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Рассмотрены геометрические особенности супрамолекулярных соединений, важных для функционирования живых систем. Показано, 
что они имеют размерность больше 3.
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The geometric features of supramolecular compounds known to be important for biological systems are considered to show that the 
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ВВЕДЕНИЕ
Впервые термин «супрамолекулярная химия» был 

введен в 1978 г. лауреатом Нобелевской премии Жан-
Мари Леном и определен как «химия за пределами 
молекулы, описывающая сложные образования, 
которые являются результатом ассоциаций двух 
(или более) химических частиц, связанных вместе 
межмолекулярными силами» [9]. Супрамолекуляр-
ные соединения представляют собой сложные кон-
струкции заданной архитектуры. Они строятся са-
мопроизвольно из комплементарных компонентов. 
Среди этих компонентов выделяются «хозяин»  – 
большая молекула, имеющая внутреннюю полость, 
и «гость» – соединение, помещаемое в эту полость. 
Истоки супрамолекулярной химии лежат в химии 
живых организмов [3]. Супрамолекулярные хозяева 
в биологической химии – это рецепторные участки 
ферментов, ионов, антител иммунной системы, а го-
сти – это субстраты, ингибиторы, медицинские пре-
параты. Молекулярно-биологические системы – это 
совершенные супрамолекулярные соединения, обла-
дающие способностью к распознаванию, самосборке 
и самоорганизации. Моделирование процессов в та-
ких системах имеет большое значение для понима-
ния этих процессов и возможностей их использова-
ния в медицинских целях.

В настоящее время супрамолекулярные соеди-
нения делятся на два класса в зависимости от со-
отношений между молекулами хозяина и гостя [6]. 
Кавитанды могут быть описаны как хозяева с вну-
тримолекулярными полостями, способные связывать 
гостя внутри этих полостей. Клатранды – хозяева 
с межмолекулярными полостями. Агрегат хозяин-
гость, образованный кавитандом, называют кавита-
том, а клатранды образуют клатраты. В современ-
ной литературе наблюдается тенденция называть все 
эти соединения словом комплекс. 

Для того чтобы хозяин мог связывать гостя, он 
должен иметь центры связывания с подходящими 

электронными характеристиками (полярность, эф-
фективность донора и т. д.). Более того, центры связы-
вания должны быть размещены в молекуле хозяина 
таким образом, чтобы обеспечить их взаимодействие 
с гостем. Если хозяин удовлетворяет всем этим тре-
бованиям, то говорят, что он комплементарен гостю. 
Супрамолекулярная химия начиналась с изучения 
связывания катионов металлов макроциклическими 
лигандами, называемых криптандами. Криптанды 
совместно с ионами металлов образуют очень проч-
ные комплексы криптаты, в которых ион металла 
прочно экранируется окружающими атомами акцеп-
тора (хозяина). 

