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关于三叶图的能量变换

陈志文

青海师范大学 数学系�青海 西宁 仪阳

摘要 图的能 是图的部接拒阵的特征值的绝对值之和�记为 。用 � 表示为具 个圈的 阶仙人掌图集�当
二 且每个圈为三角形时�称图 ‘为三叶图。主要讨论 阶三叶图之间的能圣变换关系。首先得到 ‘� 与 ‘ 的
关系 其次得到此类图之间满足变换关系 、 下的能黄关系 并证得当 二凡� 时的三叶图具有最小能全。
关 扭 词 三叶图 特征多项式 图的能

中圈分类号 文献标识码

本文仅考虑简单图�用 、。 、 ‘和 分别表示图 ‘的顶点集、边集、点和边数。更多的
符号可以参考 〔〕。

令图 ‘是 个点的简单连通图� 是图 ‘的邻接矩阵�矩阵 的特征多项式为

价“�‘ “ 一‘ 恿泳“一‘ �
其中 表示 阶的单位矩阵。图 ‘的特征方程�穴‘�几 的 个根�设为孟【�从�…�孟。�定义为图

‘的特征值。由于矩阵 是实对称的�图 ‘的特征值均为实数。
在化学上�共扼的碳氢化合物形成时�释放的能量与总的二一电子能量紧密相关�在氢化合物里�所有

的 一电子的总能量的计算可以归人到公式

‘二谷’几‘’
式右边定义可以扩充到所有图 ‘�无论 ‘是否代表共扼电子系统的碳原子结构图。

‘为任意图�利用 式可以定义 称它为图 ‘的能量。关于图 ‘的能量�最著名的是
众左 你左」

� 葱 “一 ‘ �‘� 艺一一 ‘‘二‘’�〕二 一 ‘二

据此方式�设
刘助 公式

其中 。� � �…�。为图 特征多项式的系数。对于 簇 ‘恤左 �令 ‘ 二 一 、‘�‘ 二

一 ‘’‘�。显然 �二 � 等于图 的边数。根据 式�对 ��…�伽忍 � 是关于 ‘
的严格单调函数。如果任意图‘�‘对于 〕�都有 ‘‘ 〕‘‘ �则可称图 ‘不小于 ‘�记做 ‘七
‘或者 仇 “ 。进一步地�如果对于某个 �使得 巧 妻巧 ‘ �我们就记 ‘卜‘。由 式�对于任
意图 � �有

七 骨 � 卜 骨 几

关于 ‘的其他结论可参见文献 【一 〕。
为了方便起见�我们需要定义一些特殊的图� 是一条 阶路�。是具有 个顶点的星图。如果图 ‘

的每个块或是边�或是圈�则称 ‘为仙人掌图。用 � 表示为具有 个圈的 阶的仙人掌图集。很明
显�‘ � 都是树图�而 � 都是单圈图。对 “任 ‘�分别用 与 表示顶点 “的度和邻
集。当 �。妻 时�且每个圈为三角形�则称图‘为三叶图�当 二 �〕时�记谓�、�如图

如果 ‘��几�场 都是 阶三叶图�而且定义变换 了和变换 �如图 与图 。本文主要讨论的是三叶
图的这两种变换的能量变化关系。
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墓本引理

记 ‘的 匹配数目为 ‘� �即 ‘中 条互不相邻的边数。对于任意图 ‘� ‘� 二‘的边数�
规定 。 ‘� 二 。因为 匹配边恰好关联 个顶点�所以当 时� ‘� 二

引理 如果 ‘是 个顶点的简单图�助为图‘的悬挂边�其中。为悬挂点。那么�对于 ‘ ‘
�都有

二 � 二。 一��秃 二 一 一。�一 �
其中 ‘一�表示图‘删掉点�以及与点。相关联的边后剩下的图�图 ‘一。一 表示图‘别掉点��点

。以及相关联的边后剩下的图。
引理·�锄定理�女“果“是。阶图�且它的特征多项为‘“�“�息�一‘�对于‘二‘�贝”有

‘二艺 一 �七

其中 ‘表示图‘中顶点数为 的 犯 图�即所有分支要么为 凡�要么为圈的图� 表示图 的连通分

支个数 。 表示图 中所含圈的个数�。 。
主要结论

定理 设 ‘任 ‘�‘�‘ 的 阶三叶图�则
当 时�有 。二一 �秀
当 抢 时�有 �� � 二 一 �一 。

证明 因为 ‘中的每个圈均为三角形�则所有的 ‘的分支或是 成 �〕 �或是全为 浅 � 。
若 ‘二 �根据 定理� 的分支中不存在 �即 ‘的分支全为凡。又由图的连通分支的定义

有�每个 的分支中的凡 都是互不相邻的�结合匹配的定义�每个 ‘分支的凡 的边集就相当于 ‘的一
个 匹配。
又 二三 一’‘妙二三 川‘�而 “的个数恰好等于 “�“�所以可得到 。二’� �‘。
若 ￡ �根据 定理�‘的分支中存在且一唯的 ��剩下的分支全为 凡。即 ‘二

�同理可证� 二 一 几 一 �无一 �从而有
十� 十 二 。 一 � 一 。

定理 如果 ‘�仇都为 阶三叶图且满足变换 的关系�则 ‘� 负 。
证明 由引理 �和定理 �可以得到
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� 一 一 � 二 一 � � � �
二 一 � 一 �
‘ � � 一 一 � ‘

一 �
一 �

‘ 一 � � 一 � �
所以可以得到 ‘�‘ 的特征多项式�

二 一 �
一 一 � � 一 � ‘

笋 �几 久一 几“一一 几 一 久一 几一

一 一 几“一“一 又“一 一 几“一
笋 �几 几一 几一一 入 一 几卜 一 入一

一 几一“一 几一 一 几一“
由 式�可设函数�

二 二 一 一 二 一

「 二 一 一 二 一 〕
「 � 。一 二� 。一卯

根据上面的函数�由引理 及定理 有�

‘�一 因

飞石 二 二

再设函数

尸 一 一 。一妇 一 一 一 一

一 一 一 一 一 一 ’
一 一 一 ’一 一 ’
一 一 抖 二’

由初等函数的性质�当 时�多项式 的每项系数对于都小于零�则有 。从而�可
得 。

定理 如果 � 都为 阶三叶图�且满足变换 的关系�则 君 。
证明 由引理 �和定理 �可得

即 �艺‘ 一 一 �’’ 一 �’’ 一 �’’ �
犷 一 �尹二一 �’’二 一 �犷 一 ��’’
必 �几 几一 几一一 久 一 几一 入一

一 入一一 又一 一 几一“一 久卜
也可设函数

一 二 。一四 二 一 二」

一。 ’一、·二··
令函数

万 一 二 一 一 一 二一 一 一

一 一 ’一 一的 一 ’
一 一 ’一 一 ’一 ‘

同理当 时�多项式 的每项系数都小于零�则 万 二 。从而�可得 ￡ � ￡ 。由
定理 与定理 得

推论 如果 ‘为图 中的 阶三叶图且 二 � 〕 � 〕 �则此图具有最小能量。
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