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145. Einfache Molekularmodelle 
von Andre S .  Dreiding 

Herrn Prof. Dr. PAUL KARRER zum 70. Geburtstag gewidmet 

(27. IV 59) 

Das Verstandnis der chemischen und physikalischen Eigcnschaften organischer 
Verbindungen ist in letzter Zeit durch sorgfaltige Analysen der stereochemischcn 
Faktoren stark gcforclcrt worden l). Auf Grund von konventionellen Formeln ist es 
oft nicht moglich, sich ein Bild der raumlichen Vcrhaltnisse in der Molekel, insbeson- 
dere der internen Rotationen, zu machen. Der Chemiker greift dann zum Molekular- 
modcll, wclches somit ein wichtiges Werkzeug der organischen Chemie geworden ist. 

Es soll hier ein neues Molckularmodell beschrieben werden, bei dessen Konstrulr- 
tion die Erzielung folgender Eigenschaften wegleitcnd war : 
I .  

2. 

3.  
1. 

5 
6 .  
7. 
S. 

Genauigkeit der Kernabstandc und Valenzwinkcl, womoglich innerhalb der Grenzen der ex- 
perimentellen Unsicherheit. 
Freic Drehbarkeit der Einfachbindungen ohue Abniitzung oder Auseinanderfallen der Vcr- 
bindungsstiicke. 
Leichte Ubersicht iiber die geometrischen Vcrhaltnissc in vcrschiedencn Konformationen. 
Llnnalwrnd punktformige Atomkerne, so class Kernabstande nicht gebundener Atome leicht 
gemessen werden kBnnen. 
Das Auibauen und Auseinandernehmen soll mit wenigcn und einfachen Handgriffen geschehen. 
StabilitLt der aufgebauten Strukturen. 
Handliche Grossc. 
Einfachheit der Konstruktion 

Konstrz~ktio?zsweise. Als Raumaterial fur die Modelle dienen ausschliesslich Rohr- 
chen und darin hineinpassendc Stabchen aus rostfreiem Stahl. Von der Molekel 
werden nur die zentralen Achsen der a-Bindungen gezcigt, und zwar ubcrnehmen die 
Stabchen bzw. Rohrchen diese Rolle. Die Atomkerne befinden sich immer am Ende 
odcr am Treffpunkt von Stabchen bzw. Rohrchen. Der Kern des einwertigen Atoms 
liegt am Ende, derjenige eines multivalcntcn Atoms am Treffpunkt einer der Valenz 
entsprechenden Anzalil von StLbchen bzw. Rohrchcn. Auf diesc Wcise sind die 
Kerne so klein, dass ihre Abstande gemessen werden konnen. Wie bei manchen an- 
dcrcn Modellen wird auf eine raumliche Darstellung der Elektronenwolken der Uber- 
sichtlichkeit wegcn verzichtet. Dadurch wird zwar die Raum-erfullende Natur der 
Atome nicht wiedergegeben; dies ist jedoch kein grosser Nachteil, wcil crstens dic 
Elektronenwolken weich und ihre Grenzen undefiniert sind, und zweitens sterische 
Kraftc auch anziehender Natur sein konnen. 

Bei allen bisher bcschriebcncn Modcllcn werden die Atome durch individuelle 
Einheiten dargestellt z, und mittels Bindeglieder zusammcngesctzt. Eine besonders 
einfache Konstruktion des Kohlenstoffs wurde vor einiger Zeit von H. BRET- 

l) Z. B. M. S. NEWMAN, Steric Effects in Organic Chemistry, John Wiley and Sons, Inc., 

2, JOHNS GLASS Student Models, FISHER-HERSHFELDER Models, STUART-BRIEGLEB Modelle, 
New York 1936. 

