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На примере аддитивной схемы для X-замещенных тригональной антипризмы (ТА) показано, что для описания изомеров замещения молекулы с заданной симметрией можно использовать строки треугольника Паскаля. Каждый коэффициент схемы есть число способов наложения данного подграфа на исследуемый граф G. Свойство (P) ТА есть сумма вкладов, вносимых элементами структуры, представленными в виде “пространственных” подграфов различной сложности. Столбцы C1n, C2n,…Cmn (m(n, n –число заместителей X) – структурные инварианты полиэдра. Для Х-замещенного ТА (группа симметрии D3d) получим

PТА = C0n p0 + C1n p1 + … + Cn-1n pn-1 + Cnn pn,                          (1)
где p1, p2, … – параметры, а C0n, C1n,… – их числа, из которых C2n, C3n, C4n, … – треугольные (K3), тетраэдрические (KТЭ), четырехмерные тетраэдрические (Kч. тэ) и т.д.  Для свойства Р Х-замещенного ТА с учетом энантиомерии получим 

РТА = (0(0 + (1( 1 +(2(2 + … +(14(14 +(15(15,                         (2)
где (0, (1,…– эмпирические параметры, (0, (1…– их числа: (0 = 1; (1 =  i + j = n – число заместителей X; i – число X у первого равностороннего треугольника, а j – у второго; (2 = [i(i–1)+j(j–1)]/2; (3 = ij–ng+–ng–; (4 = ng–; (5 = ng+; (6 = [i(i–1)(i–2)+j(j–1)(j–2)]/6; (7 = (ij–2ng–)(i+j–2)/2; (8 = (ij–2ng+)(i+j–2)/2; (9 = (2ng++2ng––ij)(i+j–2)/2; (10 = ij[(i–1)(i–2)+(j–1)(j–2)]/6 = ng+[(i–1)(i–2)+(j–1)(j–2)]/2 = ng–[(i–1)(i–2)+(j–1)(j–2)]/2; (11 = (ij–ng+–ng–)(ij–ng+–ng––1)/2; (12 = ng+(ng+–1)/2; (13 = ng–(ng––1)/2; (14 = ij(i–1)(j–1)(i+j–4)/12 = ng+(i–1)(j–1)(i+j–4)/4 = ng–(i–1)(j–1)(i+j–4)/4 = ng+(ng+–1)(i+j–4)/2 = ng–(ng––1)(i+j–4)/2; (15 = ij(i–1)(j–1)(i–2)(j–2)/36 = ng+(i–1)(j–1)(i–2)(j–2)/12 = ng–(i–1)(j–1)(i–2)(j–2)/12 = ng+(ng+–1)(i–2)(j–2)/6 = ng–(ng––1)(i–2)(j–2)/6 = ng+(ng+–1)(ng+–2)/6 = ng–(ng––1)(ng––2)/6. Здесь ng+, ng–– число пар заместителей в гош-расположении; (2–(5, (6–(9, (10–(13, (14, (15 числа подграфов с 2, 3, 4, 5, 6 заместителями, где (2 + (3 + (4 + (5 = Cn2 = K3, (6 + (7 + (8 + (9 = Cn3 = Kтэ, (10+(11+(12+(13= Cn4=Kч. тэ. Итак, все 16 изомерных структур ТА (Х-замещённых этана в шахматной конформации) соответственно с симметрией: D3d, Cs, Cs, C2h, C2, C2, C3v, C1, C1, Cs, Cs, C2h, C2, C2, Cs, D3d полностью характеризуются [1].
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