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 خداوندا !

 کردی... بی فرصت گناه و عصیان، بودن معنی نداشت! تبعیدی زمینمانآن رو که تو را سپاس از 

! چررا کره چشرم امیرد  برر ب شرای  گناه کنمتو را سپاس که می توانم آزادانه در برابر چشمانت 

 توست.

 ، تا بیاموز  که لب ندهایم را ارج نهم.اشک بریزمتو را سپاس که گاهی ناچار  

 که تل ی ها را از خاطر  محو می کند.، فراموشیسپاس به خاطر 

 ا ، که کمک می کند توانایی ها را فراموش نکنم. ناتوانیسپاس به خاطر 

 که دوباره برخاستن را به من می آموزند. زمین خوردن ها،و  شکست هاسپاس به خاطر 

 ، چرا که در هر رفتنی امید وصالی ابدی است.رفتن های بی بازگشتتو را سپاس به خاطر 

، چرا که همیشه چیزی هسرت کره بره خراطر دریغ داشتیسپاس به خاطر همه آن چه که از من 

 رسیدن به آن محتاج تکاپو باشم!

یی که می بینم، از آن رو که می آموز  چگونره بدی هایی که می خور  و زخم هاسپاس به خاطر 

 دیگری را بب شایم.

 که در برابرت تا چه اندازه حقیر !، تا از یاد نبر  انکارت کنمسپاس که گاه می توانم 

 !هستمخداوندا! تو را سپاس که 
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 تقدیم به دو گوهر زندگیم  پدر و مادرم

 

آنان که بودنشان تاج افتخاری است بر سرم و نامشان دلیلی است بر بودنم، 

که این دو وجود پس از پروردگار مایه هستی ام بوده اند؛ دستم را  چرا

 .در این وادی پر فراز و نشیب زندگی به من آموختند را گرفتند و راه رفتن 

 که برایم زندگی؛ بودن و انسان بودن را معنا کردند. آموزگارانی

 ....حال این برگ سبزی است تحفه درویش؛ تقدیم آنان
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 تقدیر و تشکر

ه وسع توان حمد و سپاس پروردگار یکتا را که لطف و کر  بی کران  اینجانب را نیز در بر گرفت تا ب

خوی  گامی کوچک در گستره علم و معرفت بردار  و میسر گشت تا از خرمن دان  و تجربه بزرگان 

 و نیک اندیشان خوشه چینی کرده باشم.

اکنون که به یاری خداوند متعال، این دوره پرخاطره از دوران تحصیلم را به پایان رسانده ا  هرچند 

محبت و بزرگواری کسانی را که در تما  دوران زندگیم جرعه واژه ها را یارای آن نیست که لطف، 

نوش دریای مهر و محبتشان بوده ا  به تصویر بکشم، اما به رسم ادب و احترا  بوسه بر دستانشان زده 

و بر خود واجب می دانم زحمات تمامی اعضای خانواده ا ، م صوصا پدر و مادر مهربانم، که همواره 

ما  مراحل زندگی بوده اند ارج نهاده و مراتب تشکر قلبی و باطنی خوی  را راه گشای مشکلاتم در ت

از الطاف و مهربانی های آنها ابراز دار . همچنین لاز  میدانم که از زحمات فراوان استاد توانمند  

جناب آقای دکتر صادق رحیمی شعرباف که با راهنمایی ها و نظرات ارزنده و صبر و حوصله فراوان، 

می در به ثمر رساندن این کار داشته اند صمیمانه تقدیر و تشکر نمایم، بی تردید انجا  این نق  مه

پایان نامه بدون همکاری و راهنمایی ایشان هرگز ممکن نبود. از استاد بزرگوار  آقای دکتر حسین 

دکتر       امینی خواه که با تانی مرا در انجا  این رساله یاری دادند کمال تشکر را دار . از آقای

جعفری راد و آقای دکتر نیکوفرد که زحمت مطالعه نقد و داوری کار را بر عهده داشتند نهایت تشکر و 

دوستانم بویژه آقای محمد حبیبی که متحمل زحمات  قدردانی را دار . همچنین از اساتید بزرگوار و

سپاس گر  و ویژه خوی  را  زیادی شدند نهایت سپاسگزاری و امتنان را دار ، و اما مراتب ارادت و

تقدیم آقای احمد حق بین، به خاطر کمک های ارزنده و همه زحماتی که در این مدت متحمل شدند، 

 می کنم، باشد که موجب رضای حضرت حق گردد.
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 چکیده

 محققرین. باشد می مولکولی های گراف انرژی بررسی شیمی، علم در گراف نظریه کاربردهای از یکی

 در. اند نموده تعریف بنزنی ساختارهای کلی الکترون -انرژی ارز هم را گراف انرژی شیمی -ریاضی

 انجرا  تحقیقات جدیدترین نتایج و است گرفته قرار تحقیق و بررسی مورد موضوع این نامه پایان این

 .ایم نموده آوری گرد گراف نظریه دیدگاه از را بنزنی های سیستم انرژی زمینه در شده

 خروا  و بنزنری سراختارهای بعردی هرای قسرمت در و بررسی را گراف انرژی ابتدا در منظور بدین

 آنهرا انرواع بررسی لذا است زیاد ها سیستم این تنوع که آنجا از .نماییم می معرفی را آنها توپولوژیکی

. شرود بررسی نمونه یک دسته هر از الامکان حتی شده سعی کار این در اما باشد، می ای پیچیده کار

 دسرته از مجموعه این در که. شوند می تقسیم کاندنس پری و کاتاکاندنس دسته دو به ساختارها این

 و شود، می ارائه ترتیبی رابطه یک نوع هر برای و کرده بررسی را شاخه بدون و دار شاخه نوع دو اول

   ارائره آنهرا بررای ترتیبری ای رابطه و کرده معرفی را دوگانه ضلعی ش  زنجیرهای تنها دو  دسته از

 . گردد می

 بررای محاسربات ایرن و داریرم ویژه مقادیر محاسبه به نیاز گراف، انرژی محاسبه برای که آنجا از اما 

 تا گردد ارائه روشی که است شده سعی مجموعه این در است؛ پیچیده و س ت کاری بزرگ های گراف

 انرژی محاسبه برای ای نامه بر منظور بدین ،یابد کاه  امکان حد تا محاسبات حجم آن از استفاده با

 هرای سیسرتم انررژی محاسربه بررای بهینره روش یرک و طراحی عنکبوتی ضلعی ش  های سیستم

 .است گردیده ارائه متقارن

 

  - کاندنس پری و نسکاتاکاند سیستم  - بنزنی ساختارهای - الکترون -انرژی:  کلیدی کلمات
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 داده ارائه بنزنی ساختارهای و گراف انرژی و توپولوژیک های اندیس از ای تاری چه ابتدا فصل این در

 .پردازیم می گراف لاپلاسین انرژی و انرژی معرفی به سپس

 

 مقدمه .1-1

 و شیمیایی ساختارهای میان رابطه دادن توسعه به توان می گراف نظریه در جدید تانسب کاربردهای از

 مش صره یک به گراف یک توسط شیمیایی ساختار یک که ترتیب بدین. کرد اشاره زیستی فعالیتهای

 بره مربرو  اطلاعرات بررسی کار این با و شود می ترجمه شیمیایی، ساختار آن کننده توصیف عددی

 .شود می تر آسان ساختارهازیر و ساختار

 به که هستند اعدادی توپولوژیک های اندیس. برد نا  را توپولوژیک های اندیس توان می نمونه این از

 است شده تعریف متفاوتی توپولوژیک های اندیس شیمی در. شوند می داده نسبت مولکول یک گراف

 تشرری  بررای 1وینر هارولد نا  به نیشیمیدا توسط 1947 سال در که است وینر اندیس آنها اولین که

 فیزیکی خوا  تش یص برای را اندیس این وی. شد مطرح آلی ترکیبات فیزیکی -شیمی خوا  بین

 قررار اسرتفاده مورد ها درخت برای را خود اندیس اساسا وینر. برد کار به پارافین نا  به الکانها از نوعی

 دسرت بره را نهراآ مشرابه ترکیبات و ها آمین ها، لالک فیزیکی -شیمی خوا  از برخی توانست و داد

 انردیس رابطره خصوصا وی. داد قرار مطالعه مورد را اندیس این دیگر ای شیوه به 2گوتمن بعدها. آورد

 با را G گراف وینر اندیس .داد قرار بررسی مورد را قطبی غیر آلی مواد فیزیکی -یشیم خوا  با وینر

 W G   کنیم می تعریف زیر صورت به و داده نمای:   

________________________________ 

 Gutman2                       .H Wiener1 
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 زیر صورت هب گراف وینر اندیس صورت ینا در باشد، همبند گراف یک G کنیم فرض :1-1 تعریف

در آن  ، کهشود می تعریف vud  ]1[می باشد. ,vuفاصله دو رأس ,

(1-1)                                   
,

1
( , )

2 u v V

W G d u v


  

 از بعضری اسرت، آمرده دسرت به نروی اندیس مورد در که مهمی نتایج وجود با ،]1[دش یادآور گوتمن

 هرا گرراف وینرر اندیس محاسبه برای کلی الگوی یک نمونه برای. اند نشده حل هنوز اساسی سوالات

 از بسریاری زیررا اسرت، مهم بسیار با چند دور های گراف مورد در کلی الگوی این یافتن. ندارد وجود

 دیگری اندیس تعریف به گوتمن وینر، دیسان روی کار ادامه با. هستند دوری چند مولکولی های گراف

 ایرن. شرد معروف 1سگد اندیس به مجارستان سگد شهر در کنفرانسی در آن ارائه علت به که پرداخت

                                                               :   ]1[کنیم می تعریف زیر صورت به و داده نمای  Sz با را اندیس

e و همبند گراف یک Gاگر :2-1 تعریف u گرراف سگد  اندیس آنگاه ،باشد آن از دل واهی یال 

G شود می تعریف زیر صورت به: 

(1-2                            )  , ,u e v e

uv e E

Sz G G G
 

   

euGآن در که evGو ,  عبارتند از: ,

    xvdxudx GG ,,   مجموعه رئوسی که بهu نزدیکترند تا بهv euG , 

        xudxvdx GG ,,   مجموعه رئوسی که بهv نزدیکترند تا بهu evG , 

 

__________________________ 

Szeged1 
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 معرفری وینرر و سرگد شربیه یجدید توپولوژیکی اندیس 1خادیکاریکپادماکار اخیرا شیمیدانی به نا  

 در PIاندیس اینکه دلیل به. است نامیده PIاندیس اختصار به یا 2نایوا -پادماکار اندیس آنرا و کرده

 خروا  برا آن همبسرتگی خصرو  بره شیمی در اندیس این کاربرد است، شده معرفی اخیر سالهای

 صورت به G دل واه فگرا برای اندیس این. ]1[نیست شده شناخته زیاد ها مولکول فیزیکی -شیمی

 :شود می تعریف زیر

 برا را G گراف PI اندیس. باشد گراف یک G کنید فرض :3-1 تعریف PI G بره و داده نشران 

                                                                :] 1[کنیم می تعریف زیر صورت

(1-3)                       eu ev

uv e E

PI G n e G n e G
 

    

که در آن  Geneu
و vنزدیکترند تا به  uتعداد یال هایی می باشد که به   Genev

تعداد یال هایی  

 .uنزدیکترند تا به  vاست که به 

  انرژی این مقدار شیمی در. باشد می گراف انرژی شیمی محاسبه علمدر گراف ویژه کاربردهای دیگر از

بره  لرذا است پیچیده بسیار انتگرال این که جاآن از اما ،دوش می محاسبه 3کولسن انتگرال از استفاده با

 مراتب به ای رابطه 1978گوتمن در سال  ،می باشند انرژی این محاسبه برای تر ساده ای رابطه دنبال

 ماتریس ویژه مقادیر از استفاده با انرژی مقدار رابطه این در. ]15[داد ارائه انرژی محاسبه برای تر ساده

 انتگررال از استفاده با که است انرژی همان این که د و ثابت شده استمی شو محاسبه گراف مجاورت

  .]2[شد می محاسبه  کولسن

__________________________ 

 Padmakar Ivan2                     Padmakar Khadikar1  

Coulson 3  
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 1بروژو و گوتمن توسط ای مقاله 6200 سال در .دارد انرژی مشابه ریساختا نیز گراف لاپلاسین انرژی

 وجود گراف انرژی و انرژی ینا بین زیادی های شباهت و ها تفاوت ،شد داده نشان آن در که شد ارائه

لاپلاسین، که با در نظر  انرژی از استفاده با را انرژی مقدار آن اعمال با بتوان که ای رابطه اما ،]7[دارد

  .نیست دسترس در کرد محاسبه تن ماتریس لاپلاسین به جای ماتریس مجاورت تعریف می شود،گرف

 مجراورت مراتریس از ترر سراده بسیار آن، ساختار خاطر هب ،لاپلاسین ماتریس با کردن کار که آنجا از

یل تسره را گرراف انررژی محاسربه انررژی دو ایرن بین ای رابطه کردن پیدا با تا شدیم برآن لذا است،

 خواهد پی در قبولی قابل نتایج نیز مجاورت ماتریس روی کار که بردیم پی تحقیق کمی با اما. نماییم

 ایرن فصرل خرواهیم در را آن از تعریف و روابطی تنها ،کردیم نظر صرف لاپلاسین انرژی از لذا داشت

  .داشت

 بنزنری هرای ساختار کلی الکترون -انرژی محاسبه ،گراف انرژی اصلی هایکاربرد یکی از که آنجا از

              .دهیم می قرار بررسی مورد را ساختارها این انرژی پایان نامه این در لذا ،است (ضلعی ش )

 ایرن هرا، ضرلعی شر  گرفتن قرار نوع برحسب ،]8،9[آمده متعدد مقالات در که تعاریفی به توجه با

 دو دارای کاتاکانردنس نروع کره ،شروند می تقسیم کاندنس پری و اکاندنسکات دسته دو به ها سیستم

ه بر . اسرت دسرت در زیرادی نتایج شاخه بدون حالت در باشد، می شاخه بدون و دار شاخه زیردسته،

 . ]9[کرد بیان را بنزنی هایاختارس توپولوژیک خوا  برخی گوتمن 1977 سال در مثال، عنوان

 -سیسرتم چنین رزونانس دو به دو های ضلعی ش  تعداد محاسبه جای هب که شد داده نشان آنجا در

  ثابت کار این در دیگر عبارته ب. نمود محاسبه آنرا متناظر درخت مجزای یالهای تعداد توان میهایی 

__________________________ 

  Bo Zhou1                               
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 آن متناظر درخت  صهمش ای چندجمله به ها سیستم این گانه ش  مش صه یا چندجمله که شد

 -ضرلعی ش  تعداد محاسبه از تر آسان مراتب به مجزا یالهای تعداد محاسبه که آنجا از است، وابسته

 کره اسرت ذکر به لاز  ،دهد می افزای  را محاسبات سرعت کار این لذا ،است رزونانس دو به دو های

 در کره مقرالاتی در همچنین. باشد می ککوله ساختارهای تعداد محاسبه در ای جملهچند این کاربرد

 مقردار بیشرترین و کمتررین ،شرد ارائره 3ونگ لوشنگ و  2زیماالی و  1ژانگ فوجی توسط 2001 سال

 .] 18، 16[شد محاسبه ها سیستم این برای انرژی

 کاتاکانردنس هرای سیستم انرژی دودیح تا شد ارائه 4رادا جان توسط 5200 سال در که ای مقاله در

ارائه شد که  نیز مقاله ای 2007در سال . ]11[شد حاصل توجهی قابل نتایجی و شد بررسی دار شاخه

 این ارائه به آینده های فصل در. ]19[در آن انرژی دسته ای از سیستم های پری کاندنس بررسی شد

 . پردازیم می آنها از حاصل نتایج و مطالب

 

  گراف رژیان. 1-2

آنرا باشد، یال mو رأس nبا دوگانه یال و طوقه بدون ساده گراف یک Gاگر ,n m– گوییم گراف .

 ماتریس A A G را ماتریس مجاورت گرافG  از مربعری مراتریس یرکمی نامیم، ایرن مراتریس 

درایه که است nدرجه ,i j-  که در آن  شود می تعریف زیر بصورت آن ا GE  مجموعه یال های

 گراف می باشد:

__________________________ 

           Zimao Li2                                          Fuji Zhang 1 

  Joan Rada4                            Lu Shang Wang3 
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1

0

i j

ij

i j

v v E G
A

v v E G


 



 

ویژه مقادیر صورت این در A G، گراف ویژه مقادیرG برا گرراف یرک. باشند میn ،رأسn مقردار 

n با را آنها ،(نیستند متمایز آنها همه لزوما) دارد ویژه ,,, 21  دهیم می نشان. 

مش صه ای چندجمله A G گرراف مش صه ای چندجمله همانG ای چندجملره بنرابراین. اسرت 

 :باشد می زیر صورته ب nدرجه از ای چندجمله یک Gمش صه

(1-4                                   )                                         , detG x xI A G    

 -مری مش صره ای چندجملره یصفرها طفق گراف ویژه مقادیر .است nدرجه از واحد ماتریس Iکه

 حقیقری اعرداد همگری آن ویرژه مقرادیر لرذا است، متقارن گراف مجاورت ماتریس که آنجا از .باشند

 .]3[هستند

1قرار می دهیم:  Gبرای مقادیر ویژه گراف 2 n     ،1گراف طیف را آنها کهG 2[گوییم[. 

nو باشد رأس nبا گرافی Gاگر :4-1 تعریف ,,, 21  گرراف انرژی آنگاه باشند، آن ویژه مقادیر 

 :]2[شود می محاسبه زیر رابطه از

(1-5                                            ) 
1

n

i

i

E G 


 

 دسرته بر زیرر ورتصره بر کولسن انتگرال از استفاده با توان می را2الکترون کلی -در شیمی انرژی

 گوتمن در مقاله ای ثابت کرد که این دو رابطه با یکدیگر معادلند.  .]4[آورد

__________________________ 

                                          energyelectrontotal 2                graphofspectrum1    
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 : آنگاه باشد، رأس nبا گراف یک Gاگر (:Coulson)1-1 قضیه

(1-6)                  
 

 
 

,1 1
log ,

,

ix G ix d
E G n dx n x G ix dx

G ix dx





  

 

 

   
      

  
     

آن در که     , ,G ix d dx G x   1وi  .  توسط کولسون  1940در سال  فرمولاین

 .معرفی شد

 

 گراف لاپلاسین انرژی. 1-3

 زیرر صرورت به را آن لاپلاسین ماتریس باشد، یال mرأس nبا ساده گراف یک Gاگر :5-1 تعریف

 لاپلاسین می نامیم:  ، و مقادیر ویژه به دست آمده از این ماتریس را مقادیر ویژهکنیم می تعریف

                                    

 

1

0

i

ij i j

i j

d i j

L v v E G

v v E G

 


  




 

 ین رأس گراف می باشد.امiدرجه idکه در آن

یک Gاگر :6-1 تعریف ,n m– و گراف n ,,, 21  آنگراه ،باشرند آن لاپلاسرین ویرژه مقادیر 

با را آن 1لاپلاسین انرژی LE G 7[داریم و دهیم می نشان[: 

(1-7  )                                  



n

i

i
n

m
GLE

1

2
 

2mدر آن که

n
 .تاس رئوس درجه میانگین  

__________________________ 

                                                     energylaplacian 1  



 

 انرژی گراف                          فصل اول                                                         

 

 

  9 

nمقادیر ,,, 21 گراف طیف راG مقادیر وn ,,, 21  اگر .یمگویگراف  لاپلاسین طیف راid 

 برقررار (8-1) روابرط Gگرراف لاپلاسرین مقرادیر ویرژه و ویرژه مقادیر برای ین رأس باشد،امiدرجه

                                       :]7[است

 

(1-8)                                                                                                                                                                                                                                                                                     

                                           :شود می تعریف زیر بصورت لاپلاسین ماتریس برای  iاگر

(1-9                                            )2
i i

m

n
 

 
  

 
 

 :( را به صورت زیر خواهیم داشت9-1برای مقادیر ویژه لاپلاسین روابط )

(1-10                    )       
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n
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m
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M

1

2

1

2

1

2

2

1

2,0 

                       

Mمنتظم های گراف برای m  صورت این غیر در و M m است. 

بین زیادی های تفاوت و ها شباهت E G و LE G 7[پردازیم می آنان سیبرر به ،دارد وجود[ .     

