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Выведены структурные классы кристаллических структур, состоящих из параллельных друг другу
цепочечных структурных единиц (полимеров) и построенных за счет единственного опорного кон-
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тактов в них относятся к топологическим типам sql, hxl, hcb, kgm, kgd, 2,4L2 и к иным типам сетей с
двухкоординированными вершинами. Приводятся примеры кристаллических структур неоргани-
ческих и органических полимеров.
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ВВЕДЕНИЕ
Сложность какого-либо объекта имеет три

разновидности [1]: i) сложность описания (слож-
ность по Шэннону, Реньи, Лемпелю–Зиву и т.д.);
ii) сложность создания (временная сложность ал-
горитма, вычислительная сложность, глубина
сложности по Беннетту и др.); iii) степень органи-
зации (стохастическая сложность, иерархическая
сложность, топологический размер машинного
эпсилона и др.). Применительно к кристалличе-
ской структуре к сложности разновидности (i) от-
носится комбинаторная сложность по С.В. Кри-
вовичеву [2], разные варианты ее модификации и
дополнения [3–5]. Алгоритмическая сложность
кристаллических структур пока изучена только
для отдельных групп минералов [6] на основе их
сходства с клеточными автоматами [7]. К сложно-
сти разновидности (ii) можно также отнести чис-
ло опорных, структурообразующих контактов [8],
образованных структурными единицами кри-
сталла и сохраняющихся при некоторых фазовых
переходах. Будем считать термины “опорный”
и “структурообразующий” синонимами, хотя на
этот счет могут существовать другие мнения.

Наиболее детально структурообразующие
контакты изучены в молекулярных кристаллах
[9–11], где для их выявления применяли подход,
основанный на анализе межатомных взаимодей-
ствий методом атом-атомных потенциалов [12].

Минимальный набор структурообразующих кон-
тактов можно задать в виде нечеткого подмноже-
ства всех контактов, реализованных в структуре
[13]. Верхняя граница числа контактов в наборе
обеспечивается существованием радиуса пра-
вильности кристалла, рассматриваемого как си-
стема точек Делоне [14]. Известно, что всякая си-
стема Делоне становится правильной ([15] и
ссылки в ней), если все точки этой системы равно
окружены в пределах некоторого радиуса, назы-
ваемого радиусом правильности. Согласно ло-
кальным теоремам, для трехмерных систем Дело-
не радиус правильности в наиболее общем случае
составляет 10R [16], а при условии локальной
центросимметричности окружения – 2R [17], где
R – верхний предел расстояния от любой точки
пространства до ближайшей точки системы.

В строгом и не вполне химическом смысле под
контактом понимается пара соседних структур-
ных единиц кристалла. Соседство пары парал-
лельных слоев всегда очевидно, соседство цепо-
чечных либо островных строительных единиц,
таких как молекулы, очевидно далеко не всегда.
В трудных случаях его можно установить по на-
личию общей граничной поверхности полиэдров
Вороного–Дирихле (ПВД) [18] у соседних струк-
турных единиц, что реализовано в алгоритмах
программного комплекса ToposPro [19, 20]. Ана-
лиз телесных углов, отвечающих граням ПВД,
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позволяет также выявлять в кристаллической
структуре опорные контакты [21–25], хотя утвер-
ждение о том, что чем больше телесный угол, тем
больше энергия взаимодействия, хорошо подхо-
дит для органических структур только в отсут-
ствие специфических взаимодействий, например
для кристаллических углеводородов [26].

Химические связи внутри структурных единиц
не могут быть более слабыми, чем между струк-
турными единицами. Строительный блок, состо-
ящий из структурной единицы и ее контактов, в
модульном подходе [27, 28] считается модулем,
однако математическое определение модуля от-
сутствует как в минералогии [6], так и в математи-
ческой кристаллографии [29]. Рассматривают
также выделение строительных блоков в структу-
рах, допускающих отображение в объединение
спиральных упаковок тетраэдров. Таким блоком
является тетраблок, определяемый минимальной
конечной проективной плоскостью и представ-
ляющий собой семивершинное объединение че-
тырех тетраэдров с общими гранями [30–32].

