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The absolute configurations of the diastereomeric 10-hydroxyaloins, which may be regard-
ed as parent structures for other naturally occurring oxanthrone-C-glucosyls, have been estab-
lished as 10R, 16R (A) and 108, 16 R (B) by an X-ray structure analysis of the A-octaacetyl
derivative (C 16 is the anomeric glucosyl carbon atom). The determination was confirmed by
CD spectroscopic comparison with the structural analogues aloins A and B, which should
prove useful for making future configurational assignments within this class of compounds. A
conformational analysis by the use of a molecular modeling method based on force-field calcu-
lations reveals the presence of an extra- and an intra-form, the extra-form of which is energeti-

cally preferred.

Die diastereomeren 10-Hydroxyaloine A (1)
und B (2) sind die Hauptvertreter und Leitsubstan-
zen natirlich vorkommender Oxanthron-C-gluco-
sylverbindungen, die kiirzlich von Rauwald als
neue Stoffgruppe der Amerikanischen Faulbaum-
rinde von Rhamnus purshianus D.C. aufgefunden
wurden [2]. Entsprechend den Anthronderivaten
vom Alointyp treten samtliche acht, in stereo-
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1somerenreiner Form dargestellten Oxanthronde-
rivate als Diastereomerenpaare auf, die sich nur in
der Konfiguration an C 10 unterscheiden. Von die-
sem Strukturtyp ist in der Literatur bisher eine ein-
zige Konstitutionsformel beschrieben, nimlich das
Cassialoin aus Cassia garrettiana, allerdings ohne
stereochemische Aspekte zu beriicksichtigen [3].
Interessanterweise stellen die nachstehend be-
schriebenen 10-Hydroxyaloine A/B die Hauptum-
wandlungsprodukte der Aloine A/B bei milder
Oxidation in vitro dar, z.B. in pharmazeutischen
Aloezubereitungen, wie wir jetzt in einer Struktur-
revision des 4-Hydroxyaloins zeigen konnten [4].
Nachdem wir kiirzlich iiber die Konfigurations-
bestimmung der diastereomeren Aloine A und B,
den Hauptvertretern des 10-C-Glucosylanthron-
Typs, mittels Rontgenstrukturanalyse berichtet
haben [1], beschreiben wir im folgenden die Kri-
stallstrukturanalyse von 10-Hydroxyaloin A in
Form seines Octaacetylderivates. Die darauf auf-
bauende Auswertung der CD-Spektren von 10-
Hydroxyaloin A und B er6ffnet kiinftig eine einfa-
che Moglichkeit der Bezugnahme bei der Bestim-
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mung der absoluten Konfiguration innerhalb der
Stoffgruppe der Oxanthron-C-glucosylverbindun-
gen.

Ergebnisse und Diskussion

Die Auswertung der 'H-NMR-Spektren der
10-Hydroxyaloine A (1) und B (2) zeigt im Hin-
blick auf deren Konfigurationszuordnung, dal3 der
D-Glucosylrest in beiden Diastereomeren mit dem
Oxanthronsystem f-verkniipft ist [4]. Die Konfi-
gurationen sollten, wie bei den Aloinen [1], durch
eine Rontgenstrukturanalyse gekliart werden. Die
10-Hydroxyaloine zeigen als relativ polare Gluco-
syle eine sehr geringe Neigung zur Kristallisation.
Um eine gute Kristallqualitdt zu erhalten, war es
daher notwendig, die 10-Hydroxyaloine A und B
nach ihrer priparativen Trennung mittels Tropf-
chengegenstrom-Verteilungschromatographie
(DCCQ) [4] unter Beibehaltung der Konfiguration
zu acetylieren. Dies gelingt in Anlehnung an die
von uns fiir die diastereomeren Aloine beschriebe-
ne Methode mit Zinkchlorid und Acetanhydrid.
Die besten Kristalle erhielten wir aus Methanol/
Wasser.