                 

 انرژی گرافروابط اولیه در . 1-4

 .]7[احکا  زیر توسط گوتمن و بوژو اثبات شده است

:داریم همواره .1  0E G  ، 0،اگر اگروتنها ،است برقرار تساویm . 
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 :آنگاه ،باشد 2Gو 1G های مؤلفه شامل Gگراف اگر .2

            (1-11                 )                                                 1 2E G E G E G    

 :آنگاه ،باشند تنها رئوس آن دیگر های مؤلفه و بوده Gگراف از مؤلفه یک 1Gاگر .3

 (1-21            )                                                                   1E G E G  

: داریم همواره .4  2E G mn ، اگرر اگروتنها ،است برقرار تساوی،G از منرتظم گرافری 

 .  باشد یک یا صفر درجه

 :رابطه زیر را داریم .5

(1-31                )                              
2

2 2
1 2

m m
E G n m

n n


  
     

   

                                               

1n یا و یک صفر، انتظا  درجه از منتظم گراف یک Gاگر اگروتنها ،است برقرار تساوی  

 دو هر که باشد بدیهی غیر ویژه مقدار دو با کامل غیر همبند منتظم گراف یک یا بوده

 .دارند را زیر مطلق قدر مقدار

             (1-41                           ) 
2

2
2 1

m
m n

n

  
   
   

 

: داریم همواره .6 2 2m E G m  .که حالتی درG باشد، نداشته تنهایی رأس هیچ  

  2E G m ،اگر اگروتنها استG و ،باشد کامل دوب شی گراف یک  2E G m   

 .]7[باشد یک درجه از منتظم Gاگر اگروتنها است،
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   از انرژی لاپلاسین و مقایسه آن با انرژی گراف روابطیبررسی . 1-5

:منتظم باشد، آنگاه Gاگر .1   LE G E G   

 :ریمدا گراف انرژی با ارتبا  در قبل نکات با (6-1) تعریف مقایسه با .2

            (1-51  )                             

  

    

  

2

1 2

2 2
2 1 2

3 2 2

LE G Mn

m m
LE G n M

n n

M LE G M







 

    

      
    


 

   

 منرتظم Gاگرر اگروتنهرا ،اسرت برقررار تسراوی (51-1) روابط مجموعه از (1) قسمت در .3

و kدرجه از کامل های گراف از مؤلفه شامل یا بوده صفر ازدرجه 2k  تنهرا رأس 

 . 2kو 1که طوری هب باشد

1pاگر .4  های مؤلفه تعدادG ،آنگاه باشد: 

      (1-61    )                           
2

2 2
2

m m
LE G p n p M p

n n


  
     

   
 

1pبرای ، اگرG 1 یا و یک صفر، درجه از منتظمn  همبند منتظم گراف یک یا بوده 

pیبررا. اسرت برقررار تسراوی باشد،( 41-1) بدیهی غیر ویژه مقدار دو با کامل غیر n، 

 لرذا برود، خواهرد صرفر مراتریس آن لاپلاسرین مراتریس باشرد، تنهرا رئوس شامل Gکه

  0LE G  مقادیر سایر برای. استp، شرامل گرافهای برای هرای گرراف زا مؤلفره 

و kدرجررره از کامرررل 2k  1کررره تنهرررا رأس 2وk ،در صرررورتی  اسرررت

که 1p k  ،7[بود خواهد برقرار تساوی[. 
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 مجزا لاپلاسین ویژه مقدار سه دارای کند، می دقص( 16-1) حالت تساویدر که گرافی اگر          

 1k، 2درجه از کامل های گراف از مؤلفه 1شامل است ممکن مذکور گراف آنگاه، باشد،

,1 کره طروری هبر باشرد، تنهرا رأس و 2kازدرجه کامل های گراف از مؤلفه 21  و 

221  kk  وزیر است بصورت غیرمنفی طبیعی عدد یک: 

           (1-17)                                
   2 2

1 1 1 2 1 2 2 1 2 2

1 2

2 2k k k k k k k k

k k

 


    



  

1pاگر             ،بره دسرت خواهرد  است( 61-1) از خاصی حالتکه ( 51-1) از (2) رابطهباشد

0pاگر آمد،  بنرابراین. رسریم مری( 51-1) زا( 1) نامساوی به ،دهیم قرار( 61-1) در را 

 نزولری یکنواخرت طرورب تابع یک( 61-1) راست سمت که دهد نشان تواند می مطالب این

 .بود خواهد pاز

گراف هر برای( 51-1) در (3) نامساوی چپ سمت           ,G n m تسراوی آن در .اسرت برقرار         

کامل دوب شی گراف یک Gاگر اگروتنها است، برقرار
22

, nnK کره  هرایی گرراف بررای. باشد

تساویرأس تنها ندارند   2LE G M  اگرر اگروتنها ،خواهد بود برقرارG گرراف یرک 

 .باشد یک درجه از منتظم

که یال بدون های گراف برای رابطه این            0LE G M  ، ادامه در بنابراین .است برقرار    

0mکه کنیم می فرض  2نتیجه ودرn  است. 

داریم (6-1) تعریف برای انرژی لاپلاسین گراف با استفاده از .5  0LE G ،  همچنرین بره

0mاگر کهراحتی قابل اثبات است    آنگاه  0LE G ، اگر لذاG یرال یرک حرداقل 

2آنگاه باشد، داشته
n

m

n
    نتیجه در و است غیرصفر  0LE G  .   
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 مسراوی رأسری درجره میانگین دارای 2Gو 1Gکه باشد 2Gو 1G های مؤلفه شامل Gاگر .6

:آنگاه باشند،     1 2LE G LE G LE G    . 

2 شر  اگر 1

2 1

2 2m m

n n
 است برقرار زیر روابط از یکی آنگاه نباشد، برقرار: 

1.      1 2LE G LE G LE G    

2.      1 2LE G LE G LE G    

3.      1 2LE G LE G LE G    

شکل به گرافی Gکه فرض کنیم اکنون.   7 1,G n m (1شامل است ممکنp  مؤلفه 

 :داریمدر این صورت  .است شده اضافه آن به تنها رأس 2nکه است (باشد             

      (1-18                             )     
1

1 2

1 1 2 1 2

2 2
n p

i

i

m m
LE G G p n

n n n n
 





   
 

 

 :آنگاه ،باشد بزرگ کافی ی اندازه به 2nاگر           

      (1-19                      )  2

1 2

4 4
p n

LE G m m
n n




 


 

 مجمروع در اسرت Gگراف اصلی ساختار هر از مستقل لاپلاسین انرژی مورد این در بنابراین

 :داریم

     (1-20                            ) 
2

lim 4
n

LE G m


 

 ]7[(است باز مسئله بزرگ کافی ی اندازه به 2nحالت)            



 

 

 

فصل دو 

  خوا  توپولوژیکی سیستم های بنزنی
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 بنزنی های سیستم خوا  برخی سپس و پردازیم می به تعریف سیستم های بنزنی ابتدا فصل این در

 هرای مولکول ش  گانه مش صه ای چندجمله که دهیم می نشان و کنیم می بررسی را 1کاتاکاندنس

 .]10، 9[است وابسته آن متناظر درخت مش صه ای چندجمله به 2شاخه بدون کاتاکاندنس بنزنی

 

 مقدماتی تعاریف. 2-1

از آنجا که می توان هر ساختار مولکولی را به وسیله یرک گرراف نمرای  داد، لرذا هرر مولکرول دارای 

آن معروف است و در آن اتم ها معرف رئوس گراف و پیوند بین  3گرافی می باشد که به گراف مولکولی

شیمیایی مهمی از مولکرول  -معرف یال های گراف می باشند. این گراف حاوی خوا  فیزیکی اتم ها

مری باشرند کره برا عنروان  4. یک دسته از ترکیبات مهم در شیمی سیستم هرای بنزنری]1[می باشد

سیستم های بنزنی شناخته می شوند، از آنجا که ساختار ایرن مولکرول هرا از تعردادی شر  ضرلعی 

ه است، که این ش  ضلعی ها به وسیله یال ها به سایر ش  ضلعی ها متصل شده منتظم تشکیل شد

ایرن  بره وابسرته مولکرولی گراف .]4[اند. لذا این سیستم ها را سیستم های ش  ضلعی نیز می نامند

  دهیم. می نشان nBبا راسیستم ها 

 -کاتاکانردنس و پرری کلری دسرته دو به ،ها یضلع ش  گرفتن قرار نوع برحسب بنزنی سیستم های

 :]8[دشون می تقسیم 5کاندنس

___________________________ 

 benzenoidsedcatacondenbranchednon 2                         catacondensed1 

nshydrocarbobenzenoid 4                         graphmolecular3 

pericondensed
5  
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  :کاتاکاندنس سیستم .1

 عبارت به باشد، نداشته درونی رأس سیستم هرگاه ،گوییم کاتاکاندنس را ضلعی ش  سیستم یک

 برا را هرا سیسرتم ایرن .باشرد وابسته ضلعی ش  دو به حداکثر ضلعی ش  هر از رأس هر دیگر

c.نماد c بردیهی کاتاکانردنس بنزنی سیستم که است واحد ضلعی ش  یک بنزن .دهند می نشان 

 .]8[تقسیم می شوند شاخه بدون و دار شاخه زیردسته دوخود به  ها سیستم این .است

I. سیستم.c c  شاخه: بدون  

 ضرلعی شر  دو برا( انتهرایی های ضلعی ش  بجز) ضلعی ش  هر آن در که است سیستمی

 ( (2-1(a)) شکل. )]9[دهند می نشان  NBCCBنماد با آنرا ،است مجاور دیگر

II. سیستم.c c  :شاخه دار  

 دیگرر ضلعی ش  سه با که باشد می موجود ضلعی ش  چند یا یک آن در که است سیستمی

 ((2-1(b)) شکل. )]10[است مجاور

  :کاندنس پری سیستم .2

 سه به وابسته که باشد رأسی دارای یعنی باشد، درونی رأس یک حداقل دارای که است سیستمی

p.نماد با را ها سیستم این. است، این رأس در شکل مش ص شده است ضلعی ش  c می نشان- 

 ((2-1(c)) شکل. )]8[دهیم
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c.های سیستم نمای (. 1-2) شکل c و .p c 

 در ادامه بحث ما مفاهیمی از گراف را در تشری  سیستم های مذکور مورد استفاده قرار می دهیم.

 -هب دو یالها به طوری که این هاست الی از ای مجموعه زیر Gگراف در سازی جور یک :1-2 تعریف

  را گراف رئوس همه جورسازیاین   هرگاه ،گوییم کامل را Gدر Mجورسازی. مجزا می باشند دو

  .باشد دربرداشته

 باشد این ساختار دارای که گرافی و 1ککوله تارساخ را Gدر گراف کامل جورسازی یک :2-2 تعریف

 .]10[نامیم 2ککولین   را

13221مدار دنباله ای متناهی به صورت :3-2تعریف   veevevC k  است که جملات آن یک در

kiمیان شامل رئوس و یال ها بوده و به ازای 1 ،iv  1وiv  دو سر یالie  می باشند، و در آن

 هیچ یالی تکرار نشده است.

 

___________________________ 

         kekulean2                 structurekekule1 
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       nBاز Mکامرل جورسرازی یرک اگر ،نامیم 1)مزدوج(شده جفت راnBگراف از cمدار :4-2 تعریف

 سیستم این اگر. باشد آن متمم و Mدر( میان در یک) متناوب بطور cهای یال که چنان ،باشد موجود

 .]10[نامیم می شده جفت -Mآنرا ،باشد متناظر گراف از کامل جورسازی یک با دقیقا

 گراف از کامل رسازیجو هر به وابسته هرگاه ،گوییم 2ثابت ککولین را گراف از یال یک :5-2 تعریف

 وتنهرااگراگر ،اسرت غیرثابت یال یک بنابراین یا به هیچ جورسازی کامل از گراف وابسته نباشد. باشد،

 یرک در شرده جفت مدار یک که کردند ثابت گوتمن، و 3سیوین .باشد شده جفت مدار یک به وابسته

24طول دارای بنزنی سیستم k  در آن که ،استk 10[است طبیعی عددی[ . 

 دسرت هب Bگراف زیر اگر است 4رزونانت nBبنزنی سیستم یک از Rضلعی ش  یک :6-2 تعریف

 شده ثابت. دارای هیچ رأسی نباشد یا بوده کامل جورسازی یک دارای ،گراف از Rرئوس حذف از آمده

 یرال گرراف اگر تنها و اگر است، رزونانت یک ضلعی ش  هر ،ککولین یبنزن سیستم یک در که است

 .]10[باشد نداشته ثابت

 

  :کاربردی قضایای. 2-2

c.بنزنی سیستم یکnBاگر c و بوده بنزن از متفاوتR افگر زیر باشد، آن از ضلعی ش  یکB هبر 

برا را( nBدیگرر ضرلعی ش  هیچ نه) Rبه وابسته های یال و رئوس حذف از آمده دست nB R 

  .]10[دهیم می نشان

___________________________ 

fixed 2                                conjugated1  

  resonant4                                     Cyvin3                                                             
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c.بنزنی سیستم یک nBفرض کنید :1-2 لم c و بودهR انتهایی از آن باشد، یعنی ضلعی ش  یک 

آنگاه ،باشدتنها با یک ش  ضلعی دیگر در ارتبا   nB R  بنزنی سیستم یک.c c اگر. استR 

آنگاه ،باشد شاخه بدون nB R آنها از کدا  هر که است همبند مؤلفه دو دارای.c c و هستند 

آنگاه، باشد دار شاخه Rاگر nB R آنها از دا ک هر که است همبند مؤلفه سه دارای.c c 

 .]10[هستند

c.بنزنی سیستم یک از ضلعی ش  هر :2-2 لم c ، 10[است رزونانت[. 

 با استفاده از تعریف بدیهی است. با استقرا روی تعداد ش  ضلعی ها و اثبات:     

c.بنزنی سیستم یک از cمدار :1-2 قضیه c، است شده جفت    . 

                                                                     :]10[کنیم می استفاده ها ضلعی ش  تعداد روی ریاضی استقرای از :اثبات      

r 1گیریم. برای می نظر در ها ضلعی ش  تعداد راr  مری ثابت (2-2) لم از استفاده با حکم- 

rبرررای قضرریه کنرریم فرررض .شررود k برررای حکررم کنرریم مرری ثابررت ،باشررد برقرررار 

1 ; 1r k k   است درست. 

c.بنزنی سیستم یک ،cمدار شامل cBکنید فرض c اگر .باشدR از هاییتنا ضلعی ش  یکcB 

آنگاه باشد، cB R بنزنی سیستم یک.c c ((1-2) لم) است               .          

cکنیم فرض حال  از مدار یک cB R ،وضوح به باشدc  از مدار یکcB شده محصور    

cتقرا،اس فرض از استفاده با بنابراین. است ضلعی ش  kبوسیله  از شده جفت مدار یکcB 

                                                                                                               .است
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cهای یال که چنان باشد، cBاز کامل جورسازی یک Mکنید فرض  در متناوباM نآ متمم و 

  همه( نیست Mدر eکه فرض این با) باشد cBو Rبین مشترک یالی e. فرض کنیدباشند 

 :گیریم می نظر در ممکن را های مدل

 شرده جفرت -c،M،(2-2) لرم اعمرال برا باشد، cBاز هاییتنا ضلعی ش  یک Rاگر .1

 . است

 

 (2-2) شکل

باشد، یعنی یال های مجاور با همسایه هرا مجرزا و مروازی  خطییک ش  ضلعی  Rاگر .2

                       .    است شده جفت -c،M،(2-2) لم اعمال با مجددا باشند،

 

 (3-2) شکل

یعنی یال هرای مجراور برا همسرایه هرا مجرزا و  باشد، ای یک ش  ضلعی گوشه Rاگر .3

 ،cآنگراه باشرند، Mبره بسرتهوا شکل در شده داده نشان 2eو 1eیال ،غیرموازی باشند

M- است شده جفت . 

Bسیستم نباشد، Mدر 1eکنید فرض  اگر بگیرید، نظر در راM  کامرل جورسازی یک 

Bمعین در مدار از  1که چنان باشدe M ، آنگاهM  از کامل جورسازی یکB  است    .

R

 cB R

e

R e
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بنابراین  M E B M  از کامل جورسازیcB های یال که چنان استc متناوبرا 

 .است cBاز شده جفت مدار یک cبنابراین. هستند آن متمم و آن در

 

 (4-2) شکل

 .است شده جفت -c، Mآنگاه باشند Mدر 2eو 1eکنید فرض باشد، دار شاخه Rاگر .4

 . است شده جفت cکه داد نشان توان می باشد، Mدر 2eو 1eاز یکی اگر

eکه دهیم می نشان نبوده، Mدر 2eو 1eاز کدا  هیچ کنید فرض حال  درM نیست .

eکنیم فرض  درM ،اگر باشدv از رأس یکB  برا تقراطع درe  کنیرد توجره. باشرد 

کرره   V B v  گررراف زیررر از رئرروس مجموعرره یررکB  ه برر القررایی کرره اسررت

وسیله M E B  رئوس تعداد که آنجا از. باشد میB اسرت، زوج    V B v  

B گرراف زیرر رئروس مجموعره اصلی عدد بنابراین است ورسازیج یک M. است فرد  

توسط القایی M E B  لذا. است تناقض این که است، زوجe M. 

Mاگر  وM  شده تعریف های مدار از کامل جورسازی ,B B  ،چنان باشند                  

1eکه M  2وe M .  

R

1e

2e

B 

e
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هک شود می ثابت قبل های حالت مطابق       M E B E B M M    

 آن متمم و کامل جورسازی در متناوبا cهای یال که چنان ،است cBاز کامل جورسازی

 .است شده جفت ،cبنابراین هستند،

 

 (5-2) شکل                   

□ 

 بنزنری یهرا سیستم کاربرد در ب شی رضایت نتایج رزونانس تئوری که دهد می نشان اخیر تحقیقات

 .]11[دارد

 

 بنزنی های سیستم گانه شش مشخصه ای چندجمله. 2-3

 :شود می تعریف زیر صورت هب 1گانه ش  مش صه ای چندجمله Gبنزنی های سیستم برای

(2-1                        )          
0

,
m

k

G

k

B X r G k X


 

____________________________ 

     sextet polynomial1 

R

1e

2e

B 

B 

e  e
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که ,r G k کره اسرت راههایی تعداد که شود، می نامیده 1گانه ش  رزونانت عددk شر  حلقره- 

 -شر  حلقه kاز حذفسیستم باقیمانده  ، یعنیشود انت اب تواند می Gاز رزونانت دو به دو ضلعی

 .]8[ است رزونانت دو به دو های ضلعی ش  تعداد ماکزیمم m.دارای جورسازی کامل باشد ضلعی

قرارداد می کنیم:) ,0 1r G ) 

 زیرر فرمرول از فروق ای چندجملره جرایه بر توان می ،باشند حلقه Rدارای بنزنی های مولکول اگر

 :کرد استفاده

(2-2  )                          
 1 2

1 2 1 2

0

1 1 ,

R
kR R k

G G

k

BB X X B X r G k X

  
  



    

 هسرتند حلقره Rدارای کره داریرم سرروکار ای ضرلعی ش  ساختارهای با ما کار این در که آنجا از

 همران ای چندجملره ایرن NBCCBبرای سیستم هرای .کرد خواهیم استفاده فرمول این از بنابراین

1Rدارای که است درخت مش صه ای چندجمله  ای سراده کراربردی الگروریتم. ]9[باشد می رأس 

محاسبه برای GBB X محاسربه برای معمولی راه. است نشده شناخته GBB X گررفتن نظرر در 

 ب شری رضرایت چنردان روش کره باشد می Gدر رزونانت های ضلعی ش  ممکن های انت اب همه

 .است نامعتبر پیچیده ای حلقه چند های سیستم برای روش این. نیست

محاسبه به قسمت این در GBB X های مولکول یبرا NBCCB مش صه ای چندجمله بر تکیه با 

 از پری  .شرود مری نتیجره NBCCBشربکه سراختار از براحتری درخت این. پردازیم می Tدرخت

  .دهیم می حشر را ها درخت از کلاسی گانه، ش  مش صه ای چندجمله خوا  به پرداختن

___________________________ 

 resonant sextet number1         
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درخرت دهرد، نشان را رأس nبا مسیری npاگر :7-2تعریف  1 2, , , nT t t t کره اسرت درختری 

چنرین درختری را   .است طبیعی عددی یا صفر ،jtبنابراین. است مجاور جدید رأسjtبا آن ا jرأس

1اگرررر مررری نامنرررد. 1کررراترپیلار 2 0nt t t    آنگررراه  1 2, , , n nT t t t p  .تعرررداد 

رئوس 1 2, , , nT t t t 1برابر 2 nN t t t n      است . 

                        

                     (2,1,0,0,0)T                                 (4)T 

 (6-2) شکل

 :از عبارتست T درخت مش صه ای چندجمله

(2-3 )                             
2

2

0

1 ,

N

k N k

T

k

p X p T k X

 
 





  

که ,p T k که است هایی راه تعدادk درخت از تواند می غیرمجاور یالT ادامره در. شرود انت اب 

 :که چنان است موجود خا  درخت یک دقیقا ،NBCCBمولکول برای هر که کنیم می ثابت

(2-4              )                       T Gp X BB X  

 

 NBCCBهای مولکول رزونانس نظریه و توپولوژیکی خواص. 2-4

بگیریدکه نظر در را حلقه Rبا NBCCBسیستم   , 1,...,R j j R دهرد مری نشران را ها حلقه .

حلقه که طوری هب شوند می نامگذاری متوالی طوره ب ها حلقه این R j با   1 , 1R j R j   

___________________________ 

rcaterpilla1        
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 بنابراین. است مجاور   1 , RR R هستند انتهایی های حلقه. 

