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EINLEITUNG

Der Aromatizitdtsbeqgriff wurde in den letzten Jahren viel dis-
kutiert, was seinen Grund hat in der Erweiterung der Kenntnis-

se iliber den Objektbereich auf den er sich bezieht. Die damit

einhergehende Begriffserweiterung1'5) fihrte zu einer Problema-

tisierung der logischen Grundlagen dieser Konzeption.6-8' Dabei
wurden auch Stimmen laut, die die Konzeption der Aromatizitdt
auf der Basis unserer heutigen Kenntnisse als iiberholt ablehn-
ten?)

Andererseits wurden aber auch eine Reihe von Versuchen unter-
nommen, den chemischen Begriff der Aromatizitdt neu zu fassen.
Diese Versuche basieren im wesentlichen auf der Anwendung gra-
phentheoretischer und topologischer Methoden10_16)und gehen
hdufig von der Frage der Aromatizitdt kondensierter Ringsyste-
me aus.Wenngleich diese Ansdtze prinzipiell neue Wege zum Ver-
stdndnis der Aromatizitat aufzeigen:1’17}basieren sie doch
weitgehend auf der urspriinglichen Begrifflichkeit der Aroma-
tizitdt, sowohl bei der Behandlung der Annulene wie bei der
Anwendung der Methode der "Molekiile im Molekil" fir die konden-
sierten Aromaten]3'18) Hier liegt ihr unbestreitbarer Vorteil

aber auch der Mangel an begrifflicher Flexibilitdt begriindet.
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In dieser Arbeit soll nun versucht werden, strukturelle Aspekte
des Aromatizitdtskonzeptes herauszuschdlen unter Verwendung
begrifflicher Anleihen aus einer ihren strukturellen Aufbau be-
tonenden Mathematik. Dabei geht es insbesondere darum, konzep-
tionell verschiedene Ansdtze zur Fassung des Aromatizitdtsbe-
griffes herauszuarbeiten, wobei kein Anspruch auf Vollstdndig-
keit dieser Darstellung erhoben wird, weder hinsichtlich weite-
rer mdglicher Konzeptionen noch hinsichtlich einer detaillierten
mathematischen Ausformulierung der jeweiligen Ideen und auch
nicht hinsichtlich der empirischen Falsifikation und Verifikation
der hier vorgetragenen Versuche.

Motto:

"Es sei nachdriicklich darauf hingewiesen, daf ein
grundsdtzlicher Unterschied zwischen Hilickel- und
Antihlckel-Systemen besteht, ...

Eine derartige topologische Unterscheidung ist
offensichtlich tiefgreifender, als eine Unter-
scheidung, die auf der Betrachtung der Symmetrie
oder der molekularen Geometrie beruht."”

M.S. Dewar, Angew. Chem. 83, 22 (1971) 859

MOLEKULREAKTIONSGRAPH

Wenn also die topologische Struktur des chemischen Systems der
Reaktion seinen Charakter wesentlich bestimmt,19) so liegt es
nahe, die Strukturtheorie bis auf die ihr zugrundeliegende Gra-
phentheorie zu abstrahieren, um chemische Aussagen mathematisch
herleiten zu kénnen‘?0_21]Die Korrelation der Strukturen von
Edukt und Produkt einer Reaktion hat nun so zu erfolgen, daB
die Struktur des Uberganges sowochl die Edukt- wie die Produkt-
strukturen als Teilstrukturen enthalten muB. Auf dieser Basis

1ldBt sich ein minimaler Graph konstruieren, 22)

der Molekiil-
reaktionsgraph M, der alle wdhrend der gesamten Reaktion auf-
tretenden "relevanten Relationen" enthdlt. Das sind gerade die
Relationen, die als Bindungen in den Edukten oder Produkten
nachweisbar sind.