C'ATALIN Models, SA4SM-Modellc, BARTON Models etc. 
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SCHNEIDER (Innsbruck) angegeben und von wriland F. GALIXOVSKY (Wieii) erprobt 
und als zweckentsprechend zur Konformatiorisanalys-., z. B. dcr Lupincnalkaloidc, 
befunden3) : Zwei abgebogene Stabchen wurden an den Winkelspitzen so zusam- 
mengelotet, dass vier Stabchen vom nahezu gleichen Zentralpunkt im Sinne der vier 
Valenzen des Kohlenstoffs ausstrahlen. Diese Kohlenstoffeinheiten wurden durch 
Spiralbindestiicke zusammengehalten. Das Aufbauen von Molekcln mit allen diesen 
Modellen kann als (<Totalsymthese)) bezeichnet werden, da alle Rtome separat ein- 
gebaut werden miissen. 

Im Gegensatz dazu bestehen die hier bcschricbenen Modelleinheiten aus den 
Hydriden der Atome, z. B. HF, H,O, NH,, CH, etc. Die Konstruktion dieser Einhei- 
ten lehnt sich an die dcr BRETsCHNHIDEK-KohlenstOff-MOdelle an, mit der wichtigeii 
Ausnahme, dass eine moglichst gleiche Plnzahl von Stabchen und Rohrchen an den1 
den Atomkern darstellenden Punkt zusammengelotct sind. Die hnzahl, raumliche 
Anordnung und Lange dieser Stabchen und Kohrchen entsprechen den Bindungen 
der darzustellenden Atomc (F, 0, N, C etc.) zu Wasserstoff. Dies ist, wie gleich gezeigt 
wird, nur dann miiglich, wenn sowohl Rohrchen uric Stabchen gebraucht werden. 

Zusunzlriensetten deu E'idzeiten : Dic Hydrid-Einheiten werden zu komplizierteren k1odellen 
zusammengesetzt, indem jeweils ein Stabchen einer Einhcit in cin Rijhrchen einer anderen ge- 
schoben wird. Ein Anschlag im Rohrchen sorgt dafur, dass das Stabchen nur SO writ eingefiihrt 
wcrden kann, bis der ilbstand der Zentralpunkte dieser zwei Einheiten den1 Kernabstand der 
Atome cntspricht. Dadurch entsteht aus  zwei C-H-Bindungcn cine C-C-Bindung, aus ciner 
C -H- und einer 0-11-Bindung eine C-0-Bindung und aus einer C-H- und einer Xi-H-Rindung einr 
C-N-Bindung usw. Uiesc -4rt dcs Molckclaufbaus wurde einer i( Dehydrosynthese )) entsprechen. 

Pig. 1 

Wenn dcr Hohlraum in den Rohrchen in alfeiz Modellen gcnau gleich tief gemacht wird, ent- 
steht immcr die gewiinschte Proportionalitiit ziim Kernabstand, und es kommt nicht darauf an.  
oh das Stabchen einer Einheit in das Rohrchen einer anderen eingefiihrt wird oder umgekchrt. 
Dies folgt aus der Additivitat dcr h tombind~ngs rad ien~)  (Fig. 1). Der Abstand eines \\- 'asser- 
stoffs vom Atom A (d4-H) ist die Siimme der Dindungsradicn dcs Atoms A (r,%) und des Wasser- 
stoffes (rH). 

d . a - ~  = r.a+ r H .  

3, F. GALINOVSKY,  J. DERKOSCH, H .  NESVADBA, P. MEIKDL & I<H. ORGLER, Mh. Chem. 88, 967 

J, T,. PAULTNG, Nature of the Chemical Bond, 2nd ed., ('omell University Press, l thaca 1945. 
(1957); siehe S. 968, Anmerkung 3 .  
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Das glciche gilt fur die Verhaltnisse in einem andercn Atom R. 

d8-H = rB+ rH. 
Der Kernabstand der gebundenen A tome A und B ist aber 
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und somit 

Bcim Hineinfiigcn eines Stabchcns in den Hohlraum eines Rohrchens wird also in allen 
1;allcn zweimal der Radius dcs Wasserstoffatoms subtrahiert. 

