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Kovalente Azide werden seit iiber 100 Jahren intensiv unter-
sucht. Stickstoffwasserstoffsdure (HN;) wurde erstmalig 1890
von Curtius synthetisiert,') und ihre molekulare Struktur
wurde in der Folgezeit durch IR- und Mikrowellenspektro-
skopie sowie Gasphasenelektronenbeugung untersucht.?™
Kiirzlich berichteten Klapotke et al. iiber die Festkorper-
struktur von HN;. HNj; Kristallisiert in einer AB-Schicht-
struktur, in der die iiber intermolekulare Wasserstoffbriicken
gebildeten, nahezu planaren Schichten parallel zu (001) ge-
packt sind.®!

Neben HN;j sind die Halogenazide XN; (X =F, Cl, Br, I)
die einfachsten kovalenten Azide."! Sie wurde bereits friih-
zeitig experimentell und theoretisch untersucht, insbesondere
hinsichtlich ihrer Bindungssituation. IN; ist monomer in einer
CFCl;-Losung und nimmt eine trans-bent-Anordnung in der
Gasphase ein,”! wihrend im Festkorper eine polymere
Struktur mit fehlgeordneten Azidgruppen und nahezu iden-
tischen I-N-Bindungslingen (2.264(23), 2.30(3) A) beobach-
tet wurde.® Leider ist IN; bis heute das einzige durch Ein-
kristallrontgenstrukturanalyse charakterisierte Halogenazid,
was nicht zuletzt auf die groe Empfindlichkeit der Halo-
genazide gegeniiber geringen Druckschwankungen zuriick-
zufiihren ist. Vom Bromazid wurde beispielsweise berichtet,
dass es sowohl bei Druckschwankungen von Ap >0.05 Torr
als auch beim Ubergang von der fliissigen in die feste Phase
explodiert.”! Trotzdem konnte die Gasphasenstruktur von
BrN;, welches ebenfalls eine trans-bent-Anordnung auf-
weist,”! durch Elektronenbeugung bestimmt werden. Sie
stimmt mit der quantenchemisch berechneten Struktur
iiberein."”

Wir interessieren uns seit kurzem fiir kovalente Haupt-
gruppenelementazide und berichteten iiber die Strukturen
verschiedener Gruppe-15-Azide wie Sb(N;);, Pyr,Bi(N;);,[1
des Pentaazidoantimonit-Dianions [Sb(N;)s*"]"? sowie Or-
ganoantimondiaziden RSb(N;),.'¥ In der Folge haben wir
diese Studien auf Halogenazide ausgeweitet und berichten
hier nun iiber die Einkristallstruktur von BrNj; (1).

BrN; (1) wurde durch Reaktion von NaN; mit Brom
synthetisiert (Schema 1). Das '*N-NMR-Spektrum einer
Losung von 1 in CDCI; zeigt die drei fiir ein kovalentes Azid
erwarteten Resonanzen fir N, (6=-324ppm, Au,,=
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Schema 1. Synthese von BrN,.

Tabelle 1: '*N-chemische Verschiebungen von BrN; (in ppm).

Probe N, Ng N, Lit.

BrN,® 324, —135, -170, diese Arbeit
A, =118 Hz Ay, =16 Hz  Auy =25 Hz

BrN,® 319, 134, 172, diese Arbeit
A, =288 Hz Ay, =22 Hz  Auy =118 Hz

BrN,® 349, 122, -157, 171
Ay, =475Hz Ay, =30Hz  Auy, =90 Hz

BrN,l9 —328, —-142, —-178, [14]
A, =220Hz  Awy ;=65 Hz  Auyj,, =80 Hz

[a] CDCls. [b] In Reinform (ohne Lésungsmittel). [c] CH,Cl,.

118 Hz), Ny (0=-135ppm, Au;,=16Hz) und N, (6=
—170 ppm, Au,,, =25 Hz) (Tabelle 1 und Abbildung 1). Diese
Werte weichen geringfiigig von Literaturwerten fiir eine
Losung von 1in CDCl; ab,["! stimmen aber sehr gut mit denen
einer Losung in CH,Cl, iiberein," auch wenn die Halb-
wertsbreiten geringfiigig schmaler sind.' Das “N-NMR-
Spektrum von reinem 1 zeigt dagegen deutlich breite Signale.