Graphentheoretisch wird er als Uberlagerung der Graphen der
Edukte und Produkte gebildet:
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Wendet man nun diese Konstruktionsvorschrift auf die beiden Ke-
kulé - Strukturformeln des Benzols oder des Cyclobutadiens an,
so erhdlt man Graphen M, die eine auffallende Ahnlichkeit mit
den Darstellungen Thieles besitzen.

CH2 CHa» H2C ... CH» HoC — CH2

I+ =1 il | = !

CH2 CHo H,C CHa H,C— CH2
G

Die Bildung des Moleklilreaktionsgraphen, die der logischen Ope-

ration des "sowohl als auch" (einschlieBendes "oder") entspricht,
erfaBt das Reaktionsgeschehen, den Widerspruch zwischen Edukt

und Produkt in cinem Bild, ist demzufolge aber auch unbestimmt.

Fragt man nun nach dem Graphen, der nur Kanten enthdlt, die im
Produkt -"und" Eduktgraphen enthalten sind, so erhdlt man ent-
sprechend der zugrundeliegenden logischen Operation "und" den
Graphen S, der als Graph der statischen Relationen bezeichnet
wird.

s=(v._,E 0 E_ ) "Durchschnitt"
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G G S=GEQGP

Die Differenz beider Graphen ergibt den dynamischen Graphen D,
der alle sich wdhrend der Reaktion verandernden Bindungen erfaBt.
Das sind die Kanten, die "entweder nur in E oder nur in P" auf-

treten.

D={(V_, E v E ) "Differenz"

M S D=M\S
e

Auf der Grundlage dieser logischen Analyse der Graphen von Edukt
und Produkt erhdlt man eine Zerlegung des Molekiilreaktionsgra-
phen M, die man zur Klassifizierung sowohl der Aromatizitdt wie

der pericyclischen Reaktionen verwenden kann.

= 8ind statischer Graph Sn und dynamischer Graph Dn isomorphe

Kreise S, = b, = €, so ist das zugehdrige molekulare Sy-

stem bzw. Teilsystem der aromatischen Verbindungsklasse an-

0 09¢

Benzol M

gehorig.

- Sind beide Graphen S = Cm und D = cn mit m > n, zueinan-
der homdomorph, so sind die zugehdrigen Verbindungen homo-

aromatisch.
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Homo-Cyklo-
propenium-Xation

Ist der dynamische Graph D ein Kreis D = €y und der statische
Graph G ein Weqg S = Pn oder‘eine Vereinigung von Wegen

Pn = Pk U P1 ) mit k + 1 = n , so handelt es sich um eine
pericyclische Reaktion. Der Abbildung sind weitere Klassifi-

zierungen zu entnehmen.

Klassifikation pericyclischer Reaktionen

=2 OCZ’;

Cope - Umlagerung s =5U 3,
- sigmatrop - |Vs;|: u
S'I
Cr={) O I
Diels - Alder - Reaktion S =5 U S,
- cycloadditiv - IVS,|=Q
1
Hexatrien - Cyclisierung S
aufspannerder

- elektrocyclisch - Weg
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Die auf quantenmechanischen Vorstellungen beruhende o/u-Separa-
tion wird hier in einer Trennung von statischem und dynamischem

Graphen aufgehoben.

Entscheidend fiir dieses Verfahren ist es, daB alle Bindungen

als zweielementige Teilmengen (Kanten)} der Menge der einelemen-
tigen Teilmengen (Knoten) betrachtet werden. Die einzelnen Kan-
ten werden jedoch nicht weiter untergliedert. Doppelkanten sind
prinzipiell ununterscheidbar, wenngleich sie abzdhlbar sind.zz'
Die Kanten sind jedoch ungerichtet, so daB eine weitergehendere
begriffliche Unterscheidung der Aromatizit&tsklassen hierdurch

noch nicht méglich ist.