При рассмотрении молекул с внутренними поло-
стями по умолчанию полагают, что они суть трех-
мерные образования [3]. Однако в работах автора [2, 
15], например, было доказано, что молекула адаман-
тана С10 с достаточно большой внутренней полостью 
имеет размерность 4. Доказательство проводилось с 
помощью построения сечений политопа на 10 ато-
мах углерода как вершинах политопа с учетом есте-
ственного расположения атомов углерода в элемен-
тарной ячейке алмаза и естественно возникающих 
при этом построении. При таком подходе оказалось, 
что числа элементов различной размерности удов-
летворяют уравнению Эйлера [11, 8] для политопа 
размерности 4. Существование локальной области 
с размерностью пространства, отличной от размер-
ности окружающего пространства, не противоречит 
принципам неевклидовой геометрии, допускающей 
существование неоднородного пространства [1, 4]. 
Известно определение выпуклого политопа как пе-
ресечения конечного числа полупространств [8, 14]. 
Причем существенным в этом определении является 
условие ограниченности политопа как выпуклой обо-
лочки конечного числа точек, называемых вершина-
ми политопа. Однако данное определение политопа 
как ограниченного многообразия точек получено с 
помощью введения бесконечных полупространств.  
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В этом можно видеть противоречие данного опре-
деления. По Б. Риману [4] n-мерный политоп как 
n-мерная протяженность определяется без введения 
бесконечных пространств. Даже более того, беско-
нечность пространства явно противоречит представ-
лениям Б. Римана о n-мерной протяженности. При 
ее определении Б. Риман изначально рассматривает 
некоторую конечную область, и в качестве признака 
n-мерности многообразия положение на этом много-
образии характеризуется изменением n одномерных 
(простых) протяженных величин. Далее мы будем 
придерживаться определения геометрических фи-
гур n-мерной протяженности согласно с Б. Риманом. 
При рассмотрении структуры политопа как ограни-
ченного многообразия будем использовать резуль-
таты более поздних исследований [7, 8, 10, 13] и др. 
Так как политоп любой конечной размерности есть 
ограниченное многообразие точек, то можно ввести 
понятие о границе многообразия этих точек так же, 
как в топологии вводится понятие о границе множе-
ства точек А [5]. Согласно этому определению, точка 
n-мерного множества A называется граничной, если 
ее окрестность имеет как точки множества А, так и 
точки, не принадлежащие множеству А (внешние 
по отношению к множеству А). С учетом того, что 
мы рассматриваем n-мерное многообразие, такому 
определению граничных точек соответствуют пре-
жде всего точки двумерных граней политопов. Это 
определение граничных точек не следует смешивать 
с определением граничного комплекса политопа, 
введенного Б. Грюнбаумом [8], которое включает все 
грани политопа размерности n – 1 и меньше. Таким 
образом, в качестве границы n-мерного политопа мы 
можем рассматривать замкнутую совокупность дву-
мерных граней, с одной стороны которой расположе-
ны внешние точки, а с другой стороны – внутренние 
точки политопа как множества точек. Причем, от-
казавшись от использования полубесконечных про-
странств при определении политопа, мы и внешние 
к данному политопу точки не обязаны рассматривать 
до бесконечности, то есть внешняя область может 
быть как конечной, так и бесконечной. Кроме того, 
в соответствии с этим определением размерность 
непрерывного множества внешних точек не обяза-
на быть равной размерности множества точек поли-
топа. Это важно, так как множество внешних точек, 
в частности, может характеризоваться изменением 
одномерных величин в количестве меньшем, чем n. 
В этом и будет состоять гетерогенность пространст-
ва в противоположность представлениям геометрии 
Евклида.

В данной работе в рамках изложенных представле-
ний рассматриваются супрамолекулярные соедине-
ния, имеющие в своем составе молекулы с большими 
полостями, и определяется их размерность. Решение 
вопроса о размерности супрамолекулярных соеди-
нений неразрывно связано с важнейшим понятием в 
химии супрамолекулярных соединений – с компле-
ментарностью их компонентов. 

Способ вычисления размерности 
супрамолекулярных соединений

Супрамолекулярные соединения характеризуют-
ся, как правило, большим количеством атомов, вхо-
дящих в соединения. Однако только некоторые ато-
мы, составляющие относительно небольшую часть 

