SCIENTIFIC CORRESPONDENCE OF PROFESSOR DRAGOS
CVETKOVIC

Professor Dragos Cvetkovi¢ has saved and classified a part of his scientific
correspondence. These archives are located in the Mathematical Institnute of
the Serbian Academy of Sciences and Arts, Belgrade, Kneza Mihaila, 36. A
part of the correspondence has been scanned and organized within several
files whose naines indicate the content and the period of time.

Each archive file is commented by D. Cvetkovi¢. Comments include some
autobiographic facts which help in understanding the meaning ol documents
in the file. More details on the biography of D. Cvetkovi¢ can be found in
the hook

Cvetkovi¢ D., Graphs as inspiration, Aulobiographical Notes and Other
Texts on the Occasion of Four Decades of Scientific Work in Mathematics
(Serbian). Ed. V. Kovacevié-Vujeié, Akademska misao, Beograd, 2006.

General comments on this electronic collection are contained in a separate
file.

File: CORRESPONDENCE WITH H. SACHS AND I. GUTMAN,
1973

Comments by D. Cvetkovié

I defended my doctoral thesis Graphs and Thewr Spectra on May 27, 1971.

Prolessor [orst Sachs. Technische Hochschule Hmenau, limenau, German
Democratic Republie, and 1 published together in 1980 (jointly with Michael
Doob) the book

Cvetkovi¢ D., Doob M., Sachs H., Specira of Graphs - Theory and Ap-
plication. Deutscher Verlag der Wissenschalten - Academic Press, Berlin -
New York, 1980; second edition, 1982: Russian translation, Naukova dumka,
Kiev, 1984; 111 revised and enlarged edition, Johann Ambrosius Barth Verlag,
Heidelberg  Leipzig, 1995.

The correspondence presented in this file shows how we have made first
steps in writing the book Spectra of Graphs.

Collaboration with Ivan Gutman was continued in 1973. In this vear Ivan
Gutman got doctoral degree in Chemistry (20.12.1973).

For previous period see the file CORRESPONDENCE WITH H. SACHS
AND I. GUTMAN, 1970-1972.



»RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 11.1,1973.
bragi vr. Cvetkovié,

ITolin Vas da mi Sto brze odgovorite da 1i Vam odgovara
9, februar (petak) za odbranu mog magistarskog rada. AKO ne, mo-
lim Vas da mi (nam) predloZite neke termine koji bi Vama odgovara-
1i., Dolaze u obzir samo dani pole 5. II jer se tada Dr.Trinajstié

vraéda iz Italije.

Srdacno Vas pozdravlja

et GeTloste
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TECHNISCHE HOCHSCHULE ILMENAU

Sektion Mathematik, Rechentechnik und Okonomischie lybernetik

TH {imenau, 62 limenau, Postschiieffach 327

-

Bitte Abteilung mit angeben
ihre Zeichen lhre Nachricht vem Unsere Zeichen lmenou den

1o Tebrs 1973
cBiy pechyter lery Kollegeld

cu tweerenm Nolloguium warden von sehr vieleon
hﬁliegbz. Vortyise angamwldet, Ich bwﬁe iy
den dexuin ‘”“w’ dm Fdnsenduns dep llonugkyiptes
Eﬁ?ﬁh vortzages (15» do_1973) umbedingt einsue
balten, c;;a ich :.@memwn nicht geviibplelsten
mmz@. dell Thr Vortrag in dos Vorirogoprograrm
auigenommen wirt.

Ich rechne gebhy odb Ihren Versiindnis und bin

mit frsundlichen Gxiilen

-fi-"‘ﬁ _—'1
/J/m@/ﬂ \'/iﬁ,c[m
Fernruf: Bank:
Drahtwert: Hmenau %‘}Hﬁlﬂ 740 IHB limenau 4761-22-127032 Fernschreiber
TH IImenuLNeue E‘E!nru Postschackkonte Erfurt 134 50 Teha llm 62 84 22



»RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 5.2.1973.

Drasi Ir. Cvetkovid,

hao 3to veé znate, odbrana mog magistarskog rada
bide u petak 9. februara u 12 sati u Institutu "Ruder Bosko-
vié" (Bijenicdka cesta 54). lolim Vas da mi javite kada de-
te doéi , da 1i Vam Je potreban prevoz do Instituta, da 1i
treba obezbediti prenodiste i sl.

O grafovima- u Zagrebu,.

Srdacno Vas pozdravl ja

yt/a/u WWW
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»RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355

TELEX: 21-383 Zagreb, 22.2.1973,
Dragi Dragos.

Htio bih Te ukratko obavestitli o daljem razvoju pri-
mene grafova u kemiji.

. U radu Heilbronnera (Helv.Chim.Acta 37 (1954) 913)
po nadenm misljenju uradeno je sve ono sSto je bilo od interesa md
za nas. StoviZe, metoda Heilbronnera bitno prevazilazi ono Sto
faktorizaciia grafa mo¥e pru¥iti. Zbog toga smo (Zivkovié, Graovac
i ja) prestali razmatrati ovaj problem.

2., Wa Zalost, ne mogu saops$titi nikakav novi moment u
vezi matrice ATt niti o Q’. Tvoji rezultati o IZ su, naravno,
vrlo zanim'jivi. Interesira me 1 primena na nelinearne gisteme.
$to se tide pisanja &lanka, da 1i misiid na matematidki ili kemij—
ski Casopis? S obzirom da ¢u imati dosta vremena u buduée ja bih
razmigljao o jednom velem &lanku (za neki od vodeéih svetskih da-
sopisa) gde bi sa dovoljnom matematilkom strogosti izneli rezulta-
te o p., p_ 1 pOEEnL i primene. Tu mislim kako na veé sada posto-
jeée tako i1 na one koje bi se u skoroj buduénosti nagle (narodito
za D, i p_). Neki nagi rezultati tilu se beskonalnih grafova.
OCekujem Tvoje migljenje.

3. Pravi razlog da pismo Saljem bad sada jeste sljededi,
Naig8li smo na ova]j problem: Na koliko se nacina mogu izabratil
Evorovi iz madanog grafa (povezanog, neorijentiranog, bez petlji)
da medu njima ne bude susednih%

Kako si se bavio slidénim problemima (npr. Tvoja diserta-
cija) mozda ¢e§ nam moéi pomoéi. Molim Te stoga da hitno  odgovo-
rig, da 1i je ovaj problem uopie refen, a ako jeste molio bih Te
da bilo navede§ referencu, bilo opiges resenje., Odgovor mi je za-
ista vaZan.

Knjigu od Philips-a 8Saljem u posebno] koverti. Psycho-
metrica je narulena i fotokopije éu poslati ¢im bude mogule., Pri-
merak magistarskog rada sam ved poslao.

Srdacan pozdrav

Tyate



»RUPER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 1.3,1973.

Jdragi .ragosg.
nvala ne pismu od 24.2. lietodz zz broj nulas Je svakako
vrlo zanimljive. Jr.Trinajstidé je takoder misljenja da bi se moglo poku-
fati sa pisanjem Jednog veleg &lanka o ovom problemu. Ja se nzadan
da ¢u uskoro moc¢i poslati skicu onoga $to bi.pisali.
U vezi tvoz pisma imam malu primedbu, Graf koJji se pri-

druZuje prstenovima u grafu ne odreduje Jednognalno niti graf niti

)

ITT

broj nula, ka primer .

— %o

=
Yl

W(1)=0 jer je broj Keknléovih grafova k>0, dok je lz(II):Z, gto
Sg'mo%e zakljuéiti 00 tvom pravilu za '"kidanje" 1ili po teoremu
5.2.2, iz mog magistarskos rada. Ubema grafovima odgovara graf prs-
tenova 1711,

Sada o dbroju unutrasnje stabilnih skupova grafa. Hosoya

je definirao broj Z (tzv. topolodki indeks)

m
Z =ZZ<:J) 5 2(0)=1
i=0

zde je 7Z(J) vbroj mozudéih izbora j nesusednih zrana u grafu. (Prema

tome je, kao 3to si pogodio, Z(m) = broj Kekuldovih struktura.)



