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Stn~turbestimmungen an Bor-Stiekstoff-Verbindungen. 
111. Die Kristall- und Molekularstnd~tur yon Trimethylamin-Bortriehlorid 

VON HwrNz HESS 

Institut fftr Anorganische Chemie der Universitiit Stuttgart, Schellingstr. 26, 7 Stuttgart 1, Deutschland 

(Eingegangen am 30. Juli 1968 und wiedereingereicht am 7. lanuar 1969) 

The crystal structure of (CH3)3N-BC13 has been determined and refined by Patterson and least-squares 
methods leading to R = 6.6%. The crystals are monoclinic, space group P21/m, with a = 6.492, b = 10.216, 
c= 6.649 A, p= 116"0 °, and two molecules per unit cell. The bond lengths found are B-C1 1.831, B-N 
1-575, N-C 1.502 A, (mean values), with standard deviations of about 0.01 A. The structure determina- 
tion allows a comparison between an amine-borane (borazane) and the corresponding cycloborazane. 

Einldtlmg 

In einer frtiheren Arbeit (Hess, 1963) wurde fiber die 
Kristall- und Molekularstruktur des dimeren Dimethyl- 
aminobordichlorids berichtet. Urn nun die M6glich- 
keit eines direkten Vergleichs zwischen einem Borazan 
und einem Cycloborazan zu erhalten, wurde auch am 
Trimethylamin-Bortrichlorid eine Kristallstrukturbe- 
stimmung durchgeftihrt. 

Experimentelles 

Die Verbindung wurde dutch Einleiten yon Trimethyl- 
amin-Dampf in ein gektihltes Gemisch yon Bortrichlo- 
rid und Benzol dargesteUt. UmkristaUisation aus Atha- 
nol lieferte ein reines Produkt. Die aus ~thanol erhM- 
tenen KristaUe waren jedoch ffir die Strukturunter- 
suchung ungeeignet, da sie ausschliesslich aus ZwiUin- 
gen oder aus l~ngs der Nadelachse verwachsenen 
Kristallbiindeln bestanden. Dagegen waren durch Um- 
kristallisation aus Benzol gut ausgebildete s/iulige Kri- 
stalle zu erhalten. Ffir die Aufnahmen um die Prismen- 
(-e-)Achse wurden Kristalle ausgew/ihlt, bei denen 
die (010)- und die (ll0)-Flgtchen gleichm~issig ausge- 
bildet waren, so dass sie einen annahernd sechseckigen 
Querschnitt hatten. Ftir die Aufnahmen um die b- und 
a-Achse wurden Spaltstiicke verwendet, bei denen zur 
Verringerung des Absorptionsfehlers die Ecken und 
Kanten durch AblSsen in Benzol gerundet worden 
waren. 

Zur Ermittlung der Kristalldaten wurden Dreh-, 
Prazessions- und mit KCI geeichte Weissenberg-Auf- 
nahmen angefertigt. Die Reflexintensittiten wurden 
durch Photometrieren folgender Mehrfachfilm-Auf- 
nahmen gewonnen: integrierte Weissenberg-Aufnah- 
men um die e-Achse, 0.--4. Schichtlinie, und um die 
a-Achse, 0.--4. Schichtlinie, mit Cu K~-Strahlung, und 
integrierte Weissenberg-Aufnahmen um die b-Achse, 
0.-3. Schichtlinie, mit Mo K~-Strahlung aufgenommen. 
Bei den Reflexen der Aufnahmen um die c-Achse 
wurde eine Absorptionskorrektur f'tir zylindrische Pro- 

ben (/z. r =0,9), bei den Reflexen der Aufnahmen um 
die a-Achse eine solche fiir kugelfSrmige Proben 
(p.  r = l , 4 )  angebracht. Bei den mit Mo-Strahlung 
hergestellten Aufnahmen war die Absorption zu ver- 
nachlftssigen. Im ganzen wurden 660 Reflexintensifftten 
gemessen, zu denen noch 72 unbeobachtete Reflexe 
hinzukamen. 

