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Die Elementarzelle enthalt zwei Molekiile. Die Intensitaten 
von 986 symmetrieunabhangigen Reflexen der Schichten 
h01 bis h41 wurden mit einem automatischen, lochstreifen- 
gesteuerten Weissenbergdiffraklometer. System Stoe-Guttin- 
ger, mit CuK,-Strahlung gemessen und i n  der ublichen Weisc 
korrigiert. 

Mit Hilfe der symbolischen Additionsniethode fur nicht 
zentrosymmetrische Kristalle nach Kurle und Kurle 121 konn- 
ten die Phasen von 165 Reflexen mit E-Werten > 1.2 be- 
stimmt werden. Die Fouriersynthese mit den E-Werten dieser 
Reflexe fuhrte zu einem Strukturmodell, das durch weitere 
Fouriersynthesen und nach der Methode der kleinsten Qua- 
drate mit isotropen Temperaturfaktoren bis zu einem R-Fak- 
tor von 0,096 verfeinert wurde. 

Das Molekiil ist eben gebaut. Die Bindungslangen und -win- 
kel sind aus den Abbildungen 1 und 2 zu entnehmen. 
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Abb. 3 .  IH NMR-Spektrum (90 MHz) des Reaktionsgemisches (oben) 
sowie zwei INDOR-Spektren (unten). aufgenommen uher die Protonen- 
resonanzsignale A I und A, der Komponente CH3(t-C4H9)P(S)Br. Die 
Signale der einzelnen Komponenten sind durch GroObuchstaben 
bezeichnet. 
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Kristall- und Molekiilstruktur von 
4-Methyl-pentaleno [6,6a,l,2-deflheptalen 

Von H. J. Lindner[*l 

Um weitere Aufschlusse uber das 4-Methyl-pentaleno- 
[6,6a,l,2-deflheptalen “1 C17H12 ( I ) ,  ein polycyclisch konju- 
giertes, nichtbenzoides System mit 4n x-Elektronen (n = 4). 
durch Bestimmung der Molekiilgeometrie zu erhalten, wurde 
eine Rontgenstrukturanalyse durchgefiihrt. 

(I) kristallisiert in schwarzen. monoklinen Nadeln: die 
Raumgruppe ist P21 mit den Gitterkonstanten a 5 8.04 L 

0.02, b = 6,67 r 0,02, c = 10.94 z t  0,02 A; @ = 106.9 i 0,l O.  

Abb. I .  Bindungslangen in ( I ) ;  Standardabweichungen: = 0.02 A. 
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Abb. 2. Bindungswinkel in ( I ) ;  Standardabweichungen = I ‘. 

Die in den Bindungslangen auftretende Alternanz stimmt mit 
den Ergebnissen quantenchemischer Rechnungen weitgehend 
iiberein 131. 
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