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Die Nodalnomenklatur I1 - Spezielle Nomenklatur fur 
Stammhydride, freie Radikale, Ionen und Substihenten** 

Von Noel Lozac'h* und Alan L. Goodson 

In diesem Aufsatz wird das Verfahren beschrieben, nach dem der Nodalname einer organi- 
schen Verbindung gebildet wird. Stammhydridnamen - speziell Kohlenwasserstoffnamen - 
werden iiber die Namen von Strukturgraphen hergeleitet und dann so modifiziert, da13 sie 
Bezeichnungen fur Heteroatome, Unsattigungen und freie Valenzen sowie Ladungen ent- 
halten. Die aus der klassischen organischen Nomenklatur bekannte substitutive Methode, 
obwohl kein integraler Bestandteil des Nodalsystems, kann dennoch zur Vereinfachung der 
Strukturgraphen genutzt werden, ohne die h g i k  des Nodalsystems zu beeintrlchtigen. 
H i e m  wird gezeigt, wie die generell gemaD den IUPAC-Regeln gebildeten Prafixe und 
Suffixe zu verwenden sind. Die Rolle der Substitution ist in der organischen Nodalnomen- 
klatur begrenzter als in der klassischen Nomenklatur, weil viele klassische Substituenten als 
Teil der Stammhydride behandelt werden. Aus den gleichen Griinden wird auch das Kon- 
zept der ,,charakteristischen Gruppe" in der Nodalnomenklatur nicht angewendet und der 
Begriff ,,vorrangiger Substituent" dem Begriff ,,vorrangige charakteristische Gruppe" vor- 
gezogen. 

1. vorwort 

Die klassische Nomenklatur organischer Verbindungen, 
die naturgemU3 die historische Entwicklung der Organi- 
schen Chemie widerspiegelt, berilcksichtigt im allgemeinen 
zuerst die chemische Natur der Atome, die ein Molekiil 
bilden, und befal3t sich dann damit, wie diese Atome mit- 
einander verbunden sind. Klassische systematische Namen 
entsprechen generell einer Molekiilformel und sind zuwei- 
len direkt von dieser Formel hergeleitet (2.B. Silan). Die 
Nodalnomenklatur hingegen kann mit einer Technik zur 
Konstruktion groDer Geb2ude verglichen werden. Sie er- 
stellt zunachst eine Rahmenkonstruktion (z. B. eine mathe- 
matische Beschreibung einer chemischen Struktur('9 und 
fiigt dann das Detail zu, das zur Vervollstiindigung eines 
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brauchbaren chemischen Namens notwendig ist. Gerade 
so wie neue Techniken seineneit den Bau von Wolken- 
kratzern ermiiglichten, erleichtern die neuen Konzepte der 
Nodalnomenklatur die Beschreibung ausgedehnter chemi- 
scher Strukturen. 

Die erste Ver6ffentlichung121 dieser Reihe (im folgenden 
als Teil I bezeichnet) zeigte, wie die Rahmenkonstruktion 
durch Riickfiihrung chemischer Strukturen auf Graphen 
erzeugt wird, die dann numeriert und benannt werden. 
Diese Technik der Reduktion eines Problems auf einen 
Graphen und der anschlieDenden ProblemlBsung durch 
Manipulation des Graphen ist in der Graphentheorie all- 
gemein gebr&~chlich~~*'~. 

Die Namen der chemischen Strukturen werden erhalten, 
indem man die Beschreibung des Graphen nach Teil I 
durch die rein chemischen Informationen iiber die Natur 
der Atome und Bindungen ergiinzt. Im vorliegenden Teil 
I1 wird beschrieben, wie die - im allgemeinen organischen 
- Stammhydride und ihre Derivate mit freien Valenzen, io- 
nischen Zentren oder Substituenten durch Modifnierung 
des Graphennamens benannt werden kBnnen. Soweit wie 
moglich sollen dabei Priifixe und Suffxe mit wohlbekann- 
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ten chemischen Bedeutungen verwendet werden, wie sie in 
den IUPAC-Regeln zur Nomenklatur der Organischen 
Chemie kodifiziert sind[". Um dem Leser die Herleitung 
der Namen von Stammhydriden aus denen der korrespon- 
dierenden Graphen zu erleichtern, beziehen sich viele Bei- 
spiele dieses Beitrags auf entsprechende Beispiele in Teil 
I. 

ZunBchst sei auf zwei wichtige Tatsachen hingewiesen: 
1) Dieser Beitrag beschreibt ein Verfahren zur Anwen- 

dung der Nodalnomenklatur in der Organischen Chemie; 
andere Verfahren, die, wie die Cyclophannomenklatur, mit 
polynuclearen Nodi (Kontraktionsnodi) operieren, kbnnen 
ebenso die in Teil I dargelegte allgemeine Methode nut- 
Zen, sofern die Prinzipien zur Auswahl der Nodi klar defi- 
niert sind. 

