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Die bek~nnten Begriffe cis und trans werden dutch den 
Begriff inter erg~nzt und fiir den dreidlmensionalen Raum deft- 
niert. FuBend auf der Internationalen Nomenklatur (IUPAC) 
wird ein in aeht Regeln gefafltes System vorgesehlagen, das 
die eindeutige Charakterisierung Mler m6glichen r~umliehen 
Konsteltationen beliebiger konjugierter Systeme dureh die 
Benennung gestattet. 

Die Isomerieerseheinungen konjugierter Verbindungen (Konjuene) 
gehen entweder auf Kettenisomerie oder auf geometrische Isomerie 
zuriiek. Die Kettenisomeren ein und derselben Bruttoformel besitzen, 
entspreehend ihrem versehiedenen Bau (Verzweigungen), wesentlieh 
versehiedene Eigensehaften, und werden deshMb Ms individuelle Kon- 
juene angesehen. In  den geometrisehen Isomeren eines best immten 
Konjuens sind zwar die einzelnen Atome und Bindungen in einer be- 
stimmten, festen Reihenfolge angeordnet, ihre r~umliehe Lage kann abet 
innerhalb gewisser Grenzen variieren. Jede rgumlieh definierte Anord- 
nung bezeiehnen wir als eine Konstellation (Konformation) des be- 
treffenden konjugierten Systems. I m  Zuge einer z. Zt. noeh laufenden 
theoretisehen Untersuchung best immter stereoehemiseher Probleme bei 
konjugierten Systemen hat  es sieh als notwendig erwiesen, eine Be- 
zeichnungsweise ffir die Konstellationen eines Konjuens zu entwiekeln, 
die den riumliehen Bau der betreffenden Konstellation wiedergibt und 
so zwischen den einzelnen Konstellationen eines Konjuens zu unter- 
seheiden gestattet.  
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E.  A .  Braude und C . J .  T immons  1 haben zwar die Bezeichnung Konfor- 
marion (Konstellation) ffir jene stereoehemischen Formen reserviert, die durch 
eine Energiebarriere unter 20 keal/mol voneinander getrennt werden, w~ihrend 
sie stereoehemisehe ~ormen mit  einer Energiebarriere fiber 20 kcal/mot als 
Konfigurationen bezeichnen. Wenn hier yon den Konstellationen eines 
bestimmten Konjuens gesproehen wird, solt dies aber keineswegs eine der- 
artige Aussage fiber die I-IShe der Energiebarriere beinha!ten. 

Zur Charakteris ierung der einzelnen geometrischen Isomeren und  
Kons te l la t ionen  wird im al lgemeinen uneinhei t l ich vorgegangen und  
meier ein Weg gew~,hlt, der fiir den speziellen Fall  besonders giinstig 
erseheint *. 

So unterscheidet man z . B .  die beiden geometrischen Isomeren des 
Butadiens einfaeh ale trans- und cis-Butadien, wobei man hier auf die relative 
Stellnng der Doppelbindungen Bezug nimmt.  In  anderen F~llen, z. B. in dem 
des 1,4-Diphenylbutadiens ~, benu~zte man aber die relative Stellung der Ein- 
faehbindungen zur Charakterisierung versehiedener stereoehemiseher For- 
m o l l  i 

I I  , I  i 

\// 0 i! l 

, ,trans-trans" .trans-cis" " .c is-cis"  

Diese Bezeiehnungsweise ist wegen Fehlens einer Angabe fiber die relative 
Stellung der Doppelbindungen nicht eindeutig; das trans-trans-1,4-Diphenyl- 
butadien k6nnte z. B. aueh auf folgende Weise aufgefafit werden: 

~ _ _ /  %_//  \ / 
, t rans- trans"-Form des 1,4-Diphenyl-,,cis-butadiens'" 

W .  F .  Forbes und  W. A .  MudIe.r  ~ schlugen vor einiger Zeit vor, die 
relative Stellung eines Paares konjugier ter  Doppelb indungen (lurch 
, ,s-cis" bzw. , ,s-trans" und  die relative Stellung yon  E in faehb indungen  
dutch  , ,d-cis" bzw. ,d- trans , ,  zu charakterisieren** 

* Auch in den vom NomenklaturausschuB der IUPAC herausgegebenen 
Nomenklaturregeln 2 sind keine Hinweise ffir die Bildung stereoehemiseher 
Bezeiehnungen enthalten. 

