Weglowodory i grafy
Piotr KOSZTOLOWICZ

Weéréd chemikéw panuje doéé powszechne przekonanie, se wadr
sumaryczny czasteczki zwiazku chemicznego nie niesie zadnych informacii
o jej strukturze. Czy rzeczywiscie zapisy CsHiz, C10Hs, CH4O nie
pozwalaja sformutowad fadnych sensownych wnioskéw na temat liczby
pierécieni w czasteczce, obecnoéci wiazan wielokrotnych, wartosciowosci
atomdéw wegla itp.? Jak zwykle w takich praypadkach, rozstrzygniecie
problemu bedzie mozliwe dzigki zastosowanin odpewiedniego narzedsia
matematycznego. Obiektem, ktéry w naturalny sposéb nadaje sie do
tego celu, jest graf nieskierowany. Dla Czytelnika, ktéry nie zetknal sie
blize] z grafami, podane beda podstawowe definicje i wlasnoéci graféw,
z koniecznosci tylke te, ktére beda przez nas wykorzystane.

Grafy

Graf ¢ to para zbioréw (V, K). Pierwszy z nich jest zhiorem wierzcholkéw
V = {v1,v2,93,...,v.}, drugi to zbiér krawedzi K = {k1, k2, ks, cokn
Krawed? k; utoisamia sie z para wierschotkéw (vi,v:) zwanych jej
wierzchotkami koricowymi, Czesto rysunek, na ktérym role wierzcholkéw
pelnia punkty, a laczace je linle role krawedzi, sam nazywany jest grafem.
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Rys. 1. Graf o 7 wierzcholtkach i 7 krawedziach z zaznaczonym obwodem
uskavrkavs.

Gdyby na rysunku 1 w miejsce wierzcholkéw vy, va, vs, v, wstawid

litere H, w miejsce v5 i vs litere C, a w miejsce vs litere O, uzyskalibyémy
wzor strukturalny aldehydu octowego. Wzory strukturalne czasteczek
chemicznych mozna wiec traktowad jako grafy.

Stopniem wierzchotka v; nazywamy liczbe krawedzi, ktére lacza sie z tym
wierzcholkiem, czyli méwiac dcisle — sa z nim incydentne.

Obwodem albo cyklem w grafie nazywamy odpowiednik wielokata,

lub tamanej zamknietej: skoficzony ciag na przemian wystepujacych
wierzcholkéw i krawedzi z nimi incydentnych, w ktérym ostatnia krawedsz
taczy ostatni wierscholek z pierwszym. Graf moze mieé wiele obwoddw,
ale istnieje zawsze pewien minimalny ich zbiér, z ktérego moina odtworzyé
pozostale (przez usuwanie wspélnych krawedzi). Obwody takie nazywamy
podstawowymi, ich liczba réwna jest liczhie krawedai, ktére nalezy usunad
¢ grafu, aby otrzymac graf bez cykli. Dla zastosowan do opisu czasteczek
weglowodoréw (a takie beda obiektem naszych zainteresowar), moina
przyjaé, ze maksymalny stopien wierzchotka wynosi 4.

Oto podstawowe wzory, ktére znajda zastosowanie w dalszej czedci:
(1) mo=my + my + Mz + Mmy,

(2) 2l =my + 2my + 3ma + 4ma,

gdzie: m ~ liczba wszystkich wierachotkéw w grafie, m; — liczba
wierzchotkéw stopnia 7, [ - liczba wszystkich krawedszi w grafie.
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 obserwac]i wytwarzamy sobie, najczesciej

mozliwe, a co nie. Inacze] méwiac, co jest

‘wiec mowy o zadnych wykretach, jak

br-
zdrowemu
rozsadkowi (VII)

(Wedhig wyktadéw radiowych
z audycji IV programu -~ Widnokrayg)

Jak wyjéé przez dwoje
drzwi rownoczeénie nie
dzielac sie — interferencja
elektronu samego ze sobag

Tomasz HOFMOKL

Tak zwany zdrowy rozsadek ksztattuje
sie na podstawie dodwiadezen, obserwacii
bezposrednio otaczajacego nas Swiata. Jest
rzecsa oceywista, ze czedcie] mamy okazje
obserwowad spadek rzuconego kamienia
niz kwantowe zachowanie sie elektronu.