Abb. 1 zeigt die Struktur des Octaacetylderiva-
tes von 10-Hydroxyaloin A (1) im kristallinen Zu-
stand. Da die Glucose als f-D-Glucopyranosyl-
Rest an das Oxanthronsystem gebunden ist, kann

die absolute Konfiguration des Molekiils zu 10R,
16 R festgelegt werden. Die raumliche Anordnung
der Substituenten an C 10 entspricht erwartungs-
gemdll der Konfiguration von Aloin A [1]. Der
Glucopyranosylring nimmt eine Sesselkonforma-
tion mit allen Substituenten in dquatorialer und al-
len Wasserstoffatomen in axialer Stellung ein. In
Ubereinstimmung mit der 'H-NMR-Bestimmung
ist C16 der Glucose somit, wie auch bei Aloin B
[1], in f-Stellung an das Anthrongeriist gebunden.
Tab. I gibt die wichtigsten Torsionswinkel im An-
thron-B-Ring und entlang der C10/C 16-Bindung
wieder. Die Anthrongruppe weicht wesentlich von

Tab. 1. Ausgewihlte Torsionswinkel.

Atom | Atom 2 Atom 3 Atom 4 Winkel
02 (o) Cl12 Cl1l1 —158,2(3)
Cl13 C9 Gl2 Cl1l1 21.9(4)
02 C9 Cl13 Cl4 159.,7(3)
Cl2 C9 c13 Ccl14 —20,3(4)
Cl4 C10 <Ll cl12 —32.5(4)
Ci cl10 Ccl4 C13 33.9(4)
o010 c10 Cl6 05 —174,7(2)
010 C10 Clé Cl7 67,3(3)
Cl1l Cc10 C16 (O —57,6(3)
Cl Cc10 Cl16 C17 —175,7(3)
Cl4 Cc10 Cl16 05 65,6(3)
Ccl4 C10 Ccl6 C17 -52.4(4)
Ccl10 Cl1l c12 Cc9 5.1(5)
c9 C13 Ccl4 Ccl10 —8,0(4)

Abb. 1. Perspektivische Darstellung der Struk-
tur des Octaacetylderivates von 10-Hydroxy-
aloin A mit der verwendeten Numerierung der
Atome.
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Abb. 2. Vergleichende Darstellung der Strukturen des
Octaacetylderivates von 10-Hydroxyaloin A (rechts) und
von Aloin B (links) entlang der C 10--- C9-Achse.

einer ebenen Anordnung ab. Die Ringe A und C
sind innerhalb der MeBgenauigkeit planar. Der
B-Ring nimmt annihernd eine Boot-Konforma-
tion an, bei der C-9 und C-10 0,245(3) bzw.
0,401(3) A aus der Ebene der iibrigen vier Ring-
atome herausragen. Der Winkel zwischen den
Ebenen der A- und C-Ringe ist mit 23,9(2)" we-
sentlich groBer als im Aloin-B-Molekiil, bei dem
16(2)” gefunden wurden [1].

Abb. 2 zeigt die Strukturen von 10-Hydroxy-
aloin-A-octaacetat und Aloin B entlang der
C-10---C-9-Achse. Der Blickwinkel verdeutlicht
die ,,Schmetterlingskonformation® des Anthron-
geriistes in beiden Molekilen. Ein Grund fir die
stiarkere Planarititsabweichung der vorliegenden
Struktur im Vergleich zu Aloin B liegt in der Ace-
tylierung der Hydroxylgruppen O1 und O3. Die
Moglichkeit, intramolekulare Wasserstoffbriicken
zu bilden, geht dadurch verloren, und es tritt im

Gegenteil eine sterische Hinderung zwischen
Ol--02 und O2--0O3 ein. Die gefundenen
O1--02- und O2--03-Abstinde sind mit

