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Uber die Bestimmung der Richtung 
yon Ubergangsmomenten in liinglichen Molekiilen 

aus Messungen des IR-Dichroismus, 3. Mitt.: 
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Mit 2 Abbildungen 
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Determination of the Direction o/ Transition Moments on 
Oblong Molecules by Measurement o/In]tared Dichroism, I I I  

The diehroism of the ~ - N = N  band in p-dimethyl-amino- 
azobenzene and of the ~-NH band, the amid I band and the 
amid I I  band in ~-poly-y-benzyl-J~-glutamate has been meas- 
ured. By the relations derived in the first and second com- 
munication 1 directions of the transition moments could be caL 
eulated. The results are in excellent agreement with theoretical 
valuos. 

Es wurde an 4-Dimethylaminoazobenzol der Diehroismus 
der N=N-Va lenzbande  sowie an ~-Poly-y-genzy]-~-glutamat 
der Dichroismus der NI-I-Valenzbande, der Amid I-Bande und 
der Amid I I -Bande gemessen. Aus den Me2werten konnten mit  
den in der ersten und zweiten Mitteilung 1 abgeleiteten Bezie- 
hungen die Riehtungen der ~bergangsmomente bereehnet 
werden. Die Ergebnisse zeigen eine ausgezeiehnete Uberein- 
st immung mit  den theoret. Werten. 

E i n l e i t u n g  

In den beiden vorhergehenden Mitteilungen ~ wurden Beziehungen 
abgeleitet, die eine gen~ue Berechnung der l~ichtung yon Oberg~ngs- 
momenten erm6gliehen sollen, wenn die Molektile der uatersuchten 
Proben durch Einbetten in Kunststoffoliea und Dehnen der Folien oder 
- -  bei Makromolekiile~t - -  dureh Aufstreiehen yea  Gallerten dieser 
Molekfile auf Folien und Dehnen der Folien teilweise orientiert sind. Da 

1 G. Bauer, Mh. Chem. 102, 1782, 1789 (1971). 
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diesen Ableitungen eine stark formalistische Behandlung der Orientie- 
rungsvorgiinge zugrunde liegt, ist es notwendig, ihre Verwendbarkeit an 
Verbindungen zu prtifen, bei denen die Lage yon lJbergangsmomenten 
bekannt  ist. 

Die Untersuchungen an 4-Dimethylaminobenzol wurden zur Er- 
probung der , ,Einbettungsmethode" vorgenommen; die Untersuchungen 
an e-Poly-,(-benzyl-L-glutamat zur lJberprtifung der Brauchbarkeit  der 
,,Aufstreichmethode". 

4 - D i m e t h y l a m i n o a z o b e n z o l  

Bei der N=N-Valenzsehwingung in 4-Dimethylaminoazobenzol 
( 4 - D A A B )  f~llt die l~ichtung des Ubergangsmomentes praktiseh mit  der 
Verbindungslinie der N-Atome zusammen. 

Abb. 1. Bindungslangen und Valenzwinkel in 4 - D A A B  

Vergleieht man die IR-Spektren yon ,,gewtihnliehem" und ,,sehwerem" 
4-DAAB,  bei dem die Stiekstoffatome der Azogruppe dureh t~N substiguiert 
sind, so zeigt sieh eine kraftige Versehiebung der N=N-Valenzbande, wah- 
rend die Lagen der anderen Banden kaum ver/~ndert sind 2. Man darf daraus 
sehlie~3en, dal3 zwisehen der N=N-Valenzsehwingung und den fibrigen 
Sehwingungen im Molek/il nur eine germge Iglopphmg bes~ehg. In diesem Fall 
mul3 die l~iehtung des Ubergangsmomentes mit der Valenzriehtung weit- 
gehend fibereinstirmnen. 

