

.
٠/١٨

.
٠/١٨

.
٠/١٨

.
٠/١٨

.
٠/٢٧

.
٠/٢٧

C٢H۴ ترکیب فازی مولکولی گراف :١١.۴ شکل



۵٩ فازی وینر اندیس .١.۴

D̃ =



٠ ٠/٣۶ ٠/١٨ ٠/۴۵ ٠/۶٣ ٠/۶٣
٠/٣۶ ٠ ٠/١٨ ٠/۴۵ ٠/۶٣ ٠/۶٣
٠/١٨ ٠/١٨ ٠ ٠/٢٧ ٠/۴۵ ٠/۴۵
٠/۴۵ ٠/۴۵ ٠/٢٧ ٠ ٠/١٨ ٠/١٨
٠/۶٣ ٠/۶٣ ٠/۴۵ ٠/١٨ ٠ ٠/٣۶
٠/۶٣ ٠/۶٣ ٠/۴۵ ٠/١٨ ٠/٣۶ ٠


=⇒ W̃ (G) = ۶/٠٣

می�کند، استفاده پیوند قطبیت از که فازی�سازی روش این در پیوند قطبیت حسب بر فازی گراف
داریم:

e(C) = ٢/۵۵, e(H) = ٢/٢٠ ⇒ µ(C−H) =
|٢/۵۵− ٢/٢٠|

٣/٢٨ =⇒ µ(C−H) = ٠/١٠

..

H

.

H

.C. C.

H

.

H

.
٠/١

.
٠/١

.
٠/١

.
٠/١

.
٠

.
٠

C٢H۴ ترکیب فازی مولکولی گراف :١٢.۴ شکل

D̃ =



٠ ٠/١ ٠/٢ ٠/١ ٠/٢ ٠/٢
٠/١ ٠ ٠/١ ٠ ٠/١ ٠/١
٠/٢ ٠/١ ٠ ٠/١ ٠/٢ ٠/٢
٠/١ ٠ ٠/١ ٠ ٠/١ ٠/١
٠/٢ ٠/١ ٠/٢ ٠/١ ٠ ٠/١
٠/٢ ٠/١ ٠/٢ ٠/١ ٠/٢ ٠


=⇒ W̃ (G) = ٢.

از استفاده فازی، وینر اندیس محاسبه برای روش بهترین که می�یابیم در بیشتر مثال�های بررسی با
محاسبه فازی مثلثی اعداد از استفاده با را اندیس این حال می�باشد. اول روش فازی مولکولی گراف

می�کنیم:

مثلثی اعداد از استفاده با فازی وینر اندیس ١.١.۴

دارای و تقریبی صورت به پیوندها به شده داده نسبت پیوند طول که شد اشاره نکته این به قبل فصل در
یک پیوند طول می�خواهیم اینجا در کرد. تعریف فازی عدد یک صورت به را آن می�توان و است ابهام



۶٠ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

کنیم. تعریف مثلثی فازی عدد یک صورت به را ترکیب
پیوند سر دو اتمی شعاع مجموع اندازه�گیری پیوند، طول محاسبه برای معمول های روش از یکی
طول و اتمی شعاع�های بین جمع از انحراف کمی، طور به که گفت می�توان بیشتر مطالعات با اما است.
این از پیوند، طول مثلثی فازی عدد تعریف برای اتم�هاست. بین پیوند نوع از ناشی که دارد وجود پیوند

می�شود. استفاده انحراف مقدار
مرکز عنوان به است تقریبی صورت به که شیمی محاسبات از استفاده با شده داده نسبت پیوند طول

می�دهیم: قرار و گرفته نظر در مثلث

| L−R |= α

مقدار α و می�باشد دارند پیوند هم با که اتم دو اتمی شعاع مجموع R و اتم دو پیوند طول L طوری�که به
است. عدد دو این انحراف

می�کنیم: تعریف زیر صورت به را پیوند طول مثلثی فازی عدد

(a١, a٢, a٣) = (L− α,L, L+ α).

برای و گرفته نظر در اتم دو پیوند طول عنوان به می�باشد، متقارن صورت به که را مثلثی فازی عدد این
می�دهیم. نشان Aα با و محاسبه را آن α-برش محاسبات سادگی

گراف یک دیگر به�عبارت می�کنیم. استفاده اول روش از فازی مولکولی گراف تعریف برای حال
یال هر عضویت درجه که کرده تعریف هستند، قطعی رئوس و فازی حالت یال�ها آن در که فازی مولکولی

می�آید: دست به زیر رابطه از را

µi =
Aiα

maxAiα

.

