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  Introducere   
 

În cadrul tezei de doctorat sunt prezentate principalele aspecte teoretice şi 

contribuţiile personale referitoare la clasificarea şi analiza complexă, din punct de 

vedere cristalografic, a unor structuri nano-cristaline date, construite cu ajutorul 

operaţiilor pe mape.  

Din 69 de structuri nano-cristaline 3-periodice studiate, 39 rezultând a fi 

topologii noi (4 structuri de reţea noi 3,4-c, 10 structuri de reţea noi 3-c, 1 structura de 

reţea nouă 4-c şi încă 24 de alte reţele noi) şi din structurile 1-periodic studiate, toate 

rezultând a fi topologii noi. 

Pentru a analiza aceste structuri, s-a folosit programul TOPOS- cu ajutorul 

căruia s-au putut descrie cristalografic, subliniind pentru fiecare categorie de reţea 3-c, 

4-c, 3,4-c, sau altele, parametrii topos, simbolul punct, stochiometria, simbolul de 

vârf, folosind AutoCN (program de calcul si editare a matricei de adiacenţă), IsoCryst 

(program de vizualizare a structurilor de cristal geometrice şi analiză topologică) şi 

programul ADS.  

De asemenea, s-a mai folosit un program separat numit Systre, ce foloseşte o 

metodă numită “plasare baricentrică” pentru a determina simetria ideală a reţelei 

cristaline (optimal embedding) şi pentru a analiza structura topologică. Pentru 

vizualizarea noilor topologii am folosit apoi programul 3dt, program realizat tot de 

către cei de la Gavrog project, ca şi Systre, program ce permite acoperirea feţelor 

structurii şi astfel putând vizualiza structurile în format 3D. 

Pentru a transfera structurile nano-cristaline studiate, în programul TOPOS, a 

fost necesară crearea de două programe.  

Noile topologii descoperite în acest mod, au fost deja introduse în colecţia de 

baze de date a acestui program şi sunt deja puse la dispoziţia utilizatorilor.  

O topologie nouă descoperită este introdusă în colecţii de baze de date ale 

diferitelor programe computaţionale folosite de chimişti şi este de un real ajutor 

chimiştilor din domeniul reţelelelor metal-organice, care au interes în descoperirea de 

noi reţele şi celor cu interes în noi forme de carbon .   

Menţionez că în cadrul rezumatului sunt menţinute atât numerotarea 

capitolelor cât şi trimiterile bibliografice asa după cum sunt prezentate în teză. 

 

 



Contribuţii personale 

Cap.III Reţele 3-periodice 

 
Contribuţiile personale se referă la clasificarea structurilor cuprinse în acest 

capitol şi la descrierea cristalografică a lor. O parte din rezultatele obţinute sunt 

cuprinse în articolul acceptat spre publicare: Virginia Bucilă, Monica Ştefu and Beata 

Szefler Octahedral CNT Junctions as P-Type Networks, Studia Univ. Babes-Bolyai 

Chemia, 2013. 

 În acest capitol sunt prezentate rezultatele obţinute în urma examinării celor 

69 structuri nano-cristaline 3-periodice studiate cu ajutorul programelor create şi cu 

ajutorul programului TOPOS.72   

Cele 69 de structuri sunt împărţite pe categorii: 3,4-c (conectivitate 3 şi 4 )cu 8 

structuri din care 4 topologii noi, 3-c (conectivitate 3) cu 19 structuri din care 10 

topologii noi, 4-c (conectivitate 4) cu 9 structuri din care 1 topologie nouă şi alte 33 

structuri (conectivitate mixta)  din care 24 sunt topologii noi. 

Pentru fiecare structură în parte am definit parametrii TOPOS, simbolul de 

punct, Point symbol for net, stoichiometria, tipul topologic şi simbolul vârf, Vertex 

Symbol, VS. 

Figura din stânga reprezintă imaginea realizată cu ajutorul programului 

TOPOS şi este reprezentată şi celula unitate, iar figura din dreapta reprezintă structura 

din fişierul original .hin studiat cu ajutorul programelor realizate şi nu numai. 

La patru dintre structuri am prezentat şi vizualizarea cu programul 3dt.  

În cadrul acestui rezumat este prezentat cate un exemplu (fără parametrii 

Topos) pentru fiecare categorie în parte: 3,4-c, 3-c, 4-c şi altele. 