 : ]9[به سایر حلقه ها متصل کرد توان می روش دو به را NBCCBمولکول یک در حلقه یک

خطی روش )1 L        

ای گوشه روش )2 A.                                                                               

  L mode      A mode  

 NBCCBسیستم در حلقه یکاتصال  یمدلها(. 7-2) شکل

حلقه بنابراین R j با تواند میjS که شود نامگذاریjS یاL یا استA، برا را انتهایی های حلقهL 

مرتب دنباله یک بنابراین. کنیم می نامگذاری  RSSSGSS 21 ازAوL کره داشرت، خواهیم 

 .است وابسته NBCCBسیستم به

 :    (1-2) مثال

                                                                                 
4S LLLL L  

                         

LAALAAALS  

دنباله(. 8-2) شکل S G   
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 :از عبارتست Sدنباله عمومی شکل

(2-5                       )   1 2 1... n n
S S S S

S L A L A L AL     

هرای حلقره دیگرر بعبرارت. هستند نامنفی طبیعی اعداد هاjSکه   1 1 21 , 2 ,...R S R S S          

 .]9[هستند Lنوع از بقیه و Aنوع از

 -مری حاصرل زیر روش به آن با متناظر درخت آنگاه باشیم، داشته( 5-2) فر  به را Sدنباله اگر حال

 با را Lنوع های حلقه و دهیم می اختصا  را درخت از یال افقی یک Aنوع از حلقه هر به ابتدا .شود

 کره مرواردی در. کنیم می متصل مربوطه رأس به شاخه صورت به وابسته Aنوع حلقه اولین به توجه

 -مری از مسیر اصلی را بدون شراخه براقی رأس یک شوند ظاهر هم از بعد بلافاصله Aنوع از حلقه دو

       .]12[گذاریم

 :داریم NBCCBهای مولکول همه برای :2-2 قضیه

   T Gp X BB X 

 : آنگاه ،بیاید دسته ب( 5-2) معادله از Sدنباله اگر

 1 2, ,..., nT T S S S 

1Rو یال Rبا درخت یک Tکنید فرض :اثبات  هر برای اگر باشد، رأس,i j هرای یال,i je e دو- 

 و غیرمجاور دوه ب   ,R i R j  آنگاه ،باشند رزونانتدو به دو: 

(2-6 )                                                                                   , ,P T k r G k 

 .]9[کنیم اثبات را زیر موارد کافیست فوق قضیه اثبات جای به بنابراین
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اگر :3-2 قضیه   ,R i R j درG و باشند رزونانت دو به دو S G شده نامگذاری( 5-2) فر  به 

گراف های یال، در این صورت باشد 1 2, ,..., nT S S S هرر کره کررد نامگرذاری روشی به توان می را 

i,های از یال جفت je e باشند غیرمجاور. 

حلقه: اثبات R p ازG دنباله. بگیرید نظر در راS است زیر شکل به مربوطه                       : 

                        
1 1

,
a b

pS A L S L A a b N
 

                                 

کره کنریم فررض دیگر عبارته ب   ,R p a R p b  تابانرده ای گوشره هرای حلقره دیکترریننز 

به R p اگر که قابل اثبات است راحتیه ب .باشند R p هرگرز زیر های ضلعی ش  ،باشد رزونانت 

 .                       باشند رزونانت توانند نمی

       , , 1 , 1 , ,R p a R p R p R p b                                                   

حررذف از بعررد زیرررا ،اسررت ممکررن راحترریه برر ایررن R p ازG هررای یررال) دوگانرره هررای کررران 

1(دوگانه       , , 1 , 1 , ,R p a R p R p R p b    ((9-2) شکل) .شوند می متمرکز 

که آنجا از R p برا بنرابراین نیسرتند، ثابرت حلقره این در دوگانه های کران لذا است رزونانت قهحل 

 -کرران گوییم می لذا شوند، می جا به جا زیر های حلقه در گانه دو های کران ها، کران این جابجایی

                                                                           :نیستند متمرکز ها حلقه این در گانه دو های

       1 , , 1 , 1 , , RR R p a R p b R                           

  ___________________________ 

bounddouble1 
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p b                              p                       p a 

, 2, 3pS L a b   

 (9-2) شکل

وقتی لذا R p ازG های ضلعی ش  شود، حذف  iR و jR در  کره شروند می رزونانت دو به دو

1,,1 آنها،  api  وRbpj ,,1. 

 :داشت خواهیم نتیجه در

I برایpS A، ضلعی ش  دو هر  iR و jR  باشند می رزونانتدو به دو. 

1, , 1 , 1, , 1i p a p j p p b         

II برایpS L، ضلعی ش  دو هیچ  iR و jR نیستند رزونانت دو به دو    . 

حلقه که فرض این با حال R j ازG یال با متناظرje ،درخت باشدT در نیراز مرورد خروا  برا را 

 :داریم لذا ،سازیم می (2-2) قضیه

I    اگرpS A، یال دو هرie وje هرگاه باشند، می غیرمجاور دو هب دو 

1, , 1 , 1, , 1i p a p j p p b         

II    اگرpS L، یال دو هرie وje باشند می مجاور دو هب دو. 

 :کنید توجه زیر مدلهای به
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pS A 

 (10-2) شکل            

pS L 

 (11-2) شکل

 شررایط( 12-2) و( 10-2) هرای شرکل در شرده داده نشران های درخت است مشهود که طور همان

 : داشت خواهیم بنابراین دارند، را قضیه

   , ,P T k r G k 

 .]9[است ثابت حکم لذا

درخررت هررر :1-2 گزززاره 1 2, ,..., nT t t t  (مولکررول برره وابسررتهNBCCB )یررک برره ترروان مرری را 

A,دنباله L  هرای درخرت مثرال، عنروان هبر .نمود مربو  2,0,0,3,1,1T و 0,0,0,1,2T و 4T هبر 

 .هستند متناظر LLLLو LLALAALو LLLALALLLAAA های دنباله با ترتیب

 هبر اسرت، سراده نسربتا NBCCBسیسرتم هر با Tدرخت نمودن وابسته ،(2-2) قضیه از استفاده با

     T(4)،اند شده متصل یکدیگر به خطی صورت هب که ضلعی ش  4 با متناظر درخت مثال عنوان

ie

p be p ae 

pe

je

jeie

p be p ae  pe
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 .باشد می

Aدنباله دارای NBCCBسیستم دو اگر :2-2 گزاره L  برا متناظر درخت نتیجه در و بوده یکسان 

 کره هرا مولکول کوچکترین. اند تش یص غیرقابل آنها رزونانس تئوری دیدگاه از باشد، یکسان نیز آنها

 :      از عبارتند هستند 5pدرخت با LAALنبالهد دارای

   

                           

  

 آن به وابسته درخت و NBCCBسیستم نمای (.  12-2) شکل

c.های مولکول برای چه (1-2) قضیه درستی که داریم توجه نهایت، در c بررای چره و دار شاخه.p c  

c.مولکررول کرروچکترین برررای مثررال عنرروان هبرر. نیسررت اثبررات قابررل راحترریه برر c و دار شرراخه.p c،  

مقادیر ,r G k 9[باشد وابسته مربوطه درخت مش صه یا چندجمله ضرائب به تواند نمی متناظر[.  

تعیین در فصل این در آمده دست هب نتایج اصلی کاربرد GBB X  شرده بحرث گرافهای به مربو   

 ،اسرت دسرت در درخرت یرک مش صه ای چندجمله محاسبه برای معروفی ساده روشهای. باشد می

 یرک گانره شر  مش صره ای چندجملره تروان مری راحتی هب ،شده گفته مطالب به توجه با بنابراین

 .آورد دست هب را NBCCBسیستم
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مش صه ای چندجمله مثال برای 1,0,1T و 1,1,0,1,0,1T و 4T  با گراف های مولکولی  ترتیب هبکه

1G 2وG 3وG ،از عبارتند متناظرند  : 

5 3 10 8 6 4 2 5 34 , 9 26 27 8 , 4 3X X X X X X X X X X       

 :( داریم1-2از رابطه ) بنابراین

 

 

  2

432

341

8272691

41

3

2

1

XXXB

XXXXXB

XXB

G

G

G







                                                 

 .است طولانی نسبتا قضیه از استفاده بدون دو  معادله که

که آنجا از 1GB های ککوله، ساختار تعداد با  K K G، گرافG قبل معادلات از لذا است، برابر 

 :   [8،9] داریم

(2-7                                       )   
  







21

0

,
R

k

kTpGK 

 سر تی بره ترک ترک شمارش از استفاده با (13-2نشان داده شده در شکل ) مولکول برای Kمقدار

 . آمد خواهد دست به 71مقدار

 

 

 (13-2 شکل)
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رخی خوا  توپولوژیکی سیستم های ش  ضلعی بررسی شد، در فصل های آینده در این فصل ب

 انرژی این سیستم ها را به طور خا  بررسی خواهیم نمود.

 

 



 

 

 

فصل سو 

 انرژی سیستم های ش  ضلعی کاتاکاندنس
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 صورت هب  Gگراف انرژی شد گفته که طور همان 
1

n

i

i

E G 


  که ،شود می تعریفi مقادیر 

c.های سیستم انرژی ب   این در .باشند می گراف مجاورت ماتریس ویژه c هب و کنیم، می بررسی را 

 .آوریم می دست هب ها سیستم این از ای دسته در را ترتیبی رابطه یک فرعی نتیجه یک عنوان

 

 مشخصه سیستم های شش ضلعی چند جمله ای. 3-1

  ایرن بنرابراین نیسرت، فررد طرول به دوری هیچ دارای بنزنی های یستمس به مربو  گراف که آنجا از

 کاربردی ها سیستم این برای دوب شی های گراف به مربو  نتایج لذا ،]14[هستند دوب شی ها گراف

 .است

 :آید می بدست زیر رابطه از چندجمله ای مش صه آن گاهآن باشد، دوب شی گرافی Gاگر

(3-1)                                 
 2

2

0

1 ,
n

k n k

k

G b G k x 



  

 برای و Gرئوس تعداد nکه 2,,1,0 nk  ،  0, kGb، برای بیان این G شبه رابطه یک 

 کرره صررورت ایررن برره ،دهررد مرری ارائرره دوب شرری هررای گررراف از ای مجموعرره روی ترتیبرری

برای   21 GG   :21 قرار می دهیم GG 21، و رابطه GG  اگر و تنها اگر برای هرر ،برقرار است 

0k  ؛   kGbkGb ,, 21  21اگررررهمچنرررین  .باشرررد GG وkچنررران باشرررد موجرررود ای 

که   kGbkGb ,, 21 ، 21 آنگاه GG . 15[که است شده ثابت همچنین[: 

(3-2)                          1121 GEGEGG   

 به سیستم های ش  ضلعی  مربو  مش صه ای چندجمله محاسبه برای الگوریتمی( 1-5) ب   در
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 .]8[است شده آورده

 الکتررون -انررژی به بسته بطور شده جفت های هیدروکربن ساختار از 1آزمایشی گرمای شیمی در

 برا متناسرب بسریار الکترون - انرژی که شود می ادعا مکرر بطور حقیقت در. است وابسته آن کلی

 انررژی مقدار کمترین و بیشترین ارائهبنابراین  .]4[است شده جفت اجزای به مربو  آزمایشی گرمای

  .]4[است مهم بسیار ها، گراف از خاصی دسته ای برای

 معرفری را انررژی یشرترینب و کمتررین برا ضرلعی شر  های سیستم از کلاسی بعدی های ب   در

 .کرد خواهیم

 برشری رأس بدون متناهی همبند مسط  گراف یک ضلعی ش  سیستم یک دانیم می که طور همان

   .باشند می منتظم های ضلعی ش  آن داخلی نواحی همه که باشد می

G،ودهب آن از یالی uvو گراف یک Gاگر :1-3 لم uv یال حذف با آن از آمده دست هب گرافuv 

و ،باشد می GCuv و  GCu  موجود در دورهای جموعهبه ترتیب مG  لشامuv وu دهد نشان را .

               :]6[است ثابت شده گراف مش صه ای چندجمله برای زیر روابط

(3-3  )                                      2
uvC C

G G uv G u v G C   


       

(3-4                       )                

     

 
   

 2 .
uw N u v C C

G x G u G u v

G u w G C

  

 
  

    

       

آن در که  N u همسایه رئوس مجموعهu درG باشند می.      

___________________________ 

heatserimentalexp1 
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 :آنگاه ،باشد 2Gو 1Gمؤلفه دو شامل Gاگر :2-3 لم

(3-5)                                               
1 2
.G G G   

 :]11[کنیم می تعریف گراف دو بین را زیر رابطه

111که طوری به باشند گراف دو 2Gو 1Gاگر Gba  222و Gba ، یال این برای جهت یک انت اب با 

صررورت برره هررا
11ba 22وba، نمرراد بررا را آن و کنرریم مرری ترکیررب را گررراف دو آنهررا، 1تلفیررق و 

   1 1 1 2 2 2.G G a b G a b ((1-3) شکل) .است زیر صورت به ها یال تلفیق .دهیم می نشان 

 (3-6)                            * *

1 1 1 2 2 2, , ,V G V G a b V G a b u v              

 :هرگاه ،مجاورند  Gگراف از رأس دو

  1bبا مجاور دیگری و  v*یکییا  2aیا  1aبا مجاور دیگری و  u*یکید یا باشن مجاور  2Gیا  1Gدر

    ((1-3) شکل).v*یدیگر و  u*یکیو یا  2bیا

 

 (1-3) شکل

________________________________ 

identifying1   

1G
1a

1b

   1 1 1 2 2 2.G ab G a b    1 1 1 2 2 2.G ab G b a

2G
2a

2b

2G

*

1 2b v b 

*

1 2a u a 

1G

*

1 2a u b 

*

1 2b v a 

2G1G
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1یال و رأس 6 با دوری 6Cفرض کنید :3-3 لم 2c c و، یرالی از آن برودهW  ب شری دو گرراف یرک 

stو W 4طول به دوری هیچ به که باشد آن از لییاk نیست وابسته(.k مثبرت طبیعری عرددی) 

گراف   6 1 2.U W st C c c اگر حالمی سازیم،  راZ برا دیگر دوب شی گراف یکuv Z ،باشرد 

 زیرر شرکل بره شرده تعریرف های گراف YوXاگر، نیست وابستهZاز 4kطول به دوری هیچ به که

 :باشند

       1 2 2 3. , .X U u u Z vu Y U u u Z uv  

 :داریم آنگاه

(3-7)                           
 

 
 cd aC C X C C Y

X C Y C 
 

    

دوسرررویی ترررابع :اثبررات   : cd aC X C Y  کررره،  چنررران ،اسرررت موجرررود XCC cd                                      

:داریم    CYCX                                    

در دور یک Cاگر واقع در cdC X آنگاه ،باشد C از دوریY ش   همان شامل که چنان است 

 □((2-3) شکل.)]11[شود می ثابت لم نبنابرای. باشد می Cبعنوان  Wو Zدر موجود های ضلعی

 

 

                         

               

 (2-3) شکل

U Z
t

W

s
c

v

d

u6C
W

s

t
b

6C

a
v

u

Z

YXv
Z

u

W 6C
t

s 4u

3u

1u

2u



 

 رژی سیستم های ش  ضلعی کاتاکاندنسان      فصل سو                                      

 

 

38 

 uاگرر. دنباشر آن زا دو رأس مجاور vو uو بوده رأس nبا دوب شی گرافی G کنید فرض :4-3 لم

 : داریم را زیر تعریف. نباشد 4kطول به دوری هیچ در

(3-8)                          
 

     
2

2

0

n

n i

i

i

x x G x G u G u v    



       

   که   0 0 , 1,2, , 2 1 0
i

ii n     . 

1آنگاه نباشد، مسایهه تنها vاگر بنابراین  0    ]16[. 

Gو Gاگر :5-3 لم  درجه از دوب شی گراف دوn باشند زیر های مش صه ای چندجمله با. 

 
 





2

0

2
n

i

in

i xbG و 
 





2

0

2
n

i

in

i xbG 

 اگرررررر      012,,2,1  ii

i
bbni 000و  bb آنگررررراهG G  ، اگرررررر وG G  و 

  1,2, , 2i n که طوری به باشد، موجود   1 0
i

i ib b    آنگاه:G G  . 

 .کنیم ثابت را لیاص نتیجه توانیم می اینک

 

   کاتاکاندنس های سیستم انرژی برای ترتیبی رابطه ارائه. 3-2

 بره تلفیقری ییهرا گرراف YوXاگر به فر  قبل تعریف شده باشند، Wو Zفرض کنید :1-3 قضیه

فرررررررر    uvZuuUY .21 و   vuZuuUX .21 ،آنگررررررراه باشرررررررندX Y  و در

نتیجه   YEXE ]11[.((2-3) شکل) 
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 بررای را قبرل لرم دو و شرد گفته قبلا که مش صه ای چندجمله برای موجود روابط :اثبات X و 

 Y برای( 4-3) رابطه. کنیم می بیان Y باشد می زیر بصورت                                     . 

  

       
   

 2 .
a

w N a v

C C

Y x Y a Y a v Y a w

Y C

   



 



       

 




                   

برای را( 5-3) و( 4-3) روابط حال uaY  و saY  و aY  کنیم می اعمال : 

                  
       

           .

Y a x Y a b Y a b u Y a b t

x W Z W Z u W t Z

   

     

           

    
      

 :همچنین

                         

     

     

       .

Y a v x Y a v b Y a v b u

Y a v b t x W Z v

W Z u v W t Z v

  

  

   

          

      

     

                                 

 :مشابه بطور

     

     

     

       .

Y a s x Y a s b Y a s b u

Y a s b t x W s Z

W s Z u W s t Z

  

  

   

          

      

     

                                                          

 :                            داریم( 3-3) رابطه از استفاده با دیگر طرف از
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2 ,

,

2

cd

cd

C C

C C

X X cd X c d X C

X cd X cd tv X cd t v

X X cd tv X cd t v X c d

X C

   

  

   







      

       

         

 





 

 برای( 5-3) و( 4-3) روابط بردن بکار با tvcdX  و vtcdX  داریم: 

                         

           

      

    

X cd tv x W W s x Z Z u

X cd t v x W t W s t

x Z v Z u v

    

  

 

      

       

    

 

 :    داریم( 3-3) رابطه از استفاده با نهایت در

    
     

       

X c d X c d tv X c d t v

W Z W t Z v

  

   

          

   
 

 :داشت خواهیم (3-3) لم و فوق روابط از استفاده با

(3-9              )
          

      

X Y Z x Z v Z u v

W x W t W s t

    

  

       

     
   

اگر Wn و Zn رئوس تعداد ترتیب هبW وZ داریم (4-3) لم از استفاده با دهد، نشان را: 

                               

 
 

     

 
 

     

2

2

0

2

2

0

n Z

n Z i

i

i

n W

n W i

i

i

x Z x Z v Z u v

x W x W t W s t

   

   

  




  




     

      





                                               

    در آنها: که
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     0 0 1 10, 0, 0 , 2 1 0 , 1 0
i i

i ii                . 

 :بنابراین

                                  
    2

2

0

n Z n W

n Z n W i

i

i

X Y x  
  

 



   

که
i j kj k i
  

 
 . 

:       بوضوح 0 1 2 1 10 , 0 , 3 1 0
i

ii             

 :داریم (5-3از لم ) نتیجه در

                                               X Y                                     

( داریم2-3لذا با استفاده از رابطه )   YEXE  ]11[. 

□ 

و باشد گراف یک Gاگر d x درجه x V G و 22m G های یال تعدادG از انتهرایی رئروس با 

 .دهد نشان را 3 درجه ماکزیمم با ها گراف از کلاسی  کنیم فرض و ،باشد 2 درجه

 

111و گررراف دو 2Gو 1G کنیررد فرررض :تبصززره Gba  222و Gba   ،از زیررر خرروا  باشررند   

   1 1 1 2 2 2.G G a b G a b 11[است اثبات قابل براحتی[: 

فررررررررررض برررررررررا .1           * *

1 2 1 21 , 1d u d a d a d v d b d b     ، 

اگر     , 1,2i i i ix V G a b i  ، درجه آنگاهix درG درجه همانix درiG است. 
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1کنید فرض .2 2,G G  و 1,2i i ia b G i  صورت این در: 

i .    2,1اگر برایi ،    2 ii bdad  باشد، آنگاهG.         

ii .   2,1اگر برایi ،  622 iGm باشد، آنگاه  622 Gm             . 

c.ضلعی ش  های سیستم از کلاسی :1-3 تعریف c درجه ازh از زیرکلاسی که برا را باشرند می 

 :]11[کنیم می تعریف زیر صورت به و دهیم می شانن h,6نماد

1.  6, 6h C  

2h،  برای .2    226111,6 .: baCbaGGGh  ،آن در که است  

                1 6, 1 1 1 1 2 2 6 1 1, , , 2hG ab G a b C d a d b         

 

c.ضلعی ش  های سیستم مواردی چنین در c مجاور دورهای وضعیت و تعداد به توجه با انتو می را 

نامیم، اگرر یرک  1L، به این صورت که ش  ضلعی را کرد بندی کلاس3Aو 2Aو 2Lو 1L صورت به

و اگرر   2Lکه ش  ضلعی بدون شراخه اسرت؛ اگرر خطری باشرد ش  ضلعی نهایی باشد، و در حالتی

hG,6اگررمری نرامیم.  3Aنامیرده و اگرر شر  ضرلعی شراخه دار باشرد آنررا 2Aگوشه ای باشد  

cyclesLتعداد 2 وcyclesA 2 و cyclesA 3 برا ترتیرب هب را  Gl2 و Ga2 و Ga3  نشران 

 .دهیم می

hG,6درونی دوگان گراف :2-3 تعریف  با را ID G رئوس که طوری به. دهیم می نشان 

 ID G رأس دو و گراف ی(ها ضلعی ش )دورها ID G دری مربوطه دورها اگر ،مجاورندG 

 .]11[باشند مجاور
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                                                         ID G                                                  G 

نمای (. 3-3) شکل ID G 

 بررای (3-1) قضریه بردن بکار با ،بگیرید نظر در را (4-3) شکل در داده نشان های گراف :1-3 مثال

 .]11[آمد خواهد بدست زیر ترتیبی هرابط اند، شده داده نشان پررنگ خطو  با که iGدر موجود دور

                                                                        1 2 3 4G G G G       

                                                                      کمتر باشد، انرژی آن سیستم کمتر است. 2Aضلعی های به فر به عبارت دیگر هر چه تعداد ش  

         2G                    1G 

   4G                   3G                                                                                

 (4-3) شکل

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

  

 

 

 

 

 

1L

1L 1L

1L

2L

2A

2A

2A3A

3A
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همه که نیدک توجه 1, ,4iG i  دارند یکسان دوگان گرافها. 