ماتریس مثلثی بالا قطر درایه�های مجموع واقع در و می�باشد اتم�ها بین فاصله برمبنای وینر اندیس
فاصله و می�کنیم استفاده فازی مسافت ماتریس از فازی وینر اندیس محاسبه برای حال است. مسافت

می�گیریم. نظر در مسیر آن در یال�ها عضویت درجه مجموع برابر را رأس دو

شعاع درباره زیر اطلاعات می�آوریم. دست به CHCl٣ ترکیب برای را فازی وینر اندیس .۶.١.۴ مثال
است: دسترس در ترکیب اتم�های R اتمی

R(Cl) = ٧٨, R(C) = ۶۵, R(H) = ۵٣.

شده�اند: داده زیر مقادیر پیوند طول برای هم�چنین

L(C − Cl) = ١٧٧, L(C −H) = ١٠٩

پیوند طول می�کنیم. عمل زیر صورت به C − Cl پیوند طول مثلثی فازی عدد تعریف برای حال
پائین و بالا کران دو برای و گرفته نظر در مثلث مرکز عنوان به را شیمی در پیوند به شده داده نسبت

داریم: مثلث

R = ٧٨+ ۶۵



۶١ فازی وینر اندیس .١.۴

α =| R− L | ⇒ α =| ١٧٧− ١۴٣ | α = ٣۴

L− α = ١٧٧− ٣۴ ⇒ a١ := ١۴٣

L+ α = ١٧٧+ ٣۴ ⇒ a٣ := ٢١١

با: است برابر مثلثی فازی عدد بصورت C − Cl پیوند طول
L(C − Cl) = (١۴٣,١٧٧,٢١١)

داریم: C −H پیوند برای ترتیب همین به
R = ۶۵+ ۵٣

α =| R− L | ⇒ α =| ١١٨− ١٠٩ |= ٩

L− α = ١٠٠ ⇒ a١ := ١٠٠

L+ α = ١١٨ ⇒ a٣ := ١١٨

با: است برابر مثلثی فازی عدد بصورت C −H پیوند طول
L(C −H) = (١٠٠,١٠٩,١١٨)

گراف اول، روش از استفاده با و آورده دست به را مثلثی فازی اعداد α-برش محاسبات سادگی برای
می�کنیم. تعریف را فازی مولکولی

Aα = [٣۴α + ١۴٣−,٣۴α + ٢١١] داریم: C − Cl پیوند برای
Bα = [٩α + ٩−,١٠٠α + ١١٨] داریم: C −H پیوند برای

ترکیب این در که پیوند، طول بیشترین به را پیوند هر طول نسبت باید گراف فازی�سازی برای حال
آورد. به�دست است، C − Cl پیوند

Aα

Aα

= [
٣۴α + ١۴٣
−٣۴α + ١۴٣ ,

−٣۴α + ٢١١
٣۴α + ٢١١ ]

α = ٠ ⇒ Aα

Aα

= [٠/۶٧,١/۴٧]

α = ١ ⇒ Aα

Aα

= ١

=⇒ Aα

Aα

= [٠/۶٧,١,١/۴٧]

Bα

Aα

= [
٩α + ١٠٠

−٣۴α + ٢١١ ,
−٩α + ١١٨
٣۴α + ١۴٣ ]

α = ٠ ⇒ Bα

Aα

= [٠/۴٧,٠/٨٢]

α = ١ ⇒ Bα

Aα

= ٠/۶١

=⇒ Bα

Aα

= [٠/۴٧,٠/۶١,٠/٨٢]



۶٢ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

..
C
.Cl .

H

. Cl.

Cl

.(٠/۶٧،١،١/۴٧) .

(٠/۴٧،٠/۶١،٠/٨٢)

. (٠/۶٧،١،١/۴٧).

(٠/۶٧،١،١/۴٧)

CHCl٣ ترکیب فازی مولکولی گراف :١٣.۴ شکل

است: زیر شکل به فازی مولکولی گراف بنابراین
با: است برابر فازی مسافت ماتریس

D̃ =


٠ (١/١۴, ١/۶١, ٢/٢٩) (٠/۶٧, ١, ١/۴٧) (١/٣۴, ٢, ٢/٩۴) (١/٣۴, ٢, ٢٫ ٩۴)