Na podstawie tych wilasnie codziennych

bezwiednie, przekonanie o tym, co jest

zgodne ze zdrowym rozsadkiem, a co jemu
przeczy. W badaniach naukowych, dzieki
odpowiednim urzadzeniom, mozemy
cbserwowad zjawiska, z ktérymi nie
spotykamy sie na co dzien. Niektdre

z tych zjawisk zdaja sie pracczyé naszemu
poczuciu tego, co jest mozliwe. Obserwacja
ich stanowl najcenniejsza podniete do
weryfikowania naszego pogladu na
otaczajacy Swiat i przy okazji uczy nas
pokory. Nie wazystko, co jest sprzeczne

ze zdrowym rozsadkiem, jest rzeczywiscie
niemozliwe. Praykladem takiego zjawiska,
ktére w sposéb oczywisty wydaje sie

na pierwszy rzut oka niemozliwe, jest
interferencja elektronu samego ze

soba. Wspominalem o tym zjawisku

w pierwszym wykladzie. Teraz, dla
podkreélenia jego zaskakujacego przebiegu,
przedstawie je przez analogie.

Wyobra# sobie, Czytelniku, nastepujaca
syfuacje. Jestes samotnie w pomieszczenin,
w ktérym jest dwoje drawi. Aby

by¢ bardziej precyzyjnym, powiem,

ze sa tam dwa oddsielne otwory

drzwiowe nie stykajace sie. Nie ma

na przykiad rozwazanie jednego otworu
dwudrewiowego. Mamy pomieszezenie
o dwdéch nie stykajacych otworach.

Proponuje wykonanie nastepujacepgo
zadania: wyjsé przez oba otwory
Jednoczesnie nie rozdzielajac sie

przy tym na dwie czesci. Cay to
mozliwe? W oparciu o nasze codzienne
dodwiadczenia, czyli w ramach zdrowego




rozsadku, jest to zadanie bezsensowne
do tego stopnia, ze nie warte nawet
powainego zastanawiania sie.

A jednak... Elektron potrafi to wykonac,
a przynajmnie] zachowuje sie tak, jak

by to wykonywal. Mamy na to dowody
eksperymentalne. Okazuje sie, e nasz
gdrowy rozsadek moze prowadzic do
falszywych wnioskdw, jeieli zastosujemy
go w sytuacji skrajnie nietypowej dla
zycia codziennego. Co wiece], nie
potrafimy wyobrazi¢ sobie, jak to elektron
robi, ze przechodzi przez dwa otwory
réwnoczeénie bedac pray tym czastka
niepodzielna. Musimy zmienié nasz
poglad na $wiat, a tym samym wzbogacié
rozumienie proceséw, jakie wystepuja

w przyrodzie.

Przyjrzyjmy sie nieco dokladniej
samemu doédwiadczeniu. Wyniki zostaly
opublikowane stosunkowo niedawno,

bo w lutym 1989 roku w American
Journal of Physics. Dodwiadczenie

wykonali w Japonii A. Tonomura, J. Endo, §

T. Matsuda, T. Kawasaki i H. Ezawa.
Sama idea doswiadczenia jest bardzo
prosta. Nalezy zbadaé interferencje
elektrondw wypuszczanych pojedynczo
na dwie szczeliny i zaobserwowac obraz
interferencyjny. Nie jest to plerwsze
doéwiadczenie wskazujace na mozliwosé
interferencji czastek materii samych ze
soba, ale pierwsza realizacja dotychczas
jedynie myslowego eksperymentu
opisywanego w podrecznikach teorii
kwantéw. Znane sa fakty doswiadczalne
wskazujace na falowe whasnodci cagstek
materialnych. Styszeli o nich nie tylko
ci, ktérzy studiowali fizyke. Ze wzgledu
na chronologie odkryé ,szerokie