7 se moZe primeniti na zagidene ugljikovodike (&iji grafovi mogu

imati ¢évorove do stepena 4, a praktidno svi su realno egzistirajude
molekule), i u vezi je sa brojnim fizidlkim i termodinamickim svoj-
stvima tih molekula. Bilo bi od interesa da

od strukture grafa.

se sazna kako 7 ovisi

rroblem o kojem sam te pitao Je na.tzo zbog toga Sto je-

" 2 -

Z = broj unutrasnje stabilnih skupova grafa grane.

Poznat mi je slededéi rezultat: Za stable je

per (x I + A) = 2 © e z(3)

j=0
pa je 2 = per ( I + A ). per je permanent, A je matrica susedstva,
T je jedinicna matrica N je broj &vorova u grafu. Ova] rezultat se
moze dobdti iz Sachsove formule. Na #alost, ne vidim(o) nadina da

se ovo generalizira za ostale ~rafove.

srdacéni pozdravi

ran

TRy
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Herrn

Dr. D. Cvetkovié

11 000 B e ograd
Lamartinova 44

Jugoslawien

Vs Yodc e Thre Nachieic vom Unser Zeichen/Huusral Fag

Ar/Bj 27.3.73

Vet
Ihr Publikationsvorhaben mit Herrn Prof.Sachs " Graphes and their
spectra "

Sehr geehrter Herr Dr. Cvetkovit !

Herr: Prof. Sachs, Ilmenau, war so freundlich uns Thre Anschrift zu
Ubernitteln. Wir mochten diese Gelegenheit benutzen, um Thnen mitzu-
teilen, daB wir an Threm zusammen mit Herrn Prof.Sachs geplanten Pu-
blikationsvorhaben Uber Graphen und ihre Spektren in englischer Spra-
che sehr interessiert sind. Wir haben das Vorhaben inzwischen 1n un-
serem Verlagsgremium beraten und in unsere Editionspline aufgenommen,
so daB nun dem VertragsabschluB nichts mehr im Wege steht. Als Ter-
min fir die Ubergabe der Manuskripte an den Verlag nannte Herr Prof.
Sachs Mitte 1974. Wir waren Ihnen sehr dankbar, wenn Sie uns mittei-
len konnten, ob der von Herrn Prof. Sachs genannte Termin auch IThren
Vorstellungen entspricht und welchen Umfang in Manuskriptnormseiten
(etwa 30 Zeilen a 65 Anschlige) der von Ihnen erarbeitete Teil vor-~
auséichtlich haben wird. Ferner wiaren wir IThnen dankbar, wenn Sie uns
dariber hinaus mitteilen konnten, wie viele Abbildungen Sie in Ihrem
Teil vorgesehen haben, da diese Angabe ebenfalls Bestandtell des aus-
zufertigenden Vertrages ist.

Da vom Verlag Academic Press kein Vertreter auf der ILeipziger Messe
war, konnen wir Ihnen zu unserem Bedauern noch nichts Ndheres mittei-
len. Sobald uns von AP eine Stellungnahme vorliegt, werden wir uns
unverzuglich wieder mit Thunen in Verbindung setzen.

Mit vorzlglicher Hochachtung
und freundlichen GriiBen

VEB DUUTSCHER VERLAG DER WISSENSCHAFTEN

o ™
™
e

/{’ — /
Dr.Walter W ATtnold
Verlagsleiter Abteilungsleiter
Telefon: 22900 ) ) B
Tt ormmrmiosehi e Devaowe By Kontn: Beviner Stadtkontor der THB. 10& Beplin. Behwensteafie 55-539, Konto-Nr. 6651-18-627
‘ PShA Berhin, Konto-Nr. 21827

BN 901306937
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11.4.1973

VEB Deutscher Verlag

der Wissenschaften

108 Berlin

Johannes~ Dieckmann Str. lo
Postfach 1216

Dear Sirs,
Thank you very much for your kind letter of 27.3.1973.

I agree with the proposed date for the termination of

the book "Graphs and their spectra"” - the middle of 1974.

Prof. Sachs has probably given you the data regarding the

foreseen number of pages, number of figures for the entire
book.

For the time being I foresee that the part of the book on
which I am working will include some 150-250 pages (with
about 30 lines per page and about 65 letters in a line).
Probably, it will approximately be 200 pages. About 25
figures, of small dimensions will be inserted in that text.

Apart from that the Appendix would coveryg according to the
previous agreement, about 20 printed pages and it would
contain tables, including figures which must be casted. Fi-~
gures in the Appendix would take, probably about 10-30%.
With kind regards,

Yours sincerely

Dragos Cvetkovié

Lamartinova ub
Beograd,
Yugoslavia



11.4.1973

Prof. H.Sachs
DDR 63 Ilmenau
Am Wenrelsberg 12

Dear Professor Sachsm
Thank you very much for your letter of 27.3.1973.

Almost simultaneously with your letter, another one, from DVW
reached me, the copy of which together wi&h the copy of my
reply to them, are enclosed herewith.

I agree with you to have a meeting in Hungary in the month

of June. If anything unforeseeable happens, I will let you
know in due course. In that case I would invite you in Beograd
for a few days. If you change your mind regarding the trip

to Budapest, please inform me, too. I am certain that our
meeting would be agreeable and useful.

With kind regards,

Yours sincerely
- Drago$ Cvetkovié
Lamartinova 44

Beograd
Yugoslavia



»RUPDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355 Zagreb, 6.5.1973.

TELEX: 21-383

Dragi Dragos.

Saljem Ti kopiju naSeg rada "Graph Theory and Mo-
lecular Orbitals. IV" koji ée uskoro iziéi iz Stampe, a tako-
der i rukopis o kome sam javio u proslom pismu.

Rukopis sadrzi kompletnu "matematiku" koju namerava-
mo prezentirati a sdm tekst ¢e jo$ biti naknadno dopisan. Re-
ference ¢ée takoder biti dopisane. Uglavnom se pozivamo na rad
‘u Theoret.Chim.Acta. Reference o "Coates-ovoj formuli", molim
Te, dodaj.

U stvari, materijal ima dva dosta raznorodna dela.,
Prva i1 druga glava bave se sa A_l. Rezultati su sadrZani u
formulama (13), (16) i (17). Kao §to vidi$, predznak (A"l)pq
nismo u stanju odrediti (sem za klasu & ). Mo¥da bi Ti
mogao jos nedto dodati?

Glava 3 nastala Jje kao rezultat mojih skoro polu-
godisdnjih nastojanja da dokaZem formulu Heilbronner-a. Na
kraju se ispostavilo da ona i nije bila sasvim tacna. Molim
Te da, ako ti vreme to dozvoli,obratis naroéitu paZnju na
taj dio. Klasu J& sam definirao kako sam najbolje mogao., Bilo
Hbi zaniml jivo pokuSati definiciju i bez crtanja grafa na ra-

- %an. Napominjem da teoremi 2-5 nemaju nikakav iskaz koji bi
zahtevao crtanje grafa na ravan (tj. oni su &isto graf-teo-
retski).,

Grafovi iz klase.jg poseduju i niz drugih vrlo za-
nimljivih osobina, npr.

1. det A = per A

2. 2a njih vaZi Teorem 5.2,2, iz mog magistarskog rada
Da 1li bi ova klasa, kao i pravilnosti koje u njoj postoje, bi-
la od interesa u matematici? Da 1i bi se moglo razmidljati o pi-
sanju jednog &¢lanka o to] problematici? Tu mislim na stroZije
i/ili korektnije dokaze teorema iz rukopisa, osobina 1. i 2.



itd.

Ostale primedbe sam naznac¢io na marginama.

Poledéemo pripremati englesku verziju rukopisa ali éemo
Sekati na Tvoje komentare.

