
ZUSCHRIFTEN 
fiihrt auch der Elektronentransfer zu einem Anstieg der Span- 
nung innerhalb der trans-Kafige, wahrend gleichzeitig eine 
Schwachung der zentralen Doppelbindung eintritt. Diese Kom- 
bination der Effekte scheint selbst bei der weniger gespannten 
Verbindung trans-3 eine recht wirksame Triebkraft fur die trans- 
cir-Isomerisierung zu sein. Tatsachlich ist der aliphatische Teil 
der im Kristallgitter von trans3 gut fixierten -S(CH,),,S-Brfik- 
ke (Abb. 1 c)  in der Struktur von (cis-3);+[Re,S,C1,]-[12] hoch- 
gradig ungeordnet. Dies deutet darauf hin, daR der Klfig in der 
cis-Konfiguration ungespannt und weitgehend flexibel ist 
(Abb. 1 d). 

Zukiinftige Schwerpunkte werden bei diesem einzigartigen 
System auf dem Design und den Eigenschaften von Molekiilver- 
banden im Festkorper liegen, die aus entsprechenden redoxakti- 
ven, nichtplanaren Molekiilen aufgebaut sind, deren Gestalt 
sich durch Elektroneniibertragung andert. 
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Kristallstruktur von rrans-2: C,,H,,S,, M = 434.79, gelbe Kristallplattchen, 
monoklin, Raumgruppe P2/n,  a = 11.874(2), b =7.745(2), c =12.996(2) A. 
p =116.99(2)", V =1065.0A3, 2 = 2 ,  ehcr =1.36gcm-3; Mo,,-Strahlung; 
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1.5 BA wurden an einer Platindraht-Elektrode glanzende, schwarze, Parallel- 
epiped-formige Einkristalle von (cis-2"),[Re,S,CI,IZ- . 2CH,CN aus einer 
1,osung von 1rms-2 (0.025 mmol) und (Bu,N),[Re,S,CI,] (0.022 mmol) in Ace- 
tonitriliDichlormethan (7: 1) erhalten. Die Rheniumverbindung wurde nach 
einem bekannten Verfahren hergestellt [14]. - Kristallstruktur von (cis- 
2't),[Re,S,Cl,]Z- . 2CH,CN: C,,H,,CI,N,Re,S,,, M = 2072.44, triklin, 
Raumgruppe Pi, a =12.010(6). b =13.795(7), c =10.692(1) A. a = 95.99(2), 
p=102.58(2),p=76.61(5)", V=1672 .7A3 ,Z=1 ,~bc r  =2 .06g~m-~ ,Mo, , -  
Strahlung; Ahsorptionskorrektur rnit Y-Scan. 7598 unabhangige Reflexe wur- 
den mit w-20-Scans bis 0 = 2 8  bei 293 K auf einem Enraf-Nonius-CAD4- 
Diffraktometer gesammelt. Die Struktur wurde nach der Patterson-Methode 
gelost. Die Verfeinerung {Vollmatrix. kleinste Fehlerquadrate) von 334 
Parametern aus 4244 Reflexen n i t  I > 30(I) konvergierte bei R = 0.034 und 
R, = 0.043 [12]. Die Radikalkation-Zentren der cis-Kiftgverbindungen bilden 
diskrete, stark gehundene, vollstandig oxidierte diamdgnetische Dimere im 
Kristall. Dies stimmt mit dem Fehlen cines ESR-Signals uberein. 
Kristallstruktur von trans-3: C,,H,,S,,. M = 462.85, gelbe Kristallplattchen. 
triklin, Raumgruppe PI, a = 9.633(2), 6 =10.308(2), c = 13.350(2) A, c( = 
110.16(1), = 98.04(1). y =105.74(2)", V = 1157.1 .k3, Z = 2.  Qbpr. = 
1.33 gcm-3, Mo,,-Strahlung: Absorptionskorrektur rnit Y-Scan. 4503 undb- 
hangige Reflexe wurden mit o-20-Scans bis 0 = 26" bei 293 K auf einem Enraf- 
Nonius-CAD4-Diffraktometer gesammelt. Die Struktur wurde mit Direkten 
Methoden gelost. Die Verfeinerung (Vollmatrix, kleinste Fehlerquadrate) von 
235 Parametern aus 2956 Reflexen rnit I > 3 a ( I )  konvergierte bei R = 0.029 
und R ,  0.034 [I 21. 
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trans-3 (0.021 mmol) und (Bu,N),[Re,S,CI,] (0.026 mmol) in Acetonitrill 
Dichlormethan (7: 1 )  erhalten. Die Rheniumvcrbindung wurde nach ei- 
nem bekannten Verfahren hergestellt [14]. - Kristallstruktur von (cis- 
3);t[Re,S,CI,]- : C,oH,,C19Re,S,,, M = 2522.25, trikliu. Raumgruppe P I ,  