Kristalldaten 

Trimethylamin-Bortrichlorid kristaUisiert monoklin 
mit den Gitterkonstanten a = 6,492 +_ 0,015, b = 10,216 
+ 0,02, e = 6,649 +_ 0,015 A, f l= 116,0 _+ 0,3 o. Das Volu- 
men der ElementarzeUe betr/igt 396 A 3. Mit zwei Mole- 
kfilen in der Zelle ergibt sich eine RSntgendichte yon 

Cl(l~ 

CI(l) " ~ ~ 2 )  

~ c ( 1 , )  c(2) ~'_,., UilJ 

B--CI 1,831A N-B-C[ 109,6 o 
N--C 1,502lk C[ -B-O 109,3 ° 

B - N - C  110,8 ° 
C-N--C 108,1 ° 

Fig. 1. Bindungsl~ingen und -winkel. (In/~, bzw. o; Standard- 
abweichungen: Abst~inde B-C1 0,009, tibrige Abst/inde 0,011 
Winkel 0,5 °.) 



H E I N Z  HESS 2339 

1,477 g.cm-3; die pyknometrisch gemessene Dichte be- 
tr/igt 1,474 g.cm -3. Die systematischen Ausl/Sschungen 
fiJhrten auf die R/iumgruppen P21 und P21m. 

Strukturbestimmung 

Tabelle 1. Atomkoordinaten 
(Standardabweichungen in Klammern, bezogen auf die letzte 

C1(1) 
C1(2) 

Aus der dreidimensionalen Patterson-Funktion konnte B 
die Struktur wegen des Vorhandenseins der relativ N 
schweren, in Form eines gleichseitigen Dreiecks ange- c(1) C(2) 
ordneten C1-Atome leicht und eindeutig abgeleitet wer- H(C2-1) 
den. Die Lage der aufgefundenen Atome befriedigte H(C2-2) 
die Raumgruppe P2~/m. Die Atome CI(1) und C(1) H(CI-1) 
befinden sich in der vierz/ihligen Lage (f), w/ihrend die H(CI-2) 
Atome C1(2), N, B und C(2) die zweiz~hlige spczielle H(CI-3) 
Lage (e) einnehmen. Die Berechnung einer Fourier- 
Syrtthese ertibrigte sich; vielmehr konnte bei einem 
Anfangs-R-Wert yon 21% gleich mit der Verfeinerung 
begonncn werden. Sie wurde zunfichst ohne Beriick- 
sichtigung der Wasserstoff-Atome durchgeffihrt. Es 
waren drei Zyklen mit isotropen und vier Zyklen mit CI(1) 

CI(2) 
anisotropcn Temperaturfaktoren erforderlich, bis keine B 
Parameter/inderungen mchr auftraten. Die Fc-Werte N 
wurden mit folgenden Gewichten versehen" fiir Fo < 10 C(l) 
wurde w =Fo/lO, ftir Fo > 25w = 625/F 2, far die tibrigen c(2) 
Fo-Werte w = 1 gesetzt. 

Eine sich daran anschliessende Differenz-Fourier- 
Synthese gab wenigstens andeutungsweise die Lage der 
Wasserstoffatome wieder. Es wurden deshalb auch 
noch einige Recheng/inge unter Berficksichtigung der 
Wasserstoff-Atome durchgeftihrt, und zwar wurden 
erst die Koordinaten der C1,- N-, B- und C-Atome in 
drei Zyklen, dann die Koordinaten der Wasserstoff- 
Atome in ebenfalls drei Zyklen, und zuletzt die Koor- 
dinaten s/imtlicher Atome in einem Zyklus verfeinert. 
Fiir die Temperaturfaktoren der Wasserstoff-Atome 
wurden jeweils die entsprechenden Werte der zugeh/5- 
rigen C-Atome genommen. Der abschliessende R-Wert, 
definiert als R= Z w(llFol-lFcll) / S wlFol, betragt 
6,6%. Die Ergebnisse der Verfeinerung sind den Ta- 
bellen 1-3 zu entnehmen, vgl. Fig. 1. 

a it 

angegebene Stelle.) 

x/a y/b z/c 
0,0778 (3) 0,1041 (2) 0,2551 (3) 
0,5085 (4) 0,25 0,3435 (4) 
0,2466 (14) 0,25 0,3854 (13) 
0,3170 (9) 0,25 0,6441 (9) 
0,4558 (12) 0,1304 (7) 0,7542 (11) 
0,1084 (15) 0,25 0,6858 (16) 
0,007 (10) 0,153 (7) 0,637 (10) 
0,170 (16) 0,25 0,859 (17) 
0,354 (11) 0,045 (7) 0,643 (11) 
0,504 (12) 0,124 (7) 0,868 (11) 
0,597 (12) 0,129 (7) 0,721 (11) 

Tabelle 2. Thermische Parameter 
(Die ,fl-Werte sind mit 104 multipliziert.) 