2) Die Regeln fIir Substituenten, Ionen und freie Radi- 
kale zeigen, wie die wichtigsten Prinzipien der IUPAC-Re- 
geln auf Stammhydride angewendet werden, die nach dem 
Nodalsystem benannt sind. Bei der Ausarbeitung dieser 
Regeln haben die Autoren groDen Nutzen aus der Tatig- 
keit der ,,IUPAC Commission on Nomenclature of Orga- 
nic Chemistry" gezogen. Einige der hier vorgeschlagenen 
Regeln, auch wenn sie mit den allgemeinen Nomenklatur- 
methoden der IUPAC in Einklang sind, spiegeln aber nur 
die persbnlichen Praferenzen der Autoren fur eine der vie- 
len von der IUPAC erwogenen Mbglichkeiten wider. 

2. Einfuhrung 

Gegen die Nodalnomenklatur wurde eingewandt, daD 
die Beschreibung eines Graphen nach den Regeln in Teil I 
zu langen Folgen von Ziffern und Satzzeichen fuhrt und 
somit fiir den allgemeinen Gebrauch nicht praktikabel sei. 
Deshalb sind einige ErlButerungen notwendig. 

Die Nodalnomenklatur erm6glicht eine einzige eindeu- 
tige und fortlaufende Numerierung fur jedwelchen Gra- 
phen. Die Tatsache, daD diese Numerierung einzigartig ist, 
verhindert in Registern das AuseinanderreiDen von Infor- 
mationen tiber Verbindungen mit gleichem Kohlenstoff- 
skelett. Die Tatsache, daB sie fortlaufend ist, macht sie fiir 
die Konstruktion von KonnektivitPtstabellen und fur den 
Substrukturabruf direkt verwertbar; dafur gibt es Verfah- 
ren, die den beim DARC- und CAS-ONLINE-System be- 
nutzten vergleichbar sind. Diese einzigartige und fortlau- 
fende Numerierung ist aufs engste rnit den in Teil I einge- 
fiihrten Deskriptoren verknupftl2]. Um das Verstlndnis zu 
erleichtern, werden die typographischen Konventionen ftir 
die Deskriptoren beibehalten. 

Da wir behaupten, daD die Nodalnomenklatur allge- 
mein anwendbar ist, erscheint es uns wesentlich zu zeigen, 
daD sie vor allem auch bei komplizierten Strukturen funk- 
tioniert, bei denen die existierenden Nomenklaturregeln 
oft keine klaren Leitlinien bieten. Man sollte aber auch nur 
Vergleichbares vergleichen und dementsprechend die 
,,Einfachheit" der Nodalnomenklatur an Beispielen testen, 
die sich mit den vorhandenen Regeln eindeutig benennen 
lassen. Aus diesem Grunde haben wir in diesem Beitrag als 
Beispiele vielfach Verbindungen gewBhlt, die auch in den 
IUPAC-Regeln als Beispiele dienen"]. Die Regeln der No- 
dalnomenklatur werden somit direkt mit den existierenden 
IUPAC-Regeln verglichen. 

Bei der weiteren Entwicklung der Nodalnomenklatur 
mu13 man zwei Probleme im Auge behalten. 

Das. erste ist der grundsatzliche Unterschied zwischen 
den Nomenklaturanforderungen der Primarliteratur und 
denen eines Registers. 

Fiir Registerzwecke und fur den Informationsabruf ist es 
von grdl3ter Bedeutung, ob das benutzte Nomenklatursy- 
stem zu einem einzigen und eindeutigen Namen fur jede 
gegebene chemische Struktur fuhrt. Die IUPAC-Regeln 
liefern oft mehrere Namen fur eine Verbindung, und die 
Wahl eines ,,offiziellen Namens" erfordert es wegen der 
fundamentalen Ungereimtheiten traditioneller Methoden 
haufig, daB der Anwender seine eigenen Auswahlregeln 
festlegt. Die Nodalnomenklatur hingegen kann fiir Regi- 
sterzwecke sowie die Speicherung und den Abruf von In- 
formation einen einzigen und eindeutigen Namen fur jede 
Verbindung festlegen, sofern die Prinzipien fur die Aus- 
wahl der Nodi und Substituenten klar definiert sind. 
In der Primarliteratur mag ein Autor eine Substanz so 

benennen, daD der Name die Natur der beschriebenen Un- 
tersuchungen wiederspiegelt. Ein anderer Autor mag die- 
selbe Substanz anders benennen, weil die Natur der von 
ihm beschriebenen Untersuchungen anders ist. Deshalb 
sind fur die Primarliteratur nur eindeutige Namen erfor- 
derlich, fur Register dagegen Namen, die nicht allein ein- 
deutig, sondern soweit wie moglich auch einzigartig sind. 
Eine gewisse Flexibilitat ist auch in die Nodalnomenklatur 
eingebaut: Wahrend fur Registerzwecke einzigartige Na- 
men hergeleitet werden konnen, sind kurzere und anspre- 
chendere Namen fur den Gebrauch in der Literatur zu- 
ganglich. 