1' =75.53(5)". V =1790 A'. 2 =1, ebc,. = 2 . 3 4 g ~ m - ~ ,  Mo,,-Strahlung; Ab- 
sorptionskorrcktnr mit Y-Scan. 8278 undbhiingige Reflexe wurden rnit (0-20- 
Scans bis 0 = 28" bei 293 K auf einem Enrdf-Nonius-CAD4-Diffraktometer 
gesammelt. Die Struktur wurde nach der Patterson-Methode gelost. Die ther- 
mische Bewegung aller Atome des cis-3-Kations war wesentlich starker als in 
den iibrigen drei Strukturen. Zudem lieBen sich die C-Atome der -S(CH,),,S- 
Brucke, die konsistent auf einer einzigen Seite des Molekiils lokalisiert wurden, 
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trien resultieren. Daher wurden die letzten Verfeinerungscyclen unter Bin- 
dungslzngen- und Bindungswinkelbeschrankungen ffir diesen Molekiilteil mit 
dern Programm XTAL3.2 [15] ausgefuhrt. Ddmit konvergierte die Verfeine- 
rung (Vollmatrix, kleinste Fehlerquadrate) von 253 Parametern aus 
3950 Reflexen mit I > 30(I) bei R = 0.115 und R, = 0.161. Weitere Einzelhei- 
ten zu den Kristallstrukturuntersuchungen konnen beim Fachinformations- 
zentrum Karlsruhe, D-76344 Eggenstein-Leopoldshafen, unter Angdhe der 
Hinterlegungsnummer CSD-58143 angefordert werden. An einem Einkristdll 
von (cis-3);+[Re6S,CI,]- wurde ein einzelnes, quasi-isotropes ESR-Signal mit 
einer temperatnrunabhlngigen Linienbreite von 4.3 Gauss und g-Wert-Maxi- 
ma von 2.0065 und 2.010 gemessen. Die Spinsuszeptibilitit zeigt Curie-Verhal- 
ten, was ubereinstimmt mit dem Vorliegen von gemischtvalenten. diskreten 
Dimeren. 
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Asymmetrische Michael-Additionen an chirale, 
a,fi-ungesattigte Alkoxycarbenchromkomplexe ** 
Josh Barluenga *, Javier M. Montserrat, Josefa Flhrez, 
Santiago Garcia-Granda und Eduardo Martin 

Die Bandbreite der Michael-Addition - eine der niitzlichsten 
Methoden zur C-C-Verknupfimg - wurde in den letzten Jahren 
urn chirale, rnodifizierte Substrate und chirale Reaktionsrnedien 
erweitert. Somit konnten auch asymmetrische 1,4-Additionen 
durchgefuhrt werden"]. crJ-ungesattigte Fischer-Carbenkom- 
plexe, die vielfaltige Anwendungen in der organischen Synthese 
gefunden habenr'], sind reaktive Michael-Acceptoren. Nach 
den Pionierarbeiten von Caseyr3] iiber die Addition von Kohlen- 
stoffnucleophilen wurden auch Z ,4-Additionen von verschiede- 
nen Nucleophilen an heteroatomstabilisierte A lken~ l - [~ ]  und 
Alkinyl~arbenkomplexe[~~ intensiv untersucht. Diese Reaktio- 
nen verlaufen oft rnit hoher Regio- und Diastereoselektivitatf6'. 
Enantioselektive Michael-Additionen an a$-ungesattigte Fi- 
scher-Carbenkomplexe sind bisher jedoch unbekannt. Die 
asymmetrische Michael-Reaktion von chiralen, von Prolinol 
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ZUSCHRIFTEN 

abgeleiteten anionischen Aminocarbenkomplexen an cyclische 
Enone wurde kurzlich beschriebenL7I. Im folgenden berichten 
wir uber diastereoselektive 1.4-Additionen von P-Sauerstoff- 
funktionalisierten Organolithumverbindungen, Alkyllithium- 
reagentien und Lithiumenolaten an chirale, a$-ungesattigte Al- 
koxycarbenchromkomplexe, die in enantiomerenreiner Form 
leicht zuganglich sind. 

