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Chelate complexes of 1,2-dimesitoylbenzene radical anion with alkali metal cations exhibit
in aprotic solution extremely iarge ESR/ENDOR metal coupling constants. For rationaliza-
tion, structures of both the neutral molecule (H3C);H,Cq— CO-CgHy,—CO-CcH;(CH3)s. in
which the two carbonyl groups are twisted out of the benzene ring plane by dihedral angles
of +£37° and a sodium contact ion quadruple have been determined. One of the dimers
[dimesitoylbenzeneH® (Na®H,NH,C-CH,NH,)],, although generated by Na metal mirror
reduction of 1,2-dimesitoylbenzene in aprotic DME solution with added ethylendiamine for
better electron transfer, surprisingly contains two 245 pm short (!) hydrogen bridges
©0--(H)O and in addition two solvation bridges €O --Na®(H,NH,C-CH,NH,)--O®.
Results of MNDO calculations based on the experimental coordinates support the proposed

concept.

Ergebnisse und Diskussion

Ausgangspunkt: Alkalimetall-ESR-Kopplungen
in Kontaktionen-Komplexen von
1,2-Dimesitoylbenzol-Radikalanion

Die Kontaktionen-Komplexe des 1,2-Dimesi-
toylbenzol-Radikalions zeichnen sich durch unge-
wohnliche Kopplungskonstanten aus und sind
daher ESR/ENDOR-spektroskopisch umfang-
reich untersucht worden [3]. Im Gegensatz zu den
planaren Fiinfring-Chelaten in Kontaktionenpaa-
ren von 1,2-Benzosemichinon-Radikalanionen,
welche die Spindichte auf das Metallzentrum
durch Spin-Polarisation tibertragen und in denen
daher das Gegenkation in der Knotenebene des
paramagnetischen z-Systems lokalisiert sein muf3
[4], werden fiir Kontaktionenpaare des 1,2-Di-
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mesitoylbenzol-Radikalanions Siebenring-Chelate
mit verdrilltem Molekiilgeriist erwartet. Hiermit
ibereinstimmend sind die Metallkopplungen weit-
gehend temperaturunabhingig und extrem grof3:
So wird fiir '3Cs®-Gegenkationen (nat. Héufig-
keit 100%, I = 7/2) eine Kopplungskonstante acg =
1,02 mT [4c, 5] gemessen und fiir das ¥K®-Ge-
genkation 14aBt sich die Kalium-Kopplung ax =
0,133 mT als einzige literaturbekannte ENDOR-
spektroskopisch noch auflosen [4d].
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Korrelation der ESR/ENDOR-Mefdaten er-
gibt, daf} die Spindichte am Metallzentrum der 1,2-
Dimesitoylbenzol-Chelate von Li® zu Cs® sinkt,
gleichzeitig nehmen die 'H-Kopplungen an den
Ringpositionen 3 und 4 infolge Kontaktionenbil-
dung 7 — C=0°®--Me°® zu [4c. 5].

Zur Aufklarung der ungewohnlichen Spinvertei-
lung in den bislang nur ESR/ENDOR-spektrosko-
pisch gekennzeichneten Kontaktionen-Multipeln
[6, 7] sind Kristalle des Na®-Salzes von 1.2-Dime-
sitoyl-Anion, erzeugt durch Natriummetallspiegel-
Reduktion in DME-L6sung mit Ethylendiamin-
Zusatz unter Argon und aprotischen Bedingun-
gen, geziichtet und ihre Struktur bestimmt wor-
den. Die Strukturdnderungen werden anhand
einer zusdtzlichen Kiristallstrukturanalyse der
Neutralverbindung diskutiert.

Kristallstruktur von 1,2-Dimesitoylbenzol

Die Titelverbindung kristallisiert in der mono-
klinen Raumgruppe P2,/c mit vier Formeleinhei-
ten in der Einheitszelle (Abb. 1).

Im Kristall sind die zentralen Sechsringe der
Molekiile entlang der kristallographischen a-
Achse gestapelt, die Mesitylringe stehen nahezu
senkrecht dazu. Benachbarte Stapel sind durch
Wasserstoffbriicken C—H+-O miteinander ver-
kniipft.