2,744(4) und 2.691(5) A wesentlich langer als im
1,8-Dihydroxy-9-anthron [5], im 1,1",8,8-Tetra-
hydroxy-10,10"-bis-9(10 H)-anthron [6] und im
Aloin B [1], bei denen mittlere O---O-Abstinde
von 2,55, 2,57 bzw. 2,55 A gemessen wurden. Die
Nichtplanaritit wird auBlerdem dadurch begilin-
stigt, daB3 die Substituenten an C 10 ungleich sind.
Anthrone mit zwei gleichen Substituenten an C 10

wie z.B. 1,8-Dihydroxy-9-anthron [5], 10,10-Di-
bromanthron [7] und 10,10-Divanillyl-anthron [8]
sind anndhernd planar, unabhingig von der Gro-
Be der Substituenten. Bei stark ungleichen Substi-
tuenten nimmt der B-Ring bevorzugt entweder
eine Sofa-Konformation (Briefumschlag-Konfor-
mation) wie im Aloin B und im 1,1’,8,8-Tetra-
hydroxy-10,10"-bis-9(10 H)-anthron-Dimer  oder
eine Boot-Konformation wie im vorliegenden Fall
ein. Eine Boot-Konformation wurde bisher eben-
falls bei einem 10-Brom-Anthron [9] und einem
anderen 10-Hydroxyanthron-Derivat [10] gefun-
den. Dabei nimmt jeweils der sperrigere Substitu-
ent die axiale Stellung ein. Beim 10-Hydroxyaloin-
A-octaacetat ist das die Glucopyranosylgruppe,
wihrend die acetylierte 10-Hydroxygruppe die in
bezug auf das Anthrongeriist dquatoriale Position
besetzt.

Die Glucopyranosylgruppe nimmt gegeniiber
dem Anthronsystem eine Orientierung ein, bei
der OS5 trans steht zu O10 (Torsionswinkel
O10-C10—-C16—05 = —174,7(3)"). Diese Orien-
tierung entspricht ungefiahr der im Aloin B (Tor-
sionswinkel H10—C10—C16—05 = 158°). Diese
Abweichung von ca. 157 von der gestaffelten An-
ordnung um die C10—C16-Bindung beruht im
Aloin-B-Molekiil auf einer kurzen H--- H-Wech-
selwirkung zwischen H5 und H17. Im vorliegen-
den acetylierten 10-Hydroxyaloin-A-Molekiil be-
steht diese Wechselwirkung aufgrund der stérke-
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ren Abweichung von der Planaritdt der Anthron-
gruppe nicht mehr. Die Torsionswinkel um die
C10—C 16-Einfachbindung entsprechen daher den
idealen Werten fiir eine gestaffelte Anordnung.
Die C 10—C 16-Einfachbindung ist mit 1,569(5) A
sehr lang. Der Grund liegt in einer sterischen
Wechselwirkung zwischen der Anthrongruppe
und der Glucopyranosylgruppe (Abstinde
O5---C9 = 2,828(4), O5--C11 = 2,740(4) und
05-C14=2,868(5) A).

Die Orientierungen der Acetoxygruppen am
Zuckerring werden durch einige kurze O--H-
Kontakte stabilisiert (O14---H17 = 2732,
O15-+H18=2.33und O16--H 19 = 2,36 A). Die
Kristallpackung zeigt keine van der Waals-Wech-
selwirkungen.

Durch die Bestimmung der Konfiguration von
10-Hydroxyaloin A an C10 als R ist gleichzeitig
die Konfiguration von 10-Hydroxyaloin B (10S,
16 R) festgelegt.

