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AUFKLiiRUNG DER 'H- UND "C-NMR-SPEKTREN SOWIE 
DER KRISTALLSTRUKTUR UNGESkITIGTER 

GLYCOSYLPHOSPHONATE UND 
KONFORMATIONSBERECHNUNGEN AN MODELLEN' 

G. A#wmrm..’ B. MRYRR,’ Ii. PAUUZN’ uod 1. ‘hmf’ 



374 

4 8 6 

1 ICI . I f 3 I I ? . 

1-n 4.639 4.483 4.709 4.739 4.703 4.576 

2-H 6.022 5.765 6.032 6.161 6.244 6.215 

3-H 5.964 I. 624 3.911 6.220 6.191 6.124 

4-H 3.238 5.3% 5.334 5.141 1.120 5.093 

k-H 4.370 4.614 3.687 4.648 3.91e 4.140 

5*-H - - 3.030 

ba-H 4.22b 4.225 4.205 4.206 4.232 - 

6b-H 4.226 4.303 4.200 4.213 4.255 - 

OCOCH,-I 2,073 3.3)6 2.074 2.069 2.080 2,007 

OCOCH,-2 2.073 3.588 2.061 2.043 2. Obt * 

OCH,-I 3.869 1.622 3,839 3.904 3.672 3. rss 

OCH,-2 3.015 1.667 3.021 3.816 3.842 3. (Is9 

Rus 0. OH 0.066 0.063 0. Obb 0.064 0.071 

R 15 68 37 53 61 47 

R’ 137 222 199 211 199 143 

x 3?0 485 479 447 470 283 

nprohl 0.009 0.010 0.011 0.017 0.013 0.014 

7;5 
r-1 

0.023 0.026 0.024 0.043 0.033 0.035 

32K Gcruatdrtrrttpeicber aad 3012.105 Hz !&ekbea- 
bdtt: 

RI&L,. - 0.053 Hz. 





J I 1.) I I f ! ? ! 

1 -H. 2-H 

1 -H. 3-H 

I-H.4-H 

1 -H. h-H 

1 -H. 50-H 

1 -H. ba-H 

1 -H, bb-H 

I-H.P 

L-H. 3-H 

L-H. 4-H 

Z-H. 5a-H 

L-H. Ia-H 

2-H. ba-H 

Z-H.bb-H 

2-H. P 

3-H.4-H 

3-H. 5a-H 

3-H, 5e-H 

3-H. ba-H 

3-H.bb-H 

3-H.P 

4-H. 5a-H 

4-H. Se-H 

4-H.ba-H 

4-H.bb-H 

4-H. P 

5a-H. 50-H 

)a-H.ba-H 

h-H, bb-H 

5*-H, P 

5*-H, P 

ba-H,bb-H 

ba-H.P 

bb-H, P 

P. OCH3 

3.12 2.99 1.98 3.4a 1.60 

-2.45 -2.34 -2.95 -2.61 -2.52 

2. m 2.78 3.19 0.54 2.12 

0.48 0.20 0.22 0.47 0.74 

0.00 0.00 

0.00 0.02 

-1Y.67 -20.05 

IO.55 10.56 

-2.02 -1.96 

0.01 0.01 

- - 

0.07 0.01 

0.03 0.03 

-18.19 -20.45 

10.52 10.31 

-2.02 -0.40 

0.01 0.01 

0.00 

0.01 

-18.96 

10.23 

-0.54 

0.00 

0.00 0.00 0.04 0.01 0.00 

0.00 0.00 0.03 0.01 0.00 

2.40 2.30 4.37 2.26 4. ?9 

2.32 2.26 1.00 5.78 5.61 

0.0.5 0.24 0.00 0.11 0.01 

0.00 0.00 0.14 0.03 0.01 

0.00 0.00 0.02 0.01 0.02 

-4.5b -4.69 -3.25 -3.56 -3.78 

7.14 1.07 8.97 2.41 2.14 

0.02 0.00 0.08 

0.02 0.02 0.00 

6.16 6.44 5.61 

0.03 

0.02 

4.% 

9.i) 

