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In [1] wurde ein raumgruppenzentriertes Verfahren vorgestellt, das auf der Basis einer
Graphdarstellung fiir Tetraedertopologien eine vollstandige Aufzahlung potentieller
Tetraedergraphen ermdglicht, wenn Nachbarschaften von Tetraedern geeignet beschrankt
werden. Wird die Nachbarschaft auf die unmittelbare Umgebung der asymmetrischen Einheit
eingeschrankt, entspricht es dem in [2] angegebenen Verfahren. Durch die Graphdarstellung
ergibt sich neben der flexiblen Angabe von Nachbarschaften und der Verallgemeinerbarkeit
auf beliebige Polyedertopologien im Vergleich zu [2] der Vorteil, dass Algorithmen etwa zur
Ketten- und Ringbestimmung auf einfache Weise integriert werden kdnnen. Damit lassen sich
Filter definieren, die im Ergebnis nur Graphen mit speziellen Eigenschaften zulassen (z.B.
Graphen flr Gerliste mit vorgegebenen Ringgréf3en).

Die Effizienz des in [1] beschriebenen Verfahrens kann durch Ausnutzung aller
gegebenen Symmetrieeigenschaften auf der Basis einer minimalen Graphdarstellung
verbessert werden. Es wurde ein Algorithmus entworfen und implementiert, der durch
eine geeignete Verwaltung symmetrieabhangiger Kantenkombinationen die Anzahl zu
betrachtender Graphen stark einschrénkt.
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Zielgerichtetes Aufzéhlen:
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Symmetrieoperationen === =» Kanten

- asymmetrischer Einheit (von-bis)
- Elementarzelle (maximal)
erlaubte Verknuipfungsgrade (min/max)

Nachbarschaftshillen in Raumgruppe 16
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« erlaubte Wyckoff-Lagen
« Bedingungen an Ringvorkommen
(0,0,0) (0,0,1) 0,2,1)
Beispiel: P3,21 (RG 154), (1,1,2), 1-1, 3, 1-4, 3, c, (6,8)
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Aufzéhlen beliebiger Polyedergraphen |

Graph fur beliebige Polyedertopologien:
« Nummeriere die Ecken der Polyeder in einheitlicher Weise

« Erzeuge zu jedem Polyeder einen Knoten mit der
vorgenommenen Nummerierung als Benennung

« Erzeuge fiir jede gemeinsame Ecke zweier Polyeder eine
Kante mit den jeweiligen Nummern als Beschriftung

Polyedergraph

Wende Aufzéhlungsverfahren analog an
unter Vorgabe der gewiinschten
Polyedertypen und Verknupfungsarten.
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