7 339 pm

238 163° @

Einer der beiden Carbonyl-Sauerstoffe ist iiber
eine Wasserstoffbriicke O--HC mit dg..y = 238
pm, do..anc = 339 pm in einem Winkel
<L O--HC = 163° an eine HC-Gruppe des benach-
barten Sechsringes gebunden, so daf3 unendliche,
zick-zack-formige Bénder entlang der b-Achse
und Schichten parallel zur b,c-Ebene ausgebildet

(A)

(B)

©

Abb. 1. Einkristallstruktur von 1,2-Dimesitoylbenzol bei
220 K (monoklin, P2;/c mit Z = 4): (A) Einheitszelle
entlang der a-Achse, (B) entlang der b-Achse und (C)
entlang der c-Achse. (Zur besseren Ubersicht sind nur
die Wasserstoffatome der C-H--O-Briicken in den
Darstellungen enthalten.) @ = O.

werden. Zwischen den Schichten sind keine kur-
zen intermolekularen Abstidnde zu erkennen.

Die Bindungsldngen und -winkel der Titelver-
bindung entsprechen Standardwerten. Die Innen-
winkel < CCO = 123° an den Carbonylgruppen
sind durch die Raumbeanspruchung der Mesityl-
substituenten aufgeweitet, und die beiden O=C-
Bindungen sind um o(CC-CO) = 35° und 39° aus
einer idealisierten Ebene des zentralen Sechsrin-
ges verdrillt. Der intramolekulare Abstand OO
liegt mit 292 pm geringfiigig unter der van-der-
Waals-Radiensumme zweier Sauerstoffzentren
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2-139W = 300 pm [6, 8]). Die Verdrillungswinkel
der Mesitylringe relativ zur zentralen Ringebene
betragen 86° und 84°. Die ipso-Winkel an den
Methyl-substituierten Ringzentren sind durch den
geringen Donator-Effekt geringfiigig auf 117° bis
118° verkleinert.

Eine MNDO-Ladungsdichte-Berechnung [9],
ausgehend von den Kristallstrukturdaten, ermit-

telt groBere Betrige qY™P© nur fiir die beiden
Carbonylgruppen, deren Kohlenstoffzentrum

+0,32 und deren Sauerstoff-Zentrum -0,28 gela-
den sein sollte. Beachtenswert sind die negativen
Ladungen von -0,09 bis —0,05, welche fiir die be-
nachbarten Ringzentren vorausgesagt werden.

Kristallstruktur von Bis(hydrogen-1,2-dimesitoyl-
benzol)-dinatrium-bis(ethylendiamin)

Die Umsetzung von 1,2-Dimesitoylbenzol in
aprotischen Losungen an Alkalimetall-Spiegeln
liefert meist nur amorphe Feststoffe [2]. Aus die-
sem Grunde bot sich ein bei der Darstellung von
Metalliden und Elektriden [10] bewéhrter Zusatz
von Ethylendiamin als Transfer-Agens und Che-

latbildner sowohl fiir Elektronen als auch fiir
Metallkationen zur kinetisch wie thermodyna-
misch kontrollierten Kristallziichtung an. Die
Strukturbestimmung der hierbei erhaltenen Ein-
kristalle (Exp. Teil) ergibt, daB trotz der
aprotischen Bedingungen in Gegenwart eines
Natriummetall-Spiegels nicht das Natriumsalz des
1,2-Dimesitoylbenzol-Radikalanions, sondern ein
dunkelrotes dimeres Na®(ethylendiamin)-Salz
protonierter 1,2-Dimesitoylbenzol-Dianionen ent-
standen ist:

®

Die Titelverbindung kristallisiert in der ortho-
rhombischen Raumgruppe Fddd mit 16 Forme-
leinheiten in der Einheitszelle (Abb.2). Im Kri-
stall sind zwischen den durch Natrium-Kationen
verkniipften 1,2-Dimesitoylium-Anionen keine
weiteren kurzen intermolekularen Abstinde zu
erkennen.

Die beiden Natrium-Kationen sind — recht un-
gewOhnlich [11] - nur (verzerrt) tetraedrisch
koordiniert und bilden jeweils zwei Kontakte
Na® -0 von 229 pm und zwei Kontakte Na® - N
von 245 pm Lénge aus.