(١/١۴, ١/۶١, ٢/٢٩) ٠ (٠/۴٧, ٠/۶١, ٠/٨٢) (١/١۴, ١/۶١, ٢/٢٩) (١/١۴, ١/۶١, ٢/٢٩)
(٠/۶٧, ١, ١/١٧) (٠/۴٧, ٠/۶١, ٠/٨٢) ٠ (٠/۶٧, ١, ١/۴٧) (٠/۶٧, ١, ١/۴٧)
(١/٣۴, ٢, ٢/٩۴) (١/١۴, ١/۶١, ٢/٢٩) (٠/۶٧, ١, ١/۴٧) ٠ (١/٣۴, ٢, ٢/٢٩)
(١/٣۴, ٢, ٢/٩۴) (١/١۴, ١/۶١, ٢/٢٩) (٠/۶٧, ١, ١/۴٧) (١/٣۴, ٢, ٢/٢٩) ٠



با: است برابر فازی وینر اندیس نتیجه در
=⇒ W̃ (G) = (٩/٩٢,١۴/۴۴,٢٠/٩٢).

است: ضروری زیر نکات به توجه

است. متفاوت فازی حالت در آن نتایج با اندیس، این برای قطعی حالت در شده گفته قضایای •

داریم: قطعی حالت در مثال طور به
W (K١,n−١) ≤ W (T ) ≤ W (Pn).

نیست. برقرار فازی حالت در قضیه این که می�دهیم نشان نقض مثال یک با

وینر اندیس می�باشد. P۴ مسیر یک صورت به H٢O٢ ترکیب فازی مولکولی گراف .٧.١.۴ مثال
با: است برابر ترکیب این فازی

..

H

.

H

.O. O.
٠/۶۴

. ١.
٠/۶۴

H٢O٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :١۴.۴ شکل



۶٣ فازی وینر اندیس .١.۴

D̃ =


٠ ٠/۶۴ ١/۶۴ ٢/٢٩

٠/۶۴ ٠ ١ ١/۶۴
١/۶۴ ١ ٠ ٠/۶۴
٢/٢٩ ١/۶۴ ٠/۶۴ ٠


=⇒ W̃ (Pn) = ٧/٨

است: مقابل شکل به درخت یک NH٣ ترکیب فازی مولکولی گراف

..

H

.

H

.N.

H

.
١

.
١

.
١

NH٣ ترکیب فازی مولکولی گراف :١۵.۴ شکل

D̃ =


٠ ١ ١ ١
١ ٠ ٢ ٢
١ ٢ ٠ ٢
١ ٢ ٢ ٠


=⇒ W̃ (T ) = ٩

یعنی: است. کمتر رأس چهار با T فازی وینر اندیس از P۴ وینر اندیس بنابراین

W̃ (T ) ≰ W̃ (P۴).

با فازی وینر اندیس آلکان�ها، مانند می�شوند، تشکیل پیوند نوع یک از فقط که ترکیباتی برای •
است. برابر قطعی حالت

داریم: G گراف هر برای .٨.١.۴ قضیه

min{
پیوند طول

پیوند طول {بیشترین ×
n(n− ١)

٢ ≤ W̃ (G) ≤ W (G)

است. قطعی حالت در وینر اندیس W (G) و فازی وینر اندیس W̃ (G) آن در که

تعداد و است مسافت ماتریس از بالامثلثی قطر اعضای مجموع برابر وینر اندیس می�دانیم برهان.
است. n(n−١)

٢ با برابر ماتریس یک بالای قطر اعضای
از ماتریس، عضو هر بنابراین است. پیوند طول

max پیوند طول با برابر آن عضویت شدت عضو، هر برای حال
شود. می اثبات نامساوی اول قسمت لذا است. بیشتر اعداد این مقدار کمترین



۶۴ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

یال�ها تمام عضویت شدت قطعی حالت در می�باشد. یک یال هر عضویت شدت ماکزیمم می�دانیم
فازی حالت برای بالا کران یک قطعی حالت در وینر اندیس که است معنی بدین این می�باشد. یک

می�شود. محسوب

فازی گاتمن اندیس ٢.۴

اندیس محاسبه در چون کرد. تعریف فازی مولکولی گراف یک باید فازی، گاتمن اندیس محاسبه برای
مولکولی گراف یک می�گردد پیشنهاد لذا داریم سروکار نیز رئوس درجه با رئوس، بین فاصله بر علاوه گاتمن
استفاده آن فازی تعریف از راس هر درجه محاسبه برای سپس و کرده تعریف پیوند طول مبنای بر فازی

کنیم.

به�صورت فازی گراف در u رأس درجه باشد. فازی گراف یک G : (σ, µ) کنید فرض .١.٢.۴ تعریف
می�شود: تعریف زیر

dG(u) =
∑

u ̸=v,v∈V

µ(u, v).

