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Ergebnisse und Diskussion

Hier soll nur auf die mit der Neubestimmung erreichten
Verbesserungen der Struktur eingegangen werden. Die
grossten Unterschiede der Bindungslingen und Bindungs-
winkel (Fig. 1) betragen im Benzolring nur noch 0,012 A und
0,4° gegeniiber 0,027 A und 1,4° in der ilteren Arbeit. Die
dort als geordnet beschriebene Auffiillung des Wasser-
stoffbriickensystems mit Hydroxy-Protonen erfihrt eine
sichere Bestidtigung durch die nunmehr moglich gewordene
voraussetzungsfreie Lokalisierung und anisotrope Verfei-
nerung aller Wasserstoffatome in eindeutigen Positionen.

Die O:-:0O- und H-.-O- Abstinde und O-H---O-
Winkel in Fig. 2 lassen zusitzlich zu den beiden beschrie-
benen (Brown, 1966) intermolekularen eine dritte, intra-
molekulare, Wasserstoffbriicke erkennen, mit der am
Hydroxy-Proton H(2) insgesamt eine gegabelte Konfigura-
tion besteht. Tatsidchlich wird diese bereits durch die Klein-
heit des Bindungswinkels C(2)-C(1)-O(1) von 117,0°
gegeniiber C(6)-C(1)-O(1) von 123,3° angezeigt, ein Indiz,
das auch bei der Kristallstrukturanalyse eines substituierten
Brenzcatechins nicht beachtet wurde (Bergin & Carlstrom,
1968).

Fiir den fliissigen und den gelosten Zustand von Brenz-
catechin konnte die intramolekulare Wasserstoffbriicke
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schon frither durch Vergleich des Siedepunktes bzw. des
Infrarot-Losungsspektrums dieser Substanz mit denen ihrer
Isomeren Resorcin und Hydrochinon nachgewiesen werden
(Pauling, 1960).

Wir danken dem Rechenzentrum der Technischen
Universitdt Braunschweig und dem Deutschen Rechen-
zentrum in Darmstadt fiir Rechenzeit sowie der Deutschen
Forschungsgemeinschaft und dem Fonds der Chemischen
Industrie fiir Leihgaben und Sachmittel.
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Table 1 in Acta Cryst. (1968). B24, 803 contains errors, and a corrected table is available on request from

the first-named author.

In der oben zitierten Arbeit ist Tabelle 1 fehlerhaft. Auf
Wunsch steht eine verbesserte Tabelle zur Verfiigung. In-
teressenten werden gebeten, sich mit dem 1. Autor direkt
in Verbindung zu setzen.
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Notes and News

Announcements and other items of crystallographic interest will be published under this heading at the discretion of the Editorial
Board. The notes (in duplicate) should be sent to the Executive Secretary of the International Union of Crystallography
(J. N. King, International Union of Crystallography, 13 White Friars, Chester CH1 \NZ, England).

Sir Lawrence Bragg
1890-1971

Sir Lawrence Bragg, F.R.S., Professor Emeritus and for-
merly Director of the Royal Institution, died on 1 July
1971. Sir Lawrence, in conjunction with his father Sir
William Bragg, carried out the earliest crystal structure de-
terminations by X-ray spectrometry, receiving for this work
the Nobel Prize for Physics in 1915. It was a result of these

investigations that it first became possible to obtain abso-
lute values of lattice parameters. Sir Lawrence and his school
thereafter developed the quantitative aspects of X-ray dif-
fraction techniques and worked out large numbers of more
complicated crystal structures, especially those of silicate
minerals. Sir Lawrence took a leading part in the formation
of the International Union of Crystallography in 1947, and
he became its first President.

A full obituary will be published later in Acta Crystallo-
graphica, Section A.