Dies fuhrt zum zweiten Problem, das bedacht werden 
mu5. Es ist generell erkannt worden, daD die bestehenden 
Nomenklaturpraktiken der Verbesserung bedurfen. Wenn 
ein neues Nomenklatursystem entwickelt wird, besteht im- 
mer die Mliglichkeit eines Konflikts zwischen den Erfor- 
dernissen des Chemikers und denen des Informationsspe- 
zialisten. Es ist einerseits mijglich, die bestehenden No- 
menklaturpraktiken geringfugig (aber haufig) zu Bndern 
und so Verfahren und Namen beizubehalten, die dem Che- 
miker bekannt sind. Der Informationsspezialist anderer- 
seits wiirde ein vollkommen systematisches Nomenklatur- 
system vorziehen, das niemals modifiziert werden mu13 
und eindeutige Namen liefert, die so einfach sind, wie es 
die Kompliziertheit der Strukturen erlaubt. Bei der Ent- 
wicklung der Nodalnomenklatur wollen wir einen Mittel- 
weg zwischen diesen Extremen einhalten; deswegen zeigen 
wir auch, wie die substitutive Methode in der Nodalno- 
menklatur genutzt werden kann. 

Die Anwendung der substitutiven Methode ist in der 
Nodalnomenklatur nicht vorgeschrieben, aber aus zwei 
Griinden ratsam. Zum einen vereinfacht die Abtrennung 
von Substituenten den Graphen und somit dessen Namen. 
Zum anderen ziehen Chemiker es vor, einfache substitu- 
ierte Strukturen auf den Graphen der unsubstituierten 
Struktur zuriickzufuhren, beispielsweise einen Chlorkoh- 
lenwasserstoff auf den Graphen des unsubstituierten Koh- 
lenwasserstoffs. Fur Registerzwecke erfordern ghnliche 
Griinde die Zusammenfassung verwandter Substamen. Zu 
diesem Zwecke wird einer normal als ,,2-Chlor- 1-butanol" 
benannten Verbindung in Registern hiiufig der invertierte 
Namen ,,l-Butanol, 2-Chlor-" gegeben. Dieses Verfahren 
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labt sich problemlos auf substitutiv modifizierte Nodalna- 
men anwenden. 

Es sei daran erinnert, daD die folgenden Regeln wegen 
der elementaren h g i k  der Nodalnomenklatur modular 
sind. Das heiDt, daD die Charakteristika einer chemischen 
Verbindung in festgelegter Reihenfolge nacheinander mit 
Prafixen und/oder Suffixen beschrieben werden und daB 
jedes neue Merkmal die Numerierung des Skeletts nur 
dann beeinflussen kann, wenn die vorher erfaDten Merk- 
male WahlmBglichkeiten gelassen haben. 

Der erste Schritt ist die Benennung des Stammhydrids; 
damit erhiilt die Unsattigung eine hohe Prioritat bei der 
Festlegung der Numerierung. Die entsprechenden Regeln 
sind besonders detailliert, da sie die Grundlage eines jeden 
Nodalnamens bilden. 

Als niichstes folgt die Benennung freier Valenzen und 
ionischer Zentren an Skelettatomen. Es ist anzumerken, 
daB jegliche freie Valenz sich an einem Skelettatom befin- 
den muD und daD der Gebrauch von ,,Onia"-Austausch- 
Prafixen gemill3 Regel B-6.1t5' nicht empfohlen wird, da 
die neutrale Stammverbindung vor Beriicksichtigung der 
ionischen Zentren vollstandig definiert sein soll. 

Zuletzt werden die Substituenten nach ihrer Rangfolge 
benannt : anionische, kationische, neutrale. Die Nodalno- 
menklatur setzt dem Gebrauch von Substituenten relativ 
enge Grenzen (Regel N-lO.l), ebenso wie der Rolle der 
Substituenten bei der Namenswahl. In der Nodalnomen- 
klatur spielt beispielsweise kein Substituent eine so wich- 
tige Rolle wie die ,,vorrangige Gr~ppe"~'"~ in den IUPAC- 
Regeln fiir acyclische Verbindungen. Dementsprechend 
wird fiir einen als Suffix benannten Substituenten, der nur 
gegenuber anderen Substituenten die Prioritat fur niedrige 
Lokanten hat, der Begriff ,,vorrangiger Substituent" ge- 
wahlt. 

Aus Griinden der Folgerichtigkeit gibt es keine Ausnah- 
men bei der Benennung charakteristischer Gruppen, und 
substitutive Prafixe werden ausgiebiger als in der IUPAC- 
Nomenklatur verwendet (z. B. ftir Aldehyde, Ketone und 
Nitrile). Aus dem gleichen Grunde werden radikofunktio- 
nelle Namen iiberhaupt nicht benutzt (2.B. for Ester und 
Saurehalogenide). Wenn iiber die gegenwartige Nomen- 
klatur keine geeigneten Priifixe zuganglich sind, werden 
Gruppen von Substituenten mit einem einzigen Lokanten 
belegt, z. B. ,,(Mercapto,oxo)" fiir [C](O)SH in S-Thiocar- 
bonsauren, ,,(Amino,oxo)" fiir [C](O)NH, in Carbonsiiure- 
amiden, ,,(Chlor,oxo)" fur [C](O)Cl in Saurehalogeniden. 
Dieses Verfahren bietet den Vorteil, daD sich die funktio- 
nelle Gruppe leicht identifizieren liiDt, ohne dab man von 
der allgemeinen substitutiven Methode abweichen miibte. 