Das bei der Natrium-Reduktion von 1,2-Dime-
sitoylbenzol in Dimethoxyethan-Losung mit Ethy-
lendiamin-Zusatz erhaltene (protonierte) Mono-
anion (6) zeigt gegentiber der Neutralverbindung
(Abb. 1 und (3)) drastische Strukturdnderungen.
Die Diskussion sei mit dem zentralen Benzolring
und den beiden Carbonylgruppen begonnen, wel-
che ein chinoides System ausbilden (dxy in pm,
<L in °).
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Die C-O-Bindungen verldngern sich um 13 pm
(), und die benachbarten C-C-Bindungen ver-
kiirzen sich um ebenfalls 13 pm (!). Gleichzeitig
werden die Innenwinkel des ,,twist“-Sechsringes
um 4° aufgeweitet und die Carbonyl-Sauerstoffe
um 13° aus der idealisierten Ebene des zentralen
Ringes gedreht. Der intramolekulare Abstand
do..o = 292 pm im neutralen 1,2-Dimesitoylben-
zol verkiirzt sich hierdurch auf 245 pm in der sym-
metrischen (!) Wasserstoffbriicke O--H--O des
protonierten Anions (6), welcher weit innerhalb
zweier van-der-Waals-Radien 2-1y9% = 2-150 pm
[6, 8] liegt.

Die intramolekulare Wasserstoffbriicke des di-
meren Natriumsalzes protonierter 1,2-Dimesitoyl-
benzol-Anionen gehort mit ihrem O - O-Abstand
von nur 245 pm zu den kiirzesten bekannten Was-
serstoffbriicken in organischen Verbindungen [12].
Das verbriickende Wasserstoffatom befindet sich
auf einer zweizdhligen Drehachse, und es resultie-
ren daher zwingend gleich lange O-H-Kontakte.
Die Differenzelektronendichte-Karte zeigt ein
eindeutiges Maximum von 0,45 e/A*:

c3 £ 01
@ ®
C3a Ola
C4da

(A)

(B)

o

Abb. 2. Einkristallstruktur von dimerem Hydrogen-1.2-
dimesitoylbenzol-natriumethylendiamin bei 150 K (or-
thorhombisch, Raumgruppe Fddd, Z = 16): (A) Ein-
heitszelle entlang der a-Achse und (B) der b-Achse
(@ =0:5 =N; @ = Na, nur H der Briicken O--H--0).

Die experimentellen Befunde seien nochmals
wie folgt subsummiert: Die strukturell belegte Sto-
chiometrie von einem Na® pro reduziertem Di-
mesitoylbenzol fordert zusammen mit dem ESR-
spektroskopisch nachgewiesenen Diamagnetismus
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der Verbindung ein H®, welches im 'H-NMR-
Spektrum (vgl. Exp. Teil) als Singulett bei 13 ppm
auftritt.

Zu literaturbekannten Analog-Beispielen geho-
ren Kiristallstrukturen wie die der beiden ¢-Di-
keto-enole des 2,3-Diacetyl- und des 2,3-Diben-
zoyl-5-nitrocyclopentadiens [13].

Ihre intramolekularen O--O-Abstinde liegen
mit 243 und 246 pm ebenfalls weit innerhalb der
van-der-Waals-Radiensumme [6, 8] von 300 pm
fiir zwei Sauerstoffe, und es resultieren nahezu
symmetrische Wasserstoffbriicken O---H -+ O. Hin-
zuweisen ist darauf, dal sich die Wasserstoffzen-
tren in (9) — anders als im 1,2-Dimesitoylbenzol-
Anion - auf allgemeinen Positionen befinden. Die
CO-Bindungsldngen liegen mit durchschnittlich
128 pm zwischen denen von CO-Einfach- und
-Doppelbindungen. Die angrenzenden und 142 pm
langen CC-Bindungen besitzen Doppelbindungs-
anteile, und die zentralen CC-Bindungen der H-
verbriickten Siebenringe lassen sich mit Lingen
von 146 und 147 pm nahe dem CC-Einfachbin-
dungsbereich einordnen. Ein Vergleich mit den
Strukturdaten fiir das 1,2-Dimesitoylium-Anion
(6) zeigt, daBl in diesem die Delokalisation der
negativen Ladung iiber das zentrale Dicarbonyl-
System den bei den Diketo-enol-Derivaten bereits
erkennbaren Trend zu einer symmetrischen Was-
serstoffbriicke O+ H - O begiinstigt.