Srdadni pozdravi

j’mu W’Ww
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»RUPDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 18. 5. 1973.

Dragi Dragos,.

Hvala na pismu od 14, maja; na njega odgovaram odmah,
Raggovarao sam sa Dr, Trinajstidem i on se slaZe da profesoru (3oc>auy)
Sachs-u obezbedi honorar za predavanje koje bi odrZao u Zagrebu, '
Prema tome, sa nasSe strane ¢e za profesora Sachs-a biti sve ure-
'fideno i mi ga Zeljno olekujemo. Na Zalost, praksa je ovoga Insti-
tuta da ne snosi putne troSkove stranih gostiju, tako da je odgovor
Dr,Trinajstida u vezi posete F.Harary-ja bio negativan. Naravno,

mi bifnjega i te kako rado videli u svojoj sredini,

U vreme kada bi se poseta profesora Sachs—a dogodila
Dr.Trinajstié dée biti u Nemalkoj a Ante Graovac u USA, tako da de
nala grupa biti malo "okrnjena". Medutim, nesumnjivo ¢e na8i razgo-
vori biti korisni. Ima izcleda da bih ja (8ak uskoro) podeo rad na
svojoj disertaciji koja bi u tom sluéaju obrad@ivala srodne teme kao
i magistarski rad.

Razlog da ti odgovaram u hitnom pismu je sljededéi: po-
kusgo bih zatrazZiti od Instituta da i mene posSalje na Simpogzi jum.

U molbi bih morao navesti odgovarajudée podatke: kada, gde, koliki
'léu troskovi, kao i tadan naziv simpozijuma i organizatora. Molim

te stoga da mi, ako je mogudée, Javis ove podatke, kzo i da 1li je

jos moguée prijaviti se. Odekujem tvoj odgovor.

Dr.Trinajstié me je obavestio da je sa isplatom honora-
ra za ulestvovanje u komisiji za odbranu magistarskog rada sve u
redu a da SveudiliSte ima obidaj honorare isplatiti krajem Skolske
godine, $to bi znadilo uskoro.

Na kraju da se i ja izvinem 3to se dugo nisam javljao.
Stvar je u toliko Zalosnija $to sam na nekim problemima dosta ra-
dio (npr. matrica A-l) ali da nikakav ozbiljniji progres nije uli-
njen, Dva rada iz serije "Graph Theory and Molecular Orbitals" su
u Stampi i njihove kopije ¢u poslati za nekoliko dana.

Srdadéni pozdravi:

(7% N e K cosa
{ rhh A
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»RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355

TELEX: 21-383 Zagreb, 29.5.1973.

Dragi Dragos,

Saljem Ti kopiju "Graph Theory and Molecular Orbitals.
III", koji se sada Stampa w Chem.Phis.Letters. Na Zalost, Cetvrti
nastavak ove serije ne mogu poslati jer ne raspolaZemo viSe niti
jednim primerkom. Cim dobijemo prelom iz Croat.Chem.Acta ja ¢u
ga iskopirati i poslati. Profesoru Sachsu smo, svojevremeno, po-
slali fotokopiju toga rada.

Inade, zatraZio sam od Instituta da me poSalju u Madar-
sku a istovremeno sam pisao i Babaiu., O tome éu Ti jos pisati.
Svakako, puno hvala na informacijama koje si mi poslao.

Dolazak profesora Sachsa je ureden. Molim Te kada bude
mogude javi kada talno dolazite, u koliko sati i pod kojim naslo-
vom da oglasimo predavanje. Sve "domaéinske" duZnosti éu ja obavi-
ti, samo mi napisSite 3ta vas interesira.

Na kraju da "nagovestim" izvestan napredak u vezi sa A-l.
Uspelo mi je da izvedem formulu Heilbronnera (Helv,Chim.Acta 1962,

kopiju toga rada sam Ti doneo):
0 d(p2)=1 Kpq
(A1), = )48 L2
Pq K
gde jJe d(ﬁq) rastojanje izmedu &vorova p i q, K broj Kekulédovih

grafova grafa, a K broj Kekuléovih grafova grafa koji je nas-

tao odbacivanjem ég%rova Ppiqinjima susednih grana., Izvod auto-
matski daje neke relacije i za one grafove z%jﬁoje formula Heil~
bronnera ne vazi. Naime formula vaZi za ”¥§"b§% koji ne sadrze
4m-3lane prstenove (na nadin kako smo to diskutirali u Samoboru).
Dr,Trinajstié¢ i ja smo se dogovorili da pokuSamo napisati
s Tobom noticu o ovome sa sledeédm "strukturom™:
a) opis (bez dokaza) Coates-ovog algoritma za radunanje A-l;
b) izvodenje Heilbronnerove formule;
c) poopStenja te formule za ostale bihromatske kao i nebihro-
matske grafove,
Prvu verziju rukopisa posladéu Ti (nadam se) jo¥ ove ne-
delje, a do toga Te

srdatno pozdravlja

Tram



>RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreh, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355

TELEX: 21-383 Zagreb, 11. 6. 1973 .

Dragi Dragos.

Uspjeli smo dokazati i Teorem 1, te
ga odmah 8aljemo. Izmjene u rukopisu bi bile na
strani 9 i 11 (kao $to je naznaeno) dok stranu 10
treba odbaciti.

O8ekujuéi Tvoj odgovor,

Srdacéni pozdravi

e 7%4«47@_

Jewn Gubivon



13.6.1973

Prof. J.J.Seidel
Technological University
Eindhoven

Department of Mathematics
P.0.B. 513 Eindhoven

The Netherlands

Dear Professor Seidel,

These days I had a very pleasant and interesting meeting
with Professor M.Dobb who conveyed to me your regards,

as well as your desire to have my papers. Please find them
enclosed herewith, except my doctorate thesis which was
earlier forwarded to you.

Thank you for the interest showk in my papers,

Yours sincerely

Dragos$ Cvetkovié
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zagreb, 13,6,1973.

Dragi Dragos,

Hitno Ti odgovaram na pismo od 9.6,

Porinte Ti mogu nabaviti po ceni od 45
din za 100 P+, Forinte bi mi Magdina mama poslalsa
na post restante u Keszthely, Ti bi ih platio kada
se vratimo u Jugoslaviju, (Na isti nacin demo na-
baviti novac Magda i ja.) Molim Te, ako ovo odgo-
vara, da najhitnije javi& kolika Ti jJje svota potrebna

da bi mi to odmah mogli Jjaviti u Madarsku.

Magda ée doéi sa mnom.

PosSto Ti 1 tvoj kolega idete kolima, pod
uslovom da imate dva mesta slobodna, imam Jednu
molbu. Zeleli bismo vam se "prikljuditi®. Imam dve
varijante molbe: .

i)Put preko Zagreba je tek neznatno duZi,
pa biste mogli idéi preko Zagreba. U tom slucaju ne
bi bilo dodatnih problema.

ii)Ako nedete iéi kroz Zagreb, a ipak bis-
te nas hteli povesti, mi bi vas sadekali na nekonm
pogodnom usputnom mestu. Tada vas molim da javite
marsrutu.

Magda i ja bi, razume se, adekvatno ulest-
vovali u pokrivanju putnih troskova.

Zeljeznidka veza Zagreb-Keszthely je vide
nego Zalosna: putuje se oko 12 sati sa 3 presedanja.
Zato bi nam vaSa usluga bila vrlo potrebna.

Molim Te da mi S$to prije odgovori$ o mogud-
nostima da idemo zajedno u Madarsku. Medutim, o potreb-
nim forintama, molim, odgovori odmah.

Srdaéni pozdravi

rau

P. S.

Zao mi (nam) je &to prof.Sachs nede dodi. Posetu sam
otkazao,



Zagreb, 2.7.1973.

Dragi‘Dragoé.

Sretno sam se vratio, Sto se isto nadam da ¢u
¢uti 1 za vas., U subotu je moje saopsStenje proslo dobro.
liene je vrlo radovalo $to Jje posle mog govora usledilo
nekoliko pitanja (tako da mi se &ini da je moj govor izaz-
vao mo¥da najveéu diskusiju na celom Kolokviju).

