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(Eingegangen am 29. Januar 1968) * 

Die Charakterordmmgen von Benzolringen und exo.cisoider 
C4-Einheiten yon 7 kondensierten aromatischen Kohlenwasser- 
stoffen w~trden bereehnet. 

The character orders of benzene rings and of exo-cisoidic 
C4-units of 7 aromatic hydrocarbons were calculated. 

Im Zusammenhang mit anderen Untersuchungen 1 erschien es wiin- 
schenswert, erganzend zu einer frtiheren Arbeit ~ die Charakterordnungen 
der Benzolringe (Pb~nzo~) und der peripheren C4-Bruehstiicke, deren 

Zentren cisoid angeordnet sind t~e~o-sisoi4~ in den unten angegebenen 
~ T d i e n o i d  / ~ 

Yerbindungen zu berechnen. Ffir die ersten 5 Verbindungen lagen die 
Diehtematrizen (Matrizen aller Bindungsord~ungen p) in der Ligeratur 3 
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vor, daher konaten die abgeleifeten Formeln 2 unmittelbar verwendet 
werden: 

1 
~)dienoid = 2 ~  [2 (I)12 -~- ps4) -~ (1)23 - -  p14)J ; 

fiir die iibrigen Verbindungen wurden die Chargk~erordrmngen aus den 
Matrizen c (bestehend aus dem Eigenvektoren der topologischen Matrix 

CC;  
Pentacen 

Benzo[c]phenan~hren, RIgI  5255 
,,3,4-Benzophenanthren" 

Dibenz[a,j]anbhracen, R R I  6382 
, , 1 ,2 - -  7 ,8 -Dibenzo-an thracen  " 

Benzo[bJchrysen, I~RI 6379 
, , 3 ,4 -Benzo- t e t raphen  " 

Dinaphtho[2,1 ,8 ,7-defg:  2',1',8',7q 
opqrJpentacen,  RI~I 7621 

,, 1,14--7,8-Dibenzo-peropyren" 

665 

8 

3 637 

9: 

Benzo[g]chrysen, l~I~I 6385 
,, 1,2--3,4-Dibenzo-phenanthren" 

Anthra[2,1,9,8,7 -de]ghi]benzo[qr] - 
pentaeen 

, , 1 , 1 2 - - 2 , 3 - - 9 , 1 0 - T r i b e n z o - a n t h -  
a,nbhren" 
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des Gesamtmolekiils) und m (Matrix der Hi~clcel-Koeffizienten der 
Bruchstiicke I, I I , . . . ,  L , . . . )  gem/~lt 

2 
Z Z 

IbL ~ bindend s in  L 
bindend 

p = 2 r - - 1  

berechnet 2. Die Ergebnisse siad in der iiblichen Weise 2 in den Charaktero- 
grammea angegeben. 

Dem Vorst~n4 dos Instituts fiir Numerische ~ t h e m ~ t i k  der Techn. 
ttochschule Wien, I~errn Prof. Dr. H. J. Stetter, danke ich fiir zur Ver- 
fiigung gestellte l~echenzeiten an der e]ektronisehen l~echenanlage 
IBM 7040 der Techn. Hochschule Wien, Herrn Prof. Dr. O. E. Polans]~y 
und Herrn Dr. G. Der/linger fiir anregende Diskussionen. 