Nach dcm Zusammenfdgcn werden die Einheitcn durch eine druckknopfartige Arretierung 
zusammengehalten. Diese besteht aus ciner etwa 2 mm vom Ende rund um das Stabchen ge- 
schnittene schmalen Kerbc, in welchc eine in dcr gleichen Distanz vom Anschlag angebrachte 
Einbuchtung im Hohrchcn einschnappen kann. Diesc Vorrichtung erlaubt freic Drehbarkeit 
(Fig. 2). 

Rob+- - b 

I n  4 Stab 
rKWbC 

Fig. 2 Arretierung 

Gr6sse dev Modelle: Wahrcnd Molckularmodelle zur Demonstration in Vorlesungen moglichst 
gross sein sollten, zieht andererseits der unmittelbare Betrachter fur s i n  Studium stereochemischer 
I’roblcme die kleinste Form vor, die sich noch lcicht handhaben lasst. Klcinerc Modclle sind hand- 
licher, iibersichtlicher und leichter. Der Kleinheit ist im Falle der hicr beschriebcnen Modellc 
dadurch eine untere Grenzc gesetzt, dass die Konstruktionsungenauigkeit (* 0.02 cm) nicht in 
einem grosseren Verhaltnis zur Langc der Modellc stehen darf, wie die Unsicherheit in der ex- 
perimcntellen Bestimmung der Kernahstande (f 0,Ol A) zu dcn Kernabstanden. Ein MaDstab 
von 1 : 0,4 x lo-* wird dieser Erwagung gerecht und ergibt zudem noch cinen einfachen Faktor 
(0,4 .&/an), mit dem Abmessungen am Modell in Molekelabstande in A iibersetzt werdcn konncn5). 
Es wird also der Kernabstand einer C-C- oder CH-Bindung (1,54 oder 1,09 A) im Modell durch 
einc Distanz von 3,85 und 2,72 cm dargestellt. Da der Rindungsradius des Wasserstoffatoms 
0,32 A ist4), muss der Hohlraum in allen Rohrchen dieser Modclle 2 x0,32:0,4 = 1,GO cm tief 
sein. 

Die Ubersicht iibcr die geometrischen Verhaltnisse sowie die Genauigkcit der Messungen im 
Model1 werden um so besser, je dunner die Stabchen und Rdhrchcn sind. welche die o-Rindungcn 
darstellen. Aus Stabilitatsgriinden darf der Durchmesscr der Stabchen den Wcrt von 1,5 f 
0,025 mm nicht unterschreiten. Da die Stabchen satt, aber leicht drehbar in die Rohrchen passen 
miisscn, ist der intcme Durchmesser der Rohrchen auf 1,53 (-0, +0,05) mmfestgesetzt. Geniigende 
Stahilitat der Rohrchen verlangt eine Wanddicke von mindestens 0,235 mm. Dadurch wird der 
externe Durchmesser der Rohrchen etwa 2.0 mm und unterscheidet sich somit nicht allzu sehr 
vom Uurchmesser der Stabchen, welchc ja die gleichen o-Bindungen darstellen sollen. 

Ein in dicsen Dimensionen gebautes Modell aus rostfreiem Stahl (18/8) erleidet beim Aufbau 
unti bci sorgfaltiger Behandlung nicht die geringsten Verbiegungen. 