3,4-c 

 

6. NEW: diu2 (Cube, Polygonal P4, Unit, co-net, hexagon 6, X cut edges) 

CP4UCo6X  

Point symbol for net: {63}4{64.82}3{65.8}6 

3,4,4-c net with stoichiometry (3-c)4(4-c)9; 3-nodal net 

VS [6.6.6] [6.6.6.6.62.82] [62.62.62.62.8.8]  

New topology 
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p4u_corecell P4U_Core_6E_333B 

 

P4U_Core_6E_333B 

Diudea’s name  diu2 CP4UCo6X 

Fig.3. 1 NEW: diu2 (Cube, Polygonal P4, Unit, co-net, hexagon 6, X cut edges) CP4UCo6X 

3-c 

 

5.  NEW diu8=CQOp2a 
 

Point symbol for net: (83) 

3,3-c net with stoichiometry (3-c)4; 2-nodal net 

VS [8.8.82] [8.8.8]  

New topology 
 

 
CCA12cell CCA12_R[8_2]_333_1080 

 

 
CCA12_R[8_2]_333_1080 

Diudea,s name diu8 CQOp2a 

Fig.3. 2 NEW diu8=CQOp2a 

 

 

4-c 
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6.  mgz-x-d L5 

Point symbol for net: (55.6)12(56)5 

4,4,4,4,4,4,4-c net with stoichiometry (4-c)34; 7-nodal net 

Topological type: mgz-x-d  

VS [5.5.5.5.5.5] [5.5.5.5.5.5] [5.5.5.5.5.6] [5.5.5.5.5.6] [5.5.5.5.5.6] [5.5.5.5.5.5] 

[5.5.5.5.5.6]  

 

 
mgz-x-d 

 

 
 

L5_28_222_1224C 

Diudea’s name L5 

Fig.3. 3 mgz-x-d L5 

altele 

33. NEW CP4R_444_5248 

 

Point symbol for net: {4.510.6.72.8}3{4.55}6{53}4{55.8}6 

3,3,4,4,4,6-c net with stoichiometry (3-c)4(4-c)12(6-c)3; 6-nodal net 

VS [5.5.5.5.52.82] [5.5.5.5.5.82] [4.5.5.5.5.5.5.5.5.5.5.8.82.*.*] 

New topology 

 
CP4Rcell 

 
CP4R_444_5248 

Fig.3. 4 NEW CP4R_444_5248 
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Vizualizarea cu ajutorul programului 3dt a topologiilor analizate 

Programul 3dt, program oferit de The Gavrog project, oferă o vizualizare 

calitativ mai bună şi mai detailată a imaginii şi ca urmare am considerat utilă 

vizualizare structuriilor studiate in format 3D.  

La fiecare exemplu am ataşat imaginea realizată cu Jmol88, Topos72 şi 3dt89. 

În acest rezumat sunt prezentate două exemple: 

Exemplul 1. CQOp2a, Point symbol for net: (83), 3-c net with stoichiometry 

(3-c)4; 2-nodal net; VS [8.8.82] [8.8.8] ;Known also as “etk” or 83P; diu8 

 

 

 

 

 

 

Fig.3. 5 

Exemplul 2. CP4UCo6X, Point symbol for net: (63)4(64.82)3(65.8)6, 3,4-c 

net with stoichiometry (3-c)4(4-c)9; 3-nodal net; VS [6.6.6] [6.6.6.6.62.82] 

[62.62.62.62.8.8] ;New topology; diu2 

 

 

 

 

 

 

Fig.3. 6 
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Cap. IV Reţele 1-periodice 

Detalii de calcul  

 

Contribuţiile personale se referă la clasificarea şi descrierea cristalografică a 

structurilor cuprinse în acest capitol. Rezultatele obţinute au fost publicate în lucrarea: 

M.V. Diudea, V.R. Bucilă, D.M. Proserpio, 1-Periodic Nanostructures, MATCH 

Communications in Mathematical and in Computer Chemistry, 2013, 70(2), p.545-

564. 

Cu ajutorul programului Topos (pachet program pentru analiza 

multifuncţională cristalochimică, am clasificat structurile 1-periodice, atribuindu-le un 

grup spaţiu compatibil cu structura şi calculând simbolul punct, the Point Symbol. 

Toate structurile sunt noi şi n-au mai fost niciodată descrise în baza de date TOPOS. 

Am folosit trei programe: atom.exe, hinzalign.exe şi hin2topos.exe pentru a 

transfera structurile studiate în Topos. 

Programul atom.exe ne-a permis să găsim direcţia/orientarea structurii. Cei 

trei parametrii de intrare sunt: a0, δ, α, unde a0 este un atom al structurii care e 

originea noilor coordinate în timp ce δ (metric) şi α (unghiular) sunt parametrii de 

toleranţă.  