** s (abgeleRet yon single bond) bzw. d (abgeleitet yon double bond) 
sollen in diesem Zusammenhang andeuten, dab die cis-trans-Isomerie der 
DoppeI- bzw. Einfachbindungen yon der eingesehlossenen Einfach- (s) bzw. 
Doppelbindung (d) aus be~raehtet wird. 

1 j .  Chem. Soc. [London] 1955, 3766. 
2 l%~gles de Nomenclature pour la Chimie Organique, ~labor~es par la 

Commission de Nomenclature de Chimie Organique de l 'Union Internationale 
de Chimie Pure et Appliqu~e, Bull. Soc. ehim. France 1958, 1207--68. 

3 A .  Sandoval und L. Zechmeister, J. Amer. Chem. Soc. 69, 553 (i947). 
4 Canad. J. Chem. 34, 1347 (1956)o 
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Daher bezeichnen W . F .  Forbes und R. Shi l ton  5 die geometrischen Iso- 
meren als 

O 

bzw. / ~ / ~  

, ,s-trans conformation" ,,s-cis conformation 

und G. H.  Stewart  und H. E y r i n g  6 die des Crotonaldehyds (unter Fortlassung 
der Bindestriehe) als 

d trans s trans d cis s trans d trans s cis d cis s eis 

Wie die angefiihrten Beispiele zeigen, fiihrt der Forbessche Nomenklatur- 
vorschlag zwar zur eindeutigen Charakterisierung ebener Konjuene, ist aber 
- -  besonders f~r l~ngere Systeme - -  etwas unhandlich. 

Die Begriffe cis und t rans  wurden ursprfinglich fiir eben gebaut, e 
Xthylenderivate und Konjuene eingeffihrt. Die Propellerstruktur des 
gasfSrmigen Diphenyls, bei dem nach den yon 0. B a s t i a n s e n  v ausgeffihrten 
Elektronenbeugungsmessungen die C-Atome der Phenyh'inge in je einer 
Ebene liegen, die Ebenen der beiden ginge aber um etwa 45 ~ zueinander 
geneigt sind, zeigt, dab die Atome konjugierter Systeme nicht immer 
unbedingt eben angeordnet sein mfissen. In  dieselbe l~ichtung weisen 
auch die Beobaehtungen sog. ,,verbotener" c i s - D o p p e l b i n d n n g e n  s, 9 

die der strengen Gfi]tigkeit der P a u l i n g - Z e c h m e i s t e r s c h e n  l~egel l~ zuwider 
laufen. Alle diese Beobachtungen deuten darauf hin, dab unter bestimm- 
ten Umst/~nden eine nicht-ebene Konstellation eines Konjuens energetisch 
begfinstigter sein kann als die ihr am n~ehsten kommende ebene Kon- 
stellation. I m  Hinb]ick auf diese M5glichkeiten erscheint es notwendig, 
die Begriffe cis und t rans  ffir den dreidimensionalen l~aum zu definieren. 

Wnrden urspriinglich die Begriffe ci8 und t rans  zur Charakterisierung 
der relativen Stellung (einfach gebnndener) Substituenten an der Doppel- 
bindnng eingeftikrt und spgter aueh zur Charakterisierung der relativen 
Steltung konjugierter Ooppelbindungen herangezogen, so ist es ~us formal- 
technischen Griinden zweckm~f~ig, mit  c i s  und t rans  in konjugierten 

J. Amer. Chem. Soc. 81, 786 (1959). 
J. Chem. Educ. 35, 550 (1958). 

7 Acta chem. scand. 3, 408 (1949). 
s C. F .  Garbers, C . H .  Eugster  und P.  Karrer ,  Helv. Chim. aet~ 35, 

1850 (1950). 
9 W.  Oroshnilc, G. K a r m a s  und A .  D. Mebane,  J. Amer. Chem. Soc. 74, 

295 (1952). 
lo L.  Zechmeister, A .  L.  Le  Rosen,  W . A .  Sehroeder, A .  PolgSr und L.  Paul ing ,  

J. Amer. Chem. Soc. 65, 1940 (1943). 
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Systemen aussehlieglieh die relative Stellung yon (Einfaeh- oder Doppel-) 
Bindungerl zu eharakterisieren. 

