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Abstract

Combinatorial properties of fullerenes are investigated. Starting with the traditional spiral code, novel topological
shape indices are introduced for the structural characterization of fullerenes. It is demonstrated that using
appropriately defined shape indices, the stability of fullerenes can be successfully predicted.

Osszefoglalas

Fullerének kombinatorikus tulajdonsagait vizsgaltuk. A hagyomanyos spiralis kddot felhasznalva, Uj topoldgiai
alaktényezoket szarmaztattunk fullerének topologiai szerkezetének jellemzésére. Demonstraltuk, hogy
alkalmasan definialt topologiai alaktényezdk segitségével a fullerének stabilitasa elére becsiilhetd, predikalhato.

1. Bevezetés

Mint ismeretes a fullerének 5- és 6-szogekbdl allo poliédereknek tekinthetok. Kozos jellemzdjik,
hogy egy n csucsszamu C, fullerént, (ahol n>20, és n #22) pontosan Fs=12 szamu 6tszdg és Fs=(n/2)-
10 szamu hatszdg alkot. Fullerének topologiai szerkezetének jellemzésére szamos Un. topoldgiai
alaktényezOt javasoltak és alkalmaztak az elmult évtizedben. Ezek részben a fullerén élgrafjanak
spektralis jellemz6i, részben az 5- és 6-sz6gek egymashoz kapcsolodasat szamszeriien jellemz6 lokalis
vagy globalis topoldgiai mennyiségek [1-11].

A kovetkezokben olyan 1j tipusu topologiai alaktényezdket definidlunk, amelyek kdzos sajatossaga,
hogy egyszerii mdédon szarmaztathatok, kozvetleniil generélhatok a fullerének kddolaséhoz elterjedten
alkalmazott spiralis kodok felhasznalasaval. Példakon demonstraljuk, hogy az Gjonnan bevezetett
alaktényezok sikerrel alkalmazhatok kiilonféle fullerén-izomerek stabilitasanak elére jelzésére, azaz

predikciojara.

191



2. Fullerének spiralis kddja
Fulleréneknek kétféle spirélis kddjat szokds megkilonboztetni, az un. teljes és az an. redukalt spiralis
kodot. Az elébbit az egymassal szomszédos 5 és 6-sz0gek sorozata, az utdbbit kizarélag 12 6tszog
sz0gbdl szokas kiindulni, azaz definicio szerint az elsé elem a kddban mindig 5-sz0get jelol [1].
Egy n csucsszamu fullerén teljes spiralis kodjanak hossza, azaz elemeinek szama megegyezik a
poliéderrel reprezentélt fullerén lapjainak F lapszamaval, azaz F=2+2/n. Kovetkezésképpen a C,
fullerén teljes spiralis kodjat az F komponensii
k=[Ky Ky, ...Ki, K¢ (@))
vektor egyértelmiien jellemezi. Példaul a Cg Buckminster fullerén teljes spiralis kodjat az alabbi,
F=32 elemszamu szamsorozat reprezentalja [1]:
[5,6,6,6,6,6,5,6,5,6,5,6,5,6,5,6,6,5,6,5,6,5,6,5,6,5,6,6,6,6,6,5] 2
Mivel az Otszogek szdma mindig 12, ezért barmely fullerén topoldgiai szerkezetének kddolasahoz
Ezen egyszertisités eredményeként szarmaztatjuk a redukalt spiralis kodot, amely a 12 elemi
p =[Py, Py...P;,...P1] (3)
vektorral azonosithat6. Ennek elsé eleme mindig 1, a tobbi elem pozitiv egész sz&mok szigorian
monoton novekedd sorozata. Nyilvan az utolso P;, elem értéke F-nél nagyobb sz&m nem lehet. A
fentiek értelmében a hatvan karbon atomot tartalmaz6é Buckminster-fullerén redukalt spirélis kodja:
[1,7,9,11,13,15,18,20,22,24,26,32].

3. Spiralis kod alapjan szarmaztatott topologiai alaktényezok

A spiralis kod két valtozatanak felhasznalasaval kiilonféle topoldgiai alaktényezok szarmaztathatok,
amennyiben feltételezziik, hogy a vizsgalt fullerének egy véges halmazéra vonatkozoan a spiralis kod
egyértelmiien definialt.