Die strukturellen Verdnderungen bei der Reduk-
tion von 1,2-Dimesitoylbenzol fithren zur An-
nahme, daf das anfangs in der Reaktionsmischung
nachweisbare paramagnetische Radikalanion erst
nach einem weiteren Elektronentransfer zum Di-
anion mit nachfolgender Protonierung eines Car-
bonylsauerstoffes die intramolekulare Wasserstoff-
briicke ausbildet. Das Proton konnte aus Ethylen-
diamin unter Natriumamid-Bildung abgespalten
worden sein, denn auch in Alkalikation-Kontakt-
ionenpaaren, welche durch Metallreduktion in Di-

methoxyethan hergestellt werden, finden sich wie
im Tetraphenylallylanion neue CH-Bindungen [6]
der Solvatliganden ®OH,C-CH,OCH; [14].

MNDO-Berechnungen

Die experimentell bestimmte Struktur des neu-
tralen 1,2-Dimesitoylbenzols (3) 146t sich durch
vollstandige PM 3-Geometrieoptimierung [15] des
Molekiilgeriistes reproduzieren; lediglich die Tor-
sionswinkel der Carbonylgruppen von 50° weichen
geringfiigig von den gefundenen 37° ab. Der intra-
molekulare Abstand der Sauerstoffzentren von
292 pm wird angesichts der komplizierten Gertiist-
verdrillungen (6) durch den berechneten Wert von
310 pm noch zufriedenstellend angendhert.

Eine PM3-Geometrieoptimierung des proto-
nierten Dianions von 1,2-Dimesitoylbenzol ergibt
ein verzerrtes Molekiilgertiist.

Wie ersichtlich, stimmen die Bindungslingen
und -winkel des zentralen Ringes mit den Struk-
turdaten (6) zufriedenstellend tiberein. Infolge der
berechneten unsymmetrischen Wasserstoffbriicke
unterscheiden sich die C-O-Bindungsldngen al-
lerdings erheblich voneinander: Der Abstand zum
protonierten Sauerstoffzentrum wird mit 138 pm
um 13 pm ldnger vorausgesagt. Fiir die angrenzen-
den C-C-Bindungen zum =zentralen Sechsring
werden mit Langen von 138 und 143 pm erhebli-
che Doppelbindungsanteile berechnet und damit
die experimentelle Molekiilstruktur in etwa repro-
duziert. Der intramolekulare O --O-Abstand soll
zwar nunmehr 263 pm betragen, wird somit jedoch
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auch in der geometrieoptimierten Struktur inner-
halb der Summe zweier van-der-Waals-Radien
2-1y9W = 300 pm [6, 8] berechnet.

Die MNDO-Berechnung [9], ausgehend von
den Kristallstrukturdaten, sagt fiir die Sauerstoft-
zentren betrdchtliche negative Ladungen voraus:

Der Briickenwasserstoff sollte die groBte posi-
tive Ladung des gesamten Anions aufweisen. Die
Ladungsalternanz entlang der O-C-C-C-C-0-
Kette wird zwischen den mittleren Kohlenstoff-
zentren unterbrochen und erklirt so deren Sechs-
ring-CC-Bindungsldnge von 149 pm (6), welche
die benachbarten und 137 pm kurzen C=C-Dop-
pelbindungen um 12 pm iibersteigt. Zur Abschit-
zung der Solvatationsenthalpie wird als Modell-
verbindung Bis(1,2-diacetylbenzol)-dinatrium-bis-
(ethylendiamin) verwendet. Als Koordinaten die-
nen die fiir das Mesitoylsalz experimentell
bestimmten mit ideal positionierten Wasserstoff-
zentren.

Die Bildungsenthalpie des Dimeren (5) betragt
AHMNDO = _985kJ mol~! und ohne Ethylen-
diamin-Solvatation AHMNPO = _659 kJ mol .
Die Bildungsenthalpie des Ethylendiamins wird
zu AHMNDPO -3 kJmol~! berechnet. Nach
AHtngJIlV)O = AHf(HzNHzC—CHzNHz) +
AH(M®Na®) - AH(M®Na®,,) resultiert fiir
das Dimer eine Solvatationsenthalpie von
AAHMNPO = 320 kJ mol~!. Ein Vergleich mit
2,5-Bis(trimethylsilyl)hydrochinon-natrium-bis-
(dimethoxyethan) [1] zeigt, daB die Na®-Solvata-
tion durch die Sauerstoffzentren des Dimethoxy-
ethans gegeniiber der durch die Stickstoffzentren
des Ethylendiamins energetisch erheblich giinsti-
ger sein sollte. Die sterische Raumbeanspruchung
der Mesitylreste scheint jedoch die im Reaktions-
gemisch mogliche Dimethoxyethan-Solvatation
der Kationen zu verhindern und fithrt daher zur
Anlagerung je eines sterisch anspruchsloseren
Ethylendiamins an die Na®-Kationen. Die ener-
getisch giinstigen Na® - O-Kontakte werden im