всех атомов, соединены ковалентной химической 
связью. Остальные атомы связаны слабыми связя-
ми (водородными, электростатическими и т. д.). Эти 
связи мало стабильны и, подстраиваясь под особен-
ности молекулы гостя, служат для дополнительного 
скрепления атомов хозяина и гостя. При определе-
нии размерности пространства, ограниченного обо-
лочкой множества точек, являющихся атомами, не-
обходимо соединить эти точки ребрами. Чем больше 
вершин, тем больше размерность пространства по-
литопа с вершинами в атомах соединения. Действи-
тельно, если соединить каждую вершину множества 
вершин со всеми остальными вершинами, то мы по-
лучим политоп, называемый симплекс. При этом раз-
мерность симплекса на единицу меньше числа вер-
шин. Межмолекулярные силы вовлекают все новые и 
новые атомы в химическое соединение, распростра-
няясь на далекие расстояния. Если при построении 
политопа учитывать все атомы супрамолекулярно-
го соединения, это приведет к резкому увеличению 
размерности соединений. Такое положение пред-
ставляется маловероятным. В связи с этим следует 
предположить, что размерность супрамолекулярных 
соединений надо определять по атомам, связанным 
только ковалентными химическими связями. Так как 
хозяин и гость связаны межмолекулярными не кова-
лентными связями, то размерность молекулы хозя-
ина и молекулы гостя надо определять врозь, толь-
ко по атомам хозяина и только по атомам гостя. При 
этом размерности будут конечны и вычисляться по 
формулам Эйлера для n-мерных политопов. При по-
строении политопов по заданному множеству вер-
шин будем ставить одно условие: из каждой верши-
ны данного политопа должно исходить одинаковое 
число ребер. Это единственное условие однородно-
сти, накладываемое на множество вершин. При этом 
элементы одинаковой размерности в политопе могут 
быть не совместимы движением. 

Размерность супрамолекулярного соединения 
можно считать равной размерности молекулы хозя-
ина, если супрамолекулярное соединение есть кави-
танд, так как в этом случае размерность гостя не мо-
жет быть больше размерности хозяина. 

Размерность сферических 
тетраэдрических криптатов

Селективное связывание тетраэдрических субстра-
тов требует создания молекул-рецепторов с тетраэ-
дрическим центром распознавания [3]. Это достига-
ется с помощью помещения центров связывания в 
вершинах тетраэдров. Схема такого криптанда при-
ведена в [3] и показана на рис. 1.

На рис. 1 в шести вершинах октаэдра расположены 
шесть атомов кислорода, а в четырех вершинах те-
траэдра – четыре атома азота.

ТЕОРЕМА 1
Размерность тетраэдрического криптанда равна 4.

Доказательство 
При построении схемы тетраэдрического криптан-

да на рис. 1 явно предполагалось, что пространство 
криптанда трехмерно. Иначе на рис. 1 невозможно 
объяснить изображение пересечения граней октаэ-
дра тетраэдром. Но при таком пересечении рожда-
ются новые вершины на гранях октаэдра, которых 
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Рис. 1. Схема тетраэдрического криптанда

не должно быть, так как количество вершин уже 
задано: 10. Если априори не считать пространство 
трехмерным, убрать пересечения граней октаэдра те-
траэдром, соединить каждую вершину тетраэдра с 
ближайшими тремя вершинами октаэдра, то мы по-
лучим выпуклый политоп (G-политоп). Проекция на 
двумерную плоскость этого политопа представлена 
на рис. 2. В вершинах G-политопа α1, α3, α5, α7, α9, α10 
расположены атомы кислорода, и в вершинах α2, α4, 
α6, α8 расположены атомы азота. 

Легко видеть, что G-политоп топологически экви-
валентен молекуле адамантана С10 с 10 атомами угле-
рода. В работе [2] было доказано, что размерность 
этого политопа равна 4. Следовательно, размерность 
тетраэдрического криптанда также равна 4.

Если в качестве гостя считать ион аммония NH4
+, 

то этот субстрат имеет тетраэдрическое строение, в 
центре тетраэдра расположен атом азота, а в верши-
нах тетраэдра расположены атомы водорода, которые 
межмолекулярными связями могут быть связаны с 
атомами азота в вершинах криптанда. Размерность 
иона аммония определим с помощью анализа его 
структуры, представленной на рис. 3.

На рис. 3 в центре тетраэдра, точке O, расположен 
атом азота, а в вершинах a, b, c, d расположены ато-
мы водорода. Размерность Т-политопа определим по 
формуле Эйлера [1, 8, 11].
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где  fj (P) – число граней политопа P размерности j. 
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10. Это треугольники abd, bdc, abc, acd, doc, 
aod, aoc, boc, aob, dob. Число элементов размерности 3 
в Т-политопе f3 (T) = 
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= 5. Это тетраэдры abcd, aobd, 
obca, aodc, docb. 