Weitere Informationen zur Konformation der
10-Hydroxyaloine werden mit Hilfe von Molecu-
lar-Modeling-Untersuchungen auf der Grundlage
von Kraftfeldrechnungen erhalten, tber die wir
ausfiihrlich hinsichtlich einer Reihe von Vertretern
beider Stoffgruppen, der C-Glucosylanthron- und
-oxanthronverbindungen, an anderer Stelle berich-
ten [11]. Im vorliegenden Fall bestitigen die Un-
tersuchungen die Nichtplanaritit des Anthronge-
rustes infolge der sp’-Hybridisierung an C 10 und
zeigen, dall zwei Konformationen méglich sind:
Die extra-Form, die in Abb. 2 wiedergegeben ist,
und die intra-Form. Bei der extra-Form stehen,
bezogen auf die C9/C 10-Achse, der Carbonylsauer-
stoff und der Glucosylrest in cis-Stellung zueinan-
der, bei der intra-Form in trans-Stellung. Wie bei
den Aloinen [11] sind die A- und B-Konfiguration
der 10-Hydroxyaloine energetisch gleichwertig
und die extra-Form jeweils um 10 kcal/mol giinsti-
ger als die intra-Form. Im Gegensatz zu den Aloi-
nen ist jedoch ein Torsionswinkel von —60° und
somit, entsprechend der Rontgenstrukturanalyse,
eine gestaffelte Konformation erlaubt. Im tibrigen
besitzen beide Konfigurationen A und B in ihren
jeweiligen extra- und intra-Formen grundsitzlich
die gleiche Molekiilgestalt, nur der Methylolsub-
stituent ist vertauscht. Dies bestétigt die auch bei
den Aloinen gefundenen Ergebnisse [11] und be-
deutet, daf3 auch die Stellung der Glucose in bei-
den Molekiilen identisch ist.

Diese Ergebnisse spiegeln sich in den CD-Spek-
tren der 10-Hydroxyaloine A und B (Abb. 3) wi-
der, die deutliche Unterschiede in den Vorzeichen
der Banden zeigen. Aufgrund der identischen rela-
tiven Konformationen der C10/C16-Bindung
missen im Prinzip spiegelbildliche Kurven erhal-
ten werden. Da es sich aber dennoch um Diaste-
reomere handelt, so diirfen andererseits auch wie-
der nicht vollig enantiomorphe CD-Kurven her-
auskommen. Bei 300 nm zeigt das A-Diastereo-
mere einen positiven, das B-Diastereomere einen
negativen Cotton-Effekt. Bei den Aloinen verhal-
ten sich die Cotton-Effekte in der gleichen Weise
[12]. Ein Vergleich der CD-Kurven der 10-Hydroxy-
aloine mit denen der Aloine ergibt: Die CD-Kur-
ven von 10-Hydroxyaloin A und Aloin A und die
von 10-Hydroxyaloin B und Aloin B entsprechen
sich im wesentlichen. Die Einfiithrung der OH-
Gruppe bewirkt eine bathochrome Verschiebung
des CD-Spektrums gegeniiber den Aloinen, doch
ist eine Analogie deutlich zu erkennen. Die Circu-
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Abb. 3. CD-Spektren von 10-Hydroxyaloin A (—)
[10R-Konfiguration] und 10-Hydroxyaloin B (---)
[10S-Konfiguration].
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lardichrogramme bestédtigen somit die Ergebnisse
der Kristallstrukturanalysen, daB 10-Hydroxy-
aloin A und Aloin A und entsprechend die B-Ver-
bindungen die gleiche absolute Konfiguration an
C 10 des Anthronteils haben. Aufgrund ihrer CD-
Spektren konnen nun kiinftige diastereomere
10-C-Oxanthronglucosylverbindungen in ihrer
Konfiguration an C 10 festgelegt werden.

Experimenteller Teil

Isolierung der 10-Hydroxyaloine aus Rhamnus
purshianus: s. Lit. [2]

In vitro Herstellung von 10-Hydroxyaloin
[10-(B-D-Glucopyranosyl )-3-hydroxymethyl-1,8,10-
trihydroxy-9-anthracenon] und Trennung der Dia-
stereomere: Die 10-Hydroxyaloine A/B werden
aus den diastereomeren Aloinen A/B durch Um-
setzung mit NH,OH bei pH 9 hergestellt (Detail-
angaben: s. Lit. [4]). Die priaparative Trennung des
Diastereomerengemisches in 10-Hydroxyaloin A
und B erfolgt mittels Tropfchengegenstrom-Ver-
teilungschromatographie (DCCC) (Detailan-
gaben: s. Lit. [4]).