rzesze” przyimuja, ze swiatlo jest fala,
a elektrony czastkami. Okolo roku 1923
L.V. de Broglie wysunal przypuszczenie,
7e czastki materialne maja réwniez
wlasnoécl falowe. Uzupelnialo to obraz
fali elektromagnetycznej, na przyklad
dwiatla widzialnego, ktére ma, oczywiscie,
whasnosei falowe, ale ma réwniez cechy
czastek — moéwimy przeciez o fotonach.
Jezell wiec kazda drobina materii ma
whasnosdci falowe, to praynajmniej

w pewnych sytuacjach drobina taka
powinna zachowywad sie jak fala., Czym
zas rozni sie fala od czastki?

Najprosciej odpowiedzied na to, e fale
moga interferowac. Nie wszyscy moze
pamietaja, co to jest interferencia fal,
inacze] moéwiac — ich nakladanie sie. Dwie
fale spotykajac sie moga sie wzmocnic,
jezeli grzbiet jednej fali spotka sie

z grzbietem drugiej, lub oskabié az do
zupelnego wygaszenia, jeieli grabiet spotka
sie z dolina. Widzielidmy to zjawisko
wielokrotnie rzucajac do wody dwa lub
wiecej kamieni. Od wrzuconego jednego
kamienia rozchodza sie po powierzchni

Istnieje jeszcze jeden wzér o fundamentalnym znaczeniu dla teorii
graféw. Jest to wzér Eulera, pozwalajacy obliczy¢ liczbe obwoddw
podstawowych u, jeseli znana jest liczba krawedzi | 1 wierzchotkéw m
w grafie:

(3) p= L= wi4a.

Przy zalozonych ograniczeniach, korzystajac ze wzoréw (1) i (2) mozna
zapisac, ze

1
(4) p=(ms—mi)+matl.

Dla tych, ktérzy sa zaznajomieni z topologia, dodajmy, Ze liczba cykli
jest wiasnodcia topologiczna, grafu i nie zalezy od liczby wierzchotkdw
stopnia 2, poniewaz homeomorfizmy ignoruja wierzcholki 2 stopnia
traktujac je jako punkty krawedzi.

Przejdimy obecnie do konkretéw. Ze wzgledu na wielka réZnorodnodé
strukturalna, obiektem naszych zainteresowan beda weglowodory. Pamigtad
jednak nalezy, e prawa teoril graféw obowiazuja takze w odniesieniu do
innych grup czasteczek niekonieczhie organicznych.

Alkany

Alkany to weglowodory, ktorych czasteczki nie zawieraja wigzan
wielokrotnych pomiedzy atomami wegla. Ogdlny wzér sumaryczny tej
grupy polaczen zapiszemy wstepnie jako C.H,. We wzorze strukturalnym
tej czasteczki wierzchotek reprezentujacy atom wegla jest ze wzgledu na
swa, wartosciowosé 4 stopnia, atom wodoru natomiast — 1 stopnia. Liczha
wszystkich wiazan w czasteczce réwna jest liczbie krawedzi w grafie, ktéry
ja, reprezentuje. Obliczy¢ ja mozna ze wzoru (2), prayjmujac nastepujace
zalozenia:

my =1, Mme=m3z=0, msg—n.
Otrzymujemy
1
fe= 5(411 +7).

W czasteczce wystepuje r wiazan C — H, pozostale to wigzania C— C,
w liczbie

I(;_(_j = 2n — 57’ .

Czy rozwazana czasteczka moze zawierad jakied pierscienie? Odpowiedsi
udzieli nam réwnanie Eulera w formie (4), przy zachowanin zalozen
poczynionych poprzednio. Otrzymamy ostatecznie nastepujacy resultat:

‘nﬁ£r+1
H= 2 .

Wynika stad, ze ogélny wzdr czasteczki alkanu moina wyrazi¢ w formie
CrHzpozpts. Jezeli p =0, to wzédr nasz zredukuje sie do postaci znanej
z podrecznikéw chemii organicznej dla alkanéw niecyklicznych CrHzny2.
Czytelnikowi pozostawiam prakiyczne sprawdzenie wyprowadzonych
zaleznodcl dla czasteczek z rysunku 2.
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Rys. 2. Grafy reprezentujace czasteczki weglowodordw:
a) kuban (pieciocyklicany).
b) etan (niecykliczny).