2
A\ - MODELL 2
Man kann nun den Kreis Cn des dynamischen Graphen D = Cn in
die Graphen DE = D(E) und DP = D(P), die dynamischen Graphen
der Edukte und Produkte
Do W, B N B ) D S LV e B ) Eg )
zerlegen, als deren Uberlagerung er sich erweist.
_ \
D= (Vp o+ By b Epgpy )
HoC==CH, H2C__CHy
[—
HiC==CH, = [ ] D
HoC ™ CH,
<> -
Cg Sp By ' D,
= i
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Es muB nun eine Uberfiihrung der Graphen D und DP ineinander még-
lich sein, ohne daB sich die Kantensumme ( = Summe der Gewichte
aller Kantemn :E;:gi ) dabei dndert. Es resultiert bei diesem
Verfahren ein géwichteter Graph als Bild der Struktur des Uber-
ganges, in dem ein linearer Variationsparameter i den Ubergang
von D_ nach D_ und umgekehrt bewirkt.

E P
1- A sig(1-A)
A A sig(A) sig(A)
4% sig(1-A)

Stellt man nun das Eigenwertspektrum dieses Graphen als Funktion
des Variationsparameters A dar: €y = gy (X} , so erhdlt man
grundsdtzlich zwei Typen von Korrelationsdiagrammen: in einem
Fall kreuzen sich zwei Eigenwert-Funktionen ei(A) und zj(k) auf

der Nullinie, in dem anderen Fall ist das Diagramm kreuzungsfrei.

Hickel - Ubergang Mébius - Ubergang

172

11 e

72 1

purch Multiplikation der Kanten mit der Vorzeichenfunktion
"signum" kann man sowohl Hiickel- als auch M&biusiibergidnge auf
diese Weise simulieren. Die nachstehende Tabelle zeigt die da-
bei prinzipiell auftretenden Mdglichkeiten. Ihr Aussagewert ent-

spricht v6llig den Kreuzungsregeln von Dewar-zimmermannjl
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SELEKTIONSREGELN PERICYC]

HER REARTIONIN

fir neutrale moiekuiare Systome
4m (4m+2)
] zentyen Zeatrem
Hiickel | Kreuzundg keine <rouzufg .
| : graphentheor =
i scher Moo i
Mihius | keine Ereuzung Kreazuny, CiSches Woleld
liicke L ant iaromatisch arozat isch 5 F
Dewar = Arama=
anti=tliickel arotatineh antiaromatisch thzlradtanesnin
Jdisrotato= symmetric=verb. symmetric-erl.
risch {photochemisch) (thermisch) woodward=Hoer f-
Xonrotato- symmetrie-erl. symmetric-verb, mann-Regeln 74
risch {thermisch}) (photochemisch)

Pericyclische Reaktionen, deren Korrelationsdiagramm eine Kreu-
zung von Eigenwertfunktionen €; = ei(A) auf der Nullinie ent-
hdalt, werden als antiaromatisch bezeichnet, wdhrend kreuzungs-
freie Korrelationsdiagramme aromatische Ubergdnge beschreiben,
wobei es sich jeweils um ein Modbius- oder Hiickelsystem handeln
kann.

Diese Aussagen iiber die Struktur des Uberganges bei pericycli-
schen Reaktionen lassen sich mit den bekannten Aussagen iiber den
thermischen oder photochemischen Verlauf von Reaktionen problem-

los korrelieren.1’23]

Es sei betont, daB weder die Konzeption
des Molekiilreaktionsgraphen noch die Methode des A-Modells auf
die geometrische Struktur des meolekularen Systems und die Or-
bitalvorstellungen Bezug nehmen. Sie beschreiben auch keinen
Mechanismus der Reaktion, sondern verkniipfen nur Edukt- und Pro-
duktstrukturen miteinander und ordnen der Verkniipfung selbst
eine bestimmte Struktur zu, die auch in der Sprache der Molekiil-
strukturen ausgedriickt werden kann. Somit wird auf diese Weise
ein chemischer ProzeB - ein Chemismus beschrieben 20), ohne daB
zeitliche Zuordnungen zu besgimmten Strukturen erfolgen.

