Nomenklatur markierter organischer Verbindungen

Von K.-H. SecEL

Inhaltsiibersicht

Es wird ein Vorschlag zur Benennung markierter organischer Verbindungen fiir
das deutschsprachige Schrifttum gemacht. Dieser Vorschlag stiitzt sich auf die Richt-
linien der Internationalen Union fiir reine und angewandte Chemie.

Die mit Nucliden?) (Isotopen) markierten organischen Verbindungen
werden in der Literatur nicht einheitlich benannt. Schon die Bezeich-
nung der Nuclide (Isotope) ist verschieden. Wiahrend die angelsichsi-
schen Zeitschriften die Massenzahl rechts oben vom Element-Symbol
(z. B. C1%) bevorzugen, wird in der iibrigen Literatur meist die linke
Seite (z. B. 14C) benutzt. Das letztere hat eine gewisse Berechtigung,
weil die rechte, obere Seite fiir den Ladungszustand (z. B. HCOO-)
vorgesehen ist?). Auflerdem tragt diese Bezeichung der urspriinglichen
Formulierung der Isotope durch ihre Entdecker Rechnung. Aus diesem
Grunde sollte man sich der Bezeichnung,

BA
A = Element-Symbocl
B = Massenzahl,

anschliefen, die auch der XV. Kongrel der Internationalen Union fiir
Chemie {Amsterdam 1949) festgelegt hat.

Aber auch die Namen der markierten organischen Verbindungen
sind unterschiedlich und manchmal unexakt:

Z. B. 14C-Oxalsiure3) Brenztraubensiure-2-C145)
14C¢yy -Isochinolin 4) 4-Amino-benzoesiure-[2,6-14C]6)
UC(coom- Veratrumsiure ) 2-{a-14C]-6-Diallylphenyl-allylither?).

1) Eine Kernart heift Nuclid. Das Wort Isotop sollte nur dann benutzt werden, wenn
man eine Beziehung zu anderen Isotopen des gleichen Elements ausdriicken will. Ur-
spriinglich galt Nuclid nur fiir radioaktive Substanz. (,,Kernbausteine* werden ,,Nu-
cleonen* genannt.) W. H. Wesrpaar, Physikalisches Worterbuch, Bd. 2, S. 125, Berlin-
Gottingen-Heidelberg 1952; Urnmanns Encyklopidie d. techn. Chemie, 3. Aufi.,
Bd. 9, S. 86, Miinchen-Berlin 1957.

2) Festlegung der Intern. Union f. reine u. angew. Chemie und Vorschlag von W.
Ostwarp. H. Rompp, Chemielexikon, 4. Aufl,, Bd. 1, S. 2082, Stuttgart 1958.
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S. L. Taomas und H. 8. Tur~nEr®) verdffentlichten einen Vorschlag
zur Benennung, dessen Grundgedanken G.KErsainrT?®) benutzte, um
Nomenklatur-Regeln iiber die Franzosische Chemische Gesellschaft
(Kommission fiir Nomenklatur der organischen Chemie) der entspre-
chenden Kommission der Internationalen Union fiir reine und angewandte
Chemie (Union Internationale de Chimie Pure et Appliquée) in Paris zu
unterbreiten.

Die hier vorgetragene Meinung wertet diese Richtlinien fiir das
deutschsprachige Schrifttum aus und erginzt sie in Zweifelsfillen.

A. Eindeutig markierte organische Verbindungen

Fiir die Benennung unterscheidet man grundsétzlich zwei Gruppen:
Entweder das markierte Element gehort einer funktionellen Gruppe
(z. B. =NH,, —COOH) an oder nicht.

1. Das oder die markierten Elemente gehiren keiner funktionellen Gruppe an

§ 1. Eine Verbindung kann ein oder mehrere markierte
Elemente enthalten. Wie in der organischen Literatur iib-
lich!%), muB man daher ihre Zahl und ihre Stellung benennen.
Man benutzt hierzu die Formel:

-(a, b...-BA))

A = Element-Symbol

B = Massenzahl

n = Anzahl der gleichen Nuclide (Isotope)
a, b... = Stellung der markierten Elemente.

Die vielfach benutzte eckige Klammer ist nicht hinreichend begriindet. Die runde
Klammer dagegen erleichtert ein Schreiben mit den tiblichen Schreibmaschinensystemen.

Das in diese Formel gekleidete Nuclid (Isotop) wird an
den Stammnamen der Verbindung gehingt.

3) H. Gorre, R. Urkrz u. H. BADDENHAUSEN, Angew. Chem. 69, 561 (1957).
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8) F. KorTE u. H. BARkEMEYER, Chem. Ber. 90, 2739 (1957).
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10y 2, B, 2,2-Dimethylbutan, Cyclohexa-1,3-dien.
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Beispiele: .
CH,4CH,0H Athanol-(2-140)11) 113
CH,*HCH,CH,CH,!?) Butan-(1-2H).
Das manchmal benutzte D fiir 2H und T fiir ®H wird der Einheitlichkeit
wegen nicht empfohlen.
§2. Ist die Stellung eindeutig,so bleibt deren Angabe weg.
Beispiele:
4CH,0H Methanol-(#C)
UOHMCHO Kthanal-(MC,)1).

§3. Tragen Seitenketten oder andere vom Stamm ge-
sondert benannte Teile des Molekiils das Isotop, so wird die
obige Formel (s. § 1) diesen Teilen angehidngt.

Beispiele:

CHLSZBrCHzCOOH 1-Brom-(82Br)-propansiure
7 j—O—CHZCOOHM) Phenoxy-(1-4C)-athanséure
— (frither: Phenoxyessigsiure-[phenyl-1-14CJ).