Das Methanmodell: Die wichtigste Einheit der Modellc ist der tetrahedrale Kohlenstoff oder 
das Mcthanmodell. Aus ihm wcrden alle gesattigten Kohlenwasserstoffe sowic derkn Substitu- 
tionsprodukte aufgcbaut. Es besteht aus  cinem Rohrchcn und einem Stabchcn, welche beide in 
eincm Winkel von 109.5” .abgebogen und in zwei scnkrecht zucinander liegenden I’benen auf 
symmctrischc Weise an der Winkelspitze zusammengelotet sind. Das Rohrchen enthalt in der 
Mitte ein kurzcs Stabchen, so dass dcr Hohlraum auf beiden Seiten 1 , G O  cm ist. Weiterhin ist 
das Rohrchcn am Abbiegungspunkt so weit abgekropft, dass das abgebogene Stabchen genau in 
der Einbuchtung l’latz hat, Dadurch wird erreicht, dass nach dem Zusammenloten alle Stahchen 

6 )  Herrn Prof. LOUIS F. FIESER sei an dieser Stelle noch fur seinen Vorschlag, diesen Aspckt 
bei der \Yahl der Grosse zu berucksichtigen, herzlichst gedankt. 
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und Rohrchen voni gleichen zcntralen Punkt  ausstrahlen (Fig. 3 )  und von dort ilus 2,72 cni 
(1,09 A) lang siiitl. 

n 
H 

I 
H-C-H 

I 
H 

Fig. 3 hIethaiitnodell 

Dns  I17n.s.sevwzodallc Xuf  analogc \Veisc wird das \Vassermodcll orler der zweiwertige Saucr- 
stoff hergcstellt, welchcr zun i  AuIbau v o ~ i  Alkoholen, Athcrn, Carboxylsiiuren und Estrrn g~ 
braucht wird. Ein Stiibchcn wird auf 110' abgebogcn und in ein Rijhrchen gelotet, so wie e i  
auf Fig. 4 angegehen ist.  I k r  0-H-Ahstand ist 2,40 ciii (0,96 .i). 

Fig. 4 \\asserrnodell 

Weifpre Hj&"dmodelle: L)ie o h m  angejiebene lioiistruktions~netllotlc l isst  sich auch auf 
anderc htrmie ausdehnen, wobci die tirundcinhcit immer das entsprechende Hydrid darstellt. 
Es ist tlahei nur nijtig, die in dcr Literature) angcgcbencn \ralenzwinkel uncl Iiernabst5nde (in 
Jcr Proportion 0.4 Ajcm) sowic tlcn Hohlraum von 1.60 cm im liohrchen cinzuhalten. So kijnnen 
zum &ispiel hlodelle fur H(;l, HRr, H,S, NH,, PH,, ASH, usw. hergestellt wcrden, welche zurn 
Aufbau von Chlor-, Bron-,  Schwefel-, Stickstoff-, Phosphor- oder ;\rsen-haltigen Knhlenstoff- 
verbindungen gecignct sind. 

Doppelbindunjien. [inter gew2lhnlichen I3edingungen lassen sich zwei doppelt gebundene 
Kohlenstoffe nicht gcgcncinander drehen. Im Model1 werden die ljoppelbindungen also als eine 
Einheit mit starr verbundenen Kohlcnstoffcn konstruiert. Von jedem Endc des C = C  Verbin- 
tlungsstiickcs strahlcn zwci 1Vasserstoffc in Form von jc einem Stabchen und einern Rohrchen 
koplanar in \Vinkeln von 120" am. Bei dcr isolicrten Doppelbindung ist das Verbindungsstiick 
tler Kohleristoffe 3 . 3 2  cni (1.33 A) lang, wahrend die C-H Rijiirchen und Stabchcn 2.70 ctn (1,08 %} 
mcsscn (Fig. 5).  

/H 'c=c 
H 

H ' 'H 

Fig. 5 RIodell eiiier Lhppelbindung 

I n  tlcr kunjugiertcn 1)oppelbintlung ist der C -C-Al)stand wegen tlcr Vcrteilung der rc-Elek- 
troncn ctwas langcr (1 ,N  .k), dafiir ist aher dir C-H-l)istanz ein wenig verkurzt (1,OS -4). Das cnt- 
sprechende hlodcll bestcht demnach aus einem zentralen TTerbindungsstiick von 3,48 cin und den 
koplanar ausstrahlentlcn Rijhrchcn und Stabchcn von 2,63 cm Ling?. 