In diesem Sinn ist es auch gerechtfertigt, die Aromatizitdt als
einen chemischen ProzeB, als Chemismus zu begreifen, dem keiner-
lei zeitliche Strukturabfolge zugeordnet werden kann. Mdglicher-
weise liegt hierin die Schwierigkeit begriindet, den Aromatizi-
tdtsbegriff physikalisch zu interpretieren.
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MASS DER AROMATIZITAT

Flir aromatische Molekille entspricht wie bereits erwihnt, die
Untergliederung des Molekiilreaktionsgraphen der o/m-Separaticn
der Elektronenfunktionen. Ebenso entspricht die Gewichtung der
Kanten der Integralbewertung der Bindungen in der Hiickelthecrie.
Es liegt deshalb nahe, fir guantitative Aussagen iiber den Cha-
rakter der jeweiligen chemischen Reaktion sich auf den dynami-
schen Graphen zu beziehen. Das Eigenwertspektrum dieses Graphen
sollte ein gquantitatives Bild von der Struktur des Uberganges
entwerfen.

Die Versuche,den physikalischen Inhalt des Aromatizitdtsbegrif-
fes darzustellen, basieren denn auch weitgehend auf der Inter-
pretation der Eigenwerte der Hiickelmatrix als Energieeigenwer-
te des molekularen Systems und der "Besetzung" dieser durch die

Eigenwerte charakterisierten Zustdnde mit Elektronen.

In der Graphentheorie kennt man jedoch keinen Energiebegriff
und auch keine Elektronen. Verfdhrt man dennoch in bleoBer Analo-
gie gemdB der Hiickeltheorie, wobei man die Aussagen des Pauli-
Prinzips und die Hundsche Regel beachten mag, so ist dies, auch
wenn es manchmal offensichtlich zum richtigen Ergebnis fiihrt,
willkiirlich!

Man kennt aber den Begriff der gerichteten Kante (geordnete
zwelelementige Menge) in der Graphentheorie. Man kann nun jede
ungerichtete Kante als symmetrische Relation (a,b) = (b,a) be-
greifen. Indem also jede ungerichtete Kante in ein zyklisches
tweieck zerlegt wird, zerfdllt das Spektrum des ungerichteten
Graphen, den man sich aus der Kopplung zweier gerichteter Gra-
phen entstanden denken kann, in zwei Teilspektren. Dem ent-
spricht eine Aufspaltung der Eigenwerte.

Jeder Eigenwert eines derartigen Teilspektrums trdgt entweder
das Gewicht eins cder Null: g, € {0,1}, je nachdem, ob die zu-
gehdrige Relation realisiert wird oder nicht. Ein Eigenwert
eines Graphen mit ungerichteten Kanten kann demzufolge maxi-
mal das Gewicht 9; = 2 tragen.

Nun stellen sowohl die Zahl der Atome bzw. der Atcmgruppen
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wie die Zahl der Elektronen als Invarianten charakteristische
GrdBen eines chemischen Systems dar.

Graphentheoretisch bedeutet dies, daB die Zahl der Knoten wie
die Zahl der Kanten im Edukt- und Produktgraph gleich sein miis-
sen. Identifiziert man nun ein Elektron mit einer gerichteten
Kante (a,b), so stellt eine ungerichtete Kante eine "Elektronen-
paarbindung" dar. Das Elektron "realisiert" gewissermafen die
Kante und verleiht dem zugeh®rigen Eigenwert ein von Null ver-
schiedenes Gewicht, macht ihn mit anderen Worten wirklich.

Unter der Annahme, daB die Kanten des statischen Graphen als un-
gerichtete Kanten stets durch zwei Elektronen realisiert werden,
entfallen die verbleibenden Elektronen auf die Kanten des dyna-
mischen Graphen D und gewichten dessen Eigenwerte.