 رأس hبررررا ،3 درجرررره مرررراکزیمم بررررا درخررررت یررررک Tفرررررض کنیررررد کلرررری بطررررور

و  6, :T hG ID G T    وTL ضرلعی شر  سیسرتم یک.c c در یکتراT چنران ،باشرد 

که 2 0Ta L  و  6, 2: 0T hIA G l G  .                                                          

 انررژی بیشرترین و داشرته، Tدر ار انررژی مقردار کمتررین TLکه دهیم می نشان بعدی نتیجه در

 .]11[آمد خواهد بدست TIAدر مربو 

 :باشد 3 درجه ماکزیمم با درخت یک Tاگر :1-3 نتیجه

T,همرره برررای .1 TG G L  داریررم :TG L  .در انرررژی مقرردار کمترررین بررویژهT 

 .آمد خواهد بدست TLبرای

T,اگر .2 TG G IA ،TA IA که چنان ،است موجودA G .انرژی بیشترین ویژه هب 

 .آمد خواهد بدست TIAاز عنصر یک برای Tدر

روی اسرتقرا برا ترتیرب هبر فوق، نتیجه دو  و اول قسمت قضیه، از استفاده با: اثبات   2 2,a G l G 

 □. ]11[است اثبات قابل

 از ضرلعی شر  هرای گرراف از زیررکلاس یرک آنگاه باشد، رأس hبا درخت یک 0Tاگر ویژه طور هب

 :آید می بدست hدرجه

                                          
0 6, 3: 0T hG a G    

و
0 0

:T h TL L  با خطی زنجیر یکh  باشد می عیضل ش. 
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 .آمد خواهد بدست (1-3) نتیجه اول قسمت از بوضوح زیر نتیجه

همه برای :2-3 نتیجه
0
,T hG G L  داریم:hG L   .بویژهhL انررژی مقدار کمترین دارای 

 در
0T باشد می. 

. باشرد مری ضرلعی شر  های سیستم مورد در ش  فصل (1-4) قضیه از دیگر بیان یک فوق نتیجه

c.ضرلعی شر  هرای سیستم مسط  گراف برای فصل این در شده گفته قضیه عملا، c اسرت، برقررار 

 . ]11[است کاربرد غیرقابل ها درخت برخی برای (1-3) نتیجه هرچند

 از درونری دوگان گراف یک T. بگیرید نظر در را( 5-3) شکل در شده داده نشان درخت :2-3 مثال

c.ضلعی ش  سیستم چند c 2 نروع هرای ضرلعی شر  دارای آنهرا همه که باشد، میL 2وA مری- 

 . ]11[باشند

      T 

 (5-3) شکل

به طور کلی در یک سیستم ش  ضلعی کاتاکاندنس هر چه تعداد ش  ضلعی ها به  :3-3 نتیجه

 بیشتر باشد، انرژی بیشتر خواهد بود. 2Aفر  

 

 



 

 

 

فصل چهار 

 انرژی زنجیرهای ش  ضلعی
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داده و  ارائه آنها انرژی برای ترتیبی رابطه یک سپس پردازیم، می زنجیرها معرفی به ابتدا فصل این در

 .این رابطه را برای زنجیرهای ش  ضلعی دوگانه تعمیم می دهیم در انتها

 

 رفی زنجیر هامع .4-1

 شر  دو حرداکثر برا آن ضرلعی ش  هر که است، ضلعی ش  سیستم یک 1ضلعی ش  زنجیر یک

c.سیستم های بنزنری ضلعی، ش  زنجیرهای نابراینب. است مجاور دیگر ضلعی c شراخه بردون        

 .هستند سیستم های بنزنی نوع ترین ساده که باشند، می

 

nاگرر. نمای  می دهریم nIBرا با ضلعی ش  n با ضلعی ش  زنجیرهای مجموعه nB IB، آنگراه 

 3 3 nV V B در 3 درجه رئوس مجموعه راnB زیرگراف بنابراین. نامیم  3nB V بردون گراف یک 

 .است دور

 اگر 3nB V 1 با جورسازی یکn  آنگاه ،باشد یال  nB برا را آن و نرامیم می 2خطی زنجیر را nL 

 اگر. دهیم می نشان 3nB V آنگاه ،باشد مسیر یک nB برا را آن و است 3زیگزاگی زنجیرnZ نشران 

   اگر و دهیم می 3nB V آنگاه ،باشد شانه یک nB با را آن و است 4حلقوی زنجیر nH می  نشان- 

     ((1-4)شکل ).]4[دهیم

__________________________ 

 chainlinear2                       chainhexagonal1 

           chainhelicene4                        chainzagzig 3 
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           nH                              nL                                      nZ 

 ضلعی ش  زنجیرهای(. 1-4) شکل

1از شرده انت راب گرراف از اختصاصری طرور هب توان می را nIBاز nBزنجیر هر 1n nB IB  وسریله هبر 

1nBاگر. آورد دست هب جدید ضلعی ش  یک به پیوستن  و ضلعی ش  زنجیر یکC  6دوری بره طرول  

 :داریم پیوستن نوع سه که است اثبات قابل راحتی هب ،( باشدضلعی ش )

                    

         type                         type                             type  

,نوع پیوستن(. 2-4) شکل ,   

 ضرلعی شر  یک پیوستن با Bاز آمده دست هب زنجیر. نامیم می وو نوع از پیوستن را آنها ام

 با راB که دهیم می نشان , ,   ]4[. 

2n بررا nBهررر وضرروحه برر  عنرروان هبرر ترروان مرری را  
2

3
1

2

n

L
 

 

   
     

 نوشررت، 

که , ,j   ، دهیم می قرار کار راحتی برای: 

C 

d

c

b

a

C 

d

c

b

a

C 

d

c

b

a
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(4-1)                                          2 3 1n nB     

j،jهرر بررای اگرر. نرامیم مری nBزنجیرر بررای کرد یرک را فروق عبارت ، آنگراه n nB L، 

اگر ,j   1وj j  ، آنگاه n nB Z اگر و j  یا ، هآنگاn nB H ]4[.  























 

2زنجیر ش  ضلعی 3 1n nB     با زنجیر ش  ضلعی
132  nnB    .ایزومورف است

 -می آن ترمودینامیکی پایداری و شیمی ساختار بین پلی شده جفت مولکول کلی الکترون – رژیان

 . ]8[است، که به ارائه آنها می پردازیم آمده بدست انرژی برای هایی کران مبحث این برای. باشد

 

 انرژی کمترین با ضلعی شش زنجیرهای .4-2

 .]16[کنیم می معرفی را انرژی کمترین با ضلعی  ش زنجیرهای قسمت این در 

GوGاگر :1-4 لم  درجه از دوب شی گراف دوn باشند زیر های مش صه ای چندجمله با: 

 
 





2

0

2
n

i

in

i xbG و 
 





2

0

2
n

i

in

i xbG 

 اگررررر      012,,2,1  ii

i
bbni 000و  bb آنگرررراهG G  ، اگررررر وG G  و 

  1,2, , 2i n که طوری به باشد، موجود   1 0
i

i ib b    :آنگاهG G  ]4[ . 

 : کنید فرض :2-4 لم

            
 





2

0

2
m

i

im

i xG  و 
 





2

0

2
m

i

im

i xx  
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کرره  01,,2,1  i

i
mi  و  01,,2,1  i

i
mi 000و  صررورت ایررن در 

 اگر 
 

   
2 2

2 2

0

m m

m m i

i

i

x x x x  

   
  



   داریم آنگاه : 

   
1

0 0 , 1 0 ,1 2 2
i

i i m m 


          

 :]16[شود می حاصل نتیجه زیر تساوی از استفاده با: اثبات 

                                        
0

2
, 0,1, ,

2

i

i j i j

j

m m
i   



  
   

 
   

کنید فرض :3-4 لم A B مجاور رأس دو با ضلعی ش  زنجیر یک ru و sv ،باشد ru و sv 

uAاگر. باشند دو درجه از دو ره وvA  های گراف و بوده 1طیف -همG وG ، نشران های گراف 

 :آنگاه باشند، (3-4) شکل در شده داده

 (4-2)               

         

      .

G G A x A u A u v

B x B r B r s

    

  

         

       
 

 

       

 

   

 (3-4) شکل

_____________________________ 

co spectral1 

A

B

v

u
r

s
 

G

A B
v

u r

s
 

G 
A B

v

u
r

s
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 :ارائه روابط ترتیبی. 4-2-1

nاگر باشد، ضلعی ش  nبا ضلعی ش  زنجیر یک nBکنید فرض :1-4 قضیه nB L آنگاه : 

 (4-3)                                      n nE B E L 

  nبرا ضرلعی شر  زنجیرهرای میران در فرد به منحصر عنصر کوچکترین nLکنیم ثابت باید: اثبات

   .باشد می ضلعی ش 

1کد باnLاز متمایز یرزنج یک nBکنید فرض 2 1n    و استi چنران باشرد می کد عنصر اولین 

iکه  .می گیریم نظر در را زیر دو حالت: 

1. i ، اگرnB  1کرد برا ضرلعی شر  نجیرز 2 1 1 1i i n       ،برا آنگراه باشرد 

 :داریم( 3-4) لم از استفاده

         

      .

n nB B A x A u A u v

B x B r B r s

    

  

         

       

               

1کرررد برررا ضرررلعی شررر  زنجیرررر Aکررره 2 1i    وB برررا ضرررلعی شررر  زنجیرررر 

1کرررررد 2 1i i n    کررررره کنیرررررد توجررررره. اسرررررتA 4دارای 2i  و رأسB 

دارای 4 1 2n i    و بودهرأس n nB B ، 4 2n  و ( 2-4) لرم اعمرال برا دارد، رأس

 لرذا کنریم، تعیرین را تسراوی راست سمت جمله هر علامت توانیم می BوA برای( 3-4)

n داریم nB B  .که آنجا از AوB  لرم آخرر لرهجم نوع از ضلعی، ش  یک حداقل هرکدا 

 . آید می دسته ب نامساوی لذا دارند، (3-4)
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2. i ، 1که آنجا ازi   اول ضلعی شG حول دوران یک با بنابراین اند، خطی نوع از 

1i میران از گذرنرده تقرارن محور   ضرلعی شر  زنجیرر آن اول لعیضر شرnB برا 

1کد 2 1n    ضرلعی شر  زنجیرر دو وضوح به. شود می ساختهnB وnB ایزومرورف 

 .داد کاه ( 1) حالت به را حالت این توان می لذا. هستند

nBوnBکد که داریم توجه  مقدار در فقط  از سرری یک به فرایند این تکرار با. متمایزند 

nخاصیت با ضلعی ش  زنجیرهای n n nB B B L  ثابرت بنرابراین رسریم، مری 

 . است ضلعی ش  زنجیرهای میان در انرژی مقدار مترینک دارای nLکه ایم کرده

که شر  این از قضیه E G ضرائب از یکنوا تابع یک G ،16[کند می پیروی است[ .□  

  :                                                                           از عبارت است ضلعی ش  nبا ضلعی ش  زنجیر کلی الکترونانرژی پایین کران :1-4 نتیجه

(4-4                               ) 
1

2 2 9 8cos 1
n

j

j n


   

 .باشد میnLگیرد، می را مقدار این که ضلعی ش  زنجیر تنها

 مقادیر nLویژه مقادیر: اثبات 
1

1
1, 1 9 8cos 1

2

n

j

j n


 
     

 
 هرای حالرت همه. باشند می 

 □.[16]شوند گرفته نظر در باید منفی و مثبت

 .شود می حاصل اصلی نتیجه راحتی به قبل قضیه و نتیجه این از استفاده با

 -مری بهبرود را ضرلعی شر  nبا ضلعی ش  زنجیر کلی الکترون انرژی پایین کران قبل نتیجه

. ]16[اسرت بهتر [8] در مرجع ارائه شده روش از کران این که دهد می نشان عددی مطالعات. ب شد
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 اصرلی مسرئله. اسرت شرده ثابت ضلعی ش  زنجیرهای برای فقط کران این که است ذکر به لاز  اما

c.ضلعی ش  سیستم کلی الکترونانرژی محاسبه c   کنید توجه زیر نتیجه به باشد، می: 

c.ضلعی ش  سیستم یک nBکنید فرض :2-4 نتیجه c براn  اگرر باشرد، ضرلعی شرn nB L  

 :آنگاه

   n nE B E L 

c.ضلعی ش  سیستم یک nL فوق عبارت در c مطالعات گذشته، این از. باشد می انرژی کمترین با 

 توجه با. است زاگی -زیگ ضلعی ش  زنجیرهای به مربو  انرژی بیشترین که کند می تایید عددی

 بعدی قسمت در اما باشد، عملی مشابه طور به مطلب این اثبات رسد می نظر به قبل قضیه اثبات به

 .]16[کرد استفاده باید دیگری روش از اثبات برای که دید خواهیم

 

 انرژی بیشترین با ضلعی شش زنجیرهای .4-3

 .]18[کنیم می معرفی را انرژی بیشترین با ضلعی ش  زنجیرهای قسمت این در

1nBکنید فرض :4-4 لم  1با ضلعی ش  زنجیر یکn    و بوده ضلعی شnB 1ازnB   پیوستن با 

آنگراه باشرند،  شرده نامگرذاری (4-4) شکل مانند nBرئوس اگر آید، دست به آن به ضلعی ش  یک

 :  داریم
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1 1 1
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1 1 1 1 1
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2. 2 1 ;

3.

;

4.

n n n n n

n n n n n

n n n n n n n

n n n n n

n n n n n n n

n n n

B a x x B x B t

B d x x B x B s

B b x x B x B s B t

B s x B s t

B c x x B x B s B t

B t x B

  

  

   

 

   

 

  

  

    

    

    

  

     

     

      

    

      

    

       

        

 

       

1 1 1

2

1 1 1

2

1 1 1 1 1

1 1 1
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1 1 1

;

5. 1 ;

6.

;

7. 1 ;

n n

n n n n n n

n n n n n n n n

n n n

n n n n n n

s t

B a b x B x B t

B b c x B x B s B t

B s t

B c d x B x B s

  

   



  

 

  

    

  

  

 

     

      

  

     

 

   

         

      

 

4 2 2

1 1 1 1

3

1 1 1 1

8. 3 1 1

2

2 ;
i a bn n

n n n n n

n n n n

n iC C

B x x B x B s t

x x B s B t

B C

  

 

   

   



      

    

 

  

nnکه در آن  aB   گرافnB حاصل از حذف رأسna و
n na bC دورهای مجموعهnB یال شاملn na b 

 .]18[باشد می

 

                                                                                            (4-4)شکل

برا  .کنریم مری نظرر صررف هرا قسرمت بقیه اثبات از و کنیم می ثابت را( 8و1) قسمت فقط: اثبات 

( برای گراف1-3استفاده از لم ) nn aB  داریم: 

1nB 

1ns 

1nt 

na

nb

nc

nd
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       ;12

11

11

2

1

3

11

2

11

2

1













nnn

nnnn

nnnnnnnnnnnnn

tBxBxx

tBxBxBxx

tdaBcdaBdaBxaB







 

 ( داریم:8و برای اثبات قسمت ) 

       2
j a bn n

n n n n n n n n j

C C

B B a b B a b B C  


       

       2
j a bn n

n n n n n n n n n j

C C

x B b B b c B a b B C  


          

 □. دآم خواهد دست به( 8) تساوی( 6و5و3) های قسمت از استفاده با

 :]18[داریم آنگاه باشد، (4-4) شکل مطابق ضلعی ش  nبا ضلعی ش  زنجیر یک nBاگر :5-4 لم

       

       

1. ,

2. ,

3.

,

n n n n n n n n

n n n n n n n n n n n n

n n n n n n n n

n n n n n n n n

B b B d B c B a

B b c B a b B b c B c d

B b B c B a B b

B b B c B c B d

   

   

   

       

     

     

 

 اثبات:      

 :        داریم( 4-4) لم( 3و2) قسمت از استفاده با (1

          1 1 1 1 1 1n n n n n n n n n nB d B b x B x B t B s t                   

4مرتبه از عبارت( 4-3) لم از استفاده با و 1n  مرتبره از عبرارت و صرفر تسراوی، راسرت سمت 

4 3n ، داریررم( 1-4) لررم از. اسررت غیرمثبررت بعرردی عبررارت و مثبررت :n n n nB b B d  .

 .آمد خواهد دست به مشابه روش به بعدی نامساوی

 :داریم( 4-4) لم( 6و 5) قسمت از استفاده با (2
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      1 1 1 1 1 1

n n n n n n

n n n n n n

B a b B b c

B x B s B s t

 

       

     

     
 

4مرتبه از عبارت( 4-3) لم از استفاده با مجددا و   2n  از عبارت و صفر تساوی، راست سمت      

4مرتبه  4n ، داریم( 1-4) لم از. است غیرمثبت بعدی عبارت و مثبت: 

                                                                             n n n n n nB a b B b c    

 . آمد خواهد دست به مشابه روش به بعدی نامساوی  

n:داریم ،( 1) از استفاده با (3 n n nB a B c  .بره مربو  مش صه ای چندجمله ضرائب یسهمقا با 

: داریم آنها   , ,n n n nb B a k b B c k   که آنجا از. شود می ثابت نامساوی یک حداقل و:  

            n n n n n n n n n n n nB a B b B b B c B a B c                

 .است اثبات قابل مشابه روش به بعدی نامساوی. شود می ثابت نامساوی اولین( 1-4) لم اعمال با     

. باشررد (4-4ضررلعی مطررابق شررکل ) شرر  nبررا ضررلعی شرر  زنجیررر nBدکنیرر فرررض :6-4 لززم

1اگر 1 1 1n n n nB s B t    ، آنگاه  : 

                                                
     

     

1.

,

2.

3.

n n n n n n

n n n n n n

n n n n n n n n n

n n n n n n

n n n n n n

B b B c B a

B b B d B a

B b c B c d B a b

B b B c B c

B d B a B b

  

  

  

  

     

   

    

         

                                               :  داریم( 4-4) لم از: اثبات

          2

1 1 1 11n n n n n n n nB a B d x B t B s              
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1 1 1 1

1 1 1 1

2

1 1 1 1 .

n n n n n n n n

n n n n n n n n n n

n n n n n n n n

n n n n

B c B b B t B s

B a b B c d x B t B s

B a B b B c B d

x B t B s

   

   

   

 

   

   

   

      

         

       

   

                                                                         

4مرتبره از عبرارت (4-3لرم ) از اسرتفاده با. بگیرید درنظر را اول تساوی راست سمت 1n  ، و صرفر 

4 مرتبه از عبارت 3n ، 4مرتبه از عبارت و غیرمنفی 5n ، یرا مثبرت جمله یک حداقل و غیرمثبت 

n: داریرررم( 1-4) لرررم از. اسرررت منفررری n n nB c B a  .دو  تسررراوی از مشرررابه، روش بررره 

n:داریم n n nB b B c  داشت خواهیم ترتیب به آخر تساوی دو از و : 

                                          
       
n n n n n n

n n n n n n n n

B a b B c d

B a B b B c B d   

   

     
 

 □ .]18[شد خواهد ثابت لم نتایج این ترکیب با

                                      

 :ارائه روابط ترتیبی. 4-3-1

  :                      داریم آنگاه باشد، زیر صورت به ضلعی ش  nبا زاگی -زیگ زنجیر nZراگ :7-4 لم

                   

 (5-4) شکل

1u

2u

3u
1nu 

nu

nv

1nv 1v

2v

3v

3r

2r nr nh2h

3h
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1.

,

2.

3.

n n n n n n

n n n n n n

n n n n n n n n n

n n n n n n

n n n n n n

Z v Z h Z u

Z v Z r Z u

Z v h Z h r Z u v

Z v Z h Z h

Z r Z u Z v

  

  

  

  

     

   

    

                                                       

1وضوح به: اثبات  1 1 1Z u Z v   .1: کنیم ثابت باید i i i ii Z u Z v     .از اسرتفاده با 

 :داریم( 4-4) لم( 3و1) قسمت

   

       

        

   

      

   

3 2

1 1 1

2 3

1 1 1 1 1

1 1 1 1 1

1 1 1 1 1 1

1 1 1 1

2 1

n n n n

n n n

n n n n n

n n n n n

n n n n n n

n n n n

Z u Z v

x x Z x Z u

x Z u Z v x x Z

Z v x Z u v

x Z x Z v Z u v

Z u Z v

 

 

  

 

  

 

  

    

    

     

   

  

    

     

    

      

   

 

4رتبهم از عبارت ،(4-3) لم از استفاده با و 1n  4مرتبه از عبارت و صفر تساوی، راست سمت 3n ، 

4مرتبه از عبارت و مثبت 5n ، 1: داریم( 1-4) لم از. است غیرمثبت i i i ii Z u Z v     . 

 اثبرات قابرل( (6-4) لرم مشرابه) لرم لرذا اسرت، برقررار nuوnvوnZبررای( 6-4) لرم شرر  بنابراین

 □.]18[است

 

6nحررداقل شررامل گرافرری nWکنیررد فرررض  1رئرروس کرره باشررد رأس 2, , , nu u u و 2 مرتبرره از 

0رئوس 1, nu u  0,1هر برای و باشند، 2 از بزرگتر مرتبه از, ,i n ، 1,i iu u  باشند مجاور . 

: که چنان باشند، مجزا رئوس مجموعه با گراف دو GوHاگر HVw و  GVu، آنگاه  
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 ,G u w H رئوس 1تلفیق از آمده دست به گرافw وu باشد می. 