3. Glossar 

Viele der in diesem Beitrag benutzten Begriffe sind be- 
reits in Teil I definiert worden12'l. Die spezielle Nodalno- 
menklatur erfordert einige zusatzliche Definitionen. 

Mononuclearer Nodus: Ein Nodus, der einem einzigen 
(Mononuclear Node) Skelettatom entspricht. Wird 
(siehe Nodus[*"? hauptsachlich benutzt, um den 

Unterschied zu polynuclearen 
(Kontraktions-)Nodi zu betonen. 

Polynuclearer Nodus: 
(Polynuclear Node) 
(siehe Kontraktions- 
nodus[2"3 

Satellitenatom: 
(Satellite Atom) 

Skelett: 
(Skeleton) 

Stammelement[6': 
(Parent Element) 

Stammhydrid: 
(Parent Hydride) 

Substituent: 

Wird hauptsachlich benutzt, um 
die polyatomare Natur von Kon- 
traktionsnodi zu betonen und um 
diese von mononuclearen Nodi 
zu unterscheiden. 
Ein an ein Skelettatom gebunde- 
nes einwertiges Atom (gew6hn- 
lich Wasserstoff), das nicht als 
Teil des Strukturgraphen angese- 
hen wird. 
Die Struktur, die sich ergibt, 
wenn Nodi und Verbindungsli- 
nien (oder Konnektivitaten) ei- 
nes Strukturgraphen spezifuiert 
werden. Sie enthiilt weder Satel- 
litenatome noch Substituenten. 
Ein Element, dessen Identitat am 
Ende des Namens eines gesgttig 
ten Stammhydrids angegeben 
wird. Andere Elemente, so vor- 
handen, werden mit Austausch- 
Priifixen wie ,,Oxa"- oder .&a"- 
gekennzeichnet. Das Stammele- 
ment ist das hiiufigste oder eines 
der haufigsten Elemente des Ske- 
letts. Enthglt das Skelett gleich 
viele Atome von zwei oder 
mehr Elementen einschlieDlich 
Kohlenstoff, wird Kohlenstoff 
als Stammelement vorgezogen. 
Wenn sich Kohlenstoff nicht un- 
ter den haufigsten Elementen des 
Skeletts befindet, gilt als Stamm- 
element das in Tabelle 3 zuerst 
aufgefiihrte. Das Konzept des 
Stammelements bezieht sich auf 
Graphen, die nur mononucleare 
Nodi aufweisen. 
In der organischen Nodalno- 
menklatur dasjenige Element- 
hydrid, das man durch Aus- 
tausch aller als Substituenten be- 
trachteten Atome oder Gruppen 
gegen Wasserstoff erhilt. Nach 
dieser Definition sind zwar En- 
dungen fiir Unsiittigung (2. B. 
,,-en", ,,-in") Teil des Stammhy- 
dridnamens, nicht jedoch das 
Suffix fiir den vorrangigen Sub- 
stituenten. Diese Vorschrift 
weicht von den IUPAC-Regeln 
far die vorrangige charakteristi- 
sche Gruppe ab. In der Nodalno- 
menklatur wird der Begriff 
,,Stammhydrid" statt des Begriffs 
,,Stammverbindung" verwendet, 
um Verwechslungen mit der 
IUPAC-Terminologie zu vermei- 
den. 
Ein Atom oder eine Gruppe, die 
Wasserstoff eines Stammhydrids 
ersetzen. Folgende Atome oder 
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Vorrangiger Substituent: 
(Principal Substituent) 

Gruppen k6nnen in der organi- 
schen Nodalnomenklatur als 
Substituenten benannt werden 
(siehe Tabellen 1 und 2): a) Ein 
gegebenenfalls noch rnit Wasser- 
stoff verknupftes Heteroatom, 
oder b) eine gegebenenfalls noch 
mit Wasserstoff verknupfte 
Gruppe von Heteroatomen, die 
ausnahmsweise auch Kohlen- 
stoff enthalten darf und keine in- 
terne Numerierung zur Festle- 
gung ihrer Struktur ben6tigt. Die 
Substitution spielt demnach in 
der Nodalnomenklatur nur eine 
eingeschrankte Rolle. Das 
IUPAC-Konzept der charakteri- 
stischen Gruppe wird in der No- 
dalnomenklatur nicht verwen- 
det. 
Ein als Suffix benannter Substi- 
tuent, der gegeniiber anderen 
Substituenten Prioritat fur nied- 
rige Lokanten hat (siehe Tabelle 
2). Der Begriff ,,vorrangiger Sub- 
stituent" wird in der Nodalno- 
menklatur benutzt, um Ver- 
wechslungen mit dem Begriff 
,,vorrangige charakteristische 
Gruppe" zu vermeiden, der in 
den IUPAC-Regeln anders ver- 
wendet wird. 

