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Fiir das auf dem ;'leg einer Cycloaddition sus FS02 N = C = 0 und C H - C i CH erhaltene 
65 

P.esktions!,rodukt waren 2 Strukturen vorgeschlagen morden 1) : 

0 

0 F 

lrurch chemisohe und spe<;roskopische Untersuchungen konnte nicht eindeutig gekllirt 

warden, welohe der beiden btruKturr'ormeln zu bevorsugen sei. Wir fiihrten deshalb eine 

Rontgenstrukturanalyse durch. 

Die kiessungen wurden auf einem eutomatischen Siemens-Einkristalldiffraktoneter 

(Cu-i: 4 -Strahlung, ,a max = 60') nach Prof. WV. Hoppe durohgefiihrt. 

Lie Verbindung kristallisiert in der triklinen Raumgruppe P 1 mit den Zellkonstanten 

a = 16.26 2 0.02 g; 

o(= Yl,6 2 0,3O ; 

Mit 4 ?Iolekti?en in der 

b = 13,13 _t 0,Ol it; c - 4,987 2 0,005 8; 

P = Y-i,9 2 0,3O i 6 = 113,9 f 0,3O * 

Zelle ergibt sioh eine riintgenographische Dichte von 1,572 g/cm3. 
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Die Krietslle neigen stark zur Zwillingsbildung liings der Nadelachee (kristallographische 

c-Aohse). 

Dss Strukturprobler wurde mit Hilfe der Methoden zur direkten Phasenbestimmung ge- 

l&2). Naoh mehreren Zyklen Kleinste-QuaOrate-Verfeinerung (Block und Vollmatrir) liegt 

der H-Faktor (E -qlF,I - 1 F. 1 / =lFoI . 100 5) bis jetzt bei 14,6 $ (2295 Re- 

flere mit 6 < 15 $). 

Die Abbildung gibt die Struktur zusammen nit den Bindungsabstgnden wieder. In 

OfI) 

Abb.: Projektion der asymmetrischen Einheit auf die a/b-Ebene. 

Mittlere Standardabw. g: C - C : 0,02; C - N : 0,02; C - 0 : 0,02; S - N : 0,Ol; 

s-o : 0,Ol; S - F : 0,Ol. 

Langenangaben in 61. 

der asymmetrischen Einheit befinden sich 2 vollig gleiche Kolekiile. Der Strukturvor- 

schlag (II) ist bewiesen, woraus hervorgeht, daB offensichtlich eine 2 + 4 - Cyclo- 

addition eingetreten ist. Die beiden Sechsringe liegen anniihernd in einer Ebene. Die sich 

entsprechenden Bindungsabstiinde in den 2 unabhangig voneinander bestimmten Molekiilen sind 

praktisch identisch. Eine geplante Strukturparameterverfeinerung wird deshalb sehr su- 

verllssige Bindungsabstande fiir das neue Ringsystem ergeben. 
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Die Schwefel-Stickstoffbindung ist wohl als semipolare Bindung aufzufassen. Der Ab- 

stand ist wesentlich kleiner als in Sulfamiden (1,66 g)3) . Die anderen BindungsabstPnde 

entsprechen in etwa den in der Literatur 3) angegebenen tierten. 
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