Pentru un atom a, fie Ea mulţimea muchiilor adiacente cu a. Pentru doi atomi, 

a, a definim “similaritatea de vârf” ca şi cardinalitatea mulţimii Ea s Ea = {ea ea  

Ea,  ea Ea,  ea- ea δ;  ( ea, ea)  α}. 

 Programul colectează o mulţime S(a0) de atomi de maximă similaritate cu a0. 

Atomii din S(a0) sunt candidaţi pentru a fi împerechiaţi cu a0 pentru a forma vectorul 

repetitiv. Vectorul este ales în funcţie de anumite criterii, cum ar fi “cel mai scurt”, 

“cel mai lung” etc. 

Dându-se un vector , programul hinzalign.exe prima dată roteşte sistemul de 

coordonate astfel încât axa z devine paralelă cu . Coordonatele fiecărui atom sunt 

recalculate în funcţie de noul sistem de coordonate. În continuare, sistemul de 

coordinate este translatat cu originile în atomul a0 (adică, în noul sistem de coordonate 

translatat, a0 va deveni (0,0,0)).  
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Fişierul rezultat .hin a fost convertit într-un fişier Topos, folosind cel de-al 

treilea program, numit hin2topos.exe.  

Imaginile obţinute cu programul Topos trebuie să fie similare cu structura 

originală pentru ca ele să fie interpretate corect. 

Pentru fiecare structură, coordonatele nodurilor (3-c, 4-c etc.), numărul de 

noduri independente topologic (n-nodal), şi simbolul punct (PS) este dat. 85 

Proiectarea structurilor 

 

 Structurile ipotetice descrise aici, au fost proiectate folosind programele 

CVNET23 şi NANO STUDIO90. Unităţile folosite în construirea de structuri mai 

complexe sunt prezentate în Fig.4.1. Cinci astfel de unităţi, notate cu U1, formează un 

inel hiper pentagonal R5. Un dodecaedru având în locul feţelor sale pentagonale hiper 

feţe, hiper-pentagonale R5 , este o structură spongioasă, numită în continuare U20, 

pentru a reaminti cele 20 cuşti/unităţi simple care o compun.. În continuare, prin 

identificarea hiper feţelor a două unităţi U20 se obţin structuri 1-periodice. Sunt date 

experimentale care arată că în aliaje ca AlMn, AlFe, AlCuCo şi AlCoNi, cu un şablon 

de difracţie de simetrie rotaţională de zece ori, au şi o periodicitate translaţională 1-

dimensională de-a lungul axei rotaţională de zece ori. Această simetrie este de 

asemenea numită simetrie “axială”.  Structura de tip tijă discutată aici a fost 

caracterizată în termeni cristalografici folosind software-ul Topos.72 

 
 

 

 

 

 

 

 
Tetraedru trunchiat 

TT_12 (3.62) 

Octaedru trunchiat 
TO_24 (4.62) 

Cuboctaedru 

CO_12 (3.4)2  
 

 

 

 
 

C28 ; (5
3)4(5

2.6)24 

prin S2(T) 

 BTA_48 (6.82) 

prin acoperirea Le(P4(T)) 

BTZ_24; (6.92) 

prin Op(Le(T)) 

Fig.4. 1 Unităţi U1 folosite în construirea de structure complexe 
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În acest capitol, unsprezece reţele 1-periodice noi sunt expuse, împreună cu 

descrierea lor cristalografică şi cu operaţia pe mapă utilizată în proiectarea lor. 

În acest rezumat sunt prezentate două exemple. 

Structurile  U20 din Fig. 4.2 şi 4.3 sunt construite  din  BTA_48 şi BTZ_24 

(Fig.4.1, rândul de jos), structure numite polibenzene. 92-94 Unitatea BTZU20_480 a 

fost arătată că se autoaranjează într-o matrice sferică mai complexă. 

 

 

 

 

BTAU20_780 BTA20_4_2490 

Unitatea U1 este BTA_48 (Fig. 4.1)  

proiectată prin acoperirea Le(P4(T))  

 

  

Vizualizare cu TOPOS  BTA20_k este reţea 3-c 27-nodal  

 PS (6.82)11(62.8)26(63)14 

 

Fig.4. 2 BTA20_k structură ca o tijă 

 

 

 

BTZU20_480 BTZ20_4_1560 

Unitatea U1 este BTZ_24 (Fig. 4.1)  

Proiectată prin acoperirea S2(T) 
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Vizualizare cu TOPOS  BTZ20_k este reţea 3-c net 20-nodal  

PS (5.6.8)2(5.82)3(6.82)6 

Fig.4. 3 BTZ20_k structură ca o tijă 
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Cap. V Polinomul Omega în structuri cristaline 

 
Polinomul Omega ( )x 106-108 este definit pe baza panglicilor de muchii opuse  

1 2, ,..., kS S S  în graf. Notând prin m, numărul de ops de cardinalitate/lungime  s=|S|, 

atunci se poate scrie 

( ) s
s

x m x           

Prima derivată (în x=1) poate fi luată ca un graf invariant sau ca un index 

topologic: 

(1) ( )
s
m s E G           

 

Un index, numit Cluj-Ilmenau CI(G), a fost definit pe ( )x : 

2( ) [ (1)] [ (1) (1)]{ }CI G                     

În grafuri arbore, polinomul Omega numără doar muchiile neopuse, fiind 

inclus în termenul cu exponentul s=1. 