Da die rgumliche Struktur des MoleMils mit  Sieherheit bekannt  ist 3, 
hat  man eine Verbindung zur Verffigung, die als Testsubstanz gut 
geeignet ist. Die wiehtigsten Bindungsli~ngen (in A) und Valenzwinkel 4 
sind aus Abb. 1 ersiehtlieh. 

Die beiden Benzolringe liegen in der Papierebene; die N(CH3)_~- 
Gruppe ist weiggehend frei drehbar. 

Legt man die Molekfil-Langsaehse dureh die Mittelpunkte der beiden 
Benzolriage, so finder man zwisehen dieser t~iehtung und der N = N -  
Verbindungslinie einen Winkel yon 49 ~ 

Bei einem Molekiil wie dem vorliegenden ist es nieht mSglieh, ohne 
gewisse Willkfir eine Liingsaelhse festzulegen. Da die Ausricht~mg der 

2 R. Ki~bler, W. Li'ettke und S. WeckerIin, Z. Elekt.roehem. 64, 650 (1960). 
a Vgl. z . B . L . . F .  JFieser und M..Fieser,  Organische Chemie. Verlag 

Chemie. 1965. 
4 Landolt-BSrnstein, Zahlenwerte und Funktionen, 1. Band, 2. Teil. 

Berlin-G6ttingen-Heidelberg: Springer, 195~. 
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4 -DAAB-Moleka . l e  dureh Dehnen des sic umgebenden Mediums erfolgt, also 
gleiehsam d~treh ein Vorbeigleiten der Molekiile der Umgebung, ist es sinn- 
yell, Ms Liingsaehse die Aehse des kleinsten urn des Molekal gesehriebenen 
Zylinders zu w/~hlen; diese f~llt mit  der Verbindungslinie der Mittelpunkte 
der beiden Benzolringe zusammen. 

Die Lage der Absorpt ionsbande  im Spekt rum wird yon  Ki~bler e ta l .  ~ 
angegeben.. Die Auto ren  ordaen  eine bei 1410 em -1 liegende mittelsSurke 
Bande  4or N=N-VaIenzschwingung  zu. Eigene Messunge~ ergaben, dab 
des B a n d e n m a x i m u m  bei 1408 cm -1 liegt. 

Experimenteller Tefl 

Als Tr/~germaterial fiir des 4 - D A A B  fanden 0.4 mm dicke Folien aus 
Hoehdruckpoly~thylen Verwendung. Die Folien zeigten im ungedehnten 
Zustand keinen Diehroismus. 

Zum Beladert wurden die FolierL etwa 2 Stdn. in einer w~2r. Suspension 
der zu untersuehenden Substanz gekocht; dabei nahmen die Folien etwa 
8--10 mg Substanz pro cm 3 auf. An der Folio aul]en anhaftende Subsganz- 
reste konnten mit  Aceton entfernt werden. 

Bestimmungen der S~ttigtmgskonzel~tration yon 4 - D A A B  in ftiissigen 
aliphat. Kohlenwasserstoffen (sie liegt z. B. bei n- t texan bei 1 mg pro em a, 

1 
also bei his ~ der im Poly/~thylen en.ghalgenen Substanzmenge) lassen den 

Schlul3 zu, dab die Verbindung in Poly/~thylen gral3tenteils nicht echg gelast 
ist. Tats~chlich zeigt sich, dal3 nach mehrstdg. Liegen die wohl stark gefarb- 
ten, aber durehsiehtigen :Folien grab werden, offenbar dureh Kristallisation 
des 4 - D A A B  in tier Folie. Die Trabung kann  dureh Erwgrmen der Folio auf 
etwa 100~ zum Versehwinden gebracht werden. Naeh dem Abkiihlen 
bleiben die Folien wieder einige Stunden Mar, dana t r i t t  neuerlieh Trfibung 
ein. 