Uns gelang kurzlich die stereoselektive Eintopfsynthese ge- 
spannter tricyclischer Ether durch Reaktion von p-Sauerstoff- 
substituierten Organolithiumverbindungen mit Fischer-Vinyl- 
carbenkomplexenrS1. Mit dem Ziel, enantiomerenrcine Verbin- 
dungen mit dieser ungewohnlichen tricyclischen Struktur herzu- 
stellen, haben wir nun Vinylcarbenkomplexe 3 synthetisiert. die 
sich von (-)-8-Phenylrnenth01[~] ableiten (Schema 1). Die Syn- 

CH2Li - A 1. CH3COBr '. 'wco)6' ( c o ) ~ c ~  - 
2. M e m r  1 2' HO- 

80% Ph 

Ph JI, 
0- 0- 

3b : R' = Ph, 65% 70% 

Schema 1. Synthere dcr chiralen Carbcnkomplcxc 3. TMS = SiMc, 

these dieser chiralen Carbenkomplexe gelang ausgehend von 
dem Tetramethylammoniumsalz 1 [lo] durch Alkylierung" 
und nachfolgende Kondensation"']. Bei der Umsetzung des Vi- 
nylcarbenkomplexes 3 a (R' = 2-Furyl) rnit dem Organoli- 
thiumreagens 4[l3I (R, = CH,=CHCH,) bildet sich glatt rnit 
hoher Diastereoselektivitat (95 YO de; Tabelle 1, Beispiel I )  das 
acyclische 1 ..l-Additionsprodukt 5 a (Schema 2). Die erwartete 
intramolekulare Verdrangung der Alkoxygruppe und die nach- 
folgende Cyclopropanierung zu den tricyclischen Verbindun- 

Tabelle 1. Asymmetrische Michael-Additionen von Organolithiumverbindungen an 
die optisch aktiven Carbenkomplexe 3. 

Bei- R' R2 R3 Prod [a] Ausb [b] ee de [c] [u], [d] Kon- 
spiel [Y"] [Y"] [%I fig [el 

1 2-Fury1 Ally1 - 5 a  38 95 - s 
2 Ph Ph - I 82 [ f l  87 [91 137 S 
7 Ph Pr - 8a 65 - 9 5  - s  
4 Ph Bu - 10b U[h]  90 [I] - - 2 3  s 
5 Ph tBu - 10c 88 [h] 80 [I] - - 9 7  R 
6 Ph Me H 12a 55 - 9 3  - s  
7 Ph Ph H 12b 67 - 9 7  - s  
8 Ph (CH,), 12c 69 - 8 9  - R  

[a] In jedem Fall wurden die Michael-Addukte fur die Bestimmung der Enan- 
tiomerenuberschusse eingesetzt. [b] Ausbeute bezogen auf die Komplexe 3 nach 
Reinigung durcb Flash-Chromatogaphie. [c] Bestimmung durch spektroskopische 
(300 MHz-'H-NMR) und chromatographische Methoden (HPLC, Nucleosil 
120-10. Hexan:THF, 15-36:l). [d] Gemessen in CH,CI, bei 20-25°C. c = 0.25- 
0.35 g 100 mL- I. [el Absolutkonfiguration der neu gebildeten Stcreozentren. Be- 
stimmt durch Rontgenstrukturanalyse fur die Verbindungen 8 a uiid 12a 
(Beispiele 3, 6). [f] Bezogen aufden Enolether 6. [g] Bestimmt durch HPLC (Chi- 
ralcell OD-H, Hexan: 2-Propanol, 3:l) fur Verbindung 7 durch Vergleich mit der 
cntsprechenden racemischen Mischung. [h] Aus den entsprechenden Enolethern 
9b, 9 c .  [i] Bestimmt durch HPLC (Chiralcell OD-H, Hexan:THF, 6-12:l) der 2.4- 
Dinitrophenylhydrazon-Derivate der entsprechenden Aldehyde 10 durch Vergleich 
mit den racemischen Produkten. 