Pe baza fâşiilor/panglicilor s, polinomul Sadhana109 şi indexul 

corespunzător110 pot fi de asemenea definite: 

 

( ) e s
s

Sd x m x           

( ,1) ( ) ( )
s

Sd G m e s Sd G          

 Polinomul Omega descrie acoperirile nanostructurilor poliedrale sau reţelele 

de structuri cristaline, ca o descriere complementară a celei cristalografice.  

 În continuare sunt prezentate doar secţiunile: Reţele de cristale proiectate prin 

leapfrog şi chamfering,  Latice construite prin Op(Trs(P4(Oct))), Reţele bazate pe 

grafuri Dyck şi concluzii. 

Reţele de cristale proiectate prin leapfrog şi chamfering 

  

În această secţiune se prezintă patru reţele infinit periodice, a căror unităţi 

repetitive pot fi proiectate prin aplicarea de operaţii pe mape leapfrog Le şi 

chamfering Q pe cubul C. 27,45 Unităţile sunt cuşti mici C24 and C32, cu simbolul de 

vârf, vertex symbol  (4.62) şi  respectiv (4.62)(63).  

 Laticea CLe4 ,din Fig. 5.1, este o reţea triplu periodică construita din C24 = 

CLe_24, prin identificarea de feţe (4,4). Este binecunoscuta sodalite, reţeaua sod, o 

reţea  uninodală 4-c, aparţinând la grupul Im-3m şi având simbolul de reţea (42.64) şi 
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tipul topologic sod/SOD; 4/4/c1; sqc970. A se nota că unitatea repetitivă CLe_24  este 

doar un octaedron trunchiat. 

 Aplicând operaţia Chamfering Q pe cub, rezultă în repetarea unităţii CQ_32. 

În continuare, prin identificarea feţelor (4,4), (4,6) sau (6,6) rezultă în diferite reţele: 

CQ4, CQ4,6 sau CQ6  chiar şi obiectul de început este unul şi acelaşi. Fig. 5.2, arată 

reţeaua CQ4 (cunoscută ca tfg sau sqc9223) , o latice 2-nodală triplu periodică a 

grupului Pm-3m (http://epinet.anu.edu.au); simbolul de punct, point symbol este  

(4.64.8)3(63)2, reţea 3,4-c cu stochiometria (3-c)2(4-c)3. 

 
 

 
  

Fig.5. 1 CLe4=sod, o latice triplu periodică aparţinând grupului Im-3m, proiectat prin Le(C) şi 

identificând feţe (4,4):  unitatea CLe_24; (simbolul de varf, vertex symbol 4.62) (stânga) şi două 

domenii cubice ale reţelei, 2,2,2_144 (mijloc) şi 4,4,4_960 (dreapta); ultimul numără atomii dintr-un 

domeniu dat 

  

 
  

Fig.5. 2 CQ4=tfg, sqc9223, grupul Pm-3m, o latice triplu periodică proiectată prin  Q(C) şi identificând 

feţe (4,4): unitatea CQ_32, simbol de vârf, vertex symbol (4.62)(63)) (stânga) şi două domenii cubice, 

2,2,2_208 (mijloc) şi 4,4,4_1472 (dreapta) 

 

 
  

Fig.5. 3  CQ4,6=sqc8121, grupul P4/mmm, o reţea triplu periodică proiectată prin Q(C(a,b,c) şi 

identificând feţe (4,6): unitatea CQ_32 (stânga) şi două domenii cubice, 3,3,3_576 (a) (mijloc) şi 

3,3,3_576 (b,c) (dreapta) 

 

 Reţeaua CQ4,6 este reţea 3-nodală 4,4,4-c a grupului P4/mmm, cu 

stochiometria (4-c)2(4-c)(4-c) şi simbolul punct pentru reţea (4.65)(42.64)(43.63)2. 