Das Raman-Spektrum von fliissigem BrN; (1) zeigt starke
Absorptionsbanden der asymmetrischen (7=2146cm™')
und der symmetrischen N,-Ng-N,-Streckschwingungen (v =
1274cm™) sowie der N,-Br-Streckschwingung (V=
451 cm ™). Die Aufnahme des Spektrums wurde durch die
ausgeprigte Zersetzungsneigung von 1 unter Bestrahlung
erschwert.!"”]

=100 -150 -200 -250 -300 -350 ppm

Abbildung 1. *N-NMR-Spektren von BrN; in CDCl; (unten) und ohne
zusitzliches Lésungsmittel (oben). Die Spektren sind zur besseren
Darstellung vertikal versetzt abgebildet.
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Einkristalle von 1 wurden direkt auf dem Diffraktometer
bei einer Temperatur von 150 K in einer Miniturzonen-
schmelzanlage mit fokussierendem Infrarotlaser geziichtet.!'’]
Der IR-Laser erlaubt ein kontrolliertes Erwarmen des BrNj;,
sodass die optimalen Wachstumsbedingungen eingestellt
werden konnen. Das erfolgreiche Ziichten von Einkristallen
von 1 zeigt das groB3e Potential dieser Methode, gerade auch
fiir die Strukturbestimmung extrem hitze- und stoSempfind-
licher Verbindungen.

1 kristallisiert in der tetragonalen Raumgruppe I4cd mit
16 Molekiilen in der Elementarzelle in einer trans-bent-
Struktur (Abbildung 2)."”" Der N,-Ng-N,-Bindungswinkel

N1
Br1
N2

N3

Abbildung 2. Festkdrperstruktur von BrN; (1). Thermische Ellipsoide
mit 50% Aufenthaltswahrscheinlichkeit.

(172.2(11)°) ist signifikant groBer als der Br-N,-Ng-Bin-
dungswinkel  (108.6(7)°). Die  N,-Br-Bindungslinge
(1.916(9) A) ist geringfiigig grofer als die von Pyykko et al.
bestimmte Summe der Kovalenzradien (1.85 A),'® stimmt
aber sehr gut mit Literaturwerten fiir Neutralverbindungen
mit einer direkten N-Br-Bindung iiberein.'” Die unter-
schiedlich langen N,-N;- (1.265(9) A) und Ng-N,-Bindungen
(1.123(12) A) belegen eindeutig den kovalenten Bindungs-
charakter von 1. Die experimentell ermittelten Bindungs-
langen und -winkel von 1 stimmen sehr gut mit den durch
Elektronenbeugung bestimmten Werten sowie mit den aus
HF-MO- und MP2-Rechnungen ermittelten Werten iiber-
ein.”! In dieser Arbeit haben wir Rechnungen auf sehr hohem
Niveau mittels Coupled-Cluster-Theorie mit iterativen Ein-
fach- und Zweifach- sowie stérungstheoretischen Dreifach-
anregungen (CCSD(T)) durchgefiihrt. Der Grenzwert eines
vollstdandigen Basissatzes wurde nahezu erreicht mithilfe der
explizit korrelierten CCSD(T)-F12a-Methode.?” Relativisti-
sche und Core-Valenzelektronenkorrelationsbeitrage wurden
mit dem Douglas-Kroll-He3-Hamilton-Operator  be-
stimmt.*?2!

Geometrieoptimierungen und Berechnungen harmoni-
scher Frequenzen mit numerischen ersten und zweiten Ab-
leitungen fiir die Stickstoff- und Brommolekiile demonstrie-
ren die Genauigkeit der verwendeten Methode: Bindungs-
lingen und harmonische Frequenzen fiir "N, wurden zu
1.099 A und 2359 cm™' erhalten (experimentelle Werte:
1.09768 A und 2358.57 cm '), wihrend fiir 7Br, 2.278 A
und 328.5cm™" (exp. Werte: 2.28105 A und 325321 cm™")
berechnet wurden. Ohne Beriicksichtigung von relativisti-
schen und Core-Valenzkorrelationseffekten wurde die Br-Br-
Bindung in Br, um 0.019 A langer und ihre harmonische
Frequenz um 2 cm™' niedriger berechnet. Die experimentel-
len und berechneten Geometrieparameter von BrNj sind in
Tabelle 2 zusammengefasst. Hier ist anzumerken, dass sich
die ab initio berechneten Bindungslédngen und -winkel auf die
Gleichgewichtsstruktur beziehen, wihrend die experimen-
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Tabelle 2: Ausgewihlte Strukturparameter von 1.