Wie bereits im Forbessehen Nomenklaturvorsehlag r zum Ausdruek 
kommt,  kann die relative Stellung einer ]3indung in einem konjugierten 
System nur auf die ftir sie vorletzte Bindung dieses Systems bezogen 
werden. Sind l, m u n d  n cbei beliebige aufeinander folgende Bindul~gen 
eines konjugierten Systems (entweder sind wegen des Mternierenden 
Wechsels yon Einfaeh- und Doppelbindungen im konjugierten System [ 
nnd n Eirffaehbindungen und m die 
yon ihnen eingesehlossenen Doppel- 
bindung oder l und n sind Doppel- 
bindungen und m die yon diesen ein- 
gesehlossene Einfaehbindung), wird die 
relative Stellung yon n also auf 1 be- 
zogen. Um diese zn definieren, denke 
man sick durch die gindungen l und m 
eine Ebene E gelegt, die entlang der 
(mittleren) Bindung m dutch eine auf 
sie senkrecht stehende Ebene N ge- 
schnitten werde (Abb. 1). Befinden 
sich die beiden Bindungen l und n auf 
der gleichen Seite der Ebene N, ist n 
als cis, andernfalls als trans zu be- 
zeichnen. Liegt abet  die Bindung n in 
der Ebene N, ist sie weder eis noch 
trans zu l; eine derartige relative 

q~ ~ i i  

Abb. 1. Zur  r~umlichen Definit ion der 
re la t iven  Stellungen yon Bindungen.  Vier  
verschiedene nicht-planare  re la t ive  Stellun- 
g e n d e r  ~ i n d u n g  n zur  Bindung 1 sind 

eingezeichnet :  ~t, 6~ -aSc und  -6~ 

Stellung zweier Bindungen zu einander soll mit  inter* bezeiehnet werden. 
Die inter-Stellung zweier Bindnngen besitzt insoferrt eine bedeutungsvolle 
quantenehemisehe Konsequenz, als dutch sie das ursprfingliehe Resonanz- 
system in zwei miteinander nieht mehr i9 gesonanz stehende Teile ent- 
koppelt  wird. Befinden sick die Bindungen I uiid ~ in inter-Stellung 
zueinander, wirkt die Bindung m a l s  e n t k o l 0 p e l n d e  B i n d u n g .  

Um die in Abb. 1 dargestellten versehiedenen r~umliehen Lagen 
der Bindung n eindeutig eharakterisieren zu k6nnen, ist es notwendig, 
das Bezugssystem, die Ebenen E und N, eindeutig zu orientieren, wozu 
die folgende Konvention vorgesehlagen wird: 

1. Drehe das betraehtete Molekiil so im l~anme, dab die dutch die 
Bindungen l und m best immte Ebene E h o r i z o n t a l  zu liegen 
kommt  und dab ferner 

> 

* Herrn Dr. A. Siegel danke ich die freundliche Diskussion dieser mad 
anderer Bezeichnungsm6gliehkeiben. 
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2. man  beim Einbiegen yon der Bindung 1 in die Bindung m e i n e  L i n k s -  

k u r v e  maehen mug (das entsprieht  einer Bewegung in der Ebene  E 

in der dem Uhrzeiger  entgegengesetzten t~iehtung). 