Specificarea ei topologică este sqc8121 (epinet.anu.edu.au). 

http://epinet.anu.edu.au/
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 În final, reţeaua CQ6 (Fig. 5.3) este de asemenea cunoscută ca reţeaua ast, 

grupul Fm-3m; este o reţea triplu periodică 4,4-c, 2-nodală, construită prin 

identificarea feţelor (6,6) a unităţii C32. Simbolul de punct pentru reţea, the point 

symbol este (43.63)4(66) şi stochiometria (4-c)4(4-c); tipul ei topologic este: 

ast/octadecasil/AST; sqc3869.  

 Formule analitice pentru a calcula polinomul Omega au fost dezvoltate fie 

pentru domenii cubice incomplete (a,b,c), a b c   sau complete (a,a,a); alţi 

parametrii de reţea ca numărul de vârfuri, muchii şi inele sunt date, în funcţie de a 

(sau k) care este numărul de unităţi repetitive în o direcţie într-un domeniu cubic.  

   

Fig.5. 4 Reţeaua CQ6 =ast, grup Fm-3m, o reţea triplu periodică proiectată prin Q(C) şi identificând 

feţe f6: domeiul DP_333_492 (stânga); domeniul TP_333_484 (mijloc) şi celula unitate (dreapta)111 

 

 

 
Reţea                                                         Formule 

G=CLe4(a,b,c); a b c  : 

1
4 2 (4 2)

1

1
4 2 (4 2)

1

1
4 2 (4 2)

1

( , ) 4 2( 1)

           4 2( 1)

           4 2( 1)

c
ai i a c

i

c
bi i b c

i

b
ci i c b

i

G X X b c X

X a c X

X a b X


 




 




 



     

   

  







 

G= CLe4 (a,a,a):  
1

2 (2 1) 2 (2 1)

1

( , ) 12 6
a

i a a a

i

G X X X


 



    

2( ,1) 12 (2 1)G a a    

 

G=CQ4(a,b,c); a b c  : 
6 4 2 2 4 2 2 4 2 2( , ) 4 bc b c ac a c ab a bG X abcX aX bX cX           

G= CQ4 (a,a,a):  

3 6 4 ( 1)( , ) 4 3 a aG X a X aX     

2( ,1) 12 (3 1) ( ) | ( ) |G a a e G E G      

2
4( ) | (CQ ) | 4 (3 5 )v G V a a    

2
4 3 (1 3 )R a a  ; 3

6 12R a  

G=CQ4,6(a,b,c); a b c  : 
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1
2(3 1) 2(3 1)

1

1
2(2 1) 2(2 1)

1

1
2(2 1) 2(2 1) 4 2 2

1

( , ) 4 2( 1)

            4 2( 1)

            4 2( 1)

b
c i c b

i

c
a i a c

i

c
b i b c ab a b

i

G X X a b X

X b c X

X a c X cX


 




 




   



     

   

   







 

G=CQ4,6 (a,a,a):  
1 1

2 (3 1) 2 (2 1) 2 (3 1) 2 (2 1) 4 ( 1)

1 1

( , ) 4 8 2 4
a a

i a i a a a a a a a

i i

G X X X X X aX
 

    

 

        

2( ,1) 16 (2 1) ( ) | ( ) |G a a e G E G      

2
4,6( ) | (CQ ) | 16 (1 )v G V a a    

2
4 (4 7 9 )R a a a   ;  2

6 2 (2 3 7 )R a a a    
 

 

G=CQ6 (a,a,a) DP: 

2

2

2
2

1 1(2 2) (4 4) 2 6 2 (2 2)

1 1 1

2 7 ( 1)

4 (2 6 ) 4( 1 )

1

2 ( 2) 4 ( 1)

1 ( 1)
(3 4 )

4 6 22

2

( ) 2

(2 2)

3 ( 1)
1

2

a

a

a a aa a i i i a a i

i i i

a
a

a a a i i

i

a a a a

a a a
a a

x x x

x

x

a x a x

x x

      
  
  

  

   



 

 
 

 

 
   

 
   

 
 
 

   

 


 

6 5 4 3 27756 2648 3532 2384 1408
( ) 400 8

5 3 3 6 15
CI G a a a a a a        

3 2( ) ( ) ( ,1) 20 40 14 2e G E G G a a a        

3 2( ) |V(CQ6_DP)| 10a 26 4v G a a     

3 2 3 2R(4) 6a 20 18 6; (6) 10a 36 33 12a a R a a         

G=CQ6 (a,a,a) TP: 

2 2 2

26 12 5 ( 1)

2 7 ( 1)

1 44 1 2 (4 2) 4 1 2( 1) 2

1 1 1

2 ( 2) 4 ( 1)4

( ) 2 3

3 ( 1)
3 3

2

a

aa a

a

a ai i a a i a a a i i

i i i

a
a a a a

x x x x

x a x x

   