A) Ha teljes spiralis kodbol indulunk ki, célszeri mindenek el6tt megvizsgalni a kodban a két
szomszédos szam (egymast kovetd sokszog-oldalszam) kilonbségét, nevezetesen a AK; = Kiyq - K;
(i=1,2,...11) mennyiségeket. Ezek lehetséges értékei -1, 0 és +1, attdl fiiggben, hogy a kdodban az 5 és

6 szamok milyen sorrendben kévetik egymast. Definialjuk Pt topologiai alaktényez6t a

P, ={Z }AKi - Y AK, (4)

AK;=1 {AK;=—1} I
Osszefliggéssel. Az ily modon értelmezett Pt alaktényez6, amelyet atmenet-paraméternek (transition
parameter) neveziink, megadja a kddban eléforduld (5,6) €s (6,5) atmenetek teljes szamat, és kdzvetve
informaciot nyujt a fullerén topologiai szerkezetérdl. Amint a késébbiekben demonstralni fogjuk, egy
fullerén annal inkabb stabilnak tekintheté, minél nagyobb a Pt egész szam értéke. Amint a (2) kodbdl

megéllapithatd, a Buckminster-fullerénre vonatkozéan Pr = 22. (Ez egyébként a maximimalis
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nagysagu alaktényez6, amennyiben valamennyi C 60 izomerre kiszamitjuk Pt értékét.)

B) A (3) formulédval reprezentalt redukalt spiralis kod ugyancsak alkalmas topologiai alaktényezok
szarmaztatdsdhoz. E célbol els6 1épésben a redukalt spiralis kod elemeibdl generalunk egy tn.
differencialis spiral-kodot. A differencialis spiral-kod egy 11 elem@ d vektorral reprezentalhato, ennek
D; elemeit a D; = Pjq — Pj (j=1,2,..11) képlettel hatarozhatjuk meg. A definiciobol adodoan D;
értékei egy vagy egynél nagyobb pozitiv egész szamok. A Buckminster-fullerénre vonatkozéan a
differencialis spiralis kod: [6,2,2,2,2,3,2,2,2,2,6]. A differencidlis spiralis kddot felhasznalva az alabbi

két topologiai alaktényezdt értelmeztiik:
Sp :\/xp,z_xm*xp,l ®)

valamint

s,

P11

S, =100 6)

A fenti képletekben Xp; és Xp, a differencialis spiral-kod komponenseinek elsd és masodik

momentuma, nevezetesen

XP,k == (7)

ahol k=1 és 2. A két topologiai alaktényez6 koziil (5) a spiral-kéd komponenseinek szorasat , (6)
pedig szazalékos relativ szorasat definidlja. Mint latni fogjuk, a fentebb bevezetett topoldgiai
alaktényezOk alkalmasak a fullerén-stabilitds eldrejelzésére. Késobbi vizsgalatainkbol arra
kovetkeztettiink, hogy egy fullerén annal inkabb tekinthetd stabilnak, minél kisebb Sp illetve Spg

értéke.
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4. Dualis pentagon-tavolsag matrix alapjan szarmaztatott topologiai alaktényezok

Abbol a célbol, hogy az imént bevezetett 01 topologiai alaktényezok diszkriminacios képességét
atfogoan mindsiteni lehessen, az Gsszehasonlito elemzésekhez felhasznaltuk a szakirodalombdl mar
korabban ismert és alkalmazott alaktényezoket is. Ezek kozé tartozik a pentagon-index, Np, a
rezisztencia tavolsag, Ry, az izolécids index, IS [1,4,5,9,10,11], valamint még két tovabbi specidlis
alaktényez6 (Sv és Syr ), amelyek fbleg nagy méretii (60-nél nagyobb sz&md karbon atomot
tartalmazo) fullerének strukturalis jellemzésekor bizonyulnak hatékonynak. Az utobbi két topologiai
alaktényez0 értelmezéséhez az Un. dudalis pentagon-tdvolsdg matrix elemei, pontosabban a

marixelemek nagysag szerinti eloszlasa szolgal kiindulési alapul.