Acetylierung von 10-Hydroxyaloin A

50 mg 10-Hydroxyaloin A werden mit 0,5 ml
Acetanhydrid tiibergossen und portionsweise ins-
gesamt 50 mg wasserfreies ZnCl, zugegeben.
Durch Erwédrmen auf 40 “C wird die Reaktion in
Gang gesetzt. Nach ca. 10 min wird die klare Lo-
sung in 60 ml kaltes Wasser gegossen. Dabei fillt
das Rohacetat flockig aus. Die Reinigung des
Octaacetylderivates von 10-Hydroxyaloin A er-
folgt durch Umkristallisation aus Methanol/Was-
ser.

Kristallstrukturanalyse

Farblose transparente Kristalle des Octaacetyl-
derivates des 10-Hydroxyaloin A, C;;H;0,4, MG =
770,70, wurden aus Methanol/Wasser erhalten. Sie
sind monoklin, Raumgruppe P2,, Nr. 4 (Int. Ta-
bles for X-ray Cryst.) mit a = 11,5292(7), b =
14,5569(9), ¢ = 12,432(1) A, B =112,739(7)°, V =
1924,3(5) A%, Z = 2, Operectner = 1,330 g/cm? bei
Zimmertemperatur (295 K). 6613 Reflexe im
+h+k—/(Halbkugel) wurden auf einem Enraf-No-
nius-CAD4-Diffraktometer bis zu einem Grenz-
winkel von 26 = 127" mit Cu-Ka-Strahlung
(Graphit-Monochromator, A = 1,5418 A) vermes-
sen; w-scan, 4w = 1,5+ 0,24 tgf. Drei Standard-
reflexe, wiederholt gemessen, zeigten eine Intensi-

tatsabnahme von 2% wihrend der Messung. Die
Daten wurden entsprechend normiert. Eine empi-
rische Absorptionskorrektur wurde durchgefiihrt,
die auf y-scans basierte (fiinf Reflexe, relativer
Transmissionsbereich 0,907 bis 1,00). Mittelung
dquivalenter Reflexe ergab 3287 unabhingige Re-
flexe (R;,, = 0,027). 3274 Reflexe mit I > 0 wurden
fur die Struktur-Bestimmung und -Verfeinerung
verwendet. Die Struktur wurde mit direkten Me-
thoden unter Verwendung des Programms
SHELXS-86 bestimmt [13]. Die Lagen der Was-
serstoffatome wurden zum Teil einer Differenz-
Fourier-Synthese entnommen, zum Teil wurden
sie berechnet. Sie wurden in der Strukturfaktorbe-
rechnung berticksichtigt, aber nicht verfeinert. Die
Acetylgruppe, die an O4 gebunden ist, stellte sich
als fehlgeordnet heraus. Deshalb sind die Bin-
dungsabstdnde innerhalb dieser Gruppe unver-
ninftig. Die Struktur wurde auf F verfeinert unter
Verwendung einer Einheitswichtung zu R(F) =
0,061 und wR(F) = 0,056 fiir 496 verfeinerte Para-
meter. Die Extinktionskorrektur ergab einen
Koeffizienten g = 286(6)-10-%. Die abschlieBende
Differenz-Synthese ergab eine Restdichte bis zu
0,85¢e/A* innerhalb der fehlgeordneten Acetyl-
gruppe, war aber sonst weniger als 0,18 ¢/A*. Die
Rechnungen wurden mit dem Programmsystem
SDP durchgefiihrt [14]. Obwohl Friedel-Reflexe
gemessen wurden, ist der anomale Streuanteil der
Sauerstoffatome nicht ausreichend, die absolute
Konfiguration der Struktur zu bestdtigen. Eine
Verfeinerung auf nicht gemittelte Daten ergab
R(F) = 0,062 und wR(F) = 0,058 fiir beide Enan-
tiomere. Die absolute Konfiguration ist jedoch
durch die Konfiguration der D-Glucopyranosyl-
gruppe festgelegt. Tab. I enthélt die fraktionellen
Koordinaten der Atome. Weitere Einzelheiten zur
Kristallstrukturuntersuchung kénnen beim Fach-
informationszentrum Karlsruhe, Gesellschaft fir
wissenschaftlich-technische Information mbH,
D-7514 Eggenstein-Leopoldshafen 2, unter Anga-
be der Hinterlegungsnummer CSD 54034, der Au-
toren und des Zeitschriftenzitates angefordert wer-
den.