В молекулярных кристаллах минимально не-
обходимое число симметрически независимых
контактов, обеспечивающих трехмерный каркас
межмолекулярных взаимодействий при заданных
Z ' и Z" (Z" – число занятых молекулами орбит
[33], Z ' – число молекул в симметрически незави-
симой части ячейки), зависит только от про-
странственной группы кристалла [34] и является
инвариантом его структурного класса (СК) по
Бельскому–Зоркому [35]. В общем случае любую
систему контактов между структурными едини-
цами можно описать обобщенным СК вида ,

Z = k , где  – n-мерная группа симмет-

рии, периодическая в m ≤ n измерениях,  – n-
мерная точечная группа симметрии (стабилиза-
тор) позиции молекул, занимающих i-ю орбиту.
При m = 0 исходная группа симметрии вырожда-
ется в точечную группу, однако структурный
класс не теряет свой первоначальный смысл. Си-
стема всех контактов в молекулярном кристалле
описывается группой .
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Операции симметрии, входящие во множество

, порождают некоторую группу ,
которая может быть как точечной, так и периоди-
ческой не более чем в m измерениях. Например, у
одномерной группы симметрии  с отражением
в точке p1m есть три позиции Уайкова со стабили-
заторами : c (стабилизатор 1), b и a (стабилиза-
торы m). Очевидно, что ma, 1 = ma, mb, 1 = mb,

однако ma, mb = p1m. Пусть  –
мощность минимального порождающего под-

множества группы , |U( )| – мощ-
ность минимального порождающего подмноже-
ства исходной группы. Если существует :

, наименьшее возможное число
порождающих СК операций симметрии равно

(1)

За каждую порождающую СК операцию сим-
метрии отвечает некоторый опорный контакт.
Реальное число опорных контактов в молекуляр-
ных кристаллах более чем в половине случаев
совпадает с точной нижней границей, задаваемой
(1), а в остальных случаях превышает ее на 1 или 2
[36]. Особый интерес представляют структуры (не
только молекулярные), у которых ,
т.е. которые могут быть построены за счет един-
ственного опорного контакта. Для групп  суще-
ствуют 160 моносистемных (Z" = 1) и 244 биси-
стемных (Z" = 2) СК данного типа [37]. Система
контактов между параллельными слоями описы-
вается группами , для которых согласно (1)

 реализуется только в трех СК: p1,
Z = 1(m); p1m, Z = 1(m) и p1m, Z = 2(m2). В насто-
ящей работе осуществлен вывод всех СК при

 для групп . Такими группами, в
частности, описываются колончатые мезофазы
[38–40], некоторые из которых, например Colhex и
Colsqu, вне зависимости от химического состава
построены за счет ровно одного опорного кон-
такта. Группы  довольно давно привлекают
внимание специалистов, занимающихся иссле-
дованием самоподобного роста периодических
графов, в частности В.Г. Журавлева [41, 42],
А.В. Шутова [43–45] и других [46, 47], а также ис-
следованием самоподобного роста тайлингов, в
том числе полимино [48–50]. В [51] были найде-
ны точные значения  (табл. 1).
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Таблица 1. Значения  для плоских групп [51]

2 p1, pg, cm, p2gg, p4, p4gm, p3, p31m, p6, p6mm

3 p2, pm, p2mg, c2mm, p4mm, p3m1

4 p2mm

2
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КОНТАКТЫ ПАРАЛЛЕЛЬНЫХ ЦЕПОЧЕК
Если кристалл состоит из цепочечных струк-

турных единиц, параллельных друг другу и иду-
щих по направлению [hkl], то проекция кристал-
лической структуры вдоль этого направления
представляет собой двумерный кристалл, задава-
емый группой . В качестве примера рассмот-
рим орторомбическую структуру α-PdCl2 [52],
кристаллизующуюся в пр. гр. Pnnm и состоящую
из цепочек, параллельных [001] (рис. 1а). В [52]
обсуждались изменения кристаллической структу-
ры при изменении температуры монокристал-
лического образца в широком интервале темпе-
ратур и установлено, что геометрические парамет-
ры цепочки при этом изменяются незначительно.
Даже при переходе α-PdCl2 в δ-фазу при 504°С
цепочки сохраняются, а изменяется только их
взаимное расположение.