B fil l  fl22 fl33 ill2 ill3 fl23 
5,00 445 111 345 - 63 104 - 55 
5,03 313 207 327 0 182 0 
3,12 236 112 198 0 89 0 
3,30 248 99 243 0 98 0 
5,25 420 139 337 81 109 58 
5,02 333 177 355 0 212 0 

Beschreibung und Diskussion der Struktur 

Das Trimethylamin-Bortrichlorid-Molektil hat inner- 
halb der Fehlergrenzen die Symmetric 3m (C3v). Die 
Winkel licgcn durchwcg dcm Tctracdcrwinkel sehr 
nahc. ~ber  die Abst~.ndc und Winkcl im cinzclnen gibt 
die Fig. 1 Auskunft. 

Dcr hicr gcfundene mittlcrc B-C1-Abstand von 
1,831 A~ steht in ausgezeichncter ~bercinstimmung mit 
dcm im dimercn Dimcthylamino-bordichlorid gefunde- 
nen (1,830 A, Hess, 1963). Man kann also diesen Wcrt 
als die 'normale' B-C1-Bindungsl~nge mit vicrbindigem 
Bor anschen. 

Ebcnsogut ist die Llbercinstimmung der C-N-Ab- 
stfinde in den bciden genanntcn Vcrbindungen: 1,502 A~ 

//~/.cm) ec(' c(~//~e e. / 
~ /  B CL(2) 

N 

N B 

Fig.2. Kristallstruktur, Projektion auf (010). 
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in C13BNMe3 und  1,505 A in (C12BNMe2)2. Die  Wer te  
sind geringfiigig l~nger als der  Mi t te lwer t  (1,479 A) 
aus  einer Reihe organischer  Ve rb indungen  mi t  v ierfach 
kova len tem St ickstoff  (Sut ton,  1965). 

A u c h  der  A b s t a n d  B - N  zeigt gegeniiber  vergleich- 
b a r e n  W e r t e n  keine merldiche Abweichung ,  wie aus 
der  Tabelle 4 hervorgeht .  I m  ana logen  C y c l o b o r a z a n  
(C1BNMe~)z wurde  der  B - N - A b s t a n d  u m  0 ,016/~  lan- 
ger  ge funden  als im Tr ime thy lamin -Bor t r i ch lo r id .  Die  
Differenz liegt also nu r  k n a p p  ausserha lb  der  S t anda rd -  
abweichung,  so dass m a n  schwerlich yon  einer signi- 
f ikanten  Aufwe i tung  der  B indung  d u t c h  die Vierr ing-  
b i ldung  reden  kann .  Bezeichnenderweise findet m a n  
bei den en t sprechenden  F luorder iva ten  genau  dieselbe 
Differenz.  Dies ist aber  wohl  m e h r  zuffdlig und  t~iuscht 
zweifellos eine zu hohe  Genau igke i t  vor.  

Die  A n o r d n u n g  der  Molekii le  im Kris ta l l  folgt  sehr  
augenf~illig dem Prinzip  dichtester  Kuge lpackung .  Be- 
t rach te t  m a n  die CI -Atome  und  die C H 3 - G r u p p e n  - 

nu r  diese t re ten  nach  aussen  in Ersche inung  - ,  so sieht 
man ,  dass diese in F o r m  eines t r igonalen ,  po la ren  
Ant ip r i smas ,  eines dem Ok taede r  nahe  ve rwand ten  
K 6 r p e r s  angeordne t  sind. Die  C1-Atome und  die CH3- 
G r u p p e n  sind in ihrer  effektiven GrtSsse nicht  wesent-  
lich verschieden.  Z w a r  ist der  N - C - A b s t a n d  gegeni iber  
dem B-C1-Abs tand  u m  e twa 0 , 3 / k  kleiner,  daf i i r  ist 
abe t  der  Wi rkungs rad iu s  der  C H 3 - G r u p p e  u m  e twa  
0 , 2 / k  grtSsser, so dass sich die Unte rsch iede  wei tgehend 
au fheben .  D a  n u n  das t r igonale  A n t i p r i s m a  (ent- 
sprechend dem Oktaeder )  selbst e inen Ausschn i t t  aus  
einer  K u g e l p a c k u n g  darstel l t ,  k a n n  m a n  diese in der  
mo leku la r en  P a c k u n g  for t se tzen .  Da r i i be r  h inaus  muss  
noch  die Bed ingung  erfiillt sein, dass,  u m  eine gleich- 
m~ssige Raumerf i i l lung  zu gew~lhrleisten, die einzelnen 
Kugelsch ich ten  je zur  H~lfte mi t  C I - A t o m e n  u n d  CH3- 
G r u p p e n  besetzt  sein miissen. D a r a u s  result iert  die in 
den Fig. 2--4 ersichtliche Packung ,  in der  Molekii l -  
schichten ( = Kuge l -Doppe lsch ich ten)  paral lel  der  (001)- 