Weglowodory aromatyczne o pierdcieniach skondensowanych

Czasteczki te] grupy weglowodoréw charakteryzuja sie wyjatkowo
regularng budowa. Prayjmuja one forme kawatkéw pszczelego plastra
oderwanych od calosci. W przypadku tych czasteczek wygodniej jest
postugiwacd sie grafem szkieletu weglowego w miejsce petnego wzoru
strukturalnego. Wymaga to pominiecia wiazanl wielokrotnych oraz
atomdéw wodoru we wzorze strukfuralnym. Czasteczki rozwazane] grupy
polaczen sa, plaskie (jest to rezultat obserwacii, a nie obliczefi). Fakt ten
umozliwia dokonanie podziatu wierzchotkdw i krawedzi na nastepujace
zbiory:

— zbiér krawedzi k; lezacych na zewnetrznym obwodzie czasteczki,

— ghidr krawedzi &, przynaleznych do dwu pierscieni jednoczesnie,

— zhidér wierzchotkéw v. drugiego stopnia reprezentujgcych atomy wegla
swiazane 7 atomami wodoru,

— zbidr wierzcholtkéw 3 stopnia vs, nalezacych do dwu pierscieni i lezacych

na zewnetrznym obwodzie,
— zhidr wierzcholkéw 3 stopnia vz, nalezacych do trzech pierscieni
jednoczednie 1 znajdujacych sie wewnatrz czasteczki.

Przez pierdcienie rozumiemy tu cykle szedcioczlonowe, stanowiace pewien
zbiér obwodéw podstawowych grafu.

Rys. 3. Nicktore weglowodory shondensowane:
a) wzdr pédlstrukturaluy owalenu,

b) wazdr polstrukturalny pirenu,

c) graf szkieletu weglowego pirenu.

Czy i w tym przypadku dysponujac jedynie wzorem sumarycznym
C,.H, jestedmy w stanie obliczyé, ile jest poszczegdlnych elementdw
strukturalnych grafu? Aby zastosowaé wezory (1), (2) i (4) w odniesieniu
do tej grupy polaczen, nalezy przyjaé zalozenia: m, = mas =0,
ma = 8§, ma = n — §. Liczba obwoddw podstawowych, ktérymi sa, cykle
szedcioczlonowe, wyrazi sie wzorem
1
(5) ,u,:E(nfs)Jrl.
Liczba wszystkich krawedzi lo—c w tym przypadku wynosi
1
lo—c = -2—[3n —s).
Liczbe {,, krawedzi typu k., przynaleznych do dwu pierscieni obliczamy
korzystajac z nastepujacej rownosci
(6) lgfo = G,UZ — [w .
Uzasadnienie tego wzoru pozostawiam dociekliwemu Czytelnikowi.
Stosujac wyze] przedstawione wzory otrzymamy ostatecznie
1
(1) Juiies 5(371—53—1—12).
Ten rezultat pozwoli nam oblicayé w prosty sposéb liczbe krawedzi [,
lezacych na obwodzie zewnetrznym czasteczki. Uwzgledniajac, ze
lomo =1+ 1y,
otrzymamy

(8) I, = 235 — 6.
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wody koncentryczne kregi fal. Przy dwéch
wrzuconych kamieniach kregi te w pewnej
chwili spotykaja sie 1 w ich przecieciu
powstaje doéé zlozony obraz. W niektérych §
miejscach fala wodna jest wicksza niz fale
przed spotkaniem, a w innych woda jest
spokojna, co oznacza, ze fale wygasily

sie. hatwo zaobserwowad interferencje

fal na wodzie. Ich diugosé siega
kilkunastu, kilkudziesieciu centymetrow.
W sprzyjajacych okolicznosciach mozemy
obserwowad wynik inferferencji fal
éwietlnych, na przyklad obserwujac barwne
plamy powstajace w cieniutkie] warstewce
benzyny rozlane] na powierzchni kaluzy.
W braku zanieczyszczonej benzyna katuzy
mozemy usyé siatki dyfrakcyinej (jest to
plytka z bardzo drobnymi, blisko siebie
lezacymi rysami) lub innego urzadzenia
optycznego. Im mniejsza dlugedé fali,
tym trudniej zachserwowad zjawiska
interferencji. Czego spodziewamy sie od
fal zwiazanych z czastkami materii?