I profesor Kurepa se zainteresirao, i malo smo
razgovarali Zamolio me je za komplet separata, &to Su
mu ja, naravno, poslati Mefutim u Zurbi sam zaboravio
da ga pitam za adresu, te sada molim da mi je Ti napises.
Uostalom, uputio sam profesora Kurepu na Tebe ako ga bilo
Sta bude i dalje intercsiralo.

U diskusiji nakon predavanja javio se Jbzsef
Pelikdn koji mi je tada (i u kasnijim razgovorima) rekao
da on i Lovdsz imaju (valjda u Stampi) rad u kojem su doka-
zall da je maksimalni elemenat spektra stabla maksimalan
za zvezdu a minimalan za lanac, kao 1 da imaju nadin kako
da poredaju ostale grafove "izmedu" (mislim na stabla).
Pelikdn mi je obedao poslati jednu kopiju tog rada, a kada
to dobijem, ako Te ova] rezultat interesira, mogu ga kopirati
i poslati,.

Inace u subotu je bio nezaboravni banket, i stvar-
no je Steta Sto niste ostali. Profesor  Sachs mi je ponudio
da me pozove u Ilmenau, Sto na Z2alost za sada ne dolazi u
obzir.

Danas sam sa Trinajstiéem razgovarao o "sudbini"



naSeg zajednickog ¢lanka., On nije toliko pesimisticlan i
to znac¢i da se moZe oclekivati prva engleska verzija u sko-

roj buduénosti.

Srdactni pozdravi

S
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>»RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 4. 7. 1973.

Dragi Dragos.

Poslednjih nekoliko dana uspelo mi je da nadinim
izgvestan napredak sa matricom A-l. Saljem Ti novu versziju
poglavlja 3 (i poglavlje 4). Meni se &ini da su sada svi do-
kazi OK. Teorem 6 (u novoj verziji) bazira se n%%injenici
da se svi kontraprimeri za (nekadadnji)teorem 5 sastoje u
elementarnim putevima izmedu dva &vora od kojih je jedan wu
a drugi izvan 4m-prstena. Kako ova] teorem, na kraju krajeva
i nije tako vaZan, dokaz je samo skiciran.

Prema tome, izgleda da formula Heilbronner-a va-
zi samo u klasiz? . Napominjem da se uvek mogu naéi dva &vora
takva da formula Heilbronner-a ne vaZi ako graf sadrzi 4m-

prsten. Meni se &ini vrlo vaZntm i regultat da za susedne

tvorove formula vaZi uvek (za susedne évorove‘AZ%%gise upra- 252
vo Pauling-ov red veze).
OCekujemo Tvoje eventualne dalje primedbe. No
pisanje rada éu odmah zapoleti. Bide to vrlo obiman materi-
jal i ja ¢u insistirati da ga Saljemo u najbolji mogudi Ca-
sopis (predlog: Theoretica Chimica Acta). Zbog toga ne verujem
da ée biti gotov prije jeseni. Ja bih ponovio svoj predlog da
matematicki interesantne delove ovog rada publiciramo u
nekom matematidkom Casopisu.

Srdacéni pozdravi

Jran
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Zagreb, 15,8.1973.

Dragi Dragos.

Javljam Ti se 1z Zagreba. S5tro] za kopiranje se
pokvario pa éu Ti traZene kopije poslati sa izvesnim zakaS-
njenjem.

1. U me@uvremenu nam se javio W.C.Herndon 1 poslao
kopije nekih svojih radova, a medu njima: A Remark on
Permanents and Resonance Structures of Graphs (Lee,Herndon
i Phan, poslano u Acta Mathematica) i A Numerical Method
for Computing the Number of Resonance Structures for Cer-
tain Graphs (Phan, Herndon i Lealey). I ova) drugi &lanak

je pisan za matematidare a u njemu se tretiraju grafovi iz

klase fié! Cim budem mogao posladu kopije.

2e Javio mi se Robin J.Wilson. PiSe izmedu ostalog
da namerava doéi idude godine u Jugoslaviju i da bi se
zelio sresti i s Tobom.

3 Dovoljan uvjet da matrica M,dimenzija n x n ima
simetrican spektar Jje da postoji permutacija P takva da Je

gde Op i Oq oznalavaju nula matrice p x p i g x g (p+q=n).
Za nenegativne matrica to je ujedno i nuZan uslov,

Za simetrilne matrice sa nS;S to Je takoder nuzan

uslov. Ova granica se moZda moZe pomeriti.

4. Hteo bih ti saodtiti neke rezultate koje sam ne-
davno dobio o broju nula u spektru grafa (Q’).
Neka v oznacCavs &vor a e granu grafa G; G-v i
G-e su podgrafovi grafa G dobiveni odbacivanjem &vora v
odn. grane e. Za proizvolni graf je
}Z(G—v) PZ(G) + i i=-1,0,+1

N (G-e)

nL(G) + ] j==2,=1,0,+1,+2



Za bikromatski graf je
)Z(G—v) h(e) + x k=-1,+1
QﬂG—e) }z(G) + 1 1=-2,0,+2

liogu se nac¢i primeri za sve vrednosti bdbrojeva i,j,k,l.

Specijalno, za bikromatske grafove vazi:

ne) = 0 - h(G-v) = 1.

5. NaSao sam vrlo jednostavanu metodu zs R odredi-

vanje onih transformacija na grafu koje ne menjaju 2 .
lletoda skoro ne zahteva nikakvo radunanje a slicna je ono-
me 8to je sivkovié objavio u Croat.Chem,Acta. Sve nama
ranije poznate transformacije dokazuju se za Cas beg tes-
koés 1 to za proizvoljne grafove. Takoder se moZe pokazati

da Jje:

Nt (=) = ).

liogu se naci takvi grafovi g koji se preko odre-
denog Cvora v mogu spojiti za proizvoljni &vor proizvolj-
nog grafa G i da pri tome KZ poraste zs konstanti D=D(g).
Kxxgxri

’>Z( e @ ) = 12( ®)+D(g).

Na primer:
D=0 za sve bilkromatske grafove za koje je 7:0 (pri
tome Jje v proizvoljno) kao i za

v
@v {é%itd.
9 ?
b=1 za

m , P itd.

)
6. U MaGarskoj sam naSao bolje granice za E nego $to
su ranije poznate (koristedi "rafiniranje" nejednakosti iz-

medu aritmeticdke i geometrijske sredine):



o7 £ 20y - BS £ (N-2)T

N
T=2Y -N (det A)2 ; N=broj &évorova, )/=broj grana,

Druge nejednakxosti za sada nisam uspeo iskoristiti.

Ako Ti se neke od ovih stvari &ine upotredbljivim
ili interesantnim molim Te piS8i. Takoder molim odgovor u
vezl Wilsona.

Ima 1li S$ta novo sa grafovima iz klase ]3 ?

Srdadni pozdravi

Sran
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Zagreb, 6.9,1973.

Dragi Dragos.,

stro] za kopiranje je najzad proradio, pa Ti
Saljem traZenu kopiju rada T.F.Yena., Kako su se pojavile
i neks administrativna ogranienja koristenja stroja Sa-
ljem Ti originalni separat Lovdaszovog rada ; molim Te vra-
ti mi ga kada Ti bude odgovaralo (najbolje da ga doneseSs
sa sobom u Zagreb). Nadam se da éu pofetkom idude nedelje
moéi da Ti poSaljem i kopiju svoje (ne definitivne) diser-
tacije, kao i naSeg zajednidkog rada.

Danas su Ti odobrene tri dnevnice, u skladu s
onim 3to si nam pisao. OCekujemo detalje u vezi Tvog dolas-
ka. Trinajsti¢ se vrada oko 14.9. iz SSSR i posle ovog
datuma odgovara nam bilo koji termin do druge polovine
xw¥ oktobra.