Sucht man nun unter allen mdglichen Eigenwertsummen des dynami-
schen Graphen die maximale Summe der Eigenwerte heraus (Anm.:

es geniigt, einen Extremalwert zu fordern), so hat man eine das
System charakterisierende Gr&Be, die sich zum Vergleich verschie-
dener chemischer Systeme eignet, insbesondere aber auch zur Her-

leitung eines AromatizitdtsmaBes.

Hierzu ist es erforderlich, den Begriff der Aromatizitidt iiber

sein MaB so zu bestimmen, daB er auch seine Negativitdt, die

Antiaromatizitdt in sich trégt?s)
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Ausgehend vom Eigenwertspektrum des ungerichteten dynamischen
Graphen D und dessen Gewichtung, stellt sich fiir das MaB vor
allem die Frage nach dem Quantum, der Einheit des zugrundelie-
genden Prozesses. Diese Einheit selbst muB in ihrer Struktur
erfaft werden, will man sich auf sie im MaB beziehen. Da diese
Einheitsstruktur als Referenzstruktur fiir verschiedene Struktu-
ren bzw. Verbindungen gelten sollte, muB an sie die Bedingung
gestellt werden, daB all Qiese Strukturen aus ihr ableitbar
sind. Fiir eine beliegige Graphenstruktur mit n Zentren (Knoten)
ist der vollstdndige Graph Kn ein solches die Bedingung erfiil-
lendes Referenzsystem mit charakteristischer Eigenwertsumme.
Aber auch jeder faktorisierte Graph, der aus einer Vereinigung
vollstdndiger Graphen besteht

(2]
]

k. Uk, Uxk. U ... U«x.
iy

i i3 ik
mit 124 s i & A SR T & in

und der Bedingung geniigt:

2 (i + 1 b waw ® L -k} 2n
1 2

erfiilllt, wenn auch nur hinsichtlich seines Eigenwertspektrums,
die gleiche Forderung bezliglich einer charakteristischen Eigen-

wertsumme, die an ein Referenzsystem gestellt wird.

Referenzstrukturen 1. Ho e e &, B K

-—
- L]
WWwWds s o

1

BB NS NW=a NS
DN bW R WD W N =

P RN N R Gy

1)
1 01)
1 2

i
-

Beispiel fir n = 6
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All diese Graphen weisen unabhdngig von ihrer Zentrenzahl n
(Knotenzahl) die gleiche maximale Eigenwertsumme p = 1 auf,
wenn e = n Gewichte zur Verfiigung stehen. (e ist die Zahl der
Elektronen). Alle anderen zusammenhingenden Graphen mit n Knoten
und e = n Gewichten haben in Abhidngigkeit von Struktur und
Knotenzahl im allgemeinen eine von p = 1 verschiedene maxima-
le Eigenwertsumme.

Die Verwendung eines Systems isolierter Doppelbindungen als Re-
ferenzstruktur basiert aus graphentheoretischer Sicht auf der
zugrundelegung vollstdndiger Faktoren, die nur aus Kanten (1-
Simplicees 51 ) bestehen.

Auf der Basis einer nicht linearen Variation der Kantengewich-
tung gemdB dem "R-Modell" 26) 148t sich argumentieren, daB nur
die Graphen als Referenzstrukturen verwendet werden dlirfen, die
beziiglich der Variation von R chne Anderung der maximalen Ei-
genwertsumme iiber den gesamten Bereich 0 5 R < e in den nur
aus einem Faktor bestehenden vollstédndigen Graphen Kn tiber fiithr-
bar sind. Das trifft aber, von zufdlligen Ausnahmen abgesehen,
nur flir den vollstédndigen Graphen Kn selbst zu.

Variiert man jedoch die Zahl e, indem man sie von n verschieden
macht, dann ist die Invarianz der maximalen Eigenwertsumme bei
Variation von R nicht in allen Fillen mehr gegeben. Auf diesem
Wege 1dBt sich zeigen, daB der vollstdndige Graph Kn ein ausge-
zeichnetes Bezugssystem darstellt.