OLi 

1 . L i d R 2  4 OR* R1 OH 

R2 * U R 2  

R* 
(CO),Cr 

3 
-80 + 25'C 

2. Silica gel 
5a : R' = 2-Furyl, R2 = CH,CH=CH2, 38% 

5b : R' =R2 = Ph, 59% 

Ph Ph 

"'Ph 

OR* Ph OH 
NaOMe 1N HCI 

MeOH. 25°C 
(R' = R2 = Ph) 6 

49% 
7 

82% 
Schema 2. Asymmetrische Michael-Additionen von !l-Sauerstoff-substituierteii 
Organolithiumverhindunge~i. R* = (-)-8-Phenylmenthyl. 

genIsl wurden jedoch nicht beobachtet, vermutlich als Folge der 
Raumbeanspruchung der 8-Phenylmenthyl-Gruppe. 

Obwohl dieser Weg keinen Zugang zu den tricyclischen Ziel- 
verbindungen errnogli~ht"~~, haben wir wegen der hohen asym- 
metrischen Induktion dieser Reaktion Umsetzungen rnit mehre- 
ren Organolithiumverbindungen untersucht. Die erhaltenen 
Ergebnisse sind die ersten Beispiele fur asymmetrische Michael- 
Additionen an Fischer-Vinylcarbenkomplexe. 

Die in Schema 2 gezeigte Reaktion des Carbenkomplexes 3b 
(R' = Ph) rnit der 8-Sauerstoff-funktionalisierten Organoli- 
thiumverbindung 4 (R2 = Ph) lieferte nach chromatographi- 
scher Reinigung das Addukt 5b. Abspaltung der Penta- 
carbonylchromeinheit unter basischen Bedingungen durch Um- 
setzung mit NaOMe"'] in MeOH ergab den Z-konfigurierten 
Enolether 6 ( J  = 6 Hz, vinylische Protonen). Die chirale (-)-8- 
Phenylmenthyl-Hilfsgruppe wurde durch saure Hydrolyse (1 N 
HCI) entfernt und durch Chromatographie (80 % Ausbeute) 
zuruckgewonnen. So erhalt man das cyclische Halbketal7 als 
ein einziges Isomer (Tabelle 1, Beispiel 2) .  Diese Beobachtung 
zeigt, daB sowohl die konjugierte Addition als auch die intramo- 
lekulare Cyclisierung stereoselektiv verlauft. Die relative Konfi- 
guration der neugebildeten Stereozentren in Verbindung 7 wur- 
de durch Analyse der Kopplungskonstanten fur die Methin- 
protonen sowie durch ein NOESY-Experiment bestimmt. Die 
Reaktion des cQ-ungeslttigten Carbenkomplexes 3 b mit Alkyl- 
lithiumreagentien verlauft unter ahnlichen Reaktionsbedingun- 
gen mit vollstandiger Diastereoselektivitat zu den Michael-Ad- 
dukten 8. Abspaltung der metallhaltigen Einheit und der 
chiralen Hilfsgruppe nach den zuvor beschriebenen Methoden 
ergab die optisch aktiven 0-substituierten Aldehyde 10 rnit 
hohen Enantiomerenuberschussen (Schema 3, Tabelle 1 ,  Bei- 
spiele 3-5). Die Vinylether 9 wurden als eine 6: I-Mischung von 

OR* Ph aR2 NaOMe 
1. R2Li 

2. Silica gel 

3b -80+25'C * 
MeOH. 25°C 

(co) ,Q 

S S : R 2 = R  
8b : R2 = Bu 
8c : R2= tBu 

OR* Ph 

H THF, 25'C 
9b : 76% 10 
9c : 45% 

Schema 3. Asymmetrische Michael-Additionen von Akyllithiumverbindungen. 
Ausbeuten an 9 b  und 9 c  berogen auf 3b; beide (2)- und (E)-Vinylether liegen in 
einer 6: I-Mischung vor. 
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ZUSCHRIFTEN 
Diastereoisomeren ( Z :  E-Verhaltnis aus dem ‘H-NMR-Spek- 
trum; Jcis = 6.9 Hz, Jt,, = 12.1 Hz, vinylische Protonen) iso- 
liert. Die Addition der Lithiumenolate 11, die aus den entspre- 
chenden Ketonen durch Uinsetzung mit Lithiumdiisopropyl- 
amid (LDA) bei -78 “C in Tetrahydrofuran[l6] erhalten wur- 
den, an den optisch aktiven Carbenkomplex 3 b zu den 1,4- 
Addukten 12 verlauft ebenfalls mit hohen Enantiomereniiber- 
schussen (Tdbelle I ,  Beispiele 6- 8). Die Michael-Addition des 
Lithiumenolats von Cyclohexanon an Fischer-Vinylcarben- 
komplexe verlauft stereospezifisch synr6]; aus diesem Grunde 
gehen wir bei Verbindung 12c von der gleichen Stereochemie 
aus. Die metall- und hilfsgruppenfreien Verbindungen sind in 
hoher Enantiomerenreinheit bequem zuganglich. So zeigt Sche- 
ma 4 beispielsweise die Aufarbeitung von 12 b zur 1,5-Dicarbo- 
nylverbindung 14” ’I. 

