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硼氮富勒烯的 Clar多项式和 Sex tet 多项式
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摘要:Clar结构因其在比较分子稳定性中的作用而广受关注. Shiu W C 等人计算了C60的Clar结构的数量并给出其Clar

多项式和 se xtet多项式 , 而对于硼氮富勒烯 , 相应的问题尚未解决.本文考查了 Seife rt G 等人确定的最稳定的 3 种硼氮富

勒烯的结构特征 ,通过组合原理得到 B12N 12 , B16N 16的 Clar 多项式和 Sex te t多项式 , 并给出了详细证明.此外还给出用于

一般硼氮富勒烯的计算程序 ,并作为例子给出 B28N28的 Cla r多项式和 Sex tet多项式. 本文的结果解决了一般的硼氮富勒

烯分子 Clar 多项式和 Sex tet多项式的计算工作.
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1　背　景

文献[ 1]给出了 C60的 Clar多项式和 Sex tet 多项

式 ,对于硼氮富勒烯 ,相应的问题尚未解决. 本文研究

一般硼氮富勒烯 C lar 多项式和 Sex te t多项式的计算

方法 ,作为例子计算了由文献[ 2] 所确定的 3个最稳

定的硼氮富勒烯 ,B12N 12 , B16N 16和 B28N 28(如图 1 ～ 3

所示)的 Clar多项式和 Sextet多项式.

C lar结构的概念是由 C lar E[ 3] 提出的 ,其目的是

用以比较分子的共振稳定性 ,它是指在图上的六边形

画圈且满足以下规律:

(i)不允许在两个相邻的六边形中都画圈;

(ii)如果 G去掉这些六边形后有完美匹配 ,这些

六边形可画圈;

(iii)Clar结构是指在(i),(ii)的限制下包含最多

个圈的画法.

He rndon和 Hosoya[ 4]为了更准确的计算共振能

量(RE),对 Clar 结构的定义做了扩展 ,将条件(iii)改

成条件(iv):在(i),(ii)的限制下画圈 ,在圈的集合包

含意义下 ,圈数达极大则成为一个 Clar 结构. 本文说

的 Clar 结构就是指这个定义 ,而 Clar 的原始定义称

为 proper Cla r结构.

为计算 Clar结构的数量而定义的 Clar 多项式例

见文献[ 5] :

ξ(G;x) =∑
m

i=0
ρ(G , i)x

i
(1)

其中ρ(G , i)是G中含 i个圈的 Clar结构的数量 , m是

G的 proper Clar结构所含的圈数.

Sextet pat tern是Clar结构定义的另一扩展.在一

个图中两个六边形称为互相独立 ,如果这两个六边形

没有公共的边.平图 G上的一个由多个独立六边形组

成的集合 S 称为 Sextet pat tern如果 G-S 至少含一个

完美匹配(G-S 是G中去掉 S 中所有六边形的顶点及

关联的边后得到).自然 ,极大Sex tet pat tern与Cla r结

构一一对应.

　　图 1　B12N 12

　　 Fig . 1　B12N12

对应 Clar 多项式的用于计算 Sex tet pat tern数量

的叫 Sex tet多项式 ,这是 Hosoya和 Yamaguchi[ 6] 给

出的:

BG(x) = ∑
m

i=0
σ(G , i)x

i
(2)

其中 σ(G , i)表示 G中含 i 个独立六边形的 Sextet

pattern的数量 ,m表示G的所有Sex te t pattern中含六

边形个数的最大值.



　　图 2　B16N 16

　　F ig . 2　B16N 16

2　主要结果

定理 1　B12N 12的 Clar多项式和 Sex te t多项式分

别为:

ξ(B12N 12 ;x) =2 x
4
+4x

2
(3)

BB
12

N
12
(x) =2 x4 +8x 3 +16x 2 +8x +1 (4)

定理 2　B16N 16的 Clar多项式和 Sex te t多项式分

别为:

ξ(B16N 16 ;x) =9 x4 (5)

B{B16N 16(x) =9 x
4
+36 x

3
+42 x

2
+12 x +1 (6)
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对于更大的硼氮富勒烯 ,直接讨论这两个多项式比较

困难 ,我们利用计算机编程解决. 将该程序用于 B12

N 12和 B16N 16得到与定理 1 、定理 2 相同的结果 ,用于

B28N 28则得到下面结论:

定理 3　B28N 28的Clar 多项式和 Sex tet多项式分

别为:

ξ(B28N 28 ;x)=

　3x
8
+48 x

7
+156x

6
+96 x

5
+9 x

4
(7)

BB
28

N
28
(x)=3x 8 +72x7 +522x 6 +1 434 x5 +

　1 719x
4
+894x

3
+216 x

2
+24x+1 (8)

　　图 3　B28N 28

　　F ig . 3　B28N28
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