Durch diese Orientierung yon E ist aueh N eindeutig bestimmt. Die 
Lage der Bindung n l~Bt sich einfach, eindeutig und vSllig unabh~ngig yon 
der Bindungsl~nge dureh den (spitzen) Neigungswinkel eharakterisieren, 
den die durch die Bindungen m u n d  n gegebene Ebene B (in Abb. 1 nieht 
eingezeiehnet) mit  der Ebene E einschlieflt, wenn man dutch Konvention 
weiters festlegt, dab dieser Winkel oberhalb von E positiv, nnterhMb yon E 
negativ zu zghlen ist. In  Abb. 1 ist die Bindung n etwa in den Stel]ungen 
45t, 6%, -45 c und -60t eingezeichneb. In  diesen Abkiirzungen bedeuten t u n d c  
trans bzw. cis und die vorgesetzten Hochzahlen geben den NeigungswinkeI 
zwischen den Ebenen E und B in Winkelgraden an. Definitionsgera~B ist 
90 t = 9% = inter-Stellung oberhalb der Ebene E, die durch +i abgekilrzt 
werden soll. Ebenso besteht die Identi t~t  -9~ = 9% = - i  (inter-Stellung 
unterhalb der Ebene E). Ein allgemeiner Neigungswinkel ~ fiihrt zu den 
allgemeineren Symbolen st, ac, -~c und -st,  die zu +t, +c, -c bzw. -t abgekfirzt 
werden. Bei Koplanaritgt  der Bindungen l, m u n d  n betr~gt der Winkel 
a = 0~ ~ bzw. Oc charakterisieren daher die streng koplanare trans- bzw. 
cis-Stellung der Bindungen 1 und n. Zur Beschreibung yon Atropisomeren 
(Bsp. 9, Abb. 2) geniigt die einfache Symbolik +t, +i, +c, %, -c, -i ,  -t  und ~ 
bei Berechnungen intramolekularer Wechselwirkungen z. B. aber, wird man 
wohl die YVinkel ~ mit  festlegen, also die feinere Symbolik at usw. beniitzen 
mtissen. Kann oder soll eine Konstellation nur grob festgelegt werden, 
kann t, c und i fiir die Gesamtheiten yon +t, -t, 0t bzw. +c, -c, ~ bzw. +i, - i  
stehen. Die weiter untei1 vorgeschlagenen Bezeichnungsregeln sind fiir die 
allgemeinen Begriffe t, c und i formuliert, lassen sieh aber unschwer auf die 
verfeinerten Symbole flbertragen. 

Konstellationen mit  inter.gestellten Bindungen (Entkopplungen) werden 
im allgemeinen nur selten realisiert sein, da ihre Energieimhalte fast stets 
die Spitzen der Isomerisierungspo~entialw~lle bilden, doeh wurde erst kiirz- 
lich eine entkoppelte Xonstellation fitr das Hexaphenyl-benzol n a l s  sehr 
wahrscheinlieh diskutiert. Im allgemeinen lagt sieh erwarten, dal] beim Auf- 
treten yon Entkopplungen in Konjuenen die entkoppelnden Bindungen 
EinfachbindLmgen sind. 

Da die fiir die Bezeichnung der relativen Lage einer best immten Bindung 
als Bezugssystem dienende Ebene E d~zch die beiden vorangehenden Bin- 
dungen bestimmt wird, wechselt is einer nieht eben gebauten Konstellation 
die Bezugsebene E ihre Lage von Bindung zu Bindung und damit  auch die 
Richtung von ,,oberhatb" bzw. , ,unterhalb" der Ebene E. In  einer kopla- 
naren :KoDstellation fallen zwar alle Bezngsebenen E m i t  der Molekiilebene 
zusarml~en, die Richtung ,,oberhalb" bzw. , ,unterhalb" der Ebene E wechselt 
jedoch bei trans-Verknfipfungen alternierend, weft wir oben gefordert haben, 
dab man helm Einbiegen yon einer Bindung in die ihr folgende eine Links- 
wendung zu machen haben. Zweifellos ist dies ein Nachl~eil der oben vorge- 
sehlagenen Konvention, der aber dureh das eindeutige und einfache Bezugs- 
schema aufgewogen werden diirfte. 