OLl 
1. I 

OR* Ph 0 
NaOMe 

f R 2  11 

c c o ) 5 f i ~ R 2  MeOH, 25°C 

R3 3b 
-80 + 25‘C 

(R2 = Ph, R3 = H) 2. Silica gel R3 
1% : Rz =Me, R3 = H 
12b : R2 = Ph, R3 =H 
1 2 ~  : R2, R3 = (CH& 

OR* Ph 0 

w p h  THF.25’C * ph 
1N HC1 

13 
67 % 

14 

81% 
[all, = +1.8 (c = 0.50, CH2C12) 

Schema 4. Asymmetrische Michael-Additionen von Lithiurneuolaten BUS Ketonen. 

Die absolute Konfiguration des neugebildeten Stereozen- 
trums in P-Stellung des Carbenkomplexes konnte fur die Pro- 
dukte 8ar1*] (Abb. 1) und 12a rontgenstrukturanalytisch be- 

Abb. 1. Struktur von 8 a  im Kristall. Ausgew~hhe Bindungslingen [A] und -winkel 
[“I: Cr(l)-C(l) 2.056(7). O(l)-C(l) 1.288(6), C(I)-C(2) 1.528(8), C(2)-C(3) 1.528(8). 
C(3)-C(7) 1.476(9), C(3>C(4) 1.563(11); C(j5)-Cr(l)-C(I) 172.8(4), C(l)-O(l)- 
C(l 8) 125.2(5), O(l)-C(I)-C(2) 103.4(5). 

stimmt werden. Fur die anderen Verbindungen schlagen wir eine 
analoge Stereochemie vor. 

Die beobachtete asymetrische Induktion der Reaktion lafit 
sich mit dem in Abbildung2 gezeigten Modell erklaren. Die 
stark ansgepragte Seitendifferenzierung kann eine Folge steri- 
scher Effekte und rr,rc-Wechselwir- 
kungen zwischen Phenyleinheit 
und Doppelbindunglzol (,,n-stak- 
king“) sein. Nach diesem Modell 

das Nucleophil an die sterisch am 

blockiert die Phenylgruppe eine 
Seite der Doppelbindung, weshalb 

wenigsten gehinderte Seite addiert 
wird[”I. Dieses Modell ahnelt den 

ratadditionen an Enoaten und von 

1: ,o 
OC-CT=C coca co 4 ;  co \ - I  [- 

von Oppolzer et a1.1221 fur die Cup- %+ 
Abb. 2. Modellzur Erklarung 

Nakamura et fk die diastereo- der asymmetrischen Induktion 
selektive s~,,n-~ichael-Addition der hier diskutierten Michael- 

Additioucn. 
von Enolaten an Vinylcarbenkom- 
plexe vorgeschlagenen. 

Die hier vorgestellte Michael-Addition von Organolithium- 
verbindungen an chirale Fischer-Vinylcarbenkomplexe eraffnet 
einen effizienten Zugang zu einer breiten Palette optisch aktiver 
Verbindungen, deren Synthese auf dem metallfreien Weg, der 
1,4-Addition voii Alkyllithiumverbindungen und Enolaten an 
a,P-ungesattigte Aldehyde, schwierig ist[las d, 231. 