Die beladenen Folien wurden auf das Zwei- bis Seehsfaehe ihrer urspriing- 
lichen L~nge gedehn~. Da die Dehnung nieht gleiehm/iBig ist, muBten vor 
dem Dehnen auf der Folio Markierungen angebraeht werden (dutch Abrollen 
eines Zahnrades in der Dehnungsrichtung), um sparer an der bei der Messung 
durchstrahlterL Stelle aus dem Abstand zweier Marken des Dehnungs- 
verhNgnis berechnen zu k6nnen. 

Die Folien wurden ohne Fenster in versehraubbare Netal lrahmen einge- 
spanat  und  mit  diesen in den Strahleagang gebraeht. 

Die Messungen erfolgten mit  einem Doppolstrahl-Gitterspektrographen 
(Perkln-Elmer, ModeI1 225) mit  DrabSgi~terpolarisator. Der Polarisator ist 
vor dem Monochromator-Eiutrittsspalt drehbar angebracht. Die Proben 
waren jeweils so fixiert, dab der Winkel zwisehen der Dehnungsrichtung und 
den Spalten 45 ~ betrug. Ver/~ndert wurden die Polarisatorstellungen, und 
zwar so, dal~ die Schwingungsebene der polarisierten Strahlung zur Spalt- 
riehtung eirmaal um -]- 45 ~  einmal um - - 4 5  ~ geneigt war. Bei dieser 
Asaordnung gelingt es am besten, die Einflfisse der Eigenpolarisation des 
Spektrographen auszusehalten 5. 

5 R. D. B. Fraser  und E. Suzulci,  Specgrochim. Acta 21,615 (1965). 
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]Die Eigenabsorption der Folie lieB sieh mit  einer gleichstark gedehnten 
,,leeren" Folie im Vergteiehsstrahlengang weitgehend kompensieren. 

Bei den Nessungen zeigen sich st6rende Itlterferenzen, wenn der IR- 
Stral~l senkrecht zur Folienebene einf/ill~. Diese Interferenzen konngen dutch 
Neigen der Folien (]Drehung urn eine in der Folienebene senkrechg zur 
]Dehnungsriehtung liegende Achse) um 20 his 30 ~ beseifiig~ werden. Die 
geringe seitliehe Versetzung des IR-S~rahls, die bei dieser !Probenanordnung 
auftritt ,  hatte keinen merklichen Einflufi auf die Messungen. 

Es konnten nu t  ~us Messungert an durehsioh~igen Folien roproduziorbare 
diehroitische Verh/~Itnisse orhalten werden. ~ a r e n  die Folien in gegr/ibgem 
Zustand gedehng worden, so zeigte sich fast kein Diehroismus. Es wurde 
daher nur  mit durchsiehtigen J~olien gearbeitet. 

Die quanti tat ive Auswertung der Banden erfolgte naeh dem Grund- 
linienverfahren. 

Es wurden 11 Messungen bei verschiedenen Dehnungsverhgltnissen vor- 
genommen. 

Aus den Mel3werten ergibt  sich mi t  Hilfe der Ausgleichsrechnung 
der Winkel  zwisehen der l~iolekiill&ngsachse u n d  der R ieh tung  des 
l Jbergangsmomentes  zu 48.2 ~ in  ausgezeiehneter I} 'bereinst immung mit  

dem theoret ischen Wef t  yon  49 ~ 
Die Mel~werte u n d  die mi t  t t i lfe der Ausgleichskurve far  die gemes- 

senen DehnungsverhS~ltnisse berechneten diehroit isehen Verh~ltnisse 

sind in Tabelle 1 zusammengestel l t .  

Tabelle 1. Megwer~e  u n d  E r g e b n i s s e  

Dichroig. Verh~lgn. 
Dehnungsverh. sin2 ~ * gemessen berechnet 

2.26 0.336 1.23 1.27 
2.48 0.300 1.24 1.30 
2.43 0.309 1.25 1.30 
2.63 0.261 1.36 1.34 
3.26 0.219 1.32 1.38 
4.29 0.155 1.46 1.44 
4.38 0.150 1.54 1.45 
4.78 0.134 1.39 1.46 
4.90 0.129 1.54 1.47 
5.83 0.103 1.48 1.49 
6.33 0.091 1.54 1.51 

Das Ergebnis  zeigt, dab die zur Auswergn~g der Messungen heran- 

gezogene Meghode gut  ~nwendbar  ist. 

