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Abstract

To classify quantitatively the topological structure of all carbon fullerene molecules (fullerene graphs) we
suggest novel topological indices. It is demonstrated that the method proposed can be successfully applicable to
the topological characterization of fullerene-like molecules.
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Osszefoglalas

Karbon atomokat tartalmazd fullerén molekulak strukturalis jellemzésére egy modszert javasolunk, amely Uj
tipust topoldgiai indexek hasznalatan alapul. A C36 izomerekkel végzett 6sszehasonlitd vizsgalatok igazoltak,
hogy a javasolt eljaras sikeresen alkalmazhaté a fullerén tipusi molekulak szerkezetének topoldgiai jellemzésére.

Kulcsszavak: fullerén, gréaf, topolégiai index, stabilitas.

1. Bevezetés

A fullerének karbon atomok alkotta orias molekulak, amelyeknek vizsgalata az elmult
évtizedben kiilonosképpen az érdeklédés kozéppontjaba keriilt. A fulleréneket egyarant
szokas konvex poliéderekkel, illetve ezek sikbeli gréafjaival modellezni [1,2]. A fullerén tipusd
molekuldk grafelméleti mennyiségekkel valdo szamszeri jellemzése azért is fontos kutatési
terulet, mert alkalmasan definialt topologiai invaridnsok felhasznalasaval az egyes izomerek
relativ stabilitasara (fizikai létezésére) is kovetkeztethetink.

Vizsgalataink soran a fulleréneket poliéderekkel (illetve sikbeli poliéder-grafokkal)
modelleztiik, amelyeknek lapjait 4-, 5, 6- és 7-sz6gek alkotjak. Ot kiilonbdzd topoldgiai
jellemzét  definialtunk, majd elemeztiik ¢és Osszehasonlitottuk ezek diszkriminacios
képességét. Az Osszehasonlitd tesztek céljara C36 fullerének 15 izomerjét valasztottuk, de
vizsgalatinkat Kiterjesztettik keét nem-tradicionalis izomerre is, amelyek egyetlen 4-szdget,
illetve egyetlen 7-sz0get tartalmaztak.
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2. Uj tipusu topoldgiai indexek

Poliéder grafra érvényes az Euler-formula, nevezetesen az |V|—|E[+F=2 Osszefiiggés,

ahol F a poliéder lapjainak, |V|és |E|pedig csticsainak valamint éleinek szama. E poliéderek,

illetve grafjaiknak sajatossaga, hogy minden csicsban pontosan 3 él talalkozik, azaz grafjaik
3-regularisak. Mint ismeretes, k darab karbon atomot (csucspontot) tartalmazd Cy fullerén
minden k>20 paros egész szdm esetében létezik, kivéve ha k=22.

A Kklasszikus (tradicionalis) Ci fullerének lapjai kizardlag 6tszogek és hatszogek, pontosan
12 darab 6tszdget és (k-20)/2 darab hatszdget tartalmaznak [1]. A gyakorlatban egy lehetséges
fullerén-izomer stabilitdsdnak predikcidjara leginkdbb az Np dn. pentagon-indexet
alkalmazzak, ezen topoldgiai invarians azonos az egymassal €l mentén érintkezé GtszOgek
kdz0Os éleinek szamaval [1,2]. A pentagon index elénye, hogy szamitasa egyszert, hatranya
azonban, hogy diszkriminacios képessége azonban meglehetésen  korlatozott.
Vizsgalatainkban 5 (j tipust topologiai invarianst definialtunk, diszkriminacios képességuk
mindsitésre dsszehasonlitd elemzéseket végeztiink. A javasolt Uj modszer jellemzdje, hogy az
5 Uj topoldgiai invarianst a fulléren-grafok dudlis grafjain értelmeztik, mégpedig a grafok un.
Z&grab indexeinek felhasznaldsaval [3,4].