Rozwazmy czastke, ktéra jest mala

z makroskopowego punktu widzenia
(przyklad zaczerpnalem z ksiazki
Wichmana Fizyka kwantowa). Przypusémy,
Ze masa naszej czastki réwna sie

10 mikrograméw, czyli dziesied
milionowych czesci grama. Niech czastka
ta porusza sie z predkoscia 1 cm/s

— diugodé fali de Broglie’a {(h/muv) wyniesie
w tym przypadku okelo 6,6 x 107%% ¢m,
Jest to wielkosé dmiesznie mala: tysiace
milionéw milionéw razy muniejsza niz
dlugosé fali swiatla widzialnego w zakresie
czerwieni. Przypomnijmy, ze dlugosé fali,
na przyklad $wiatta widzialnego o kolorze
czerwonym, wynosi okolo siedmiuset
nanometréow. Przypominam: jeden
nanometr to jedna tysieczna milionowej
czeSci metra. Wyjasnia to, dlaczego fale
materii; jezell nawet istnieja, zwykle nie
uwidoczniaja sie. Jedeli cheemy mied
stosunkowo diuga fale de Broglie'a,

to powinnismy do doswiadczenia wybrac
czastke o mozliwie jak najmniejsze] masie,
najlepiej elektron i nadaé jej bardzo mala
predkosé. Dla elektronéw przyépieszanych
réznica potencjaldw 150 woltdw diugosc
fali bedzie mniejsza tylko siedmiokrotnie
od dtugosci fali dwiatta czerwonego. Taka
dlugaéé fali jest jug rzedn odleglodei
miedzy atomami w krysztale, Moina

wiec wykorzystac krysztat jako siatke
dyfrakcyjna.

Pierwsze doswiadczenie tego typu

‘wykonat C.J. Davisson przy wspélpracy

L.H. Germera potwierdzajac

falowe wiasciwosci elektrondw.

W doswiadczeniach Davissona-Germera,

i w innych péiniejszych, uzywano wiazki
elektronéw i okazalo sie, ze w odpowiednio
dobranych warunkach zachowuje sie ona
jak wiazka §wiatla. Mozna by zrobidé
przeskok myslowy | powiedzied: elektrony




majy wasnosci falowe. Zastanowmy sie
nad tym. W doswiadczeniach uzyto wiazek
elektronéw. Najprostsze doswiadczenie
z interferencja mozemy wyobrazic
sobie nastepuiaco: elektrony wybiegaja
‘ze #rédla, padaja na ekran, w ktérym sa,
dwie szczeliny i po przejsciu przesz nie
biegna do obserwatora, ktérym moze
by¢ klisza fotograficzna. Mamy dwie
mozliwe drogi elektronéw: albo przez
jedna, albo przez druga szczeline. Drogi te
réznia sie w sposéb oczywisty 1, zaleznie
od réznicy drég, u obserwatora lub na
kliszy spotykaja sie dwie fale przesuniete
wizgledem siebie tak, ze nakladaja
sie albo wierzcholek z wierzchotkiem,
albo wierzcholek z doling, albo g3
w sytuacji posredniej. W zaleznoscl od
przesuniecia mozemy zaobserwowad albo
wzmocnienie fali, albo oslabienie — az
do catkowitego wygaszenia. Na ekranie
zobaczymy wiec charakterystyczne
maksima i minima interferencyjne.
W przypadku kliszy fotograficzne]
pojawia sie prazki silniejszego i stabszego
zaczernienia. Przedstawiony opis przebiegu
doéwiadczenia nadal nie jest wyczerpujacy.
Nie odpowiada bowiem na pytanie, czy
interferuja, czyli nakladaja sie, fale réznych
elektronéw, czy interferuje fala tego
samego elektronu. Przyznajmy, ze jest
to zasadnicza réznica. Na interferencie
régnych elektrondw mozemy sie latwiej
zgodzié nii na interferencje tego samego
elektronu ze soba. Jak bowiem sobie
wyobrazic, ze elektron przechodzi przez
obie szczeliny jednoczednie? Dzieli sie?
— jest przecie? niepodzielny. Wyradna
sprzecznodé ze zdrowym rozsadkiem. ‘
Dlatego whasdnie nie mozemy poprzestac na
stwierdzeniu, e elektrony maja whasnosci
falowe w opisanych doswiadczeniach, ale
musimy rozstrzygnaé, czy elektron moge
interferowad sam ze soba. Odpowiedz
na to whsnie pytanie byla przedmictem
wspomnianego na poczatku doswiadczenia. §