EDE Ne&! ab initio
N,-Br 1.899(6) 1.916(9) 1.894
N-Ng 1.231(22) 1.265(9) 1.250
Ng-N, 1.129(22) 1.123(12) 1.134
N-Ng-N, 170.7(24) 172.2(11) 172.6
Br-N-Ng 109.7(17) 108.6(7) 108.6

[a] Elektronenbeugung. [b] Einkristallréntgenstrukturananlyse.

tellen Daten der Tabelle2 im Falle der Elektronenbeu-
gungsdaten die Effekte von Schwingungsmittelung bei von
null verschiedener Temperatur sowie im Falle der Einkris-
tallrontgenstruktur zusitzlich die Auswirkungen der Wech-
selwirkungen mit der Umgebung beinhalten. Dennoch stim-
men die Bindungslingen innerhalb von 0.02 A und die Bin-
dungswinkel innerhalb von 2° iiberein. Die wichtigsten Ver-
anderungen nach Vernachlissigung von relativistischen und
Core-Valenzkorrelationseffekten sind eine Verldngerung der
N-Br-Bindung um 0.006 A und eine Aufweitung des Br-N-N-
Winkels um 0.3°.

Die harmonischen Schwingungsfrequenzen fiir Br'*N,
(187, 475, 543, 698, 1189 und 2125 cm™') stimmen innerhalb
von 23 cm™! mit den gemessenen Werten iiberein, mit Aus-
nahme der symmetrischen N,-Ng-N,-Streckschwingung, die in
den Rechnungen um 85 cm ™' niedriger erhalten wurde. Diese
Abweichung kann nicht allein auf relativistische oder Core-
Valenzkorrelationseffekte zuriickgefiihrt werden, da diese in
unseren Rechnungen die Frequenzen typischerweise um we-
niger als 5 cm™! #ndern, sondern ist vielmehr nichtharmoni-
schen Korrekturen geschuldet. Die Reaktionsenergie fiir den
Zerfall von BrN; in Br, und N, (—403.5 kJmol ' bei 0 K)
wurde unter Beriicksichtigung der Nullpunktschwingungs-
korrektur (ZPE) berechnet, die (in harmonischer Niherung)
mit —9.0 kJmol™' zu dem Wert beitrégt, wihrend relativisti-
sche und Core-Valenzkorrelationseffekte —0.9 kJmol™! bei-
tragen.

Im deutlichen Unterschied zur Festkorperstruktur von
IN;, die aus endlosen Ketten aufgebaut ist, die iiber verbrii-
ckende Iodatome mit nahezu identischen I-N,-Bindungslin-
gen (2.264(23), 2.30(3) A) gebildet werden, nimmt BrN; eine
helicale Struktur im Festkorper ein (Abbildung 3). Ein der-
artiges Strukturmotiv wurde in der Chemie kovalenter Azide
bislang noch nicht beobachtet.

'.4335(8}'416(8)

i

]
1
!

nee"

Abbildung 3. Helicale Struktur von 1, wie sie infolge intermolekularer
Wechselwirkungen zwischen N, und dem benachbarten Bromatom
entsteht. Die Helix bildet sich liber eine 4,-Schraubenachse (y—1/2,
—x+1,z+41/4).

