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(Eingegangen am 10. Ol~tober 1963) 

Die mit Hilfe quantenehemiseher Verfahren errechneten 7:-Elektronen- 
strukturen warden iiblicherweise in Form yon Molekiildiagrammen dar- 

. 

gestellt 1. Bei systematisehen und verglelehenden Untersuehungen yon 
Verbindungsklassen ist ftir die Darstellung der Ergebnisse fast stets eine 
gr613ere Anzahl yon 5Iolekfildiagrammen nStig. Sehr oft warden abet 
gerade in diesen F/~llen die berechneten Verbindungen dutch Kombi- 
nation einiger weniger Teilstrukturen R1 bzw. Sd erhalten; die Gesamt- 
heir der untersuehten Verbindungen lgBt sieh dann durch die Mlgemeine 
Formel R z -  S j  darsgellen, worin I und J Laufzahlen sind. In diesen 
F~illen k6nnen die gezeiehneten Molekiildiagramme leieht dutch die 
tabellarisehe Wiedergabe der ~-Elektronen-Nettoladungen q~, der 7:- 
Bindnngsordnungen P~i und (wenn gewiinseht) der freien Valenzen Fj 
ersetzt werden, vorausgesetzt, dab man die Bezifferung der Atome in 
den gesten RI und in den Strukturen S j  angibt. Werden insgesamt r 
Reste R• na i t s  Strukturen S j  kombiniert, so erfordert dies die Wieder- 
gabe yon (r q- s) Formelbildern der Rz und S j  anstatt  yon (r �9 s) Molekiil- 
diagrammen der Verbindungen R •  wobei eine weitere t~aum- 
ersparnis dureh der~ Umstand erzielt wird, dab die Formelbilder ftir die 
einzelnen Rx bzw. S j  weniger nmfangreieh als die Molekiildiagramme 
ftir R I - - S j  sind. 

1 C. A.  Coulson, ,,Valence", Oxford 1952, S. 255; R. Daudd, ,,Structure 
61eetronique des mol6cules", Paris 1962, S. 176ff.; u . a .m.  
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Das folgende Beisloiel sell das  Gesagte  verdeut l ichen.  F / i t  d~s Benzal-  
malodini~ri l  folg/0 naeh  einfaehen L C A O - - M O - R e e h n u n g e n  2 das naeh- 
s tehende  lV[olekiildiagramm * : 

I ~" ~ I ~" ~-I 00r 6 

Seine ~abellarische Dars te l lung erforder t  die Zerlegung dieses lV[ole- 
kills in zwei Tei l s t rukturen ,  sagen wir 

IS] (o) (3) (4) 
!(1) (o) C_--N 

/ \  [R] \ ( , )  / 
(~')1 Ii (~) _ _ c  c(.~) (3,),\/(3) ~ _  

(4) (3') (4') 

RI S j  

und  die Angabe  der  qi und  piy wie in folgender Tabel le :  

Verbindung ~-EIekt ronens tmktnr  
~- Ele, kt  tenon- LX'et toladu ng u-Bindungsordnung 

des q i  " 104 P i j  " t04 

Toils q~ q2 q3 q~ Pol PI2 P23 /)a4 

I 
R I - - S j R I  - - 0 0 3 0  -F-0144 - - 0 0 0 3  q-0132 4418 5979 6821 6558 

i S j  q-0672 - - 0 2 5 6  q-0697 - - 1 0 9 7  4418 7759 3686 9210 

* Das zweite ~-Eleki~ronenpaar der C~---N-Gruppe is/~ darin nieht  be- 
rfieksiehtigt ; seine Ladungsvertei lung ist ~ : 

- - C ~ N  
0,9966 

q- 0,0831 - -  0,0831 

2 0 .  E. Polanslcy, P. Schuster und F. Wessely, Mh. Chem. 95 (1964), 
im Druck. 
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Wie man sich leich~ iiberzeuge,t ka~m, sind die so tabellierte,1 Artgaben 
vollstgndig und gestatten leieht, das Molekiildiagramm zu rekonstruieren. 
Dutch die fiir eine bestimmte Teilstruktur R, bzw. Sj  feste Numerierung 
der Atome wird aueh die Verfolgung der Ladungsdichten all bestimmten 
Atomen oder die der Bindungsordnungen bestimmter Bindungen er- 
leichter/~. 

l-torrn Prof. Dr. F. Weaady und Herrn Prof. Dr. F. K~z//,~er d~nke ioh 
ftir Anregung und Diskussion. 