  

        
  
  

 

 
 

    
 
  

 
  

 

6 5 4 3 26969 86
( ) 400 917 650 116 6

5 5
CI G a a a a a a        

3 2( ) ( ) ( ,1) 20 36 6 2e G E G G a a a        

3 2( ) |V(CQ6_TP)| 10a 24 2v G a     

3 3 2R(4) 6a ; (6) 10a 3 3 2R a a      

 

 Datele din această secţiune se referă la Rmax[6]. Dacă feţe în loc de inele sunt 

considerate, polinomul este diferit. Datele au fost calculate cu programul original 

Nano Studio90, dezvoltat la grupul TOPO Cluj. Exemplele sunt date pentru fiecare 

latice discutată, atât pentru polinoame cât şi pentru indici în tabelele următoare.  
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       Tabel 5. 1 Example pentru laticea CLe4(a,b,c)  

CLe4(a,b,c)_atoms  Polinomul Omega CI_Index 

111_24 6x6 1,080 

222_144 12x10+6x20 54,000 

422_272 4x10+4x14+4x18+6x20+6x28+2x36+2x44 363,408 

442_512 4x14+8x18+4x28+12x36+4x42+2x56+2x80  1,353,664 

444_960 12x18+12x36+12x54+6x72 2,900,448 

 Polinomul Sadhana Sd_Index 

111_24 6x30 180 

222_144 6x220+12x230 4,080 

422_272 2x572+2x580+6x588+6x596+4x598+4x602+4x606 16,632 

442_512 2x1104+2x1128+4x1142+12x1148+4x1156+8x1166+4x1170 41,440 

444_960 6x1656+12x1674+12x1692+12x1710 70,848 

 

Tabel 5. 2 Example pentru laticea CQ4(a,b,c)  

CQ4(a,b,c)_atoms  Polinomul Omega CI_Index 

111_32 4x6+3x8 1,968 

222_208 32x6+6x24 108,288 

331_240 36x6+6x20+1x48 141,456 

332_444 72x6+6x34+2x48 521,688 

333_648 108x6+9x48 1,141,776 

444_1472 256x6+12x80 6,144,000 

 Polinomul Sadhana  Sd_Index 

111_32 3x40+4x42 288 

222_208 6x312+32x330 12,432 

331_240 x336+6x364+36x378 16,128 

332_444 2x684+6x698+72x726 57,828 

333_648 9x1032+108x1074 125,280 

444_1472 12x2416+256x2490 666,432 

CQ4 (a,a,a) e(G) v(G) CI_Index 

111 48 32 1,968 

222 336 208 108,288 

333 1,080 648 1,141,776 

444 2,496 1,472 6,144,000 

 
 

 

Latice construite prin Op(Trs(P4(Oct)))  
 

Laticele de mai jos sunt construite utilizând unităţile proiectate cu secvenţa  

Op(Trs(P4(Oct))), unde Oct este Octaedronul. Reţeaua din rândul de sus al Fig.5.5 a 

fost făcută prin identificarea (“Id”-net) de feţe opuse ale unităţilor neoptimizate, astfel 

apărând ca o reţea mai mult “matematică”. Reţeaua din josul acestei figuri este 

realizată prin unirea (“Jn”-net) de structuri optimizate energetic, reţeaua fiind mai 

mult una “chimică”.113 Aceste reţele arată numai feţe/inele hexagonale şi au găuri 
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largi, ca acelea întâlnite în zeoliţi, alumino-silicaţi naturali larg utilizaţi în chimia 

sintetică, ca şi catalizatori. 

Polinomul Omega a fost evaluat pe un domeniu cubic, formulele analitice 

fiind listate mai jos. 

Exemple sunt date în tabelele de mai jos. 

  

 
 

 

  
 

Fig.5. 5 Rândul de sus: Unităţi proiectate prin Op(Trs(P4(Oct))) şi reţeaua construită prin identificarea 

(“Id”-net) de feţe opuse în unităţi neoptimizate, astfel fiind o reţea “matematică”. Rândul de jos: o reţea 

mai mult chimică construită prin unirea (“Jn”-net) de unităţi optimizate energetic; coloana din dreapta 

arată aceste reţele ipotetice în vederea din colţ a unui domeniu cubic a,a,a unde a este numărul 

unităţilor repetitive pe o anumită direcţie a spaţiului 3D. 