В структуре α-PdCl2 все атомы Pd занимают
одну позицию a со стабилизатором 2/m, все ато-
мы Cl – одну позицию g со стабилизатором. Та-
ким образом, если в качестве структурных единиц
выбирать атомы, то структура относится к СК
Pnnm, Z = 6(2/m; m). Слабо связанные друг с дру-
гом параллельные цепочки сохраняют ту посту-
пательную степень свободы вдоль своего направ-
ления, реализация которой никак не препятствует
формированию эквивалентных межцепочечных
контактов. Подстройка цепочек друг под друга в
вертикальном направлении для минимизации
потенциальной энергии взаимодействия не ме-
няет матрицу вращения (собственного либо не-
собственного), но влияет на величину сдвига в со-
ставе операции симметрии, преобразующей це-
почки друг в друга. При построении двумерной
проекции все вертикальные сдвиги исчезают, но
сдвиги в горизонтальном направлении сохраня-
ются. Таким образом, в структуре α-PdCl2 плос-
кости n при проецировании превращаются в
плоскости скользящего отражения с горизон-
тальным сдвигом (рис. 1б).

В отличие от  группа  не должна содержать
операций симметрии, ревертирующих цепочку
(аналоги ρ-операций в слоистых структурах [53]),
поэтому соответствующие им несобственные
вращения в  могут заменяться на собственные,
и наоборот. Так, центр инверсии всегда заменяет-
ся на вертикальную поворотную ось 2, горизон-
тально расположенная ось 2 – на вертикальную
плоскость m, и т.д. В результате таких преобразо-
ваний в структуре α-PdCl2 двумерный СК p2gg,
Z = 2(2), в котором стабилизатор 2 отвечает пози-
ции проекций цепочек. Очевидно, что классы эк-
вивалентности контактов между цепочками в
группах  и  совпадают. Проекции контакти-
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рующих цепочек можно соединить ребрами и по-
лучить сеть определенного топологического типа.
Число классов эквивалентности ребер сети опре-

деляется числом орбит группы , занятых сере-
динами ребер. В структуре α-PdCl2 таких классов
эквивалентности два (рис. 1б), несмотря на то что
идеализированная сеть того же типа hxl [54]
(плотнейший шаровой слой) имеет всего один
сорт ребер. Согласно формуле (1) и табл. 1, в
структуре α-PdCl2 , т.е.
цепочки можно соединить в односвязную сеть
посредством лишь одного симметрически уни-
кального контакта (на рис. 1б этот контакт соот-
ветствует действию плоскости g, и такая сеть от-

2
2G
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Рис. 1. Кристаллическая структура PdCl2. Схема про-
екции вдоль [001] (а) и группа симметрии контактов
цепочек PdCl2 (б). Атомы Pd показаны синим цветом,
атомы Cl – зеленым.
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носится к типу sql (плотный шаровой слой). Сле-
довательно, СК p2gg, Z = 2(2), является одним из
СК с единственным опорным контактом парал-
лельных цепочек. У ПВД атома хлора телесный
угол, отвечающий контакту Cl–Cl в составе дан-
ного опорного контакта (Ω = 7.34% от 4π ср), яв-
ляется вторым по значению после координаци-
онной связи Pd–Cl внутри цепочек (Ω = 19.86%)
(табл. 2).

Рассмотрим другой пример – кристалличе-
скую структуру орторомбической модификации
полиэтилена [55], в которой расположение ато-
мов отвечает СК Pnma, Z = 12(m3) (атомы H зани-
мают две позиции c, атомы C – одну позицию c со
стабилизатором m) (рис. 2а). Цепочки, идущие
вдоль [010], проецируются в тот же самый СК
p2gg, Z = 2(2), с единственным опорным контак-
том (рис. 2б). Как показал расчет нелокальной
корреляционной энергии методом vdW-DF, пара
сегментов цепочек полиэтилена, чьи проекции
связаны действием плоскостей g, имеет  =
= 60 мэВ, в то время как пара таких же по длине
сегментов ближайших молекул, связанных транс-
ляцией, всего 34 мэВ [56], что косвенно свиде-
тельствует об обоснованности выделения опор-
ного контакта в структуре.