می�شود: محاسبه زیر فرمول با فازی حالت در گاتمن� اندیس .٢.٢.۴ تعریف
G̃ut(G) =

∑
u,v∈G

˜deg(u). ˜deg(v).d(u, v).

می�پردازیم: مثال یک ارائه به حال

است: زیر صورت به C٢H۴ ترکیب فازی مولکولی گراف .٣.٢.۴ مثال

..

H

.

H

.C. C.

H

.

H

.
٠/٨١

.
٠/٨١

.
٠/٨١

.
٠/٨١

.
١

.
١

C٢H۴ ترکیب فازی مولکولی گراف :١۶.۴ شکل

با: است برابر گراف این مسافت ماتریس

D =



٠ ٢ ١ ٢ ٣ ٣
٢ ٠ ١ ٢ ٣ ٣
١ ١ ٠ ١ ٢ ٢
٢ ٢ ١ ٠ ١ ١
٣ ٣ ٢ ١ ٠ ٢
٣ ٣ ٢ ١ ٢ ٠





۶۵ فازی SZاندیس .٣.۴

می�کنیم: استفاده فازی رئوس درجه از فازی گاتمن اندیس محاسبه در حال
G̃ut(G) =

∑
u,v∈G

˜deg(u). ˜deg(v).d(u, v)

=۴× [(٣× ٠/٨١× ٠/٨١)] + ٢× [(٠/٨١× ٠/٨١× ٢)] + ۴× [(٢× ٠/٨١× ٣/۶٢)]

+٢× [(١× ٣/۶٢× ٣/۶٢)] + ۴× [(١× ٠/٨١× ٣/۶٢)]

=٧١٫ ٨٧

فازی Szاندیس ٣.۴

می�آید: به�دست زیر رابطه از فازی حالت در Sz اندیس
S̃z(G) =

∑
e∈E

ñu(e)ñv(e)

طوری�که: به
ñu(e) =| Ñu(e) | ñv(e) =| Ñv(e) |

Ñu(e) = {x ∈ V : d̃(u, x) ≤ d̃(v, x)}

Ñv(e) = {x ∈ V : d̃(v, x) ≤ d̃(u, x)}.

گراف�های برای به�طوری�که دارد، وینر اندیس با نزدیکی بسیار رابطه اندیس این که شد داده نشان هم�چنین
معادلند. باهم اندیس دو این درخت�ها و غیردوری

می�دهد. بهتری نتیجه فازی�سازی اول روش از استفاده که شد گفته فازی وینر اندیس محاسبه برای
فازی گراف تعریف اول روش از نیز Sz اندیس فازی�سازی برای اندیس، دو این نزدیک ارتباط دلیل به

می�کنیم. استفاده
می�کنیم استفاده فازی مسافت از رئوس، بین مسافت مقایسه برای Nv(e) و Nu(e) محاسبه در حال

می�آوریم. به�دست را nv(e) و nu(e) مقادیر و

می�گیریم: نظر در را H٢O٢ ترکیب فازی گراف .١.٣.۴ مثال

..

H

.

H

.O. O.
٠/۶۴

. ١.
٠/۶۴

H٢O٢ ترکیب فازی مولکولی گراف :١٧.۴ شکل

با: است برابر گراف برای فازی Sz اندیس
S̃z(G) =

∑
e∈E

ñu(e)ñv(e) = (١× ٣) + (٢× ٢) + (٣× ١) = ١٠



۶۶ فازی توپولوژیکی اندیس�های .۴

چشم�انداز و نتیجه�گیری ۴.۴

اندیس�های طرح می�باشد. پایان�نامه این عمده ویژگی�های از فازی مولکولی گراف طرح مدل�بندی
جمله از Sz اندیس و PI اندیس فازی، گاتمن اندیس فازی، وینر اندیس مانند فازی توپولوژیکی
مقایسه و آزمایشگاهی نتایج اخذ به می�توان آینده چشم�انداز عنوان به می�باشد. پایان�نامه این نوآوری�های

کرد. اشاره شده ارائه مدل�های با آن
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Abstract

In this thesis we investigate the fuzzy molecular graphs. In the first chapter some
definitions and preliminaries are presented. The second chapter is dedicated to introducing
some topological indices related to the molecular graph. In the chapter third we define
fuzzy molecular graph by using the concept of fuzzy numbers. The fourth chapter is
devoted to calculation of some fuzzy topological indices based on fuzzy molecular graph.
keywords: Molecular graph, number fuzzy, topological indices
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