Do jego przeprowadzenia wykorzystano
odpowiednio zmodyfikowany mikroskop
elektronowy. Bardzo ciekawie rozwigzanc
problem dwéch szczelin, Utworzono

je przez oryginalna konfiguracje pola
elektrostatycznego. Elektrony nadlatujace
ulegaja, ugieciu w powstalym polu
elektrostatycznym tak samio, jak by
przechodzily przes szczeliny. Ponigej
szczelin umieszczono uklad elektronicznego
odczytn pozwalajacy zarejestrowad
nadejscie kazdego pojedynczego elektronu.
Elektrony sa niepodzielne, wiec uklad
mogt rejestrowac albo fakt nadejscia
elektronu, albo jego brak. Nie bede
oplsywad szezegdlow elektronicznych
urzadzenia do detekcji — autorzy zdolali
doprowadzi¢ aparature de takiego stanu,

~ ze prawdopodobiefistwo niezarejestrowania
‘elektronu lub zarejestrowania fatszywego

sygnalu nie przekraczalo jednego procentu.

Réwnie proste rachunki doprowadza do obliczenia liczby wierzchotkéw
trzeciego stopnia poszczegélnych rodzajéw. Ornaczmy przez nas: I naw
odpowiednio liczbe wierzchotkéw typu vs: i vaw. Kaidy obwéd, w tym
takie obwdéd zewnetrzny grafu, ktérym sie zajmujemy, zawiera tyle samo
wierzchotkédw co krawedsi. Musi wiec byé spelnione réwnanie

l: =n3, +s,
skad wykorzystujac réwnanie (8) otrzymamy
N3z = 8§ — 6.

Tym samym latwo znajdziemy wyraZenie pozwalajace obliczyé
parametr Ray

flaw =N — 28 +6.
Wystarczy wykorzystal oczywista réwnosé

3w + N3z =N —§.

Na uwage zastuguje fakt, e wartodci parametréow: lo—c, lu, lz; Naw, Naz
nzyskano znajac jedynie wzér sumarycany czasteczki, cayli wspdlezynniki
n 1 s oraz majac informacje o rodzaju weglowodoru. W niektérych
przypadkach, jak widzimy, wzdr sumaryceny niesie dos znaczna,
informacje o strukturze czasteczki.

Fullereny

Fullereny nie sa weglowodorami, lecz mimo to istnieje wiele podobiefistw
strukturalnych miedzy tymi obiektami. Fullereny stanowia odmiany
pierwiastkowego wegla, podobnie jak grafit czy diament. Czasteczki
fullerenéw sa kuliste 1 maja budowe wielopierscieniowa. Atomy wegla
wystepuja tu w takim samym stanie walencyjnym, jak w weglowodorach
skondensowanych, czyli moga, tworzyé wiazania wyzszych rzeddéw niz

w alkanach. Otrzymano szereg fullerenéw o ogdlnym wzorze C,, gdzie

n jest liczba parzysta. Czasteczka o wzorze Cgo okazala sie wyjatkowo
trwala. Stwierdzono, ze jest ona zbudowana jak pitka futbolowa i sklada
sie 7 12 pierécieni pieciocztonowych i 20 pierscieni szesciocztonowych.