Die frithere Bezeichnung mit Zusatzbemerkungen, wie -[phenyl-14C],
-[keto-14C], eriibrigt sich damit und sollte nicht mehr benutzt werden.

§4. Bei mehreren gleichen Molekiilteilen, von denen nur
einer oder wenige ein oder mehrere markierte Elemente ent-
halten, kann man die Markierungsformel (s. § 1) gleich hinter
die Stellungsangabe setzen.

Beispiel :

0—CH,CH=CH,

CH2=CHGH2—/ \ﬂ——?JHz(JH:CH2 2-(3-14C)-6-Diallylphenyl-allyldther.
\
N/

Die Stellungsbenennung mit griechischen Buchstaben (hier z. B.
2-(«-14C)-6-Diallylphenyl-allylather) ist ebenfalls gestattet.
§5. Ist das gleiche markierte Element mehrere Male im
Molekiil, so fiigt man deren Anzahl als Index an das Symbol.
Beispiele:
CH,—UCHUYCH—CH, Butadien-(2,3-1%C,)%)
CH=CC2H, Propin-(3,3,3-2H,)

1) Gesprochen: Athanol-zwei-ce-vierzehn (dies gilt als Beispiel).

a3y Will man ausdriicklich kenntlich machen, daf es sich um ein radioaktives
Nueclid (Isotop) handelt, so kann man ein Sternchen iiber dem Element-Symbol anbringen.

12) Tn den Formeln (Summenformeln) schreibt man bei gleichen Elementen erst das
iibliche Symbol und dann die Symbole der Isotope in der Reihenfolge ihrer Massenzahlen.

13) Siehe § 5.

1) Bei Strukturbildern werden die markierten Stellen mit einem Stern bezeichnet.

18) Gesprochen: Butadien-zwei-drei-ce-vierzehn (dies gilt als Beispiel).
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§ 6. Sind mehrere, ungleiche Nuclide (Isotope) in der Ver-
bindung, so werden sie getrennt in alphabetischer Reihen-
folge (bei Isotopen in der Reihenfolge ihrer Massenzahlen),
mit Bindestrich verkniipft. Die Benennung richtet sich nach
den vorangegangenen Paragraphen.

Beispiele:

CH,*H“C2H,4CH,0H Propanol-(2,3-4C,)-(2,2-2H,)-(1-3H) )

UCH,CtH(CH,2H)“CH,0H  2-Methy!-(2H}-propanol-(1,3-14C,)-(2-2H) %),

2. Das oder die markierten Elemente gehoren einer funktionellen Gruppe an

§ 7. Gehoren ein oder mehrere markierte Elemente einer
funktionellen Gruppe an, so wird diese an Stelle des Atom-
symbolsindieobige Formel(s. § 1) geschrieben. Die Benennung
und Beschriftung erfolgt nach den vorangegangenen Regeln,
wobei die funktionellen Gruppen alphabetisch den Ele-
menten folgen.

Beispiele:

CH:,O—/ >—“OOOH 4-Methoxybenzoesiure-(MCOOH)

SO,H
3580,7H

\/\/ N\_UN?H,  2.Naphthylamin-(3,6-1C,)-(“N2H,)-1,5,7-

*'\\ PN /L‘ trisulfonsiure-[5,7-(3380,2H}, ]'6).

358032}1
§ 8. Die AusdriickeindenKlammernsollenauf die Bezeich-
nung des Nuclids (Isotops) verringert werden, wenn sich da-
durch keine Zweideutigkeit bildet.
Beispiele:

7 :>—14NH2 Anilin- (4N)
CH,CH®*OHCHOHCO#0OH 2,3-Dioxybutansiure-(2,4-180)16)17),

B. Mehrdeutig oder nnbekannt markierte organische Verbindungen

§9. Ist die Lage ein oder mehrerer Nuclide (Isotope)
mehrdeutig, dann wird dies in der Bezeichnung mit ,,0d.“
(= oder) ausgedriickt. Im iibrigen gelten die vorhergehenden
Richtlinien des Abschnittes A.

16) Konstruiertes Beispiel.
17} Die Position des markierten Sauerstoffs ist in der Carboxylgruppe durch Resonanz
unbestimmt. Es ist deshalb gestattet, diese verkiirzte Bezeichnungsweise anzuwenden.
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Beispiele:
CH,CH3HCH, oder CH,3HCH,CH, Propan-(1 od. 2-®H)

() we ()
. 14 16
\*/* oder *f\*/, Cyclohexen-(3,4 od. 4,5-14C,)16).

§ 10. Bei biosynthetischen oder physikalischen (z. B. ,,Tri-
tium-recoil method“¥) Markierungsmethoden kann das Nu-
clid (Isotop) auf allen Plitzen wahllos verteilt sein oder sich
spezifisch an bestimmten, nicht bekannten Stellen konzen-
trieren. Man schreibt dann fiir die Stellungsangabe ein u.

U bedeutet: GleichmiaBig verteilt1?).

Beispiele:

Benzoesiure-(u-2H)
Digitoxin-(u-14C).

Frl. S. Carorrar1, Mendrisio (Italien), sei fiir die freundliche Mit-
hilfe gedankt.

18) K. E. WirzBacH, J. Amer. chem. Soc. 79, 1013 (1957).
19) Englisch: Uniformly,

Berlin-Buch, Deutsche Akademie der Wissenschaften zu Berlin,
Arbeitsstelle fiir Kreislaufforschung.

Bei der Redaktion eingegangen am 9. Juli 1958.



