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Wie sich im Zuge einer anderen, noch laufenden Arbeit ergab, sind
zwel Reihen von ungespannten, ungeséttigten Monocyclen mit durchlau-
fender Konjugation der Bruttoformel CoH, moglich, nédmlich solche, in
denen a == 18 + 4n (Reihe A) und solche, in denen a = 25 4 4n (Reihe B)
ist (n=0,1, 2, ...). Die Synthese von Vertretern dieser Reihen wurde
kiirzlich verdffentlicht?.

Wie sich zeigen 14Bt, betragen die Energieeigenwerte der n-Elektronen
in den Molekiilen dieser beiden Reihen nach der LCAQ-MO-Methode
g=o + 2B cos(2jm/a), worin § =0, 1, 2, ... (a— 1) ist. Dies bedeutet,
daB alle Molekiile der beiden Reihen als tiefstes, besetztes n-Elektronenni-
veau (« -+ 2[3) und als hochstes, unbesetztes w-Elektronenniveau («—2f)
besitzen. Zwischen diesen beiden Niveaus befinden sich % (a— 2) zweifach
degenerierte Elektronenniveaus, von denen bei Vertretern der Reihe A
i(a—?) zweifach degenerierte Niveaus bindend sind (sich also zwischen
s=g¢ und ¢ = o+ 2 befinden), wihrend bei Vertretern der Reihe B
zwei Niveaus den Wert &=« besitzen und von dem Rest %(a —4)
zweifach degenerierte Niveaus bindend sind.

Bei Molekiilen, die der Reihe A angehéren, werden im Grundzustand
alle bindenden Niveaus zweifach besetzt und umgekehrt geniigt diese Be-
setzung, um alle vorhandenen w-Elektronen ,,unterzubringen. Wie die
ausfithrliche Rechnung zeigte, bewegt sich die Resonanzenergie je CH-
Gruppe bei den Vertretern der Reihe A in dem Bereich von ca. 70— 85%,
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der Resonanzenergie des Benzols. Aus diesem und aus anderen, hier nicht
erdrterbaren Griinden ist fiir die Vertreter der Reihe A aromatischer Charak-
ter zu erwarten. In diesem Zusammenhang sei ferner vermerkt, dafl auch
Benzol der Reihe A — gewissermalen singulér — angehort.

Bei Molekiilen der Reihe B lassen sich a — 2 Elektronen in den binden-
den Niveaus unterbringen; die zwei restlichen Elektronen besetzen die zwei
miteinander degenerierten Elektronenniveaus e = «, u. zw. entsprechend
dem Hundschen Multiplizitdtsprinzip jedes der beiden einfach. Fiir Mole-
kiile der Reihe B sind daher biradikalische Eigenschaften zu erwarten.

Da die Energieeigenwerte der w-Elektronen der Vertreter dieser beiden
Reihen innerhalb der Grenzen e, = o« + 28 und g4 = a— 2§ liegen undin
diesem Bereiche ein Band zweifach degenerierter Elektronenniveaus bilden,
und da ferner bei VergroBerung des urspriinglichen Monocyclus die ein-
zelnen Energieniveaus dieser Bénder ndher aneinander riicken miissen,
sind fiir groBe ungespannte Monocyeclen mit durchlaufender Konjugation
interessante physikalisch-chemische Eigenschaften zu erwarten.

Eine vollstindige Mitteilung wird demnéchst erscheinen.

Der Osterreichischen Akademie der Wissenschaften danke ich fir die
Gewihrung einer Subvention.
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