Molecular-Modeling-Untersuchung zur
Konformation

Detailangaben s. Lit. [11]. Ergebnisse der Kraft-
feldrechnungen (Energie in kcal/mol; in Klam-
mern Torsionswinkel C14-C10—-C16—0O5 in
Grad): 1) 10-Hydroxyaloin A: extra: —15,4 (707),
—15,83 (=70%); intra: —5,42 (757), —5,96 (—1057).
2) 10-Hydroxyaloin B: extra: —15,58 (707), —15.,45
(—=70%); intra: —5,89 (757), —5,66 (—105%).
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Tab. II. Parameter der Atomlagen und &dquivalen- Circular-Dichrogramme. 1SA Dichrograph, Lo-
ter Werte der isotropen Temperaturparameter (B, = sungsmittel: Ethanol. 10-Hydroxyaloin A: Kon-
8/37° L%, Uya*a*ia;- a). zentration: 0,262 mg/g (0,476 mmol/1); Schichtdik-
Atom i R B, (A?) ke: 0,05 cm; Empfindlichkeit: 10 mGrad.

01 0.3917(3)  0.6490 0.2902(3)  5.21(7) -

02 0,5103(3) 0.5013(2)  0.2402(3)  5.42(7) /max [nm] v [kK] Ae

03  0,6482(3) 0,3509(3)  0.3335(2)  5.91(8)

04 -0,0340(3) 0.6471(3)  0.3076(3) 11,3(1) 427.6 23,386 0,352

05 0.2790(2)  0.4080(2) —0.0028(2)  3.15(5) 371,2 26,940 —0,794

06 —0.0564(2) 0.3705(2) —0,0958(2)  3.47(5) 332,0 30,120 —1,064

07 —0,0375(2) 0.4735(2) —0,2848(2)  3.64(6) 300.0 33,333 3,255

08 0,1948(2)  0.4396(2) —0.3141(2)  3.73(5) 266.4 37,538 -2,800

09  0,4178(2) 0,5428(2) —0.0515(2)  4,48(7) 237.6 42,088 0,261
010 0,0817(2) 0.2983(2)  0.1189(2)  3.26(5) 224.0 44.643 —2.184
Ol1  0,6762(3) 0.3322(3)  0,1666(3)  7.6(1) 196.0 51,020 4,156

0O12 0,4654(3) 0.,5830(3) 0,4648(3) 7,0(1)
O13 —-0,2015(5) 0.,7151(4) 0,2633(4) 10.8(2)
O14 —0,1534(3) 0,5047(2) —0,1036(3)  6,27(8) . _ ,
015 —0,1565(4) 0,3498(3) —0.,3660(3) 8.6(1) 10-Hydroxyaloin B: Einwaage: Konzentration:
016 0,1901(3) 0,5903(2) —0.3526(3) 6.17(8) 0,202 mg/g (0,367 mmol/l); Schichtdicke: 0,05 cm;
O17  0,6265(3) 0,5465(3) 0,0227(4) 7.9(1) Empfindlichkeit: 10 mGrad.

