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8веденис
Классrчaска, rвтеraaтrчaска, пМлGrrа роста шgстиугольнrх

|ltиaотнtх" (цестrrуголrнух юнстроэ) или подсчэт цестиугольфtaх

поли}Фi.ý родствaнtlу зaдаче перечислени, цолекулrрнчх граФоa

полlrцrклическrrх арохаrическrх (6снsоиднtrхj углaводородоэ а

органич€ской хиrrиrr [|-l]. Бaнзойднцa углеводородl| н8ходят lли-

рокое п9ияGнQние, что о6!rслоэиJю интэнGи9нче всс,леаования но-

лекулiрнIх граФоa этих соединенхй 9 областхl.х конструхт1.1вного

перечtсленli. Как праэrло, при перGчислaнии рассr.rатриваDтсr бо-

пее щr9окие классу гехсагоЕальнtх систе!t, !клочэшие в сa6я

rrолGкllлiрнUэ граl0.1 поJrrбснаолов. Реaультатч и библиограФио по

перёчислениD ра!лlчвчх типов граOоa г€ксагон8лlн!|х систеr. нош-

но найти r [ 3-9].
В работе расGr.аtривaетс, r.фоr.aст!о rраOо!, какдUй из ко-

rоф.х лDgдстаaллет собой aa.rxнyт}r! неразэет!лaнн!rD ленту и8

щестиуrольнкков. Нолекулярнtlв граOal такого строgния принадле -
пат классу со€диliaний, на!u!аa!uх короноиданr. Короноиду пред-

сtавляот значителOнuй интсрес для хиr.ии, так как они образуот

ноаUй клаGс полицикличGскrх ароr.атичесхrх углaвqдоDqдов. К

Hacтo lerry llpeaieнll синтсзи9о!а|fl хиrически чистDе короноидш

.едется рsбота фад создaниGr Hoarx [9].rlля хороноидо. ФрGдG -
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лiвтся опёрация раrрIэа Фsrрс9аниr) свrаи ехду дэуr., l(оrtьца-

ц., что приaqдит к поi!лзн1rэ граФоl другого иsaaстiого клас-

са - граФоэ нерааветвленшх гексагональнIх систarr. В рsботс пв-

речис,лrртс, граФOr нерааэет!лен|llх гексагональlluх систеri, полу-
чаенraе рasрезаниеri граlOоэ }€Koloplx подклаGсоa короно}rдоэ.

ýl. 0сновнв понятll, и опредслеfiи,

Графr гексагональнrlх сrстaн состоrт r! Gоединaннчх аруг с
дрl.lоl.! праэиль}lilх чaстиугольнчх граней нв плосl(остх. Двэ про-
изaольнrв грани граоa либо rвлялтся снсlнur.и, r.е. иrre!т эдин-
ст!€нно! odrec рa6ро, либо не ихеDт обцrх laр]lин. поста!.ta в

соответст!rс каfiдой грани }lolyD вэрUин). и соедtнив эти laрци-
нч, если сооrветстlупlис rDaни а!лlотся crae HUHrl, получиra ха-
рэхтерrlстиче€кrЙ граФ исходноЙ iексаrональноЙ систеrff. ГранD

граФа Briecтs с сa гранич}нйи ребрах.r и зсрllинах}l будем назц -
вaть честиугоJlьхralr коJlьцо..rrли просто кольi|ов rрaФа. oбоsнsчих
чсре! uh клsсс гр!iфr, каr(ADй ио Koтo9llx состоит ио h колец и

им€ст характеристичaскtl rраФrи!оrrоцOнr.й п9остой цGпи.Д!а кон_

цaвь.х кольцa граф из Uh c}rexнr е Gдrнствaннчri кольцов, э gсе

осталDнga хольцa сr{ar{нч с д!уri коrtlцаrrr. Тэкхr{ oбpatoн, такой

граО предста!лrеt собоЙ нG!аi.кнут!m лgнту иr ]aстиугольнчх ко-

лец на плосхости. ГрrФu GlrС2 и Сз Ёа prc.l принадлзхат клас-

су Uo. Граqu Uh нааrвýтся грaФаa.и нерaзaат!ланнIх гGксаго-

налDнuх систGв. |Gacc Un содерtrит в сaбс под.rноrgстaо грaФоai

соотaстстэуDцhх полициклхческш.r ароr{аlrческшi углсзqдорqдам
(ката-коtrдснсировaвнр.6еt+rоидн9. уrлэrqдородам) в органи -
ческой хи ии [3-5.9]. llycTb с_ ecTr клaсс граlOо! иg h колец,h
с характеристических гDэФ9irrr.3о.rорФншr пDостоr,iу цrклу. Будa}.