nl
cE

ПОИСК СТРУКТУРНЫХ КЛАССОВ

Аналогично трехмерному случаю [37] СК с
единственным опорным контактом могут отве-
чать только топологические типы реберно-тран-
зитивных сетей (все они перечислены в RCSR
[54] и имеют один или два сорта вершин) (рис. 3).
Этими типами описываются такие известные
структурным химикам объекты, как плотный ша-
ровой слой (sql), плотнейший шаровой слой (hxl),
графитовый слой (hcb), сеть Кагоме (kgm) и ду-
альная ей сеть (kgd). Все сети, кроме последней,
при наивысшей возможной симметрии имеют
один сорт вершин. Помимо перечисленных топо-
логических типов в искомых СК возможны про-
изводные типы, полученные добавлением в ис-
ходные сети двухкоординированных мостиковых
вершин. Автоматизированный перебор СК по ал-
горитму, реализованному ранее [37] для трехмер-
ных групп, для плоских групп гораздо труднее ре-
ализовать с помощью ToposPro, поскольку этот
программный пакет не предназначен для работы
непосредственно с двумерными кристаллами и
всегда добавляет к кристаллической структуре
третье измерение. В связи с этим поиск искомых
СК в настоящей работе выполнен вручную. Ре-
зультаты представлены в табл. 3. Комбинаторно-
различимые наборы позиций Уайкова (WP), за-

Таблица 2. Атомы, имеющие общую грань ПВД с исходным атомом Cl (координаты 0.3434 0.6306 0.5000)
в структуре α-PdCl2

Атом x/a y/b z/c d, Å Ω, %

Pd1 0.5000 0.5000 0.0000 2.3250 19.86

Pd1 0.5000 0.5000 1.0000 2.3250 19.86

Cl1 0.6566 0.3694 0.5000 3.2758 0.16

Cl1 0.3434 0.6306 –0.5000 3.3002 6.09

Cl1 0.3434 0.6306 1.5000 3.3002 6.09

Cl1 0.8434 0.8694 0.0000 3.7896 7.34

Cl1 0.8434 0.8694 1.0000 3.7896 7.34

Cl1 –0.1566 0.8694 0.0000 3.7896 7.34

Cl1 –0.1566 0.8694 1.0000 3.7896 7.34

Cl1 1.3434 0.6306 0.5000 3.9855 4.54

Cl1 –0.6566 0.6306 0.5000 3.9855 4.54

Pd1 –0.5 0.5000 0.0000 4.0392 3.36

Pd1 –0.5 0.5000 1.0000 4.0392 3.36

Cl1 –0.3434 0.3694 0.5000 4.0823 2.32

Pd1 0.0000 1.0000 0.5000 4.4966 0.46
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Рис. 2. Кристаллическая структура полиэтилена
(орторомбическая модификация), проекция вдоль
[010] (а) и группа симметрии контактов цепочек
(CH2)∞ (б).

(а)

1
4

(б)

1
4

1
4

1
4

1
4

нимаемых центрами проекций цепей и середина-
ми ребер, записаны в соответствии с нотацией,
используемой в Международных таблицах по
кристаллографии и представленной на Кристал-
лографическом сервере Бильбао [57].

Из формулы (1) и табл. 1 следует, что при
 вершины плоской сети не могут на-

ходиться в общей позиции. Следовательно, в
группах p1 и pg, вообще не имеющих частных по-
зиций, СК искомого типа быть не может. Если
сорт вершин сети единственный (Z" = 1), то необ-
ходимо, чтобы . Если сеть име-
ет вершины двух сортов, они должны занимать
разные позиции Уайкова так, чтобы

 увеличилось и скомпенсировало
увеличение Z" на единицу. Разумеется, далеко не
всякие сочетания частных позиций в общем слу-
чае удовлетворяют этому требованию. Так, в
группах p2, pm и p2mg, у которых , не-

возможно  при любых сочетаниях
занятых частных позиций, несмотря на их нали-
чие. СК искомого типа появляются, начиная
только с группы cm, у которой  и в кото-
рой имеется одна частная позиция Уайкова.