4. Allgemeine Konzepte der 
speziellen organischen Nodalnomenklatur 

Chemische Verbindungen, die benannt werden sollen, 
k6nnen entweder neutrale Stammhydride sein oder davon 
durch Einfuhrung freier Valenzen sowie Ladungen und/ 
oder Substituenten abgeleitet werden. Die Anwendung der 
Nodalnomenklatur urnfafit vier Schritte: 

1) Definition des Strukturgraphen; 
2) Numerierung und Benennung des Strukturgraphen 

nach Teil I; 
3) Spezifierung der Nodi und Verbindungslinien (z. B. 

Benennung des neutralen Stammhydrids gemaB Regeln 
N-11, N-12 und/oder N-13); 

4) Beifiigung zusatzlicher Informationen, so vorhanden. 

4.1. Definition dea Strukturgraphen 

Der Strukturgraph wird festgelegt durch 1) Abtrennung 
der als Substituenten behandelten Atome und Gruppen, 2) 
Abtrennung der Satellitenatome (in der Regel Wasser- 
stoff), 3) Nichtbeachtung von Ladungen, Bindungszahlen, 
freien Valenzen und der Identitat der Skelettatome sowie 
4) Definition der Nodi als entweder mononuclear (Einzel- 
atome) oder polynuclear (z. B. Kontraktionsnodi, wie sie 
unter anderem Benzol- und Pyrrolringe reprilsentieren). In 
diesem Beitrag beschrgnken wir uns auf mononucleare 
Nodi. 

In diesem Stadium ist die Definition der Substituenten 
der schwierigste Schritt. Wie bereits in der Einfuhrung 
festgestellt wurde, ist die Anwendung der substitutiven 
Methode in der Nodalnomenklatur nicht vorgeschrieben, 
durfte aber vielen Anwendern ratsam erscheinen. Deshalb 
werden in den vorgeschlagenen Regeln zwei Tabellen fur 
diejenigen Atome oder Gruppen angegeben, deren Be- 
handlung als Substituenten nach Ansicht der Autoren in 
der Nodalnomenklatur Vorteile rnit sich bringt. Es sei je- 
doch betont, daB diese Tabellen nicht ersch6pfend sind, 
und dai3 die weitere Entwicklung der Nodalnomenklatur 
es erfordern kannte, griibere, dann aber vollstandige Sub- 
stituententabellen aufzustellen. 

AuBerdem sei hervorgehoben, daB diese auf Graphen 
basierende Nomenklatur den Gebrauch radikofunktionel- 
ler Namen ausschlieBt, wie man sie gew6hnlich fur Ester 
benutzt (z. B. Methyl-acetat). ,,Binare" Namen dieser Art 
bleiben Substanzen wie beispielsweise Salzen vorbehalten, 
die als lockere Assoziate strukturell unabhlngiger chemi- 
scher Einheiten angesehen werden. 

4.2. Numenerung und Benennung des Strukturgraphen 

Dieser Schritt ist in Teil I beschrieben worden[2]. 

4.3. Spezifizierung der Nodi und Verbindungslinien: 
Stammhydride 

1st der Strukturgraph einmal numeriert und benannt, 
wird sein Name so modifiziert, daB er Informationen zur 
Spezifizierung der Nodi und Verbindungslinien ein- 
schlieBt. Zu diesem Zweck wird das Ende des Graphenna- 
mens derart verandert, daB daraus die Natur des Stamm- 
elements hervorgeht. Andere Elemente, so vorhanden, 
werden durch Austausch-Prgfixe wie ,,Oxa"- und 
gekennzeichnet. Unsattigung wird durch Suffixe ange- 
zeigt: entweder rnit den traditionellen Termini ,,-en" und 
,,-in" in ihrer ublichen Bedeutung als Doppel- bzw. Drei- 
fachbindung oder rnit den neuen Begriffen ,,-aren" oder 
,,-axen", die zweifelsfrei die Anwesenheit der maximalen 
Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen angeben. Regel 
N-14.2 faat zusammen, wie diese Merkmale die Wahl der 
Numerierung eines Graphen beeinflussen. Der resultie- 
rende Name ist der des Stammhydrids, beispielsweise ei- 
nes Kohlenwasserstoffs. 

Erst nachdem alle Nodi eines Graphen definiert worden 
sind und die Natur der Verbindungslinien dargelegt wor- 
den ist, wird zur Absattigung der Wertigkeit jedes Skelett- 
atoms formal Wasserstoff addiert. Diese Wertigkeit ist die 
,,normale V a l e n ~ " ~ ~ ~ ~ ,  sofern nichts anderes angegeben 
ist['l. 

Die systematische Numerierung von Strukturen ist eine 
hervorstechende Eigenheit der Nodalnomenklatur, die be- 
strebt ist, Gleiches gleich zu behandeln, ohne dabei Ruck- 
sicht auf die bereits geschilderten strukturellen Besonder- 
heiten zu nehmen (Prinzip der Modularitat). Diese Ein- 
heitlichkeit der Behandlung steht im Kontrast zu einigen 
IUPAC-Regeln. Ein besonders wichtiges Beispiel ist die 
Numerierung von Heteroatomen in der Austauschnomen- 
klatur. Das Nodalsystem behalt die IUPAC-MethodeI'J fiir 
acyclische (Regel C-62.1) und polycyclische Strukturen 
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(Regel B-4.2) bei und wendet sie auch auf Monocyclen an; 
die abweichende Methode fur Monocyclen (Regel 8-4.1) 
wird nicht iibernommen. 

