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В работе обсуждаются изомеры замещения по вершинам [C70] – фуллерена. Дан вывод изомеров на основе теоремы Пойа. Установлены формулы симметрии Z, производящие функции для определения числа хиральных и ахиральных изомеров замещения, распределения изомеров по семействам ((m) и в зависимости от числа m мест замещения. Группа симметрии [C70]-фуллерена – (D5h): E, 4C5, 5C2, 4S5, 5(v, (h, а формула симметрии без учета свойств хиральности найдена следующей: 

Z2 (D5h) =1/20(f170+f110f230+5f14f233+4f514+5f235+4f52f106).                        (1)

Для группы вращений D5 формула симметрии, учитывающая и зеркальные изомеры [C70]‑фуллерена запишется в виде 

Z1 (D5) =1/10(f170+5f235+4f514),                                          (2) 
а для определения числа ахиральных изомеров замещения [C70]‑фуллерена 
ZAchir. (D5h) = 1/10(f110f230+5f14f233+4f52f106).                                (3)
Найдено, что замещенные [C70]‑фуллерена распадаются на ((m) = 4087968 семейств (по числу разбиений числа m = 70 на целые положительные части), а X-замещенные – на 36 семейств: h70x0, h69x1, h68x2, h67x3, h66x4, h65x5, h64x6, h63x7, h62x8, h61x9, h60x10, h59x11, h58x12, h57x13, h56x14, h55x15, h54x16, h53x17, …, h36x34, h35x35, содержащие соответственно 1, 5, 143, 2792, 46275, 606125, 6561107, 59949744, 472064572, 3251766528, 19835545518, 108192710688, 531946433532, 2373294618224, 9662695546292, 36074046545320, 124004522722680, 393896669700852, …, 5453499623286000000, 5609313896986060000 изомеров, среди которых, соответственно 1, 3, 27, 110, 563, 1943, 7343, 22016, 67872, 180200, 476262, 1135440, 2649632, 5733416, 12039408, 23844408, 45644028, 83295540, …, 12127680810, 12305837860 изомеров ахиральны. Результаты перечисления X-, XY-, … изомеров и распределение их по семействам важны при формировании файлов гомологических рядов химических структур и построении математических моделей прогнозирования их свойств [1].
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