
Алгебра
и гармония
в химических
приложениях
Говоря о математизации
науки, чаще всего имеют в
виду лишь сугубо прагмати-
ческое использование вычис-
лительных методов, забы-
вая меткое высказывание
А. А. Любищева о математи-
ке как не столько служан-
ке, сколько царице всех
наук. Именно уровень мате-
матизации выводит ту или
иную науку в категорию
точных — если подразуме-
вать под этим не использо-
вание точных количествен-
ных оценок, а высокий уро-
вень абстрагирования, сво-
боду оперирования понятия-
ми, относящимися к кате-
гориям нечисленной мате-
матики.

Среди методов такой "ка-
чественной математики", на-
шедших эффективное при-
менение в химии, главная
роль принадлежит множест-
вам, группам, алгебрам, то-
пологическим конструкциям
и, в первую очередь, гра-
фам — наиболее общему ме-
тоду изображения химиче-
ских структур.

Возьмем, например, четыре
точки, произвольно располо-

женные на плоскости или
в пространстве, и соединим
их между собой тремя чер-
точками. Как бы ни были
расположены эти точки (на-
зываемые вершинами) и
каким бы образом ни соеди-
няли их между собой черточ-
ками (называемыми ребра-
ми), мы получим лишь две
возможные структуры-гра-
фа, различающиеся между
собой взаимным расположе-
нием связей: один граф,
похожий на буквы «П» или
«И», и другой граф, похожий
на буквы «Т», «Э» или «У».
Если же вместо четырех
абстрактных точек взять че-
тыре атома углерода, а вме-
сто черточек — химические
связи между ними, то два
указанных графа будут соот-
ветствовать двум возмож-
ным изомерам бутана —
нормального и изо-строения.

Чем вызван все нарастаю-
щий интерес химиков к
теории графов, этому при-
чудливому, но весьма про-
стому языку точек и чер-
точек?

Граф обладает тем заме-
чательным свойством, что он
остается неизменным при
любых деформациях струк-
туры, не сопровождающихся
разрывом связей между ее
элементами. Структуру гра-
фа можно исказить, пол-
ностью лишив ее симметрии
в обычном понимании; тем
не менее, у графа останется
симметрия в топологическом
смысле, определяемая оди-
наковостью, взаимозаменяе-
мостью концевых вершин.

Учитывая эту скрытую сим-
метрию, можно, например,
предсказать число различ-
ных изомерных аминов, по-
лучаемых на основе структур
бутана и изобутана заменой
атомов углерода на атомы
азота; графы позволяют ис-
пользовать простые физиче-
ские соображения и для
понимания закономерностей
типа «структура — свой-
ство».

Другая, несколько неожи-
данная идея — выражать с
помощью чисел структурные
качества графов (например,
степень их разветвленно-
сти). Интуитивно мы чув-
ствуем, что изобутан более
разветвлен, чем нормальный
бутан; количественно это
можно выразить, скажем,
тем, что в молекуле изо-
бутана трижды повторяется
структурный фрагмент про-
пана, а в нормальном бута-
не — лишь дважды. Это
структурное число (называе-
мое топологическим индек-
сом Винера) удивительно
хорошо коррелирует с таки-
ми характеристиками пре-
дельных углеводородов, как
температура кипения или
теплота сгорания. Последнее
время появилась своеобраз-
ная мода на изобретение
различных топологических
индексов, их уже набралось
более двадцати; манящая
простота делает этот пифа-
горейский метод все более
популярным*.

* См. «Химию и жизнь», 1988,
№ 7, с. 22.
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Использование теории
графов в химии не ограни-
чивается лишь структурой
молекул. Еще в 30-е годы
А. А. Баландин, один из
предшественников совре-
менной математической хи-
мии, провозгласил принцип
изоморфного замещения, со-
гласно которому один и тот
же граф несет единую ин-
формацию о свойствах
самых разнородных структу-
рированных объектов; важно
лишь четко определить, какие
именно элементы выбирают-
ся в качестве вершин и
какие именно отношения
между - ними будут выра-
жаться ребрами. Так, поми-
мо атомов и связей в каче-
стве вершин и ребер можно
выбрать фазы и компонен-
ты, изомеры и реакции,
макромолекулы и взаимо-
действия между ними. Мож-
но подметить глубокое топо-
логическое родство между
правилом фаз Гиббса, сте-
хиометрическим правилом
Хориути и рациональной
классификацией органиче-
ских соединений по степени
их ненасыщенности. С по-
мощью графов успешно опи-
сываются взаимодействия
между элементарными ча-
стицами, срастание кристал-
лов, деление клеток... В этом
смысле теория графов слу-
жит наглядным, практиче-
ски универсальным языком
междисциплинарного обще-
ния.