2. Hb) 

2.12 

0.00 

0.03 

1.09 

4.19 

4.19 

1.22 

0.00 

0.00 

10.70 

5. b6 5.69 

2.53 2.45 

1.33 1.34 

5.22 

7.32 

0.70 

-12.25 .12.20 -11.76 -11.59 

0.01 0.17 0.00 0.00 

0.10 0.03 0.01 0.03 

10.60 10.50 10.60 10.68 

2.15 

-2.60 

2.32 

0.19 

0.32 

-19.28 

10.30 

-0. M 

0.M 

0.07 

4.62 

4.93 

1.07 

0.02 

-3.90 

2. 39 

2.70 

0.31 

-12.30 

1.10 

7 

10.60 

l ) ia CbDb . b) alcbt dmA.utig; dh andora L8auq &a ABX-5yw.m~ 

dt JO-H. ba-H).& 36 ClDd J(5-H. bb-H)ll. 83 Ha alb8 kl de? Itma- 

tion l bdalh elm* pta threIo.dmmory fur 5-H. 
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Die J(C-H~K~~~ (s.Tah& 3) wurdm 
soektrtneatlwrmmn, 

. f. dietmcbda”g&d&mp& 

bctmckmc-Atomiatti=‘Adini(indus&ic 
Kapphm&mstantcn J(C-J,S-H) und J(C-I, I-H) im 
Be&b voa 142-146 Hz ticgca. Dier mcht dedch. dasa 
die Dimethm 80 C-l IlId die 
Acetoxymcthy@rppc an c-s voci vl!&cbbucf Ekk- 
tnm@vM sid, mitttin die C-P-Bii in den Gly- 

=*v k&e llcmmlJlwtrtr Ptitit auf- 

Baood#e Bcdatuq kunmt der ‘JfC-1, I-Hb 
Ko#m&oastaetat zu, dcm Grd#c cinc s&i&me 
A~M+~~~xxI~u~Q~~H-A~o~M 
z&t NIch&rAdyse&sDua~e&bts&b,dus& 
w Baitbuai ‘J(C-I, l-H+..& > ‘J(C-1. 
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J-9 -~,lxJ?Ii,)+I%lxJ(‘H.Iait 

zurBuQmvlmdaKoaf~ 

5 6 
0.19io.u7 034io.12 
0.23ihl0 052 f 0.29 

KLwlmd) -3.73il.2, -l.72*1.42 





Atom X Y z “II U22 
u 

33 O21 “I 3 “I2 

P 
01 
02 
03 
04 
OS 
06 
07 
00 
Cl 
c2 
c3 
CI 
c5 
Cb 

c7 

CI 

c9 
Cl0 
Cl1 
Cl2 
HI 
HZ 
H3 
HI 
HS 
Hbl 
Hb2 
H71 
H72 
H73 
HI1 
Ha2 
HI3 
H101 
HI02 
H103 
HI21 
HI 22 
H123 

4ucy 1) 
4837( 1) 
503b( 2) 

zig; 
bl%( 1) 
bb59( 1) 
711y 2) 
752q 2) 

%Ob( 2) 
557q 2) 
597y 2) 
6472( 2) 
b3u( 2) 
bmq 2) 
5166( 4) 
&lY 3) 
bau( 2) 
6757( 2) 
7047( 2) 
6777( 3) 
%42(17) 
5271(19) 
5914((u) 
6923(17) 
593ql8) 
707e(20) 
727q21) 
527003) 

4W58) 
5704(43) 
%37(23) 
3%3(37) 
4217(27) 
6985(27) 

b253(22) 

694308) 

7031(3b) 
bMO(32) 

S273(%) 

691q 1) 
753y 2) 
574y 2) 

bW 3) 
%30( 2) 
7OW 2) 
bHP( 2) 

105b6y 3) 
b509( 3) 
7309( 3) 

8390( 4) 
9OW 4) 
ew 3) 
7859( 3) 
7453( 4) 
531y 5) 
7747( 5) 

1047y 3) 
11252( 4) 

6148( 3) 
51cJq 4) 
6793(u)) 

8576(35) 

9871(3b) 
8831(28) 
79%(31) 

601 Y%) 
7290(36) 

%Y59) 
49%(103) 
5407(72) 
7512(37) 
01 wb7) 

8%1(52) 
11937(4b) 
11373(35) 
I1 I Ol(b4) 
4941(7l) 
%37(U) 
51bq53) 

32Y 2) 
-19lq 6) 

-6% b) 
2217( 6) 

-1ccy 5) 
790( 5) 

-%tu( 6) 

94Y b) 
-5e1q 8) 
209q 8) 
2933( 9) 
222y 9) 

4Oq 8) 
-95q 8) 

-2%6(10) 
-242ql4) 

2bW14) 
-917( 8) 

-288.qll) 
-5357(10) 
-6401(14) 

U26(%) 
3497(91) 
2647(107) 
1032(76) 

-1905(M) 

-32bq97n) 
-1242(W) 
-2345Q50) 
-2bl0(242) 
-1071(183) 
2483(1Ob) 
I357(150) 
302b( 133) 