A dudlis pentagon-tvolsag matrix Mp egy [12]x[12] méretii kvadratikus és szimmetrikus matrix,
amelynek féatlojaban zérus elemek vannak. A matrix szdrmaztatasdhoz els6 lépésben a vizsgalt
fullerén dudlisat (azaz a megfeleld dualis poliédert) kell eldallitani. E dualis poliéder pontosan Vs =12
darab 6tfokd csucsot és Ve = (n/2) -10 darab hatfokd csucsot tartalmaz. Masodik 1épésben a 12 darab
sorszamozott X; (i=1,2,...12) 6tfokd csucs egymastol valo tavolsagat hatarozzuk meg. Ezen d(X;,X;)
tavolsdgok — amely a grafban a csucsok kozotti legrovidebb Ut hosszaval azonos -, képezik majd az
Mp dudlis pentagon-tavolsdg matrix nem-negativ mp(i,j) elemeit. Az mp(i,j) elemek értéke 1 vagy
ennél nagyobb pozitiv szdm. Nyilvan mp(i,j) nagyobb egynél, ha mind a 12 6tszog izolalt, azaz két
Otszognek nincs kozos éle. Legyen f, azon matrix-elemek szdma, amelynek értéke éppen r, ahol r>1

pozitiv egész szdm. Ekkor

12
Y f =2 =2%*66=132 (8)
r>1 2

Az (r.f,) adatparok egy diszkrét valosziniiség eloszlast hataroznak meg, ennek statisztikai jellemzoi
felhasznalhatok fullerének topoldgiai szerkezetének jellemzésére. Felhasznalva az (r,f, ) adatpérokat,

az alabbi két topologiai alaktényezot értelmeztiik:

Sy :\/Xv,z =Xy Xy )

és
Sy

V.1

S, =100 (10)
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A fenti képletekben Xy ; és Xy, a valosziniiség eloszlas elsé és masodik momentuma, nevezetesen

Dorkt,
Xux =" 105 (11)

ahol k=1 és 2. A két topologiai alaktényez6 koziil (9) az r valoszinliségi valtozd szérasat, (10) pedig
szazalékos relativ szorasat reprezentalja. A fenti képletekkel definialt topologiai alaktényezdk
alkalmasak arra, hogy az 6tszdglapok egymashoz viszonyitott ,,tavolsaganak” egyenletességét (illetve
a tavolsagok fluktuacidjat) szdmszertien is jellemezziik. Nem alaptalan az a feltételezés, hogy minél
kisebb a d(X;X) tavolsagok szorasa, anndl inkabb stabilnak tekintheté egy fullerén. Az 1.4bra
példaként a C 40 :1 fullerén izomer, valamint dualisanak Schlegel diagramjat illusztralja. A C 40 :1
fullerén izomerre vonatkoz6an az Mp matrix elemeinek valoszintiség-eloszlasat az f,= 40, f,=20, f;=
40, f,=30 és f;=2 adatok reprezentéljak, ezek fuggvényeként szamitott topoldgiai alaktényezok: Sy =
1,181 és Syr = 47,35 %.

a)

1. abra. C40 :1 fullerén-izomer (a) és dualisanak (b) Schlegel diagramja

A hagyomanyos valamint az Ujonnan bevezetett topologiai alaktényezOk gyakorlati alkalmaz-
hatosagnak tesztelése és értékelése végett vizsgalatinkat kiterjesztettiik konkrét fullerén-izomerek
geometriai szerkezetének jellemzésére. E vizsgdlatokat alapvetéen C40, C84 és C78 tipusu fullerén-

izomerek stabilitdsanak predikcidjara koncentraltuk.
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5. A C40 fullerén izomerek kombinatorikus szerkezetének mindsitése

A C40 fullerénnek pontosan 20 izomerje létezik, ezek stabilitasat hagyomanyos alaktényezdk (Np, Rr,
IS) felhasznalasaval tobben is elemezték [1-11]. A vizsgalatok arra a kdvetkezetésekre vezettek, hogy
C 40: 1 izomer a legkevéshé stabil, mig leginkabb stabil a C 40: 38 izomer. Jelen vizsgalataink
eredményeként ugyanezen megallapitas nyert megerésitést. Az 1. tablazat a hagyomanyos (Np, Rr,
IS) és Gjonnan bevezetett topoldgiai alaktényezék (P, Sp, Spr, Sv, Svr) Szdmitott értékeit tartalmazza
néhany C 40 izomerre vonatkozoan. Ez utébbiak, mint megallapithatd, extremalis (minimum illetve
maximum) értékeiket egyértelmiien a leginkabb stabilnak tekintett C 40: 38 izomerre valamint a
legkevésbé stabil C 40: 1 izomerre veszik fel. Egyuttal az is kitlinik, hogy a tradicionalis alaktényezOk

(Np, Ry, IS) szelektivitasa meglehetdsen korlatozott.