Srdactni pozdravi

\J‘ \)I ")\/\";\
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caljem Ti englesku vergiju nased rada. Namera nam Je

poslati ga u Journal of Chemical Phﬁéics, a to Je svakako najboljli
(i najstariji) c&asopis za kemijsku fiziku. Zbog toga ¢e 1 recenzije
biti vrlo stroge.

lMolim Te da sve Tvoje primedbe (ukljudujuéi i uolene
$tamparske i pravopisne grefke) napisSes Sto Je mogude prije.
WaroCito Te molimo da presudid da 1i smo upotrebili valjane
izraze: grea, border, interior, exterior itd; mi bi Zeleli da
koristimo uobilajene termine iz Topologije.

Kao $to se vidi, rad Je pretrpio znatne promene u od-
nosu na hrvatskosrpéku verziju. U drugom delu, koji sadrZi rezul-
tate o benzenoidnim grafovima, promena ims mnogo manje. Ipak bih
Te molio da obratid paZnju na Teorem 4. Njegova formulacija je
svakako nastala posle naSeg razgovora u Beogradu; on u stvari
sadrZi (potencijalno) reSenje onog problema o kojem smo tamo
razgovarali.

Istovremeno de Dr.Cvitas$ takoder prolitati ovaj rad

i nadiniti (jo¥ jednu) jezidku korekeiju.

Srdadni pozdravi

Sram
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»RUPER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia®,

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 2Y-383

Zagreb, 17.9.1973.

bragi Dragos.

U posebnom pismu Saljem Ti fotokopije nekih radova
0od interesa kao 1 moje disertacije. Prosto neverovatan splet

dogadaja odlagao Je pravljenje ovih kopija sve do danas.

Ako stignes da ¢itas nes$to od ovog rukopisa ¢ini mi se
da bi za Tebe bila interesantna naroéito poglavlja 3 i 8.

Sada vel s nestrpljenjem oldekujemo Tvoj odgovor o

zajednickom radu kao i o tome kada bi dodao,.

S pozdravom



»RUPDER BOSKOVIC« INSTITUTE

410071 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 4, listopada 1973.
Dragi OUrago$.

Saljemo Ti novu verziju poglavlja 4 naSeg rada. Para-
lelno rad ide na jezidku korekciju., Izmjene u ostalim poglavlji-
ma su neznatne.

Nova verzija poglavlja 4 se (strogo) pridrZava naSeg
dogovora u Zagrebu, izuzev materijala iznetog na stranama 10 1
11. Naime, Teorem 4 (u staroj verziji) se ipak nije mogao zami-
jeniti Teoremom 4 i Korolarom 4.1 (iz nove verzije). Zbog toga
je (bez dokaza) dodan Teorem 4  C&ija posljedica su onda korolari
4.% i 4.4 (vrlo potrebni u daljem izlaganju). HNadamo se da ded
prihvatiti ovo rjesenje.

Ukoliko ne bude o0zbiljnijih primjedbi (ili bude jako
0zbil jnih, koji zahtijevaju dogovor) molili bi Te da nam tele-
foniras.

Zadovol jstvo nam Je takoder obavijestiti Te da si ju-
¥er izabran za (drugog) &lana komisije za ocjenu i odbranu di-
sertacije jednog od nas.

Ocekujuéi Tvoj skori odgovor, srdalno Te pozdravljaju

N emad S
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»RUPER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016 Zegreb, "5.% 1973,
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

34

Jragl Drago:

i

i

Trocé¢itao sanm poglavlje iz ''voje knjire koje si nam

S
ostavio v Zagrebu., Tuao bih sledele opaske.

1. strana 2, formula

Hamiltonijen ispravno ¢ asi

> ket

.2
1 2mi axg

1==1

jer sve Cestice me moraju imati iste mase.

2. strana 2, pretposlednji red

Preporuc¢io bin da se rel "aromaetic hydrocarbon'" ne koristi.
Pojam aronaticnosti je vrlo slabo definiran i &ak postojli struja
koja trazi izbacivanje tog pojma 1z kemije., Detaljrije o tome

jednom pritikom usmeno,

%, stranz 5, kra] prvo> pasus

Predla®em da se doda da ova diskusija nije potpuna 1 da
se detalji mogu nat¢i u nekoj knjizi. Za ¢itaoce-matematifare bih
svakako predloZio knjigu: R.i:cvWeeny and 7.T.Butecliffe "lethods
of lolecular Juantum ChwEwwmEwwy lechanics" Academic Press, London
1969.
4. strana 5, pocetak drugog pasusa

isto kao 2. Polje Je: For conju.ated hydrocarbons... To
ve¢ 1 stoga &to svi konjugirani ugljikovodici nisu aromatidni

(neki su na primer nestabilni).

5. strana 6,
Ako Zelig, mogn dati holje reference,

6. strana 6,

isto kao 2.

7. strana 6, 6. red od do‘e,

1je jasno da 1i "not large" ili "large'.



8. sirana 9,
Verovatno treba da bude Z(G)7>O.

9. strana C, 4.red od gore
Nije mi jasno o kakvim se izugecima radi. Za parno n i

21 ZXZ e >/21 je uvek

n/2
15 et 2 .
o2 D A
i=1

-

Toruce je da do azl iz materijala koji sam Ti poslao

nrosle codine, Ta ¢ nisam "uvideo" ovu jednostavnu Cinje-

nicu.

10. strana 11, Theorenm
Ukazao bik na bolje granice koje sam “obio (v.disertaciju

i rad koji sam Ti poslao). Za bikromatske gsrafove te ranice su

ispravne.

11. strana 12, 5.red od gore '
Verovatno tre'a da bude "are'".

12, strana 14, 1.red od gore

I“islim da trehra "a unit".

13. Ukazao bik da znamo za 5 tipova transformacija koje ne me-

njaju 72(G):

(<) = (7

7 (57°)

{ (7}-@> (B) = bikrowatsles opf sa9(®)=c
(2) -7 (1

(’ - ?(Wc@)

il

t

(3
[



Pk

- 3 -

Ovo vazZi za sve gra‘ove. Jedan eliementaran dokaz nosedujern,

(v takoder moju diszertaciju po:tavije 8.3., strana 106 u

konatnoj verziji) Maravno, ne insistiram da se ovo stavi u

poglavije knjige.
Trinajstil

1
i
(%)

e poglavije takoler procitao i nije inmao
primedbe. Madan ge da ¢ed nam poslati 1 jednu konalniju verziju

poglavlja. Za sve potrehne reference stojim Ti na raspolasanju.

Tvoje primedbe na nad zsjednicki rad, koji je u final-

noj formi}biée unete., Ovih dana ¢emo rad poslati u Caropis.

o) Ti ve!: Javili, nalezid s u komigiji za
ocenru i odbranu no torata. Filo bl potrebno da ocena rada
bude gotova prvih dana novembra jer ‘e oko 10.XI biti sednica
rna koju bih Zellio stidi, Institut mi je odobric dva dana borav-—
ka u DPeogradu, Da 11 bi Tebi (i eventralno 3imidu) odgovaralo
da dodem 1.,XI ?

OCekujuéi odgovor, srdafni pozdravi

S
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»RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 30.10.1973.
Dragi Dragos.

Kako do danas nisam primio Tvoje pismo, od-
lo%idu svoj dolazak u Beograd. Saljem Ti pet primeraka miSljenja
koje je Dr,Trinajstié veé potpisao, a druga dva Clana komisi je

su takoder izrazili spremnost da ga potpisu. llolim Te da ga potpises

i vratis Sto je mogude ranije. Tajkasnije bi misl ‘enje trebalo biti

opet kod nas 6. novembra,

Lko ne Zeli& potpisati ovo misljenje, molim Te
da i u tom slucdaju hitno vratis priloZene primerke., Molio bih Te
da onda da¥% svoje odvojeno mislienje (u pet primeraka), koje bi
trebalo stidi u Zagreb najkasnije 7 novembra., S obzirom da jJe sve
to jedns formalnost, nadam se da do toga nedle doéi. Ako misSl jenje
ne bude gotovo na vreme odbrana se necle mocéi odrZati u decembru.