Aus den bisherigen Darlegungen ergibt sich als 

11 A.  Almenningen, O. Bastiansen und P. N .  S/cancke, Acta chem. seand. 
12, 1215 (1958). 
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t~ege l  1: Die relative Stellung einer Bindung in einem konjugierten 
System wird au[ die/iir sie vorletzte Bindung in diesem bezogen. Die relative 
Stellung der Bindung wird in einem konventionell /estgelegten, oben niiher 
beschriebenen Bezugssystem dureh einen der /olgenden Siitze yon Symbolen 
ausgedriickt: 

Satz I: % +i, ~c, Oc, -~c, -i, -%  ~ 
Satz l I :  +t, +i, +c, oc, -c, -i, % ~ 
Satz 111: t, i, c. 

Wie oben dargelegt, kann die relative Stellung einer Bindung in einem 
Konjuen trans (t), cis (c) oder inter (i) sein. Ffir die eindeutige Bezeiehmmg 
einer best immten Konstellation eines Konjuens gen/igt es anzugeben, wel- 
ehe Bindungert eis- bzw. inter-gestellt sind, wenn durch Konvention fest- 
gesetzt wird, dab alle iibrigen, ~ieht ngher eharakterisierten Billd~mgen 
trans-gestellt sind. Es empfiehlt sieh, die trans-gestellten Bindungen nieht 
zu irtdizieren, weil in den natiirlieh vorkommenden aeyelisehen Konjuenen 
(Carotinoide usw.) und in den ebenen Konstellationen konjugierter Systeme 12 
die trans-gestellten Bindungen zahlenmgBig bei weitem iiberwiegen. 

Da die feinere Symbolik drei versehiedene M6gliehkeiten d er trans- 
Stellung unterseheidet, kann bei Verwendung dieser Symbolik nur  auf die 
Indizierung eines dieser Symbole, z .B.  or, verziehtet werden. In  diesem 
Falle sind auf +t und -t bzw. ~t und -st die folgenden Bege!n sinngem~B 
anzuwenden. Es folgt daher als 

l~ege l  2: In  der Benennung der Konstetlation werden nieht angegeben 
bei Verwendung der Symbole des Satzes 

I oder I I  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  ot, 
I I I  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . .  t. 

Cis- and inter-gestellte Bindungen  lassen sich auf dem folgenden 
Wege kurz und  einfach indizieren:  

I~ege l  3: Man setzt vor den Namen des kon]ugierten Systems die 
Nummer des Atoms, yon dem die cis- bzw. inter-gestellten Bidung ausgeht, 
und /i~gt dieser Nummer das die relative Stellung dieser Bindung nach 
Regel I kennzeichnende Symbol an. Ist das betre//ende Atom kein C-Atom, 
schiebt man sein Atomsymbol zwischen Nummer und Zusatz ein. 

Die so konstruierte Benenr~mag einer Konstellation l~l~t sofort erkennen, 
ob eine Einfaeh- oder Doppelbindung cis- bzw. inter-gestellt ist: Stimmen 
(tie dem Namer~ vorgesetzten Nummern mit  den naeh der t~egel A. 3.1 der 
[UPAC-Nomenklatur ~ zur Bezeiehnung der Gage der Doppelbindungen naeh- 
zusetzenden Nummem iiberein, ist eine Doppelbindung eis-bzw, inter- 
gestellt, andernfalls eine Einfaehbindung (Bsp. 3, Abb. 2). 

Gekreuzt konjugierte Systeme sind dadureh gekennzeiehnet, daB yon 
einem Atom einer Doppelbindung, konjugiert zu dieser, zwei ungesgttigte 
Ket ten ausgehen. Eine dieser beiden Ket ten wird als Substi tuent betraehtet, 
u. zw. in Anlehnung an die Regel A. 3.4 der IUPAC-Nomenklatur 2 diejenige, 

~2 2. Mitt. dieser P~eihe, s. rt~ehste Arbeit, Nh. Chem. 91, 898 (1960). 



