
Die Nodalnomenklatur - Allgemeine Prinzipien 

Von Noel Lozac'h, Alan L. Goodson und Warren H. Powell'*' 

In diesem Aufsatz wird ein neues, umfassendes, auf Graphen basierendes und computerge- 
rechtes Nomenklatursystem fur chemische Verbindungen vorgeschlagen. Bei diesem System 
dient die Nodalnomenklatur zur Benennung eines Graphen, der aus der Struktur einer Verbin- 
dung unter Vernachlassigung chemischer Details wie Identitat der Atome, Art der Bindungen, 
Art und Anzahl von Ladungen etc. hergeleitet wurde. Nachdem der zugrundeliegende Graph 
benannt ist, wird sein Name modifiziert und erganzt, um die chemischen Details einzufuhren. 
Obwohl die Entwicklung der Nodalnomenklatur durch Probleme beim Benennen einiger orga- 
nischer Systeme ausgelost wurde, ist sie nicht auf organische Verbindungen beschrankt. In die- 
sem Aufsatz werden nur allgemeine Prinzipien zur Benennung von Graphen beschrieben; die 
Anwendung auf spezifische Verbindungen wird in zukunftigen Beitragen diskutiert werden. 

1. Vorwort 

Der hier vorgelegte Beitrag geht auf eine Anregung eines 
von uns (N. L.) zuriick, die er 1973 wahrend der Tagung der 
Commission on the Nomenclature of Organic Chemistry 
(CNOC) der International Union of Pure and Applied Che- 
mistry (IUPAC) gab. Es zeigte sich bald, dal3 dieses Konzept, 
das als Basis fur die Benennung der als ,,Cyclophane" be- 
kannten Verbindungsklasse gedacht war, einen sehr vie1 wei- 
teren Anwendungsbereich hat: Er erstreckt sich sogar uber 
die Grenzen der organischen Chemie hinaus. 

Unabhangig davon wurde 1972 als Teil der standigen 
Uberprufung von Nomenklaturverfahren beim Chemical 
Abstracts Service (CAS) eine Studie zur Ringnomenklatur 
begonnen, die den AnstoB gab, ein allgemeines, auf Graphen 
basierendes Nomenklatursystem zu schaffen. 

Als sich 1975 auf der Tagung der CNOC herausstellte, daB 
sich das neue CAS-System und die Nodalnomenklatur nach 
sehr ahnlichen Prinzipien entwickelten, wurde der Ausbau 
der Nodalnomenklatur gemeinsam fortgesetzt. 
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Die chemische Nomenklatur ist recht planlos gewachsen, 
weil sie sich parallel zum Fortschritt der Chemie entwickelt 
hat. Die Nomenklaturprinzipien wurden dabei nicht von 
Anfang an nach einem klaren und umfassenden Plan festge- 
legt; das Resultat ist eine Mixtur von Nomenklatursystemen 
mit uberlappenden Regeln, Ungereimtheiten und unange- 
messener Behandlung einiger Verbindungsklassen. Eine um- 
fangreiche Sammlung von Regeln fur die Nomenklatur or- 
ganischer Verbindungen ist publiziert ~o rden[ ' -~ ] .  In diesen 
Regeln werden vor allem die allgemein angewendeten Prak- 
tiken kodifiziert, soweit sie fur sinnvoll gehalten wurden. 

Hauptziel der CNOC ist es jetzt, dieses bestehende System 
der organischen Nomenklatur auszubauen. Dementspre- 
chend befafit sich die CNOC mit der Uberarbeitung der Re- 
geln, hauptsachlich durch Vereinfachung, Systematisierung 
und Ausweitung, soweit erforderlich; die revidierten Regeln 
sollen veroffentlicht ~ e r d e n ' ~ ] .  

Die Nodalnomenklatur wird nicht in den revidierten Re- 
geln enthalten sein, da dies der geltenden CNOC-Politik wi- 
dersprechen wiirde, bestehende Nomenklaturpraktiken zu 
kodifizieren und deren Anwendung zu empfehlen. Die 
CNOC hat jedoch das Potential der Nodalnomenklatur er- 
kannt und die Publikation der grundlegenden Prinzipien 
und einiger Hinweise zu ihrer Anwendung empfohlen. Dies 
wird es ermoglichen, die Nodalnomenklatur dort zu benut- 
Zen, wo die iiblichen Nomenklatursysteme sich als schwierig, 
umstandlich oder nicht adaquat erweisen. Die erworbene Er- 
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fahrung wird konstruktive Kritik ermoglichen und zur Len- 
kung der weiteren Entwicklung beitragen. Wir halten die 
Nodalnomenklatur noch nicht fur vollstandig entwickelt und 
gehen davon aus, daB einige kleinere Modifikationen erfor- 
derlich oder wiinschenswert sein werden, bevor die CNOC 
die Assimilierung an das IUPAC-System der organischen 
Nomenklatur in Erwagung zieht. 

Wir haben uns sehr bemiiht, dafur zu sorgen, daB die No- 
dalnomenklatur sowohl rnit den bestehenden Nomenklatur- 
systemen als auch mit den vorgeschlagenen revidierten Re- 
geln vereinbar ist, damit sie so breit wie moglich angewendet 
werden kann. Einige traditionelle Praktiken der gegenwarti- 
gen Nomenklatursysteme brauchen demnach nicht aufgege- 
ben zu werden. 

Eines der wichtigsten Merkmale der Nodalnomenklatur ist 
das umfassende Konzept zur systematischen Benennung von 
Strukturgraphen, das hier zum ersten Ma1 eingefuhrt worden 
ist, wenn sich auch zahlreiche friihere Publikationen mit 
Strukturgraphen als Hilfe zur Beschreibung von Ringsy- 
stemen befassen. Das System ist computergerecht. AuBer- 
dem lassen sich die resultierenden Namen leicht fur die Be- 
schreibung tatsachlicher chemischer Verbindungen modifi- 
zieren. In diesem Beitrag werden mehrfach komplexe Bei- 
spiele mit langen systematischen Namen gewahlt, um den 
weiten Anwendungsbereich und die leichte Anwendbarkeit 
der Nodalnomenklatur zu demonstrieren. Es sei jedoch be- 
tont, daB die Nodalnomenklatur nicht entwickelt worden ist, 
um damit nur ungewohnliche oder komplexe Strukturen zu 
benennen: Sie ist ein wahrhaft allgemein anwendbares Sy- 
stem. Strukturen, die sich mit traditionellen Nomenklatursy- 
stemen leicht benennen lassen, konnen rnit der Nodalno- 
menklatur ebenso leicht benannt werden, wobei sich noch 
zusatzliche Vorteile ergeben. 

2. Einfuhrung 
Die Entwicklung der Nodalnomenklatur wurde durch die 

Erkenntnis veranlaBt, daB die bestehenden Systeme fur die 
Nomenklatur organischer Verbindungen gewisse Mange1 
aufweisen. Die meisten dieser Unzulanglichkeiten kommen 
in der einen oder anderen Weise dadurch zustande, daB 
selbst recht einfache Strukturen wie Kohlenwasserstoffe oft 
unter Anwendung substitutiver Prinzipien beschrieben wer- 
den miissen, zum Beispiel: 

3 - Methylpentan 2 - Phenylpropan  
o d e r  

I sopropylbenzol  

Konsequenzen des Gebrauchs substitutiver Prinzipien 
sind u. a,: a) Die Namen einfacher Strukturen der oben ge- 
zeigten Art werden stark oder sogar vollstandig verandert, 
wenn die Verbindungen durch charakteristische Gruppen 
substituiert sind, b) mehrfach vorkommende charakteristi- 
sche Gruppen sind oft iiber den ganzen Namen verstreut, 
und c) nicht jedem Skelettatom der Verbindung laBt sich ein 
eindeutiger Lokant zuordnen. Die Punkte a) bis c) konnen 
durch die folgenden Derivate der oben gezeigten Kohlen- 
wasserstoffe illustriert werden. 

CHzCl 
HOCHzCHzCHCHzCHzOH I O & I @ ~ C H C l ~  - 

3- (Chlorrnethy1)- 
1 ,5-pentandiol  

1,l -Dichlor -  2- (4-n i t ro-  
pheny1)propan 

o d e r  
1 - ( 2,Z-Dichlor-  1 -methyl -  
e thyl)  - 4 -n i t robenzol  

CHzOH c1 CHzCOzH Q- I 
C 1C HzC HzCHCHZCHzCl / ' 6 = C C K  OzH 

COzH 

4-C h l o r -  2-(  2-chlor- 
e thyl)  - 1 - butanol  

3 - (  2-Carboxy-5-chlorpheny1)- 
2 - c h l o r -  2-  pentendisaure  

Diese Probleme werden in der traditionellen organischen 
Nomenklatur manchmal durch den Gebrauch von Trivial- 
namen vermieden, d. h. von einfachen Namen, die fur gro- 
Bere Struktureinheiten gelten; gewohnlich ist dabei die kom- 
plette eindeutige Numerierung und haufig die Stereochemie 
festgelegt. Solche Trivialnamen koexistieren mit systemati- 
schen Namen, welche iiblicherweise langer sind, weil sie 
meistens aus den Bezeichnungen fur kleinere Struktureinhei- 
ten zusammengesetzt sind. Die folgenden Beispiele illustrie- 
ren diese Situation. 

