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Abb. 2. 'H-NMR-Spektrum von (3) bei venchiedenen Temperaturen 
(gesattigte [D2]-Methylenchlorid-L6sung; 100 MHz.) 

relativen raumlichen Lage aller daran beteiligten Atome ver- 
bunden. Bei der  Racemisierung tritt eine Inversion von C9 und 
C'O'ein (Abb. 1). Die am Koaleszenzpunkt in Methylenchlorid 
gemessene freie Aktivierungsenergie AG* betragt 15.9 k 0.5 
k c a l / m ~ l [ ~ l .  Fur eine ahnliche Racemisierung eines CloH,o- 
Geriists an einer Fe2(CO)6-Gruppe wurde AG* = 16 k c a l h o l  
gemessen[']. 
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Is0 bullvalen-bl(tricarbonyleisen) 

Von Rudolf A umann "1 

Isobullvalen (1) wurde kurzlich von Masamune e t  a1.L2] und 
Katzet  al.[3] synthetisiert. Wir berichten iiber einen Fe2(CO),- 
Komplex (4), der sich von (1) durch Komplexierung der kon- 
jugierten Dien- und der  Vinyl~yclopropan-Einheit[~1 an 
Fe(CO)s-Gruppen ableitet. 

(4), Fp = 123°C. entsteht durch eine bei 120°C quantitativ 
verlaufende, thermisch induzierte Gerustumla erun 

3,8-diens (Z)[5] .  
Fe2(CO)6-Komplexes (3) des Tetracyclo[4.4.0.0 f. 7.02 .f 'Ideca- cines 

(3) (4) 

Das CH-Gerust von (4) wurde - wie dasjenige von (3) - durch 
'H-NMR-Analyse bestimmt. Die aus dem AA'XX'-System 
der H-Atome 2,3,4,5 errechneten Kopplungskonstanten 
J2.3 = 54,s = 8.0, J3,4 = 5.0 Hz stimmen, ebenso wie J1,2 = 
J5,10 = 8.0 Hz, rnit den fur eine solche S t p k t u r  erwarteten 
Werten iibereinf6! Das arithmetische Mittel H = 5.5') T der che- 
mischen Verschiebungen['I von H3v4=4.80 und H2v5=6.38 T 
entspricht dem arithmetischen Mittel der chemischen Verschie- 
bung der Allylprotonen R697v8 = 5.6 T[']. ErwartungsgemaS ist 
H9 = 9.19 7 vom Metall stark abgeschirmt. Die chemische Ver- 
schiebung der Bruckenkopf-H-Atome = 7.19 T unter- 
xheidet  sich nicht wesentlich von dem bei (3) beobachteten 
Werd4]. Die Richtigkeit der fur (4) angegebenen Struktur wird 
sowohl durch die Fernkopplung von H6 bzw. H8 mit H9 
(J6,g = J8.g = 1.4 Hz) und das Fehlen einer solchen Kopplung 
von H Z  bzw. H5 mit H9 im 'H-NMR-Spektrum als auch durch 
das Massenspektrum und die Elementaranalyse bestatigt. 

L 80 5.63 6.38 739 9.19 T 

Abb. 'H-NMR-Spektrum von (4). CHCI3-L6sung; int. TMS; 100 MHz. 
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