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対称性により類別したアルカンの数え上げ
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[はじめに] Pólyaによっておこなわれたアルカンの数え上げは，本質的にグラフ (化学的には，構造異性体)
に関するもので，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などの立体異性にかか

わる項目を議論するには不十分である [1]．Robinsonらは，Pólyaの定理を修正して，キラル・アキラルの
区別をおこなっているが，メソ体・擬不斉の取り扱いは完全とはいえない [2]．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]．
演者は，上記とは別に，立体異性体の数え上げ方法として,「軌道のスフェリシティ(sphericity)」を加味

したUSCI (Unit-Subduced-Cycle-Index)法を開発している [5]．USCI法は, (1) 三次元の化学構造 (立体異
性体)の数え上げに使えるほか，(2) 対称性を加味した数え上げもおこなえるという強力な方法である．こ
の方法を用いれば，キラル・アキラルの区別よりもさらに詳しく，対称性 (点群)による類別が可能になる．
今回，USCI法の四つの数え上げ法のうち，PCI (Partial-Cycle-Index)法を適用して，アルカンの数え上

げをおこなったので報告する．

[方法] アルキル基の再帰的な数え上げは，すでに報告した [6]．炭素数 10までの結果を示せば，次の通りで
ある．

a(x) = 1 + x + x2 + 2x3 + 3x4 + 5x5 + 8x6 + 14x7 + 23x841x9 + 69x10 + · · · (1)

c(x2) = 1 + x2 + x4 + 2x6 + 5x8 + 11x10 + · · · (2)

b(x) = 1 + x + x2 + 2x3 + 5x4 + 11x5 + 28x6 + 74x7 + 199x8 + 551x9 + 1553x10 + · · · . (3)

ただし，xk の係数は，炭素数 kの αk (アキラルの個数), γk (二倍体の個数), βk (アキラル・キラルの個数)
をあらわす．

アルカンは，重心型と双重心型に分けて，それぞれの個数を求める．重心型のアルカンを求めるには，次

に例示する PCI-CF (partial cycle index with chirality fittingness)を使う．
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· · · · · ·
PCI-CF(Td, $d) = a4, (7)

これらは，四面体の点群TdのUSCI表から求めることができる．式 1–3を式 4–7に代入して重心型アルカ
ンの決定条件を適用して展開すると，数え上げの母関数が得られる．ここでは示さないが，双重心型のアル

カンについても，PCI-CFを求めたうえで，同様の手順に従い，数え上げの母関数を得る．
[結果] 上記の手順をMaple言語でプログラムして，炭素数 100までのアルカンの個数を求めた．実際に構
造式を描いて検証した結果を発表する．
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