HOzC, ,COzH 
,c =c, 

H' 'H 

Phenoth iaz in  
o d e r  

1 OH-Dibenzo(b.e][ 1 ,4] thiazin 

M a l e i n s a u r e  
o d e r  

cis - 3 u t e n d i s a u r e  

W e i n s a u r e  

2 ,3  - Dihydroxybutandisaure 
HOzC-CHOH-CHOH-COZH o d e r  

Die Nodalnomenklatur beschreibt den Graphen einer 
Verbindung und vermeidet die genannten Unzulanglichkei- 
ten dadurch, daR sie jeder Position in der Struktur einen ein- 
deutigen Lokanten zuordnet (siehe Abschnitt 3). Substitutive 
Prinzipien sind zur Beschreibung des Graphen einer Verbin- 
dung nicht erforderlich, konnen aber angewendet werden, 
um charakteristische Gruppen in den Namen spezifischer 
Verbindungen anzuzeigen. Dies wird in spateren Beitragen 
diskutiert werden. 

3. Allgemeine Konzepte der Nodalnomenklatur 

Die grundlegende Logik der Nodalnomenklatur beruht 
auf der Beschreibung einer Struktur in Form ihres Graphen. 
Der Begriff ,,Nodus''[61 stammt aus dem Lateinischen und 
bedeutet Knoten, Beule oder Schnittpunkt von Zweigen. Der 
Begriff wird auf einzelne Skeletteinheiten einer Struktur, das 
heiBt Atome, angewendet. Er kann ebenfalls auf Gruppen 
von Atomen angewendet werden, die wichtige Strukturein- 
heiten bilden, z. B. einen Benzolring in einem Cyclophan, 
ein Aminosaure-Fragment in einem Polypeptid oder 
HOP(0)O in Triphosphorsaure H5P30,,,. Nodi, die solchen 
Atomgruppen entsprechen, werden Kontraktionsnodi ge- 
nannt. 

Die allgemeine Nodalnornenklatur, das Thema dieses Auf- 
satzes, beschreibt Numerierung und Anordnungen von Nodi 
eines Graphen. Sie spezifiziert nicht die Natur der Nodi. Die 
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spezielle Nodalnornenklatur beschreibt dagegen die Natur 
oder Struktur der Nodi, spezifiziert die Bindungsverhaltnisse 
zwischen den Nodi etc. Sie wird in spateren Publikationen 
diskutiert werden. 

Da das Graphen-Konzept zur Benennung und Numerie- 
rung[*] von Strukturen am bequemsten durch Graphen illu- 
striert wird, die von organischen Strukturen abgeleitet sind, 
werden die Regeln der allgemeinen Nodalnomenklatur in 
diesem Beitrag hauiig durch von Kohlenwasserstoffen und 
Heterocyclen abgeleitete Graphen veranschaulicht. Dariiber 
hinaus benutzen wir das Suffix ,,-an" (in Form von ,,No- 
dan"), das in der traditionellen organischen Nomenklatur 
gesattigte Strukturen anzeigt. Dies soll jedoch in keiner Wei- 
se implizieren, daR sich die Prinzipien der Nodalnomenkla- 
tur nicht gleichermaBen auf andere Verbindungstypen, z. B. 
Koordinationsverbindungen, anwenden lassen. Beispiele 
und Terminologie dieser Arbeit sollten weiterhin nicht einen 
grundlegenden Unterschied zwischen den Konzepten 
der klassischen organischen Nomenklatur und denen der 
Nodalnomenklatur verschleiern: In der klassischen organi- 
schen Nomenklatur besteht das Skelett normalerweise aus 
Atomen der iiblichen nichtmetallischen Elemente (wie Koh- 
lenstoff, Stickstoff und Sauerstoff), die definierte Bindigkei- 
ten gemaR den klassischen Valenz-Betrachtungen haben. In 
der allgemeinen Nodalnomenklatur ist die Bindigkeit eines 
Nodus in keiner Weise beschrankt; ein Nodus kann daher 
eine beliebige Bindigkeit haben, welche erst in Erscheinung 
tritt, wenn seine Natur definiert ist. 

Im Gegensatz zur klassischen organischen Nomenklatur 
sorgt die Nodalnomenklatur fur einen eindeutigen numeri- 
schen Lokanten fur jeden Nodus des Graphen. Dies kann 
auch in einigen speziellen Bereichen der traditionellen orga- 
nischen Nomenklatur, so bei Steroiden und Alkaloiden, von 
Nutzen sein, wo Trivialnamen den systematischen Namen 
vorgezogen werden mogen. Ein UbermaR an Trivialnamen 
ist nicht wiinschenswert; allerdings sind sie einfacher als sy- 
stematische Namen und implizieren haufig ein erhebliches 
AusmaR an stereochemischen Informationen. Recht storend 
ist es bei vielen Trivialnamen, daR die zugehorige Numerie- 
rung manchmal unvollstandig und oft willkiirlich ist und in- 
nerhalb derselben Klasse von Struktur zu Struktur variieren 
kann. Die Nodalnomenklatur bietet dagegen ein allgemeines 
Numerierungssystem an, das sich in Verbindung rnit jedem 
Trivialnamen oder Nomenklatursystem benutzen la&. 

Bevor eine spezielle Verbindung nach der Nodalnomen- 
klatur benannt werden kann, sind zwei Entscheidungen zu 
treffen. Erstens miissen diejenigen Bestandteile der Struktur 
bestimmt werden, auf welche die allgemeine Nodalnomen- 
klatur nicht angewendet werden soll - und die deshalb als 
Substituenten behandelt werden miissen. Diese Wahl ist bei 
der allgemeinsten Anwendung der Nodalnomenklatur nicht 
notig, ist jedoch charakteristisch fur die klassische organi- 
sche Nomenklatur. Diese Moglichkeit ist hier mit einbezo- 
gen, denn wir wollen dafur sorgen, daR die allgemeine No- 
dalnomenklatur soweit wie moglich rnit existierenden No- 
menklatursystemen vereinbar ist (siehe Abschnitt 1). Zwei- 
tens muR die Natur der Nodi, die rnit der Nodalnomenklatur 
benannt werden, bestimmt werden. Die allgemeine Nodal- 
nomenklatur definiert nicht die Natur der Nodi; diese hangt 

[*I Anmerkung des Ubersetzers: Unter ,,Numerierung" wird hier die Zuordnung 
von Lokanten zu Nodi oder Skelettatomen (und von Modulrangzahlen zu 
Modulrangdeskriptoren) verstanden. 

vom Verbindungstyp und dem Zusammenhang ab, in dem 
dariiber berichtet wird. Um den Graphen gemaR den Prinzi- 
pien der allgemeinen Nodalnomenklatur zu benennen, ist es 
jedoch notwendig, die Natur der individuellen Nodi zu defi- 
nieren. Die unten gezeigte Struktur z. B. la& sich auf der Ba- 
sis von Graph A oder B benennen. In A ist jeder Nodus ein 
Atom, in B wurden die Pyridinringe, um den Graph zu ver- 
einfachen, jeweils zu einem einzigen Nodus (Kontraktions- 
nodus) verdichtet, wie dies fur die Benennung von Cyclo- 
phanen vorgeschlagen worden &['I. 

0 

A B 

Nachdem der Graph definiert ist, wird die allgemeine No- 
dalnomenklatur angewendet, um Anordnung und Numerie- 
rung der Nodi zu beschreiben, was in diesem Beitrag im ein- 
zelnen gezeigt wird. In spateren Beitragen wird diskutiert 
werden, wie anschlieflend die spezielle Nodalnomenklatur 
zur Beschreibung der Nodi, der Bindungsverhaltnisse und 
der als Prafixe und/oder Suffixe ausgedruckten Substituen- 
ten benutzt wird. 

Erst nachdem Nodi und Bindungen des Graphen spezifi- 
ziert worden sind, wird Wasserstoff geman den Bindigkeiten 
der Nodi angefiigt, wie dies bei Anwendung der substitutiven 
Nomenklatur notig ist. So ware nach der allgemeinen Nodal- 
nomenklatur der Graph von 3-Methylpentan (siehe Ab- 
schnitt 2) als [5.I3]Hexanodan zu benennen. In der speziellen 
(substitutiven) Nodalnomenklatur konnte dieser Stammkoh- 
lenwasserstoff gemaB den Regeln der Sektion GI5' als 
[5.I3]Hexacarban oder, mehr traditionell, als [5.1 3]Hexan be- 
zeichnet werden. Das Siliciumanalogon konnte man 
[5.I3]Hexasilan nennen. Solche Stammhydride konnen wie 
in der klassischen organischen Nomenklatur durch charakte- 
ristische Gruppen substituiert sein, was zu Namen wie 5,6- 
Dichlor[5.13]hexacarban-l-ol fiihrt; nach den iiblichen Re- 
geln hat die Verbindung den Namen 5-Chlor-3-(chlorme- 
thy1)-I -pentanol. 

