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Abstract

The Wiener index W = W(({) (also called distance index) of a graph G' = G(M),
that corresponds to a molecule (or structure) M, plays an important role in connec-
tion with physicochemical properties of M (e.g.: boiling point, heat of formation,
crystal defects,... ). Therefore, this paper presents easy explicit formulas for W(G) if
(i is a socalled simple polytree.

L. Einfithrung

Sei (¢ = (V, E) ein Graph mit der Knotenpunktmenge V = V(G) = {v;,ve, ..., v}
und der Kantenmenge £ = E(G). Weiter sei di; = d(v;, v;) die Linge eines kiirzesten
Weges zwischen v;,v; € V(4,7 = 1,2,...,n). Die d;;-s bilden eine symmetrische qua-
dratische Matrix D = D((G) = (d;;) n-ter Ordnung, welche auch als (topologische)
Distanzmatrix von G bezeichnet wird. Der Wiener Index W = W(G) ist gleich der
halben Summe der d;; — s von D (siehe Figur 1.):

Ydi= T dy (1

15=1 1€i<j<n

n
W= L
2z
Im Jalire 1947 wurde dieser Index von H. Wiener [1, 2] im Zusammenhang mit phy-
sikochemischen Figenschaften baumartiger Molekile (Alkane) eingefiihrt. 1961 hat
K. Altenburg [3] diesen Index fiir Untersuchungen der Radien derartiger Molekiile
verwendet. 1971 hat H. Hosoya [4] das Wiener-Konzept auf beliebige Graphen iibert-
ragen und Gleichung (1) formuliert. Mehr Informationen zu D(G) und W((7) eines
Graphen @ findet der interessierte Leser z. BB. in Arbeiten von D.H. Rouvray [5]. P.
Senn [6] und B. Mohar und T. Pisanski [7].

Herrn Professor Dr. Hans Miiller (Universitdt Jena) zum
60. Geburtstag gewidmet.
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ts sei (¢ =T = (V. ) ein Baum mit n = n(T') Kootenpunkten und m = n(I') =
n — 1 Kanten. Fiir e € I9 ist der Teilgraph #{e) := T' — e = (V. E — {¢}) cin Wald
nmit zwei Komponenten F.(c).c € {1,2}. Bezeichne n.(e) := n(F.(¢)) die Anzahl der
Knotenpunkte von F.(¢). Offensichtlich ist fur jedes ¢ € E : ny{€) + na(e) = n. Wir
ordnen Kante e das Gewicht w(e) = ny(¢) - na(e) zu. Damit kann (1) fir ¢ = 7 in
der Form

W(T)= 3. wle) (2)

c€E(T)

geschrieben werden.
Als Beispiel betrachte Figur 1.
Fir einen Baum ¢ = T haben F.R. Canfield, R.W. Robinson und D.1l. Rouvray
[8] eine interessante Rekursionsformel, welche auf drei verschiedenen Summen von
Distanzen basiert, hergeleitet und [ Gutman [9] hat neulich einen einfachen Algo-
rithmus zur Berechnung von W(T') publiziert.
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W=W(G)=6-149-246-3=4

W(G)=5-6+1-12 =42

Figur 1

Fiir einige spezielle Klassen von Graphen (siehe Figur 2, n = 5) sind explizite For-
meln zur Berechnung von W bekannt (siehe z. B. O.E. Polansky und D. Bonchev
[10]):
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Cs Figur 2 Ks
G= P, (Weg): W(P)=("}")
G =S, (Stern):  W(S,)=(n—1)?
-n? , falls n gerade

L S L | s a ] = ?
G=C. (Krelt)y  W(Ci)= { (n? —1) . falls n ungerade

i

G = K, (vollstandiger Graph): W(K,) = (’2‘)

Offensichtlich gilt fiir W(@) von & mit n Knotenpunkten

W(K,) <W(G) < W(P,) (3.1)
und fiir einen Baum T
W(S.) < W(T') < W(F,). (3.2)

2. Binfache Polybdume

Sei T = (V, E) ein Baum mit zwei (nicht notwendig verschiedenen) markierten Kno-
tenpunkten v', v" € V. Der diese beiden Knotenpunkte verbindende Weg von T werde
mit P’ = P(v',v") = (V’, E’) bezeichnet. P’ habe n' = n(P") = [V'| Knotenpunkte
und m' = m(P’) = |E'| Kanten. Fiir ¢ € E'{e € E — E') sei F\(e)(F2(e)) diejenige
Komponente von #'(¢) = T — e, welche v” enthalt (nicht enthdlt). Seien j = 1.2,...,p
Exemplare T'(j) von 7" mit den markierten Knotenpunkten v’(5),2"(j) und den We-
gen P'(3) = (v'(7),v"(j)) gegeben. Die Kanten von 7'(j) werden fortlaufend mit ¢(j,7)
bezeichnet, und zwar so, daB fiir eine auf P'(j) liegende Kante 1 € {1,2,..., m'} und
fiir eine nicht auf P'{(j) liegende Kante i € {m' + 1,m' +2,...,m} sind (siehe Figur
3.1).
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Figur 3



Offensichtlich sind Ey, k = 0,1,2. paarweise disjunkt und EoUELUE, = E.

Mit W= Y w(é), k=0,1,2, (4)
eeFy
ist
A 2 -
W=> W. (5)
k=0

k=0:Fir é = (8"(4),%'(j + 1)) € £y st
w(é)=jn-{pn—jn) =n?-jlp—j), j=1,2,...,p—1.

und somit

-1
Wo=”22j(i’—j)=nz(p;1)- (6)
i=1

Fir k € {1,2} gilt j = 1,2,....p.


