آنگاه باشد، uو vرئوس شامل گراف یک Gاگر , ,p qG u v p p   رئروس تلفیرق از حاصل گرافu 

 خرا  حالرت در وضروح بره. باشرد هستند، مری  qpو ppمسیر دو انتهایی رئوس ترتیب به که vو

   0 1, , ,q qG u v p p G v r p 
      ،کهاستr 1 انتهای یکqp  توجره زیرر لرم دو بره. باشرد مری 

 .]18[کنید

uGاگر باشند، آن از مجاور رأس دو uو vو دوب شی گراف یک Gکنید فرض :8-4 لم  وvG  

 آنگاه داریم: نباشند، وابسته 4sطول به دوری به آنها از کدا  هیچ و باشند ایزومورف

(4-5                          )    0, , , ,n p qG u v p p G u v p p      

p,0که p q m   وpp وqp با مسیر دوp وq باشند می رأس. 

0و مجاور رأس دو 1nuو 0u دوب شی، گرافی nWکنید فرض :9-4 لم 1 2 1nu u u u  از القایی دور  

0 اگر باشد، آن 1n nW u u u    1 و 2 1n nW u u u     0و باشرند ایزومرورفu 1وnu بره 

1برای آنگاه نباشند، وابسته 4sطول به دوری هیچ 1i n   داریم  : 

(4-6       )                          1, ,n n iW u v G W u v G   

 .پردازیم می اصلی نتیجه اثبات به حال .]18[است آن از رأسی vو دوب شی گرافی Gکه

nضلعی ش  زنجیر هر برای :2-4 قضیه nB Z باn  داریم ضلعی ش  : 

__________________________ 

  identifying1                                        
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1. , , ,

2. , ,

n n n n n n n n n

n n n n n n n n n n n n n n

B s Z u s a b c d

B s t Z u v s t a b b c c d

  

    
 

         3. , ,

4. .

n n n n n n n n n n n n

n n

B s B t Z u Z v st a b b c c d

B Z

         
 

 :ا داریمروی تعداد ش  ضلعی ه  استقرا با:    اثبات    

      . I 3برایn ، 3اگر 3B Z 3آنگاه 3B L، 3و 3 3 3,B a B d  ایزومورفند.          

2nWاگر .1 Z وG رأس چهرار برا رمسری یرک  2 2 2 2, , ,iu u v h r وv آن انتهرایی رأس 

 :داریم( 6-4) رابطه از استفاده با باشد،

              3 3 2 2 2 3 3 3 3, , .iZ u Z u v G Z u v G L a L b                                                                  

 .]17[است ثابت قضیه( 1) قسمت( 5-4) لم( 1) قسمت از آنگاه     

                                              

 (6-4) شکل

2nWاگرر وضوح به .2 Z وG رأس چهرار برا مسریر یرک 2 2 2 2, , ,iu u v h r وv رأس 

 :                داریم( 6-4) رابطه از استفاده با باشد، آن انتهایی

   3 3 3 2 2 2 3 3 3 3 3 3, , .iZ u v Z u v G Z u v G L a b L c d         

 .است ثابت قضیه( 2) قسمت( 5-4) لم( 2) قسمت از آنگاه       

1u

2u

3u

3a2s

3b

3c

1v

2v

3v

3r

2r
3d

2t

2h

3h
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3داریم( 1) قسمت از .3 3 3 3Z u L a   .3کنیم، ثابت کافیست بنابراین 3 3 3Z v L b   .

32dtuvاگر  32وruuv  33در بترتیب bL  33و vZ  ،موجرود روابرط اعمرال با باشند 

 :داریم مش صه ای چندجمله برای

                  
     

     

3 3 3 3 2 3 3 3 2 3

3 3 3 3 2 3 3 3 2 3

,Z v Z v u r Z v u r

L b Z b t d Z b t d

  

  

       

       
                        

 توجه کنید که:    

   3 3 2 3 3 3 2 3Z v u r Z b t d      

 :داریم قبل روابط از    

                                   
     

     

3 3 2 3 6 0 4

3 3 2 3 6 1 3

, , ,

, , .

Z v u r x C u v p p

Z b t d x C u v p p

 

 

   

   
     

 :بنابراین    

                     
   

       
3 3 3 3

6 0 4 6 1 3, , , ,

Z v L b

x C u v p p x C u v p p

 

 

   

 
   

      را رأس iبا مسیری ipهستند و آن در مجاور رأس دو vو uو رأس 6 با دوری 6Cکه 

 :داریم( 5-4) رابطه از. دهد می نشان  

       6 0 4 6 1 3, , , ,x C u v p p x C u v p p  

که آنجا از       6 0 4 6 1 3, , , , ,x C u v p p x C u v p p مری رأس 10 دارای دو هرر-  

 :داریم( 1-4) لم از استفاده د، باباشن
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3 3 3 3Z v L b  

 بنابراین:           

                                         
   

       

3 3 3 3

3 3 3 3 3 3 3 3

Z u Z v

L a L b L c L d

 

   

  

      
 

 .است ثابت قضیه( 3) قسمت( 5-4) لم( 3) قسمت از آنگاه             

 ( داریم:4-4( لم )8از قسمت ) .4

            

          22,,21

213

402116222

2

2222

3

2

4

3





pppvuCvuZx

vZuZxxZxxZ




 

            

          22,,21

213

411116222

2

2222

3

2

4

3





pppvuCtsLx

tLsLxxLxxL




 

2که آنجا از              2L Z، 22و sL  22و vZ   ،داریم ایزومورفند: 

                        
          

        

3

3 3 2 2 2 2

6 1 1 2 0 6 1 1 1 1

2

2 , , , , .

Z L x x Z u L t

C u v p p C u v p p

   

 

     

 
                   

2،( 5-4) رابطه از   2 2 2L t Z u  و                                                         

       6 1 1 1 1 6 1 1 2 0, , , ,C u v p p C u v p p     . 

                          :داشت خواهیم( 1-4) لم از استفاده با و تساوی راست سمت مقایسه با          

3 3L Z 
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  . II  از کمتر با زنجیرهایی برای حکم کنیم فرضn  اگر. باشد درست ضلعی شnB ر زنجی یک

4nبا ضلعی ش    و ضلعی شnZ و( 5-4) شکل)باشد، خواهیم داشت: زاگی -زیگ زنجیر یک 

(4-6)) 

 :داریم( 4-4) لم( 2و1) قسمت از .1

     

          

      

          

      

3

1 1

2

1 1 1 1

3

1 1

2

1 1 1 1

2

1 ,

2

1 .

n n n n n n

n n n n

n n n n n n

n n n n

Z u B a x x Z B

x Z u B t

Z u B d x x Z B

x Z u B s

   

 

   

 

 

   

 

   

     

    

     

    

 

 :داریم استقرا فرض از 

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1, ,n n n n n n n n n nZ B Z u B s Z u B t                   . 

 :                        داریم( 1-4) لم و تساوی راست سمت مقایسه با          

                                                                  , .n n n n n n n nZ u B a Z u B d    

 .است ثابت( 1) قسمت( 5-4) لم از بنابراین  

 :داریم( 4-4) لم( 7و5) قسمت از .2

          

    

          

    

2

1 1

1 1 1 1

2

1 1

1 1 1 1

1

,

1

.

n n n n n n n n

n n n n

n n n n n n n n

n n n n

Z u v B a b x Z B

x Z u B t

Z u v B c d x Z B

x Z u B s
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 :داریم  استقرا فرض از

       1 1 1 1 1 1 1 1 1 1, ,n n n n n n n n n nZ B Z u B s Z u B t             . 

                       :    داشت خواهیم( 1-4) لم و تساوی راست طرف مقایسه با

,

.

n n n n n n

n n n n n n

Z u v B a b

Z u v B c d

   

   
 

 .    شود می ثابت( 2) قسمت( 5-4) لم از استفاده با بنابراین  

 :    داریم( 4-4) لم( 3و1) قسمت از .3

        

             

       

        

     

3 2

1 1 1 1 1 1

2

1 1 1 1 1 1 1 1

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1

2 3 1

,

n n n n n n n n

n n n n n n

n n n n n n n n

n n n n n n n n n n

n n n n n n

Z u Z v B a B b

x x Z B x Z u B t

x Z u Z v B s B t

Z u B s x Z u v B s t

Z u Z v B c B

   

   

   

   

   

     

       

         

       

      

         

         

        

             

       

        

3 2

1 1 1 1 1 1

2

1 1 1 1 1 1 1 1

1 1 1 1 1 1 1 1 1 1

2 3 1

,

n n

n n n n n n

n n n n n n n n

n n n n n n n n n n

d

x x Z B x Z u B s

x Z u Z v B s B t

Z u B t x Z u v B s t

   

   

   

     

       

         

 

      

         

         

 

     :          داشت خواهیم( 1-4) لم و تساوی راست طرف مقایسه با ، استقرا فرض از         

       

       

,

.

n n n n n n n n

n n n n n n n n

Z u Z v B a B b

Z u Z v B c B d

   

   

     

     
 

 .شود می ثابت( 3) قسمت( 5-4) لم از استفاده با بنابراین  

 ( داریم:   4-4( لم )8از قسمت ) .4
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4

1 1

3

1 1 1 1 1 1 1 1

2

1 1 1 1 1 1

3 1

2

1

2 2 ,
i u v n i a b nn n n n

n n n n

n n n n n n n n

n n n n n n

n i n i

C C Z C C B

Z B x x Z B

x x Z u Z v B s B t

x Z u v B s t

Z C B C

   

   

 

 

 

       

     

 

    

          

      

    

 

 که         nvu ZC
nn

 و  nba BC
nn

nیال شامل nBدورهای مجموعه ترتیب به  na b دورهای مجموعه و 

nZ       یال شاملn nu v در موجود دور علاوه به. است    
n n n nu v n a b nC Z C B شامل کهi  ش-  

 با را است ضلعی        i iC C  که است اثبات قابل راحتی به. دهیم می نشانininin vuZ   و    

       in CZ  طور همین و بوده ایزومورفn iB C  ایزومورفند زیر اعضای از یکی با. 

 , , ,n i n i n i n i n i n i n i n i n i n i n iB s t s t a b b c c d             

 از فرض استقرا داریم:          

, 1,2, 2.n i n iZ C B C i n    

 :داریم وضوح به          

                                       
   

     1 1 3

1,n n n n

n n n n

Z C B C

Z C B C P

 

   

   

   
 

 . است رأس سه با مسیری 3Pکه         

 :  داریم استقرا فرض از مجددا          

                
       

1 1 1 1 1 1 1 1

1 1 1 1 1 1 1 1

,

.

n n n n n n n n

n n n n n n n n

Z B Z u v B s t

Z u Z v B s B t   
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عبارت مقایسه با             n nZ B  به( 1-4) لم وn nZ B 18[رسیم می[. □   

 -شر  سیستم تعیین شد، معرفی انرژی بیشترین با ضلعی ش  زنجیر قسمت این در که کنید توجه

c.ضلعی c  18[است کلیمش کار انرژی بیشترین با[. 

 

 انرژی کمترین با ای گوشه کاملا زنجیرهای .4-4

 .دباشر  یرا  نروع از هرا ضرلعی ش  همه اتصال اگر است ای گوشه کاملا ضلعی ش  زنجیر یک

 دو در. دهیم می نشان nبا را ضلعی ش  nبا ای گوشه کاملا ضلعی ش  زنجیرهای همه مجموعه

و  زاگری -زیگ ای گوشه کاملا ضلعی ش  زنجیرهای به مربو  انرژی بیشترین که دیدیم قبل ب  

 .باشد می خطی ضلعی ش  زنجیر به مربو  انرژی کمترین

 ای گوشره کراملا ضلعی  ش زنجیرهای درمیان انرژیمقدار  کمترین کهثابت می شود  ب   این در

 .]4[است حلقوی ضلعی ش  زنجیرهای به مربو 

 : آنگاه باشند، Gگراف در مجاور رئوس vو uاگر :11-4 لم 

(4-7                    )
     

       2

G G uv G u v

G u G v G uv G u v

  

   

    

      
 

 .]4[است بزرگتر جمله در مثبت ضریب یک با ای چندجمله عنوان هب ،شده تفسیر دو  ریشه که 

                            : آنگاه باشند، Gگراف در مجاور رئوس vو uاگر :11-4 لم

                  
2

4G G uv G u v G u G v G G u v                 
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اگر :12-4 لم 2 , n nn B   1از 1n nB    آمرده دست هب آن به ضلعی ش  یک پیوستن با 

 :]4[آنگاه باشد،

                                                  

 
   

   

     

     .

n n

n n

n n

n n

B e d B c d
i

B e d B e f

ii B e B f

iii B d B c

 

 

 

 

   

   

 

 

      

 اثبات: قسمت i فررض بعردی؛ هرای قسرمت اثبرات بررای. اسرت برقررار( 5-4) لم از استفاده با 

1کنید 2n nB C C C، 1و 2n k k k nB C C C   باشد آن از زنجیر زیر یک . 

nبه نوع از پیوستن با kCاگر kB  با را صلحا زنجیر بپیونددk

nB  اگرر و دهریم، مری نشانkC  برا

nبه نوع از پیوستن kB  با را حاصل زنجیر بپیونددk

nB  دهریم مری نشان ((7-4) شرکل،b وc.) 

که داریم توجه   ,ii iii ،کافیست لذا معادلند ii روی استقرا با راn کنیم ثابت. 

 

 

 

 

 

 

مدلهای نمای (. 7-4) شکل n k

nB
  

 
  

  1nB 

1ns 

f

d

e

c
2nr 

1nr 

1nr 

1nr 

2nr 

2nB 

2nB 

1ns 

1ns 

2ns 

2ns 

f f

e
e

d
d

c

  

 
1nr 

2nr 

3nB 

3nr 

1ns 

2ns 

3ns 

2nt 

f

e

d
c

c

  

 
2nr 

1nr 

3nB 

3nr 

1ns 

2ns 

3ns 

2nt  f

e

d

c

nB  2n

nB
  2n

nB


 3n

nB
  3n

nB


 a  b  c

 d  e
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2,3nاگر  داشت خواهیم سادگی به  : 

 

 

 

 

 
 

9 7 5 3

2

9 7 5 3

2

1 13 11 9 7 5 3

3

1 13 11 9 7 5 3

3

1 13 11 9 7 5 3

3

1 13

3

9 26 29 11 ,

9 25 26 8 ,

14 73 181 224 129 26 ,

14 72 174 208 116 24 ,

14 73 182 228 135 29 ,

B f x x x x x

B e x x x x x

B f x x x x x x x

B e x x x x x x x

B f x x x x x x x

B e x





















     

     

       

       

       

   11 9 7 5 314 72 174 207 113 21 .x x x x x x    

 

 لذا ii است برقرار. 

4nبرای ، کنیم فرض ii 1برایn  مش صره ای چندجملره بررای موجود روابط از باشد، درست 

fB 2 وeB 2 داشت خواهیم کنیم، می استفاده: 

                 

         

   

         

3 2

1 1 1

2

1 1 1 1 1

3 2

1 1 1

1

,

2 1

n n n n

n n n n n

n n n n

B e x x B x B r

x B s x B s r

B f x x B x B s

  

 

  

  

    

  

     

    

     

 

 (4-8    )
       

     

1 1 1 1

1 1 1 1 1 1 .

n n n n n n

n n n n n n

B f B e B s B r

x B x B r B s r

   

  

   

     

         

       

 

 (. cو b (7-4) شکل)افتد می اتفاق حالت دو

حالت b :حالت این در که آنجا از   1 1 1 1n n n nB s B r      (اسرتقرا فررض از استفاده با)،  

  رابطه و( 1-4) لم اعمال با و فوق تساوی راست سمت جمله دو در بزرگتر جملات گرفتن درنظر با

حکم( 3-8) ii است ثابت. 
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حالت c :استقرا فرض از استفاده با حالت این در    1 1 1 1n n n nB s B r     ، ثابت حکم لذا 

 .است

حالت دو باید ادامه در ,d e از .شروند گرفتره نظرر در هسرتند، قبل حالت دو یافته گسترش که نیز 

 :          داشت خواهیم مش صه ای چندجمله برای موجود روابط گرفتن درنظر با و (8-4) تساوی

                               

     

     
1

1 2 1

1 1 1 1 12
j rn

n n n n n

n j n n n n

C C

B f B e x B s r

x B C B s B r

  

  



  

    



     

      

       

       
1

4 2

2 2 2

3

2 2 2 2 2 1

1 3 1

2 2
j rn

n n n

n n n n n n j

C C

x B x x B s

x x B s r B r x B C

 

  



  

     



    

        
 

  :داریم( 1-3) و( 11-4) و( 10-4) لم از و

             
1

1 2 2 2 2 2 2 22 .
j rn

n j n n n n n n n

C C

x B C B s r B s r B   



       



       

حالت برای کنید توجه d داریم : 

                2 2 2 2 2 2 2 2n n n n n n n nB s r x B r B t r               

با اعمال رابطه i داریم                                                          : 

   2 2 2 2 2 2n n n n n nB s r B t r          

حالت برای و e داریم: 

                2 2 2 2 2 2 2 2n n n n n n n nB s r x B s B t s               
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 رابطه الاعم با و i داشت خواهیم قضیه، از: 

   2 2 2 2 2 2n n n n n nB s r B t s          

جابجایی با   
1

1 2 2 22 ,
j rn

n j n n n

C C

B C B s r 



   



  راسرت سرمت بزرگترر مرتبره برا عبارات با 

تساوی 1 داریم: 

   

       

        

1 2

4 3

2

2 2 2 2 2 2 2

2 1

1

n n

n

n n n n n n n

B f B e

f x x

x B s B r x B s r

 

  



      

  

  

        
 

 

که   1

4 3nf x
4 درجه از)*(  فر  به  3n  است. 

آنگاه باشد، دوب شی گرافی Gاگر)) G آید می بدست زیر رابطه از:  

                )*(     
 2

2

1

1 ,
n

k n k

k

G b G k x 



 )) 

حالت برای d رابطره استقرا فرض از تفادهاس با   2 2 2 2n n n nB s B r      اسرت برقررار .

رابطه بنابراین با استفاده از 2 قسمت(1-4) لم و ،  ii برقرار است. را 

حالت برای e رابطره اسرتقرا فرض از استفاده با   2 2 2 2n n n nB s B r      اسرت برقررار .

حالات باید بنابراین 4n

nB و 4n

nB شود گرفته نظر در. 

رابطه کردن ساده با 2 داریم: 

   

       

        

22 2

4 3

2

3 3 3 3 3 3 3

3 1

1

n n

n

n n n n n n n

B f B e

f x x

x B s B r x B s r
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که   2

4 3nf x
4 درجه از)*(  فر  به  3n  است. 

حالت برای 4n

nB
 حکم ii بایرد اسرت، برقررار سرادگی به( 8-3) رابطه  و( 1-4) لم از استفاده با 

حالت 4n

nB
 تسراوی راسرت طررف کردن ساده با صورت این در داد، گسترش قبل مانند نیز را 3 

 :داریم

                     

   

         

            

      

1 2

4 3

2

1 1 1 1

1 1 1

4 1 1

1

n n

mmm

n

n m n m n m n m

n m n m n m

B f B e

f x x

x B s B r

x B s r

 

 







       

     

  

   

    


  


                                             

که   2

4 3nf x
4درجه از)*(  فر  به  3n  3وm  است. 

2mاترر ای تجزیرره روش ایررن n   از اسررتفاده بررا حالررت ایررن در. داشررت خواهررد ادامرره 

   1 1 1 1B s B r    داریم:       1

4 3

n

n n nB f B e f x 


    ، کره   1

4 3

n

nf x



 فرر  بره 

4 درجه از)*(  3n  حکم( 4-4) لم اعمال با رو این از. است ii 4[است ثابت[.□   

jnو j برا ترتیرب بره ای گوشه کاملا ضلعی ش  زنجیر دو 1Bو1Aکنید فرض :13-4 لم   شر 

1j وسیله هب شده نتیجه ضلعی ش  زنجیر A،ودهب ضلعی   1از ضرلعی شA اگرر. باشردG کره 

() ، از (1A)1B رئوس تلفیق باe وf باu وv(pوq) آنگاه. باشد آمده دست هب: 

(4-9                         ) 
 

 
 pquv

C C GC C G

G C G C


  


            

هر برای: اثبات uvC C G، یک pqC C G
 دوسویی تابع یک و   : uv pqC G C G    
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که چنان است، موجود   G C G C      .حقیقت درC در دوری uvC G وC  بعنروان 

Bو Aدر موجرود هرای ضلعی ش  شامل که ،Gاز دوری  بعنروانC ،بنرابراین. باشرد مری اسرت                                                         

 □.]4[است ثابت حکم

1nهر برای :3-4 قضیه  هر وn nB ، داریم: 

(4-10)                                         n nE H E B 

n[:هرگاه ،است برقرار تساوی nB H 4[. 

nاگر:    اثبات nB صرورت به را آن توان می آنگاه باشد، انرژی کمترین با ضلعی ش  زنجیر یک 

2 3 1n nB     12 برای که طوری به داد، نشان  nj،   ,j باشد. 

2 کنیم فرض  (2:بگیریرد نظر در دیگر عبارت به 3 1n nB      )وn nB H .کره آنجرا از      

 33 H و 22 H و 11 H 4بنابراینn  اگرر. گیرریم مری درنظر راj عنصرر اولرین 

2از 3 1n    که چنان باشدj ، 3 بنابراینj  1: داریرم و است 1n j nB    . 