Carbocyclische avomafische Sys fe tne .  Henzol wird ails drei saromatischcn I$oppelbindung 11- 

Einheiten zrisammengesetzt. Die Konstruktion dieser Einheit ist vollkommen analog d rn  oben 
beschriebenen anderen Ihppelbindungen, nur mit eincm C -C-.%bstand von 3,4R cm (1,39 -3) 
und C-H-Langcn von 2,55 cm (1,02 p\) (Pig. 6 ) .  Uurch weiteres Anfiigcn solcher Einheitcn an  den 
Henzolring kann man iVaphtalin, Anthracen, Phenauthren und andcre yclische Kingsysteme 
aufbauen. Tn den so erhaltencn polycyclischen hlodellen sind alle C- tande in den Kingcn 
fast gleich Iang. 1)ies eiitspricht nicht immer ganz genau den Kerndistanzen in der Molekel (z. H. 

6 ,  G. \V. \VHEr.ANT), Resonance in Organic ('hemistry, John  \Vile? & Sons lnc . ,  S e w  York 
1955, p. 695-784. - Tables of Interatomic Distances and Configurations in Molecules and Ions, 
Spccial Publication No. 11 of thc Chcmical Society, London 1958. 

~ ~~ ~. 
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Naphtalin), ist aber fiir die meisten Zwecke genau genug. Fur praziserc Untersuchungcn konncn 
natiirlich spezielle Einheiten konstruiert werden, bei denen die gcmessenen Kernabstandc genau 
eingehaltcn sind. 

n 
Fig. 6 Rensolringmodell 

Der Formaldehyd. Das Formaldehydmodell oder edic Carbonylgruppe 11 wird zum hufbau von 
Aldehyden, Ketonen, Carboxylsauren und Estcrn gebraucht. Diese Einheit bestelit aus dcm 3.10 cm 
(1,24 A) langen C=O-Verbindungsstuck, von dessen einem Ende ein Rohrchcn und ein Stabchen 
koplanar in Winkeln von 120' und Langen von 2.70 cm (1,OX A) abzweigen (Fig. 7). 

H 

H 
L o  
/ 

Fig. 7 Formaldehydmodell 

Uas Acetylenmodell. Das lincare Acetylenmodell, welches auch zum Zusammensetzen von 
Acetylenverbindungen gebraucht werden kann, besteht aus einem 6,44 cm langen Stabchcn, 
welchcs bis zur Tiefe von 3,92 cm in ein Rohrchen von 5,52 cm Lange eingelotet ist. Die Kohlen- 
stoffkerne liegen in einem Abstand von 2.52 cm (1.01 *%) von den Enden, sind also 3,OO cm (1,20 A) 
voneinander entfernt (Fig. 8). 

H-CrC-H 

Fig. 8 Acetylenmodell 

Andere Atomgruppen. Fur verschiedene andcre Zwecke ist es ebenfalls niitzlich, zwei oder 
mehrere Atome als fest aneinander gefugte Einhcit zu konstruieren. Ein Bcispiel dafiir ist das 
I~ormamidmodcll, wclches zum Aufbau von Amiden oder Pcptiden gebraucht wird. In  diescm 
Model1 wird die Koplanaritat der um die C-N-Bindung gruppierten Substituenten bctont. 