Experimentelles 
10b: Zu einer auf -8O’C gekuhlten Losung von 3 b  (1.44g, 2.68 mmol) in THF 
(30 mL) wurden unter Stickstofflangsam 1 . 1  5 mL (2.8 mmol) 2.5 M n-Butyllithium- 
Losung in Hexan getropft. Nach beendeter Zugabe wurde das Gemisch noch 1 h bei 
dieser Temperatur geriihrt uud anschlie0end innerhalh von 0.5 h auf Raumtempera- 
tur erwarmt. Nach Entfernung des Losungsmittels im Vakuum wurde der Ruck- 
stand mit einer ca. 0.5 M Losung von NaOMe in MeOH (20 mL) versetzt und die 
Mischung 3 h bei Raumtemperatur geruhrt. Nach Entfernung des Methanols und 
Reinigung des Ruckstands durch Chromatographie (Kieselgel, Hexan: Et,O, 4: 1 j 
erhiilt man 0.83 g (76%) Ausbeute) 9b. Eine Losung yon 9 b  (0.75 g, 1.86 nmol) in 
THF (30 m t )  wurde mit einer 1 M HC1-Losung (3 mL) versetrt und 10 h bei Raum- 
temperatur geruhrt. Das Losuugsmittel wurde im Vakuum entfernt. Reinigung des 
Ruckstands durch Chromatographie (Kieselgel, Hcxan:Et,O, 10: 1) liefert 0.29 g 
(82% Ausbcute) lob.  
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Bestimmung der Spindichteverteilung im 
Tetracyanethylen-Radikalanion durch Beugung 
polarisierter Neutronen am Einkristall** 
Andrey Zheludev, Andre Grand, Eric Ressouche, 
Jacques Schweizer *, Brian G. Morin, Arthur 
J. Epstein*, David A. Dixon* und Joel S. Miller* 

Es sind bereits mehrere Klassen magnetischer Feststoffe auf 
der Basis molekularer organischer Verbindungen mit dem 
Tetracyanethylen-Radikalanion [TCNE]' ~ als Bestandteil be- 
schrieben worden[']. Hierzu zlhlen [Fe(C,Me,),]'+[TCNE]'- 
mit einer kritischen Temperatur T,  von 4.8 K"], [V(TCNE)J. 
y(CH,Cl,)(T, FZ 400 K)['%21 und [MnTPP]"[TCNE]'- (TPP = 
meso-Tetraphenylporphyrinato) (q = 18 K)", 'I. Beim ersten 
Verbindungstyp liegen die [TCNE]' - -1onen isoliert mit einer 
ungefahr parallelen Ausrichtung zur Flache der C,Me,-Ringe 
der benachbarten [M(C,Me,),]-Radikalkationen vor. Im Ge- 
gensatz hierzu verbriicken sie in den beiden anderen Verbin- 
dungstypen die Metall-Ionen trans-p,. In allen Fallen ist die 
ungerade Elektronenzahl von [TCNE]' - entscheidend fur die 
magnetischen Eigenschaften der Materialien. Fur das Verstand- 
nis des Spinkopplungsmechanismus, der bei allen diesen Verbin- 
dungen zum kooperativen magnetischen Verhalten fiihrt, ist es 
unabdingbar, die Spindichteverteilung im [TCNE]'--Ion zu 
kennen. Wir haben nun diese Spindichteverteilung durch Beu- 
gung polarisierter Neutronen an einem Bu,N+[TCNE]'--Ein- 
kristall bestimmen konnen. 

Tst die Struktur einer radikalischen Verbindung bekannt, so 
kann die Spindichte des Radikals durch Neutronenstreuung be- 
stimmt werden. Dazu werden die Spins durch ein auDeres Mag- 
netfeld bei niedriger Temperatur angerichtet und die Amplitude 
der magnetischen Neutronenstreuung (magnetischer Struktur- 
faktor) an den Braggschen Streupositionen gemessen. Durch die 
Venvendung von polarisierten Neutronen wird die Empfindlich- 
keit der Methode gesteigert, da das magnetische Signal durch 
die Streuung an den Kernen vergrobert wirdL4]. Die Struktur 
von Bu,N+ [TCNE]'- im Kristall wurde sowohl mit Rontgen- 
~trahlen[~*] als auch durch die Beugung unpolarisierter Neutro- 
nen[5b1 bestimmt : Die planaren [TCNE]' --Ionen sind sowohl 
von den Kationen als auch voneinander getrennt. 

Die magnetischen Strukturfaktoren FM sind die Fourier-Kom- 
ponenten der Magnetisierungs(Spin)dichte. Die Ableitung der 
raumlichen Spindichte aus den experimentellen magnetischen 
Strukturfaktoren erfordert eine inverse Fourier-Transformation 
(IF), fur die in den Grenzen der MeSgenauigkeit und der Voll- 
standigkeit des Datensatzes der Beugung mit polarisierten Neu- 
tronen eine Losung gesucht wurde[6]. Wegen der verrauschten 
Daten, des Problems, daS die Sammlung von Datenpunkten im 
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