Jel6lje uv a G graf egy é1ét, d(u) pedig a graf egy tetszéleges u csticsanak a fokszamat. Egy
G graf els6 és masodik Zagrab indexét (M1(G) és My(G)) az aldbbi formulékkal szokéas
definialni [8,9]:

M, =M,(G)= Y d’(u) and M,=M,(G)= > d(u)d(v).
ueV(G) uveE(G)

Itt jegyezziik meg, hogy egy tradicionalis Cy fullerén dualis grafja pontosan ns=12 darab
otfoku csucsot és ng=(k-4)/2 darab hatfoku csucsot tartalmaz. Amennyiben egy fullerén nem
tradicionalis szerkezetli, akkor dudlis grafja tartalmazhat még n, darab 4-foka és n; darab 7-
foku csucsot is. Ez esetben az 5- és 6-foku cstcsok szama az aldbbi képlettek szdmithato:

ng=12-2n,+n, (1)
ng =(k+2n, -4n, -20)/2 (2)

A fentiekben vazolt koncepcidé alapjan egy G poliéder-graf strukturalis jellemzésére az

alabbi 5 topoldgiai invarianst definialtuk:

_ _2M,(G) 3

O =d(G) = M. (G) 3)
M, (G)

Q=0(G)= |2 4)
(G) EG)

IRM = IRM(G) = M, (G) - 4‘E(G)‘2 (5)

V(G)
IRZ = IRZ(G) = M,(G) 2E() (6)
E@G) V(G
IRD=IRD(G) = Y d*(u)-2M,(G) (7)

ueV(G)
Ezen topoldgiai invariansok mindegyike a Zagrab indexek fiiggvénye, koziilik a ®(G) és
Q(G) indexek bizonyos esetekben a G graf spektral-rddiuszanak egy lehetséges
approximacidjanak tekinthetok. Ami az IRM(G), IRZ(G) és IRD(G) nem-negativ
mennyiségeket illeti, ezek az un. irregularitdsi indexek csaladjaba tartoznak, kdzos
jellemzdjiik, hogy értékiik akkor és csak akkor zérus, ha a graf regularis.
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3. Fullerén izomerek strukturalis jellemzése

Amennyiben a fenti 5 topoldgiai invarians szamitasat a hagyomanyos, azaz 5-sz6g €és 6-
sz0g lapok hatérolta Cy izomerek C* dudlis grafjaira korlatozzuk, akkor specidlis esetként
az alabbi dsszefliggések adddnak eredmeényiil:

E(C)|=3k/2

V(CE)| = (k+4)/2

M, (C2') =18k — 60

M, (C%*') = 54k + Np — 360
> d*(u) =108k — 660

uev(ciuay
Hagyomanyos Cy izomerekre vonatkozoan a fentebbi (3-7) formulak az egyszeriisodnek:
2M,(C{™) 54k +Np-360

®, = DCH) = <p(C) <6

M,(C&) — 9k-30
0, = OCH) = Mz(cgUal)z\/ZMz(Cﬁua')=\/2(54k+Np—360)
d ‘E(Cﬁual) 3k 3Kk

illetve a haromféle irregularitasi indexre, az alabbi képletek adodnak:

3

4E Cdual 3
IRM, = |RM(Cﬁual) — Mz(cﬁual)_‘(ik)z: MZ(Cﬁual _ 54k :
(S (k+4)
3
IRM, = 54Kk + Np — 360 — < _
(k+4) .

ual dual ual
IRZ, = IRz(C%y = |M2(Ci ) 2ECE) _ [emyc) ek
‘ “ B [v(ce 3k k+4

RZ, :\/2(54k+ Np-360) 6k

3k k+4
IRD, = IRD(C{*™)= > d*(u)-2M,(C{"*')=60-2Np

uev(cia)

4. Topologiai indexek diszkriminacios képességéenek tesztelése

Az 5 topoldgiai index diszkriminacios képességét a C36 fullerén-izomerek egy véges
halmazan teszteltik. A C36 tipusu fulleréneknek pontosan 15 izomerje létezik, ezek pentagon
indexe 12 és 18 kozott valtozik. Az energetikai szamitasok [1,2] arra utalnak, hogy kozilik a
C36:14 izomer a legstabilabb, ezt kdveti a C36:15 izomer, a legkevéshé stabil a C36:2
izomer. A pentagon indexekbdl arra kovetkeztethetiink, hogy C36:14 és C36:15 izomerek
pentagon indexe a legkisebb, Np=12, mig a C36:2 izomeré a legnagyobb, nevezetesen Np=18.