Частные позиции различаются числом степе-
ней свободы (ЧСС), сохраняющих симметрию
позиции при поступательном движении струк-
турной единицы или ее вращении. Исследовав-
ший строение молекулярных кристаллов А.И. Ки-
тайгородский писал [58]: – “занятие в решетке
положения с определенной симметрией тем легче
примиряется с требованием минимизации сво-
бодного пространства, чем больше степеней сво-
боды сохраняет молекула”, т.е. если молекула за-
нимает положение с симметрией m, то сохраняет
одну вращательную и две поступательные степе-
ни свободы, положение с симметрией 2 – одну
вращательную и одну поступательную, mm2 – од-
ну поступательную степень свободы и т.д. Дву-
мерные “молекулы”, в отличие от трехмерных, в
общей позиции имеют не 3 + 3 степеней свободы,
а всего две поступательных и одну вращательную.
Следовательно, в частной позиции плоская “мо-
лекула” имеет максимум одну степень свободы
(на зеркальной плоскости – поступательную, на
поворотной оси – вращательную, в остальных
частных позициях ЧСС = 0). Как было сказано
выше, у цепочечных структурных единиц посту-
пательная степень свободы вдоль направления
цепочек есть всегда, и единственное различие в
ЧСС может быть только у двумерных проекций
цепочек, которые и являются двумерными “мо-
лекулами”. Китайгородский считал, что при про-
чих равных условиях реализация структуры с

crit'inf( ) 1CN =

− =2 2
2 0( ) ( ) 1U G U G

( )2 2
0,1 ii

GU
=

2
2( ) 3U G =

crit'inf( ) 1CN =

2
2( ) 3U G =

б^льшим ЧСС более вероятна. По-видимому,
определенное значение должны иметь степени
свободы не только молекул, но и межмолекуляр-
ных контактов как таковых. Например, в СК
p2mm, Z = 2(2mm2) (№ 2 в табл. 3) взаимное распо-
ложение цепочек симметрии 2mm может изме-
няться по двум независимым направлениям без
изменения СК, влияя лишь на окончательную
длину трансляций a и b. В то же время в классе
p4mm, Z = 2(4mm2) (№ 11) произвольно меняться
без изменения СК может только один параметр –
расстояние между цепочками при условии, что
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Рис. 3. Сети sql (а), hcb (б), hxl (в), kgm (г), kgd (д) в RCSR [54].

(а) (б)

(в) (г)

(д)

ЧСС у позиций цепочек в этих СК одинаковое (0).
В соответствии с числом независимых парамет-
ров элементарной ячейки найденные СК делятся
на двух- (прямоугольные) и однопараметриче-
ские (квадратные и гексагональные). Как можно
понять из табл. 3, наибольшее значение суммар-
ного ЧСС с учетом независимых параметров
ячейки равно трем (СК №№ 1, 3, 5, 7, 8, 18, 20, 27,
32–34). По-видимому, эти СК и будут самыми

распространенными среди цепочечных кристал-
лических структур с единственным опорным
контактом.

Все найденные СК схематично представлены
на рис. 4–14, которые можно использовать в ка-
честве каталога. Стрелками на рисунках обозна-
чена реализация поступательной степени свобо-
ды, если соответствующая вершина сети ею обла-
дает. Топологический тип 2,4L2, отвечающий
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Таблица 3. СК с единственным опорным контактом параллельных цепочек: WP – позиции Уайкова, ЧСС – чис-
ло степеней свободы (поступательных, за исключением направления вдоль цепочек, и вращательных)

СК Плоская 
группа Z"

Cимметрия 
проекций 

цепей 
(вершин)

WP ЧСС

Cимметрия 
проекций 
контактов 
(середин 

ребер)

WP Тип сети

1 cm 1 m a 1 1 b sql
2 p2mm 2 2mm; 2mm da (cb) 0; 0 1 i sql
3 p2gg 1 2 a (b) 1 1 c sql
4 с2mm 1 2mm a (b) 0 2 c sql
5 с2mm 2 2; 2mm ca (cb) 1; 0 1 f 2,4L2
6 p4 1 4 a (b) 1 2 c sql
7 p4 2 4; 4 ba 1; 1 1 d sql
8 p4 2 2; 4 ca (cb) 1; 1 1 d 2,4L2
9 p4mm** 1 4mm a (b) 0 2mm c sql