Die vorstehende Diskussion zeigt, daR die Nodalnomen- 
klatur viele Vorteile gegeniiber der klassischen organischen 
Nomenklatur hat; dazu gehoren: 
1) konsistente Behandlung von Ketten und Ringen sowie 

von Verbanden aus Ketten und Ringen, 
2) systematische Numerierung der Atome in komplexen 

Strukturen, wie sie verbreitet in Naturstoffen vorkommen, 
wobei solche Numerierungen gleichermafien fur mit Tri- 
vial- oder Halbtrivialnamen beschriebene Strukturen an- 
wendbar sind, 

3) Anwendbarkeit fur Strukturen rnit Nodi hoherer Bindig- 
keit, wie sie z. B. in Koordinationsverbindungen vorkom- 
men, 

4) logische Beschreibung eines Verbandes aus Untereinhei- 
ten oder Modulen jedes beliebigen Typs oder Komplexi- 
tatsgrads, z. B. a) cyclische Systeme in Ringverbanden, 
Protophanen und Cyclophanen; b) Aminosaure-Frag- 
mente in Polypeptiden und Proteinen; c) einkernige 
Struktureinheiten in mehrkernigen Polysauren, 

5) die Nomenklatur ist computergerecht. 
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4. Glossar 
Fur die gebrauchlichen Begriffe der klassischen organi- 

schen Nomenklatur ubernehmen wir die Definitionen aus 
den publizierten Regel~erken['-~]. Daruber hinaus werden in 
diesem Beitrag und den folgenden Beitragen dieser Reihe 
Begriffe gebraucht, die eine neue oder spezielle Bedeutung 
haben. Diese Begriffe werden wie folgt definiert: 
AIIgemeine Nodalnomenklatur: 
[General Nodal Nomenclature] 

Deskriptor: 
[Descriptor] 

Graph (Strukturgraph): 
[Graph (Structure Graph)] 

Hauptmodul: 
[Principal Module] 

Kontrahieren (eines Moduls): 
[Contraction (of a Module)] 

Kontraktionsnodus: 
[Contraction node] 

Modul: 
[Module] 

Modulrangdeskriptor 
(Rangdeskriptor): 
[Module Seniority Descriptor 
(Seniority Descriptor)] 

Modulranggraph (Ranggraph) 
[Module Seniority Graph 
(Seniority Graph)] 

Die Beschreibung und Nu- 
merierung der Anordnung 
von Nodi in einem Gra- 
phen. 
Der im Nodalnamen[*] in 
eckige Klammern einge- 
schlossene Teil, der den 
Graphen eindeutig be- 
schreibt. 
Eine Anordnung von Nodi 
und Linien, welche die 
Atome oder Atomgruppen 
bzw. Bindungen (Konnek- 
tivitaten) reprasentieren, 
die ein Molekul bilden. 
Dasjenige ranghochste 
Modul, bei dem die Nume- 
rierung des Modulranggra- 
phen und die eindeutige 
Numerierung des zugeho- 
rigen Verbandes beginnen. 
Die Operation, durch wel- 
che ein beliebiges Modul 
zu einem Kontraktionsno- 
dus verdichtet wird, um 
Deskriptor und Namen ei- 
ner Struktur zu vereinfa- 
chen oder die Numerie- 
rung zu erleichtern. 
Eine Gruppe von Nodi, die 
in der speziellen Nodalno- 
menklatur als Einheit be- 
nannt werden kann, wird 
zu einem einzigen Nodus 
verdichtet, um die Be- 
schreibung eines komple- 
xen Systems in der allge- 
meinen Nodalnomenklatur 
zu erleichtern. 
Ein einzelner Nodus oder 
eine vollstandig cyclische 
oder vollstandig acyclische 
Untergruppe von Nodi, die 
bei der Numerierung und 
Benennung eines Gra- 
phenverbandes als separate 
Einheit behandelt wird. 
Jedem (kontrahierten) Mo- 
dul wird ein GroBbuchsta- 
be zugeordnet, der seine re- 
lative Ranghohe im Mo- 
dulverband anzeigt. 
Eine Anordnung von Mo- 
dulrangdeskriptoren, mit 
der bestimmt wird, in wel- 

Modulrangzahl (Rangzahl): 
[Module Seniority Number 
(Seniority Number)] 

Nodu#": 
[Node] 

Ranghochstes Modul: 
[Senior Module] 

Spezielle Nodalnornenklatur: 
[Specific Nodal Nomenclature] 

Strukturgraph (siehe Graph): 
[Structure Graph] 

Verband (von Modulen): 
[Assembly (of Modules)] 

cher Reihenfolge die Mo- 
dule eines Verbandes nu- 
meriert werden. 
Jedem Modulrangdeskrip- 
tor in einem Modulrang- 
graph zugeordnete Num- 
mer, die die Reihenfolge 
festlegt, in welcher den 
Modulen Lokanten zuge- 
teilt werden. 
Die einfachste Einheit ei- 
nes Graphen, die entweder 
ein einzelnes Atom oder 
eine Gruppe von Atomen 
reprasentiert. 
Das Modul oder eines der 
Module des hochsten Ran- 
ges in einem Verband. 
Die Beschreibung und Nu- 
merierung einer chemi- 
schen Struktur, wobei der 
spezielle Nodalname durch 
Zufugen von Details wie 
der Natur der Nodi, der 
Bindungsverhaltnisse, der 
Ladungen usw. zum allge- 
meinen Nodalnamen er- 
halten wird. 
Diese Bezeichnung wird 
hauptsachlich benutzt, um 
zu sichern, daR chemischen 
Strukturen entsprechende 
Graphen nicht mit anderen 
Typen von Graphen ver- 
wechselt werden, z. B. Gra- 
phen, die Reaktionsse- 
quenzen zugeordnet sind. 
Ein Strukturgraph aus 
mehr als einem cyclischen 
Modul oder aus minde- 
stens einem acyclischen 
und mindestens einem cy- 
clischen Modul. 

5. Vorgeschlagene Regeln fur die allgemeine Nodal- 
nomenklatur 

Regel N-I - Acyclische Graphen 

N-1.1. Ein acyclischer Graph besteht aus einer unver- 
zweigten Kette von Nodi oder aus zwei oder mehr unver- 
zweigten Ketten von Nodi, die miteinander verknupft sind, 
ohne da8 dabei eine cyclische Struktur entsteht. Unabhangig 
von seiner Komplexitat ist ein acyclischer Graph niemals als 
Kombination separater Strukturbestandteile anzusehen[''. 

N-1.2. Die Hauptkette in einem acyclischen Graph ist die 
langste unverzweigte Kette von Nodi und wird zuerst von ei- 
nem Ende zum anderen numeriert. Wenn ein acyclischer 
Graph zwei oder mehrere unverzweigte Ketten groBter Lan- 
ge enthalt, ist die Hauptkette diejenige, an welche die lang- 
sten Zweige geknupft sind (siehe Regel N-1.3). Die Haupt- 
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kette wird so numeriert, da8 die langsten Zweige moglichst 
niedrige Nummern erhalten. Bleibt eine Wahl, wird Regel 
N-1.6 angewendet. 

N-1.3. Zweige in einem acyclischen Graph sind unver- 
zweigte Ketten von Nodi, die an die Hauptkette oder an an- 
dere, langere Zweige gekniipft sind. Jeder Zweig wird von ei- 
nem Ende zum anderen numeriert, immer mit dem Nodus 
beginnend, der an den bereits numerierten Teil des Graphen 
gekniipft ist. 

N-1.4. Zweige in einem acyclischen Graph werden nach- 
einander in der Reihenfolge abnehmender Lange numeriert. 
Wenn zwei oder mehr gleich lange Zweige vorhanden sind, 
wird jeweils zuerst der Zweig numeriert, der an den Nodus 
mit der niedrigsten Nummer in der Kette gekniipft ist. 

N-1.5. Der Deskriptor eines acyclischen Graphen besteht 
aus eckigen Klammern, die folgendes einschlieBen: a) arabi- 
sche Ziffern, die die Zahl der Nodi in der Hauptkette anzei- 
gen, b) einen Punkt, gefolgt von arabischen Ziffern, die die 
Zahl der Nodi in jedem Zweig angeben, zitiert in der Rei- 
henfolge ihrer Numerierung (siehe Regel N-1.4), und c) ei- 
nen hochgestellten Lokanten nach jeder Zahl gemaB b), der 
den Nodus im bereits numerierten Teil des Graphen anzeigt, 
an welchen der Zweig gekniipft istllol. 

N-1.6. Wenn fur einen acyclischen Graph zwei oder mehr 
alternative Deskriptoren abgeleitet werden konnen, ist derje- 
nige korrekt, der an der Stelle der ersten Abweichung die 
kleinere hochgestellte Zahl enthalt, wenn diese Zahlen vom 
Anfang des Deskriptors an Term fur Term verglichen wer- 
den" '1. 

N-1.7. Der Name eines acyclischen Graphen besteht aus: 
a) dem nach Regel N-1.5 abgeleiteten Deskriptor; b) einem 
multiplizierenden Prafix wie ,,di-", ,,tri-", ,,tetra-" usw.['*], 
das die Gesamtzahl der Nodi angibt, und c) der Endung 
,,-n~dan"['~]. 
Bei~pielel'~]: 

1. 

2. 

3. 

4. 

5. 

I 6 

[ 61Hexanodan 

7 
[ 5.13]Hexanodan 

q----vY 12  13 

[ 10. l2l7l8]Tridecanodan 

I 2  10 

[ 9. 3415]Tridecanodan 

6. 

7 .  

8 .  

9. 

10. 

14 

[ 8 .  3425112]Tetradecanodan 

i 
i4 

20 16 

21 

[ 1 0.3535 1211' 1" 1'41'4]Henicosanodan 

A >o i t t  :";x_;1 10 I4 

14 31 11 32 

[ 13. 67672315 191" 115 ll7lZ1 lZ3]Tetratriacontanodan 

18 2Q 

11 

[ 1 2.56352131Z']Tri~osan~dan 

21 20 

[ 12. 463132Q1141'8]Tri~ osanodan 

Anmerkung: Der Deskriptor [12.463'3291'51 '' ] ist nicht kor- 
rekt, weil die Lokantenserie 6,13,9,15,17 hoher als 
6,13,9,14,18 ist (Regel N-1.6). 

I 1  10 17 16 

[ 9.24141418181818]Heptadeca.nodan 

[ 11. 35252Q2815251Q1Q]Tetracosan~dan 

Regel N-2 - Monocyclische Graphen 

N-2.1. Monocyclische Graphen werden von einem beliebi- 
gen Nodus aus fortlaufend in beliebiger Reihenfolge nume- 
riert, bis alle Nodi numeriert sind. 
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N-2.2. Der Deskriptor eines monocyclischen Graphen be- 
steht aus eckigen Klammern, die eine Null (die die Anwe- 
senheit eines Rings anzeigt) und arabische Ziffern einschlie- 
Ben, die angeben, wieviele Nodi den Ring bilden. 