A szamitdsok eredményét az 1. tablazat dsszesiti. A tablazat utolsé oszlopdban az elméleti
fizikai modell alapjan szamitott, a [2] szakirodalmi forrasbol szarmazd AEp energia adatokat
is feltintettlik. Ezek nem-negativ mennyiségek és relativ stabilitasi sorrendet jellemzik,
nevezetesen minél kisebb AEp értéke, annal stabilabbnak tekintheté az adott izomer.
Vizsgalatinkat két nem-tradicionalis fullerén-izomerre is Kiterjesztettiik. Az 1. abra alapjan
megallapithato, hogy a C36(4) izomer sajatossaga, hogy a négyszdget kizarolag hatszégek
hataroljak, mig a C36(7) izomer esetében a hétszdg kizardlag 6tszogekkel szomszédos.
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1.Tablazat Szamitott topoldgiai paraméterek és relativ stabilitasi energiak

abra Nem-tradicionalis C36

hétszdget tartalmazd C36(7) izomer (1b).

4. Osszefoglalas, kovetkeztetések

Vizsgéalatainkbol arra kovetkeztettiink, hogy a ®q4, Qq4, IRMy és IRZy indexek 1ényegében
egyforma hatékonysaggal hasznalhatok az izomerek strukturdlis jellemzésére, valamint
stabilitdsuk predikciojara is, mindegyikik szoros korrelaciot mutat a stabilitasra jellemz6
energia értékekkel. Osszehasonlitva a hagyomanyos és nem-tradicionalis a C36(4) és C36(7)
izomereket, ugy tlinik, az utdbbiak stabilitds szempontjabol kevésbé kedvezd topologiai
szerkezettel rendelkeznek. Igazan meglepd az IRDy index azon furcsa tulajdonsaga, hogy ez
esetben a stabilitdsi sorrend elérejelzésében teljesen ellentétes tendencia érvényesilt. A
varakozassal teljesen ellentétben, a hagyomanyos fullerének kézott leginkabb stabilnak vélt
C36:14 és C36:15 izomerekre kapjuk az IRDg4 index maximalis értékét (IRDy =36), mig a
legkevéshbé stabil C36:2 izomerre az IRDy4 index minimuma (IRDy =24) adddik eredményiil.
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Topologiai paraméterek Energia
[zomer AEp
CDd Qd IRMy IRZq4 IRDy Np (kJ/mOl)
C36:14 | 5.4286 | 5.4365 | 21.36 | 0.0365 | 36 12 0.00
C36:15 | 5.4286 | 5.4365 | 21.36 | 0.0365 | 36 12 11.60
C36:12 | 54320 | 5.4382 | 22.36 | 0.0382 | 34 13 41.70
C36:9 5.4320 | 5.4382 | 22.36 | 0.0382 | 34 13 43.90
C36:11 | 5.4320 | 5.4382 | 22.36 | 0.0382 | 34 13 72.40
C36:1 5.4422 | 5.4433 | 25.36 | 0.0433 | 28 16 329.90
C36:2 5.4490 | 5.4467 | 27.36 | 0.0467 | 24 18 466.40
C36(4) | 5.4441 | 5.4535 | 31.360 | 0.0535 | 46 10 118.10
C36(7) | 5.4407 | 5.4518 | 30.360 | 0.0518 | 54 16 165.70
1a 1b

izomerek Schlegel-diagramjai:
egyetlen négyszoget tartalmazé C36(4) izomer (1a), és egyetlen
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