www.angewandte.de

Chemie

2009



Angewandte

2010

Zuschriften

Die Br-N, (1.916(9) A) und Br-N,-Bindungslingen
(2.885(8) A) differieren um 0.9 A. Der Wert von 2.885(8) A
liegt aber deutlich unterhalb der Summe der Van-der-Waals-
Radien von Br und N (3.38 A)® und weist daher aus kris-
tallographischer Sicht eindeutig auf attraktive Wechselwir-
kungen hin. Verglichen mit der Festkorperstruktur von HNj;
zeigt Bromazid einige frappierende Analogien. BrN; bildet
eine Helix iiber eine 4,-Schraubenachse, wihrend fiir HN; das
gleiche Strukturmotiv mit einer anndhernd vierzidhligen
Symmetrie, jedoch ohne die Translationskomponente beob-
achtet wurde. Infolgedessen bildet sich ein achtgliedriger
Ring (siche Abbildung 4a in Lit. [5]) aus vier HN;-Molekiile
anstelle der Helixstruktur von BrN;. Das Gleiche gilt fiir das
Strukturmotiv, das in Abbildung 4b in Lit. [5] gezeigt wird.
Die Molekiilanordnung von 1 ist wiederum von einem Ring in
eine Helix umgewandelt, allerdings sind die Kontakte in
diesem Strukturmotiv bei 1 im Vergleich zu denen bei HNj;
weniger eindeutig als attraktive Wechselwirkungen einzu-
stufen. Schwache, aber eindeutig vorhandene Wasserstoff-
briicken verbinden die Molekiile in der HN;-Struktur, be-
gleitet von N---N-Kontakten gerade unterhalb der Summe der
Van-der-Waals Radien.” In 1 sind an dieser Stelle jedoch nur
N--N-Kontakte (3.094(16) A) zu finden. Klapotke et al.
haben diesen Kontakten schwache attraktive Wechselwir-
kungen zugeschrieben und dies auf die unterschiedlichen
Formalladungen von Nj; und N, in einer mesomeren Struktur
zuriickgefiihrt, auch wenn diese Grenzstruktur nicht den
wichtigsten Beitrag liefert. Zusétzlich beschreiben sie diese
Kontakte als Nebeneffekte der Wasserstoffbriicken. Da ver-
gleichbare Kontakte aber nun auch in der Packung von 1
auftreten, wo sie nicht auf Wasserstoffbriicken zuriickgefiihrt
werden konnen, erscheint eine schwach bindende Wechsel-
wirkung moglich. Da sie zudem nicht in IN; auftreten, er-
kldren sie moglicherweise auch die Entstehung der helicalen
Struktur im Festkorper von BrN;, wihrend IN; eine Ketten-
struktur aufweist. Leider fiihrte der Versuch, ein Raman-
Spektrum von dem Einkristall von 1 aufzunehmen, um diese
Kontakte weiter im Detail zu untersuchen, zu einer sofortigen
Detonation infolge der Bestrahlung mit dem Raman-Laser,
sodass leider keine weiteren experimentellen Aussagen ge-
troffen werden konnen.

Das dritte Strukturmotiv in der Packung von HN; (Ab-
bildung 4c in Lit. [5]) findet sich ebenfalls in der Packung von
1 wieder. Vier BrN;-Molekiile bilden einen Ring mit zwei-
zdhliger Symmetrie. Analog zu den Befunden fiir HN; sind
die BrN;-Molekiile iiber zwei schwache und zwei starke
Kontakte miteinander verkniipft. Unabhéngig davon, ob
diese N---N-Kontakte auf attraktive Wechselwirkungen hin-
deuten, fithren sie in Kombination mit den Br---N-Wechsel-
wirkungen zur Bildung eines dreidimensionalen Netzwerkes
(Abbildung 4). Zwei dieser iiber eine c-Gleitspiegelebene
verwandten Netzwerke sind ineinander verschlungen (Ab-
bildung 5).

Um die stabilisierende oder destabilisierende Rolle der
N--N- und Br--N-Kontakte zu quantifizieren, wurde die
Wechselwirkungsenergie eines BrN;-Molekiils mit seinen
nichsten Nachbarn im Kiristall iiber CCSD(T)-F12a-Rech-
nungen mittels derselben Ab-initio-Methode bestimmt, wie
sie weiter oben fiir das Monomer verwendet wurde. Die
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Abbildung 4. Packungbild von 1. Die Br---N-Wechselwirkungen werden
durch dicke gestrichelte Linien illustriert, wahrend die N---N-Kontakte
durch diinnen gestrichelte Linien angedeutet werden. Die aus den
Br---N-Wechselwirkungen resultierenden Helices sind parallel zur
c-Achse primitiv gepackt. Unter der Annahme, dass die N---N-Kontakte
auf bindende Wechselwirkungen hinweisen, verbinden sich diese Heli-
ces zu einem dreidimensionalen Netzwerk. Die N---N-Kontakte bilden
ihrerseits eine Helix mit 4;-Symmetrie. Entlang der zweizihligen Achse
parallel zu ¢ erkennt man eine Reihe gestapelter Ringe, z.B. in der
Mitte der ab-Schicht (andere sind nur unvollstindig abgebildet).

