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Abstract

In structural chemistry, fullerene-like molecules are considered as polyhedra or planar polyhedral
graphs having only pentagonal and hexagonal faces. To characterize the topological structure of
fullerene molecules, a novel approach is presented. The method proposed is based on the following
concept: As a first step we consider the dual of the traditional fullerene graph, and as a second step,
from the adjacency matrix of the corresponding dual graph, global topological invariants denoted by
F(Q) are constructed. Performing comparative tests on the sets of dual graphs of C4 fullerenes, it is
verified that the topological index F(4) defined on the set of corresponding dual graphs can be
successfully used for the quantitative structural characterization of isomers.
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Osszefoglalas

A szerkezeti kémidban, a fullerén tipusi molekuldkat altaldban poliédereknek illetve sikbeli grafoknak
szokas tekinteni, amelyek 5- és 6-oldaltl sokszogeket tartalmaznak. A fullerén molekulédk topologiai
szerkezetének jellemzésére egy Uj tipusii modszert ismertetiink. A javasolt modszer a kovetkezd
koncepcion alapul: Elsé 1épésben a hagyomanyos fullerén-graf dualis grafjat generaljuk, majd a
masodik 1épésben a dualis graf szomszédossagi matrixabol kiindulva, az F(Q) globalis invariansokat
szarmaztatjuk. A Cyq fullerén izomerek dualis grafjainak halmazan végzett 6sszehasonlitd vizsgalatok
igazoltak, hogy az F(4) topoldgiai index eredményesen alkalmazhatdé az izomerek kvantitativ
szerkezeti jellemzésére.

Kulcsszavak: fullerének, izomerek, grafok, topologiai jellemzok.
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1. Bevezetés

A fullerének karbon-bazisti  orids
molekuladk, topoldgiai szerkezetiik sikbeli
grafokkal vagy poliéderekkel modellezhetd
[1]. Az elmalt évtized folyaman a
témakorben folytatott kutatast alapvetden
két torekvés motivalta: i) egyrészt a fullerén
izomerek osztalyozasara alkalmas
hatékonyabb eljarasok kidolgozasa, ii)
masrészt stabilitasuk predikciojara hivatott
Uj, megbizhatobb modszerek kifejlesztése
[2-6].

A kovetkezokben fullerének szerkezeti
jellemzésére egy modszert ismertetiink,
amely lehetdséget nyujt a fullerén-grafok
strukturalis jellemzésre alkalmas vj tipusu,
un. globalis  topoldgiai  invariansok
szarmaztatasara. Ez utobbiak definidlashoz
egy adott fullerén-izomer dualis grafja
szolgal kiindulasul, amely kizardlag 5- és 6-
foku csucsokat tartalmaz. Jeldlje Cy a k
cstcsszamu fullerén-izomer grafjat. Mint
ismeretes a C, fullerén k > 22 esetében
létezik, ahol k paros szam. A Cy fullerén
grafja Fs=12 szamu 6tszoget, és Fe=(k/2)-10
szdmu hatszoget tartalmaz. Azonos k
cstcsszamu fullerénnek tobb, szerkezetileg
kiilonboz6 izomerje 1étezhet.

2. Globalis topologiai graf-
invariansok szarmaztatasa

Jelolje C{*' a megfeleld dualis grafot,
és A=A(C™') pedig ennek szomszédossagi
matrixat. Adott fullerén-izomer szerkezeti
jellemzésére hivatott F(Q) topologiai
invaridnsokat a  CM™  dudlis  graf
szomszédossagi matrixa A7 hatvanyainak
felhasznalasaval az  alabbi  képlettel
definialtuk:
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1 &g, J
F(Q)=H(C7iMI)ZJ A%=M2Wq

q=1 q=1

A fenti formuldban n=n(C™) a

dualis graf csticsszama, j az n-komponensi
egységvektor, mig W, mennyiségek a
grafelméletbe ,,walk numbers” néven ismert
topologiai invariansok [7].