Развитие каждой научной
идеи традиционно проходит
ступени: статья — обзор —
монография — учебник. Со-
цветье идей, именуемое ма-
тематической химией, уже
миновало стадию обзоров,
хотя еще и не достигло
статуса учебной дисципли-
ны. Ввиду разнообразия на-
правлений, основной формой
публикаций в этой области
сейчас служат сборники;
несколько таких сборников
увидели свет в 1987-1988 гг.

Первый сборник под ре-

дакцией Р. Кинга — «Хими-
ческие приложения тополо-
гии и теории графов» (М.:
Мир, 1987) —содержит пе-
ревод докладов международ-
ного симпозиума с участием
химиков и математиков раз-
ных стран. Книга дает пол-
ноценное представление о
пестрой палитре подходов,
возникших на стыке теории
графов и химии. В ней за-
тронут весьма широкий круг
вопросов — начиная от ал-
гебраической структуры
квантовой химии и стерео-
химии, магических правил
электронного счета и кон-
чая структурой полимеров и
теорией растворов. Хими-
ков-органиков, без сомне-
ния, привлечет новая страте-
гия синтеза молекулярных
узлов типа трилистника,
экспериментальная реализа-
ция идеи молекулярного
листа Мебиуса. Особый ин-
терес вызовут обзорные
статьи по использованию
уже упоминавшихся выше
топологических индексов
для оценки и предсказа-
ния самых разнообразных
свойств, вплоть до биологи-
ческой активности молекул.

Перевод этой книги поле-
зен еще и тем, что затро-
нутые в ней вопросы, воз-
можно, позволят снять ряд
дискуссионных проблем в
области методологии хими-
ческой науки. Так, неприя-
тие некоторыми химиками
в 50-е годы математической
символики резонансных
формул сменилось в 70-е го-
ды отрицанием отдельными
физиками самой концепции
химической структуры. В рам-
ках математической химии
такого рода противоречия
могут быть устранены, на-
пример, с помощью комби-
наторно-топологического опи-
сания как классических, так
и квантово-химических си-
стем.

Хотя работы советских
ученых в этом сборнике не
представлены, отрадно отме-
тить повышенный интерес

к проблемам математиче-
ской химии в отечественной
науке. Примером может слу-
жить первое рабочее сове-
щание «Молекулярные гра-
фы в химических исследова-
нях» (Одесса, 1987), собрав-
шее около ста специалистов
со всей страны. По сравне-
нию с зарубежными иссле-
дованиями, отечественные
работы отличает более выра-
женный прикладной харак-
тер, направленность на ре-
шение задач компьютерного
синтеза, создания разнооб-
разных банков данных. Не-
смотря на высокий уровень
докладов, совещание отме-
тило недопустимое отстава-
ние в деле подготовки спе-
циалистов по математиче-
ской химии. Лишь в Москов-
ском и Новосибирском уни-
верситетах эпизодически чи-
таются курсы по отдельным
ее вопросам. Вместе с тем,
пора серьезно поставить
вопрос — какую математику
должны изучать студенты-
химики? Ведь даже в уни-
верситетских математичес-
ких программах химических
факультетов такие разделы,
как теория групп, комбина-
торные методы, теория гра-
фов, топология практически
не представлены; в свою
очередь, университетские
математики и вовсе не изу-
чают химию. Кроме пробле-
мы обучения остро стоит
вопрос о научных коммуни-
кациях: необходим обще-
союзный журнал по матема-
тической химии, выходящий
хотя бы раз в год. За
рубежом уже много лет из-
дается журнал «МАТСН»
(«Mathematical Chemistry»),
а наши публикации разбро-
саны по сборникам и самым
разнообразным периодиче-
ским изданиям.

До недавнего времени позна-
комиться с математической
химией советский читатель
мог лишь по книге В. И. Со-
колова «Введение в теорети-
ческую стереохимию» (М.:
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Наука, 1979) и брошюре
И. С. Дмитриева «Молекулы
без химических связей» (Л.:
Химия, 1977). Частично вос-
полняя этот пробел, сибир-
ское отделение издатель-
ства «Наука» выпустило в
прошлом году книгу «При-
менение теории графов в
химии» (под редакцией
Н. С. Зефирова и С. И. Ку-
чанова). Книга состоит из
трех разделов, причем пер-
вый посвящен использова-
нию теории графов в струк-
турной химии; во второй
части рассмотрены графы-
реакции; в третьей показано,
как с помощью графов мож-
но облегчить решение мно-
гих традиционных задач хи-
мической физики полиме-
ров. Конечно, эта книга —
еще не учебник (значитель-
ная часть обсуждаемых идей
представляет собой ориги-
нальные результаты авто-
ров); тем не менее, первую
часть сборника вполне мож-
но рекомендовать для пер-
воначального ознакомления
с предметом.