Falle des Bis(hydrogen-1,2-dimesitoylbenzol)-di-
natrium-bis(ethylendiamins) durch die zusétzliche
Dimerenbildung erreicht.

Experimenteller Teil

1,2-Dimesitoylbenzol [16]: 2 g (82 mmol) Ma-
gnesiumspidne werden unter Argon mit etwa
15 ml wasserfreiem Ether tberschichtet, 12 ml
(80 mmol) Brommesitylen in 15 ml Ether einge-
tropft und zur vollstindigen Auflosung des Ma-
gnesiums zum Sieden erhitzt. Nach dem Erkalten
wird eine Losung von 5,7 ml (40 mmol) Phthal-
sduredichlorid in 10 ml wasserfreiem Ether zuge-
tropft, die rotbraune Reaktionsmischung 2 h unter
Riickfluf3 gekocht und 100 g einer 2 N Salzsdure/
Eis-Mischung gegossen. Die orangegefirbte
Emulsion wird mehrfach mit Methylenchlorid
extrahiert, die vereinigte organische Phase mit Na-
triumhydrogensulfat und Wasser bis zur neutralen
Reaktion gewaschen, iiber Natriumsulfat getrock-
net, abfiltriert und bei 10~! mbar eingedampft.
Das hinterbleibende rotorange Ol wird in 200 ml
Ether ultrabeschallt und der isolierte, hellgelbe
Feststoff aus Benzol umkristallisiert; Ausbeute
nach mehrfacher Aufarbeitung der Mutterlauge
2,9 g (20%) hellgelbe Kristalle mit Schmp. 240 °C
(Lit. [16] 230-231 °C). IR: 3060-2840 cm~! (m)
C-H, 1670 cm~! (s) C=0.

Elementaranalyse:
Ber. C8428 H7,07%,
Gef. C83,67 H7.11%.

'H-NMR (CDCls): ¢ = 22 ppm (s, 12H), 0 =
23 ppm (s,6H).0=6,78 (s,4H), 0 =738 (m, 4H).
Einkristalle mit geeigneten Reflexprofilen fiir die
Strukturbestimmung werden durch isotherme De-
stillation von n-Hexan in eine gesittigte Losung
der Verbindung in Dimethoxyethan geziichtet.

Kristallstrukturbestimmung: CysHz60,, wei3e.
transparente Nadeln, MG = 370.5, a = 845,0(1).
b = 1460,7(2), ¢ = 1682,8(2) pm, f = 98,49(1), V =
2054,3-10%-pm? (T = 220 K), Oper = 1,198 g cm ™.
monoklin, P2,/c (Nr. 14), Z = 4, MoK,,-Strahlung.
A =71,073 pm, « = 0,07 mm~!. Mit einem STOE-
AED-II-Vierkreis-Diffraktometer wurden 7603
Reflexe im Bereich 3° < 26 < 50° gemessen, davon
3632 unabhingige und 3632 unabhingige mit zur
Verfeinerung verwendet. Strukturlosung mit di-
rekten Methoden unter Verwendung der Diffe-
renz-Fourier-Technik (SHELXS-86), Strukturver-
feinerung gegen F? (SHELXL-93). R1 = 0,0570 fiir
1610 Fo > 4 o(Fo). WR2 = 0.1408 fiir 275 Parame-
ter und 3632 Reflexe. W = 1/[0*(Fo?) + (0,0608-P)*
+0,0-P], GOOF = 0,986, Shift/Error = 0,001, Rest-
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elektronendichte 0,17/-0,16 e/A3. Die C-Lagen
wurden mit anisotropen Auslenkungsparametern
verfeinert. Eine Differenz-Fourier-Analyse 148t
alle Wasserstoffpositionen erkennen, welche geo-
metrisch ideal positioniert und mit isotropen Aus-
lenkungsparametern nach dem Reitermodell ver-
feinert werden. Die Auslenkungsparameter sind
fiir aromatische Wasserstoffe aus den 1,2-fachen
und fiir Methyl-Wasserstoffe auf den 1,5-fachen
Wert des dquivalenten isotropen Auslenkungs-
parameters der C, N und O gesetzt worden.