Abbildung 5. Oben: Verschlungene Netzwerke in der Packung von 1.
Ein Netzwerk ist blau, das andere rot abgebildet. Die hellgrauen Linien
markieren die Position der 4,-Schraubenachse in der Mitte der Helices.
Die Netzwerke sind tiber eine c-Gleitspiegelebene miteinander ver-
wandt. Unten: Details der ineinander verschlungenen Netzwerke. Die
durch Br---N-Wechselwirkungen gebildete Helix (rot) wird von der
durch N---N-Kontakte gebildeten Helix (blau) durchdrungen.
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Wechselwirkungsenergie eines Dimers mit Br---N-Kontakt in
exakt der Geometrie, die auch im Kristall vorliegt, wurde zu
—13.1 kImol™! berechnet, wihrend fiir ein Dimer mit N---N-
Kontakt —6.1 kJmol™' gefunden wurden. Dieser Befund
belegt, dass der N--N-Kontakt den Kristall in der Tat stabi-
lisiert. Relativistische und Core-Valenzkorrelationseffekte
tragen —0.8 kImol™' zum ersteren Wert bei, wihrend ihr
Einfluss fiir den N--N-Kontakt vollig vernachléssigbar ist.
Man sollte beachten, dass die intermolekulare Br---N-Wech-
selwirkung ziemlich bedeutsam ist und ca. 60 % der fiir die
Wasserstoffbriickenbindung im dimeren Wassermolekiil be-
obachteten 21 kJmol™' betrigt.”! Diese starken Wechsel-
wirkungen sind hauptursédchlich verantwortlich fiir die Sta-
bilitdt des Kristalls.

Um die Griinde fiir die Stiarke dieser Wechselwirkungen
zu beleuchten, wurden DFT-SAPT-Berechnungen vorge-
nommen, d.h. Rechnungen mit symmetrieadaptierter inter-
molekularer Storungstheorie basierend auf einer dichte-
funktionaltheoretischen Beschreibung der Monomere.?”
Dabei wird die Wechselwirkungsenergie als Summe von
elektrostatischen, Induktions- und Dispersionsenergiebeitré-
gen erhalten, zu denen noch repulsive Austauschkorrekturen
hinzutreten, die die energetischen Konsequenzen des Anti-
symmetrieprinzips beriicksichtigen.’® Man sollte beachten,
dass in DFT-SAPT keinerlei Multipolentwicklung zur Be-
rechnung dieser Beitrige verwendet wird, sondern sie viel-
mehr aus FElektronendichten, Dichtematrizen und entspre-
chenden statischen und dynamischen Responseeigenschaften
bestimmt werden. Unter Vernachlédssigung relativistischer
Effekte wird die Wechselwirkungsenergie der Dimerstruktur
mit Br-N,-Kontakt zu —12.6 kJmol™' berechnet, in guter
Ubereinstimmung mit dem nichtrelativistischen CCSD(T)-
Wert von —12.3 kJmol~'. Wihrend die Partialladungen einer
natiirlichen Populationsanalyse (NPAP) mit +0.19e¢ fiir das
Br-Atom und mit —0.39e fiir das N,-Atom suggerieren, dass
der elektrostatische Beitrag der Hauptbeitrag sein konnte,
zeigt Abbildung 6, dass der Dispersionsbeitrag noch etwas
bedeutsamer ist. Dies spiegelt die grof3e Polarisierbarkeit des
Bromatoms wider, die auch in der Wichtigkeit des Indukti-

E [kl/mol]
—2‘0 —I‘O 0 Ip °|0 3|0
g W%@ ]
E::xch B
A ! 7, B}
ind ﬁ
Ediap B -
E + Brv—-Nu-Kunl.ukl
n | Nl"N‘f' Kontakt