894 O.E. Polansky: [Nh. Chem., Bd. 91 

die eine geringere Anzahl konjugierter Doppelbindungen engh/~lg. Sind jedoch 
beide Xetten yon diesem StandpLmkt aus g!eiehwergig, wird die cis-gestellte 

s b c 

z J ~ . ~ c ~  J 

o b 
Abb. 2. Benemmngsbeispiele: 

1. a) $t-ttexatrien-(l,3,5) 
b) 3 c-Itexatrien-(1,B,5) 
c) 4 c-tIexatrien-(1,3,5) 

2. a) tt-l-Chlor-butadien-(1,3) 
b) 1 c-Chlor-butadien-(1,3) 

3. a) 4c-Octatrien-(2,4,6) 
b) 5 c-Octatrien-(2,4,6) 

4. a) 4-[4"c-IIexatrie~lyl-(l',3',5')]-5c, 7c-dekapentaen-(i,3,5,7,9) 
b) 4.[ t t- tIexatrien yl.( l ',3',5 ") ]-S c-dekapen~aen-(1,3,5, 7 ,9 ) 

5. a) 2-u 
b) 2 c-Vinyl-hexatrien-(1,3,5) 
c) It -2-Vinyl-hexatrten-(1,3,5) 

6. a) 1-[2'c-Chlor-phenyl]-butadien-(1,8) 
b) tt-1- [4'-Chlor-phenyl]-butadien-(1,8) 
c) tt-l-[2"-Chlor-phenFIJ-butadien-(i.3) 

7. a) 3-[3"c.Chlor-phenyl]-4c-hexatrien-(i,3,5) 
b) 3-[ 3' c-Chlor-phenyl ]-4 c-hexatrien-(1,8,5 ) 

8. a) 3i-Nitro-4c-hexatrien-(1,3,5) 
b) 3 i-Nitro-hexatrien-(1,3,5) 

9. a) +c +c-Dodekahexaen-(1,3 5,7,9,11) 
b) -c-c-Dodekahexaen-(1,3,5,7,9,11) 

(ga und 9b sind Atropisomere) 

Ket~e als Substigueng betrachtet (t~egel 4). Dieses Vorgehen ha~ wegen der 
weiter unter fo]genden Regel 5 den Vor~eil, die relative Stel]ung des 
Substi tuenten an der u nieht indizieren zu miissen. 

Die l%egel 4 ist mit  der Regel A. 3.4 der IUPAC-Nomenkla~ur ~ insofern 
nicht in v611iger Ubereinstimmung, als nach ihr nieht die Kette mi~ den meisten 
Doppelbindungen, sondern die mit  der 1/~ngs~en durchlaufenden I~onjuga~ion 
als Stammverbindung angesehen wird. So ist nach l~egel 4 die im Beispiel 
4 a  der Abb. 2 gegebene Struktur als 4-[4"e.ttexatrienyl-(l',3',5')]-5c-7c- 
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dekapentaen-(1,3,5,7,9), naeh der IUPAC-Nomenklatur aber als 7.Allyliden- 
tridekahexaen-(l,3,5,8,10,12) zu bezeichnen. Diese geringfiigige Abweichung 
von der IUPAC-Nomenklatur scheJnt aber duroh die durch sie erzielten 
Vereinfaohungen gereehtfertigt zu sein. 

Die relativen Stellungen der Bindungen in der bei gekreuzter Konju- 
gation als Substituent aufgefaBten Seitenkette ]assert sioh einfach Jndizieren, 
wenn man die relative Stellung der ersten Doppelbindung dieser Ketten auf 
diejenJge Doppelbindung der Stammkette bezieht, mit der sie dureh eine 
Einfaehbindung verbunden Jst. In den Strukturen der Beispiele 5 a mad e 
der Abb. 2 steht somit die Vinylgruppe trans zur Hauptkette, im Beispiel 
5 b abet el8 zu dieser. 

Wit formulieren daher wie folgt die 

I~egel  4: Bei gekreuzt lconjugierten Systemen betraehtet man die Kette 
mit der Igngsten durehlau/enden Konjugation als Stammkette, die Ver- 
zweigung mit der lci~rzeren Konjugation aIs Substituent. Sind beide Ver- 
zweigungen gleichwertig, betraehte man die cis-gestellte Verzweigung aIs 
Substituent. Die relative Stellung der ersten Doppelbindun9 der Seiten- 
kette wird au/ die verzweigende Doppelbindung der Stammkette bezogen. 