Stvukturen mit anomalcn Valenzwinkeln. Mit den hicr beschriehencn Binheiten kdnncn nur 
solchc Strukturcn aufgcbaut werden, deren Valenzwinkel nicht mehr als einige Grade von den 
Normalwerten abweichen. Die Elastizitat des rostfreien Stahlmatenals erlaubt Verbiegungen 
von einigen Graden ohne permanente Deformation. Werden dennoch starker gespannte Ring- 
systcme aufgebaut, so muss dies manchmal mit einer Verbiegung der Modelle crkauft werden. 
Dies schadet nichts, wenn man das gespannte Ringsystem so zusammengesetzt bclkisst und als 
neue Einheit gebraucht. Mit dem hier beschriebenen System ist es aber auch leicht, spcziclle Ein- 
heiten zu konstruieren, deren Winkel und Abstande genau die gewunschten Werte besitzen. Auf 
diese Weise wurden schon genaue Modelle von Cyclopenten, Cyclopropan. Bicyclo [2,2, llheptan. 
Athylenoxyd etc. gebaut. 
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Diskussion. Die Hauptvorteilc der hier beschriebenen Molekularmodclle sind die 
Einfachheit der Konstruktion und des Zusammensctzens, welche unter Einhaltung 
ciner grosscn Genauigkeit und Stabilitat erreicht werden konnten. Das Prinzip der 
((Dehydrosynthese aus Hydriden R crlaubt das Aufbauen von Strukturen, ohne dass 
die in den meistcn Molekcln am haufigsten vorkommenden Wasserstoffatome ein- 
gesetzt werden miissen. Dies reduziert die notwendigen Handgriffe um etliches. 
Cyclohexan ist mit sechs Handgriffen aufgebaut, wahrend es bei anderen Modellen 
nur durch Zusammensetzen von 18 Einhciten und 18 Vcrbindungsstucken erhaltcn 
werden kann. 

Der Elastizitatsgrad des Konstruktionsmaterials bedingt, dass die BAEYER- 
Spannung von Ringsystemen mit den Fingern fuhlbar ist. Rei der Umwandlung der 
Cyclohexan-Sesselform in die flexible Form oder umgekehrt muss zuerst eine gewissc 
Spannung ubcrwunden werden, wonach dann die Atome von selbst in dic andere 
Form thinuberschnappen B. Die Pnzm-Spannung ist jedoch nicht direkt sichtbar ; 
sie kann nur durch Messungen der Abstande nicht-gebundener Atome oder der 
Projektionswinkel benachbarter Bindungen abgeschatzt werden. Solche Messungen 
sind jedoch am Modell wegen dcr Ubersichtlichkeit und dcr kleinen Atomkerne leicht 
auszufuhren. 

Die Sessel-Wanne-Umwandlung wurde an mchreren Cyclohexanmodellen mit 
einer Maschine iiber 15OOOOmal ausgefuhrt, bis eine Einheit zerbrach. Die Winkel 
der nicht zcrbrochenen Einheiten waren nicht deformiert. 

Die mechanischc Entwicklungsarbeit an den hier beschrichenen Modellcn wurde zuerst von 
Herrn KOLLER i n  dcr mechnnischen Werkstatt des chernischcn Institutes cicr IJniversit5t Ziirich 
und spatcr von der Firma \V. R ~ C H I ,  Glasapparatefahrik in Flawil, SG, ausgefiihrt. 

SUMMARY 

A new type of molecular models is described, the principal advantage of which 
lies in the simplicity of construction and manipulation. At thc same time, consider- 
able accuracy, versatility and stability have been achieved. 

The units arc thc hydrides of atoms, such as CH,, H,O, NH,, HF, HCI, etc. They 
consist of little rods and tubcs, which are soldered together at  a point representing 
the atomic nucleus. The number, arrangement and length of these tubes and rods 
corrcspond to the a-bonds to hydrogen atoms. The units are combined to larger 
structures by pushing the rod of one unit into the tube of another up to  the point 
where the distance between the units corresponds to the internuclear length of the 
bond. At that point the two units are fixed by a pressbutton device that allows 
complctely free rotation. 

The model of a molecule obtained in this way accurately represents the geome- 
trical rclations and can imitatc all the conformational changes. 

Pairs or groups of atoms that are bound by non-rotatable bonds arc represented 
together with the attached hydrogen atoms in a single unit. This manner of construc- 
tion applies to  C: C double bonds, carbonyl group, acetylenes, cyclopropane, etc. 

Zurich, Chcmischcs Institut dcr Universitat 




