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ヘキサベンゾコロネントーラスの高度の対称性 
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  ヘキサベンゾコロネントーラス１は、我々が 10 年ほど前に提出した仮想的な芳香族炭化水素の炭素原子の

ネットワークで、この D6h の対称性を保ちながら６員環を環状に縮合させてだんだん大きなネットワークの系列

２n も考えることができる。便宜上長く描いてある CC 結合も、他の CC 結合と同等であり、全ての２n は周辺構

造をもたない炭素原子だけの不飽和共役系である。この２n のπ電子系が、極めて早くグラファイトのπ電子

系に収束することは既に報告した。今回、特に１のもつ非常に高い対称性と、それに関連する種々の興味あ

る数学的な性質について報告する。 

                           １の構造は、下のような環状単量 

て 

 

      

  体が７個規則的に環状に連結し

  できていることがわかる（矢印の 

  頭の数 n は n 個先との相互作用）。
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Cyclic monomer

べると、１
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 21        22 = 1               23               更に調 はどの頂点も１度   

回回転対称

て細かく因数分解され、全て２次方程式の解として解析的

      

                             ずつ通るハミルトンサイクルをもち、更にそれは 21

をもつ拡張ヒーウッドグラフになることがわかる。同様に、２３は 19 個の環状単量体からなり、更に 57 回回転対

称をもつ拡張ヒーウッドグラフであることがわかる。 

 これらの仮想的なネットワークの HMO も当然極め

に表すことができる。因みに１の軌道エネルギーは次式で与えられる。 
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  (k = 1,2,L,21)  

 こ 式 形は、当然のことながら、無限に大きいグラファイトの HMO 厳密解とよく似て る。  

は数学的に

osoya, Y. Ohkuma, Y. Tsukano, K. Nakada, J. Chem. Inf. Comput. Sci., 35 (1995) 351. 

の の の い

 またこの系列のグラフ２３はトーラス上にどの線も重ならずにマッピングすることができる。即ち２３

もトーラスであることが示される。 
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