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Ci3  WINKEL Cl3-C28-H28:110°

Abb.1:Molekiilstuktur von Co7Hig N3Oox CHCl3. Die gemittelten Standardabueichun-
gen der Bindungsabsténde betragen 0.009% (mit H-Atomen: 0.08R), diejenigen der
Winkel D.5° (mit H-Atomen: 5°)

bie Rzaktion von 3-Acetyl-2,5-dianilino~1,4 =benzochinon (2) mit Benzsmidinen
liefert Chinazolinchinoneru. Trigt man jedoch in die Schmelze von N-Phenylbenz-
amidin (1) bei 120° (2) ein, so entsteht in 54% Ausbeute (3), dessen Struktur
durch chemische Reaktionen und spektroskopische Daten nicht eindeutig geklirt
werden konnte[zl bie zweifelsfreie Aufklirung der Struktur lieferte eine Ront-
genstrukturans lyse.

Die Verbindung kristallisiert in der monoklinen Raungruppe P2;/a mit einem
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Molekiil CHClg pro (3). (a=12.415, b=23.695, c=8.58,R, B=93.67°; Dexp=1.37gci6,
=4, Dba,=1.37gcﬁe). Mit einem automatischen Einkristalldiffraktometer wurden
47564 unabhidngige Reflexe (CuKg=-Strahlung; Ni-Filter; 8,4x=70"; 8728 Abtastung;
S-Wert-Messung) vermessen. 1273 Reflexe waren unbeobachtet (15261). Gelost
wurde die Struktur mit direkten Methoden (Programm PHASD?Eib. Die Verfeinerung
der Struktur nach der Methode der kleinsten Quadrate konvergierte unter Ein-
schluB der H-Atome bei einem R-Wert von 5.5% (beobachtete Reflexe).

pas Chinolinchinongeriist (Abb.1) ist in erster Niherung eben. Da beide
Stickstoffatome der Anilinreste in der Ebene ihrer drei Bindungspsrtner Ltiegen,
sind sie sp2-hybridisiert. Der Phenylrest an N(2) bitdet mit der Ebene des Chi=-
nolinchinongeriistes einen Winkel von 60°, der Phenylring an N(3) einen solchen
von 28%, wobei die prehung fast ausschlieﬁliéh um die Bindung C(17)~N(2), bzw.
€(11)=N(3) erfoljt. per Phenylring an €(2) ist um 11° um C(f)-C(Z) verdreht.
' Im Chinolfnchinongerﬁst existieren zwei durch Einfachbindungen getrennte
nhResdnanzsysteme.' Wahrend die Bindungen C(5)-C(6) und C(8)=C(9) mit 1.505 und
1.516% als reine Einfachbindungen des Typs sp2-sp2 anzusehen sind, besitzen alle
anderen Bindungen im Chinolinchinongeriist unterschiedlichen Doppelbindungs=
charakter, Wie die C-N-Bindungsabstdande zu den Anilinresten (C(4)=-N€2): 1.362%
und C(6)=N(3): 1.366R) zeiyen, sind die p,~Orbitale an den Anilinstickstoffen in
die M-Resonanzsysteme des Chinolinchinonbizyktus einbezogen; hingegen ist die
M-Resonanz iiber die C(-N-gindungen zu den phenylresten weitgehend unterbrochen.

Die Konfiguration an den exozyklischen C-N-Bindungen C(4)=N(2) und C(6)=N(3)
wird stabilisiert durch zwei innermolekulare H-Briicken zwischen den N=-H-Gruppen
als Donor und 0(1) als Doppelakzeptor, wobei einmal ein innermotekularer Sechs-
ring, zum anderen ein Fiunfring gebildet wird. Das Chloroformmotekiil ist iiber

eine schwache Wasserstoffbricke an das Chinolinchinonmolekiil gebunden.
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