4.4. Beifiigung zusatzlicher Informationen 

1st der Stammhydridname formuliert, wird, wenn not- 
wendig, der Name der Verbindung durch Beifugung von 
Informationen iiber freie Valenzen sowie Ladungen, Sub- 
stituenten, Stereochemie und isotope Modifikationen her- 
geleitet. Dies erfordert Regeln fiir die Zuordnung von Lo- 
kanten. 

Die Anwendung des Modularititsprimips in der Nodal- 
nomenklatur fuhrt zu Regeln, die von den IUPAC-Regeln 
abweichen. Dies ist von besonderer Bedeutung fiir ,,vor- 
rangige charakteristische Gruppen", wie sie in den 
IUPAC-Regeln definiert sind. Das Nodalsystem erfaBt alle 
Unsittigungen vor den Substituenten, selbst wenn diese 
mit Suffixen benannt werden, wahrend die IUPAC-Regeln 
diese unterschiedlichen Merkmale nicht separat behan- 
deln. Beispielsweise hat gemal3 Regel C-15.l1'I indizierter 
Wasserstoff Prioritlt gegeniiber der vorrangigen charakte- 
ristischen Gruppe, welche ihrerseits Prioritat gegeniiber 
Mehrfachbindungen hat. Davon abgesehen ahnelt die No- 
dalmethode der IUPAC-Methode fur polycyclische Syste- 
me, bei welcher z.B. Heteroatome einen hBheren An- 
spruch auf niedrige Lokanten als vorrangige charakteristi- 
sche Gruppen haben. Dieses Vorgehen unterscheidet sich 
deutlich von den IUPAC-Praktiken fur acyclische Syste- 
me, bei denen vorrangige charakteristische Gruppen nicht 
nur bei der Zuordnung niedriger Lokanten (Regel C- 
62.1 9 sondern auch bei der Festlegung der Hauptkette 
Prioritat gegeniiber Heteroatomen haben (Regel C- 
63.1 ''3. 

Die in diesem Beitrag vorgeschlagenen Regeln zeigen 
MBglichkeiten zur Einbeziehung freier Valenzen sowie von 
Ladungen und Substituenten, befassen sich aber nicht mit 

Stereochemie und isotoper Modifikation, denen die Ab- 
schnitte E und H der IUPAC-Regeln gewidmet sind1']. 
Diese IUPAC-Regeln lassen sich problemlos auf Nodalna- 
men iibertragen, und es sei nur angemerkt, daB die Nodal- 
numerierung die Anwendung der Regeln erleichtert, weil 
jeder Lokant nur einmal auftritt. 

Far die Spezifizierung freier Valenzen sowie von Ladun- 
gen und Substituenten sind zwei Probleme zu IBsen: 
Erstens die Wahl einer Terminologie; zweitens die Festle- 
gung von Regeln fiir die Numerierung der Substanzen. 

Zur Liisung des ersten Problems steht die fiir die gegen- 
wirtigen IUPAC-Regeln festgelegte Termin~logie~'~ zur 
Verftigung, die lediglich geringfiigige Zusatzentscheidun- 
gen erfordert. Ein unvollsthdiger Satz von Substituenten- 
namen ist in Regel N-10 angegeben; auf Begriffe zur 
Kennzeichnung freier Valenzen sowie Ladungen wird in 
Regel N-14.3 verwiesen. 

Zur Liisung des zweiten Problems wurden die Regeln N- 
14.3 und N-14.5 formuliert. Sie zeigen, wie freie Valenzen 
sowie Ladungen und Substituenten die endgiiltige Nume- 
rierung beeinflussen kannen. 

5. Vorgeschlagene Regeln fur die 
spezielle Nodalnomenklatur 

Regel N-10 - Substituenten 

N-10.1. Substituenten sollen keine unvexzweigten Ket- 
ten von mehr als drei Nicht-Wasserstoff-Atomen aufwei- 
sen und keiner internen Numerierung bediirfen. 1st ein 
Wasserstoffatom einer solchen G ~ p p e  durch eine Gruppe 
ersetzt, die das Stammelement enthalt, wird die resultie- 
rende Gruppe nicht als Substituent, sondern als Teil des 
Stammhydrids betrachtet. Eine nicht erschapfende Liste 
von Substituenten, die in der Nodalnomenklatur nur als 
Prifixe zitiert werden, ist in Tabelle 1 zu finden. 

