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Abstract

For the global structural characterization of cellular systems a novel method is suggested. The new
approach is based on the following graph-theoretical concept. As it is known a two- or three-
dimensional cellular system composed of polygons or polyhedra can be represented by a finite or an
infinite graph. Considering the corresponding dual graph, an appropriately defined topological de-
scriptor is constructed, which can be applicable for the quantitative structural characterization of vari-
ous cellular systems. Tests performed on the graphs of fullerene isomers demonstate that the novel
topological descriptor is efficiently used for the preselection of most stable fullerene isomers.

Keywords: cellular systems, infinite graph fullerene isomer.

Osszefoglalas

A celluléris anyagok strukturalis jellemzésére egy 1j tipust eljarast ismertetiink. A modszer egy graf-
elméleti koncepcion alapul: Mint ismertes, a poligonokbdl illetve poliéderekbdl allo 2-illetve 3-
dimenzos cellularis rendszer egy véges vagy végtelen graffal reprezentalhatd. Ennek dualis grafjat
képezve, egy célszeriien definialt topologiai deszkriptor konstrualhatd, amely alkalmas kiilonféle cel-
lularis rendszerek kvantitativ strukturalis jellemzésére. Fullerén izomerek grafjai felhasznalasaval
végzett tesztekkel demonstraltuk, hogy a javasolt 11j topoldgiai deszkriptor hatékonyan alkalmazhat6 a
leginkabb stabilnak tekinthetd izomerek kivalasztasara.

Kulcsszavak: cellularis anyagok, végtelen graf, fullerén izomer.
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1. Bevezetés

A cellularis rendszereket, mas néven
sejtrendszereket elterjedten hasznaljak sza-
mos anyag mikroszerkezeti modellezésére,
ezek kozé sorolhato a polikristalyos 6tvoze-
tek, a fémhabok, egyes nonoszerkezetek,
fullerének. Geometriai szempontb6l a 2- és
3-dimenzios sejtrendszereket poligonok
illetve poliéderek alkotjak [1,2,3]. Ezek
kvantitativ morfologiai jellemzése, oszta-
lyozésa napjainkban is valtozatlanul a kuta-
tas homlokterében van. A kovetkezékben
olyan 1j tipust globalis topologiai alakté-
nyez6t definidlunk, amely egyszerti modon,
kozvetleniil szarmaztathatdé a cellularis
rendszer grafjanak, illetve ez utobbi dualis
grafjanak ismeretében.

A cellularis anyagok vizsgalatara kiilon-
féle geometriai modellek hasznalatosak,
ezek legismertebb és legfontosabb valtoza-
tai a kovetkezok [1,2,3]:

— Véges szamu kiilonbdzo tipusu, térki-
toltdé  poliéderbdl  konstrualt  3-
dimenzids periddikus sejtrendszerek
[1], ezekre tipikus példa az egyfazisu
polikristalyos otvozetek
mikroszerkezete,

— Azon 2- és 3-dimenzids random sejt-
rendszerek, amelyek szarmaztatasahoz
alapul tobbnyire a sik illetve a tér
Voronoi-tesszellacidja vagy ennek va-
lamilyen altalanositott valtozata szol-
gal,

— Véges szamu kiilonb6z0 tipusi, poli-
gonokbol illetve térkitdltd poliederbol,
konstrualt 2- illetve 3-dimenzids kva-
zi-periddikus sejtrendszerek [3].

Véges kiterjedésti zart feliiletet (gdmb,
torusz) hézagmentesen lefedd, véges szamu
kiilonboz6 tipust poligon alkotta sejtrend-
szerek (ilyenek példaul a fullerének [4]).

268

2. Uj tipusu globalis topolégiai
deszKriptor szarmaztatasi elve

A cellularis rendszer strukturalis jellem-
zésére javasolt ¥ globalis topologiai
deszkriptor szarmaztatasa az alabb részlete-
zett koncepcion alapul: Tekintsiikk a sejt-
rendszer egy tetszéleges A4 sejtjét, amelyet
kétdimenzids rendszerben egy poligon, 3-
dimenziosrendszerben egy poliéder repre-
zental. Az egyszerliség kedvéért, tételezziik
fel, hogy a sejtek konvex poligonok illetve
konvex poliéderek.