1:دهیم می قرار 1n j nG B       .اگر همچنینnCCC 21،n  از ضرلعی شرnB 

1: داریم باشند، 2 nG C C C  ، کهiC1وiC 1,2برای, ,i n، ((8-4) شکل. )مجاورند 

njjکنیررررد فرررررض CCCB 211  121 و  jCCCA  (1کرررره کنیررررد توجررررهjA H  )

1و 1j nG    . 

       :داریم گراف مش صه ای چندجمله برای را زیر روابط شد گفته سو  فصل در که طور همان
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(4-11              )    

     

     
 

 

       

1 2.

2

2

j u

uv

j

w N u C C

C C

G G G

G x G u G u v G C

G G uv G u v G C

  

   

   

 





      

      

 



  

Gاز uvیال برای فوق روابط اعمال با  شتدا خواهیم: 

           

           

       

     

2

1 1 1

1 1 1 1 1

1 1 1 1 1

1 1 1

1

2 , .
uv

j

j j

j j j

j j

C C

G x A B A v B e

x A B f A v B e f A u B

A u v B e A u B f

A u v B e f G C





    

     

   

  



 

  

 



     
 

       


      


      

 

 :داریم  Gاز pqیال برای( 11-4) روابط اعمال با مشابه طور به

           

       

       

       

 

2

1 1 1

1 1 1

1 1 1 1 1

1 1 1 1 1

1

2 , .
pq

j

j

j j j

j j j

C C

G x A B A u B e

x A B f A u B e f

A v B A u v B e

A v B f A u v B e f

G C





    

   

   

   







  

  



     
 

      
 

     

        
 

 

 

:داریم( 9-4) رابطه از   , ,
uv pqC C C C

G C G C  
 

   بنابراین: 

        
          

1 1

1 1 1 1 1

j jG G A u A v

x B x B e B e f B f B e

    

    

     

            

 

 :داشت خواهیم آید، دست به efیال به پیوستن با ،1Bاز 2Bاگر
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                                               1 1 2 2j jG G A u A v B c B d               

 

 (8-4) شکل

 روابط ،(12-4) لم به بنا   dBcB  22  و   11   jj vAuA  نظر در با و برقرارند 

 :داریرم( 1-4) لرم از اسرتفاده برا و فروق تسراوی راسرت طررف در بزرگترر مرتبره از جملات گرفتن

   G G   .بودن مینیمم با این کهG  4[است ثابت حکم لذا است تناقض در[. 

 تروان مری باشرد، ضلعی ش  زنجیر یک nBاگر ،(1-4و ) (2-4) قضیهدو  از استفاده با: 3-4 نتیجه

 :نوشت

(4-12                                 )     nnn ZEBELE  

 باشند خواهیم داشت:  ای گوشه کاملادر حالتی که زنجیر های ش  ضلعی، 

(4-13 )                                    nnn ZEBEHE  

( را در نظر بگیرید، برا اعمرال قضریه فروق و برا 9-4گراف های نشان داده شده در شکل ): 1-4مثال 

 مشاهده مقادیری که برای انرژی این سیستم ها به دست آمده، رابطه ترتیبی زیر به دست خواهد آمد.

     555 ZEHELE  

A

A

A

1A

1ju 

1jv 

jC

u

u

u e

v

v

v f

p

p

p f

f

e

f

e

e q

d

c

G

q

q

1B1B

1B

1B

1ju 

1jv 

1ju 

1jv 

G 

2B
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  5440.305

5

LE

L
                 

  9362.305

5

HE

H
             

  9432.305

5

ZE

Z
       

 (9-4شکل )

 

 تعمیمی برای زنجیر های شش ضلعی دوگانه .4-5

p.ضلعی ش  های سیستم از ای دسته داریم قصد ب   این در c  ضلعی ش  زنجیرهای به موسو 

 .]19[بیان نماییم برای این زنجیرها ( را1-4و تعمیمی از قضیه ) کرده معرفی را 1دوگانه

c.ضلعی ش  سیستم یک ضلعی ش  زنجیر همان طور که گفته شد یک c ش  هر آن در که است 

 زنجیرر mشرامل 2ترایی -mضرلعی ش  زنجیر یک. نیست مجاور ضلعی ش  دو از بیشتر با ضلعی

2mاگر. است فشرده ضلعی ش   ،یرک زنجیر این. گوییم دوگانه ضلعی ش  زنجیر را جیرزن باشد 

p.سیستم c است. 

 , , ,b r c s d t e u i      

  , , ,b t a s d v c u ii              

  افقی بصورت 4درونی های یال که کنیم میزان طوری را( پیوسته هم به ضلعی ش  دو) 3ها نفتالن اگر

___________________________ 

 tuplem2         chainhexagonaldouble1 

edgeeriorint4                           enaphthalen3 
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 تلفیرق را آنهرا ترتیرب بره اسرت، پذیر امکان صورت دو به ها آن گانه سه های یال تلفیق گیرند، قرار

type  وtype  ((        10-4) شکل. )]19[نامیم می 

 

,نوع پیوستن(. 10-4) شکل  دوگانه زنجیر رد 

2دوگانه ضلعی ش  nD  از اتصالات که آید می دست به یابتدای نفتالن به جدید های نفتالن تلفیق از 

نوع ,   2: نویسیم می کار راحتی برای بنابراین ((10-4) شکل. )باشد می 1 2 1n nD     

 که، ,j    .هر برایj 1اگرj j   2با را نهدوگا زنجیر nL  1اگر وj j   را دوگانه زنجیر 

2 با nZ  2برای .دهیم می نشانn ،2 nD  ضلعی ش  سیستم یک.p c است  . 

 :نیدک فرض :4-4 قضیه

                 { 2 nD با دوگانه ضلعی ش  زنجیرهای یکn است نفتالن   
2 nD 

 }  2 n   

2اگر 2n nD   باn آنگاه د،باش نفتالن واحد: 

(4-14)                                                        2 2n nL D  

2اگر فقط است، برقرار تساوی 2n nL D  ]19[. 

این فصل ابتدا نتایجی برای زنجیرهای ش  ضلعی با کمترین و بیشترین مقدار انرژی و در در  نتیجه:

 عمیمی از این روابط را برای زنجیرهای ش  ضلعی دوگانه بیان نمودیم.پایان ت

type 

type 

d

a

b

c

e

s
r

t
u

v



 

 

فصل پنجم

 بهینه سازی محاسبه انرژی
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 بررای بهینره روشری گذشرته هرای فصرل در شده گفته مطالب از استفاده با داریم قصد فصل این در

 محاسربه یبررا کره الگوریتمی ابتدا منظور بدین دهیم، ارائه ضلعی ش  های سیستم انرژی محاسبه

 ب ر  در سرپس و ]8[کنریم مری بیران را است دست در بنزنی های سیستم مش صه ای چندجمله

c.های سیستم از خا  ای دسته برای ترتیبی رابطهیک  بعدی c  ضلعی ش  های سیستم به موسو 

 روشی پایانی قسمت در و دهیم می ارائه ها سیستم این انرژی محاسبه برای الگوریتم یک و عنکبوتی

 و ضرلعی ش  زنجیرهای که آنجا از. کنیم می معرفی متقارن های سیستم انرژی محاسبه برای بهینه

 هرا سیسرتم ایرن بررای روش ایرن لذا هستند، تقارنی چنین دارای نیز دوگانه ضلعی ش  زنجیرهای

 .است کاربردی

 

 زنیبن های سیستم مشخصه ای چندجمله محاسبه الگوریتم .5-1

 روی را مربوطره گرراف تروان مری صرورت این در باشد، رأس nبا بنزنی سیستم یک nBکنید فرض

 طریرق شر  به کار این گیرند، قرار عمودی صورت به آن های یال برخی که کرد رسم طوری صفحه

 کره اسرت موجرود زاگی -زیگ خطو  حالت هر در. (است تکراری حالات برخی که)است پذیر امکان

1را آنها 2, , , pz z z که ،نامیم میp و سیستم زاگی -زیگ خطو  تعدادizمسریرهای بزرگترین ها 

  پیوندند. می ibپایینی نقا  به را itبالایی نقا  که هستند nBدر یکنواخت

ibمجازی رأس iهر برای  به مجازی یال یک توسط راib را حاصرل گراف کنیم می وصلnB  مری- 

 ((1-5) شکل.)نامیم

nBاز vرأس هر برای  1رأسv 0رأس برالایی، مجراور رأس تنهرا راv و رده هرم مجراور رأس تنهرا را 

1vرأس  8[دهیم می قرار ینیپای مجاور رأس تنها را[. 
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                     nB 
                                      nB 

 (1-5) شکل

 

 

 :الگوریتم ارائه

nBاز vرأس هر برای  بردار ,w v h کنیم می تعریف زیر صورت به را: 

                    1 2, , , , , , ,pw v h w v h w v h w v h   

 :دهیم می قرار itبالایی رئوس برای .1

(5-1                                                    )                     1 2 3, , , ,k k k kw t     

در آن که 
0

1
ik

i k

i k



 


,و   1,2, ,k i p. 

nBاز vرئوس سایر برای .2  دهیم می قرار: 

(5-2                                                   )            1 1

0,1

, , ,r

r

w v w v w v   


    

1z

1t 2t

3t

2z

2b

3z
1b

3b

5t 4t 3t 

4b 

5b 

1t  2t 

2b 

3b 

1b 

1b 

1z

1t 2t

3t

2z

2b
3z1b

3b

2b 

3b 
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nماتریس دو فوق عملیات انجا  با p وn n شود می حاصل زیر صورت به: 

           

 

           
 

1 2

1 2

, , , , , , , ,

1, 2, , , 1, 2, ,

, , , , , , , ,

, 1, 2, ,

T
T T T

n n k i

T
T T T

n p k j

W B w v w v w v w v

i n k p

W B w b w b w b w b

j k p

    

        

 

 

 



 

 :]8[شود می حاصل زیر معادله از مش صه ای چندجمله صورت این در

      (5-3)                              det , ; 1, 1n nB W B       

 .]8[گیریم می کار به (2-5) شکل برای را فوق الگوریتم .1-5 مثال

 

 (2-5) شکل

nBسیستم اگر  ماتریس  دو مقادیر قبل الگوریتم اعمال با شود، نامگذاری( 2-5) کلش مانند

 ,nW B  و ,nW B  آمد خواهد دست به. 

 

 

1t 2t

3b 

11

16

8

13

1b 

14

7
65

1
4

2
3

2b 

17

9 10 12

15

18
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ماتریس ,nW B  

k  

i 
3                                               2                                              1 

2

2

3 2

2 3

4 2 3

3 4 2

5 3 4 2

4 2 5 3

6 4 2 5 3

5 3 6 4 2

4 2

1 1 0 0

2 0 1 0

3 1 0

4 1 0

5 1 0

6 1 0

7 2 2 0

8 2 2 0

9 2 1 2 3 0

10 2 3 2 1 0

11 3 7 3 0

12 3 7 3 0

13 0 0 1

14 2 1 3 9 6 0

15 3 9 6 2 1 1

16 3 7 3





 

 

  

  

   

   

    

    

     

     

 





 

 

  

  

   

   

    

    

     

      

  5 3

6 4 2 7 3

5 3 6 4 2 2

17 4 14 14 4 7 6

18 3 7 3 1

   

      

      

  

      

     

 

ماتریس  ,nW B  

k 
 

i 

3                                                 2                                          1     
7 3 6 4 2

7 5 3 8 4 2

6 4 2 7 5 3 3

1 7 6 4 14 14 4

2 4 14 16 7 6 4 1

3 7 24 24 7 2 2 7 7
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 :داریم بنابراین

   
18 16 14 12 10 8 6

4 2

det ,

21 180 823 2203 3558 3430

1868 505 49

n nB W B  

      

 

 

      

  

 

ندجمله ای مش صه سیستم های همان طور که مشهود است با استفاده از الگوریتم فوق محاسبه چ

بنزنی تا حدودی تسهیل شده است. در ادامه به بهینه سازی محاسبه انرژی برای دسته های خاصی از 

 این سیستم ها خواهیم پرداخت.

   

 عنکبوتی ضلعی شش های سیستم انرژی. 5-2

 از ادهاسرتف برا سرپس پرردازیم مری عنکبروتی ضلعی ش  های سیستم معرفی به ابتدا ب   این در

 هرای سیسرتم بررای را نتایجی و پرداخته کلی بندی جمع یک به 4 و 3 فصول در شده گفته مطالب

 . دهیم می ارائه عنکبوتی ضلعی ش 

 

 عنکبوتی ضلعی شش های سیستم معرفی. 5-2-1

 2 از بیشرتر درجه از رأس یک تنها شامل رختد یک Gهرگاه نامیم یک درخت عنکبوتی را Gگراف

 عنکبروتی ضلعی ش  سیستم یک را Bضلعی ش  سیستم. گوییم گراف مرکز را رأسی چنین باشد،

 باشرد 3 درجره مراکزیمم با درخت عنکبوتی یک آن به مربو  ،cBگراف دوگان درونی، هرگاه گوییم

 دوگان درونی های گراف و عنکبوتی ضلعی ش  سیستم چند( 3-5) شکل(. باشد cB، 3مرکز رجهد)

 آن مرکرز cو 3 درجره مراکزیمم با عنکبوتی یک درخت Sاگر .]02[می دهد نشان را آنها با متناظر

Sآنگاه باشد؛ c برای پایه یک مؤلفه هر که است مؤلفه سه دارایS کنید فرض. شود می نامیدهB 
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 -ش  زنجیرهای آنگاه باشد، آن گراف دوگان درونی cB اگر ،باشد عنکبوتی ضلعی ش  سیستم یک

 .باشند می B های پایه  ،cBهای پایه با متناظر لعیض

 

 عنکبوتی ضلعی ش  سیستم(.3-5) شکل

 -شر  سیسرتم، مرکز با متناظر ضلعی ش  و پایه طول پایه یک در مشمول های ضلعی ش  تعداد

 .شدبا می مرکزی ضلعی

 برا را 1n، 2n، 3nطرول بره های پایه با عنکبوتی ضلعی ش  سیستم 1n، 2n، 3n طبیعی اعداد برای

 1 2 3, ,S n n n عنکبروتی ضرلعی شر  هرای سیسرتم کره باشرید داشرته توجره .دهریم مری نشان 

 .]20[باشند داشته ایزومورف گراف دوگان درونی است ممکن غیرایزومورف

 

عنکبوتی ضلعی ش  سیستم(. 4-5) شکل 1 2 3, ,S n n n 

a
b

cd

e
C

f
3nB

1nB

2nB
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برا را عنکبروتی ضرلعی ش  های سیستم همه پس این از 1 2 3, ,n n n بررای و دهریم، مری نشران 

   1 2 3 1 2 3, , , ,S n n n n n n، 
1nB، 

2nB، 
3nB گیریم می نظر در سیستم های پایه عنوان به را. 

سیستم پایه 3 هراگر  1 2 3, ,S n n n ضرلعی شر  سیسرتم را یسرتمس آنگراه باشرند، خطری زنجیر 

با و نامیده خطی عنکبوتی 1 2 3, ,L n n n دهیم می نشان. 

سیستم پایه 3 هر اگر 1 2 3, ,S n n n ضرلعی ش  سیستم را سیستم آنگاه باشند، زاگی -زیگ زنجیر 

با و نامیده زاگی -زیگ عنکبوتی 1 2 3, ,Z n n n دهیم می نشان. 

 زاگری -زیرگ عنکبروتی ضلعی ش  های سیستم کردن متمایز برای دیگر گذاری نشانه یک اینجا در

 .دهیم می ارائه

کنید فرض 1 2 3, ,S n n n پایه از یکی طول و باشد زاگی -زیگ عنکبوتی ضلعی ش  سیستم یک- 

 اول ضلعی ش  دو و مرکزی ضلعی ش  وسیله به هگرفت شکل ضلعی ش  زنجیر. باشد n آن های

 باشد، کرده حرکت ساعت های عقربه خلاف جهت در زنجیر این اگر بگیرید، نظر در را مذکور پایه

nطول به مثبت پایه یک پایه این گوییم آنگاه  طول به منفی را پایه صورت این غیر در و n 
 . گوییم 

برا را زاگری -زیرگ عنکبروتی ضلعی ش  سیستم یک بنابراین 1 2 3, ,a b cZ n n n مری دهریم،  نشران

کرره , , ,a b c   اگررر. هسررتندa b c ، نمرراد بررا را آن و گرروییم منررتظم را سیسررتم آنگرراه 

 1 2 3, ,aR Z n n n 02[مدهی می نشان[. 

 

 عنکبوتی ضلعی شش های سیستم انرژی. 5-2-2

  ها سیستم این انرژی بررسی به پیشین های فصل در شده گفته مطالب کارگیری به با قسمت این در
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برنامره  لرذا دارد، طولانی محاسبات به نیاز هایی سیستم چنین انرژی محاسبه که آنجا از .پردازیم می

 . است شده آورده پیوست در که شد یطراح آنها انرژی محاسبه برای ای

 تعرداد   چره هرر صرورت ایرن در باشد، عنکبوتی ضلعی ش  سیستم یک Gکنید فرض :1-5 نتیجه

 . است بیشتر سیستم انرژی باشد بیشتر زاگی -زیگ های پایه

 -که ش  ضلعی باشد، عنکبوتی ضلعی ش  سیستم یک به مربو  گراف Gگراف فرض کنید :اثبات

نامگذاری شده اند. همان طور که در این فصل گفته شد  2Lو 2Aبا  3های موجود در آن مانند فصل 

 نتیجه شتر است، لذادر سیستم بیشتر باشد انرژی سیستم بی 2Aهر چه تعداد ش  ضلعی ها به فر 

  □ حاصل می شود.

 

 (5-5شکل )

یکسران داریرم تشر یص بیشرترین  2Aاما در حالتی که دو سیستم با تعداد ش  ضلعی های به فرر 

 ( این امر را میسر خواهد نمود.2-5مقدار انرژی مشکل خواهد بود. استفاده از نتیجه )

 :است الزامی گذشته های فصل از لم دو ( ذکر2-5بل از ذکر نتیجه )ق

 :آنگاه باشد، 2Gو1Gمؤلفه دو با گراف یک Gاگر :1-5 لم

1B

3B

2B
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(5-4                                    )
21

. GGG                                                         

 :آنگاه باشد، گراف یک Gاگر :2-5 لم

 (5-5)                                    2
uvC C

G G uv G u v G C   


               

آن در که G uv  و G u v   یال حذف از حاصل های گراف ترتیب بهuv رئوس وu وv، 

 .]4[است uvیال شامل دورهای مجموعه uvCو

یکسان داشته  2Aدو سیستم ش  ضلعی عنکبوتی با تعداد ش  ضلعی های به فر  اگر: 2-5نتیجه 

 زاگی تشکیل یک زنجیر حلقوی می دهند انرژی کمتر خواهد  -باشیم، در حالتی که زنجیرهای زیگ

 بود. 

 محاسربه بررای( 6-5) شکل به توجه با باشد، عنکبوتی دل واه ضلعی ش  سیستم یک Gاگراثبات: 

                                             :       داریم آن انرژی

             

 (6-5) شکل

 برای ( 2-5) لم از استفاده با. بگیرید نظر در است، شده داده نشان شکل در که را 1e، 2eهای یال

 :         داریم 1eیال

a

b d

c
1e 2e

a

b d

c
1e 2e
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abCC

CGbaGeGG  21 

1G یعنی 1eیال حذف از حاصل گراف اگر حال e 1راG  ،برای یرال ( 2-5) لم اعمال با مجددا بنامیم

2e مداری: 

           












abcd CCCC

CGbaGCGdcGeGG  22 1121  

برای هرر یرک از شرکل هرای  (1e، 2eهای یال حذف از حاصل گراف) 2Gگراف که داریم توجه حال

 : زیر می باشند شکل به مجزا زیرگراف دودارای  (6-5موجود در شکل )

               

 (.7-5) کلش

 خرواهیم آن بررای( 1-5) لرم از اسرتفاده برا لرذا است، 2B و1B مؤلفه دو شامل 2Gگراف که آنجا از

 :داشت

          

   



















ab

cd

CC

CC

CGbaG

CGdcGBBG





2

2 1121

  

 .است یشترب کل انرژی باشد، بیشتر دو مؤلفه این انرژی مقدار چه هر بنابراین
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در حرالتی کره    ،4 فصرل در انررژی کمترین مقردار و بیشترین برای شده اثبات قضایای به توجه با لذا

 کمترر انررژیمقردار  ،اگر این زنجیرها تشکیل زنجیرر حلقروی بدهنردزاگی می باشند،  -پایه ها زیگ

 □.خواهد بود

( 2-5یرید، با بکار بردن نتیجره )( را در نظر بگ8-5گراف های نشان داده شده در شکل ) :2-5مثال 

برای آنها و با توجه به مقادیر محاسبه شده برای انرژی این سیستم ها با استفاده از برنامره موجرود در 

 ضمیمه، رابطه ترتیبی زیر به دست خواهد آمد.