10 p4mm 1 2mm c 0 ..m f sql
11 p4mm 2 4mm; 4mm ba 0; 0 ..m f sql
12 p4mm 2 2mm; 4mm ca (cb) 0; 0 .m. d (e) 2,4L2
13 p4mm 2 .m.; 4mm ea (db) 1; 0 1 g 2,4L2*
14 p4gm 1 4 a 1 ..m c sql
15 p4gm 1 2mm b 0 ..m c sql
16 p4gm 1 m c 1 1 d sql
17 p4gm 2 2mm; 4 ba 0; 1 1 d sql
18 p4gm 2 m; 4 ca 1; 1 1 d 2,4L2
19 p3 1 3 a (b, c) 1 1 d hxl
20 p3 2 3; 3 ca (cb, ba) 1; 1 1 d hcb
21 p3m1 1 3m a (b, c) 0 m d hxl
22 p3m1 2 3m; 3m ca (cb, ba) 0; 0 m d hcb
23 p3m1 2 m; 3m dc (db, da) 1; 0 1 e hxl*
24 p31m 1 3m a 0 m c hxl
25 p31m 1 m c 1 1 d kgm
26 p31m 1 3 b 1 m c hcb
27 p31m 2 m; 3 cb 1; 1 1 d hcb*
28 p31m 2 3; 3m ba 1; 0 1 d kgd
29 p6 1 6 a 1 2 c hxl
30 p6 1 3 b 1 2 c hcb
31 p6 1 2 c 1 1 d kgm
32 p6 2 3; 6 ba 1; 1 1 d kgd
33 p6 2 2; 6 ca 1; 1 1 d hxl*
34 p6 2 2; 3 cb 1; 1 1 d hcb*
35 p6mm** 1 6mm a 0 2mm c hxl
36 p6mm** 1 3m b 0 2mm c hcb
37 p6mm** 1 2mm c 0 .m. e kgm
38 p6mm** 2 3m; 6mm ba 0; 0 .m. e kgd
39 p6mm 2 2mm; 6mm ca 0; 0 ..m d hxl*
40 p6mm 2 2mm; 3m cb 0; 0 .m. e hcb*
41 p6mm 2 .m.; 2mm ec 0; 0 1 f kgm*
42 p6mm 2 ..m; 3m db 1; 0 1 f hcb*
43 p6mm 2 .m.; 6mm ea 1; 0 1 f hxl*

* С добавлением двухкоординированных мостиковых вершин.
** Максимально симметричное вложение сети данного типа в двумерное Евклидово пространство.
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Рис. 4. Схемы моносистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов sql: № 1 (а),
3 (б), 4 (в), 6 (г), 9 (д), 10 (е), 14 (ж), 15 (з), 16 (и).

(а)

(б)

(в)
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Рис. 4. Окончание

(г)

(д)

(е)

(ж)

(з)

(и)
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сети опорных контактов у СК №№ 5, 8, 12 и 18,
является результатом добавления двухкоордини-
рованных вершин в середину каждого ребра сети
sql. Тип, обозначенный авторами 2,4L2* и реали-
зованный в СК p4mm, Z = 5(.m., 4mm) (№ 13), яв-
ляется результатом добавления в сеть 2,4L2 еще
одной серии мостиковых вершин (рис. 14а). В СК
№ 42 (рис. 14б) и № 43 (рис. 14в) также реализует-
ся сеть с двумя двухкоординированными мости-
ками между одной парой вершин, при замене
этих мостиков на одно ребро получается тип hcb
или hxl соответственно. Сети, содержащие двух-
коордированные вершины, не рассматриваются

как кристаллографические [59], поскольку не яв-
ляются трехсвязными (иными словами, удаление
менее чем трех вершин вместе с инцидентными
ребрами в них может привести к несвязному гра-
фу). Поэтому в RCSR [54] сети с двухкоординиро-
ванными вершинами не имеют буквенного кода,
однако в базу данных TopCryst [20] некоторые се-
ти данного вида депонированы, и сеть 2,4L2
представлена в TopCryst именно этим кодом.