TabeUe 3 .  Beobachtete und berechnete Strukturfaktoren 
Die einzelnen Spalten geben: h, k, l, 10Fo, 10Fe an. 

9 ~ 609 - 7 0 0  0 62 - 5 2  
o . + . . . . .  ~ ; +,:~ ++ - .  
o ~ 122 112 7 78 

8 55 - 4 8  o 1 1 265 -2.+8 
o ~ 7 . . . . . .  1 3 2  . . . . . .  
o 34 40 ° 7°  RO 
1 n o ~4 23 o 1 4 38 - 3 6  

n 201 - 2 0 8  1 51 -53. 

41 2 ° 3  203 11~ 124 

11 133 - 1 3 8  - 7 ~  
72 ~7 1 1 6 1o 23 

1 0 134 - 1 3 0  1 1 - 1  321 320 

1 n 192 209 1 353 - 3 6 5  

n 31 1 1 - 6  12 l o  

lo - 2 r 6  2 °7  
-4~8 198 - 1 9 6  

226 '225 
120 - 1 2 0  ,'+ 4 8.+ 74 

2 o +  . . . . .  2 ,1  . . . . .  
2 o 31 - 2 0  6 1~ 19 
2 0 - 1  +77 391 2 1 - 1  2+8 244 

o Io~ - 1 1 2  4 -8 

2 n o 1 2 37 45 

. . . . . . . . .  ~ I : ;  2 ; - + ~  ;~ fl - 6  23 11 

++ . . . . . . . .  ; 1o . . . . . . .  o o 148 - 1 4 2  3 3m 43 
+ ~ 1 107 -1."28 :~ ~, 2 12 18 

,+ : : +  . . . . . .  + I :+ '  . . . . . . .  144 157 463 469 

. . . . . . . . . . .  33 l Z ~  . . . . .  
3 0 - 4  4a 38 I+ 27S -2A3  
3 @ -5 167 163 3 I -5 .  181 184 

n - 7  19 - i v  ~ % 56 - 5 2  
+ n - ~  9 z.+ ~ -o  +.7 ;+7 
,= n o 59 ~,9 .+ 1 o 146 - 1 4 1  
4 ~ I . . . . . .  o .+ I ~ 3 6 - 2 6  
4 20 .+ 1 15+ 147 

4 ~ 4 4"~ - 4 5  4 1o - 3 1  
4 5 42 -36 4 ~ 5 32 34 

4 7? 5S 4 I - 3  12 - 7  
4 o - +  1 1 1 - I ~ 2  4 I :~ 88 ~ 6  
.+ o -4 141 - 1 3 7  4 1 125 -11.+ 

4 40 4 4 1 - 7  5R 8~. 
: , : ;  1o~ . . . . . . . . . . . . .  

n 1+ 5 1 10 46 -45 
4 o - 9  25 25 ~ 1 43 80 

" o I 0 4  - l n 9  1 2 12 14 
. . . . . . .  2 :~ ..... 

6O • 0 :f+ . . . . .  i 90 ~27 n 142 

1,0 ~ 14 4; 44 ,,-+ 12, ,:++ - 
168 - 1 6 5  

~ ~:~ 6+ + 6 + , ++ ~ 1O 1~ 1+ ~ 
- 

5 5 - 7  0 

46 58 
6 n o 13 - 1 8  6 1 73 -71  

67 56 ,I " + '  - "  ++ '1:~ ° " n 45 43 61 

. . . . . .  +2 , I - +  +: 48 .'45 
, 1 :t . . . . .  