1. tablazat Néhdany C40 izomerre meghatdrozott topoldgiai alaktényezd

Fullerén
izomer Topoldgiai alaktényezék

Np RT Sv SVR [%] SP | SPR[%] | PT| IS
C40:1 20| 955,2 | 1,1844 47,35 | 2,875 150,6 | 2 | 3,64
C40:2 16 | 936,9 | 11,0321 42,30 | 2,275 1191 6 | 2,91
C40: 24 11| 922,7 0,859 36,80 | 1,192 65,6 | 11 | 2,00
C40: 26 11 | 922,1 0,838 36,14 | 1,083 56,7 | 14 | 2,00
C40: 28 12| 9241 0,862 36,68 | 1,240 64,9 10 | 2,18
C40:31 11| 921,4 0,841 36,04 | 1,164 61,0 | 12 | 2,00
C40: 38 10 | 920,3 0,800 34,54 | 0,514 26,9 18 | 1,82
C40: 39 10 | 921,3 0,841 36,04 | 0,668 35,0 16 | 1,82
C40:40 12| 921,5 0,886 36,99 | 0,900 47,1 114 | 2,18

A 2. tblazat az 6sszes, szam szerint negyven C40 izomerre vonatkozdan hat topologiai alaktényezo
(Np, Ry, IS illetve Pr, Sp, Spr) szamitott értékeit tartalmazza.
A téblézat adatai, valamint ez ut6bbiak alapjan szerkesztett diagramok (2. &bra) az el6z6

megallapitasokat meggy6z6en tamasztjék ala.
A diagramokbdl kitlinik, hogy az Ry, Pr, Sp, Spr alaktényezok diszkriminaciés képessége minden

esetben jobb az legelterjedtebben alkalmazott Np pentagon indexénél, melyet a szakirodalomban ugy

tartanak szdmon, mint a fullerén-stabilitas legfontosabb kvantitativ mérészamat.
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2. tdblazat Topoldgiai alaktényezék a negyven C40 izomerre vonatkozéan

Fullerén Topoldgiai alaktényezék
Izomer | Np RT PT Sp SPR [%] IS

C40:1 20 955,2 2| 2,875 150,6 | 3,64
C40:2 16 936,9 6| 2,275 119,1 | 2,91
C40:3 18 944.,0 4| 2,314 121,2 | 3,27
C40:4 15 932,0 6| 1,781 93,3 | 2,72
C40:5 14 931,1 8| 1,730 90,6 | 2,55
C40:6 14 929,6 8| 1,975 103,5 | 2,55
C40:7 15 930,1 6| 2,021 105,8 | 2,72
C40:8 15 932,5 8| 1,975 103,5 | 2,72
C40:9 13 926,9 8 | 1,240 64,9 | 2,36
C40:10 | 13 926,9 | 12| 0,996 52,2 | 2,36
C40:11 | 15 929,3 | 10| 1,083 56,7 | 2,72
C40: 12 13 925,8 9| 1,192 65,6 | 2,36
C40:13 | 13 926,8 | 10| 1,240 64,9 | 2,36
C40:14 12 924,1 8| 1,730 90,6 | 2,18
C40:15 | 12 923,8 | 10| 1,676 87,8 | 2,18
C40:16 | 13 924,6 9| 1,696 93,3 | 2,36
C40:17 | 13 9242 | 10| 1,676 87,8 | 2,36
C40: 18 14 926,3 6| 1,781 93,3 | 2,55
C40:19 | 13 924,3 9| 1,696 93,3 | 2,36
C40: 20 12 925,8 9| 1,696 93,3 | 2,18
C40: 21 12 925,7| 14| 0,793 415 | 2,18
C40: 22 12 9245 | 14| 0,900 47,1 | 2,18
C40:23 | 13 926,4 | 12| 0,996 52,2 | 2,36
C40: 24 11 922, 7| 11| 1,192 65,6 | 2,00
C40:25 | 12 924,1 | 10| 1,240 64,9 | 2,18
C40: 26 11 922,1 | 14| 1,083 56,7 | 2,00
C40:27 | 12 923,3| 14| 1,083 56,7 | 2,18
C40: 28 12 924,1 | 10, 1,240 64,9 | 2,18
C40:29 | 11 921,9 | 10| 1,240 64,9 | 2,00
C40: 30 12 923,0| 11| 1,192 65,6 | 2,18
C40:31 | 11 921,4 | 12| 1,164 61,0 | 2,00
C40: 32 14 927,3| 10| 1,443 75,6 | 2,54
C40:33 | 14 928,0 | 10| 1,443 75,6 | 2,54
C40: 34 12 923,1 9| 1,446 80,6 | 2,18
C40:35 | 11 922,1 | 14| 0,900 47,1 | 2,00
C40:36 | 11 921,4 | 16| 0,668 35,0 | 2,00
C40:37 | 11 9215 15| 0,716 39,4 | 2,00
C40: 38 10 920,3| 18| 0,514 26,9 | 1,82
C40:39 | 10 921,3 | 16| 0,668 350 1,82
C40: 40 12 921,5| 14| 0,900 47,1 | 2,18
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2. abra. Korrelacios 0sszefliggések C 40 fullerén-izomerekre érvényes topologiai alaktényezék kozott