018 0,1406(3) 0.2963(2) 0,3143(2) 5.18(7)
Cl1 0,2871(4) 0.5910(3) 0,2511(3) 3,78(8)
C2  0,1763(4) 0.6278(3)  0,2427(3)  4.09(9)

C3  006713) 05776(3)  0.1998(3) 3.61(8)  ~max[nm] v kK] As

C4  00717(3) 04867(3)  016553) 316(7) 13700 = g
Cs  03114@3) 020823)  0.I880(3) 437(9)  2aseh s k.
Co  04274(5) 0.1627(3) 024214  6.1(1) 3990 e i
C7  0.53884) 02111&)  02906(4) S8(1)  se0g L o428
C8  0.5334(4) 030433)  02846(3) 47(1) 5007 s b
CO  04191(3) 04552(3)  02328(3) 3.658) 3303 Ty e
Cl0 018793) 0.3535(2)  0.1256(3) 2807) 3195 P e
Cll  031083) 030273)  0.18923)  3.16(7) 1026 ke s

cl2 0,4218(3) 0.,3528(3) 0,2361(3) 3,57(8)

Cl13 0,2980(3) 0,4992(3) 0,2198(3) 3,34(8)

Cl4 0,1854(3) 0.4482(2) 0,1748(2) 2,73(7)

C15 -0,0566(4) 0,6186(3) 0,1908(4) 5,2(1)

Cl16  0,1701(3) 03615(2) —0.0058(3) 2.78(7)

C17 0,0581(3) 0.4159(2) —0.,0863(3) 2.85(7)

Cl18  0,0621(3) 0.4175(2) —0.2086(3)  2.96(7) Herrn Prof. Dr. G. Snatzke, Ruhr-Universitit

C19  0,1856(3) 0,4573(3) —0,2022(3)  3,08(7) Bochum, Lehrstuhl fiir Strukturchemie, danken

CEO 029?‘;(3) 0.4072(3)  —0,11103) ~ 3.02(7)  wir fiir wertvolle Diskussionen und Herrn U.

g;i 8*‘7‘%‘1‘;(3) 0,4490(3)  —0,0866(3)  4,03(9) Wagner fir die Aufnahme der CD-Spektren.
22 § (4) 0,3613(5) 0,2627(4) 6.8(1) St . 3 =

C23 0,8294(6) 0,4]63(7) 0.3248(6) ]2.6(3) Herl:n PrOf DI'H'D Holt_]e, Frele UnlverSIIdt

C24  0.4741(5) 0,6397(4) 0.4010(4)  5.9(1) Berlin, Institut fiir Pharmazie, danken wir fur die

C25 0,5739(6) 0,7119(5) 0.4315(7) 10.4(2) Kraftfeldrechnungen der Molecular-Modeling-

C26 —-0,0951(5) 0,6771(5)  0,3488(4)  8.1(2) Untersuchung.

C27 -0,0649(6) 0,7155(5) 0,4602(5) 9.8(2)

C28 -0,1560(4) 0.,4241(3) -—0.,1028(3) 4.5(1)

C29 -0.2638(4) 0,3656(5) —0.1078(5) 7,2(2)

C30 -0,1449(4) 0.4326(4) —0.,3569(3) 5,2(1)

C31 -0.2417(5) 0,5012(5) —0.4184(5) 7.8(2)

C32 0,1987(4) 0,5150(3) —0,3791(3) 4.14(9)

C33 0,2127(5) 0.4829(4) —0.4885(3) 6.7(1)

C34 0,5296(4) 0.5820(4) 0,0065(4) 5.3(1)

C35 0,5117(6) 0,6767(4) 0,0441(5) 7,5(2)

C36 0,0696(4) 0.2712(3) 0,2197(3) 4.13(8)

C37 -0,0359(4) 0,2072(4) 0,1931(4) 6.4(1)

4 Schichtdicke: 2,00 cm: ® Schichtdicke: 0,20 cm.
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