Подставляя полученные значения числа граней раз-
личной размерности Т-политопа в уравнение (1), нахо-
дим, что оно выполняется при n = 4. Это доказывает, 
что Т-политоп имеет размерность 4 и является симплек-
сом. Вставляя Т-политоп в G-политоп, получаем тетра-
эдрический криптат с размерностью 4. Это доказывает 
теорему 1.

Размерность Fe-порфирина 
Жизненно необходимой составляющей метаболиз-

ма высших организмов является кислород воздуха. В 
состав небелковой части гемоглобина, связывающе-
го и транспортирующего кислород, входят порфири-
ны – азотосодержащие пигменты, которые также яв-
ляются компонентами хлорофилла и ряда ферментов. 
В центре порфирина в гемоглобине находится атом 
железа, в центре порфирина в хлорофилле находится 
атом магния.

ТЕОРЕМА 2
Размерность Fe-порфирина до присоединения ато-

ма кислорода равна 5.

Доказательство 
В соответствие с принципом, изложенным выше, 

рассмотрим первую координационную сферу атома 

Рис. 2. G-политоп

Рис. 3. Структура иона аммония NH4
+ (Т-политоп)
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железа в центре порфирина, так как только в первой 
координационной сфере атомы соединены ковалент-
ными связями, а в последующих координационных 
сферах взаимоположения атомов определяются их 
местами в составе молекул. До присоединения ато-
мов кислорода первую координационную сферу 
Fe-порфирина можно представить в виде плоской 
проекции (рис. 4), в вершинах которой a, c, d, f распо-
ложены атомы азота порфирина, в вершине g – атом 
железа, в вершине b – атом азота ближайшего гисти-
динового остатка. 

Отклонение вершины g от центра прямоугольника 
acdf соответствует определенной «купольности» пор-
фирина [6]. Проекция на рис. 4 представляет некоторый 
политоп (обозначим его А-политоп). А-политоп имеет 6 
элементов нулевой размерности f0(A)= 6 (вершины a, c, 
d, f, g, b); 15 элементов единичной размерности f1(A)=
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= 20 (тре-
угольники abf, bfg, bgd, dbc, bga, bgc, agc, dfg, adc, acf, 
fcd, bgd, fbg, agd, fgc, fbc, abd, afg, gcd, afd); 15 элемен-
тов размерности 3 f3(A) =
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= 15 (тетраэдры abgf, bсgd, 
abfc, abcd, bfcg, abdg, acfg, abdf, acdg, bfdg, abgc, fbcd, 
fgcd, afgd, afcd); 6 элементов размерности 4 f4(A) =
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 = 6 
(симплексы abcdf, adcdg, abdfg, abcfg, bcdfg, acdfg). Под-
ставляя полученные числа элементов различной раз-
мерности в уравнение (1) при значении n = 5, получаем:

6 – 15 + 20 – 15 + 6 = 2,
то есть уравнение Эйлера выполняется для А-по-
литопа при n = 5. Это есть симплекс размерности 5.  
Теорема 2 доказана.

ТЕОРЕМА 3
Размерность Fe-порфирина после присоединения 

атомов кислорода равна 6.

Доказательство 
Первая координационная сфера после присоедине-

ния атомов кислорода дополняется одной вершиной e 
(рис. 5). 

Купольность Fe-порфирина после присоединения ато-
мов кислорода уменьшается, но утверждать, что она 
полностью исчезает, нельзя [6]. Поэтому отклонение 
вершины g от центра прямоугольника на рис. 5 качест-
венно сохраняется. С учетом существенных различий 
геометрии и масс присоединяемых групп к атому же-
леза сверху и снизу, вершины e и b изображены на рис. 
5 не лежащими на одной прямой. 