Tabelle 1. Substituenten, die - bei Kohlenstoff als Stammelement - in der Nodalnomenklatur nur als Priifixe angegeben werden. 
~ ~ 

Substituent P r B f i X  IUPAC-Regel [S 

-F 
-CI 
-CIH+ 
-CIO 
-c102 
-CIO, 
-Br 
-BrH+ 
-I 
-IH+ 
-1CIz 
- 10 
-loz 
-I(OHk 
=O 
-OH: 
-0OH 
-ONHI 
-0CN 
=S 
-SH: 
-SF, 
-SFzCI 
-SCI 

Ruor 
Cblor 
Cbloronio 
Chlorosyl 
Chloryl 
Perchloryl 
Brom 
Bromonio 
lad 
lodonio 
Dicbloriod [*I 
Iodos yl 
Iodyl 
Dihydroxyiod ['I 
Ox0 
Oxonio 
Hydroperoxy 
Aminooxy 
Cyanato [**I 
Thioxo 
Sulfonio 
Pentafluorthio 1'1 
Chlordifluorthio [*I 
Chlorthio 

c-102.1 
c- 102.1 
C-82.1 
c-106.2 
c-106.2 
C-106.2 
c-102.1 
C-82.1 
c-102.1 
C-82.1 
C-106.3 
c-106.1 
c-106.1 
C-106.3 
C-311.1 
C-82.1 
C-218.l(b) 
C-841.2(d) 
C-833.1 
C-532.3 
C-82. I 
C-621.2 

C-621.2 
C-621.2 

~ 

Substituent PIiifiX IUPAC-Regel [5] 

-SCI, Trichlorthio [*I C-62 I .2 
-S(O)NHz Sulfinamoyl C-641.8@) 
-S(0)2NHz Sulfonamoyl C-641.8@) 
-SNHz Sulfenamoyl C-641.8@) 
-SCN Thiocyanato [**I C-833.1 

-SeH: 
-SeCN Selenocyanato [**I C-833.1 

-Se Selenoxo C-701.1 
S e I e n o n i o C-82.1 

I N  Nitrilo 
=N2 Dim0 C-931.4 
-N3 Azido C-941.1 
=NH: Iminio C-816.3 

-NHOH Hydrox yamino C-841.1 
-NHNH2 Hydrazino C-921. I(b) 
-NO Nitroso C-851.1 

=NOH H ydroxyimino C-842.l(b) 
-N(O)OH aci-Nitro C-852.2 
=NNH2 Hydrazono C-922.l(b) 
-NC Isocyano I**] C-833.1 

-NH: Ammonio C-82.1: C-816.3 

-NO2 Nitro c-852.1 

-NCO lsocyanato [**I c-833.1 
-NCS Isothiocyanato [**I C-833.1 
-NCSe Isoselenocyanato [**I C-833.1 

['I Diese Substituenten k6nnen auch gemlI3 Regel N-10.3 benannt werden. [**I Ausnahme von der Regel, nach der in der organischen NodalnomenWatur das 
Stammhydrid alle im Molekiil vorbandenen Kohlenstoffatome enthalten soll. Die Verwendung des tiblicherweise durch eine C-C-Bindung an das Stammhydrid 
gebundcncn kohlenstoffhaltigen Substituenten Cyan (-CN) wird nicht empfohlen. 
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N-10.2. Substituenten werden generell als PrBfixe be- 
nannt; Gruppen jedoch, die ein Proton abgeben klinnen, 
sowie die entsprechenden anionischen Atome oder Grup- 
pen werden unter den in Regel N-14.1 aufgefiihrten Bedin- 
gungen als Suffxe benannt. Sind diese Bedingungen nicht 
erfiillt, werden PrBfixe verwendet. Eine nicht erschlipfende 
Liste von wasserstoffhaltigen Substituenten, die in der No- 
dalnomenklatur entweder als PrBfixe oder als Suffixe zi- 
tiert werden khnen ,  ist in Tabelle 2 zu finden. 

enten entstehen, werden durch folgende Veriinderungen 
der Namen in der dritten Spalte von Tabelle 2 erhalten: 

(2a) ,,-sBure" wird ,,-at" 
(2b) ,,-or' wird ,,-olat" 
(2c) ,,-in" wird ,,-inid" 

Anionische Substituenten haben bei der Zitierung als 
vorrangige Substituenten Priorittit gegeniiber allen anderen 

Tabelle 2. Substituenten, die - bei Kohlenstoff als Stammelement - in der Nodalnomenklatur auch als Suffixe angegeben werden LOnnen. (In abnebmender Rang 
folge beztiglich der Nennung als vorrangiger Substituent; siehe Regel N-14.1.) 

Substituent Rllfix [**I suffix [**I IUPAC-Regel[5] 

-ICKO)OH [*I -sPure (2a) C-11.1; (2-401.1 
-[CKO)SH [*I -thio-S-sBure (2a) C-541.1 
-(CJ(S)OH [*I -thio-O-saure (2a) C-541.1 
-[Cl(S)SH "1 -dithiosaure (Za) C-541.1 
-S(O)zOH Sulfo (la) -sulfonsllun (2a) C-641.4 
-S(O)$H SH-Thiosulfo (la) -thiosulfon-S-sllure (2a) C-641.3; (2-641.4 
-S(O)(S)OH OH-Thiosulfo (la) -thiosulfon-O-sllure (2a) C-641.3; C-641.4 
-S(O)(S)SH SH-Dithiosulfo (la) -dithiosulfon-S-saure (2a) C-641.3; C-641.4 
-S(S)zOH OH-Dithiosulfo (la) -dithiosulfon-0-sllure (2a) C-641.3; C-641.4 
-S(ShSH Trithiosulfo (la) -trithiosulfonsaure (2a) C-641.3 
-S(O)OH Sulfino (lb) -sulfinsaurc (2a) C-641.2 
-S(O)SH SH-Thiosulfino (lb) -thiosulfin-S-sllure (2a) C-641.3 ; C-641.4 

