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ТЕОРИЯ
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РАЗМЕРНОСТЬ СУПРАМОЛЕКУЛЯРНЫХ 
СОЕДИНЕНИЙ

Г.В. Жижин
Участник проекта «Сколково» ООО «АДАМАНТ», Санкт-Петербург, Россия

Эл. почта: genzhizhin@gmail.com
Статья поступила в редакцию 17.03.2015; принята к печати 13.05.2015

Рассмотрены геометрические особенности супрамолекулярных соединений, важных для функционирования живых систем. Показано, 
что они имеют размерность больше 3.
Ключевые слова: супрамолекулярные соединения, размерность, политоп, гемоглобин, хлорофилл.

THE DIMENSIONALITY OF SUPRAMOLECULAR COMPOUNDS
G.V. Zhizhin

OOO “ADAMANT” participant in the Project “Skolkovo”, Saint Petersburg, Russia
E-mail: genzhizhin@gmail.com

The geometric features of supramolecular compounds known to be important for biological systems are considered to show that the 
dimensionality of the compounds is higher than three.
Keywords: supramolecular compounds, dimensionality, polytope, hemoglobin, chlorophyll.  

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 тетра
эдрическим центром распознавания [3]. Это дости-
гается 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 окта
эдра тетраэдром. Но при таком пересечении рожда-
ются новые вершины на гранях октаэдра, которых 
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