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DIE STRUKTUR EINES ZYKLISCHEN DIALIENS
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Im Rahmen unserer Strukturuntersuchungen iiber sterisch gespannte organi-
sche Zyklen 1 sowie im Zussmmenhang mit unseren Untersuchungen iiber kumu-
lierte Bindungssysteme 2) bestimmten wir die Kristallstruktur des Cyclodeca-
tetraeng-(1,2,6,7) 1. Die Krisgtalle 3) mit einem Schmp., von %6°C wurden
durch Sublimation gewonnen, Sie kristallisieren in der monoklinen Raumgruppe
p2,/c mit zwei Molekiilen in der Elementarzelle (a=6.172, b=5.837, c=12.122 s
ﬁ=112.49o; Dypep,=1.09 g'cm-B). An Hand von Diffraktometerdaten (Mo-Ka=-Strah-
lung; Graphitmonochromator; sinéVléO.663) konnte die Struktur nit direkten
Methoden geldst werden., Die Verfeinerung mit anisotropen Tempersturfaktoren
fiir die C-Atome und isotropen fiir die H-Atome ergab einen endgiiltigen R-Wert

von 0.052.
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Da 1 auf einem kristallographischen Jymmetrieszentrum liegt, kann es nur

in der meso-Form 1 vorliegen. Damit wird die auf chemischem Wege getroffene

4)

Zuordnung von 1 endgiiltig bestdtigt und die racemische Form 2 ausge-

schlosgsen, Das Holekiil besitzt eine stufenfdrmige Konformation mit einem

Hohenunterschied der beiden parallel zueinander verlaufenden Allengruppen
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von 1.55 &. Deher erreichen die an sich kurzen transannularen Kontakte zwi-
gchen den spg— und sp-C-~Atomen der Allengruppen (Abb.1) nicht die Extrem=
werte, wie sie im analogen Zehnring 3 mit ausgeprigt koplanarer Anordnung
von zwei parallelen Acetylengruppen zwischen den sp-C-Atomen {C-C 2,795 und
2,917 &) gefunden wurden 5). Imnerhin fithren die intramolekularen, abstoBen=
den Wechselwirkungen an der Allengruppe 2zu einer Abweichung ven 6.0° aus der

linearen Anordrnung und zu einer Aufweitung der iibrigen Bindungswinkel (Abb,1),
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Abb., 1. Die molekularen Parameter von l.
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