6. A C84 és C78 fullerén izomerek kombinatorikus szerkezetének mindsitése

A nagy méretli, azaz 60-nadl tébb karbon atomot tartalmazé fullerén izomerek-kombinatorikus
jellemzése problematikusabb, jéval bonyolultabb feladat, mint a kis méretti fulleréneké. Ez szorosan
Osszefiigg azzal a koriilménnyel, hogy a kis méretli fullerének nem tartalmaznak izolalt 6tszoget,
viszont ezzel szemben a nagy méretl fullerének kozott stabilitds szempontjabol épp azok a kedvezok,

amelyekben minden 6tszog izolalt. Kézenfekvo felismerés, hogy a nagy méreti fullerének koziil elég
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azok vizsgalatara szoritkozni, amelyekben valamennyi 6tszdg izolalt (ezek az Gn. IPR fullerének).
Sajnos a topoldgiai alaktényez6k tObbsége (ezek kozé tartozik az Np pentagon index is) eleve
alkalmatlan arra, hogy az IPR fullerének kombinatorikus szerkezetét kelld6 megbizhatosaggal
jellemezziik, mindsithessiik.

A vazolt meggondolasokbdl kiindulva, vizsgalatainkat C84 és C78 tipusu fullerénekre koncentraltuk,
ezek koziil is csak az IPR izomerekre. A C84 ¢és C78 izomerek stabilitasdnak elérejelzésével tobben is
foglalkoztak [1,6,7,9]. Az egyik legfontosabb és leginkdbb hasznalatos topoldgiai alaktényezéként
tartjak szdmon a oy, paramétert, amelyre hexagon szomszédossagi index eloszlas szérasa (the standard
deviation of the hexagon neighbor index distribution) néven szokéas hivatkozni [1]. Ez egy statisztikai
mennyiség, amely egy fullerénben az 6tszogekkel szomszédos hatszogek szamat, pontosabban
fogalmazva ennek szdrasat reprezentalja.

A C84 fullerénnek 24 kombinatorikusan kiilonb6zd valtozata 1étezik [1]. Koziiliik legstabilabbnak a
C84: 22 izomert tekintik, ezt kdveti stabilitds szempontjabdl a C84: 23 izomer [7,9].

3. tdblazat C84 IPR izomerekre meghatadrozott topologiai alaktényezdk

Fullerén Topoldgiai alaktényezék
Izomer Ch Sp SPR [%]
C84:1 0,927 2,745 70,23
C84:2 0,781 2,712 69,38
C84:3 0,545 2,037 53,35
C84:4 0,600 1,898 49,71
C84:5 0,600 2,234 57,15
C84:6 0,600 2,968 75,93
C84.:7 0,484 3,315 84,81
C84:8 0,484 1,543 41,39
C84:9 0,484 1,898 49,71
C84:10 0,415 1,800 47,14
C84:11 0,484 2,234 57,15
C84:12 0,415 2,466 63,09
C84:13 0,484 2,065 52,83
C84:14 0,600 1,872 51,48
C84:15 0,415 2,875 73,54
C84:16 0,484 1,832 46,86
C84:17 0,545 1,898 49,71
C84:18 0,600 1,772 48,73
C84:19 0,484 2,109 53,94
C84: 20 0,781 1,667 45,83
C84:21 0,331 1,863 49,99
C84:22 0,331 1,240 31,72
C84:23 0,331 1,527 39,98
C84:24 0,484 1,564 40,01
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A 3. tdblazat a oy, paramétert valamint az Gjonnan bevezetett Sp és Spr topoldgiai alaktényezOk

szamitott értékeit tartalmazza a 24 darab C84 izomerre vonatkozoan. E topoldgiai jellemzok kozotti

sztochasztikus kapcsolatot a 3. 4bra diagramjai demonstraljak.