счrтатD, что э Со сqдGржатся тqпько так}rе грaФI, Koтoprae ..olrнo

распоrюпить на плоскоGтr бе! пересечениl ].х ребер. ГраОU Gц,Gs

и Ga на рис.l принадлarат классу Со. ГраФ из этого клаGGа !lot-
ю п9cдстаa.tть ! !}tде зar.кнутой лентI l18 щесrи!2fолtнчх коJ,|aц
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на пrtоскости. luласс С. вклрчает э себя aaноtiество граоов, соог-
aетстaуолlих привитивнur короноидан (коglоно-конденсироааннrar4 по-
либензолаl,|, циркулена}l, циклоар€нах, короногексав, короЁоФе-

наr) [4,5,7,9]. граФt класса ch буд"" далее назlвать обобцен -
нчi,lи приl"9lтивншaи короно1,1даий, или для кратхости короноида}ar.Чи-

сло эепцrн проrзаольного граФа из uh равно 4h+2, а r граФах иа

Cn число верошн ра!но учетвсрGнноr.у числу колец - lth.'ГраФta из

обоих классоa )rвеот степенla 2 или 3. структура короноlца обес-
печявает суlествоэаниa сго !нутренней области (hole) - части

ллоскости, ограниченной цестиугольнвни кqпьqавlr. внаl|{i, об -
ластý корок)ида совпадает с бесконечюй граньD на плоскости.со-
отвGтGтэенно в}€ltнийl.l aнутреннa.rй периraетрU короюида опредa ,
ляотся как rrl.lol€cтla gеoлlмь tl/uпуt ребер, сNеrнuх с Gго !нецн€fi

или вн).тренней областяl.и. Рсбро короноида нa8trаетс, ётrгhaао_

цшa, еслl оно не принадлaпит ни aнецнara)/, ни BHlrlEleHHex!, пеш-
r.Gтpy, т.е. инциаентнUс aGршrнI сrrrиaап4aго рзбра лatат lta

раgнtlх пс9иriеrрaх коооно}rд€.
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ý2. fiроекции граФов € рещетку

ГраФý кJ|ассоr Un и Cn являотся планарнtlци, т.е. всегда ..{о-

гут бчть располоltенч на пл(lсхости без пер€сечени, ребер (и ше-

сfиугольнвх колец). Oпредслиtl понятие проехции граФсa при ах

влоlfiании в бесконеч|rуо правильнуо гсксагональную решеrку нё

пrrоскости. ]lод в..lо!ffефйем rраФа в реФетку поtrимается такое рас-
полопение rраФа в 9ещетке. при Kol(lpora происходит ото)цеgтвле-
Еие вецIиtl, ребер и копец i,раФа с t/злами, ребрахи ,r граняltlи ре-
ц,етки. Пустý все кольца граФа ивеот раз}.ерu, совпада(цие с рао-
лiера}rи гексаговальнllх граней решетки, и вевлинч характеристи -

ческого граФа находятся в цеilтре кслGц. В качестас начального

кольца ! rраФ€ иэ класса U- внбереr,r лЕбое концевое коJlьцо, а в
п

граФе из С. выберен проиэволььов кольцо. Далее обходин хврак-

теристический грёФ в сдноi, фалрабле.tии, llакладшаая кольца rра-

ба на соответсtвуllцие rрани рсlлстки. llолучив!цийся а ре9ультате
влоrения подграФ rексаrональной рещетки аазовен проекцией ис-
ходного граФа. На рис.2 пDиводлтся приriерý грsфов и пх проек -
ций в гексагональнуо реU!стк!', Ллi возa.tокности восстановл€lrиi

послелоаательности арисоединениi колец исходного графа в про-

екций будей указUвать его характеристичсский граФ.