Понижение симметрии проекций цепочек в
ряде случае происходит без увеличения числа
опорных контактов. Так, при потере двумерными

Рис. 5. Схемы бисистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов sql: № 2 (а), 7 (б),
11 (в), 17 (г).

(а)

(б)

(в) (г)
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“молекулами” симметрии Cnv всех зеркальных
плоскостей в следующих переходах сохраняется

:
с2mm, Z = 2(2mm) (№ 4, рис. 4в) → p2gg,

Z = 2(2) (№ 3, рис. 4б),
p4mm, Z = 1(4mm) (№ 9, рис. 4д) → p4, 

Z = 1(4) (№ 6, рис. 4г),
p4mm, Z = 1(4mm) (№ 9, рис. 4д) → p4gm, 

Z = 2(4) (№ 14, рис. 4ж),
p4mm, Z = 2(4mm2) (№ 11, рис. 5в) → p4, 

Z = 2(42) (№ 7, рис. 5б),
p4mm, Z = 3(2mm, 4mm) (№ 12, рис. 6в) → p4, 

Z = 3(2, 4) (№ 8, рис. 6б),
p3m1, Z = 1(3m) (№ 21, рис. 7б) → p3, 

Z = 1(3) (№ 19, рис. 7а),

crit'inf( ) 1CN =

p3m1, Z = 2(3m2) (№ 22, рис. 9б) → p3, 
Z = 2(32) (№ 20, рис. 9а),

p31m, Z = 1(3m) (№ 24, рис. 7в) → p3, 
Z = 1(3) (№ 19, рис. 7а),

p6mm, Z = 1(6mm) (№ 35, рис. 7д) → p6, 
Z = 1(6) (№ 29, рис. 7г),

p6mm, Z = 2(3m) (№ 36, рис. 9д) → p6, 
Z = 2(3) (№ 30, рис. 9г),

p6mm, Z = 3(2mm) (№ 37, рис. 11в) → p6, 
Z = 3(2) (№ 31, рис. 11б),

p6mm, Z = 3(3m, 6mm) (№ 38, рис. 13в) → p6, 
Z = 3(3, 6) (№ 32, рис. 13б),

p6mm, Z = 4(2mm, 6mm) (№ 39, рис. 8в) → p6, 
Z = 4(2, 6) (№ 33, рис. 8б),

Рис. 6. Схемы бисистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов 2,4L2: № 5 (а),
8 (б), 12 (в), 18 (г).

(а)

(б)

(в)

(г)
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p6mm, Z = 5(2mm, 3m) (№ 40, рис. 10в) → p6, 
Z = 5(2, 3) (№ 34, рис. 10б).

При частичной потере “молекулами” зеркаль-
ных плоскостей с частичным сохранением осевой
симметрии (n' < n, ) в некоторых случаях
число опорных контактов тоже не увеличивается:

'n nC C⊂v v

с2mm, Z = 2(2mm) (№ 4, рис. 4в) → cm, 
Z = 2(m) (№ 1, рис. 4а),

p4mm, Z = 1(4mm) (№ 9, рис. 4д) → p4mm, 
Z = 2(2mm) (№ 10, рис. 4е),

p4mm, Z = 1(4mm) (№ 9, рис. 4д) → p4gm, 
Z = 2(2mm) (№ 15, рис. 4з),

Рис. 7. Схемы моносистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов hxl: № 19 (а),
21 (б), 24 (в), 29 (г), 35 (д).

(а) (б)

(в) (г)

(д)
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Рис. 8. Схемы бисистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов hxl с добавле-
нием двухкоординированных мостиковых вершин: № 23 (а), 33 (б), 39 (в).

(а)

(б)

(в)
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Рис. 9. Схемы моно- и бисистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов hcb:
№ 20 (а), 22 (б), 26 (в), 30 (г), 36 (д).

(а) (б)

(в)

(д)

(г)
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Рис. 10. Схемы бисистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов hcb с до-
бавлением двухкоординированных мостиковых вершин: № 27 (а), 34 (б), 40 (в).

(а)

(б)

(в)
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Рис. 11. Схемы моносистемных СК цепочечных кристаллов с сетью эквивалентных опорных контактов kgm: № 25 (а),
31 (б), 37 (в).

