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X6—6x4+9xz—4

x6—6x4+9x2

X6—6x4+9x2—2

%

P Pl P TRE
A X3—3X—2 X3—3X+2 X3—3X -0.464
A X4—4X2—2X+l X4—4X2+2X+l X4—4X2+1 —-0.063
x5—5x3—2x2+3x X5—5X3+2X2+3X X5—5X3+3X 0.023

/A X6_6X4_2X3+6X2_1 X6_6X4+2X3+6X2_1 X6—6x4+6x2—l 0.009
X5—5X3—2X2+4X+2 X5—5X3+2X2+4X_2 X5—5X3+4X -0.111
x6—6x4—2x3+7x2+4x x6—6x4+2x3+7x2_4x x6—6x4+7x2 0.471

g\ x6—6x4—2x3+8x2+4x—1 x6—6x4+2x3+8x2_4x_1 X6—6x4+8x2—1 0.103
A/ x6—6x4—2x3+7x2+2x—1 x6—6x4+2x3+7x2_2x_1 X6—6x4+7x2—1 0.045
[ ] ax? Salia Al ~1.226
E( x5—5x3+2x X5—5X3+6X x5—5x3 +4x -0.404
|:< X6—6X4+5X2—1 x6—6x4+9X2_] X6—6X4+7X2—l -0.163
;( X6—6X4+5X2 X6—6X4+9X2 X6—6X4+7X2 —0.248
):( X8—8X6+14X4—8X2+1 X8—8X6+18X4—8X2+1 X8—8X6+16X4—8X2+1 -0.072
E(\ X6—6X4+6X2 X6—6X4+10X2—4 X6—6X4+8X2—2 —1.060
IIR\ X7—7X5+10X3 X7_7X5+14X3—8X X7—7X5+12X3—4X -1.124
Q x5—5x3+5x—2 X5—5X3+5X+2 X5—5x3+5x -0.301
Q/ x6—6x4+8x2—2x—1 x6—6x4+8x2+2x_1 X6—6x4+8x2—1 0.020
Q/\ x7—7x5+13x3—2x2—6x+2 x7—7x5+13x3+2x2_6x_2 X7—7X5+13X3—6X -0.150
O 0273
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O/ x7—7x5+l3x3—7x x7—7x5+l3x3—3x x7—7x5+l3x3—5x 0.155
O/\ x8—8x6+l9x4—16x2+4 x8—8x6+19x4—12x2 x8—8x6+l9x4—14x3+2 0.249
O x8—0.44 x7—7.9l2x6+ x8—0.44 x7—7.9l2x6+ x8—0.44x7—7.912x6+ 0.053
5 4 5 4 3 5 4 3
o 3.071x +17.511x — 3.071x +17.511x —5.685x"— 3.071x +17.511x —5.685x —
5.685x3— 8.327x2+ 1.293x+0.961 10.327x2+2.l74x+0.864
l2.327x2+ 3.054 x+0.767
A~
N~ N x5-0.76x°— x5-0.76x°— 0-0.76x°-3 815x*+ 0.193
U 3.816x4+2.265x3+ 3.372x 3.816x4+2.265x3+ 3.372x 2.267x3+3.370x—1.1 18x-0.48
-1.117x-0.96 -1.117x
N/\NH X5—1.88X4— x5—1.88x4— xs—l.88x4—3.03x3+3.964x2—l.92x 0.196
3.O3x3+3.966x2—1.92x 3.O3x3+3.966x2+1.92x—0,249 -1.043
-1.837
-0.132

HN Y 035 2.00x* 1108650 x03x°2.99x 1108650 x°03x°-2.99x+ 10.86x°+2.364x
NH ) 364x°-7.86x-0374  +2.364x°—7.86x+2.25 ~7.86x-0.938

Table S1. Characteristic and acyclic polynomials of some Hiickel and Mdbius unicycles with ring

size 3-6. The o-benzoquinone,' 1,4-dihydropyrazine,” 1,3-pyrimidine and imidazole graphs are here

weighted by the Hess-Schaad parameters: . = 0.22, kc_g. = 0.99, hn. = 0.38, ke = 0.70,% Ay

= 1.50, kc_n: = 0.90. * TRE values for the neutral ground state (in £ units).
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Hiickel and Mobius characteristic polynomials Acyclic polynomial

PPo=x—8x°—2x 117746 x°—10x4 PPx)=x -8 O +17x -8

Pl(x)zx7— 8x 5—2x4+17x3 +6x2—6x
Pz(x):x7—8x 5+2x4+1 7x3—6x2—10x+4

P3(x) = x7— 8x5+2x4+l7x3— 6x2—6x

PPro=x—ox®ax*16x241 PP0=x—0xC+24x* 20543
Pl (x):xg— 9x6+22x4—1 2x2+l
Pz(x):x8—9x6+26x4—28x2+9

P3(X):X8— 9x6+26x4—24x2+1

PP —10x +32x°0-2x 30 4652415 —4 | PPSx)=x —10x 432x°—37x +11x
Pl (x):x9—l 0x 7+32x5—2x4—3 5x3+6x2+7x
PP=x0—10x 4325 42x 30x —6x 2+ 15x+4

P3(x):x9—10x 7+32x5+2x4—35x3— 6x2+7x

PPeo=x" O 11x8 14150 65x Hra3x’0 PPo=x 11 a1k

61 x4+3 1 x2—3

Pl(x):xlo—l 1x 8+41x6—61x4+3 lx2—l
P2(X):xlo—l 1x 8+4lx6— 6lx4+3 lx2—l

P3(x) = xlo—l 1x 8+4lx6—57x4+19x2—1

PPeo=x 2o 1ax Qr60xd15ax01162x 72519 | PPC0=x 2o 1ax Q71

1 62x6+l 64X4—60X2+5

Ploo=x"214x'%560x3150x O+ 1425 485> +1

PPeo=x"214 x Qr60x5-150x0+ 1425 485> +1
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P3(x):x12—l4x10+73x8—1 78x6+2 l4x4—

12OX2+25

P4(x):x12—l4x10+73x8—1 74x6+l 86x4—72x2+l

Oz(\) P (x):X12—14x10+73X8 _17ax0r186x 72k

P6(x):x12—l4 xlo+69x8 —l46x6+122x4—

24x2+l

P7(x):x12—l4x10+73x8—1 7Ox6+l 58x4—24x2+l

Plmx-1.5x°-9.62x +12x%420 345" Px)=x 155"
NH 4 3 2 7 .6 5.4
28.619x — 34.059 X" +24.360x +12.339x —4.74 | 9.62x ' +12x +29.34x"27x —
32.065°+16.5%49.10x-1.5
O:NH Pl —1.5x5-9.62x +12x%+29 34x°—
28 618x7-30.059x"+18.359x+5. 859x—l 5
C@NH P (x)= —0-1.5x0-9.62x +12x 0429 341x°—
25 379x*34.061x°+14.639x° +12. 34x+l 74

P x)=x"-1. 50x8—9 62x6+l2x6+29 338x -

P
I
-lko

25.381x —30.057X3+8.640X2+5.859X—1 5

Table S2. Characteristic and acyclic polynomials of some Hiickel and Mdbius polycyclic systems.
Each Mobius circuit is marked by a tilde: the edge where it is located is weighted by a factor —1,

while all other edges are non-weighted. The isoindole graph is weighted by the Hess-Schaad Hiickel
parameters: hy. = 1.50, kc.n. = 0.90.%