 

Tabel 5. 3 Example de polinoame Omega în Op(Trs(P4(Oct)))_Id reţea cristalină 

k Polinom Omega; max[6]R  v e CI 

1 24x3+6x4 68 96 8,904 

2 48x3+48x4+48x5+12x8 448 672 448,416 

3 72x3+162x4+144x5+72x8 1,404 2,160 4,654,152 

4 96x3+384x4+288x5+216x8 3,200 4,992 24,892,032 

5 120x3+750x4+480x5+480x8 6,100 9,600 92,104,200 

6 144x3+1296x4+720x5+900x8 10,368 16,416 269,387,424 

 
 

Polinom Omega în Op(Trs(P4(Oct)))_Id reţea cristalină 

3 4 5 8
max 3 5 84

( [6]; , )R Id x a x a x a x a x      

3 24a k ; 3
4 6a a ; 5 24 ( 1)a a a  ; 

2
8 6 ( 1)a k k   

3 3 4 5 2 8
max( [6]; , ) 24 6 24 ( 1) 6 ( 1)R Id x ax a x a a x a a x        

2
max( [6]; ,1) | ( ) | ( ) 24 (3 1)R Id E G e G a a      

2
max( [6]; ,1) 24 (17 8)R Id a a    

2 4 3 2
max( [6]; ) 24 (216 144 24 20 7)CI R Id a a a a a      

3 2( ) 44 24v Id a a   
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Tabel 5. 4 Example de polinom Omega în Op(Trs(P4(Oct)))_Jn reţea cristalină 

k Polinom Omega; Fmax[6] v e CI 

1 24x3+6x4 68 96 8,904 

2 48x3+60x4+48x9 544 816 660,576 

3 72x3+216x4+72x9+72x15 1,836 2,808 7,858,728 

4 96x3+528x4+96x9+96x15+96x21 4,352 6,720 45,077,376 

5 120x3+1050x4+120x9+120x15+120x21+120x27 8,500 13,200 174,045,000 

6 144x3+1836x4+144x9+144x15+144x21+144x27+144x33 14,688 22,896 523,826,784 

 

Polinom Omega în Op(Trs(P4(Oct)))_Jn reţea cristalină 

4

3 4 3(2 1)

max 3 3
2

( [6]; , )
k

i

i

F Jn x a x a x a x 



      

3 24a k ; 2
4 6 [ ( 1) / 2 ]a a a a a    

3 2 4 3(2 1)
max

2
( [6]; , ) 24 6 [ ( 1) / 2 ] 24

a i

i
F Jn x ax a a a a x a x 




       

2
max( [6]; ,1) | ( ) | ( ) 12 (9 1)F Jn E G e G a a      

2 2
max( [6]; ,1) 36 (8 3)F Jn a a a     

2 4 3 2
max( [6]; ) 24 (486 108 6 6 5)CI F Jn a a a a a      

3( ) 68v Jn a  

 

Reţele bazate pe grafuri Dyck   

 

Reţelele care fac obiectul acestei secţiuni au fost construite pe unităţi care sunt 

reprezentări ale grafului Dyck celebrat.114 Acest graf constă din 32 de vârfuri de 

valenţă 3, are 48 de muchii, 12 octogoane R[8], grosime 6, diametrul 5 şi numărul 

cromatic 2; este neplanar şi are genul g = 1 (adică există o încorporare a grafului pe 

tor). Numărarea de cicluri pe o reprezentare finită a scos în evidenţa 12 octogoane şi 

16 hexagoane. Ca unitate a laticei inficine, arată 12 octogoane şi genusul este g=3.3 

Unităţile de graf Dyck sunt proiectate ca un izomer zig-zag Z-56 (Fig.5.6, 

stânga) de secvenţa Op(Q(C)), executată pe cubul C în timp ce izomerul armchair A-

56(figura, mijloc),  de secvenţa Op2a(Q(C)). Există a treia unitate, care face co-reţea 

cu izomerul A deasupra, proiectat prin  Op2a(Ca(C)) şi notat A-104 (Fig.5.6, dreapta). 

Toate aceste unităţi au genusul g=3, ultimul fiind o unitate chirală, făcută de operaţia 

pro-chiarlă Ca =“Capra”(Rom)=Goat (Eng). Chiralitatea indusă de operaţia Ca se 

apropie de unitate, conform teoriei  Petitjean .115 
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Fig.5. 6 Unităţi de graf Dyck: zig-zag Z-56, R[8]=12 (stânga); armchair A-56, R[8]=12 (mijloc); 

armchair A-104, R[8]=24 (dreapta). 