Diese Bezugnahme auf den vollstdndigen Graphen, dessen maximale
Eigenwertsumme fiir e = n nicht von der Zentrenzahl abhidngt, er-
méglicht es, fiir Strukturen mit gleichen Werten n und e die
Differenz der maximalen Eigenwertsummen als Funktion der Zahl
der Knoten des Graphen darzustellen. Diese Funktion besteht in
der reelllen Zahlenebene nur aus diskreten Punkten,wobei es sich
erweist, daB die aromatischen Systeme die Einhiillende der maxi-
malen Differenzen, die antiarcmatischen Systeme die Einhﬁliende
der minimalen Differenzen darstellen. Auf diesen "Einhiillenden"
liegen Hiickel- und M&biussysteme alternierend nebeneinander fiir
alle geradzahligen Werte von n. Fiir ungeradzahlige Werte von n
fallen die maximalen Eigenwertsummen sowohl der Hiickel- wie der
Mdbiussysteme zusammen.Sie liegen ebenfalls auf einer nur aus
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Darstellung
n
T e
15 20 25

Differenz der maximalen Eigenwertsummen
A

g = us - uK als Funktion der Zentrenzahl n
von Streifensystemen.
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diskreten reellen Werten bestehenden Kurve.
Die zugrundegelegte kreisférmige Struktur der Graphen 13Bt sich

auch auf Ein- und Zweiecke iibertragen.

Die topologische Einbettung der offenkettigen linearen Systeme
kann stets auf Ebenen erfolgen, die in Analogie zu den Bindern
der Hiickel- und Mo&biussysteme als "Streifen" dargestellt werden
kénnen. Die Eigenwertsummen dieser linear konjugierten Kohlen-
wasserstoffe, der "Streifensysteme", weisen nun ebenfalls eine
Alternanz in Abhdngigkeit von n auf, die zu einer Klassifizie-
rung dieser Systeme verwendet werden kann. Danach sollten alle
geradzahligen Streifensysteme "stabiler" sein, als die Jjeweils
benachbarten ungeradzahligen Systeme. Konseguenterweise scllte
man von einem konjugierten und einem antikonjugierten System

der linearen Konjugationsklasse der Streifensysteme sprechen.zﬂ

—

m#As

konjugiert

anti -

14
& konjugiert

-0

Differenz der maximalen Eigenwertsummen

bg = g = by
zahl n von Streifensystemen S = B (Wege) .

als Funktion der Zentren-
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ZUR TOPOLOGIE POLYCYCLISCHER AROMATEN

Schon sehr friih erkannte man, daB auch iliber polycyclischen Ring-
systemen eine Konjugation der atomaren n-Elektronenzustidnde er-
richtet werden kann, die diesen Systemen einen aromatischen Cha-
rakter verleihen. Gerade in letzter Zeit gibt es verstdrkt er-
folgreiche Bemiihungen, diese Systeme auf verschiedenste Weise
graphentheoretisch zu beschreiben o’ 7% I Hinblick auf den
hier verfolgten Ansatz sind Jjedoch vor allen Dingen die Arbei-
ten von Interesse, die die dynamischen Aspekte dieser Verbin-
dungsklasse besonders betonen. ' ' ¥

BekanntermaBen lassen sich mehrere Kekulé~Formeln fiir diese Ver-
bindungen angeben, so daB es nahe lag, auf der Zahl der mbgli-
chen Kekulé&-Strukturen ein Maf fiir die Aromatizitit dieser kon-
jugierten Systeme zu entwickeln?'12J3’1ﬂ Auf der Basis der mdg-
lichen Kekulé-Formeln lassen sich andererseits auch dynamische
Graphen herleiten, die stets mehrere Kreise enthalten. Dabei
haben zwei benachbarte Kreise mindestens zwei Knoten gemeinsam;
sie sind also iliber eine gemeinsame Kante miteinander verbunden.
Es stellt sich hier die Frage, ob es eine Mdglichkeit gibt, die
Vielzahl der m&glichen Kombinationen von Kreisen gleicher oder
verschiedener GréBe (Knotenzahl) klassifizieren zu konnen. Einen