Rys. 4. Cznasteczka fullerenu Cgg, zwanego buckminsterfullerenen:
a) graf caasteczki » ponwmerowanymi cyklami piecioczlonowymi,
b) ksatalt geometryczny czasteczki.

Narysowanie rzeczywistego ksztaltu czasteczki fullerenu nie jest tatwe

ze wzgledu na jej przestrzennsa strukturg. Z latwoscia narysowad mozna
natomiast jej graf strukturalny. W tym miejscu pora na wyjasnienie
pewnej subtelnosci. W przedstawionych sytuacjach tak naprawde

rzadko odwolywalismy sie do metrycznych whasnosci czasteczek, bardziej
interesowala nas ich topologia. Takie wlasnodci, jak dlugosci wiazan, katby
miedzy wigzaniami byly pomijane.



Do wyciagniecia wszystkich wnioskéw wystarczajace okazaly sie informacje

o tym, ktére wierzcholki sa poiaczéne krawedzia oraz jakiego stopnia byly

te wierzcholki. Krawedzie reprezentujace wiazania moga wigc (jesli to jest

wykonalne tak, aby krawedzie sie nie przecinaly) byé narysowane dowolnie

na plaszczyznie. Graf fullerenu narysowaé moina ,rozciagajac” jeden

z pierdcieni do takich rozmiaréw, Ze cala reszta znajdzie sie wewnatraz.

Zaléimy wiec, ze wzdr nasze] czasteczki ma postaé Cn,. Co mdéwi nam

ten wzdr o strukturze fullerenu? Przyjmijmy oczywiste zalogenie:

my = mg = mg =0, mz = n. Pozwala to obliczy¢ liczbe wiazan C—C
lo—e = §n,

oraz liczbe pierscieni w czasteczce, w tym jednak przypadku wzér Eulera

nalezy zmodyfikowad (co znowu nie wynika z teorii graféw) do postaci

znanej z geometrii wielodcianéw

(9) p=1-m-t+2.

Pozwoli to uwzglednié pierscieni, przez ktéry ,ogladamy” czasteczke.

Crzasteczki fullerenéw skladaja sie z piercieni piecio- i szedcioczionowych.

Czy potrafimy w kazdym przypadku odpowiedzieé na pytanie, ile jest

jednych i drugich? Odpowied? jest pozytywna, jezeli zalozymy, Ze innych

pierscieni nie ma i ze kazdy wierzcholek naleiy jednoczesnie do trzech

pierdcieni. Oznaczmy przez us 1 ws odpowiednio liczbe pierscieni piecio-

i szedcioczionowych. Wystarczy teraz rozwiazad uktad réwnan

G + 515 = 3n,

He + ts = H.
Uwzgledniajac (9) otrsymamy nieco zaskakujacy rezultat
1
ps =12, #szgnﬁlo.

W kaidej czasteczce fullerenu liczba cykli piecicczlonowych réwna

jest dokladnie 12. Ponadto nie istnieja czasteczki fullerenéw slozone

z samych tylko pierscieni szedcioczlonowych. Wynik ten jest w peini
zgodny z wynikami otrzymanymi przez Eulera w XVII w. — nic dziwnego,
przeciez ze wzoru Eulera je wyprowadzilismy. Euler nie znal, co prawda,
fullerenéw, ale badal bryly geometryczne, ktére opisuja, ich strukture.
Faczna liczba pierécieni w czasteczce fullerenu wynosi zatem

1
= -n+2.
#=3

Wynika stad jasno, ze fullereny musza zawieraé parzysta liczbe atoméw
wegla w czasteczce, co gwarantuje ich fizyczna stabilnosé.

Pora na krétkie podsumowanie. Jak wykazaliSmy, wzér sumaryczny
pozwala przewidzied pewne cechy strukturalne czasteczki chemicznej

i doéé powszechne przekonanie chemikéw zawarte w pierwszym zdanin
tego opracowania ckazalo sie mocno przesadzone. Czy jednak prowadzone
przez nas rozwazania to tylko zabawa? Wydaje sie, e nie. Grafy moga sie
okazaé przydatne wszedzie tam, gdzie na podstawie niepeinej informacji

o budowie czasteczki, uzyskanej np. droga badan instrumentalnych, trzeba
odtworzyé jej rzeczywista strukture.