Разобiем ка,цое иноIество rраФов Uh и Сh на три под!rноrе-

ства nc irifly проекцrй граФоа"

l. при г!остроснии проекции !,рФа ве п9оисходlrло неложения

колец или ребер граФа на уже разфеценнче раl{ее ! решетке дру-
rие коль|.lа ,!ли ребра rраФа, lloд!,tнotrecтBa таких графов обоэна -
чип U1 ! Un и С1 ý \, Гр"Ш на рис.2а принаАлсlrат клаGсаrr ul

и С1.

2. При построении проекцrи граФа ве происходrrк) налоксния

колец rраФа на упе раgяеценнч€ ранее в решетке другие кольца

rраФа, нaио!(ение ,(е ребер я!ляется допустияt ".ПЬдлr,охест9а 
та-

ких граФов обозначиr. U2 Е Un и С2 g Сh. ГраФь' на рис.2б принад-

лепат кпассаr. lJ2 l С2.
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3. При построении проекции rраФа допустийв налоr(ениi ко-

лец или ребер граФа на уже раэr{еценньЕ ранее в ре]етк€ кольца

или р€6ра граФа. соотэетствушlие граФtl показанч на рис.2э.}iно-
tttества граФов с таки},lи проекцияии совпадарт с Uh и Сh.llл, под-

счета обцего количества гDаФоэ класса Uh и граФов иэ Un, о6-
ладаOlих сиr.riетрияriи,r.rзBecтHu аналитllческие вчраrrенlя [l0l.
Так, класс Ura содерхит l196836 граоов.

граФu классов U, и с1

на8l|ваDтся влоl{ияUr,lи в пра -
вильнуDгексагональнуD ре-
|л€тку на пrlоскости. В этоr
случае проекция граФа иао -
rФрФва }'СхоДНОйу граФу ,r

Рис. 3 иденти(икация граФа по его
проекцrи тривиальна. Из оп -

ределений следует, что мя классов граOlов вuполняотся соотно -
!Ения Ul 

= 
Uz ý Un и Сrý С2 g ch. ГраФu классов Uh\Ur

и Cn\Cr назuваDтся невлоIимur.и в праaильнуо гекс8гональнуо

решетку на плоскости. Для восстановления невлоltиraьх в рещетку

граФов по их проекцияtli необходtirо укааание характе9истических

графо!. Наприrер, в граФах на рис.3 эоЕиоlrно неоднозначное про-

ведение характеристического граФа.

ý3. Ра9реЕание короноrrдоэ

Рассйотриrа опеDациD преобраsования граФа из классб Сh в

граФ класса U.. Пусть llекоторUй короноид предста!лен a aиде
п

6)rr.аtrной i!сделr. Тогда, разреза! €го по лобо}r)a стягиваrце}rу

ребру, полlrчиrа r9aО класса Uh, так как характеристЬческий

граФ пр€sраOlаgтся при этоii иэ цихла в проступ цепь. Раrрезание

хороноrда соответст!]aет рaзрнaу хиr.rчсских связей }rеIiду шести-

угольнч}.и (ольца.*r молекулЕрного граФа. Иэ одного короно}rда

Dаэрезsнr4lев стrгиaаlllих рсбср r.tоlно поr,lучrть нaсхолько ttопарно
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Рис.4

нсиаойорФнllх грaФов класса Uh. Так, из единствaнюго Kopoнo}rдQ

из 8 колец получаетс, пара нсхао.ФDФнuх граФоr Фис.4). Далес
будут подсчитr!атьс, колrч€стtа граOоa иg Uo, получаеr.*tх раз-
ре9анr€и корофоидов. lЬрнально операцrD раsрезания r.ошо опре-

делить как отобраrение f3 Сh - й, гдс r.HorecтBo }l образовано
всепи подвноfестваr.и Uh ,.rоIности не болеa h. для короно.rдa из

h колец О € \ оезчльтат его ра9р€зания Qсть вiоllест!о граФов

f(C) . {Сr,С.,....Gп}, G.€ Un и С, Ё G. для эсех i, j - t,
2....,d при ilj. Ясно. что мя парч неизоиорФнr.х граlDо!