U koliko misljenje bude na vreme predano, mo-

gao bilh braniti disertaciju u drugo] polovini decembra. Predlozio
bih petak 21. decembra u 12 sati, jer mi se &ini da bi to Tebi od-
govaralo,

Srdaéni pozdravi

D.S.
u sludaju bilo kakve komplikacije molim Te da nas nazove$ telefonom.



»RUPER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (04)) 424-355
TELEX: 21-383

2071-6/@ £ 11. 73.

ﬂr7/' xOrz,mJ
frado e o sloagis wisfega.
O [7«6 oﬁ% ot greme o vec go precfare «
reklorat.
f;é dJe Lo fw«? o&s—(gfé e &07%4/, peT
fgzo/m ove W%é Nie  wad ctocr. Fho mesast zucHy
proliv, detho hA  acuce waslede o bs¢ wosl
ool sredhi 1 el Tanie url wmmego
za MZ?«OMJ' Neadoun 2e faloder da svaa Meﬁoa
A pro qress Sa meq . kkse B
sellslec  Beagrad uasont;

‘I@Q#%ow. Rlo e MJM o-e[ Tebe oa(?«ow-r swafrnce oy

d‘gm:ﬁs‘ o
[ a odgovara . /(Wé‘"’"‘ Te
Tr M ol-b'e Za,é 20 Bavr s /B) volos

ove e | dlaudca 3,&( (qﬁo/}e on
beb ae gn sastal:

% 2olran
UU‘W_M



»RUDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-855
TELEX: 21-383

E‘ogmf 2% X 1973

p]‘qj/ &"'“{(7059
| AN
/@!éf/'fctﬁ Jam sE€ =R /9’45@7@ veFEr | |
/’wz“*‘%/ 7{‘@7"479'27. WJ@ 77 f;ﬁﬁcfaye %Zj{
. < é.::-o
Pa'rea/ f7¢7, o € M€ & /owowo a—i? O@'ﬁ‘
/l/wc?’/!.'(‘/;f'ra—yﬁr (lomol o Talioctlr o -
/””’Z:""e besbove ) , Dr. Onlad de wa vreme , 40t
adnsirishacesa i
?Jﬂac:/ 20, ’/r:/‘—/-
\ /4;%%“ 7 radl o ;cué/q,&u««q ;' Sroaliciec
WWa/rna, /5‘ o 74174 . &‘Zé‘é?

Wﬁ
O
! : [ = banze o&%fme A

(‘.~~*‘ (’%:0’4/2...)

w@,@-,—euq/'

I anno ’ ww£¢ W/)u/ﬁeuw rmélé'/fe éﬂwé' ze

L /”‘szwff{»{ 7«% .



Ve poredyin vwiti joduc 4o pi racts  Gropl Teorsy

pov-—a/ M%f ﬂpﬁ,zw ﬂ/’/}’ ”(/;ea(«uq WQ ?é éc/ 7;71?3/‘

docte < W-

ﬂ/m@/éarm 7-(/19/3 /ﬁaoéﬁvé o MV"—?&( AVV‘L

el ol abrelcbin o fulriencisi mosimetmSuid
(V“-:Qam ' o towme ?07 ALLAALRAAL §7“ct Meero St o jmé«

56&% (0’) ; Tuv]e, Rwﬂﬂ«i_c o Mifﬁxf—: ?

%Zo’/\r‘t\r

N

For ;1 ove: danas q‘h/%'eu-c Y2 L
76201« /0&1 @7?7 P fon?m @ oko sau e cpai
" dve crtere,



»RUPDER BOSKOVIC« INSTITUTE

41001 Zagreb, Croatia, Yugoslavia

POB 1016
PHONE: (041) 424-355
TELEX: 21-383

Zagreb, 3.12,1973.
Dragi bragos,

Hitam da Ti odgovorim povodom Tvog pisma o0 nulamg u
"lancu prstenova®., To je sve nas (Zivkoviéa, Trinajstida i me-
ne) oduSevilo, Tvoji rezultati su od najvedeg interesa upravo
zato $to "pokrivaju'" nesimetricne molekule.

U vezi toga moZemo Ti vel sada saopftiti sledede:

1, Postoje zaista samo letiri tipa prstenova (a,b,c,d):
a ) c d

i oni su jednoznadéno odredeni sa velidéinom prstena modulo 4 i
parnosdéu broja Evorova izmedu raévanja (a i d imaju neparan broj
takvih ¢vorova, dok b i ¢ paran; na slici su oznadeni sa ® ), Po-
sedujem relativno Jednostavan dokaz da se svi ostali slulajevi

svode nag a-d.

2. U Tvom pismu naglo se nekoliko omaSki., Preslikavanja a-d treba
vda glase

at X —=» 1+ &

br X > A-F

c: oL —=» A+ 4

I

Pri tome g DoOTed pezbrojnih drugih, vaZe 1 ove lepe jednakosti:

bo = 1 i =1
ab2a =D abZC = cb2a = 4
2 24 2
chbc = D ab®d = dba =
7
ab%d = b cb?d = db°c = a
ada = 4 adb = bda =
bdb = 4 adc = cda = b
cdec = 4 bde = ¢cdb = g



Cini mi se 4z nije moguée izraziti ¢ i 4 samo pomocu
a i b. Vadamo se da ded Ti kao matematilar modéi izvudéi jod nedto iz
upadljivo harmoniclne forme reslikavanja a-d, koji na izvjestan

nadin &ine zatvorenuw celinu. To bi i za nes bilo zaniml jivo,

Jr.Trinajstidé je bio ovde oko 24 sata pa je s Zivkovidem
otputovao u Lenjirgrad., iogovorili smo se da bi pisali jedan veliki
rad o0 nulama (za moZ%da J.imer.,Chem.30c,) namenjen organskim kemicla-
rima (gde bi izloZili sav raspoloZivi materijal) s mnogo primera s
bez preterare matematilke strogosti. ok ¢e ovaj'posao" ITrajati
nekoliko meseci, Zeleli bismo takofer da ova] krasni formalizem
izloZimo i v jednom kradem &lanku (Chem,Phys.Letters) koji bi sa-
drzavao potrebre matematicke detalje, ali takoder i niz relevant-
nih primena. (Mih, za nas vaZnih primena- specijalnih sulajeva ved
seda znamo desetak!) Wa oba rada avtori bi bili Ti, Ja, Trina i
(verovatno) Zivkovid, Tako je to neito drucsedije od nafeg prvog
dogovora, nadamo se da ¢ef se s ovim sloziti, Molio bih Te da ako
ima& bilo kakvih primedbi ili novih rezultata, da mi to javid,
Inace, 20.12. Zemo modéi svi skupa razgovarati. -otle bi trebao da

bude gotov prvi rukonis kradeg rada i sxica duleg.

Primi srdacfne pozdrave od Trine, Zivkovida i mene,

ram.

(0

P.s. saljem Ti separat naSeg rada br. 6 iz serije, koji je

‘upravo danas stigao.
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Molimo Te ola se odleedit da L
bi po‘tiﬂiSa.o ovo Mfté""‘fe--

Ifzgvjestaj 1 ocjena coktors
I Cutrmang: "ISTRAZIVAIJL

xog faxulteta

Dekanaiu
Sveuciliitae v Zasrebou

48]

Nomisija izabran

-2 od 18. listopada 1G673.
. orazod Cvetkovidé, Ur.Zvonimir liaksié 1 Zrofesor iirko

mirnik pocénosi ova]

2V J 2SS T 4aJ

Ht

uta "Ruzjer Bodkovidé®) nod naslovom:

inswolt
TOPOLOSKETIH SVOJISTAVA KORJUGIAANTH UGLJIIKOVODIKA® szaarzi

wicupno 121 stranicu, a podijeljen je na oznake, uvod,

7 poglavlja, zakljudak, popis literature (sa 112 lite-

raturnih referenci), saZetke (na hrvatskom i engleskon

jeziku) i Zivotopis.
U oznakama dano je znaclenje pojedinih simbola
20ji se u tekstu koriste. U uvodu (prvo poglavlje) dane

su osnovne definicije (molekularni graf, topologija, itd.),

5vrha raaa, spomenuti su vaiZniji doprinosi prije autorovin

isvraZivanja 1 najavljen je opseg autorovih ist

ra¥ivanja.



