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ABSTRACT
A simple sufficient condition in connection with CLAR's theory

for benzenoid hydrocarbons which are resonant is proved.

1. EINFUHRUNG

Die chemischen und spektroskopischen Eigenschaften benzenoider
Kohlenwasserstoffe wurden erstmals systematisch von E. CLAR
[1,2,3] untersucht, wobei er das Modell der resonanten
Sechsecke einfilihrte.

Viele experimentelle Daten [3,4,5,6] und theoretische
Abhandlungen [7,8,9,10,11J untermauvern das CLARsche Modell.
Von theoretischem Interesse sind z. B. die von H. HOSCYA und
T. YAMAGUCHI [12] angegebenen generalisierten CLAR-Formeln
(siehe auch [13] e Auch eine Reihe mathematischer

Fragestellungen werden untersucht [ 14] i

Mit der CLARschen Theorie verbindet sich insbesondere der in
der Chenie bekannte und vielschichtige Begriff der
"Aromatizitdt", dessen Inhalt und Wandel Gegenstand won [lS,lé
ist. Wird die "Aromatizitdt" eines BH-s auf die "Aromatizitdt"
seiner Sechsecke bezogen, so findet man daflir (relative)
Indizes [10,17,18,19] , die auch Aussagen {ber das reaktive

Verhalten eines BH-s gestatten.
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In dieser Arbeit, die eine Fortsetzung von [20] darstellt,
soll ein weiteres grundlegendes, mit der CLARschen Theorie im
Zusammenhang stehendes (zwischen "lokaler" und "globaler"

Arcmatizitdt vermittelndes) Theorem bewiesen werden.

2. DEFINITIONEN

Eine hexagonale Zelle (kurz: Zelle) ist ein endliches ebenes

Gebiet, welches durch ein gleichseitiges Sechseck der

Seitenlidnge 1 berandet wird.

Ein hexagonales System (HS) ist ein endlicher, zweifach

zusammenhdngender ebener Graph, in dem jedes endliche Gebiet

eine Zelle ist.

Ein Linearfaktor (1l-factor, perfect matching) (PM) eines
Graphen G ist eine Menge paarweise disjunkter Kanten von G,

die alle Knotenpunkte iiberdecken.

Sei G ein Graph und M ein PM von G. Wie liblich denken wir uns
die Kanten von G, die zu M gehdren bzw. nicht gehdren rot bzw.
bilau gefdrbt (in den Abbildungen fett bzw. nicht fett

gezeichnet).

3. CHEMISCHER HINTERGRUND

Die Strukturformel eines benzenoiden KXohlenwasserstoffs (BK)
besteht aus einem hexagonalen System H, welches durch die
Kohlenstoffatome aufgespannt wird, und aus hdngenden Kanten,
so daB jedes Kchlenstoffatom, welches nur einer Zelle (oder
mehr als einer Zelle) angehdrt, mit genau einem {oder mit
keinem) Wasserstoffatom verbunden ist (Abb. 1.1); H werde als
Skelett von BK bezeichnet. Nach dem KEKULE-Modell eines BK-s
reprdsentieren die Kanten von H Einfach- oder Doppelbindungen.
Die Doppelbindungen bilden ein PM in H (Abb. 1.1).
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Abb 1.1
4. THEOREME
Sei H = (V,E) ein HS mit der Knotenpunktmenge V = V(H) und der
Kantenmenge E = E(H); die Kontur K = K(H) von H ist der Rand

des unendlichen Gebietes von H (Abb. 1.2). Die Knotenpunkte
von H denken wir uns weifl oder schwarz gefdrbt, so daB
adjazente Knotenpunkte unterschiedliche Farbe haben. Die Menge
aller HSe sei H und die Menge aller HSe, die wenigstens ein PM

haben, sei H*.
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K(H)

Abb42

Es seien H € H*, C ein Kreis von H und H(C) dasjenige ganz in
H enthaltene HS, dessen Kontur C ist.

Gibt es in H ein PM M derart, daB C beziliglich M einen (rot-
blau) alternierenden Kreis bildet, so nennen wir H(C) einen

resonanten Bereich von H.

Falls C die Kontur K oder der Rand einer Zelle Z wvon H ist, so
bezeichnen wir H bzw. Z als resonant. Die Menge aller HSe,
welche resonant sind, sei H,.

In [ZQJ wurde gezeigt:

Theorem 1:
Wenn H resonant ist, so ist jede Zelle Z von H resonant. a

Hier soll die Umkehrung dieser Implikation bewiesen werden:

Theorem 2:
Wenn jede Zelle Z von H resonant ist, dann ist H resonant.

Beide Theoreme ergeben zusammengefalt:

Theorem 3:
H ist genau dann resonant, wenn Jjede Zelle Z von H resonant
ist.

Zum Beweis von Theorem 2 werden wir zeigen:
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Der Graph H geht hierdurch in den orientierten Graphen HT =

(V,E?) {iber, wobei E Eg die Bogenmenge von H?

ist; die Kontur

K von H wird zur orientierten Kontur K von HP v

Eine Quelle oder Senke ist ein weiBer bzw. schwarzer

Knotenpunkt, in dem keine Kante endet bzw. beginnt. Da M ein

PM ist, hat Hy weder Quellen noch Senken, wédhrend auf K"P

Quellen und Senken (beziiglich K Y) zu finden sind (wegen

HE B* — Hyds
Ein Knotenpunkt veon

o

ist genau dann

Konturquelle oder -

senke, wenn er auf Kf nur mit blauen Bdgen inzidiert.




