В политопе на рис. 5 (В-политоп) число элементов 
нулевой размерности увеличено по сравнению с А-по-
литопом на одну вершину e f0(B) = 7. Это приводит к 
увеличению размерности политопа на 1, так как число 
ребер, исходящих из каждой вершины, тоже увеличено 
на 1. В В-политопе число элементов единичной размер-
ности f1(B) =
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= 21 (ребра); число элементов размер-
ности 2 f2(B) = 
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 = 35 (треугольники); число трехмер-
ных фигур f3(B) = 
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= 35 (тетраэдры); число элементов 
размерности 4 f4(B) = 
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 = 21 (симплексы размерности 
4); число элементов размерности 5 f5(B) = 
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 = 7 (сим-
плексы размерности 5). Подставляя полученные значе-
ния элементов различной размерности в уравнение (1) 
при n = 6, получаем: 

7 – 21 + 35 – 35 + 21 – 7 = 0,
то есть уравнение Эйлера для В-политопа выпол-

няется при n = 6. Следовательно, В-политоп есть сим-
плекс размерности 6. Теорема 3 доказана.

Рис. 4. Первая координационная сфера Fe-порфирина до 
связывания кислорода

Рис. 5. Первая координационная сфера Fe-порфирина 
после присоединения атомов кислорода

Рис. 6. Схема иона Co
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Размерность иона
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В супрамолекулярной химии атомы или ионы метал-
лов участвуют в создании межмолекулярных связей. 
Во ведении упоминалось, что с ростом числа атомов 
в соединении может расти размерность соединения, 
достигая максимального значения при политопе типа 
симплекс.

Для иллюстрации этого утверждения рассмотрим 
ион 
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. Схема иона с центральным атомом ко-
бальта представлена на рис. 6.

Структуру иона 
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 можно составить из двух 
тетраэдров разного размера с общим центром, в кото-
ром расположен атом кобальта.

ТЕОРЕМА 4
Размерность иона 
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равна 8.

Доказательство 
Обозначим каждый атом вершиной политопа. Сое-

диняя каждый атом с другими до получения значения 
инцидентности вершин, равного числу исходящих из 
них ребер, получим изображение соответствующего 
политопа, показанное на рис. 7.

В этом случае инцидентность вершин ребрам равна 
8, то есть на 1 меньше числа вершин. Назовем политоп 
на рис. 7 С-политопом. У этого политопа число элемен-
тов нулевой размерности f0(C)= 9; число элементов еди-
ничной размерности f1 (C)=  (ребра); число эле-
ментов размерности 2 f2 (C)= (треугольники); 
число элементов размерности 3 f3(C)= (тетраэ-
дры); число элементов размерности 4  
(симплексы размерности 4); число элементов размер-
ности 5  (симплексы размерности 5); 
число элементов размерности 6  (сим-
плексы размерности 6); число элементов размерности 7  

 (симплексы размерности 7); число эле-
ментов размерности 8  (симплекс раз-
мерности 8). Теорема 4 доказана.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Данная работа является продолжением работ [2, 

15], в которых было доказано, что размерность мо-
лекулы адамантана, составляющая основную часть 
элементарной ячейки алмаза, имеет размерность 4. 
Этим было дано объяснение экспериментально на-

Рис. 7. Ион Co  – симплекс размерности 8

блюдаемым в решетке алмаза различным геометри-
ческим фигурам. Такое разнообразие геометриче-
ских фигур и их ориентаций в локальной области 
есть основное свойство политопов высшей размер-
ности. В данной работе в продолжение исследования 
пространств высшей размерности, начатого в [1, 12], 
доказано, что многие супрамолекулярные соедине-
ния, обеспечивающие жизнедеятельность живых ор-
ганизмов, имеют размерность выше 3. Так же как и 
в адамантане, это приводит к существованию разно-
образия геометрических форм в локальной области 
пространства, что существенно для различных цен-
тров связывания, поскольку увеличивает возможно-
сти комплементарности молекул, важной для жиз-
недеятельности живых организмов. Таким образом, 
можно считать доказанным, что в живых организ-
мах растений и животных присутствуют соедине-
ния высшей размерности, необходимые для их жиз-
недеятельности. Из этого также следует возможность 
разработки и дизайна молекул высшей размерности, 
влияющих на жизнедеятельность организмов.
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