13,36,37)

derartigen Versuch unternimmt Randic auf der Basis der

(4n + 2)- bzw. der 4n-Regel.
Es soll hier jedoch ein anderer Weg beschritten werden. Betrach-

tet man die dynamischen Graphen der Reihe der Verbindungen:

O 02 020 0L

Strukturformeln

9100100010888

Dynamische Graphen
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so sind diese durch die gemeinsame Eigenschaft der kreisfdrmigen
Plattbarkeit 29) in dem Sinn ausgezeichnet, daB alle Knoten auf
dem Rand des duBeren bzw. inneren Gebietes liegen. Es ist dies
der Hamiltonkreis des Graphen. Dies legt es nahe, diese Folage
der Verbindungen als monoton in ihren Eigenschaften zu bezeich-
nen. Jedoch ist der dynamische Graph (und der dazugehOrige
isomorphe statische Graph) einer jeden dieser Verbindungen kein
Kreis.

Ubertrdgt man nun den Begriff der Pldttbarkeit eines Graphen,
also seine Einbettbarkeit in zweidimensionale Fldchen auf ein-
dimensionale Fl&chen, so unterscheiden sich diese Graphen we-
sentlich voneinander durch das Geschlecht des eindimensionalen
Komplexes, auf dem sie einbettbar sind.

Wadhrend das Geschlecht 5 einer geschlossen-zweidimensionalen
Fldche durch die maximale Zahl von geschlossenen, sich nicht
schneidenden eindimensionalen Fldchen (Jordankurven) bestimmt
ist, die den Zusammenhang der Fldche nicht aufheben, sei das

Geschlecht eines Kreise enthaltenen simplizialen Komplexes der

Schnittfiguren: O o D 'e)

Jordankurve Doppelpunkt
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Dimension eins entsprechend durch die maximale Zahl nulldimen-
sional geschlossener Fldchen (Doppelpunkte) gegeben, die den Zu-
sammenhang des Komplexes bei Einbettung in diesen nicht authe-
ben. Diese Definition des CGeschlechtes 1y‘ stimmt nicht mit der
bekannten Definition des Geschlechtes ,¥ eines Graphen f{iberein.
So ist der dynamische Graph des Benzols auf einer eindimensio-
nalen Fldche des CGeschlechtes 1y‘ = 0 einbettbar, Naphthalin und
Anthracen auf eindimensionalen Komplexen mit 11‘ = 1 , und fiir
Tetracen bendtigt man gar einen eindimensionalen Komplex des

Geschlechtes 17‘ = 2.

Nun vermutet man, daB es in der Kohlenstoffchemie keine nicht-
pldttbaren statischen Graphen gibt. Die statischen Graphen soll-
ten also stets auf zweidimensionalen Fldchen des Geschlechtes

oY = 0 einbettbar sein; oder anders ausgedriickt, nicht-pl&ttbare
Graphen chemischer Verbindungen entsprechen stets dynamischen
Relationen im Molekiil (z.B. Bindungsfluktuation, Valenztautome-
FLB e » 30,31) Y

Man kénnte in Analogie hierzu vermuten, daf nur auf eindimensio-
nalen Komplexen des Geschlechtes 1y30 einbettbare Graphen zwei-
dimensionaler moclekularer Netzwerke Bilder einer dhnlichen Dyna-
mik im Molekiil darstellen. Eine derartige Vermutung wiirde ge-
stlitzt durch das chemische Verhalten polycyclischer Aromaten

und der darauf aufbauenden Annahme der "Wanderung" benzoider
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Formationen (Graphen mit 17': 0) und der Konzeption der

lokalen Aromatizitdt in diesen Verbindungen.12’18)
Eine Klassifizierung polycyclischer Aromaten sollte auf dieser

topologischen Unterscheidbarkeit beruhen.



