(Bis(hydrogen-1,2-dimesitoylbenzol)-dinatrium-
bis(ethylendiamin): In einem  getrockneten
Schlenkgefdfl werden 50 mg (2 mmol) Natrium-
metall bei 1072 mbar und 300 °C an die Glaswand
destilliert und nach dem Abkiihlen unter Argon
200 mg (0,5 mmol) 1,2-Dimesitoylbenzol, 10 ml
wasserfreies Dimethoxyethan und 0,2 ml iiber Na-
triummetall getrocknetes Ethylendiamin zugefiigi.
Die Reaktionsmischung wird 3 min ultrabeschallt
und bei Raumtemperatur stehengelassen: Nach
4 d hat der Metallspiegel abreagiert. Der ausgefal-
lene hellorange Feststoff wird unter Argon abfil-
triert und das orangerotgefiarbte Filtrat mehrmals
mit insgesamt 40 ml n-Hexan iiberschichtet. Nach
2 Tagen wachsen die ersten Kristallkeime, welche
nach weiteren 5 Tagen die fiir eine Kristallstruk-
turanalyse geeignete Grof3e erreichen.

Im 'H-NMR-Spektrum der Kristalle in Deu-
tero-THF findet sich ein Singulett-Signal mit der
Intensitit eines Wasserstoffes bei 13 ppm und da-
mit im Bereich stark gebundener Protonen wie in
Wasserstoffbriicken O--H--O [17].

Kristallstrukturbestimmung:
C,yH»705Na, - C,HgN,, rote Oktaeder, Kristall-
groBe: 0,6x0,6x0,6 mm3, MG = 45247, a =
1989,5(2), b = 21723(2), ¢ = 2370,8(2) pm,
V =10245,99-10°-pm? (T = 150 £ 0,5 °C), Qper =
1,174 g cm~3, orthorhombisch Fddd (Nr. 70), Z =
16, MoK ,-Strahlung, 2 = 71,073 pm, # = 0,09 mm~".
Mit einem Siemens-AED-II-Vierkreis-Diffrakto-
meter wurden mit der Learn-Profile-Methode (50
gelernte Profile mit Fit: 0,0274) 3147 Reflexe im

Bereich 3° <26 < 55° gemessen, davon 2896 unab-
hdngige und 2296 unabhingige mit I < 2,00(I).
Strukturlosung mit direkten Methoden unter
Verwendung  der Differenz-Fourier-Technik
(SHELXTL PLUS). R = 0,0468, R,, = 0,0510 fiir
180 Parameter. W = 1/(c*(F) + 0.00004 F?),
GOOF = 34627, Shift/Error = 0,001, Restelek-
tronendichte 0,27/-0,19 e/A3. Die Schweratome
werden anisotrop, die Wasserstoffe des 1,2-Di-
mesitoylbenzols geometrisch ideal positioniert
und mit isotropen Temperaturfaktoren nach
dem Reitermodell verfeinert. Der Briickenwasser-
stoff O(H)O sowie die Wasserstoffe des Ethylen-
diamins sind frei verfeinert worden.

Das Ethylendiamin ist um die C20A-C20C-
Bindung fehlgeordnet und wurde mit einem Split-
modell wie folgt verfeinert: C20A anisotrop,
C20B isotrop. Eine Differenz-Fourier-Analyse
ohne H1O zeigt einen Peak zwischen den beiden
Sauerstoffen, welcher sich deutlich vom Resi
abhebt*.

MNDO- 9] und PM 3-Rechnungen [15] sind mit
dem Programm AMPAC/SCAMP von M. ] S
Dewar und T. Clark (Universitdat Erlangen) auf
der IBM RISC 6000-320 des Arbeitskreises durch-
gefiihrt worden. Ladungsdichteberechnungen wer-
den, ausgehend von den Kristallstrukturdaten, mit
idealisierten C-H-Bindungsldngen von 109 pm
durchgefiihrt.
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poldshafen, unter Angabe der Hinterlegungsnummer
CSD 58902, der Autoren und des Zeitschriftenzitats
angefordert werden.
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