N-2.3. Der Name eines monocyclischen Graphen besteht 
aus: a) dem kennzeichnenden Prafix ,,cycle", b) dem nach 
Regel N-2.2 hergeleiteten Deskriptor, c) einem multiplizie- 
renden Prafix, das die Anzahl der Nodi im Ring angibt['2,15], 
und d) der Endung ,,-n~dan"['~]. 
Beispiel: 

Cyclo[ 081octanodan Q 
Regel N-3 - Polycyclische Graphen"] 

N-3.1. Ein polycyclischer Graph besteht aus einem mono- 
cyclischen Ring von Nodi und einer oder mehreren Brucken; 
darunter versteht man Ketten von Nodi, welche die Nodi des 
Hauptrings und/oder anderer Briicken im polycyclischen 
System verbinden. Die Zahl der Nodi in den Briicken kann 
auch Null betragen. 

N-3.2. Der Hauptring in einem rnonocyclischen Graph ist 
der groljte monocyclische Ring. 

Wenn zwei oder mehr monocyclische Ringe die gleiche 
Anzahl von Nodi haben, wird der Hauptring gemaR Regel 
N-3.6 gewahlt. 

N-3.3. Die Hauptbrucke in einem polycyclischen Graph ist 
die langste Kette von Nodi, deren beide Enden an den 
Hauptring gekniipft sind[161. Wenn der Graph zwei oder 
mehrere Ketten groljter Lange enthalt, ist die Hauptbriicke 
gemalj Regel N-3.6 zu wahlen. Andere Briicken werden Ne- 
benbriicken genannt. 
N3.4. Die Numerierung eines polycyclischen Graphen be- 

ginnt an einem der Nodi des Hauptringes, an den die Haupt- 
briicke gekniipft ist (Briickenkopf), und schreitet in der 
Richtung fort, die dem anderen Bruckenkopf den niedrige- 
ren Lokanten zuteilt. Nach dem Hauptring wird die Haupt- 
briicke fortlaufend numeriert; man beginnt mit dem Nodus 
der Hauptbriicke, der mit dem Nodus Nr. 1 des Hauptrings 
verbunden ist. Die Nebenbrucken werden nacheinander in 
derselben Weise numeriert, wobei stets rnit der langsten 
Briicke (oder einer von mehreren langsten Briicken) begon- 
nen wird, die an bereits numerierte Nodi des Graphen ge- 
knupft ist1"I. Bleibt eine Wahl, wird zuerst diejenige Hrucke 
numeriert, deren Briickenkopfe die niedrigsten Lokanten ha- 
ben. Bei der Numerierung der Brucken beginnt man rnit 
dern Nodus, der an den Bruckenkopf rnit dem niedrigeren 
Lokanten gekniipft ist. 

N-3.5. Der Deskriptor eines polycyclischen Graphen be- 
steht aus eckigen Klammern, die folgendes einschlieljen: a) 
eine die Anwesenheit eines Ringes anzeigende Null, gefolgt 
von arabischen Ziffern, die die Zahl der Nodi im Hauptring 
anzeigen (siehe Regel N-2.2), b) einen Punkt, gefolgt von 
arabischen Ziffern, die die Zahl der Nodi in jeder Briicke an- 
geben, zitiert in der Reihenfolge ihrer Numerierung (siehe 
Regel N-3.4), und c) nach jeder Zahl fur die Briickenlange 
ein Paar durch ein Komma getrennte und in ansteigender 

[*] In der Nodalnomenklatur konnen Phane als Mono- oder Polycyclen benannt 
werden. 

numerischer Ordnung zitierte hochgestellte Lokanten, die 
die Nodi im bereits numerierten Teil des polycyclischen 
Graphen anzeigen, an welche die Briicke gekniipft ist['*]]. 

N-3.6. Wenn fur einen polycyclischen Graph zwei oder 
mehr alternative Deskriptoren abgeleitet werden konnen, weil 
eine Wahlmoglichkeit f i r  den Hauptring, die Hauptbriicke, 
den Ausgangspunkt und/oder die Richtung der Numerie- 
rung besteht, ist derjenige korrekt, der an der Stelle der er- 
sten Abweichung die hochste Zahl fur die Briickenlange 
oder die niedrigste hochgestellte Zahl f i r  die Lokanten des 
Briickenkopfes enthalt, wenn diese in der Reihenfolge ihres 
Auftretens vom Anfang des Deskriptors an Term fur Term 
verglichen werden (siehe Regel N-3.5)[I91. 

N-3.7. Der Name eines polycyclischen Graphen besteht 
aus: a) einem kennzeichnenden Prafix wie ,,bicycle-", ,,tri- 
cyclo-" usw., das die Anzahl der Ringe im Ringsystem an- 
zeigtl"], b) dem nach den Regeln N-3.5 und N-3.6 hergeleite- 
ten Deskriptor, c) einem multiplizierenden Prafix[121, das die 
Gesamtzahl der Nodi angibt, und d) der Endung ,,-no- 
danw3i. 
Beispiele[211: 

2. c@ Bicyclo[ 05 .41"]nonanodan 

3. Bicycle[ 07. 1"4]octanodan 

Anmerkung: Der Deskriptor [07.1 'q ist nicht korrekt, weil 
fur die Hauptbriicke die Lokantenserie 1,5 hoher als 1,4 ist 
(Regel N-3.4). 

4. 

5 .  

6 .  

I. 

8.  

9. 

# 
I 4  

Tricyclol08. 1"415'8]decanodan 

Tricycle[ 06.41s'44e4] tetradecanodan 
7 6 14 

Tricyclol 06.3"'48'8]tridecanodan 

Tricyclo[OS. 11'501'5]decanodan 
'(4.3.1 j ~ r o p e l l a n  

Tricycle[ 08. 1''5 13'7]decanodan 
I 3 "Bdamantan 
9@ 
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10 .  a 
11. @fJ 

4 

12.  

13. 

14. 

15. 

*& I 

14 

jq 
5 4 

@ 
4 1  

'2 
1 6 .  

21 

Tricycle[ 09.21'511'6]dodecanodan 

T etracyclo[ 0 10. 1"42"'"05'' 1- 
t r idecanodan 

Tetracyclo[ 010.31J'13'504'8]- 
tetradecanodan 

Tetracyclo[ 01 0. llr5 16" 003'8] - 

dodecanodan 

Pentacyclo[ 08.0'~402'703'605'81- 
oc tanodan 
"Cuban 

Pentacyclo[ 01 2. 01~603J004~Q07~121 - 
dodecanodan 
"Tet raas te ran  

~entacyclo[0l2.1',~5~~,'~ 1 7,1041Q,1g 1 -  
t r icosanodan 

Hexacyclo[ 07. O l s 3  01'401*5 01"Ozf7] - 
heptanodan 

Hexacyclo[ 05.2l" 22r223,324,425r51 - 

pentadecanodan 
*[ 5lRotan 

Regel N-4. Verbande aus cyclischen und acyclischen Gra- 
phen 

N-4.1. Ein Strukturgraph wird als Verband bezeichnet, 
wenn er aus mehr als einem cyclischen Modul oder aus min- 
destens einem acyclischen Modul und mindestens einem cy- 
clischen Modul zusammengesetzt ist['I. 
Beispiele: 

2. Cb-Q- 

N-4.11. Ein acyclisches Modul ist ein Nodus oder eine ver- 
zweigte oder unverzweigte Kette von Nodi in einem Ver- 
band. 

N-4.12. Ein cyclisches Modul ist der Graph eines Ringes 
oder Ringsystems in der konventionellen Bedeutung dieser 
Begriffe"]. Verbkde von direkt verkniipften gleichen cycli- 
schen Modulen, z. B. der Strukturgraph von Terphenyl, wer- 
den nicht als ein Modul betrachtet; jede Komponente wird 
als ein gesondertes cyclisches Modul angesehen. 

N-4.2. Ein Verbanddeskriptor besteht aus eckigen Klam- 
mern, die folgendes einschlieflen: a) den in runde Klammern 
gesetzten Nodaldeskriptor des Hauptmoduls (des nach Regel 
N-4.3 bestimmten ranghochsten Moduls oder eines der rang- 
hochsten Module gema8 den Regeln N-5.34 und N-5.4), b) 
die in runde Klammern gesetzten Nodaldeskriptoren der 
verbleibenden Module, die in der Reihenfolge der Numerie- 
rung gemafl den Regeln N-5.3 und N-5.4[221 zitiert werden, 
und c) durch Doppelpunkte getrennte numerische Lokanten, 
die die Nodi anzeigen, durch welche jedes Modulpaar ver- 
bunden ist, wobei jeder Lokantensatz das passende Paar von 
Moduldeskriptoren verbindet. 
Beispiel: [(06)1:7(4)10: 11(05)] 

N-4.21. Der Deskriptor jedes Moduls in einem Verband ist 
gleich dem Deskriptor des entsprechenden isolierten Gra- 
phen mit der Ausnahme, da8 die eckigen Klammern durch 
runde Klammern ersetzt sind. Dementsprechend behalt der 
Deskriptor die urspriingliche Numerierung bei, d. h. die Nu- 
merierung, die zu seiner Beschreibung benutzt wiirde, wenn 
es sich um einen isolierten Graphen handelte. 
Beispiel: [(06.11.4)2: 10(4.1*)] 

N-4.22. Der jedes Paar von Moduldeskriptoren in einem 
Verbanddeskriptor trennende Lokantensatz wird von der de- 
finitiven fortlaufenden Numerierung fur den gesamten Ver- 
band gemafl Regel N-5 hergeleitet. Jeder Lokantensatz wird 
wie folgt geschrieben: a) der Lokant des Nodus im vorher 
numerierten Teil des Graphen, an welchen das folgende Mo- 
dul gekniipft ist, b) ein Doppelpunkt und c) der Lokant des 
Nodus im folgenden Modul, iiber den dieses Modul an den 
vorher numerierten Teil des Graphen gekniipft ist. 
Beispiel: [(06.11,4)2: 10(4.1*)] 

N-4.23. In einem unverzweigten Verband mit endstandigem 
Hauptmodul bezieht sich der erste Lokant jedes Lokanten- 
satzes auf das unmittelbar voranstehende Modul. Jeder Lo- 
kant ist hoher als der unmittelbar voranstehende Lokant im 
Deskriptor. 
Beispiel: [(06)1:7(06)10: 13(06)16: 19(06)] 
Anmerkung: Die Lokantenserie 1,7,10,13,16,19 wachst stetig 
an. 

