3

1
s@ﬁ@fl no. 4 pp. 103 - 111 1978
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Résumé. Nous présentons une méthode simple et récurrente
permettant d'énumérer et de construire, sans omission ni répdtition,

l'ensemble des groupes alcoyles ayant un nombre de carbones donné.

Introduction.

L'énumération des groupes alcoyles est généralement
obtenue A l'aide du théoreme de POLYA (1) ; ce théoreme classique
de l'analyse combinatoire (2) est cependant d'application délicate et
conduit rapidement a des calculs inextricables sans ordinateur.

Nous présentons ici une méthode de calcul récurrente
utilisant les fonctions de partition d'entiers (3) qui rend l'énuméra-
tion et la construction graphique des groupes alcoyles particulieérement

facile.

Arbre planté et groupe alcoyle.

En théorie des graphes un arbre planté est un arbre
enraciné pour lequel le degré de la racine est égal a 1 (4); c'est
donc précisemment la notion de groupe alcoyle -R. Dans la suite
du texte nous représenterons la racine par le symbole ~ et un atome
de carbone par e
Exemple : Il existe quatre arbres plantés d'ordre 4 ( 4 4 points )

représentant les quatre groupes butyle.

—— L
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Notion de groupe primaire, secondaire, tertiaire,

L'exemple précédent met en €évidence ces trois
uniques possibilités. Un groupe primaire est un groupe dont le
carbone 1ié au reste de la molécule est monosubstitué ; secondaire
s'il est bisubstitué et tertiaire s'il est trisubstitué,

Cette notion se rameéene ainsi au degré du premier
point de l'arbre 1ié & la racine ( groupe primaire si le degré de

ce point est égal 2 1, ...etc. ); nous appellerons ce point le

sommet du groupe. /—\E T

Enumération des groupes alcoyles.

a) groupes primaires. Le nombre des groupes
alcoyles primaires ayant p carbones est égal au nombre total des
groupes alcoyles en ayant (p-1). En effet, pour obtenir les groupes
primaires 2 p carbones, il suffit de considérer tous les groupes
en ayant (p-1) et de les relier au carbone supplémentaire pris
comme sommet.

b) groupes secondaires, Les groupes alcoyles secon-
daires ayant p carbones sont formés, a partir du sommet secondaire,
par toutes les combinaisons possibles des (p-l) atomes restant,
pris 2 a 2 ; leur nombre est donc égal a pz(p-l N

c) groupes tertiaires. De la méme facon, les groupes
tertiaires a p carbones sont obtenus, a partir du sommet tertiaire,
par toutes les combinaisons possibles des (p-1) atomes restant,

pris 3 a 3 ; leur nombre est donc égal a p3(p—1 ).

Cette méthode récurrente permet de calculer rapide-
ment l'ensemble des groupes alcoyles & p carbones en sommant les
nombres des groupes primaires, secondaires et tertiaires.

Le tableau 1 donne les premiers termes de la

récurrence.
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Exemple de calcul : p = 7.

groupes primaires
groupes secondaires
;5
2,4
3,3

groupes tertiaires
1,1,4
1,243
& i &

Au total, on obtient :

N = 17 (primaires) +

= 39

les 17 groupes & 6 carbones.
donnés par pz( 6 ), soit :
les 8 groupes a 5 carbones.
les 4 groupes a 4 carbones,
les 3 combinaisons des 2
groupes a4 3 carbones. (=)
donnés par p3( 6 ), soit :
les 4 groupes a 4 carbones.
les 2 groupes a 3 carbones.

une seule possibilité,

15 (secondaires) + 7 (tertiaires).

Construction des groupes : Pour construire les groupes alcoyles

ayant un nombre de carbones donné,

il suffit de les former a

partir des différentes partitions ; aucune omission ni répétition

ne sont possibles.

Le tableau 2 donne les éléments de cette construction

jusqu'a p = 12.

Les 39 groupes alcoyles 2 7 carbones sont donnés en

annexe,

(#)- On rappelle que le nombre de combinaisons avec répétitions

de p objets, pris n & n est donné par

m & pioer 1
n
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Eléments de construction des groupes alcoyles,

Tablcau 2
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Remarque - Le principe du ¢ lcul reste va ible qu. |l que oit le

degré des points (e l'arbre p anté. Pour ¢ umérer tous s arbres

plant¢s & p poin s, il suffit de considéreir les pastition: jusqu'a
P (p-1} On érumere ains les arbres ¢ racindé: en fi ction du
p-

degr¢ de la racin , tout en disposant d'unt méthod: de « ustructio

par rdcurrence,
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