Q)

rafova 1 molekularne

ieno je na dva éijela. U prvom cijelu

nzlazi se xratki prikez veze izmedu jednostavne (Hlickelove)

teorije molekularninn orcitala i teorije grafova.

e .
Trede vnoclavlje (Ukuonna J;—elextronska ener-

;
~ija) podijelieno je na Cetiri dijela. U prvom dijelun

se razmatra veza igmeiu matrice susjedstva, maitrice gus-~
toée 1 ukuopne j?elektronske erergije., U drugom dijelu
ovog noslavlja daju se razne donje 1 gornje granice za
energiju, od kojih su neke bolje od onih poznatih u 1li-
teraturi. U tredem dijelu (Pravilo petlji) te detvriom

/1

Yeki rezultati primjene pravila petlji) izloZen je Je-

dan rezultat koji omozulava da se sagleda ovisnost ulup-
i

ne jl-elektrongke energije o strukturi molekule. .iprok-

simativni i1zrazi za energiju dobiveni iz pravila petlji

boljli su od onih poznatih u literaturi i sadrie inh kao

nosebne slucajeve.

U Cetvrtom poclavliu (Kekul€ove strukture i

topologija), a koje je podijeljeno na dva dijela {Keku-

-]
(D

ovi grafovi 1 permatazcije, te Veza izmedu broja Neku-—

1éovih struktura i matrice susjedstva) ‘definiran je Keku-
1éov graf i nadena je veza koja postoji izmedu Lekuléovih
rafova 1 permutacija, xao i veza 1izmedu broja Kekuléovih

g
truktura 1 matrice susjedstva. Nez@ tat koji povezuje

U

16

nernanentu matrice susjedsiva s brojem ¥ekxuldovih struk-




on

tura wije ranije pio noznat w kemijsko] literaturi.

aorefove born-

(S

U prtom nonlavliu (Teka svojstva

zeroianin unljicovonilka) se diskutira posedna klasa [ra-
fovae koja odgovara verzenoidnim usljixovodicime 1 za Tu
klasu je doxazan nig origiralnih rezultata (jedna lema

i sedam teorema).

matrica matrice sus-—

W

N

. o,
.esto nozlavlic (Inverazn

jedstva) sacrZi nrimjenu rezultzta dobivenin u »redhod-

N

iskutiraju nekil aspelktl po-

[eF]

nom poglavliu. U njemu se
vezanosti Hickelove moleiculsarno-orvitalne teorije s VB

teorijom, 1 To vegza izmedu Ruecdenvergovoz 1 raulingzovog

N

reda veze ( prvi dio Zestoc noglsvlja) i veza HKekuldovih
struktura s koeficijentime 310 (treéi dio). U drugom
dijelu ovog pozlavlia ukazano je na pogresnost jedrg
formule koju Je dzo Heilbronner te Je prikxazano kako ona

vazi

¢}

treoa da glasi 1 za koje grafov

{-ﬂ«»/
jela j-elektronske

o,

U sedmom poelavlju (Raspo

[}

zustode) diskutira se o raspodjeli elektronske sustode
zod nealternantnih ugljikovodika. U prvom dijelu se po-

mocéu pravila vpetlji daje opéi pristup provlemu, a u 4aru-

som dijelu dana su tri originalna oravila za odredivanije
smjera 1 priblizZne veliline dipolnog momenta nealterna-

neta.

U osmon, zadnjem poglavl ju (Raspodjela ener-—
zetskin nivoa) diskutirani su neki aspextl ovisnosti
raspod jele energetskih nivoa o molekularnoj tovolocsiii.

S o ot d

ono je podijeljeno na tri dijela. U prvom dijelu je pri-



(M

K
0

“azan utlieca] zatvaran

[N
W

prstena na HOLIO-LUiL.0 separuciju.

UNY

Aezltat ovor dijela sazet Je u ava originalna nravila,

rusl i Tredl dio nave se klesifilecijom konjugiranin

()

u- 1liikovodika pomodu hrojeva H-’HO i ¥ . U drugom 4ijelu

(“ronsformacije koje ne mijenjaju vrijednost I —H ) Go-

%

azeno Je 5 feorema o odrianju jedne funkcije brojeva
TV 1 ¥, ¥oji su u tredem dijelu poglavlja (Jedna mo-
mudéa klasifikacija konjugiranih ugljikovodika) iskorid-

tenl za odreiivenje osnovnih elektronskih svojstava te

zz Klesifikaciju konjuziranih wigljikovodika.
U zeklulku su sasetl rezultatil rada po pog-

!
lavljima. Literatura je dana vrlo iscrpno, s olitom Ze-

<

Ljom autora da bude kompletna u vezi teme koju Je dok-

torskin radom tretirao.

N

Ta temelju izneserog HYomisija daje slijededi

r.Ivan "utman je u svom doktorskom radu razvio

topolodki pristup studiranju svojstava konjuziranih mole-

c+

zule 1 na ta) se nadin ukljucio u pionirski rad istak-
nutih istrazivacCa Coulsona, Heilbronnera, Ruedenberga,
Hosoye, kojl u ovoj nadolazelo] kompjutersko] eri traZe

jedrostavnije pristuoe studiranju problema elektronske

struxture 1 reaktivnosti u kemiji., Za odlidnu je ilusira

(%
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elekitronsku

H
Jv
iz vostojediln teorijskih ralunskin metoda

ro%e Drojwom 0Grediti vrlo lazano (korisdtenjem kompju-

\

tera,) velilinu te ener-iie, zli ne mozZe ocdreditil koji

/

sve Taktori doprinose energiji. futor je radu prisao

. v oo ! s . s - e .
vrlo sustavano, sto se vidi ved 1 iz Oznslkz., Clanovi ko-

misije jos ne znaju niti Jjedan pokusa] sustavioz navo-
serja simbolike nmrafildke metodolozgije u kemiji (u fizici
je to veld podosta dzvno u

and .E.Fischer, Rev.¥od.Phys. 42 (1970) 272), iakc jJe

orirodno ca se mnozi rezultati 1 formule u kemiJi izracze

o

N

crtezom, To Je prirodnije nego koridtenje numerickih re-

C

zultata.
Dakle, vel se na prvom koraku ogleds autorovo

nastojanje da sredl dosadadnje znarje 1 onda na 1taxo

Q
(@18

tocno poznatim temel jima krere naprijed. To Je on ucinio
vrlo uspjesno 1 svako poglavije sadrzi mnoge origiralre
rezultate (vidi npr. pravilo petlji, vezu izmedu 10 i V3B

teorija u Jednostavnoj formulaciji, strozu definiciju

enzenoidnih ugljikovodika, niz teorema za nealternantne

o

o

M
'_J

J
H

ikovodike, klasifikaciju konjugiraninh ugljikovodika

R
t

d.). Uxupno je u radu dokazasno 12 novih teorema i jedns
lerma 1 formulirano je S novih pravila.

fioktorski rad Ivana Gutmana obiluje nizom no-
vin rezultata, od kojih su reki publicirani u renomiraninm
tazsonisima za kemijsku fiziku {(vidi Literaturu) i na taj
natin prodli 1 stroge recenzije kxoje takvi Casopisi danas

zentl jeva ju.