Zumeist sind die in konjugierte~ Ket ten  vorkommenden Atome 
maximal dreibindig* und ihre Bindungen liegen (zumindest n~herungs- 
weise) in einer Ebene. Da die Atome, die die Innenglieder einer konju- 
gierten Ket te  bflden, zwei dieser Bindungen innerhalb der Kel~te ~er- 
brauehen, und die rel~tiven Stellungen dieser Bindungen in der Benen- 
nung der Konstetlation angegeben sind, ist die relative Stellung der 
drit ten Bindung der inneren Atome einer Ket te  eindeutig festgelegt und 
braueht  daher nieht indiziert werden. Wir erhalten somit als 

R.egel 5: Die relative SteUung yon Bindungen, mit denen Substituenten 
an die inneren Atome einer lconjugierten Kette gebunden sind, werden nicht 
indiziert. 

Die endst~ndigen Atome einer konjugierten Ket te  haben aber zwei 
unverbrauehte Bindungen, deren relative Stellung auf die ihnen am 
n~chsten stehende (das ist die crete oder die letzte) Ei~ffaehbindung 
des konjugierten Systems zu beziehen and  naeh Regel 3 zu indizieren ist. 
Es folgt daher die 

I~egel  6: Die relativen Stellungen der Bindungen, die yon endst~indigen 
Atomen der konjugierten Kette ausgehen, werden auf die ihnen zungchst- 
liegende Ein]aehbindung des konjugierten Systems bezogen. 

Sind die Substituenten eines konjugierten Systems konjugierte Ringe, 
die ihrerseits ebenfa]ls substituiert Bind, so sind fiir diejenigen Substi- 

* In  Komplexverbindungen der D~bergangsmetalle mit unges~ttigten 
Liganden k6nnen u .U.  die Zentralatome an der Konjugation teilnehmen 
und so konjugierte Ketten mit Atomen hSherer Bindigkeit aufbauen. Vgl. 
hierzu aueh den Diskussionsvortrag yon I-Ierrn Dr. E. Bayer (TH Karlsruhe) 
bei der GDCh-I-Iauptversammlung 1960 in Stuttgart. 
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tuenten des Ringes, die nicht auf der Verlgngerung der Bindung zwisehen 
Konjuen und Ring liegen, zwei verschiedene relative 8tellnngen in be- 
zug anf die konjugierte Ket te  mSglich. Um diese zu charakterisieren, 
betrachte man die Bindung zwischen Ring und Ket te  als der Bindung m 
und die Bindung zwischen dem Substituenten des Ringes und dem t~ing 
als der Bindung n in Abb. 1 entsprechend. Die relative Stellung der 
letzteren kann dann in der oben angegebenen Weise auf diejenige Bin- 
dung des konjugierten Systems bezogen werden, die der Bindnng zwi- 
schen Ring und Ket te  vorangeht. Die Bezeichnung des Ortes des Sub- 
stituenten des Ringes erfolgt naeh den iiblichen Regeln ~, die Charakteri- 
sierung seiner relativen Stellung naeh Regel 3. Die ]Beispiele 6 und 7 
der Abb. 2 illustrieren die Anwendung dieser 

Rege l  7: Sing die Substituenten eines Kon]uens /~onjugierte Ringe, die 
ihre~eits eben/alls substituiert sind, so ist die relative Stellung der Bin- 
dung zwischen Substitraent und Ring au] die]enige Bindung des Konjuens 
zu beziehen, die zu dem Atom ]i~hrt, an welehen der Ring substituiert ist. 
Liegt der Substituent des Ringes au] der Vsrliingerung der Bindung zwischen 
Kette und Ring, ist er wegen eindeutiger Lage nicht zu indizieren. 