-2452(121) 
-2M7(98) 
-3%2(153) 
-749Oflb5) 
-5311(133) 
-7Y5(15b) 

51q 5) 
66209) 

1024(24) 
47ql5) 
547( I 5) 
503(14) 
559(16) 

7bq21) 
653(20) 

5000(22) 
5#(25) 
553(24) 
47o(20) 
453(20) 
4b7(22) 

1625(77) 

711(37) 

4Y21) 
bll(29) 
627(2b) 

982(43) 
o.oy I) 

i-3 :j 

::I :; 

so”, :; 
0: 1 y 2) 
0.31( 4) 
0.2y 3) 
o.oq 2) 
0. I y 3) 
0.1q 2) 
0.1y 2) 
o.oq I) 
0.17( 3) 
0.17( 3) 
0.1y 2) 
0.1q 3) 

5oy 5) 
bb5(18) 
482(16) 
761(20) 

4b7(14) 
496(15) 
537(16) 

629(lY) 

793(Z)) 

Y24) 
bW2Y) 
507(25) 
457(u)) 
425(20) 
519(24) 
63105) 

822(41) 
459(21) 
550(27) 
527(24) 
520(29) 

37Y 5) 
389Qb) 

4l3l(l8) 
52ql9) 

%ql5) 
42qlb) 
555(l9) 
514(19) 
924(30) 

%6Y21) 
33V(22) 
391(22) 
399(22) 
401(22) 
570(24) 
bb7(37) 
781(44) 
479(21) 
547( 29) 
54b(27) 
8%(44) 

bY 5) 
153(16) 

-lb(lb) 
9q20) 
W4) 

12204) 
-117(17) 

-7(l8) 
.I25(25) 

W22) 
-69(23) 

-i$:; 
71(19) 

-75(25) 
-1rqu) 

-2Y40) 
-41(21) 

w27) 
30(2b) 

-15bj34) 

-2w 5) 
-117(15) 

%(22) 
47(16) 

-55(14) 

3304) 
IOI(lb) 

-2lyls) 
313(22) 
- 17(20) 

23(22) 
y22) 

-19(20) 
-14(lY) 

7q23) 
377(49) 

7Y37) 
29t20) 

-47p.b) 

ay25) 
105(40) 

-%( 5) 
-102(16) 

-122(18) 
-bb(lb) 

-111(13) 
o(l3) 

-40(14) 
-1bql8) 

qle) 
-bq20) 
-33(24) 

-H(22) 
-45(l?) 
-31(17) 

-bYLQ) 

-7:; 
-25(19) 

-67(L)) 

14q22) 

7wO) 

f=urp ( WI1 h2.‘2 4 U22 k2b*2 + IJj3 12ce2 t 2UL3 k 1 b’ c’ + 2U13 1 h co .’ t 2U12 hk**c 



c-l,C-2 
C-l,H-1 
c-1.0-5 
c-1.P 
c-z.c-3 
C-Z,H-2 
c-3.c-4 
C-3.H-3 
C-4,C-5 
C-4.H-4 
c-4.0-4 
C-5.C-6 
C-5.H-5 
c-5.0-5 

o-z, P. O-l 
o-3,P,O-1 
o-3.P.O-2 
c-l.P.O-1 
c-l.P.O-2 
c-l.P.O-3 
c-7.0-2.P 
c-&O-3.P 
c-9.0-4.c-4 
c-5.0-5.c-1 
C-ll.O-b.C-6 
o-5.c-1.P 
c-2.c-1,P 
C-2.C-l,O-5 
H-l,C-1.P 
H-I.C-1.0-5 
H-l,C-l,C-2 
C-3.C-2.H-2 
c-3,c-2.c-1 
C-l.C-2.H-2 
C-4.C-3,C-2 
H-3.C-3.C-2 
R-3,C-3,C-4 

148.5( 6) 
99. o(U) 

142.q 5) 
1e1.y 4) 
131.y 4) 
77. b(42) 

15O.q 6) 
105. T(46) 
151.q 5) 
104.4(W) 
144.y 5) 
151.3( 6) 
100.2(41) 
lU.l( 4) 

1lb.q 2) 
115.6( 2) 

99.6( 2) 
114.q 2) 
1or.y 2) 
105.2( 2) 
122.y 4) 
122.y 4) 
117.y 3) 
113.y 3) 
1lb.y 3) 
11o.y 3) 
113.y 3) 
112.7( 4) 
104.9(23) 

98.1(23) 
115.4(24) 
117.q%) 
122.q 4) 
ll?.q35) 
121.1( 4) 
121.qzq 
116.3(29) 