Оtrc2 € Ъ вuполняется f(Cl) П f(Cz) - Р, так как з пJ,атиэнон

случае следует изоrФрФносrь исходнUх короноидов. Дя поднноlrе-

ства граlDо! SE Cn Dаарезание о.tределиц как f(S) , Uf(G). 8
с€s

этих тер..rнах задача пaрaчисления граФов форхулируется как пе-

речиqление эле..енто! }iHol.cTB f (Ct) gU2, f(C2) Е U2 и Я\) S
gUh. ноt(естэо f(Ct) содерrит граtOц, соот.етств!,пlие tюлеку -
лярнчц граФаr. гелицеюв [3r5]. 3амстиrr, что мя указаннrх !rнo-

rеств граФов нераз!етэленнuх гексагоьальнчх cиcTeii allполня€тся

f(cl) Е f(c2) ý f(%).
Колrчество неизrrоDФнлх граФов из uh, получасrflх разреза -

нисri короноида, опредепя€тс, aго сиrriетрraй. Рaсс}aотрйп се|.€й-

ство короно}rдо! из 12 коrlец на рис.5. Ч]rсло рiдоrr с каlцчrt ко-

Dоно1.1до.. есть количество пол)rчаеr.uх при сго разD€3анlи попарно

нсrgоиорФнUх граlDов и' U12. Короноилн С2 и Glt }r.repт qдина -
хоaуо группJa Gи|{метри, [l1,12]. но пороrдаот ра!ноа колrl..tство
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граlфов. количестк) неlэо.ФрФ}ýх граФо! пр{ ра9резанrи коронои-

да prrнo числу o0Фrт при дaйстarи группll аaтонорФи!}tоа коро-

ноида нa Nно|естве его стrrиЕапlrх рефD. РаgрGзафие qного
рGбра хs кцаой оDбитr .{Holl(gcтaa сrягиa!пlвх р€бер ! G €Сh оп-

редсляGт нюl(acтa{t f(G). lЬхсивальноэ коrDrчсстэо граФоr rs Uh

поро|(дается асинliетричlflв l(ороно.{дон и раaно, оr.еl}rдно, чис,лу

его стяrиэапlих ребэD (qислу коr!сц).

ý4. Результэтr пaрGчисл€нrя

В табл.l привqдrтс, копичест!а короноидоa классa Ct с чи-

с,ло.. колец 3 = 
h s lб [Ц] с укэзэяисrr с}.х,iвтричlluх (эсэ тlпч

сий..етDий) }i 8сиr..,lзтрtчнtх хороноидов (вторая - чеtвертaя ко-

Jtонки). llалве приводятся количастaа грrОоa класса f(C1) с зr-
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Короноиды Асиммет -
ричнче
короноидн

Число
граФов

h с си}titет-
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о
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2
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2

4
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8

l8

2

l

9

lб

58

l28
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926
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Таблица 2

Количество граФов класса f(Cz)

Число
колец

Число
граФов

число сиtll.iетричных
граФов

Число асимl"lетрич-
нцх граФов

8

9

lo
ll
l2

lз
lц

l5
lб

2

2

l4

l7

78

l46

5l5
ll22
зц74

о

l

з

l
2

6

l5

9

2о

2

l
tl
lб

76

l40

5оо

lllз
з454
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деление!t числа сий.{етричнчх граФов. Иэобраrкения сиriиетричнtaх

граФов иэ f(ct) находятся в прилохении. Диагра!,rilы всех графов

даньa в правильной гексагональной решетке на плоскости вместе

с их характеристическиriи граФа}rи. Заметим, что в классе cl су-
ЦеСТВУDТ КаК 9еРКаЛЬНО-СИa{raеТРИЧНЬaе, ТаК И ЦеНТРаЛЬНО-СИr,lМеТ-

ричнче короноиднt в то вреr'rя как среди граФов }tнolfiecтBa Я(Сr)

центрально-сиriметричнше отсутств)дrтп Для существования цент-

рально-сиlt.ttетричного граФа в f(c1) необходимо совпадение коли-

чества верщин на внещнеa.l и BHyTpeHHe}r периметре соответствуD -
цего короноида, что, как нетрудно заметить, не вчполняется для

граФов класса cr 
"

В табл.2 приводятся результатч перечисления граФов класса
f(Cz), получаемь.х разрезание}i короноидов, при влошении которцх

в гексагональнур рещетку допускается налох(ение ребер" Иэобра-

rения си},iл{етр"""ь,* граФов из f (Cz) данч в прилошении. Первце

прriмерч сиr,iиетричнь.х граФов из f (C2)V(Cl) встречартся при h *

- t0 (единственннй граф) и п9и h r 13 hBa граФа). Пороlrдае -
!ше разрезаниеrr граlфl также не ногут бчть центрально-сиltl,iетрич-

нчl,|и о

В табл.3 приводятся результать. перечисления гра.фв из

класса f(G-).}lзобрашения симметричнь.х граФов этого клаGса да-п
цý 9 прилоtilении. замети}l, что в r{нox(ecтBe f (Cn) сОДеРrкаТСЯ И

централь но-сиl|оЕтричнuе граФц.