Bei der Benutzung dieses Nomenkla~urvorsch]ages bes~t~e eine Kon- 
stellg~ion mit nur trans-gestellCen Bindungen keine Charakterisierung 
ihres sterischen Baues und ihre Benennung wiirde mit dem allgemeinen, 
steriseh nicht weiCer spezifizierten Namen des Konjuens identisch sein, 
was zu Unklgrheiten und Verwechslungen AnlaB geben mfif~te. Urn dies 
zu vermeiden, fordert die letzte 

R e g e l  8: Der Benennung von KonsteIlationen, in denen aIle indizier- 
baren Bindungen trans-, cis- bzw, inter-gestellt sind, ist als Ab/ci~rzung /iir 
all-trans bzw. all-cis bzw. all-inter das Symbol tt bzw. cc bzw ii vorauszu- 
setzen. 

Die folgenden Beispiele der Abb. 2 dienen Ms Illustrationen der An- 
wendung der 

Regel 1 : Mle Beispiele. 
Regel 2 : alle Beispiele. 
Regel 3: Beispiele 1, 3 und 4. 
1%egel 4" Beispiele 4 und 5. 
Regel 5: Beispiele 7 und 8. 
Regel 6 : Beispiel 2. 
l~egel 7: Beispiele 6 und 7. 
Begel 8: Beispiele l, 2 und 9. 

Die hiermit vorgesehlagene Bezeichnungsweise ermSglicht eine 
eindeutige und knrze verbale Beschreibung yon - -  experimentell oder 
hypothetisch - -  in Einzelheiten festgelegten Kons~ellationen in dem 
Sinne, dalB auf Grund der nach den obigen aeht Regeln gebi ldeten 
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Bezeiehnung der Konstellation deren rgum!ieher Bau mit der Genauig- 
keit rekonstruiert werden kann, die der Bezeiehnungsbildung zugrunde 
gelegt worden ist. Abgesehen yon der geringffigigen Abweiehung der 
l~egel 4 fiigen sieh die oben vorgesehlagenen I~egeln der IUPAC-Nomen- 
klatur ein und erg~inzen diese. Da sic zusammen mit den Regeln der 
IUPAC-Nomenk]atur ein einheitliehes System bilden, k6nnen sic aueh 
ohne weiteres ffir die Codifizierung rgumlieh versehieden gebauter Kon- 
sgellationen verwendet werden. In diesem Zusammenhang ist abet 
darauf hinzuweisen, daft der yon der IUPAC herausgegebene Vorsehlag 
fiir die Versehltisselung organiseher Verbindungen 13 nur die relative 
(eis- bzw. trans-) Stellung yon I)oppelbindungen ber/ieksiehtigt. Daft 
dies fiir die eindeutige Besehreibung bestimmter Konstellationen unzu- 
reiehend ist, zeigen die Beispiele 1 und 4 der Abb. 2. 

Obwohl zur Zeit nur yon wenigen organisohen Verbindungen der 
rgumliehe Bau ihrer stabiien Konstellationen so genau bekannt ist, 
dab er mit aller, dem vorgesehlagenen System mSgliehen Seh~irfe be- 
sehrieben werden k6nnte, ist es vielleieht gereehtfertigt, dieses System 
sehon jetzt zur Diskussion zu stellen, wei! es einerseits die Bezeiehnung 
und Behandlung (gegf. noeh hypothetiseher) Konstellationen erleiehtern 
und andererseits vielieieht die Entwieklung mehrerer untersehiedlieher 
aber gleiehwertiger Bezeiehnungsweisen hintanhalten k6nnte. 

Den Vorstgnden des Organiseh-Chemisehen und des Anorganiseh- 
und Physikaliseh-Chemisehen Instituts der Universitgt, Herrn Prof. 
Dr. F. Wesselg nnd I:[errn Prof. Dr. H. Nowotny danke ieh, dab sic 
die Durehf{ihrung dieser Arbeit ermSglieht ha.ben. 1-Ierrn Prof. Dr. 
F. Ku//ner danke ieh fiir eine anregende Diskussion des behandelten 
Gegenstandes 

13 A Proposed International Chemical Notation, Prepared by the Com- 
mission on Codification, Ciphering, and Punehed Card Techniques of the 
International Union of Pure and Applied Chemitry, London, lN'ew York, 
Toronto 1958, S. 5, 111. 