2 
* sin 2 ~ = Ausm~B der Orien~ierung. Keine Orientierung: sin s q. = ~ ;  

vollstgndige Orientierung: sin z ~ ~ 0. ~ ~ Winkel zwischen Molekfil- 
lgngsaehse und Orientierungsriehtung. 
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Bei deft angewandten Konzentrationen yon 4 - D A A B  sind sieher 
starke Weehselwirkungen zwischen den eingebetteten Molekiilen vor- 
handen (es kann sogar Kristallisation eintreten). Diese Weehselwirkun- 
get1 scheinen abet die Orientierbarkeit der Molekiile nieht wesentlieh zu 
beeinflussen. 

~ - P o l y - 7 - b e n z y l - L - g l u t a m a t  

a) Die Struktur des Polypeptids:  Poly-7-benzyl-L-glutamat (PBLG)  
kann nach Blout und Assadourian 6 itt zwei strukturell versehiedenen 
Formen, einer e- und einer ~-Form auftreten, wobei bei Molekular- 
gewiehten unter 28 000 vorwiegend die ~-Form (FMtstruktur) vodiegt,  
w/ihrend man bei hSheren Molekulargewichten nut  die ~-Form (Helix- 
struktur) vorfindet. 

Seit den yon Bamford et al. 7 durchgefiihrten RS-Untersuchungen 
yon e - P B L G  kann es Ms gesichert gelten, dag die Molekiile dieses Poly- 
peptides eine ganz best immte Helix-Struktur,  die man Ms e-Helix- 
Struktur bezeichnet, besitzen. Auf Grund dieses Befurtdes kSnllen unter 
Beriieksiehtigung der yon Corey und Paul ing s angegebenen Bindungs- 
li~ngen und VMenzwinkel die Atomkoordinaten fiir die Atome der 
Polypeptidkette  bereehnet werden. Die Ergebnisse einer solehen Be- 
reehnung, der eine 18/5 c~-I-Ielix mit  ebener, zur Helix-Aehse paralleler 
Peptidgruppe zugrunde gelegt ist, sind in Tab. 2 zusammengestellt.  Eine 
IdentitiiSsperiode der Helix umfaBt 18 Peptideinheiten, die genau 
5 Ggnge der tlelix-Schraube bilden. Abb. 2 zeigt eine sehematisehe Dar- 
stellung der e-Helix. 

Tabelle 2. A t o m k o o r d i n a t e r ~  der  18/5 u - H e l i x  (in ii) 

x y z Bezeictmung der Atome 

C 0 0 0 
N 1.183 0 0.872 I-]: 
C' 2.419 0 0.407 I 
C* 3.493 0 1.497 C J N \ , C , J  C * 
O 2.728 0 --0.794 
H 0.964 0 1.866 11 

O Helix-Achse 1.747 1.465 - -  

Ans den Atomkoordinaten ergeben sich fiir die Winkel zwischen den 
VMenzrichtungen N - - H  bzw. C ' - -O und der I-Ielix-Achse folgende Werte : 

6 E. R. Blout und A.  Aesadourian, J. Amer. Chem. Soc. 78, 955 (1956). 
Ch. Bam]ord, W. E. Hanby und 2~. Happey, ]?roe. Roy. Soc. A 205, 30 

(1951). 
s R. B. Corey und L. Pauling, Proc. :Roy. Soc. B 141, 10 (1953). 
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<): N--H-Hel ix-Achse : 12.4 ~ 
<)2 C'--O-I-Ielix-Achse : 14.4 ~ 

b) Bandenzuordnung und die Riehtungen der Ubergangsmomente:  
Die bei ~-Polypeptiden zwisehen 3292 und 3300 em - t  auftretende Bande 

i 

L 

Jr~ ,v ~ .c '/ 

Abb. 2. Sehematisehe Darsgellung der ~-Itelix 

kann eindeutig der NH-Valenzsehwingung zugesehrieben werden. Uber 
die t terkunft  der Amid I- und der Amid I I -Bande  herrseht bis heute 
noeh keine restlose Klarheit. 