 
 

 
 

Fig.5. 7 Reţele bazate pe Dyck Z-56  ca o “Id”- latice  “mathematica”  neoptimizată: 222_352 (stânga) 

and 444_2432 (dreapta) 

 

 

Concluzii 

 O reţea încorporată într-o suprafaţă de tip P poate fi considerată o decoraţie a 

acestei suprafeţe; în principiu aparţine grupului spaţial Pm-3m. Dintre multe astfel de 

reţele P există unele (care au unităţi repetitive) care sunt reprezentări ale unor structuri 

celebre de exemplu reţeaua  P-(7,3) reprezintă teselarea Klein, în timp ce P-(8,3) este 

reprezentarea grafului Dyck, ultima fiind înregistrată de TOPO Group Cluj (ca diu8, 

TOPOS). Construcţia acestor reţele/decoraţiuni a fost făcută prin utilizarea 

secvenţelor de operaţii pe mape (implementate în softwareul CVNET) pentru unităţi 

repetitive în timp ce asamblarea/încorporarea lor a fost făcut cu ajutorul programului 

Nano Studio, ambele dezvoltate la grupul TOPO Cluj. Topologia acestor reţele a fost 

descrisă prin polinomul Omega (de asemenea dezvoltat în Cluj), ca un complement la 

descrierea clasică cristalografică.  
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Cap. VI Programe software originale  

 

Contribuţiile personale se referă la implementarea în limbajul de programare C 

a programelor. 

O structură periodică este formată prin repetarea unei structuri de bază (celulă 

unitară; celulă de bază) prin translatare de-a lungul unei direcţii (în cazul structurilor 

1-periodice) sau a mai multor direcţii (trei direcţii pentru structuri 3-periodice). 

Programele dezvoltate, prezentate în continuare, ajută la găsirea direcţiilor de repetare 

(atom.c) şi la prelucrarea structurii. Programul ahin.c colorează unii atomi din 

structură pentru a putea vizualiza direcţiile găsite de atom.c Programul hinZalign.c 

reorientează structura, astfel că direcţia dată de un vector specificat devine direcţia 

axei z. Se foloseşte în special în cazul structurilor 1-periodice. 

 

Programul pentru găsirea vectorilor unitari ai unei structuri periodice: 

Dacă s-ar cunoaşte structura de bază care prin repetare generează structura 

periodică şi dacă s-ar identifica fiecare instanţă a structurii de bază în structura 

periodică, atunci vectorii care arată distanţa şi direcţia dintre două structuri de bază 

sunt posibili vectori unitari. Scopul programului este să găsească până la trei vectori 

unitari, fără a cunoaşte şi fără a identifica structura de bază. Luând ca referinţă un 

atom oarecare, el face parte dintr-o structură de bază. Structura de bază repetându-se, 

şi atomul de referinţă se repetă şi atomii corespunzători sunt oarecum similari cu 

atomul de referinţă. Identificând atomii similari atomului de referinţă, putem calcula 

vectorii dintre două structuri de bază. Programul face tocmai asta, calculează vectorii 

unitari după aflarea atomilor similari unui atom de referinţă. 

Modul de folosire al programului este: atom.exe «fişier» «delta» «alpha» 

[«atom0» [«n»]]. Fişierul «fişier» conţine structura cristalină de analizat în format 

„hin”. «delta» şi «alpha» sunt parametrii de toleranţă, semnificaţia lor va deveni clară 

în cele ce urmează. «atom0» desemnează atomul din structură ce se doreşte a fi 

originea vectorilor care arată direcţiile după care structura de bază se repetă. Dacă 

«atom0» nu este precizat, fiind parametru opţional, este ales primul atom din 

structură. Pentru unele criterii de selectare a vectorilor unitari, programul caută până 

la «n» soluţii, implicit «n» se alege 1 dacă nu este specificat. 
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Concluzii generale 

 
 Teoria grafurilor este utilă în descrierea reţelelor cristaline. 

Articole recente în domeniul cristalografiei, utilizează tot mai mult teoria 

grafurilor în descrierea stării cristaline a materiei. 

 Structurile triplu periodice au fost generate cu ajutorul programelor CVNET23 

şi Nano Studio90 pe baza operaţiilor pe mape. 

 Au fost generate 69 de reţele cristaline la grupul TOPO Cluj care au fost 

investigate la Università degli Studi di Milano, sub supravegherea prof. Davide M. 

Proserpio. Dintre acestea 39 sunt originale, structuri noi care au fost înregistrate sub 

numele diu1, diu 2 etc. 

 Investigarea s-a facut cu ajutorul programelor originale atom, ahin si 

hinzalign, hin2off si TOPOS, ultimul fiind dezvoltat la Universitatea din Samara, 

Rusia, de către grupul prof. Vladislav Blatov.  

Structurile care arată 1 periodicitatea, pot fi asociate cu reţele  cvasicristale, 

având simetrie axială. Topologia acestor structuri a fost prezentată în termeni 

cristalografici .  
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