Jelolje C,(A4) az A poligonsejt
élszomszédos kdrnyezetét, vagyis azon po-
ligonok halmazat, amelyeknek az A sejttel
kozos éle van, illetve jeldlje C;(4) az A
polidédersejt lapszomszédos kdrnyezetét,
vagyis azon poliéderek halmazat, amelyek-
nek az A4 sejttel kozos lapja van. A ¥ topo-
logiai  deszkriptor  definidlasdhoz  az
¢élszomszédos illetve a lapszomszédos sej-
tek geometriai paraméterei, nevezetesen a
szomszédos sejtek €lszamai illetve lapsza-
mai szolgélnak kiindulasi alapul.

Amennyiben a sejtrendszert az {4,
Ay, ...A,.. Ay} sejtek N elemil halmaza alkot-
ja, akkor minden egyes 2- illetve 3-
dimenziés A; sejthez, hozzarendelhetd egy
U(A4,) vektor, amely a szomszédos sejtek él-
illetve lapszam szerinti eloszlasat egyértel-
mien jellemzi. A ¥ globalis topoldgiai
deszkriptort az U(4;) vektor-komponensek
alkalmasan definialt fiiggvényeként szar-
maztatjuk.

Tekintve, hogy egy tetszdleges A sejt
Cy(4) illetve C;(4) kdrnyezetében a szom-
szédos sejtek sokféle  konfiguracioban
fordulhatnak el6, ezért varhato, hogy a kii-
16nféle sejtrendszerek egymastol eltérd
struktiraja kielégitd modon jellemezhetd az
¢l- illetve lapszomszédos sejtek lehetséges
kombinaciodinak ismeretében.

Példaként tekintsikk a fullerén tipust
sejtrendszereket [4]. A fullerének karbon
bazist molekuldk, olyan specialis sejtrend-
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szereknek tekinthetdk, amelyek geometriai
szempontbol Otszogek és hatszogek altal
hatarolt egyszerti (trivalens) poliéderekkel
modellezhetok. Kovetkezésképpen a sejtek
5- illetve 6-szdgek, és a poliéder minden
egyes csucsaban pontosan 3 ¢él taldlkozik.
Egy n csucsszami C, fullerénnek, (ahol n
> 20, és n # 22) pontosan Fs = 12 szamu
Otszoglapja és Fs = (n/2)-10 szamu hatszog-
lapja van. Azonos csucsszamu fullerénnek
tobb, szerkezetileg kiilonbozé izomerje
létezhet, az izomerek szama drasztikusan
novekszik a csucsszam novekedésével.
Amennyiben

n = 60, a Cg tipusu fullerén izomereinek
szama [812, ezek mindegyikét egymastol
kiilonb6z6, nem-izomorf grafok reprezen-
taljak. A globalis topologiai deszkriptor (¥)
definidlasahoz illetve szamitasahoz célszerti
az izomerek grafjainak dualisat hasznalni.
A dualis grafok haromszogek alkotta sikbeli
grafok, kozos jellemzdjiik, hogy egy dualis
grafban a csucsok fokszama 5 illetve 6.
Jelolje egy C, fullerén-graf dualis grafjat
Cua(n), ez esetben a Cy,y(n) dualis graf
pontosan 12 darab 6tddfoku csticsot és n/2-
10 darab hatodfoku csucsot tartalmaz. A
fullerén izomerek strukturalis jellemzésére
hivatott ¥ deszkriptort a kiilonb6z6
¢élszomszédos kornyezetek figyelembe véte-
1ével, az alabbi képlettel definialtuk:

5 6
¥ =¥(C,)= ZO"SJDSZ,_/ + %”GJDGZ,./ )
J=! J

A fenti formuldban ns; és ne; az
¢élszomszédos C(35,j) illetve C(6,j) poligon-
konfiguraciok szama, Dy pozitiv egész
szamok pedig az Un. konfiguracioés paramé-
terek. A Dy; paraméterek aktualis értéke
megegyezik az adott k-oldalszamu sejttel
élszomszédos poligonok (5- illetve 6-
szogek) oldalszamaink Gsszegével. Ez
utobbiak definicié szerint az alabbi formu-
lakkal szdmithatok: Ds; = 30-j, illetve Dy, =
30+j (lasd az 1. tablazat adatait).