     321321 GEGEGEGGG   

 

                                

               
3899.42

3

E

G
                        

3865.42

2

E

G
                     

2903.42

1

E

G
 

 (8-5شکل )

 

 انرژی محاسبه برای بهینه روش ارائه. 5-3

 در و گرراف مجراورت مراتریس ویرژه مقرادیر محاسبه برای بهینه روش یک داریم سعی ب   این در

 و عوامرل بره گراف تجزیه پایه بر روش این دهیم، ارائه ضلعی ش  زنجیرهای به مربو  انرژی نتیجه

 . است شده بنا یکری ت و متقارن های مؤلفه

2L2L

2L

2A2A

2L

2A 2A

2L
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 آن های مؤلفه و متقارن گراف. 5-3-1

 را گرراف کررد، تجزیره سرانیک کاملا مؤلفه دو به آنرا بتوان که طوری به باشد ساده گراف یک Gاگر

از آنجا که در بحث ما نیز این امکان وجود دارد که برا شکسرتن یرال هرا، بعضری از . نامیم می متقارن

 ایرنگرراف مربرو  بره  لرذا شروند، یکری ت تبدیل مؤلفه دو به سیستم ها )از جمله برخی زنجیرها(

 .قابل استفاده می باشد ها گراف این برای روش دهیم این می نشان و نامیده متقارن نیز را سیستم ها

 -شرماره اگرر لرذا اسرت، زوج آن رئروس تعداد اینکه به توجه با باشد nBنوع از گرافی Gکنید فرض

 سرئرو که بطوری شود، تبدیل یکری ت مؤلفه دو به گراف کار این با که دهیم انجا  طوری را گذاری

تا 1شماره
2

n 1شماره رئوس و اول مؤلفه در
2


n تاn متناظر ورئوس دو  مؤلفه در
2

n داشته اختلاف 

1مؤلفه دو به گراف مرتبط یالهای شکستن با آنگاه باشند، 2,G G 22 ،12[شود می تقسیم[. 

اگر
1 2
,G GA A 1های گراف مجاورت ماتریس به ترتیب 2,G G ،خواهیم داشت باشند: 

 (5-6)                    
1 21 2,G GA A H H A A H H       

Hکه  انتقالی )یال های حاصل از انتقال یال هرای برشری  های یال به مربو  گراف مجاورت ماتریس

 بدون در نظر گررفتن یرال هرای انتقرالی یکری ت های مؤلفه به مربو  گراف Hو به رئوس مربوطه(

 مرتبه از مجاورت ماتریس عددی صحی  و زوج(، که دارای یک  nرأس ) nبا گراف یک .است Gدر

n n ،مرتبه از ماتریس دو به است
2

n
 قابرل زیرر قضریه از اسرتفاده برا موضوع این .شود می تبدیل  

 .]23،22[است اثبات

1اگر :1-5 قضیه 2,A A  1با متناظر مجاورت ماتریسدو 2,G G و باشند 
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       1 2,A H H A H H     

2 و 2 2 2

2 2 2 2

n n n n

G

n n n n

H H

A
H H

 

 

 
 

  
  

آنگاه ،      1 2GA A A  . 

 سرتون کردن کم و اول سطر به آن و د سطر کردن اضافه با. بگیرید نظر در را GAماتریس: اثبات   

 :داریم دو  ستون از اول

         
   

0
det

det det det

G

G

H H H H H H H H
A

H H H H H H H

A H H H H

          
               

     

 

1که آنجا از 2,A H H A H H     داشت خواهیم لذا: 

     1 2 1 2det det detG GA A A A A A      

مجموعه  و رأس 10 دارای گراف این بینید می که طور همان بگیرید نظر در را زیر گراف :3-5 مثال

برشی یال 3برش یالی متشکل از       6,5,5,10,10,1 سیسرتم  یک از برشی را زیر شکل) باشد می

 پرذیر مکرانا هرا ضرلعی شر  این از تعداد هر برای شده داده نشان عملیات بگیرید، نظر در متقارن

 (.است

G 

 متقارن گراف مای ن(. 9-5) شکل

10ماتریس یک گراف این مجاورت ماتریس 10 زیر در آن ایزومورف های مؤلفه همراه به که. است  
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 . اند شده آورده

0 1 0 0 0 0 0 0 0 1

1 0 1 0 0 0 0 0 0 0

0 1 0 1 0 0 0 0 0 0

0 0 1 0 1 0 0 0 0 0

0 0 0 1 0 1 0 0 0 1

0 0 0 0 1 0 1 0 0 0

0 0 0 0 0 1 0 1 0 0

0 0 0 0 0 0 1 0 1 0

0 0 0 0 0 0 0 1 0 1

1 0 0 0 1 0 0 0 1 0

A

 
 
 
 
 
 
 

  
 
 
 
 
 
 
  

 

 رأس هرر درجره متناظر، رئوس به مؤلفه، دو بین برشی های یال انتقال هنگا  در که کنیم توجه باید

 .(شود می گرفته نظر در مربوطه رأس برای درجه یک عنوان به( طوقه) حلقه هر) شود حفظ باید

           2G                          1G             

 (10-5) شکل

گراف مجاورت ماتریس در
1G در و مثبرت انتقالی رئوس علامت

2G باشرد.)ماتریس هرای  مری منفری

1 2,A A  .)کنید توجه آنها ویژه مقادیر و ها ماتریس این به   . 

0 1 0 0 0 0 0 0 0 1

1 0 1 0 0 0 0 0 0 0

0 1 0 1 0 0 0 0 0 0

0 0 1 0 1 0 0 0 0 0

0 0 0 1 0 1 0 0 0 1

H H
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1 2

0 1 0 0 1 0 1 0 0 1

1 0 1 0 0 1 0 1 0 0

0 1 0 1 0 0 1 0 1 0

0 0 1 0 1 0 0 1 0 1

1 0 0 1 1 1 0 0 1 1

A A

   
   
   
    
   
   
       

 

   
 

 

1

2

2.30278 , 1.61803 , 1.30278 , 1 , 0.618034

230278 , 1.61803 , 1.30278 , 1 , 0.618034

A

A





 

    

 

 :از است عبارت که اولیه ماتریس ویژه مقادیر به توجه با

2.30278 , 1.61803 , 1.30278 , 1, 0.618034                                            

 لذا خواهیم داشت :

1 2A A A   

□ 

ویرژه  مقادیر ف هایی دوب شی می باشند، لذاکه گراف مربو  به سیستم های ش  ضلعی گرا آنجا از

HHAآنها دو به دو قرینه اند لرذا مقرادیر ویرژه مراتریس هرای 1 وHHA 2 انرد  قرینره

لی می باشد و با توجه بره دقیقا نصف بعد ماتریس اص 1Aو 1Aو ابعاد هر یک از دو ماتریس ،]24،25[

اینکه مقادیر ویژه این دو زیرماتریس قرینه می باشند، لذا محاسبات بررای پیردا کرردن مقرادیر ویرژه 

 ماتریس اصلی کاه  )به نصف( می یابد.

حجرم محاسربات را ترا  Mathematica افرزار نر  از ما از این خاصیت استفاده نمودیم و با استفاده

 م.حدود زیادی کاه  دادی
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 باشرند، تقرارنی چنین دارای که هایی گراف و ها سیستم ی همه برای روش این که است ذکر به لاز 

 . است اجرا قابل

 

 آینده انداز چشم و گیری نتیجه. 5-4

 بررای یکسران روشری ارائره بررسی انرژی و لذا باشند، می متنوع بسیار بنزنی های سیستم که آنجا از

 بره ترر راحت آنها بندی دسته با بنابراین باشد، می پیچیده کاری ها تمسیس انواع همه انرژی محاسبه

 .رسید خواهیم نتیجه

و برای هر دسته یک روابط ترتیبری کره  بررسی، را ها سیستم این از کوچکی ب   نامه پایان این در

 توجره برا .شد پرداخته محاسبات سازی بهینه به نیز پایانی ب   دربرای آنها موجود بود بررسی شد، 

 ساده حدودی تا کوچک های سیستم برای انرژی محاسبه شد، گفته فصل ابتدای در که الگوریتمی به

با توجه به تعداد زیاد ش  ضلعی هرا و در نتیجره رئروس، برا  پیچیده های سیستم برای اما. می باشد

 . مشکل رو به رو هستیم

 ئه شود، بدین منظور اگر بتوان روش ذکرتلاش بر این است که روشی برای این محاسبات ارا رو این از

 .یابد می کاه  محاسبات حجم تعمیم داد هایی سیستم چنین برای را فصل این انتهای در شده

 انررژی محاسربه بررای لذا است، عملی متقارن های سیستم برای شده ذکر روش که داریم توجه ولی

 ترر کراربردی روشری باید بنابراین. یستباق مشکل هنوز نباشند، تقارنی چنین دارای که هایی سیستم

 . بود خواهد کاراتر نظر به محاسبات این برای الگوریتم طراحی رو این از. داد ارائه
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 عنکبوتی ضلعی شش های سیستم انرژی محاسبه به مربوط برنامه

در این برنامه انرژی دسته ای از سیستم های کاتاکاندنس موسو  به سیستم های ش  ضلعی 

ی محاسبه می شود، به این صورت که تعداد ش  ضلعی های موجود در سیستم و تعداد ش  عنکبوت

1ضلعی های سازنده پایه به عنوان ورودی بوده و به صورت 2 3, ,n n n  برای پایه های خطی

1و 2 3, ,z z z 5ن مقادیر در ب   )زاگی برای سیستم تعریف می شوند، که ای -برای پایه های زیگ-

زاگی  -( تعریف شده اند،  لاز  به ذکر است که پایه ها می توانند مقادیر صفر، یا برای پایه های زیگ2

 -مقادیر منفی بگیرند. در نهایت سیستم مقادیر ویژه و انرژی گراف را به عنوان خروجی نمای  می

 فزار مطلب قابل اجرا می باشد. دهد. لاز  به ذکر است که این برنامه با استفاده از نر  ا

clc 

%%In the name of God 

%% Input Data  

% Enter h , L(n1,n2,n3) , Z(z1,z2,z3),by integers : h>=1 , n>=0 & z 

  

                               h=1;  

                           n1=0; z1=0; 

                           n2=0; z2=0; 

                           n3=0; z3=0; 

                          

M = zeros([4*(h-1)+6,4*(h-1)+6]); 

h1=0; 

e=0; 

 

h 

L=[n1,n2,n3] 
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Z=[z1,z2,z3] 

if (abs(n1)+abs(n2)+abs(n3)+abs(z1)+abs(z2)+abs(z3)~=h-1) 

    Note='"h" must be one more than the sum of the branche 

molecules.please enter truthfully !! ' 

    break 

end 

if (n1<0||n2<0||n3<0)||(n1~=0&&z1~=0)||(n2~=0&&z2~=0)||(n3~=0&&z3~=0) 

    HeyMan='     It is not true.It is Terrible !!!!!!!!!!!!!!!' 

    Break 

 

end 

%% Task ONE 

 

if (z1==0 && z2==0 && z3==0) 

%% First branch n1~=0 

   for i=1:1:4*n1+2;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

     

   i=1; 

   j=4*n1+2; 

   while (i<=2*n1-1) && (j>=2*n1+4) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end 
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%% Second branch n2~=0 

   for i=4*n1+3:1:4*(n1+n2)+4;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

   i=4*n1+3; 

   j=4*(n1+n2)+4; 

   while (i<=4*n1+2*n2+1) && (j>=4*n1+2*n2+6) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end 

%% Third branch n3~=0  

   for i=4*(n1+n2)+5:1:4*(n1+n2+n3)+5;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4*(n1+n2)+5; 

   j=4*(n1+n2+n3)+6; 

   while (i<=4*(n1+n2)+2*n3+3) && (j>=4*(n1+n2)+2*n3+8) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end 

   M(4*(n1+n2+n3)+6,1)=1; 

   M(1,4*(n1+n2+n3)+6)=1; 
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%Output 

   [E]=svd(M); 

   for i=1:1:4*(h-1)+6; 

       e=e+E(i);  

   end 

   AdjacencyMatrix=M 

   AbslutEigenValues=E 

   PiElectronEnergy=e 

   TaskNumber='ONE' 

   break 

end 

%% Task TWO 

 

if (n1==0 && n2==0 && n3==0) && ((z1>=0 && z2>=0 && z3>=0)||(z1<=0 && 

z2<=0 && z3<=0)) 

    if (z1<=0 && z2<=0 && z3<=0) 

        z1=-z1;    

        h1=-z2; 

        z2=-z3; 

        z3=h1; 

    end 

%% First branch  

   for i=1:1:4*z1+2;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

   i=4; 

   j=4*z1+1; 
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   while (i<=2*z1) && (j>=2*z1+5) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4;     

       j=j-4; 

   end  

   M(1,4*z1+2)=1; 

   M(4*z1+2,1)=1; 

%% Second branch  

   for i=4*z1+3:1:4*(z1+z2)+4;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4*z1+6; 

   j=4*(z1+z2)+3; 

   while (i<=4*z1+2*z2+2) && (j>=4*z1+2*z2+7) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end  

   M(4*z1+3,4*(z1+z2)+4)=1; 

   M(4*(z1+z2)+4,4*z1+3)=1; 
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%% Third branch  

   for i=4*(z1+z2)+5:1:4*(z1+z2+z3)+5;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4*(z1+z2)+8; 

   j=4*(z1+z2+z3)+5; 

   while (i<=4*(z1+z2)+2*z3+4) && (j>=4*(z1+z2)+2*z3+9) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end  

   M(4*(z1+z2+z3)+6,4*(z1+z2)+5)=1; 

   M(4*(z1+z2)+5,4*(z1+z2+z3)+6)=1; 

   M(4*(z1+z2+z3)+6,1)=1; 

   M(1,4*(z1+z2+z3)+6)=1;   

    

%Output 

   [E]=svd(M); 

   for i=1:1:4*(h-1)+6; 

       e=e+E(i);  

   end 

   AdjacencyMatrix=M 

   AbsoluteEigenValues=E 

   PiElectronEnergy=e 
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   TaskNumber='TWO' 

   break 

end     

%% Task THREE 

if (z1==0 && n2~=0 && z3>0)||(z1==0 && z2<0 && n3~=0)||(z1>0 && n2~=0 

&& n3~=0)||(z1==0 && n2~=0 && z3<0)||(z1==0 && z2>0 && n3~=0)||(z1<0 

&& n2~=0 && n3~=0) 

    if (z1==0 && z2<0 && n3~=0)  

        z3=-z2; 

        n2=n1; 

        n1=n3; 

    end 

    if (z1>0 && n2~=0 && n3~=0) 

        z3=z1; 

        n1=n2; 

        n2=n3; 

    end 

    if (z1==0 && n2~=0 && z3<0) 

        z3=-z3;    

        h1=n1; 

        n1=n2; 

        n2=h1; 

    end 

    if (z1==0 && z2>0 && n3~=0) 

        z3=z2; 

        n2=n3; 

    end 

    if (z1<0 && n2~=0 && n3~=0); 

        z3=-z1; 

        n1=n3;  
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    end     

%% First branch n1~=0 

   for i=1:1:4*n1+2;       

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

     

   i=1; 

   j=4*n1+2; 

   while (i<=2*n1-1) && (j>=2*n1+4) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end    

%% Second branch n2~=0 

   for i=4*n1+3:1:4*(n1+n2)+4;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

   i=4*n1+3; 

   j=4*(n1+n2)+4; 

   while (i<=4*n1+2*n2+1) && (j>=4*n1+2*n2+6) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end         

%% Third branch 
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   for i=4*(n1+n2)+5:1:4*(n1+n2+z3)+5;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end                                                                                                                               

 

   i=4*(n1+n2)+8; 

   j=4*(n1+n2+z3)+5; 

   while (i<=4*(n1+n2)+2*z3+4) && (j>=4*(n1+n2)+2*z3+8) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end     

   M(4*(n1+n2+z3)+6,4*(n1+n2)+5)=1; 

   M(4*(n1+n2)+5,4*(n1+n2+z3)+6)=1; 

   M(4*(n1+n2+z3)+6,1)=1; 

   M(1,4*(n1+n2+z3)+6)=1; 

    

%Output 

   [E]=svd(M); 

   for i=1:1:4*(h-1)+6; 

       e=e+E(i);  

   end 

   AdjacencyMatrix=M 

   AbslutEigenValues=E 

   PiElectronEnergy=e 

   TaskNumber='THREE' 
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   break 

end 

%% Task FOUR 

 

if (n1==0 && n2==0 && n3==0)&&((z1>=0 && z2>0 && z3<0)||(z1>0 && z2<0 

&& z3>=0)||(z1>0 && z2<=0 && z3<0)||(z1<0 && z2>=0 && z3>0)||(z1<0 && 

z2>0 && z3<=0)||(z1<=0 && z2<0 && z3>0)) 

    if (z1>=0 && z2>0 && z3<0) 

        z3=-z3; 

    end 

    if (z1>0 && z2<0 && z3>=0) 

        h1=z3; 

        z3=-z2; 

        z2=z1; 

        z1=h1; 

    end 

    if (z1>0 && z2<=0 && z3<0) 

        z2=-z2; 

        h1=z1; 

        z1=-z3; 

        z3=h1; 

    end 

    if (z1<0 && z2>=0 && z3>0) 

        h1=-z1; 

        z1=z2; 

        z2=z3;     

        z3=h1; 

    end   

    if (z1<0 && z2>0 && z3<=0) 

        z1=-z1; 
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        h1=z2; 

        z2=-z3; 

        z3=h1; 

    end 

    if (z1<=0 && z2<0 && z3>0) 

        h1=-z1; 

        z1=-z2; 

        z2=h1; 

    end 

%% First branch  

   for i=1:1:4*z1+2;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4; 

   j=4*z1+1; 

   while (i<=2*z1) && (j>=2*z1+5) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end     

   M(1,4*z1+2)=1; 

   M(4*z1+2,1)=1; 

%% Second branch  

   for i=4*z1+3:1:4*(z1+z2)+4;        
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       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

   i=4*z1+6; 

   j=4*(z1+z2)+3; 

   while (i<=4*z1+2*z2+2) && (j>=4*z1+2*z2+7) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end     

   M(4*z1+3,4*(z1+z2)+4)=1; 

   M(4*(z1+z2)+4,4*z1+3)=1; 

%% Third branch  

   for i=4*(z1+z2)+5:1:4*(z1+z2+z3)+5;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4*(z1+z2)+6;     

   j=4*(z1+z2+z3)+3; 

   while (i<=4*(z1+z2)+2*z3+2) && (j>=4*(z1+z2)+2*z3+7) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+3,j-1)=1; 

       M(j-1,i+3)=1; 

       i=i+4; 



 

 پیوست))برنامه مربو  به محاسبه انرژی سیستم های ش  ضلعی عنکبوتی((

 

 

116 

       j=j-4; 

   end  

   M(4*(z1+z2+z3)+6,4*(z1+z2)+5)=1; 

   M(4*(z1+z2)+5,4*(z1+z2+z3)+6)=1; 

   M(4*(z1+z2+z3)+6,1)=1; 

   M(1,4*(z1+z2+z3)+6)=1; 

 

%Output 

   [E]=svd(M); 

   for i=1:1:4*(h-1)+6; 

       e=e+E(i);  

   end 

   AdjacencyMatrix=M 

   AbsoluteEigenValiu=E 

   PiElectronEnergy=e 

   TaskNumber='FOUR' 

   break 

end   

%% Task FIVE 

 

if (z1>0 && z2>=0 && n2==0 && n3~=0)||(z1>0 && n2~=0 && z3>=0 && 

n3==0)||(n1~=0 && z2>=0 && n2==0 && z3>0)||(z1<0 && z2<=0 && n2==0 && 

n3~=0)||(z1<0 && n2~=0 && z3<=0 && n3==0)||(n1~=0 && z2<=0 && n2==0 && 

z3<0) 

    if (z1>0 && n2~=0 && z3>=0) 

        n3=n2; 

        z2=z1; 

        z1=z3; 

    end 

    if (n1~=0 && z2>=0 && z3>0) 
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        n3=n1; 

        z1=z2; 

        z2=z3; 

    end  

    if (z1<0 && z2<=0 && n3~=0) 

        h1=-z1; 

        z1=-z2; 

        z2=h1; 

    end 

    if (z1<0 && n2~=0 && z3<=0) 

        z1=-z1; 

        n3=n2; 

        z2=-z3; 

    end 

    if (n1~=0 && z2<=0 && z3<0) 

        z2=-z2; 

        n3=n1; 

        z1=-z3; 

    end     

%% First branch  

   for i=1:1:4*z1+2;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

   i=4; 

   j=4*z1+1; 

   while (i<=2*z1) && (j>=2*z1+5) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 
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       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end     

   M(1,4*z1+2)=1; 

   M(4*z1+2,1)=1; 

%% Second branch  

   for i=4*z1+3:1:4*(z1+z2)+4;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   End 

   i=4*z1+6; 

   j=4*(z1+z2)+3; 

   while (i<=4*z1+2*z2+2) && (j>=4*z1+2*z2+7) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end     

   M(4*z1+3,4*(z1+z2)+4)=1; 

   M(4*(z1+z2)+4,4*z1+3)=1; 

%% Third branch n3~=0  

   for i=4*(z1+z2)+5:1:4*(z1+z2+n3)+5;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 
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   i=4*(z1+z2)+5; 

   j=4*(z1+z2+n3)+6; 

   while (i<=4*(z1+z2)+2*n3+3) && (j>=4*(z1+z2)+2*n3+8) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end  

   M(4*(z1+z2+n3)+6,1)=1; 

   M(1,4*(z1+z2+n3)+6)=1; 

 

%Output 

   [E]=svd(M); 

   for i=1:1:4*(h-1)+6; 

       e=e+E(i);      

   end 

   AdjacencyMatrix=M 

   AbsoluteEigenValue=E 

   PiElectronEnergy=e 

   TaskNumber='FIVE' 

   break 

end   

%% Task SIX 

 

if (z1>0 && z2<0 && n3~=0)||(z1<0 && n2~=0 && z3>0)||(n1~=0 && z2>0 && 

z3<=0 && n3==0) 

    if (z1>0 && z2<0 && n3~=0) 

        z2=-z2; 
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    end 

    if (z1<0 && n2~=0 && z3>0) 

        n3=n2; 

        z2=-z1; 

        z1=z3; 

    end 

    if (n1~=0 && z2>0 && z3<=0) 

        n3=n1; 

        z1=z2; 

        z2=-z3; 

    end 

%% First branch  

   for i=1:1:4*z1+2;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   End 

 

   i=4; 

   j=4*z1+1; 

   while (i<=2*z1) && (j>=2*z1+5) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end 