6 0 - 4  72 - 7 3  1 23 32 
6 . :~ 1o -1. 6 ~ 11 9+ 0 2 0 4 °7  - 4 4 °  

54 15 3 251 249 .+ o %82 - 1 8 0  4 5 -1 111 112 

° ~ 167 173 43 - 3 2  .+ 147 1.44 4 19 -24  

582 -5 43 .,m 6 75 4 4 8 i  - 7 9  .+ 
42 .+4 58 - 3 4  4 45 50 51 

+. 2 , 4  ~. ++ . . . . . . . .  2 0 °  28 38 342 - 3  4 
. . . . . . .  ~ . . . . . . . .  ~ : : ~  ~ ; ; - ; ~  + ~.++ . . . . .  

; + . . . . . .  + . . . . . . .  •+ .+: 12,.,, ,+ ++ +,: 
• 5 12 - 1 1  2 ° 207 - 2 1 1  .+ - 5  1.12 - 1 4 9  - 2  160 - 2 1  

; ~ + 2; 24 ~ . . . . . . . . . . . . . . . . . .  ++:+ .... 
. 17 +++~ . . . .  + . . . . . .  + + ++, .,+ 

1 2 - 2  207 -211  2 56 94 .+ o 81 - 7 4  5 - 4  -16  

• 11 17 3 60 -57  .+ o " o 6 1 13+ 126 

I +:,+ 12 1, . , :+ . . . . . . .  , . . . . . . . . .  
1+ -,, 2+ . . . . . . .  .~ ~ ~ . . . .  ++ ++ 4 ,, -14 ++ ,+ . . . . . . .  :+ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  

1 52 - 4 5  2 3 185 -189  3 4 - 2  101 100 1 6 0 7.+ - 7 2  

2~17 4, ,7  :++ 
+++ ~ ; o .,+ ++ ! ' ;  2,4-+++ +3 .+ . . . . . .  . -+, ; ..+,I : 1o, +-1o,'1+ 

2:~ ,8° +, ; ; . . . . .  + : ~ + + +.61 - 7  34 86 45 6 5 29 .+2 37 51 
2 2 74 61 25~ 250 

8.+ 80 80 -91 4 .+ +B - 3 6  + 6 111 lO5 
2 . . . . . .  + ;  . . . . . . .  + . . . . .  , ~ : ~  . . . .  
;+ ? .:~ 97 - 0 9  - i  212 219 4 4 - 233 - 2 3 2  115 o117 

~, -8  ~4 26 +o 61 4 .+ 211 206 ~ o ;,4 -8o 

2 137 -144  ~ "4  -45  4 4 6.+ • - 6 3  6 16 22 

62 63 3 116 118 • 3. 58 54 - 131 -127  

2 5 - 1 3  33 -8 69 -71 4 4 - 5 3  6 33 ~5 
3 2 - 1  85 81 .+ o 5A - 5 o  5 .+ -1  o 22 2 6 -4  50 - 5 6  
+ ~:~ . . . . . . . . .  ~ . . . . . .  +, ,:++ 2, - .  ~ +:++ ,. , 

:; ....... + o -+ ++ . . . . .  ++ ++ . . . .  
3 2 36 -82 .+ 3 2^ - 2 5  4 0 7+ 6 6 ++ 5S S6 

2 26 - 3 3  4 3 236 232 6 4 74 80 3 6 3 4+~ -47 

.+ +. + . . . . . . .  ; ::+ -,6 ++ . . . . . .  
4 ~ . . . .  4 ~ . . . . . .  ; 6  . . . . . . . . . . .  

4 + + 24 -2 . . . . . . . . . .  ++ 2, . . . . .  +, . . . . .  - ,  
4 2 -  12° 124 4 ~ - 7  ~7 - .  0 +,+ - 8 . +  ,+ -81 
4 :? - 2  18 ~ ,~ - 8 0  o 5 3 22 - t 6  3 ~ - o  30 4'+ 

, , :+, . . . .  , . . . . . . .  ++ . . . . . . . .  ++ - 
41 + 0 -4 3 3 47 "45 1 ° 11+ "113  4 6 + 7 65 

, :+ . . . . .  + .':2, . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  ++ . . . . .  + :~ . . . .  + . . . . . . . . . . . . . . . .  
+++, . . . . . . . . . . .  ++ . . . . . . .  :~ . . . . .  

b 2 3 40 4 • 41 31 1 5 - 2  6~ 62 4 A - 4  7 t  68 
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281 -281  2 5 " 5  19 "-28 7 o 

