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Изучение какого-либо класса химических объектов полезно начинать
с систематики этих объектов. При этом важно знать н е только общее
число членов данного ряда (их полный список, или перечень), но и вид и
число изомеров.

Химические  изомеры  как  комбинаторные  графические  объекты
изучаются  методами  теории  перечисления  графов.  Перы е  подсчеты
числа изомерных алканов и алкильных монорадикалов ( спиртов) были
осуществлены А. Кэли [1] (на базе его теории деревь ев). В дальнейшем
его  расчеты  были  уточнены  и  распространены  на  други е  классы
соединений.

Вывод изомеров замещения молекулярных полиэдров может быть дан
на  основе  теории  перечсления  Пойа  [2-6].  В  этой  теории  операции
симметрии  исходного  полиэдра  индуцируют  на  множеств е  мест  его
замещения  (по  вершинам,  рёбрам  или  граням)  подстановки,
записываемые в виде произведения циклов через fl

a, где l – число циклов,
а  a  –  их  порядок  (длина).  Конструируются  цикловой  индекс  группы
подстановок и производящая функция числа изомеров

Замещённые полиэдров,  имёющих n  мест  возможного  зам ещения,
распадаются на р(n) семейств (обозначим их через hn, hn-1x, hn-2x2,… ),
соответствующих разбиению числа n на целые положительные части Так,
замещенные  полиэдров  с  шестью  местами  замещения  (по  вешинам)
разделяются (по числу разбиений числа 6) на 11 семейств h6, h5x, h4x2, h4

xy,  h3x3,  h3x2y,  h3xyz,  h2x2y2,  h2x2yz,  h2xyzu,  hxyzuvw,  содержащие
соответственно  1, 1, 2, 2, 2, 3, 4, 5, 6, 9, 15 изомеров для октаэдра; 1, 1, 3,
3, 3, 6, 10, 11, 16, 30, 60 изомеров для шестиуголь ника (бензола) и т.д.
(табл. 1) [5].
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Таблица 1. Изомеры замещения полиэдров, содержащих шесть мест
возможного замещения (по вершинам)

№ Семей
ство

Число изомеров
Октаэдр ПШ ТП ТА ТБ ПП ДТ
Oh О D6h D6 D3h D3 D3d D3 D4h D4 С3V С3 С2V С2

1 h6 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
2 h5x 1 1 1 1 1 1 1 1 2 2 2 2 3 3
3 h4x2 2 2 3 3 3 4 3 4 4 4 3 3 7 9
4 h4xy 2 2 3 3 3 5 3 5 5 5 4 6 11 15
5 h3x3 2 2 3 3 3 4 3 4 4 4 4 4 8 10
6 h3x2y 3 3 6 6 6 10 6 10 8 9 8 12 20 30
7 h3xyz 4 5 10 10 10 20 10 20 12 15 12 24 36 60
8 h2x2y2 5 6 11 11 11 18 11 18 12 15 12 18 30 48
9 h2x2yz 6 8 16 16 16 30 16 30 17 24 20 36 52 90
10 h2xyzu 9 15 30 30 30 60 30 60 27 45 36 72 96 180
11 hxyzuv 15 30 60 60 60 120 60 120 45 90 72 144 180 360

Примечание:   ПШ  –  правильный  шестиугольник,  ТП  –
тригональная  призма,  ТА  -  тригональная  антипризма,  ТБ  –
тетрагональная  бипирамида,  ПП –  пентагональная  пирамид а,  ДТ  –
двухшапочный тетраэдр.

Если в качестве группы симметрии исходного полиэдра  взять группу
вращений  (подгруппу  его  точечной  группы),  то  циклов ой  индекс  и
производящая функция будут включать в себя зеркальные изображения.
Так могут быть выявлены хиральные изомеры.

Таблица  2.  Распределение  Х-,  XY-,...  замещенных  бен зола  по
семействам

Вид зам.
бензола

Число представителей

Всего В семействах
I II III IV V VI VII VIII IX X XI

X 13 2 2 6 0 3 0 0 0 0 0 0
XY 92 3 6 18 9 9 36 0 11 0 0 0
XYZ 430 4 12 36 36 18 144 40 44 96 0 0
XYZU 1505 5 20 60 90 30 360 200 110 480 150 0
XYZUV 4291 6 30 90 180 45 720 600 220 1440 900 60
XYZUVW 10528 7 42 126 315 63 1260 1440 385 3360 36150 420

Зная  числа  изомеров  в  семействах,  несложно  определи ть  число
представителей  X-,  XY-,  ...  замещенных  полиэдра  в  э тих  семействах,
значит,  и,  общее  число  представителей  (табл.  2).  Мы  имеем  13
представителей  Х-замещенных  бензола,  92  представите ля
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XY-замещенных бензола и т.д. (см. табл. 2). Можно т акже найти число
замещеных бензола, распределенных по симметрии  [3; 4; 6].
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