Die Amid I-Bande, die bei ~-Polypeptiden zwisehen 1640 und 
1670 em -1 liegL wird meist einer C=0-VMenzsehwingung zugeordnet. 
Naeh F r a s e r  und P r i c e  9 soll diese Bande jedoeh yon einer Normal- 
schwingung der Atomgruppe N ~ C ' - - O  herriihren: 

Die gleiehen Autoren vermuten, dal3 die fiir ttelix-Nolekiile zwisehen 
1520 u~d 1560 em-~ liegende Amid II-Bande,  yon der man lange Zei~ 
gtaubte, sie sei einer ,,in-plane" NI-I-Deformationssehwingung zuzu- 
ordnen, yon einer l~esona,nz z~dsehen dieser Sehwingung und einer 
weiteren NormalsehwJngung der N - - C ' - - O - G r u p p e  

herriihrt, und k6nnen mit  dieser Annahme die beim Austauseh des 
Wasserstoffatoms der NI-LGruppe dureh Deugerium auftregende, far 

9 R.  D. B~ aVraser und W. C. Price,  Nature 170, 490 (1952). 
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eine N H - D e f o r m a t i o n s b a n d e  vicl zu geringe Bandenversch iebung  
erkl~ren. 

F i i r  die R ich tungen  der  Ube rgangsmomen te  bei  ~ - P B L G  l iegen 
bisher  keine gcnauen  W e r t e  vor.  N a n  k a n n  jedoeh versuchen,  Wer te ,  
die fiir einfache Pep t ide  gefunden  wurden,  sirmgemgB auf das  Po ly-  
p e p t i d  zu i iber t ragen.  Es  b ie ten  sich die yon  Abbot  u a d  El l io t  ~~ ermi t te l -  
ten  D a t e n  an. Die Au to ren  er rechneten  aus Messungen des I g - D i c h r o i s -  
mus an Kr i s t a l l en  yon  Ace tan i l id  die Winke l  zwischen der  C---O-Valenz- 
r ich tung  und  den Ube rgangsmomen ten  der NH-Schwingung ,  der  Amid  I-  
und  der Amid  I I - S c h w i n g u n g * :  

NH-Valenz Amid I-  Amid I I -  
Sehwingung Sehwingung Sehwingung 

+ 11 ~ ( +  22 ~: 2) ~ + 72 ~ 

N i m m t  m a n  an, dab  die fiir Ace tan i l id  gefundenen  W e r t e  auch ftir 
~ -PB .L G - -  wenigstens n//herungsweise - -  Gel tung haben,  so ergebcn 
sich ffir die Winke l  zwischen den  Ube rgangsmomen ten  und  der  Hel ix-  
Achse folgende W e r t e :  

Ntt-Valenz-  Amid I- Amid I I -  
Sehwingung Sehwingung Sehwingung 

26,4 ~ (36,4 ~ 2) ~ 86,4 ~ 

Experimenteller Tefl 
Die I-terstellung des Polypept ids  erfolgte naeh einer yon Blout  e~ al. 11, 12 

angegebenen Methode (Leuehssehe Synthese). Fi ir  die Untersuehung stande~,l 
drei Polymerisate mit  versehiedenem mit t leren Polymerisat ionsgrad zur Ver- 
fiigur~g. Die Molekulargewichtsbestimmung erfolgte viskosirnetriseh in 
Diehloressigss und ergab folgende Wer te :  

Mittleres Mittlerer 
Polymerisat  Molekulargew. Polymeris .-Grad 

A 250 000 1 200 
B 230 O00 1 100 
C 140 000 700 

* Die Winkel werden von C ' - -O  aus in Riehtung C ' - -C * positiv gereehnet. 
lo N .  B.  Abbot und A .  Elliot, Proe. Roy. Soc. A 234, 247 (1955). 
11 •. R .  Blout,  R .  H.  Karlson,  P .  Doty  und H.  Hargi tay ,  J.  Amer. Chem. 