Еще один сборник — тру-
ды семинара химического
факультета МГУ «Принци-
пы симметрии и системнос-
ти в химии» (под редакци-
ей Н. Ф. Степанова) увидел
свет в 1987 году. Главная
тема сборника — теоретико-
групповые, теоретико-гра-
фовые и теоретико-систем-
ные методы в химии. Нетра-
диционен круг обсуждаемых
вопросов, еще менее стан-
дартны ответы на них. Чи-
татель узнает, например, о
причинах трехмерности про-
странства, о возможном ме-
ханизме возникновения дис-
симметрии в живой приро-
де, о принципах конст-
руирования периодической
системы молекул, о плоскос-
тях симметрии химических
реакций, об описании моле-
кулярных форм без исполь-
зования геометрических па-
раметров и о многом дру-
гом. К сожалению, найти
книгу можно только в науч-

ных библиотеках, посколь-
ку в широкую продажу она
не поступала.

Коль скоро речь зашла о
принципах симметрии и сис-
темности в науке, нельзя не
упомянуть еще об одной
необычной книге — «Систе-
ма. Симметрия. Гармония»
(М.: Мысль, 1988). Эта кни-
га посвящена одному из ва-
риантов так называемой об-
щей теории систем (ОТС),
предложенному и развивае-
мому Ю. А. Урманцевым и
нашедшему на сегодняш-
ний день наибольшее число
сторонников среди ученых
самых разных специально-
стей — как естественных,
так и гуманитарных. Ис-
ходные принципы ОТС Ур-
манцева составляют понятия
системы и хаоса, полимор-
физма и изоморфизма, сим-
метрии и асимметрии, а так-
же гармонии и дисгар-
монии.

Думается, что теория Ур-
манцева должна вызвать са-
мое пристальное внимание
химиков уже хотя бы пото-
му, что в ней традиционно
химические понятия соста-
ва, изомерии, диссимметрии
возведены в ранг общесис-
темных. В книге можно
встретить поразительные сим-
метрийные аналоги —
например, между изомерами
листьев и молекулярных
структур*. Конечно, при чте-
нии книги местами необхо-
дим определенный уровень
профессиональной непред-
взятости — скажем, когда
речь заходит о химико-
музыкальных параллелях
или обосновании зеркально-
симметричной системы эле-
ментов. Тем не менее, книгу
пронизывает центральная
идея — найти универсаль-
ный язык, выражающий
единство мироздания, срод-
ни которому разве что кас-
талийский язык «игры в би-
сер» Германа Гессе.

* См. «Химию и жизнь», 1989,
№ 2.

Говоря о математических
конструкциях современной
химии, нельзя обойти вни-
манием и замечательную
книгу А. Ф. Бочкова и
В. А. Смита «Органический
синтез» (М.: Наука, 1987).
Хотя ее авторы — «чистые»
химики, ряд обсуждаемых в
книге идей весьма близок
затронутым выше пробле-
мам. Не останавливаясь на
блестящей форме изложе-
ния и глубине содержания
этой книги, после прочтения
которой просто хочется за-
няться органическим синте-
зом, подчеркнем лишь два
момента. Во-первых, рас-
сматривая органическую хи-
мию сквозь призму ее вклада
в мировую науку и культу-
ру, авторы проводят отчет-
ливую параллель между хи-
мией и математикой как
универсальными науками,
черпающими объекты и
проблемы своих исследо-
ваний внутри самих себя.
Иными словами, к традици-
онному статусу математики
как царицы и служанки хи-
мии, можно добавить и свое-
образную ипостась ее сест-
ры. Во-вторых, убеждая чи-
тателя в том, что ор-
ганический синтез — точная
наука, авторы апеллиру-
ют к точности и стро-
гости как самой структурной
химии, так и к совершенст-
ву логики химических идей.

Если так говорят экспери-
ментаторы, то можно ли со-
мневаться, что час матема-
тической химии действи-
тельно пробил?

Кандидат химических наук
Е. БАБАЕВ