N-4.24. In einem unverzweigten Verband mit nicht-termi- 
nalem Hauptmodul und in einem uerzweigten Verband be- 
zieht sich der erste Lokant mindestens eines Lokantensatzes 
auf ein Modul, das im Deskriptor friiher als das unmittelbar 
voranstehende Modul zitiert wurde. Dieser Lokant ist niedri- 
ger als der unmittelbar voranstehende Lokant im Deskrip- 
tor. 
Beispiele: 
1. [(06)1: 7(05)4: 12(05)] 

Anmerkung: In diesem Deskriptor eines Verbandes mit 
nicht-terminalem Hauptmodul wachst die Lokantenserie 
1,7,4,12 nicht stetig an; der Lokant 4, der kleiner als 7 ist, 
bezieht sich auf das erste Modul im Deskriptor und nicht 
auf das zweite Modul. 
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2. [(06)1:7(06)9: 13(06)11: 19(06)] 
Anmerkung: In diesem Deskriptor eines verzweigten Ver- 
bandes wachst die Lokantenserie 1,7,9,13,11,19 nicht ste- 
tig an; der Lokant 11, der kleiner als 13 ist, bezieht sich 
auf das zweite Modul im Deskriptor und nicht auf das 
dritte Modul. 
N-4.3. Die Ranghohe von Modulen in einem Verband 

wird durch die folgenden Kriterien bestimmt, die nacheinan- 
der angewendet werden, bis eine Entscheidung erreicht 
iSt[fgl: 
a) groljte Zahl an Nodi, 
b) cyclisches Modul vor acyclischem Modul, 
c) groljte Zahl von Ringen oder Zweigen (Seitenketten), 
d) groljter Hauptring oder langste Hauptkette, 
e) langste Briicke oder langster Zweig (Seitenkette), 
f )  niedrigste Lokanten fur die Verkniipfung von Brucken 

Beispiele (gemalj abnehmender Ranghohe; das Kriterium, 
das die Ranghohe eines Beispiels gegeniiber dem folgenden 
festlegt, ist jeweils angegeben): 

oder Zweigen (Seitenketten). 

1. Tricycle[ 01 1. 1"408r'2]dodecanodan 

8. Bicycle[ 08.0',5]octanodan 

(nach Kriterium a ranghoher als das folgende Modul) 

9. m, Bicyclo[07.1"3]~ctan~dan 
U 

(nach Kriterium d ranghoher als das folgende Modul) 

8 
10. A = : : = : = .  [ 8 IOctanodan 

(nach Kriterium b ranghoher als das folgende Modul) 

11. y y  [5.1213]Heptanodan 
6 7  

(nach Kriterium a ranghoher als das folgende Modul) 

12. '7 [6.12]Heptanodan 
1 

(nach Kriterium c ranghoher als das folgende Modul) 
(nach Kriterium a ranghoher als das folgende Modul) 

2. [7.3413]Undecanodan 
13. 0 7  [6.13]Heptanodan 

(nach Kriterium f ranghoher als das folgende Modul) 
(nach Kriterium e ranghoher als das folgende Modul) 

3. -47 [7.2324]Undecanodan 14. [5.23]Heptanodan 

(nach Kriterium d ranghoher als das folgende Modul) 
(nach Kriterium e ranghoher als das folgende Modul) 

4. Tricycle[ 07. 21'405'7]nonanodan 
4 

(nach Kriterium a ranghoher als das folgende Modul) 

5. Tricycle[ 07.1"314'7]nonanodan 

I 

(nach Kriterium e ranghoher als das folgende Modul) 

(nach Kriterium c ranghoher als das folgende Modul) 

(nach Kriterium f ranghoher als das folgende Modul) 

958 

N-4.4. Der Name eines Verbandes besteht aus: a) einem 
kennzeichnenden Prafix (wie ,,cyclo-", ,,bicycle-" usw.), das 
die Gesamtzahl der Ringe in einem Verband anzeigt, b) dem 
Verbanddeskriptor (siehe Regel N-4.2), c) einem multiplizie- 
renden Prafix['*], das die Gesamtzahl der Nodi im Verband 
angibt, und d) der Endung ,,-n~dan"~''~. 
Beispiel: Bicyclo[(O6)1: 7(05)4: 13(3)]tetradecanodan 

Regel N-5. - Definitive Numerierung von Verbiinden 

N-5.1. Die definitive Numerierung eines Verbandes legt den 
korrekten Verbanddeskriptor fest. Diese Numerierung be- 
ginnt mit dem Hauptmodul (siehe Regel N-4.2), dessen ur- 
spriingliche Numerierung beibehalten wird. Die anderen 
Module werden fortlaufend renumeriert, wobei man mit ei- 
nem an das Hauptmodul grenzenden Modul beginnt und, 
wenn notig, wie in den Regeln N-5.3 und N-5.4 beschrieben 
fortfahrt. Jedes Modul wird renumeriert, indem man zu je- 
dem seiner urspriinglichen Lokanten eine Zahl addiert, die 
gleich der Gesamtzahl der Nodi in den Modulen ist, denen 
bereits endgiiltige Lokanten zugeordnet worden sind. Bleibt 
eine Wahl fur den Beginn und/oder die Richtung der Nume- 
rierung in einem Modul, ist diejenige Numerierung korrekt, 
die den Verkniipfungsnodi des Moduls mit anderen Modu- 
len des Verbands die niedrigsten Lokanten zuordnet. 
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Beispiel: 

A B 

Dieser Verband besteht aus zwei Modulen, A und B. Zur 
Numerierung wird wie folgt verfahren: 
a)Modul A, das ranghochste Modul des Verbandes (Regel 

N-4.3a), wird numeriert und der Deskriptor gema8 Regel 
N-3 erzeugt. 

Da dieses Modul das Hauptmodul des Verbandes ist (siehe 
Regel N-4.2), behalt es die Numerierung bei. In diesem 
Modul gibt es jedoch zwei Ausgangspunkte fur die Nume- 
rierung und jeweils zwei mogliche Richtungen. Im Ver- 
band wird das Modul so numeriert, daB der Lokant fur 
den Nodus der Verknupfung mit dem nachsten Modul so 
niedrig wie moglich ist, d. h. 2 (nicht 3, 5 oder 6). 

b)Modul B wird numeriert und der Deskriptor gema8 Regel 
N-1 erzeugt. 

c) Modul B wird renumeriert, indem man 7 (die Gesamtzahl 
der Nodi in Modul A) zu jedem ursprunglichen Lokanten 
addiert. 

L 8 9 I0 I 1  

d) Die Module, gegebenenfalls mit ihren neuen Numerierun- 
gen, werden rekombiniert und gema8 Regel N-4.4 be- 
nannt. .- 2 lo 12 

(11 

Bicycle[( 06. 1''4)2 : 1 O(4.1 Z)]dodecanodan 

N-5.11. Alle Verbande, in welchen das Hauptmodul das 
Endglied einer einzigen linearen Kette von Modulen ist, wer- 
den durch Ausweitung des in Regel N-5.1 beschriebenen 
Verfahrens numeriert und benannt. 
Beispiel: 

Bicyclo[(06)1 : 7(4)10 : ll(05)~pentadecanodan 

N-5.12. In Verbanden, in denen das Hauptmodul an eine 
einzige, verzweigte Kette von Modulen oder an m e i  oder mehr 
lineare oder verzweigte Ketten von Modulen geknupft ist und 
in denen zwei oder mehr definitive Numerierungen moglich 
sind, wird die korrekte Numerierung nach der Rangordnung 

der den Modulrangdeskriptoren des Modulranggraphen zuge- 
ordneten Modulrangzahlen gewahlt (siehe Regeln N-5.2 und 
N-5.3). Wenn dieses Verfahren nicht schliissig ist, wird die 
korrekte Numerierung durch Vergleichen der von den mog- 
lichen Numerierungen hergeleiteten Deskriptoren ausge- 
sucht (siehe Regel N-5.4). 
N-5.2. Ein Modulranggraph eines Verbandes reprasentiert 

die Module im Sinne ihrer relativen Ranghohen. Der Rang- 
graph wird hergeleitet, indem man jedem Modul einen 
GroBbuchstaben (Modulrangdeskriptor) zuordnet, der seine 
relative Ranghohe im Verband anzeigt. Das (die) ranghoch- 
ste(n) Modul(e) wird (werden) mit A bezeichnet, die nachst- 
rangigen rnit B usw. Wenn diese Buchstaben in den gleichen 
relativen Positionen wie die Module, die sie vertreten, ange- 
ordnet werden, bilden sie den Modulranggraphen. 
Beispiel: 

Modul: 

C D  Kontraktionsnodus: A B 

A 
I 

Modulranggraph: D-B -A-C -B 

N-5.3. Die Numerierung des Modulranggraphen, d. h. die 
Zuordnung der Modulrangzahlen, welche die Reihenfolge 
der definitiven fortlaufenden Numerierung des Verbandes 
bestimmt (siehe Regel N-5.1), beginnt mit dem Hauptmodul 
(siehe Regel N-4.2) und verlauft dann entsprechend abneh- 
mender Ranghohe, wie in Regel N-5.33 definiert, durch jede 
an das Hauptmodul geknupfte Kette von Kontraktionsno- 

N-5.31. Jeder Kette von Kontraktionsnodi, die an das 
Hauptmodul des Ranggraphen geknupft ist, werden Modul- 
rangzahlen zugeordnet. 