   M(1,4*z1+2)=1; 

   M(4*z1+2,1)=1; 
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%% Second branch  

   for i=4*z1+3:1:4*(z1+z2)+4;        

      M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4*z1+4; 

   j=4*(z1+z2)+1; 

   while (i<=4*z1+2*z2) && (j>=4*z1+2*z2+5) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+3,j-1)=1;     

       M(j-1,i+3)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4;       

   end 

   M(4*z1+3,4*(z1+z2)+4)=1; 

   M(4*(z1+z2)+4,4*z1+3)=1; 

 

%% Third branch n3~=0 

   for i=4*(z1+z2)+5:1:4*(z1+z2+n3)+5;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4*(z1+z2)+5; 

   j=4*(z1+z2+n3)+6; 

   while (i<=4*(z1+z2)+2*n3+3) && (j>=4*(z1+z2)+2*n3+8) 
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       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end 

   M(4*(z1+z2+n3)+6,1)=1; 

   M(1,4*(z1+z2+n3)+6)=1; 

 

%Output 

   [E]=svd(M); 

   for i=1:1:4*(h-1)+6; 

       e=e+E(i);  

   end 

   AdjacencyMatrix=M 

   AbsoluteEigenValue=E 

   PiElectronEnergy=e 

   TaskNumber='SIX' 

   break 

end 

%% Task SEVEN 

%to apply counter clockwise algorithm forme, we let z1>0 that is 

together  

%with n2~=0 & z1>0 

if (z1>0 && n2~=0 && z3<0)||(z1<0 && z2>0 && n3~=0)||(n1~=0 && z2<0 && 

z3>=0 && n3==0) 

    if (z1>0 && n2~=0 && z3<0) 

        z3=-z3;        

    end 

    if (z1<0 && z2>0 && n3~=0) 

        z1=-z1; 
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        n2=n3; 

        z3=z2; 

    end 

    if (n1~=0 && z2<0 && z3>=0) 

        n2=n1; 

        z1=z3; 

        z3=-z2; 

    end 

%% First branch  

   for i=1:1:4*z1+2;            

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   End     

   i=4; 

   j=4*z1+1; 

   while (i<=2*z1) && (j>=2*z1+5) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+1,j-3)=1; 

       M(j-3,i+1)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end 

   M(1,4*z1+2)=1; 

   M(4*z1+2,1)=1; 

%% Second branch n2~=0 

   for i=4*z1+3:1:4*(z1+n2)+4;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 
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   end 

   i=4*z1+3; 

   j=4*(z1+n2)+4; 

   while (i<=4*z1+2*n2+1) && (j>=4*z1+2*n2+6) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       i=i+2; 

       j=j-2; 

   end    

%% Third branch  

   for i=4*(z1+n2)+5:1:4*(z1+n2+z3)+5;        

       M(i,i+1)=1; 

       M(i+1,i)=1; 

   end 

 

   i=4*(z1+n2)+6; 

   j=4*(z1+n2+z3)+3; 

   while (i<=4*(z1+n2)+2*z3+2) && (j>=4*(z1+n2)+2*z3+7) 

       M(i,j)=1; 

       M(j,i)=1; 

       M(i+3,j-1)=1; 

       M(j-1,i+3)=1; 

       i=i+4; 

       j=j-4; 

   end 

   M(4*(z1+n2)+5,4*(z1+n2+z3)+6)=1; 

   M(4*(z1+n2+z3)+6,4*(z1+n2)+5)=1; 

   M(4*(z1+n2+z3)+6,1)=1; 

   M(1,4*(z1+n2+z3)+6)=1;   
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%Output 

   [E]=svd(M); 

   for i=1:1:4*(h-1)+6; 

       e=e+E(i);      

   end 

   AdjacencyMatrix=M 

   AbsoluteEigenValue=E 

   PiElectronEnergy=e 

   TaskNumber='SEVEN' 

end 
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1:Input: 

h=2; 

n1=1; z1=0; 

n2=0; z2=0; 

n3=0; z3=0; 

 

output: 

AbslutEigenValues = 

    2.3028,  2.3028, 1.6180 , 1.6180 , 1.3028 , 1.3028 , 1.0000 , 1.0000 , 0.6180 , 0.6180 

 

PiElectronEnergy = 

   13.6832 

 

TaskNumber = 

ONE 

>> 

 

 

2:Input: 

h=3; 

n1=1; z1=0; 

n2=0; z2=0; 

n3=1; z3=0; 

 

output: 

h = 3 

L =  1     0     1 
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Z =  0     0     0 

 

AdjacencyMatrix = 

  Columns 1 through 10 

     0     1     0     0     0     1     0     0     0     0 

     1     0     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     1     0     1     0     0     0     0     0     0 

     0     0     1     0     1     0     0     0     0     0 

     0     0     0     1     0     1     0     0     0     0 

     1     0     0     0     1     0     1     0     0     0 

     0     0     0     0     0     1     0     1     0     0 

     0     0     0     0     0     0     1     0     1     0 

     0     0     0     0     0     0     0     1     0     1 

     0     0     0     0     0     0     0     0     1     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     1 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     0     0     0     0     0     0     1     0 

  Columns 11 through 14 

     0     0     0     1 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 



 

 پیوست))برنامه مربو  به محاسبه انرژی سیستم های ش  ضلعی عنکبوتی((

 

 

118 

     0     0     0     1 

     1     0     0     0 

     0     1     0     0 

     1     0     1     0 

     0     1     0     1 

     0     0     1     0 

 

AbslutEigenValues = 

    2.4348 , 2.4348 , 1.9506 , 1.9506 , 1.5163 , 1.5163 , 1.3058 , 1.3058 , 1.1424 , 1.1424 , 

0.7691 , 0.7691 , 0.6052 , 0.6052 

 

PiElectronEnergy = 

   19.4483 

 

TaskNumber = 

ONE 

>> 

 

 

3:Input: 

h=3; 

n1=0; z1=1; 

n2=0; z2=0; 

n3=0; z3=1; 

 

output: 

h = 3 
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L =  0     0     0 

Z =  1     0     1 

 

AdjacencyMatrix = 

  Columns 1 through 10 

     0     1     0     0     0     1     0     0     0     0 

     1     0     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     1     0     1     0     0     0     0     0     0 

     0     0     1     0     1     0     0     0     0     0 

     0     0     0     1     0     1     0     0     0     0 

     1     0     0     0     1     0     1     0     0     0 

     0     0     0     0     0     1     0     1     0     0 

     0     0     0     0     0     0     1     0     1     0 

     0     0     0     0     0     0     0     1     0     1 

     0     0     0     0     0     0     0     0     1     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     1 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     0     0     0     0     0     0     1     0 

  Columns 11 through 14 

     0     0     0     1 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 

     0     0     0     0 



 

 پیوست))برنامه مربو  به محاسبه انرژی سیستم های ش  ضلعی عنکبوتی((

 

 

121 

     0     0     0     0 

     0     0     0     1 

     1     0     0     0 

     0     1     0     0 

     1     0     1     0 

     0     1     0     1 

     0     0     1     0 

 

AbsoluteEigenValues = 

    2.4348 , 2.4348 , 1.9506 , 1.9506 , 1.5163 , 1.5163 , 1.3058 , 1.3058 , 1.1424 , 1.1424 , 

0.7691 , 0.7691 , 0.6052 , 0.6052 

 

PiElectronEnergy = 

   19.4483 

 

TaskNumber = 

TWO 

>> 

 

 

4:Input: 

                               h=4;  

                           n1=0; z1=1; 

                           n2=0; z2=0; 

                           n3=0; z3=-2; 
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output: 

h =  4 

L =   0     0     0 

Z =  1     0    -2 

 

AdjacencyMatrix = 

  Columns 1 through 10 

     0     1     0     0     0     0     0     0     0     1 

     1     0     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     1     0     1     0     0     0     0     0     0 

     0     0     1     0     1     0     0     0     1     0 

     0     0     0     1     0     1     0     0     0     0 

     0     0     0     0     1     0     1     0     0     0 

     0     0     0     0     0     1     0     1     0     0 

     0     0     0     0     0     0     1     0     1     0 

     0     0     0     1     0     0     0     1     0     1 

     1     0     0     0     0     0     0     0     1     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     1 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

  Columns 11 through 18 

     0     0     0     0     0     0     0     1 
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     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     1     0     0     0     0     0     0 

     1     0     1     0     0     0     0     0 

     0     1     0     1     0     0     0     1 

     0     0     1     0     1     0     0     0 

     0     0     0     1     0     1     0     0 

     0     0     0     0     1     0     1     0 

     0     0     0     0     0     1     0     1 

     0     0     1     0     0     0     1     0 

 

AbsoluteEigenValiu = 

 

    2.4990 , 2.4990 , 2.1665 , 2.1665 , 1.7008 , 1.7008 , 1.5398 , 1.5398 , 1.2858 , 1.2858 , 

1.2164 , 1.2164 , 0.8753 , 0.8753 , 0.7923 , 0.7923 , 0.5201 , 0.5201 

 

PiElectronEnergy = 

   25.1922 
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TaskNumber = 

FOUR 

>> 

 

 

5:Input: 

                               h=4;  

                           n1=0; z1=-1; 

                           n2=0; z2=0; 

                           n3=0; z3=2; 

 

output: 

h =   4 

L =   0     0     0 

Z =  -1     0     2 

AdjacencyMatrix = 

  Columns 1 through 10 

     0     1     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     1     0     1     0     0     0     0     0     0 

     0     0     1     0     1     0     0     0     0     0 

     0     0     0     1     0     1     0     0     0     0 

     0     0     0     0     1     0     1     0     0     0 

     0     0     0     0     0     1     0     1     0     0 

     0     0     0     0     0     0     1     0     1     0 

     0     0     0     0     0     0     0     1     0     1 

     0     0     0     0     0     0     0     0     1     0 
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     0     0     0     0     0     1     0     0     0     1 

     0     0     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     0     0     0     0     0     0     0     0 

  Columns 11 through 18 

     0     0     0     0     0     0     0     1 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     1     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     0     0     0     0     0     0     0     0 

     1     0     0     0     0     0     0     0 

     0     1     0     0     0     0     0     0 

     1     0     1     0     0     0     0     0 

     0     1     0     1     0     0     0     1 

     0     0     1     0     1     0     0     0 

     0     0     0     1     0     1     0     0 

     0     0     0     0     1     0     1     0 

     0     0     0     0     0     1     0     1 

     0     0     1     0     0     0     1     0 
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AbsoluteEigenValiu = 

    2.5070 , 2.5070 , 2.1358 , 2.1358 , 1.7694 , 1.7694 , 1.4142 , 1.4142 , 1.4142 , 1.4142 , 

1.1234 , 1.1234 , 1.0000 , 1.0000 , 0.6622 , 0.6622 , 0.5676 , 0.5676 

 

PiElectronEnergy = 

   25.1875 

 

TaskNumber = 

FOUR 

>> 
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 علائم فهرست

 

                                                                                یال mو رأسnبا گرافی ,G n m 

G                                                                                های گراف  یال مجموعه GE   

G                                                                                     گراف رئوس مجموعه V G 

 i                                                                                                           ویژه مقدار

                                                                                              مجاورت ماتریس A G  

                                                                                                    گراف انرژی GE 

                                                                                     گراف لاپلاسین انرژی GLE 

c.                                                                                      کاندنس کاتا بنزنی سیستم c 

p.                                                                                    کاندنس ریپ بنزنی سیستم c 

 NBCCB                                                               شاخه بدون کاندنس کاتا بنزنی سیستم

 nB                                                                                                      بنزنی سیستم

                                                                     گانه ش  مش صه ای چندجمله GBB X 

                                               رزونانت مشترکا ضلعی ش  kانت اب راههای تعداد ,r G k 

                                                                            درخت مش صه ای چندجمله TP X 

                                                                  غیرمجزا یال kانت اب راههای تعداد ,P T k 

uv                                                                             Gیال حذف از حاصل گراف uv 

u                                                                               Gرأس حذف از حاصل گراف u 

uv                                                                         لشام Gدر موجود دورهای uvC G 
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u                                                                            شامل Gدر موجود دورهای uC G  

 l                                                                                                    lCطول به دوری

                                                                                         درونی دوگان گراف ID G  

u                                                                                                   رأس درجه d u  

                                                                                   3 درجه ماکزیمم با هایی گراف

                                                        2 درجه از انتهایی رئوس با Gهای یال تعداد 22m G 

c.سیستم در موجود 2lنوع های ضلعی ش  تعداد c                                                   2l G 

c.سیستم در موجود 2aنوع های ضلعی ش  تعداد c                                                  2a G 

c.سیستم در موجود 3aنوع های ضلعی ش  تعداد c                                                   3a G 

                                             ضلعی ش  سیستم در 3 درجه رئوس شامل گراف زیر 3nB V 

 nIB                                                                               ضلعی ش  زنجیرهای مجموعه

 nZ                                                                                                  زاگی-زیگ زنجیر

 nL                                                                                                        خطی زنجیر

 nH                                                                                                      حلقوی زنجیر

2                                                                      نفتالن nبا گانه دو ضلعی ش  زنجیر nD  

                                                                     عنکبوتی ضلعی ش  سیستم 1 2 3, ,S n n n 

  

 

 

 

 



 

131 

 

 انگلیسی نامه واژه

  

Adjacency matrix                                                                      مجاورت ماتریس  

Alternate                                                                                                متناوب 

Annelated L-mode                                                                     L فر   به اتصال   

Annelated A-mode                                                                     A  فر  به اتصال

Angular ring                                                                                ای گوشه حلقه  

Average vertex degree                                                        رأسی درجه میانگین  

Benzenoid system                                                                         بنزنی سیستم  

Bipartite graph                                                                             دوب شی گراف  

Branched                                                                                               دار شاخه  

Cata-condensed                                                                     کاتاکاندنس سیستم  

Centeroid induced graph                                                     مرکزی القایی گراف  

Characteristic polynomial                                                 مش صه ای چندجمله  

Circuit                                                                                                             مدار 

Co-spectral                                                                                          طیف -هم  

Code                                                                                                             کد 

Complement                                                                                           متمم 

Component                                                                                              مؤلفه 

Conjugated hydrocarbons                                          شده جفت های هیدروکربن  
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Connected graph                                                                            همبند گراف  

Cycle                                                                                                            ردو  

Double bounds                                                                          دوگانه های کران  

Double edges                                                                                 دوگانه یالهای  

Double hexagonal chain                                                دوگانه ضلعی ش  زنجیر  

Empty                                                                                                        خالی 

Energy of graph                                                                               گراف نرژیا  

Fixed edge                                                                                            ثابت یال  Fully 

angular polyhex chain                          ای گوشه کاملا زنجیرهای ش  ضلعی  

Helicene chain                                                                               حلقوی زنجیر  

Hexagonal chain                                                                      ضلعی ش  زنجیر        

Hexagonal spider                                                                  عنکبوتی ضلعی ش  

Hexagonal system                                                                 ضلعی ش  سیستم  

Identifying                                                                                               تلفیق 

Incident edge                                                                                     مجاور یال  

Induced cycle                                                                                     القایی دور  

Inner dual graph                                                                    دوگان درونی گراف  

Interior edge                                                                                      درونی یال  

Interior vertex                                                                                  درونی رأس  

Isolated vertex                                                                                    تنها رأس            

Isomorphic                                                                                          ایزومورف 

Kekule structure                                                                         کامل جورسازی  
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Kekulean graph                                                          کامل جورسازی یک با گرافی  

Laplacian energy of graph                                                 گراف لاپلاسین انرژی  

Laplacian matrix                                                                      لاپلاسین ماتریس  

Linear chain                                                                                     خطی زنجیر  

Linear ring                                                                                        خطی حلقه  M-

tuple hexagonal chain                                            تایی -ا  ضلعی ش  زنجیر  

Monotonous function                                                                       یکنوا تابع  

Mutually resonant                                                                       ترزونانمشترکا   

Naphthalene                                                                                             نفتالن 

Path                                                                                                           مسیر 

Perfect matching                                                                         کامل جورسازی  

Peri-condensed                                                                    کاندنس پری سیستم  

Plane graph                                                                                     مسط  گراف  

Reflexive relation                                                                        بازگشتی روابط  

Regular graph                                                                                 منتظم گراف              

Resonant                                                                                                رزونانت 

Resonant theory                                                                             رزونانت تئوری  

Ring                                                                                                            حلقه 

Sextet polynomial                                                             گانه ش  ای چندجمله  

Spectrum                                                                                                  طیف              

Sub chain                                                                                                زنجیر زیر  

Sub graph                                                                                            گراف زیر  
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Symmetric matrix                                                                       متقارن ماتریس  

Topological properties                                                            توپولوژیکی خوا  

Vertex degree                                                                                   رأسی درجه  

zigzag chain                                                                                          زاگی-زیگ زنجیر  
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 نامه فارسی واژه

  

Annelated L-mode                                                                     L فر   به اتصال  

Annelated A-mode                                                                     A  فر  به اتصال

Energy of graph                                                                               گراف انرژی  

Laplacian energy of graph                                                 گراف لاپلاسین انرژی  

Isomorphic                                                                                          ایزومورف 

Monotonous function                                                                       تابع یکنوا 

Identifying                                                                                               تلفیق 

Resonant theory                                                                           رزونانت تئوری  

Perfect matching                                                                         کامل جورسازی  

Kekule structure                                                                         کامل جورسازی  

Sextet polynomial                                                             گانه ش  ای چندجمله  

Characteristic polynomial                                                 چندجمله ای مش صه 

Ring                                                                                                           حلقه 

Linear ring                                                                                        حلقه خطی 

Angular ring                                                                                ای گوشه حلقه  

Empty                                                                                                        خالی 

Topological properties                                                            توپولوژیکی خوا  

Vertex degree                                                                                   رأسی درجه  
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Mutually resonant                                                                    دو به دو رزونانت  

Cycle                                                                                                            دور 

Induced cycle                                                                                     القایی دور  

Isolated vertex                                                                                    تنها رأس            

Interior vertex                                                                                  درونی رأس  

Resonant                                                                                                رزونانت 

Reflexive relation                                                                        بازگشتی روابط  

Helicene chain                                                                               حلقوی زنجیر  

Linear chain                                                                                     خطی زنجیر  

zigzag chain                                                                              زاگی-زیگ زنجیر  

Hexagonal chain                                                                      ضلعی ش  زنجیر        

M-tuple hexagonal chain                                            تایی -ا  ضلعی ش  زنجیر  

Double hexagonal chain                                                دوگانه ضلعی ش  زنجیر  

Fully angular polyhex chain                          ای گوشه کاملا یزنجیرهای ش  ضلع  

Sub chain                                                                                                زنجیر زیر  

Sub graph                                                                                            گراف زیر  

Benzenoid system                                                                         بنزنی سیستم  

Peri-condensed                                                                    کاندنس پری سیستم  

Hexagonal system                                                                 ضلعی ش  سیستم  

Cata-condensed                                                                     کاتاکاندنس سیستم  

Branched                                                                                             دار شاخه  

Hexagonal spider                                                                  عنکبوتی ضلعی ش  
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Spectrum                                                                                                  طیف              

Code                                                                                                             کد 

Double bounds                                                                          دوگانه های کران  

Centeroid induced graph                                                     مرکزی القایی گراف  

Bipartite graph                                                                             دوب شی گراف  

Inner dual graph                                                                    درونیگان دو گراف  

Plane graph                                                                                     مسط  گراف  

Regular graph                                                                                 منتظم گراف              

Connected graph                                                                            همبند گراف  

Kekulean graph                                                          کامل جورسازی یک با گرافی  

Laplacian matrix                                                                      لاپلاسین ماتریس  

Symmetric matrix                                                                       متقارن ماتریس  

Adjacency matrix                                                                      مجاورت ماتریس  

Complement                                                                                           متمم 

Alternate                                                                                                متناوب 

Circuit                                                                                                          مدار 

Path                                                                                                           مسیر 

Component                                                                                              مؤلفه 

Average vertex degree                                                        رأسی درجه میانگین  

Naphthalene                                                                                               نفتالن 

Co-spectral                                                                                         طیف -هم  

Conjugated hydrocarbons                                          شده جفت های هیدروکربن  
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Fixed edge                                                                                            ثابت یال  

Interior edge                                                                                      یال درونی 

Incident edge                                                                                     یال مجاور 

Double edges                                                                                            دوگانه یالهای  
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 Abstract    

 

One of the special applications of graph theory in chemistry is energy of graph. Since the 

energy of a graph is the same as total  -electron energy of benzenoid structures, 

Therefore in this thesis has been tried to investigate the energy of these structures. For 

this purpose, we will define energy of graph and introduce it for benzenoid structures. But 

because of diversity of these systems, examination of all kinds of them is a complicated, 

but in this work it has been tried to investigate of each sample. These structures are 

divided to two clusters of c.c and p.c. So, from the first cluster we will investigate two 

kinds of branched and unbranch and we will represent a sequential relationship for each 

kind of them. From the second cluster, we will introduce only double hexagonal chains as a 

p.c system and as a generalization from section four; we will represent a sequential 

relationship for these systems. At the end, by regarding to the relationship of energy of 

graph, and since it is needed to calculation of eigenvalues and these calculations are very 

complicated and difficult for large graphs. In this collection it has been tried to reduce 

calculations as possible. For this case we will represent optimal methods for caculations of 

these values. 

 

 

 

Key words:  -electron energy - benzenoid structures – double hexagonal chains- spider 

hexagonal systems. 
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