Abbildung 6. Elektrostatische (E,), Austausch- (E.), Induktions-
(Eing) und Dispersionsbeitrage (Egs,) (nach DFT-SAPT) zur Gesamt-
wechselwirkungsenergie (E;,) fiir Dimere mit Br---N,- und Ng--N,-Kon-
takten in der im Kristall beobachteten Geometrie.
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onsbeitrags sichtbar wird. Fiir die Dimerstruktur mit Ng-N,-
Kontakt betrdgt die DFT-SAPT-Gesamtwechselwirkungs-
energie —6.0 kImol™', in exzellenter Ubereinstimmung mit
dem CCSD(T)-Resultat. Wie aufgrund der NPA-Partialla-
dungen von +0.18¢ fiir Ng und +0.02¢ fiir N, zu erwarten
war,®% ist der elektrostatische Wechselwirkungsenergiebei-
trag sehr viel geringer als der beim Br--N -Kontakt. Aufgrund
der unvollstindigen Abschirmung der Anziehung zwischen
Kernen und Elektronen der verschiedenen Molekiile durch
die Elektron-Elektron- und Kern-Kern-Abstoungen handelt
es sich dennoch um einen anziehenden Beitrag. Nichtsdes-
totrotz ist die Dispersionsenergie der dominante stabilisie-
rende Beitrag im Falle des Nj--N,-Kontaktes.

Experimentelles

Bromazid ist potentiell toxisch und kann unter verschiedenen Be-
dingungen explosionsartig zerfallen! Es sollte mit grof3ter Sorgfalt
und nur in kleinen Mengen (< 2 mmol) mit entsprechender Schutz-
ausriistung (Sicherheitsschilde, Schutzbrille, Gesichtsschutz, Leder-
handschuhe, Schutzmantel (Leder) und Ohrschiitzer) gehandhabt
werden. Wann immer moglich sollten Teflonbehilter benutzt werden,
um im Explosionsfall Splitterbildung vorzubeugen. Das Ignorieren
der geschilderten Schutzvorkehrungen kann erhebliche Schéden nach
sich ziehen. Alle Reaktionen wurden in FEP-R6hrchen durchgefiihrt.
Fliichtige Verbindungen wurden an einer kombinierten Stahl-Teflon-
FEP-Vakuumapparatur abgefiillt, nichtfliichtige Substanzen unter
Argon in einer Handschuhbox. CDCl; wurde sorgfiltig tiber Mole-
kularsieb (3 A) getrocknet und vor Gebrauch entgast. Die *N-NMR-
Spektren wurden auf einem Bruker-Avance-300-Spektrometer bei
25°C mit 21.7 MHz aufgenommen und auf externes CH;NO, (-
(*N)=0) referenziert. Die Raman-Spektren wurden mit einem
Bruker-FT-Ramanspektrometer RFS 100/S mit der 1064-nm-Linie
eines Nd:YAG-Lasern gemessen. Die zuriickgestreute (180°) Strah-
lung wurde analysiert (Stoke-Bereich: 0 to 3500 cm™"). Die fliissige
Probe wurde in abgeschmolzenen Glaskapillaren (400 Scans und
einer Auflésung von 2 cm™') und einer Laserleistung von 40 mW
vermessen. Leider fithrte der Versuch, ein Raman-Spektrum des
BrN;-Einkristalls direkt auf dem Diffraktometer zu messen (80 mW
Leistung), zu einer spontanen Explosion.

BrN; (1): 0.14 g (2.15 mmol) NaN; wurden in der Handschuhbox
in ein FEP-Reaktionsréhrchen abgefiillt. 80 uL (1.55 mmol) Br,
wurden auf das NaN; bei —196°C aufkondensiert. Das Roéhrchen
wurde anschlieBend langsam auf Raumtemperatur erwdarmt und bei
dieser Temperatur 30 min gehalten. AnschlieBend wurde die resul-
tierende Reaktionsmischung langsam auf —15°C abgekiihlt und das
BrN; in ein zweites, auf —80°C gekiihltes FEP-Rohrchen umkon-
densiert. Dieser Vorgang wurde zweimal wiederholt, um reines BrN;
zu erhalten.

Raman (40 mW, 25°C, 400 Scans): # = 2146, 1273, 451, 303 cm .
“N{'H} (21.7 Hz, CDCl;): 6 = —135 (s, Ny, Av,, =16 Hz), =170 (s, N,,
Av,,=25Hz), —324ppm (s, N,, Av;,=118 Hz). “N{'H} (reines
BiN;): 0 =—134 (s, N, Av, =22 Hz), —172 (s, N,, Av,, =182 Hz),
—319 ppm (s, N, Av;,, =288 Hz).

Eingegangen am 17. November 2011
Online veroffentlicht am 16. Januar 2012

Stichworter: Ab-initio-Rechnungen - Bromazid -
Festkorperstrukturen - Kovalente Azide - Rontgenbeugung
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