N-5.311. Eine unverzweigte Kefte von Kontraktionsnodi 
wird fortlaufend im AnschluR an das Hauptmodul nume- 
riert, das gemaB Regel N-5.1 die Rangzahl 1 bekommt. 
Beispiel: 

diL231. 

A-C-B-D 
1 - 3 4  

N-5.312. In einer verzweigten Kette von Kontraktionsnodi 
werden zuerst die Iungsfe unverzweigte Kette (die Hauptkette) 
gema8 Regel N-5.311, und danach die an die Hauptkette ge- 
kniipften Zweige numeriert, die gegebenenfalls entspre- 
chend Regel N-5.313 nach abnehmender Ranghohe ange- 
ordnet werden. 
Beispiel: 

B 
I 

A-E-C--D 
1 2 1 4  

N-5.313. Wenn eine verzweigte Kette von Kontraktionsno- 
di zwei oder mehrere gleich lange Ketten enthalt, werden 
Rangzahlen zuerst der unverzweigten Kette zugeordnet, wel- 
che an der Stelle der ersten Abweichung den ranghochsten 
Kontraktionsnodus aufweist. Die Modulrangdeskriptoren 
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werden dabei gems ihrer in Regel N-4.3 definierten Rang- 
hohe Term fur Term verglichen, zunachst unabhangig von 
ihren Positionen in der Kette und dann nach ihren Positio- 
nen in der Kette. 
Beispiele: 

7 li ,/ 

C-D-E 
I 
I 

1. A-B-5-D-E-B (EDE i s t  r a n g h o h e r  als CDE)  
I _  4 S 6  

f J  7 
D-B 

2 .  A-B-C?-B-D ( E D  i s t  r a n g h o h e r  a l s  D B )  
1 . 3 4 5  

N-5.314. Zweige der Hauptkette von Kontraktionsnodi 
werden entsprechend den folgenden Kriterien numeriert, die 
nacheinander angewendet werden, bis eine definitive Nume- 
rierung erreicht ist: a) nach abnehmender Lange, b) nach der 
Rangfolge der Modulrangdeskriptoren wie in Regel N-5.313 
definiert, und c) nach ansteigendem Zahlenwert der Rang- 
zahl fur den Kontraktionsnodus im bereits numerierten Teil 
der Kette, an den der Zweig gekniipft ist. 
Beispiele: 

7 8 9  
B-D-E 
I 

1. +-$-~-B~--c-E 
1 5 6  
F 

d 
I 
1 4 5  

F 
2. A-B-C3-B-D 

1 2  

P <, 
D D U  
I l l  

3 .  A-B-B-C-B-€3 
1 2 3 4 5 6  

N-5.315. Verzweigte Zweige von Kontraktionsnodi werden 
nach den Regeln N-5.312 und N-5.313 numeriert. 

N-5.32. Wenn zwei oder mehr Ketten von Kontraktions- 
nodi an das Hauptmodul gekniipft sind, wird jede Kette voll- 
standig mit Modulrangzahlen gemaB Regel N-5.31 versehen, 
bevor man zur nachsten fortschreitet 
Beispiel 

C-B-A-B-7 nicht C-B-4-B-S: nicht  C-I:-+-B-y 
5 4 1 .  4 3  5 

N-5.33. Wenn zwei oder mehr Ketten von Kontraktions- 
nodi an das Hauptmodul geknupft sind, werden ihnen Mo- 
dulrangzahlen nach der Ranghohe entsprechend den folgen- 
den Kriterien zugeordnet, die nacheinander angewendet 
werden, bis eine definitive Numerierung erreicht ist: 
a) GroBte Zahl von Kontraktionsnodi in der gesamten Ket- 

te. 
Beispiel: 

(5 
I 

E-F-G-D-A-B-C 
5 4 1 2 1 6 7  

b) Langste unverzweigte Kette von Kontraktionsnodi. 
Beispiel: 

G 
I 

D-E-E-A-C-B 
4 1 2 1 5 6  

c) Ranghochster Kontraktionsnodus an der Stelle der ersten 
Abweichung, wobei die Modulrangdeskriptoren gemaB ih- 

rer in Regel N-4.3 definierten Rangfolge Term fur Term 
verglichen werden, unabhangig von ihren Positionen in 
den beiden Ketten. 
Beispiel 

D-B-A- C-B (BC nicht  BD) 

d) Ranghochster Kontraktionsnodus mit der niedrigsten 

1 4 1 2 1  

Rangzahl. 
Beispiel 

B-C-A-B-C nicht  B-q-A-B-C 
5 4 1 2 3  3 - 1 4 5  

(BC, nicht CB, denn 2 ist kleiner als 3) 

N-5.34. Wenn ein Verband zwei oder mehr Module des 
hochsten Ranges enthalt, d. h. im Ranggraph der Modul- 
rangdeskriptor A mehrfach vorkommt, dann ist das Haupt- 
modul dasjenige ranghochste Modul, an welches die gemaI3 
Regel N-5.33 bestimmte ranghochste Kette von Kontrak- 
tionsnodi gekniipft ist. 
Beispiele: 

A-A-B nicht  4-A-B 
1 2 1  - 1 3  

( s i e h e  R e g e l  N-5.33a) 

4 

A 
I 

A-A-A 
I 2 3  

A 
I 

nicht  A-+--+ 

( s i e h e  Regel  N-5.33a)  

8 5 

D D 
I I 

C-B-A-A-B-C-D nicht  C-B-+--+-B-Y-P 
7 6 1 2 1 1 5  4 3 -  

( s i e h e  R e g e l  N-5.33b)  

nicht  D-A-B-A-C 
4 i ? I 5  

D-A-B-+- C 
5 1 2  

(ABAC, nicht  ABAD, s i e h e  Regel  N - 5 . 3 3 ~ )  

C-A-D-B-~-A-C nicht  7-A-D-B-B-A-C 

(EB, nicht  D B ,  s i e h e  Regel  N-5.33d) 
1 2 3 4 5 6  6 5 4 1 . 1 7  

N-5.35. Wenn die Numerierung des Modulranggraphen 
durch die Regeln N-5.31 bis N-5.34 eindeutig festgelegt ist, 
wird ein Verband nach dem Verfahren der Regel N-5.1 nu- 
meriert, das auf die Module gemaB ansteigendem numeri- 
schen Wert ihrer Rangzahlen angewendet wird. 
Beispiel (siehe den Verband, der Regel N-5.2 illustriert): 

Modulranggraph D- B-A- C -B 
5 4 3 . 6  

Modul- Kontraktionsnodus, Nodi, Module, Verband, 
rangzahl Ranghohe Zahl Lokanten Lokanten 

1 A 
2 C 
3 A 
4 B 
5 D 
6 B 

6 1-6 1 -6 
2 1-2 7-8 
6 1-6 9-14 
5 1-5 15-19 
1 1 20 
5 1-5 21-25 

N-5.4. Wenn eine definitive Reihenfolge fur die Numerie- 
rung der Module eines Verbandes durch alleinige Anwen- 
dung der Prinzipien des Modulranggraphen (Regeln N-5.2 
und N-5.3)12*] nicht festgelegt werden kann, ist diejenige Rei- 
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6. Ein Verfahren, urn die korrekte Numerierung und 
den korrekten Namen eines Verbandes herzuleiten 

19 25 

Tetracyclo[(O6)1 : 7(2)8 : 9(06)12 : 15(05)17 : 20(1)- 
7 : 21(05)lpentacosanodan 

henfolge korrekt, die zum Verbanddeskriptor rnit den nied- 
rigsten Lokanten fur die Verknupfungsstellen der Module 
fuhrt. Der Satz niedrigster Lokanten ist die Lokantenserie, 
die den niedrigsten Lokanten an der Stelle der ersten Abwei- 
chung aufweist, wenn zwei oder mehr Serien in der Reihen- 
folge des Erscheinens im Verbanddeskriptor Term fur Term 
verglichen werden. 
Beispiele: 

1. 
8 13 

Tetracyclo[ ( 06.11'4)1 : 9 (  06.11'4)]- 
tetradecanodan 

Anmerkung: Der Deskriptor l(06.1 ',4)2 : g(06.1 I,")] ist nicht 
korrekt, weil die Lokantenserie 2,8 fur die Modulverknup- 
fung hoher als 1,9 ist. 

2. m 
20 19 d 

I 3  12 

Tricyclo[(O6)1 : 7(05)8 : 12(2)4 : 14(05)16 : 19(2)] 
icosanodan 

Anmerkung: Der Deskriptor 
[(06)1:7(05)9: 12(2)4:14(05)15:19(2)] fur diesen Verband 
(Ranggraph: C-B-A-B-C) ist nicht korrekt, weil die Lokan- 
tenserie 1,7,9,12,4.14,15,19 hoher als 1,7,8,12,4,14,16,19 ist. 

21 

Tetracyclo[(O6)1 : 7(3 )9  : 10(06)13 : 1 6 -  
(05)17 : 21(1)4 : 22(05)24 : 27(l)lheptacosanodan 

Anmerkung: Der Deskriptor 
[(06)1:7(3)9:10(06)13:16(05)18:21(1)4:22(05)23:27(1)] fur 
diesen Verband (Ranggraph D-B-A-C-A-B-D) ist nicht 
korrekt, weil die Lokantenserie 
1,7,9,10,13,16,18,21,4,22,23,27 hoher als 
1,7,9,10,13,16,17,21,4,22,24,27 ist. 