Soe. 76, 4492 (1954). 
18 E.  R .  Blout  und R.  H .  Ka~lson,  J.  Amer. Chem. Soc. 78, 941 (1956). 
13 p .  Doty,  J .  H.  Bradbury  und A .  M .  Holtzer, ~. Amer. Chem. Soe. 78, 

947 (1956). 

5Ionatshe[te ffir Chemic, Bd. 102/6 115 
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Die  P o t y m e r i s a t e  w u r d e n  in CI-ICla gel6st  t rod die L 6 s u n g e n  bis zur  Aus- 
b i l d u n g  ei~er te ieht  t r / iben ,  nichg fHef3enden Ga, l le r te  e ingeengt .  N a c h  d e m  
Aufs$reichen de r  Ga l l e r t en  au f  0.2 m m  dicke Fo l i en  aus  I t o e h d r u e k p o t y -  
g t h y l e n  - -  die D icken  s  a u f g e t r a g e n e n  SchichSen lagen  zwischen 0.02 u n d  
0.2 m m  -- w u r d e n  die Fo l i en  g e d e h n t  u n d  in v e r s e h r a u b b a r e  Metal l-  
r / i h m e h e n  e ingespann t .  Die  3/Iessungen ( E r m i t t l u n g  des  Dehnungsverh/~lg-  
nisses der  Fol ien,  A n o r d n u n g  de r  P r o b e n  im Spekt rog ' raphen ,  Po la r i sa to r -  
s te l lungen ,  K o m p e n s a t i o n  der  E i g e n a b s o r p t i o n  de r  Fol ien)  u n d  die Aus-  
w e r t u n g  de r  S p e k t r e n  e r fo lg ten  in  de r  g le ichen Weise  wie bei  den  V e r s u c h e n  
m i t  4 - D i m e t h y l a m i n o a z o b e n z o l  u n d  s ind  do r t  besehr ieben .  

Ans te l le  der  Seh ieh td i eke  de r  a u f g e t r a g e n e n  Galler~e wurde  die ih r  
p ropo r t i ona l e  E x t i n k $ i o n  e iner  bei 1730 em -1 t i egenden  mi~ te l s t a rken  B a n d e  
(ohne Po la r i sa t ion)  gemessen.  

Die  zur  B e s t i m m u n g  de r  L ' b e r g a n g s m o m e n t e  u n t e r s u e h t e n  B a n d e n  s ind 
ebenfa l ls  mitgelsSark;  ihre  M a x i m a  l iegen bei  den  W e l l e n z a h l e n :  

N H - V a l e n z b a n d e  3292 cm-1 ;  A m i d  I - l~ande  1653 e r a - l ;  A m i d  I I - B a n d e  
1549 em -1. 

T a b e l l e 3 .  M e l ? w e r t e  u n d  E r g e b n i s s e  

Dich ro i t i s che  Vech/~ltnisso 
D e h n u a g s -  sin2~. Seh ieh t -  N H - V ~ l e n z -  A m i d  I-  A m i d  I t -  
verhi~ltnis  d ieke  B a n d e  Ba,nde B a n d e  

P o l y m e r i s a t  A (MG ~ 250 000) 

5.85 0.160 0.298 4, 69 2.44 0.173 
5.58 0.162 0.264 4.11 2.15 0.197 
5.67 0.146 0.201 3.85 2.19 0.227 
1.61 0.558 0.532 1.04 1.01 0.977 
6.63 0.095 0.055 7.23 3.61 0.088 
5.99 0.179 0.419 4.17 2.57 0.219 