Рис. 6
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Колич.ст!о граФов кл.сса f (Ъ)

таблица з

таблиц.4
Реа)rльтатr перечисления

Чlсло асин-
raетричнш8

граФоз

8

9

lo

ll
l2

lз
lь
t5

lб

2

l

ll
lб

8|

l5з
боз

l39 l
4748

чисriо
коr!€ц

h

число
грa0оa

3срхально-
сиaФtетрич-,
нче графf

централь tlo_
сl/rl,|l{aтрич_
Hra граl).|

2

2

l4
l7
86

l59

622

! 4о4

4792

0

l
3

I

4

6

l8
lз
з8

о

о

о

о

l
о

о

6

Чисrtо
колец

h

l
о

I

l
5

2

lI
l.z

39

зб

lo7

о

о

о

о

l
l
L

ц

l8
l8
65

0

2

9

зц

l23

427

l4з l

4685

I5096

48оо l
t5lolб

6

7

8

9

lo
ll
l2
lз
l4
l5
lб

чйсло
гра,Dов

3еркально-
сlriйетрич-
Hre гDаФU

Цснtраль }р_
сицrlеrрич-
нuе граl0ll

Число асии-
метрrчнuх
граlrо!

I

2

lo

35

l29

4зо

I446

47ol
l5 l53

48о55

15l l88
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В эаклэчсние paccl,roт9rrr подкласс гDаооa из Un. пDи пост-

роении проекцхrl котофlх в гексаrональной DgJaтке обяgательно

происхqдит нало|знис рсбеD граФа, но нэ пDоисходl{т налошения

его колrц. ГраОч этого кл€сс€ ..rогут Фtть ||вчрезанrrt| rlз пра!иль-
ной гехсагональной рещеткиi нaнссенной на лист буrrаги.На prrc.6

прrtодятся пр.l}.срll таких граФоэ. ГраФl r.Ho acтa f(C1) и f(C2)
поинадлеrат yKaraнHor.y классу. В табл.4 прlзодятся результатl|
перечйслaния с ухазаниеt4 сиrrriетричнIх граФоa.

В работе перечислснr граоч ras подклaссо! HepasaGT.лGHHDx

ГСКСаГОНаЛЬНIХ СrСТеЦ, ПОЛУЧ€еrilе РаЭРеЗаНИеr.r СОСТаaЛеННUХ r3

шестиугольн!lх кол€ц аа..кнутчх лент (коро}юидоs). }lншестэа ко-

роноидов классиФицируDтся по сaойст!аr. }lх проэкчий в праэиль -
нуо гексаrональнуD рс|дGтку на плоскости. Для сиrir.tстр}rчнUх гра-

ооз, полученнцх ра!рсgaниarr, построенr их иaобраrенhr. Пqдсчзт

r9аФов ос)цестэлrлс, алгоDитl.он |(овструктr!юго flерgчl,tслзнrя

граФсв нерааaGт!лGннtх гексагональнuх систеl.r из [lr]. В зaхлD-

ченrе за'.етий, l+To опредэлсниG класса Сh вкпочало условиa пла-

нарtlости граФов короно.lдоa. llolrнo р€сс}rатриэать задачу перечи-

сленхi мя аналогllч|l.х аамкнутuх лент из |lсстиугольнllков, но

беэ условия планарности. это rrогут Фtть, нбпр5цgр, лaнтчrсхле-

еннчеrкак лист Нёбrlусаrrли об9аз),tоlие узrl. НGтрудно за..етrть,
чtо ноэuх грфо! не9аэаaтaл€ннчх гaксэгонэльнuх систен при pat-

ре8анrи Taкltx лент !*l нa получl/lв.
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IIlпптгi:пп]

Синr.стрrчфlc граФtl класса f(Сh)

h - 9, п . l

h . lo, п - 3

h - !2, п . 5
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h=t3, поб

h=14,B_=19
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h.15, п. t3
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h.16, п,44
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