4. 

Tetracyclo((O6)l : 7(06)9 : 13(06)16 : 19(06)] 
te t rac  osanodan 

Anmerkung: Der Deskriptor 
[(06)1:7(06)10: 13(06)15: 19(06)] ist nicht korrekt, weil die 
Lokantenserie 1,7,10,13,15,19 hoher als 1,7,9,13,16,19 ist. 

Das Konzept des Modulranggraphen (siehe Regeln N-5.2 
und N-5.3) ermoglicht es, selbst sehr komplexe Verbande mit 
Leichtigkeit zu numerieren. Wir illustrieren nun eine Ver- 
fahrensweise, die uns gute Dienste bei der Numerierung und 
Benennung von Verbanden geleistet hat. Wir haben mit Be- 
dacht einen sehr komplexen Verband ausgewahlt (siehe 
Abb. I), weil sich an ihm der Gebrauch des Modulranggra- 
phen gut illustrieren lafit, obwohl die meisten normalerweise 
in chemischen Verbindungen angetroffenen Verbande vie1 
einfacher sind. 

Abb. 1 Der Verband wird in Module zerlegt. 

Ein Verband wird in der folgenden schrittweisen Manier 
numeriert und benannt: 1) Der Verband wird wie in Abbil- 
dung 1 gezeigt in seine Module zerlegt, 2) die Module wer- 
den nach abnehmender Anzahl an Nodi sortiert, 3) jedes 
Modul wird nach den Regeln N-I, N-2 oder N-3 numeriert, 
4) der Deskriptor fur jedes Modul wird hergeleitet, 5) der 
Rang jedes Moduls wird nach Regel N-4.3 bestimmt, 6) der 
Ranggraph wird gezeichnet, und die Rangzahlen werden 
gemaR den Regeln N-5.2 und N-5.3 zugeordnet, 7) Verband- 
lokanten werden festgelegt, indem man jedes Modul entspre- 
chend den Regeln N-5.1 und N-5.3 oder N-5.4 renumeriert, 
8) die Verbandlokanten werden an den Graphen geschrie- 
ben, 9) der Name des Verbandes wird erzeugt (siehe Regel 
N-4.4), und 10) der Name wird am Graph uberpriift. Dieses 
Verfahren wird in Abbildung 2 illustriert. 

Nodalnamen lassen sicht leicht auf Ubereinstimmung mit 
den Strukturformeln priifen und liefern eine Fiille von Infor- 
mationen iiber die Struktur. Wie bei der von-Baeyer-No- 
menklatur enthalt der Deskriptor eines Nodalnamens all die 
Information, die notig ist, um die Struktur herzuleiten; der 
redundante Rest des Namens bietet eine Kontrollmoglich- 
keit fur den Deskriptor und ist auch fur die Auflistung in ei- 
nem alphabetischen Register wertvoll. 

Ein Blick auf einen Nodalnamen ergibt viele brauchbare 
Informationen, die bei der Uberpriifung des Namens und 
der Vergegenwartigung der Struktur helfen. So zeigt z. B. die 
Inspektion des Namens [7.1414]Nonanodan folgendes: 1) Die 
Struktur ist acyclisch, da der Name nicht mit einem ,,Cycle"- 
Term und der Deskriptor nicht rnit Null beginnt, 2) die 
Hauptkette besteht aus sieben Nodi, und es sind zwei Zweige 
von je einem Nodus vorhanden, die beide an den vierten No- 
dus gekniipft sind, und 3) die Gesamtzahl der Nodi betragt 
neun, was sich durch Summierung der auf der Zeile stehen- 
den Zahlen ergibt und durch den Term ,,nona" nach dem 
Deskriptor bestatigt wird. 
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Modul, Nodi, Modul, Modul, Modul- Verband, 
Struktur Zahl Deskriptor Ranghohe rangzahl Lokanten 

2 14-22 

45-53 

(7.1414] C 

ca [09.0',5] 9 B 11 

7 3 23-29 

6 E 8 3 6 4 1  

4 30-3 I 

7 34-35 

2 [21 F 9 4 2 4 3  

12 54-55 

5 32 

6 33 

10 44 

13 56 

I I  I I  I ?  
.,F G-B-F F? 

I I 1 28 
Modulranggraph: G-D- C-A--F-"E 

5 1 3 1  7 I 
G6 Gio 

Octacyclo[( 012. 1i*509"3)2 : 21( 7.1414)22  : 24( 06. 1"4)23 : 30-  
(2)29  : 32(1)29 : 33(1)8 : 34(2)35 : 36(06)37 : 42(2)41 : 44-  
(1)ll : 50(09.01'5)46 : 54(2)52 : 56(l)lhexapentacontanodan 

Abb. 2. Illustratives Verfahren zur Ableitung der korrekten Numerierung und des korrekten Namens eines Verbandes. 

GleichermaBen zeigt die Inspektion des Namens Bicy- 
clo[06.1 1,4]heptanodan an: 1) Die Struktur ist cyclisch, da der 
Term ,,cyclo" vor dem Deskriptor steht und der Deskriptor 
mit Null beginnt, 2) die Struktur besteht aus zwei Ringen, 
weil der Deskriptor zwei Terme enthalt und der Term ,,bi" 
vor cyclo steht, und 3) die Gesamtzahl der Nodi betragt sie- 
ben, was sich durch Summierung der auf der Zeile stehenden 
Zahlen ergibt und durch den Term ,,hepta" nach dem De- 
skriptor bestatigt wird. 

Eine solche Inspektion ist besonders niitzlich, wenn man 
den Namen eines komplexen Verbandes (Abb. 2) iiberpriift. 
Aus dem Verbanddeskriptor kann man entnehmen, da8 ins- 
gesamt acht Ringe vorliegen; diese Zahl erhalt man, wenn 
man zahlt, wieviele Zahlen in den Moduldeskriptoren, die 
mit einer Null beginnen, auf der Zeile stehen (d. h. 
3 + 2 + 1 + 2); dabei sollte acht entsprechend dem numeri- 
schen Prafix ,,octa" zum Term cyclo vor dem Verbandde- 
skriptor gefunden werden. Durch Addition aller auf der Zei- 
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le stehenden Zahlen wird die Gesamtzahl der Nodi in der 
Struktur zu 56 bestimmt (d. h. 
12+1+7+1+1+6+1+2+1+1+2+6+2+1+9+2+1); 
dies sollte dem numerischen Prafix ,,hexapentaconta" ent- 
sprechen, welches sich an den Deskriptor anschlieflt. 

7. Die Herleitung der Struktur eines Verbandes aus 
seinem Namen 

Die Inspektion des Verbanddeskriptors ist auch auflerst 
wertvoll, wenn man die Struktur eines komplexen Verbandes 
von seinem Namen herleitet. Aus dem Namen 

Octacyclo[(012.1 1.509.'3)2 : 21(7.1 414)22: 24(06.1 '.4)23 : 30(2)29 : 32(1)- 

52 : 56(l)]hexapentacontanodan 
29: 33(1)8 : 34(2)35 : 36(06)37 : 42(2)42 : 44(1)11: .50(09.0'~5)46: .54(2)- 

der fur den komplexen Verband in Abschnitt 6 abgeleitet 
wurde, konnen wir durch Inspektion des Deskriptors die fol- 

Modul, Struktur 
Deskriptor 

Verband, 
Lokanten 

8 

[ 7. 1414] 

9 22 

[ 06. 11,4] 6 4  

4 

1 2  
H 

"0 

32 

33 

34 3s 
c. 

4'0 
111 A 

[09. 01'5] 

111 

<$-?I 

44 

cb 
I 2  54 55 
H - 

I 56 

Abb. 3. Illustratives Verfahren zur Ableitung der Struktur eines Verbandes aus 
seinem Namen. 

genden Informationen erlangen: 1) Die Struktur ist ein Ver- 
band aus dreizehn Modulen, da der in eckige Klammern ein- 
geschlossene Verbanddeskriptor dreizehn Moduldeskripto- 
ren enthat, die jeweils in runden Klammern stehen, 2) vier 
der Module sind cyclisch, da vier Moduldeskriptoren mit ei- 
ner Null beginnen, 3) der Verband hat insgesamt acht Ringe, 
da die vier Module, die cyclische Strukturen definieren, ins- 
gesamt acht Terme haben (und im Namen das Prlfix ,,octa" 
vor cyclo steht), 4) der Verband hat neun acyclische Module, 
davon ein verzweigtes, und 5) der gesamte Verband hat 56 
Nodi, was sich durch Summierung aller auf der Zeile stehen- 
den Zahlen innerhalb der Klammern ergibt und durch das 
an den Verbanddeskriptor anschlieflende Prafix ,,hexapenta- 
conta" bestatigt wird. 

Die Struktur dieses Verbandes mag wie folgt vom Namen 
hergeleitet werden: 1) Jedes der dreizehn Module wird ge- 
zeichnet und gemafl seinem Deskriptor in der Reihenfolge 
seines Auftretens im Namen numeriert, 2) jedem Modul 
wird die Verbandnumerierung zugeordnet, indem man zu je- 
dem Lokanten den hochsten Lokanten des vorhergehenden 
Moduls addiert, 3) die Module werden gemafl den Lokan- 
tensatzen fur jedes Paar von Modulen im Verbanddeskriptor 
verbunden, 4) die Struktur (siehe Abb. 2) wird anhand des 
Namens, wie oben ausgefuhrt, iiberpriift. 

Dieses Verfahren ist in Abbildung 3 zusammengefaflt. 