Winke]  O 25.5 ~ 37.1 ~ 82.8 ~ 

P o l y m e r i s a t  B (MG ~ 230 000) 

3.69 0.304 0.136 2;86 1.82 0.277 
5.37 0.187 0.104 3.25 2.74 0.216 
3.62 0.360 0.210 2.36 1,28 0.410 
3.39 0.408 0.262 2.40 1.63 0.495 
3.51 0_449 0.377 1.93 1.17 0.507 
3.5 t 0.432 0.333 2.24 1.54 0.499 

Winke]  6) 27.9 ~ 37.7 ~ 90.0 ~ 

Po ]ymer i s a t  C (MG ~ 140 000) 

5.02 0.176 0.151 4.08 2.48 0.244 
5.77 0.234 0.444 3.39 1.83 0.326 
5.17 0.209 0.271 3.77 2.10 0.2I 1 
4.17 0.251 0.242 3.87 2.23 0.180 
4.25 0.346 0.572 2.95 1.46 0.300 
4.55 0.187 0.123 4.45 2.92 0.199 

Winke l  | 25.3 ~ 37.6 ~ 85.9 ~ 
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Es  wurden  yon j edem der drei Po lymer i sa te  seehs Proben  hergestel l t  und  
gemessen. Die Mel3werte und  die Ergebnisse  der  Auswer tung  sind in Tab.  3 
angefiihrt. 

Die Gallerten zeigten keinen I)iehroismus, wenn die Tr~gerfolie nieht 
gedehnt worden war. I)ureh das Aufstreiehen allein konnte also keine 
Orientierung erzielt werden. 

Die ffir die drei Polymerisate gefundenen ]~ichtungen der Ubergangs- 
momente zeigen untereinander gute ~CIbereinstimmung. Ein Einflul~ des 
Polymerisationsgrades war theoretiseh nicht zu erwarten und ist aueh nicht 
beobaehtet worden. 

L~berrasehend ist die ausgezeiehnete Ubereinstimmung der Werte des 
Winkels 0 zwisehen I-lelix-Aehse und Riehtung des ~bergangsmomentes 
mit den yon Acetanilid auf das Polypeptid fibertragenen Werten. In Tab. 4 
werden zum Vergleieh die aus den Ergebnissen fiir die drei Polymerisate 
gebildeten Mittelwerte und die bereehneten Werte zusammengestellt. 

Tabelle  4. V e r g l e i e h  d e r  b e r e c h n e t e n  u n d  d e r  g e f u n d e n e n  
O-Werte  

NI-LValenz- A m i d  I-  A m i d  I I -  
Schwingung Sehwingung Sehwingung 

gefundene Mit te lwer te*  yon | (26,0 • 0,8 ~ (37,4 • 0,2 ~ (85,2 _~ 2,0 ~ 
bereehnete  O-Werte  26,4 ~ (36,4 ~= 2 ~ 86,4 ~ 

Die angewandte ~e thode  zur Oriengierung yon Makromolektilen 
und das Auswertungsverfahren seheinen znmindest far die Bestimmung 
der Riehtung yon Ubergangsmomenten a~ Polypeptiden mit Helix- 
Struktur gut anwendbar zu sein. Es ware interessant, ihre Eignung zur 
U~tersuchung anderer Polymerisate zu priifen. 

Das fiir die Arbeit verwendete Ii~-Spektrometer samt Polarisations- 
einriehtung wurde in dankenswerter Weise vom Fonds zur FSrderung 
der wissensehaftliehen Forschung zur Verfiigung gestellt. 

* Bei der Mi t te lwer tb i ldung wurde  beri ieksiehtigt ,  dab aus einer !VIel3- 
reihe die Winke l  | u m  so genauer  e rmi t t e l t  werden kennen,  je greBer die 

1 
Orient ierung der Proben  ist. Es diente daher  die GrSl3e eos~ e -  Sin~ 

2 
als , ,Gewieht".  

115" 