Amennyiben Q nem nagyobb 4-nél, az
F(Q) topoldgiai invaridns szamitasa nem
igényli a dualis graf A szomszédossagi
matrixanak, illetve A7 (¢=1,2,3,4)
hatvanyainak elGzetes meghatarozasat.
Igazolhaté ugyanis, hogy a C* dualis
grafokra vonatkozéan a W, = jTAY
mennyiségek (k=1, 2, 3 és 4 esetében) az
alabbi formulakkal szamithatok:

W,(C*) = j"A%j=n(CM™) = (k+4)/2
W,(Cy™) = j"Aj=2m(C{*") =3k
W, (C) = jTA%j= M, (C*") =18k — 60

W4 (Ciual) — jTA3j — 2M2(Ciual) —
2(54k + Np — 360)

Az n € m pozitiv egész szamok,
amelyek a dualis graf cstcs- illetve
élszamat jelolik, az M; és M, mennyiségek
pedig azonosak az elsé és masodik Zagrab
index néven ismert globalis topolodgiai
mennyiségekkel [8-11].

Az Np az eredeti Cy fullerén graf un.
pentagon indexe. Ez egy nem-negativ egész
szam, azonos az egymassal szomszédos
Otszoglapok kozos oldalszaméaval, és mint
ismeretes, szamértéke a (0 < Np < 20)
intervallumba esik [1]. A fenti képleteket

dual
felhasznalva, a G dualis graf F(4)




Fullerén izomerek strukturalis jellemzése globalis topologiai graf-invariansokkal

globalis topologiai indexének szamitdsa az
alabbi

1 4
F4)=——> W _(C}*) =
n(Cy )Z v
142 {129k + 2Np — 780)}

(k+4)

formulara egyszertisodik.

3. Alkalmazasi példa: C4o fullerén
izomerek topoladgiai jellemzése

A fenti meggondolasok alapjan
konstrualt  F(4) globalis  topoldgiai
deszkriptor  gyakorlati  alkalmazasanak

demonstralasara a C,y fullerén-izomerekre
vonatkozoan végeztiink vizsgalatokat. A
Cy fulleréneknek éppen 40 darab izomerje
létezik, ezek Np pentagon indexe a (10-20)
intervallumba esik [4]. Meghataroztuk az
egyes izomerek stabilitasara jellemzé En
(eV) energetikai paramétereket is, és
elemeztiik ez utobbi és a F(4) topologiai
index kozotti  kapcsolatot. Az En
energetikai paraméter szamitasa a Density
Functional Tight-Binding (DFTB) modell
felhasznalasaval tortént [12]. Ismeretes,
hogy egy fullerén izomer  annal
stabilabbnak tekinthet, minél kisebb En
értéke. Az En energetikai paraméter és az
F(4) index kozotti Osszefliggést az alabbi
abra diagramja szemlélteti.
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A diagrambodl kitlnik, hogy a két
mennyiség  kozott egyértelmil  linedris

jellegi  Osszefiiggés  mutatkozik, ezt
tamasztja ala az adatparok illeszkedésének
szorossagat szamszertien is  mindsitd
determiniciés  egyiitthatd  (R*=0.954)
kimagaslo értéke.

A kapcsolat lineédris jellege annak
tulajdonithatd, hogy az F(4) topologiai
invarians az Np pentagon index linedris

fiiggvénye.
Ebbol ad6do felismerés, hogy az F(4)
index alapjan  megbizhatdé  modon

kovetkeztethetiink az izomerek stabilitasi
sorrendjére: kovetkezésképpen azok az
izomerek a leginkabb stabilisak, amelyekre
nézve kis értékli F(4) index adodik. Az
F(4) index minimalis értéke a C40:38 és
C40:39 izomerekhez tartozik, a
szakirodalom szerint a 40 izomer koziil
éppen ezek tekintheték a leginkabb
stabilnak [2,3,4]. Az F(4) index maximalis
értékét a C40:1 izomerre kapjuk, ez a
legkevésbé stabil az energetikai szamitasok
szerint.
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