Bestimmung der Punktgruppen

C,H, oder C,X,

Eine der drei C,-Achsen muss als
bevorrechtigt angenommen werden:

hier die senkrechte.
Reflexionsvarianz Liganden mit unterschiedlicher
Topologie oder Geometrie ’
LS a>b>c, (2),lk>d, (E), ul
b 4
g g :
1,2-cis-X,
(S) Reflexions-invariant (S)
C,
Reflexionsvarianz Liganden mit unterschiedlicher
_ Topographie
7 a>b>(R)>(S) CoH X,
a 1,2-trans-X,
pseudochirales
: /Zentrum
(s)" s
5 (S)" .
(R) (R)
(s) Reflexions-variant (r
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Tabelle 1.2 Punktgruppen nach Schonflies

‘ . . _ Spicg?lebene Sequenzregeln 1-5 zur Rangfestlegung der Liganden - HO ci o,
iymbo] :ynunelneclcmcmel Chiralitit Beispiele /((OOH ' COOH A) Tomloglsche Elgenschaﬂen LG CEH3 2
3 eive, asymumetriscli, " chiral ! T 7 1) hohe Atom-Nr. > niedere Atom-Nr. (z.B. Br>Cl; O>N> : — i ;
(n >1), dissymetrisch  chira H H o : c 9 e
E :',,,(n Ci,)d‘;‘ssyiluemschl c:m':]J ; i CHy ; H C/Hl:OH 2) hohe Masse > niedere Masse (Z.B. D>H; 14C>13C> ]2C) %{§ ﬁ ot
¢ o achiral ‘ ‘ B) Geometrische Eigenschaften ZH oH OH™ OH
SC ) TR “°i‘?’§ : 1 Milchsiure 3) (Z) > (E) (z.B. cis-Prop-1-enyl>trans-Prop-1-enyl-Ligand) B
; o, 4) Ik> ul (z.B. (RIR), (S/S) > (RIS), (SIR) ,
Cou C, noy achiral 7
-y w paniad 8 Splegplet C) Topographische Eigenschaften
Dy C,nCyno, achiral 9 i E 5) (R) > (S); (M) > (P)
Dy C,,n Cyynooy, of achiral 10 H ! Cl Cl ! H
g: g:::f, o <t 2 c,)V<H . H)V<CI Regeln a-d zur Festlegung des hierarchischen Graphs
T, 4G, 3Gy 60 achiral 13 C & a) (Definition) Alle Atome eines Liganden werden nach ihrer topologi- i . hiecarchisdlier Graph
- e Toaes o FRE - ; schen Enfernung geordnet. Alle Atome mit identischer topologischer !
K, alle achiral freie Atome 1.2-Dichl 1 C % o . 3
. ntfernung bilden Sphéren, die numerie 1 (1, 10, 1, ...usw.).
: e i Entfernung bilden Spharen, d riert werden (L, I, 11, _.usw.)
Spicgslebene Die Atome der Sphare I heiBen proximal (p, p', p", ...usw.). Atome
" 3@ der Sphare II, III, ...usw. sind durch 2, 3, ...usw. Bindungen vom
7 e ’ —I stereogenen Zentrum getrennt.
HoNo,, ! ¥ N, ’ woNH, b) (Regel) Atome der n-ten Sphire haben hoheren Rang als Atome der
TSR T e (n+1)-ten Sphire. ..
N & § N_/ . c) (Regel) Der Rang der Atome der n-ten Sphare folgt dem Rang der
e ! s : Atome der (n-1)-ten Sphare, an die sie gebunden sind.
gl L R L S d) (Regel) Atome der n-ten Sphire mit gleichem Rang wie Atome der
(n-1)-ten Sphire (an die sie gebunden sind) werden nach den Sequenz-
T a0 HC,  ,CHs regeln 1-5 (s.0.) behandelt. Zuerst wird der gesamte Graph nach Regel
1) behandelt. Falls keine Entscheidung moglich ist, wird der gesamte
‘O cl H Graph nach Regel 2) behandelt; usw.
F HsC CHs
4 1-Chlomaphthalen 5 1,2-Dichlor-1,2- 6 1r,2t,3c,4¢-Tetramethyl- Beispiel rechts:
' difluorethan Gyclobutan {5 1. Sequenzregel 1) Rang nach Atom Nr. (C1> O > C > H):
i 1.1. Sphirel: p=p'(kE=keine Entscheidung)—
S B, c;” 1.2. SphireIl: (C,C,H) = (C,CH)' (kE) -
o, = C=C= . '
% o B o 1.3. SphareIIl: zuerst Atome an Cy-1: (C,H,H) =(C;H,H)' (KE) —
7 Ammoniak C3y 8 (E)-1,2-Dichlor- 9 Allen D24 dann Atomean CH'2: (O,C,H) - (O’C,H)I (kE) 5

ethen Czn

1.4. SphireIV: zuerst Atome an Oy, da O > C: (H) = (H)' (KE) —
dann Atome an Cy-1: (C,H,H) = (CHH)' (KE) —

206 .
Cl\pi/ “ H—C=N H—C=C—H dann Atome an Cy-2: (C,H,H) < (CL,C,H)' — i
o N Entscheidung: rechter Ligand > linker Ligand — (R)!
10 Tetrachloroplati- 11 Hydrogen- 12 Acetylen
nat(IT)-Ton D4p cyanid
F
" ]
H/\H Za l\F
H

13 Methan 14 Schwefelhexafluorid
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helical unit tripodal unit

Table 1. Cores and Types of Stereogenic Units
't

¥

Cores Chirality "Pseudoasymmetric*
Units? Units?
stereogenic center
chirality center “pseudoasymmetric” center
R/S /s
) A v i
(L) B _
AN F;}\B
) r
stereogenic axis
trigonal-trigonal chirality axis " *pseudoasymmetric* axis
M/P mip
A = A
B.., F-.
> ; i
©@ ,o—e( A,o—c(B F,o—q(a
M m
trigonal-digonal

@ /s e ( Analogous: A or B =(0)

B, A £ A
4)  e—& . 2
@ /0_< AHBB F*(BB

stereogenic double bond
(5)
Bigas  mh B.. B F.., B
Le—Q Ao, Fre—oy
(5a) Z (sb) UI
» M;me appropriate may be the terms stereogenic units of type 1 and 2.
B C B c
w{ = =,
n
1