Na zakoliczenie ciekawostka zwiazana z tym, ze teoria graféw dostarcza
czesto zaskakujacych wnioskéw niezupelinie zgodnych z intuicja.
Zainteresowanemu Czytelnikowi proponuje znalezienie takiej czasteczki
chemicznej, w ktérej sktad wchodzi nieparzysta liczba atoméw

o nieparzystej wartosciowosci. Rozwiazanie znajdzie Czytelnik w ksiazce:
Narsinght Deo, Teoria graféw 1 jej zastosowania w technice ¢ informaltyce.
Milej zabawy.

‘Wynika z tego, Ze érednio rzecs biorac

Nalezalo sie jeszcze zabezpieczyé przed
zaobserwowaniem interferencji dwdch
elektronéw, chciano bowiem wykazad,
7e to wlasdnie pojedynczy elektron moze
interferowad sam ze soba. Osiagnigto

to wykorzystujac bardzo slaba wiazke
elektronéw. W ciagu jednej sekundy

do urzadzenia docieralo okolo tysiaca
elektronéw. Moze sie to wydawac bardzo
duzo, ale zeby uzmyslowié Pafstwu,

jak to w rzeczywistosci jest niewiele,
zrébmy nastepujace poréwnanie. Odleglodé
od #rédla do ekranu, na ktérym byly
rejestrowane elekirony, wynosila 1,5 m.
Srednia odleglogé miedzy kolejnymi
elektronami wynosita 150 kilometréw.

na trasie przelotu nigdy nie bylo dwdch
elektronéw.

Obraz interferencyjny w tych warunkach
powstawal w czasie okolo 20 minut.
Wynik przedstawiono w postaci

serii zdjeé z ekranu telewizyjnego
aparatury rejestrujacej elektrony.
Kazda kropka na ekranie odpowiadala
zarejestrowaniu jednego elektronu.

Po nadejéciu najplerw pieciu, a pdiniej
stu elektronéw, rozklad na ekranie byt
catkiem przypadkowy, przynajmniej tak
wygladalo. Widac bylo powierzchnig
ekranu pokryta, chaotycznie rozrzuconymi
kropkami. Po zarejestrowaniu juz 3000
elektronéw zaczal wylaniaé sie¢ obraz
maksiméw — w pewnych miejscach bylo
wyraZnie wiecej kropek — i miniméw

— gdzie tych kropek zarejestrowano
niewiele. Odpowiadalo to obrazowi
interferencyjnemu. W miare przybywania
elektronéw obraz stawal sie coraz
wyraZniejszy. Otfrzymano wiec nacczny
dowdd, ze elektron moze interferowac sam
ze soba,.

Czy to mozna zrozumieé? Zalezy od

tego, co rozumiemy przez samo slowo
rozumieé. Jezeli chcemy tylko przewidzied
przebieg zjawiska na podstawie praw
teorii kwantdw, to, oczywiscie, latwo to
zrobié. Jezeli chcemy sobie wyobrazié
przebieg zjawiska na podstawie modelu,
na przyklad, kul bilardowych biegnacych
przez dwie szczeliny, to jest to niemozliwe
— $§wiat nie da sie opisa¢ za pomoca,
analogii tylko z Zycia codziennego. Jedeli
dalej nie ufajac wynikom opisanego
doswiadczenia postawimy pytanie ,ale
ktéredy tak naprawde przeszedil elektron,
przez ktéra szczeling?”, to nie bedziemy
umieli znaleZé na nie odpowiedzi. Jezeli
zastonimy jedng szczeline, wiedzac juz
teraz na pewno, ze elektron przemknie
przez pozostala otwarta, to obraz
interferencyjny zniknie. Przyroda nam nie
zdradzi, ktéredy przeszed} elekiron, a tak
raprawde, to pytanie o jego droge nie ma
sensu, ale to juz inna sprawa.