8. SchluBfolgerung 

Wir haben ein umfassendes System zur Numerierung und 
Benennung von Graphen chemischer Verbindungen vorge- 
stellt. Das System kann leicht der Benennung chemischer 
Verbindungen angepaflt werden und vermeidet eine Anzahl 
von Unzulanglichkeiten der existierenden Nomenklatursy- 
steme. Dieses System ermoglicht dank des neuartigen Ansat- 
zes nicht nur die einheitliche Nomenklatur organischer Ver- 
bindungen, sondern bietet auch neue Moglichkeiten fur die 
Nomenklatur komplexer Koordinationsverbindungen sowie 
anorganischer und biochemischer Systeme. Weitere Publika- 
tionen werden die Anwendung dieses allgemeinen Systems 
auf spezielle Verbindungstypen umreiBen. 

Eingegangen am 20. November 1978 [A 2961 
Ubersetzt van Prof. Dr. Dieter HeUwinkeL Heidelberg 

IUPAC: Nomenclature of Organic Chemistry (1969), Sections A and B. 3. 
Aufl., und Section C, 2. Aufl. (vereinigt). Butterworths, London 1971. 
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die chemische Nomenklatur und Terminologie. Bd. 1. Verlag Chemie. 
Weinheim 1975. 
IUPAC: Nomenclature of Organic Chemistry, Section G, noch unveroffent- 
licht. 
Den Begriff ,,node" fur multivalente Zentren verwendeten M. Cordon, FK 
B. Temple in A. T. Bulaban: Chemical Applications of Graph Theory. Aca- 
demic Press, London 1976, S .  312. Der Begriff wurde von 1. J. Syluesfer, 
Am. J. Math. I, 64 (1878) wie folgt eingefuhrt: ,,The conception of hydro- 
carbon graphs as 'trees with nodes, branches and terminals' , . . [is] exclusive- 
ly my own and [was] used by me in my communications with Professor 
Crum Brown on the subject and stated by me in a letter to Professor Cayley 
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who has adopted [it] as the basis of his own isomerical researches". Es sei 
darauf hingewiesen, daR es bei der Nodalnomenklatur von Vorteil ist, unter 
dem Term ,,Nodus" auch Endglieder (d. h. ,,einwertige" Zentren) zu verste- 
hen und den Term ,,Graph" hegrifflich von chemischen Strukturen mil spe- 
zifizierten Nodi und Bindungen zu trennen. 

(7) K. Hirayam, Tetrahedron Lett. 1972, 2109; Th. Kauffmann, Tetrahedron 
28, 5183 (1972). 

[S] Wie im erweiterten von-Baeyer-Nomenklatursystem genugt im Nodalsy- 
stem der Deskriptor, um die Struktur ahzuleiten. 

[9] Im Gegensatz zur klassischen organischen Nomenklatur werden alle acy- 
clisch angeordneten Nodi. die nicht durch cyclisch angeordnete Nodi unter- 
brochen sind, zusammen als eine Einheit behandelt. AuRerdem sei auf fol- 
gendes hingewiesen: Aus der Definition der zu Supernodi kontrabierten 
acyclischen und cyclischen Module folgt, daB die resultierenden Supergra- 
phen acyclisch sein miissen. 

[lo] Die Summe der Zahlen, die die Kettenlange anzeigen, is1 gleich der Ge- 
samtzahl der Nodi, und da die Lokanten fur die Verkniipfungsstellen durch 
hochgestellte Zahlen angegeben sind, genugt der Deskriptor zur Herleitung 
der Struktur. Letzteres gilt auch fur das derzeit gehrauchliche von-Baeyer- 
System. 

I l l ]  Da die Zweige in der Reihenfolge abnehmender Lange aufgefiihrt werden, 
konnen sich nur die hochgestellten Lokanten unterscheiden (vgl. Regel N- 

(121 Die multiplizierenden Prafixe sind die gleichen wie in Regel A-2.5 in [ I ]  
und in Tabelle 111, S. 142, in 121, aul3er daB das Prafix ,,mono" nicht ver- 
wendet wird und - in Ubereinstimmung mit einer Entscheidung fur Sektion 
G [5] - das Prafix fur awanzig ,,icosa" anstatt ,,eicosa" geschrieben wird. 
Weitere Prafixe konnen von den Namen in Regel A-1.1 in [ l J  dbgeleitet 
werden. 

[13] Wie in Abschnitt 3 erllutert, illustrieren wir die Prinzipien der Nodaluo- 
menklatur der Bequemlichkeit halber hauptsachlich mil von organlschen 
Strukturen hergeleiteten Graphen und gebrauchen die allgemeine Endung 
,,-an" der klassischen Kohlenwasserstoff-Nomenklatur. Dies soil jedoch 
nicht implizieren. daB die Nodalnomenklatur allein fur den Ciebrauch in 
der suhstitutiven Nomenklatur vorgesehen ist. Da die Endung .,-nodan" in 
der substitutiven Nomenklatur das Konzept eines voll hydrierten Stammsy- 
stems nahelegen konnte, wird fur ihre allgemeinsten Anwendungen die 
Wahl einer anderen, ebenfalls von der Wurzel ,,nod" abgeleiteten Endung 
in Betracht gezogen. 

1141 Um den Vergleich zwischen Nodalnomenklatur und traditioneller organi- 
scher Nomenklatur zu erleichtern. entsprechen die meisten Beisplele den in 
Sektion A in [I] angegebenen acyclischen Kohlenwasserstoffen. 

1151 In Nodalnamen fur monocyclische Graphen drucken das Prafix ,,cycle" 
und die Null den gleichen Sachverhalt aus: ebenso ist es bei der Zahl und 
dem multiplizierenden Prafix. Diese Angaben werden jedoch beibehalten, 
um monocyclische Module in Verbanddeskriptoren von unverzweigten 
acyclischen Modulen zu unterscheiden. Ohne die Null, welche die Anwe- 
senheit eines Rings anzeigt, is1 ein Name wie ,,Cyclo[(5)1 :6(4)]nonanodan" 
zweideutig: Er konnte entweder fur ,,Cyclo[(OS)l : 6(4)]nonanodan" oder fur 
,,Cyclo((5)t : 6(04))nonanodan" stehen. 

3.4). 

(161 DemgemaB bilden zwei lediglich durch ein gemeinsames (Spiro-)Atom ver- 
hundene Ringe zusammen keinen Hauptring, sondern einen Hauptring und 
eine Briicke. 

1171 Gelegentlich kann, wie die Beispiele unten zeigen. eine Iangere Briicke erst 
dann numeriert werden, wenn eine kurzere Brucke numeriert worden ist. 

T r i c y ~ l o [ 0 6 . 3 ~ ' ~ 4 ~ ' ~ ] _  Tetracyclo[OI0.1"4211"105~10 J -  
t r idecanodan tridecanodan 

(IS] Die Gesamtzahl der Terme im Deskriptor eines polycyclischen Graphen 1st 
gleich der Anzahl der Ringe, und die Summe der auf der Zeile stehenden 
Zahlen ist gleich der Anzahl der Nodi im gesamten Graph. 

1191 Die Rangordnung der polycyclischen Module (Regel N-4.3) folgt nicht der 
Auswahlmethode fur polycyclische Deskriptoren (Regel N-3.6). Die Wahl 
des Deskriptors fur polycyclische Graphen folgt der zur Numerierung der 
Struktur henutzten Methode. Bei jedem Schritt wird die Numerierung iiber 
die langstmogliche Brucke fortgesetzt, die im vorher numerierten Teil des 
Graphen an die Nodi mil den niedrigsten Lokanten geknupft ist. Infolge- 
dessen werden alle Zahlen, die entweder Briickenlangen oder Lokanten re- 
prasentieren, nacheinander in der Reihenfolge ihres Auftretens im Deskrip- 
tor miteinander verglichen, wobei derjenige Deskriptor den Vorrang hat, in 
dem an der Stelle der ersten Abweichung entweder die langste Brucke oder 
der niedrigste Lokant auftritt. Andererseits scheint es besser mit iihlichen 
Praktiken vereinbar zu sein, zur Auswahl des ranghochsten Moduls eines 
Verbandes erst die Briickenlangen und dann, wenn eine Wahl bleiht, die 
hochgestellten Lokanten zu vergleichen. Es sollte darauf hingewiesen wer- 
den, daR in vielen Fallen heide Auswahlmethoden zum gleichen Ergebnis 
fuhren. - Kommentare 211 dieser Entscheidung werden begriiBt. 

[20] Die Zahl der Ringe in einem polycyclischen System is1 gleich der geringsten 
Zahl an Schnitten, die notwendig sind. um das System in eine acyclische 
Struktur umzuwandeln (siehe Regel A-32.12 in [I]). 

[21] Bei einigen dieser Beispiele wird der Trivial- oder Halhtrivialname des ent- 
sprechenden Kohlenwasserstoffs angegeben und durch ein Sternchen ge- 
kennzeichnet. 

1221 Die Symmetrie des Modulranggraphen schlient oft eine Festlegung der kor- 
rekten Reihenfolge der Numerierung der an das Hauptmodul gekniipften 
Module oder der Wahl des Hauptmoduls aus, wenn zwei oder mehr Module 
des hochsten Ranges vorhanden sind. 

[23] Die Auswahlregeln zur Numerierung des Modulranggraphen (Regel N-5.3) 
unterscheiden sich von denen zur Numerierung acyclischer Graphen (Regel 
N-11, weil Modulranggraphen mil Struktureinheiten (Modulen) zu tun ha- 
ben, deren Komplexitat stark variieren kann. DemgemaB beriicksichtigen 
die Regeln fur den Modulranggraph die Natur der Kontraktionsnodi, wah- 
rend gemaB Regel N-I die Natur der Nodi nicht die Numerierung des Gra- 
phen beeinflufit. 

964 Angew. Chem. 91, 951-964 (1979) 