(а)

(б)

(в)
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p4mm, Z = 2(4mm2) (№ 11, рис. 5в) → p2mm, 
Z = 2(2mm2) (№ 2, рис. 5а),

p4mm, Z = 2(4mm2) (№ 11, рис. 5в) → p4gm, 
Z = 4(2mm, 4) (№ 17, рис. 5г),

p4mm, Z = 3(2mm, 4mm) (№ 12, рис. 6в) → с2mm, 
Z = 6(2, 2mm) (№ 5, рис. 6а),

p4mm, Z = 3(2mm, 4mm) (№ 12, рис. 6в) → p4gm, 
Z = 6(m, 4) (№ 18, рис. 6г),

p4gm, Z = 2(2mm) (№ 15, рис. 4з) → p4gm, 
Z = 4(m) (№ 16, рис. 4и),

p6mm, Z = 1(6mm) (№ 35, рис. 7д) → p3m1, 
Z = 1(3m) (№ 21, рис. 7б),

p6mm, Z = 1(6mm) (№ 35, рис. 7д) → p31m, 
Z = 1(3m) (№ 24, рис. 7в),

p6mm, Z = 2(3m) (№ 36, рис. 9д) → p31m, 
Z = 2(3) (№ 26, рис. 9в),

p6mm, Z = 3(2mm) (№ 37, рис. 11в) → p31m, 
Z = 3(m) (№ 25, рис. 11а),

p6mm, Z = 3(3m, 6mm) (№ 38, рис. 13в) → p31m, 
Z = 3(3, 3m) (№ 28, рис. 13а),

p6mm, Z = 4(2mm, 6mm) (№ 39, рис. 8в) → p3m1, 
Z = 4(m, 3m) (№ 23, рис. 8а),

p6mm, Z = 5(2mm, 3m) (№ 40, рис. 10в) → p31m, 
Z = 5(m, 3) (№ 27, рис. 10а).

Перечисленные пары СК указывают на воз-
можные направления фазовых переходов с увели-
чением ЧСС, но без разрыва связей внутри цепо-
чек и с сохранением минимального числа опор-
ных контактов между ними. Такие переходы в

Рис. 12. Схема бисистемного СК цепочечных кри-
сталлов с сетью эквивалентных опорных контактов
kgm с добавлением двухкоординированных мостико-
вых вершин (№ 41).

Рис. 13. Схемы бисистемных СК цепочечных кри-
сталлов с сетью эквивалентных опорных контактов
kgd: № 28 (а), 32 (б), 38 (в).

(а)

(б)

(в)
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Рис. 14. Эквивалентные контакты в бисистемных СК цепочечных кристаллов с двойными двухкоординированными
мостиковыми вершинами: № 13 (а), 42 (б) и 43 (в).

(a)

(б)

(в)
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кристаллах наиболее вероятны при наличии в
структуре ровно одного супрамолекулярного
(вернее “супрацепочечного”) синтона. С точки
зрения подхода к оценке комбинаторной сложно-
сти структуры, предложенного С.В. Кривовиче-
вым [2], каждый такой переход сопровождается
увеличением сложности цепочек, поскольку чис-
ло занятых атомами орбит при этом возрастает.
Однако сложность контактов между структурны-
ми единицами (в данном случае цепочками), ко-
торую можно рассчитать с использованием ана-
логичного шэнноновского функционала [5], при
этом переходе остается равной нулю, поскольку
число занятых серединами ребер орбит не увели-
чивается.

ВЫВОДЫ
Кристаллическая структура, представляющая

собой объединение параллельных цепочек, опре-
деляется цепочкой и структурным классом плос-
кой группы.

Структурные классы плоских групп с един-
ственным опорным контактом имеют наимень-
шую алгоритмическую сложность и отвечают
одной из пяти реберно-транзитивных сетей, в том
числе с добавлением двухкоординированных
вершин.

Найдено 43 структурных класса вышеуказан-
ного типа.

Топологические расчеты выполнены при под-
держке Российского научного фонда (грант № 20-
77-10065). Работу с базами данных провела
Д.А. Банару в рамках госзадания ГЕОХИ РАН.
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