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モノ置換アルカンの数え上げにおける不斉炭素および擬不斉炭素の個数
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[はじめに] アルカンの数え上げおよびそれに必要なモノ置換アルカンの数え上げは，Pólya [1] やRobinson
ら [2]によっておこなわれたが，例外的なメソ体・擬不斉については，立体化学的に重要であるにもかかわ
らず，考慮されていなかった．演者は最近，藤田のプロリガンド法 [3]を応用して，立体異性体としてのモ
ノ置換アルカンおよびアルカンの数え上げをおこない，キラル・アキラルの区別，メソ体・擬不斉などの例

外的な取り扱いにも成功した [4]．しかしながら，分子内部に含まれる不斉炭素および擬不斉炭素の個数が，
数え上げの結果にどう影響するかの検討については，未着手であった．この報告では，不斉炭素と擬不斉炭

素を区別して，それぞれの個数を評価する方法を検討したのち，モノ置換アルカンの数え上げをおこなう．

[方法] スフェリシティ指標に基づく関数 a(xd), c(xd), b(xd)を用いたアルキル基の再帰的な数え上げ [4]を
拡張して，xky�zm に関する多項式を求める関数を次のように定義する．
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アキラル+エナンチオマー対×2: b(xd, yd, zd) =
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ただし，xは炭素数，y は不斉炭素数，z は擬不斉炭素数を評価するための変数である．展開して得た項

xky�zmの係数 αk�m, γk�m, および βk�mは，炭素 k個，不斉炭素 �個，擬不斉炭素m個をもつモノ置換ア

ルカン (それぞれの式の頭に示した種別)の個数をあらわす．
上記の式を評価するには，まず，ステレオイソグラム [5]を用いて，モノ置換アルカンを 5種 (Type I～

Type V)に分類したのち，Type Iおよび Type IIIの中心炭素を不斉炭素とみなし，Type Vの中心炭素を
擬不斉炭素とみなす．この定義に従い，上記の式 1–3を得るための関数方程式 a(x, y, z), c(x2, y2, z2), およ
び b(x, y, z)を求める．これらの関数方程式は，再帰的に用いることができる．たとえば，炭素数 k = 9の
ところは，炭素数 k = 8までの結果から計算でき，次のようになる．

アキラル
∑∑

α9�m : x9(39 + 2y2z) (4)

アキラル+エナンチオマー対×2
∑∑

β9�m : x9{39 + 204y + (250 + 2z)y2 + 56y3} (5)

アキラル+エナンチオマー対
∑∑ 1
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(α9�m + β9�m) : x9{39 + 102y + (125 + 2z)y2 + 28y3}　(6)

エナンチオマー対
∑∑ 1
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(β9�m − α9�m) : x9(102y + 125y2 + 28y3) (7)

k = 8までは，zの項はあらわれない．k = 9になって，はじめて zの項があらわれ，擬不斉炭素 1個をもつ
モノ置換アルカン (アキラル)が 2個存在することが示される．実際に，(R-butan-2-yl)(S-butan-2-yl)CH–L
(L: モノ置換基)が該当の化合物 (2個のジアステレオマー)であることが容易に確かめられる．
[結果] 求めた関数方程式に基づいて，上記の再帰計算をMaple言語でプログラムした．炭素数 30までのモ
ノ置換アルカンの個数について，不斉炭素数と擬不斉炭素数に関して類別した値を求めた．実際に構造式

を描いた個数と比較検証した結果を発表する．
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