; ++:+, ~ -.4 0o : ++ 11~11 11 ~, ++ ~ ~ 114 . . . .  ,1~ ~ ; o ~ 142 . . . .  ,+o 
; ~ :+ ,6 ,+ . . . . . . . . .  . . . . .  2 .+ o ++, -2, +, ++ ++ . . . . .  + ; + - 5 5  58 - 3 3 2  21 - 2 3  

7 - b  61 61 .+ 143 132 5 - 1  179 - 1 7 3  o %.+ 
o ~ ~ . . . . . . .  I .+ ,' 184,.,.62. : ~:++ 6, 7; . . . . . . .  o + . . . . . . .  .~ . . . . . . . . . . . . .  
o 3 238 240 1 4 5 19 21 3 - 4  55 - 4 8  1 7 - 2  13.+ - 1 3 7  
++ ; ; ~ - :  ' 4:+' . . . . .  ] ~:+~ . . . .  ~ ; 2  11; 1:++ 

13 - 1 2  1 4 258 2.+5 45 " 5 1  
0 3 6 45 38 1 4 - 3  35 - 3 2  3 5 - 7  29 - 2 6  1 7 - 5  90 - 9 6  

6+ - 5 9  4 o5 0 - 1 5  4 24 - 3 2  7 0 126 123 
1 3 1 645 - 6 4 8  1 4 - 6  o 16 4 5 2 50 .+9 2 7 1 117 114 

7 47 - 4 6  ¢ 17 - 1 4  
7 4 73 76 1 0 4 5+, 83 

133 - 1 3 0  - 2 1  27 
,4 I ~ 24 ; -,o 24 

- 3  7S 69 I 9 - 3  0 3 ; . . . . . . .  :+, , ..+ 
- 5  lO - I e  o 14 -14 ; - ~ o o , + . . . . . .  +, o + o . 

++ ; + ,,+ . . . . . . . .  ,2 ~ o :+ . . . . .  
+ 7 3 27 - 7 4  9 3O 37 
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39 .+7 
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Fig. 3. Kristallstruktur, Projektion senkrecht auf (001). 

b 

( 
Fig.4. Kristallstruktur, Schnitt parallel (100) in a/4. 

Tabelle 4. B-N-Bindungsltingen in einigen Borazanen 
und Cycloborazanen (A) 

Borazane 
H3NBF3 1,60 (0,015) 
MeH2NBF3 1,58 (0,02) 
Me3NBF3 1,585 (0,015) 
Me3NBCI3 1,575 (0,011) 

Hoard, Geller & Cashin (1951) 
Geller & Hoard (1950) 
Geller & Hoard (1951) 
Geller & Hoard (1951) 

Cycloborazane 
(Me2NBCI2)z 
(MezNBF2)2 

1,591 (0,010) Hess (1963) 
1,601 (0,012) Hazell (1966) 

Ebene angeordnet sind. Von der Molektilsymmetrie 
3m (C3v) bleibt im Kristall lediglich eine Spiegelebene 
erhalten. Die Wechsellagerung der Molekiile, die ftir 
eine gleichm/issige Verteilung der C1-Atome sorgt, wird 
durch eine zweizghlige Schraubenachse, senkrecht zu 
dieser Spiegelebene, bewirkt. 

Interessant ist ein Vergleich mit dem analog gebau- 
ten F3BNMe3, in dem sich die F-Atome in ihrem 
Wirkungsradius jedoch betr/ichtlich v o n d e r  CH3- 
Gruppe unterscheiden. Die molekulare Packung dieser 
Verbindung wird in erster Linie durch die volumin6sere 
Methylgruppe bestimmt, wobei die trigonale Symme- 
trie der Molekiile erhalten bleibt (Raumgruppe R3m). 

Die Rechnungen wurden an den Rechenanlagen 
Standard Elektrik Lorenz ER 56 und Telefunken TR 4 
des Recheninstituts der Universit/it Stuttgart durch- 
geftihrt. Die hierzu verwendeten Programme wurden 
im wesentlichen yon K. Krogmann, Universitat Stutt- 
gart, und R. Mattes, UniversitS.t Mtinster, geschrieben; 
kleinere Programmteile stammen vom Verfasser selbst. 

Herrn Professor Dr Dr E.h.J .Goubeau danke ich 
sehr herzlich fiir die Ftirderung dieser Arbeit mit In- 
stitutsmitteln. Der Deutschen Forschungsgemeinschaft 
und dem Fonds der Chemischen Industrie danke ich 
ftir die Gew~ihrung yon Sachbeihilfen. 
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