1. tablazat. Elszomszédos konfigurdciés jellem-

z0k fullerénekben
Elszomszédos konfiguraciok paraméterei

k| j C(k.j) Dy g
0 0x5+5x6 D5‘0=30 nso
1 1x5+4x6 Ds ;=29 ns

5 2 2x5+3x6 D5, =28 ns»
3 3x5+2x6 D53 =27 ns 3
4 4x5+1x6 D5.4:26 Ns54
5 5x5+0x6 D55=30 N5 5
0 0X6+6x5 Dgo =30 Ng.o
1 1x6+5x5 D¢ =31 Ng |
2 2x6+4x5 D¢, =32 Ng

6 3 3x6+3x5 D6.3:33 Ng 3
4 4x6+2x5 D64=34 Ng 4
5 5x6+1x5 Dgs =35 Ng5
6 6x6+0x5 D¢ =36 Ng 6

A fenti meggondolasokbol adodik, hogy
C, fullerénre érvényes az

Fs=ns gtns ;405,405 305 4055712,
illetve az

Fs=ngot+ ngitnegs tngst ngy tngstngs =
=k/2-10

egyenlOség.

Amint az 1. tablazat adataibol kitlinik,
az 5 és 6 szogek élszomszédos kornyezeteit
reprezentald C(k,j) sejtkonfiguraciok szama
éppen 13. Ezekhez pontosan 12 kiilonb6z6
Dy, paraméterérték tartozik. Esszerti az fel-
tételezés, hogy az ily modon definialt ¥
globalis deszkriptor nagy valdsziniiséggel
erésen szelektiv, azaz jelentds mérvii diszk-
riminacids képességgel rendelkezik.

3. Alkalmazasi példa: fullerén ti-
pust sejtrendszerek topoldgiai
jellemzése

Az elézokben definialt ¥ globalis topo-
logiai deszkriptor gyakorlati alkalmazasi
lehetdségeinek tesztelésére Cs¢ fullerén-
izomerekre vonatkozdan végeztiink eldzetes
vizsgalatokat. Elemeztiik az egyes izomerek
stabilitasat mindsit6 En energetikai paramé-
ter valamint a ¥ deszkriptor kozdtti kapcso-
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latot. Az En (el) energetikai paraméter
szamitasa a Density Functional Tight-
Binding (DFTB) modszerrel tortént [5].
Mint ismeretes, minél kisebb az En energe-
tikai paraméter értéke annal stabilabbnak
tekintend6 a hozza tartoz6 izomer.

Pontosan 15 izomerje 1étezik a Csq tipu-
su fulleréneknek. Koziilik az energetikai
szamitasok szerint a legstabilabb a C36:14
izomer, ezt kovetik sorrendben a C36:15,
C36:12, C36:9 majd a C36:11 izomerek. A
legkevésbé stabilnak a C36:2 izomer te-
kinthet6. Ezen izomerekre vonatkozodan a
globalis deszkriptor szamitott értékei a ko-
vetkezok voltak:

Y(C36:14) = 17348,

Y(C36:15) = 17352,

Y(C36:12) =17364,

Y(C36:9) = 17364,

Y(C36:11) = 17368,
illetve

Y(C36:2)=17468.

Mint megallapithatd, a ¥ globalis
deszkriptor és az En energetikai jellemzd
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kozott szoros korrelacios kapesolat all fenn:
nevezetesen minél kisebb En értéke (azaz
minél stabilabb egy fullerén-izomer) annal
kisebb a ¥ deszkriptor értéke. Ebbdl arra
kovetkeztethetiink, hogy a ¥ deszkriptor
eredményesen alkalmazhat6 a fullerén-
izomerek strukturalis jellemzésére, valamint
stabilitasuk predikcidjara.
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