C-b.H-61 
C-b.H-62 
C-6.0- 6 
P ,o- 1 
P .o- 2 
P .o- 3 
o-2,c- 1 
C-7,H-71 
C-7,H-72 
C-7.H-73 
o-3,c- 0 
C-8, H-81 
C-0. H-82 

w. 2(48) 

:zyt, 
14r:q 3) 
155.q 3) 
157.y 3) 
142.5( 7) 

89.4(71) 
90. Yl23) 

140.3(98) 
142.q 1) 

87.9(47) 
89.7(83) 

c-3.c-4,0-4 1or.q 3) 
C-5,C-4.0-4 1Ob.q 3) 
c-5.c-4,c-3 11o.y 3) 
H-4, C -4,O-4 101.6(22) 
H-4.C-4.C-3 117.9(23) 
H-4,C-4.C-5 111.q21) 
c-4.c-5,0-5 109.y 3) 
C-b,C-5,0-5 109.q 3) 
C-b.C-5,C-4 112.q 3) 
H-5.C-5.0-5 104.6(24) 
H-5.C-5,C-4 1%. 2(24) 
H-5.C-5.C-6 117. q25) 
C-5,C-6.0-b 1Ob.y 3) 
H-bl,C-6.0-b 120.5(29) 
H-bl,C-b.C-5 llo.q27) 
H-62,C-6.0-b lll.q28) 
H-bL,C-b.C-5 115.2(27) 
H-62.C-b.H-61 92.5(33) 
H-?l,C-7.0-2 113.qw) 
H-72, C-7.0-2 %. l(85) 
H-72.C-?,H-11 77.7(76) 
H-73.C-7,0-2 b&5(30) 
H-73,C-7,H-11 85.3(5.) 

C-5,C-4.C.-3.C.2 
0-5,C-l.C-2.C-3 
C-l,C-L,C-3,C-4 
P , C-l,C-2.C-3 
P . c-l,O-5.c-5 
P .C-l,C-2,H-2 
o-1.P ,c-1.0-5 
o-2. P .c-1.0-5 
o-3.P .c-1.0-5 

C-8. H-83 
o-4.c- 9 
c-9.c-10 
c-9.0- ? 
C-lO,H-101 
C-lO.H-102 
C-lO;H-103 
0-b.C-11 
C-ll.C-12 
C-11.0-8 
C-lZ,H-121 
C-lZ.H-122 
C-lZ.H-123 

H-73.C-7,H-72 150.q92) 
H-Ol,C-8.0-3 105.4(33) 
H-U,C-8,0-J llb.b(W) 
H-U, C-0. H-81 92.3(59) 
H-83. C-&O-3 115.1(38) 
H-83, C-8, H-81 139.ysl) 
H-03, C-B. H-U 72.5(59) 
o-7. c-9, o-4 122.q 4) 
c-lO.C-9,0-4 11o.q 4) 
c-lO.C-9.0-7 12b.y 4) 
H-lOl,C-lO.C-9 112.0(35) 
H-lOL.C-lO,C-9 100.3(27) 
H-lOZ,C-lO,H-101 110.2(39) 
H-103.C-lO.C-9 109.4+b) 
H-103,C-lO,H-101 9..3(?0) 
H-103.C-lO.H-102 12b. q70) 
o-a,c-11.0-b 123.3( 5) 
C-12,C-11.0-b 109.y 4) 
c-lZ.C-11.0-I 127.y 5) 
H-lZl.C-lZ,C-11 10..5(57) 
H-lU.C-lZ.C-11 109. q43) 
H-122.C-lZ.H-I21 91.9(57) 
H-123.C-lt.C-11 
H-123;C-lZ;H-121 

124.3(30) 
%. 460) 

H-123.C-lt.H-122 11~.7(50) 

17.5 H-l.C-l.C-2,H-2 
9.4 H-L.C-L,C-3.H-3 
2.7 H-3,C-3.C-4.H-4 

-117.0 H-4.C-4.C-5.H-5 
84.4 0-5;C-5;C-b;O-b 
45.6 o-1,P ,o-2.c-7 

-69.2 
58.8 

163.2 

o-1,P .o-3.c-8 
o-1,P ,C-l.H-1 

94.4(13) 

134. ?( 5) 
14O.y b) 
120.1( 5) 
105.2(61) 
111.3(4.) 
73.9(83) 

135. I( 5) 
149.7( 7) 
llO.l( 5) 

m. 4@5) 
94.7(70) 

135. o(W) 

-15.6 
9.5 

18.6 
-164.2 

63.4 
15.3 

-34.7 
-174.7 
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