Doktorski rad Lr.jutmana odlikuje se 2istin
jezikom 1 vrlo dobrom tehnilkom opremom, i2ko su se Do~
trale manje grijefke (ra strani 2 sinmboli Li i £P) nisu
bed Jaenl, na strani 2% naslov pozlavljz je nelitljiv, ima

dosta rijeli koje su lo¥e otisnute itd.),

e osniovu svega ignljetog smatramo aa ova] dok-
torskl rad predstavlia originalai 1 znalajni doprinos
istrazivanjimae tovoloskih svojstava konjugiranin ugliiko-
vodika te nam je zadovoljstvo predloZiti Vijecu nastavniks

L'-a da ga prirnvati 1 kandidatu odobri obrarnu.

i
N
1

U Zagrebu, dne 7 studenog 1973.

Clanovi komisije:

WA‘MWMO

. lenad »rlnadstlc

-

= %
Jr., Dragos C euKOVIC

X N

Dr. Zvonlnlr hiaksié
% A
4 \1-; 7 4
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Predmet: Isvjestzi 1 ocjenaz doitorskog »

V)

¥r Lv*za Sutnana : tTstrazivanja

topolosklh "VOJSt a konjuriranih

.~

ugljikovodika”

vekanatu PiP-a oveudilidta u Zagrebu

Komisije izabrana na sjednicil Vijeda neastavaila rilf-u
od 12, listopada 197%. u sastavu Dr.lenad T
i

Cvetkovié, Ur.Zvonko flaksié i Profesor Lii

Doktorski rad Nr.Ivena Gutmans (asistenta Instituta
TPugjer Bodkovid") pod naslovom: "IstraZivanja topolofkih svoj-
stava konjugiranih ugljikovodika'" eadrzi uxupno 121 strenicu,
a podijeljen je na ozaake, uvod, 7 poglavlja, zakljulak, popis
literature (sa 112 literaturnih referenci), saZetcima (na hrvat-
skom i engleskom jeziku) i Zivotopisom. .

U oznakame dano je znalenje pojedinih simbola koji
se u tekxstu koriste. U uvodu (prvo poglavlije) dane su osnovne
definicije (molekularni graf, topologija, itd.), svrha rada, spo-

menutl su vafniji doprinosi prije autorovih istrazivanje 1 na-

javlien Jje opseg sutorovih istrazivanja. U drugom o0zlavliu
{(Teorija srafova i molekularne orbitale) dane su definicije poj-

s

{

e

“Jmova iz teorije grafova ko;i su potrebni u pozlavljima koja

M oA S 4 . . .
slijede i ukratko prikezvebe izmedu jednostavne (Hickelove)
: A
teorlje molekularnih orbitala i teorije grafova. U tredem nog-
™~ Trqq 4 3
B lzvlju (Ukupna Pi-elektronska energije) se diskutira veza izme-

du matrice susjedstva, matrice gustole i ukupne Pi-elektronske
evergije, donje 1 zmornje granice energije, pravilo petlji i
njezova primjena (aproksimativni izrazi za energiju). U Cet-
vrtom pnoglavliju (ﬁexuleove strukture 1mopolovlJa) definiran

- \ -
e Yekuldov graf, veza hekuleov1h rafova 1 permutacija, kao 1

veze izmedu broja Kekuléovin btruxta¢a i matrice susjedstva.
o

m poglavliju (Weka svojstva grafova benzenoidnih ugljiikavo-

se diskutira posebna klasa grafova, koja odgovara benze-
101dnim usgljikovodicima 1 za tu klasu je dan niz originalnih

v

teorema. U feston poglavliju (Inverzna matrica matrice susjedstva)




a

W ce reki z2=vekti novezanosti Dlickelove 1.0 teoriin
on, koo ror, vers irzmeda Auedernorzovog PZanlinzovor

reda veze, veza hekuldovih strukiura 1 koeficijaﬁaca'us;o or—

bitala, i td. U sedanmon Dbﬁlavlju (Zespodjels ri-el
tode) se diskutira o raspodjell Pi-elektronske susto

2lternantrin ugljikovodixa, = dana su i orizinalune pravila zz
odredivanje smiera i nribliZne veliline dipolnog momenta nealter-—

nanata, U oamom i1 zadnjem wnozlavliu (Raspodjela energetsiih

utira se ovisnost raspodjele energetskin nivoa ©

topologiji, pa je prikazan utjecaj zatvaranja bIs-

(¥

4
J
0-LUNG separaciju a dana Jje takoder i klasifikacijs
ih

konjugiran usl jikovodika pomodu brojeva H,,HO i W, U zakliné-
T

wu o su satet rezultati rada po poglavljima. riteratura Jje dana vr-

1o iscrpno s olitom Zeljom zutora da bude kompletna u vezi teme

zoju je doktorskim raaom tretirao.

AN

Yz temelju iznesenog Komisija daje slijededi
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r.Ivan Gutman je u svom doktorskom radu razvio TOD
pristup studiranju svojstava konjuglranih molekula 1 na tz2]

nalin ukljudio u pionirski jrad istaknutih istrazivala Cou

H
n
Q
&

deilbronnera, Ruedenberga, Hosoye, X0ji u ovo] nadolazelo]

Jutefs 0] eri traZe Jednostavnije pristupe studiranju prod-

,ture i reazktivnosti u kemiji. Za odlidénu Je ilustraciju
zore relenog autorov izraz. za totalnu Pi-elextronsku enersgi ju.
Wiz postojedih ueorlgsklgjxg%oaé'moqe brojkom odrediti vrlo La-
zano (koridienjen kompgutefa) velic¢inu te energilje, ali ne mo-

Ze odrediti koji sve faktori doprinotse energiji. Autor Je rodu
ori%ao vrlo sustavro, &to se ved vidi iz foznaka. Clanovi lkomisije
jo3 ne znaju'niti jedan pokusa] sustavnog navodenja simbolike
graficke metodologije u kemiji (u fizici Je to vel podosta dav-
no udéinjeno, vidi npr. J.¥.Essam and M.,u&.Fischer, Rev.ilod.Fnys,
42 (1970) 272), izko je prirodno da se mnogi rezultati i formule
u xemijili izrage crtofom To je prirodnije nego koristenje numerid-
kin rezultata. Dakle, velé se na prvom korakt ocleda autorovo
nastojanje da sredi dosadasnje znanje 1 onda da na tako tolno
pozrnatim temeljima krene naprijed. To je ulinio vrlo uspjesro

1 svako noglavlje sadrzi mnoge originalne rezultate, vidi rox.
sravilo petlji, vezu izmedu broja Xekuléovih struktura i metrice
sugjedstva, stroou definiciju benzenoidnih ugljikovodika, niz
teorena za nealternantre ugljixzovodike, klasifikaciju konjugira-

nin uzljikovodika, itd.



N

Lontorski rad Ivonma Gutmana toko cevilnje nizom roviwn
., 08 woiin su neki publiciranl w renomiranim Czzo0pni-

- S o~ . I T \ - K . RS
gima za kemijsku fizilu {(vidi ldteraturu) i na taj nadin proili
S

1 stroge r@cenzije roje takvi dasonisil cznzs zahtljevaju.
oktorski rad ! r. “utmana odliluje se Cistim Jo-
zikon 1 vrlo dobom ternilkom onrenoc ; 1ako 51 se pot¥rale warje
oridedke (na strani 2 simboli Ii 1. :i / nisv bad jasni, na streni

S naslov noglavlija je wo7jt7:iv, ina dosta rijeli koje su lo-
‘e otisnute itd.). K

(N}

na osnova svega iznljetos smatramo da
predstavlja orizinalai i znslajni doprinos istrad
kih svojstava konjuzirenin ugljikovodika te nam je zadaovolistvo

oredloZziti Vijedu nastavniks riif-a da ga prihvati i kandidztu

04 0Dri obrann.
U Zagredbu, dne 7. studenog 1973,

Zlanovi komisije:

-

Tr.benad Trinajstidé

Dr.Urazo’s Cvetkovié

Ur,Zvonimir iaksié

Frofesor lirko Mirnik
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