1,0 1,0

0,84 . 0,8- . .
o ©
lg 18
> 0,6- - . ] g 0’6_
c == [
\w LR m = \G')
§ 0,41 . . § 04-

- R =0,32495
012 T T T T 0v2 T T T T T T T
10 15 2,0 25 3,0 35 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Alaktényezg, S, Alaktényezg, S, [%]

3. &bra. A C84 fullerén-izomerekre meghatarozott
topologiai alaktényezok kozotti korrelacios dsszefiiggések

Mint megéllapithato, a stabilitas valoszinliségét tekintve, az a kedvezd, ha mindharom topologiai
alaktényez0 értéke kicsi. A oy paraméter diszkriminacios képessége korlatozott abban a tekintetben,
hogy minimalis értéke harom izomerhez is (C84: 21, C84: 22 és CB84: 23 izomerekhez)
hozzarendelheté. Ezzel szemben az Sp €S Spr topoldgiai alaktényez6k minimuma kizardlag a C84: 22
izomerhez tartozik, tokéletes egyezésben a fizikai modelleken alapulé stabilitasi szamitasok

eredményeével [1,7,9].

A C78 fullerénnek 6t IPR izomerje létezik [1]. Az 6t k6zil harmat sikerdlt kisérletileg ténylegesen is
eldallitani, nevezetesen a C78: 1, C78: 2 és C78: 3 izomereket [7,9]. A C78 izomerek stabilitasdnak
elorejelzésére tobb kisérlet is tortént, a kapott eredmények azonban nem meggy6zdek, so6t
meglehetdsen ellentmondasosak [7,9]. Vizsgalataink is ezt a tapasztalatot latszanak igazolni. A 4.
tablazat az 6t IPR izomerre vonatkoz6an a oy, paraméter, valamint az Gjonnan bevezetett Sp, Spr ,Sv
és Syr topologiai alaktényezék szamitott értékeit tartalmazza. A o, €s Spr paraméterek alapjan arra
kdvetkeztethetiink, hogy a C78: 5 izomer a legstabilabb. Az Spr és Syr alaktényezok szerint végezve a
rangsorolast viszont azt kapjuk eredményiil, hogy a C78: 1 izomer tekinthet6 leginkabb stabilnak.
Ezzel szemben a C78: 1 és C78: 5 izomerek stabilitasa egyforman a legjobbnak itélhet6, amennyiben

az értékelés alapjaul az Sy alaktényez6t valasztjuk.
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4. t&blazat C78 IPR izomerekre meghatdrozott topologiai alaktényezdk

Fullerén Topolégiai alaktényezdk

Izomer Oh Sp SPR [%)] Sv SVR [%]
C78:1 0,6914 | 1,772 52,68 | 1,048 32,77
C78:2 0,6396 | 2,641 74,49 | 1,062 33,22
C78:3 0,4496 | 1,920 52,80 | 1,084 33,60
C78:4 0,8276 | 1,823 50,12 | 1,072 33,69
C78:5 0,2534 | 1,772 48,73 | 1,084 33,60

Ugy tiinik, hogy a stabilitis megbizhat6 predikciéja a C78 fullerén-izomerek estében még tovéabbi

intenziv kutatdmunkat igényel.

8. Osszefoglalas, kovetkeztetések

Fullerén kombinatorikus szerkezetének jellemzésére ) tipust topologiai alaktényezoket definialtunk.
Ezek diszkriminacios képességét C40, C84 és C78 fullerén-izomerek egy véges halmazan teszteltilk,
hatékonysagukat és szelektivitdsukat dsszehasonlitottuk a szakirodalombdl mar ismert, tradicionalis
alaktényezokkel. Vizsgalataink alapjan bebizonyosodott, hogy az Ujonnan bevezetett topologiai
alaktényezOk (Pt, Sp, Spr, Sv €S Syr) szelektivitasa meglehetésen nagy, és sikerrel alkalmazhatok
egyes fullerén-izomerek stabilitasanak elérejelzésére. A C36 fullerén tizenét izomerjének
kombinatorikus szerkezetét elemezve sikerilt igazolni, hogy a legstabilabbnak a C36:14 izomer
tekinthetd, amelyhez az jonnan bevezetett topoldgiai alaktényez6k minimuma (nevezetesen Pr= 14,

Sp,=0,617 és Spr =35,7 % ) tartozik [12].
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