-S(S)SH Dithiosulfino (Ib) -dithiosulfinsBure (Za) C-641.3 
-SOH Sulfeno (lb) -sulfensllure (2a) (2-641.2 

-Se(O)OH Selenino (1 b) -seleninsllure (2a) C-701.1 
-%OH Seleneno (Ib) -selenensllure (2a) C-701.1 

-SH Mercapto (Id) -thiol (2b) C-511.1 
-SeH Hydroseleno (le) -selenol (2b) C-701.1 

-NH lmino -imin (2c) C-815.3(a) 

-S(S)OH OH-Thiosulfino (lb) -tbiosulfin-0-sBure (2a) C-641.3; C-641.4 

-Se(O)zOH Selenono (1 b) -selenons&ure (Za) c-701.1 

-OH Hydroxy (Ic) -01 (2b) c-201.1; c-201.2; c-202.1 

-NHz Amino -amin (2c) C-811.3; (2-11.42 

[*] &i Kohlenstoff als Stammelement werden zusammengesetzte Substituenten als PrBfixe benannt, z. B. -(CKO)SH als ,,(Mercapto.oxo)". [**I (la) bis (le) sowie 
(Za) bis (Zc): Zur Bcncnnung der von diescn Gruppen abgeleiteten anionischen Substituenten als PrBfixe oder Suffixe siehe entsprechend numerierte Vorschriften 
in Regel N-10.4. 

N-10.3. Substitutive PrBfixe klinnen von den Namen 
mononuclearer Stammhydride hergeleitet werden (siehe 
Tabelle 3), in denen das Stammelement eine normwidrige 
Bindungszahl aufweist. 

Beispiele (in Tabelle 1 genannte Substituenten) 

1. -IC12 Dichlor-h3-iodanyl 
2. -I(OH), Dihydroxy-h3-iodanyl 
3. -SF, Pentafluor-X6-sulfany1 
4. -SF2Cl Chlordifluor-h4-sulfanyl 
5.  -SC13 Trichlor-h4-sulfanyl 

N-10.4. PrBfixe fiir anionische Substituenten, die durch 
Verlust eines Protons aus den in Tabelle 2 angegebenen 
Substituenten entstehen, werden durch folgende VerBnde- 
rungen der Namen in der zweiten Spalte von Tabelle 2 er- 
halten: 

(la) ,,-o" wird ,,-onato" 
(lb) ,,-O" wird ,,-ato" 
(lc) ,,Hydroxy" wird ,,Oxide" 
(Id) ,,Mercapto" wird ,,Sulfide" 
(le) ,,Hydroseleno" wird ,,Selenido" 

Suffixe fur anionische Substituenten, die durch Verlust 
eines Protons aus den in Tabelle 2 angegebenen Substitu- 

Substituenten. Fur anionische Substituenten untereinander 
gilt die gleiche Rangfolge wie fur die entsprechenden 
nichtionisierten Substituenten. 

Beispiele (zur Numerierung siehe Regeln N-14.3 und N- 
14.5): 

1.  ~ o ~ ~ ~ H H H ~ ~ H ~ G o s H  
4-(Mercapto,  oxo)[4]tetran- 1 -sulfinat 

2. ~ o , s ~ H ~ H & H ~ ~ : o s ~  

4-Sulfinato[4]tetran- 1 -thioat 

I 
,,CSSH 

3. ~ o , s - ~ H & H ~ c H  
'$SSH 

1.5-Bis(mercapto,  thioxo)[4.1alpentan-4-sulfonat 

4 -Sulfonato[4. l'lpentan- 1,5 - bis( dithioat) 

2-0xidocyclo[(06)1 : 7(l)]heptan( 1-6)aren-7-oat  

(zum Namen des Stammhydrids in Beispiel 5 siehe Regel N-12.3) 
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Regel N-11 - Gesattigte Stammhydride 

N-11.1. Namen und Bindungszahlen fur normale mono- 
nucleare Elementhydride sind in Tabelle 3 angegeben. H6- 
here Homologe dieser Elementhydride werden benannt, 
indem man im Namen des Stnrkturgraphen die Endung 
,,-nodan" durch den in Tabelle 3 aufgefiihrten Namen des 
entsprechenden mononuclearen Elementhydrids ersetzt. 

Tabelle 3. Normale Bindungszahlen (,,Standard Bonding Numbers", SBN), 
Namen filr mononucleare Elementhydride und R&fixe far Elemente in der 
Austauschnomenklatur [Sd]. 

E 1 em e n t Elementhydrid Austausch- 
Name SBN Formel Name R H f i X  

nuor 
Chlor 
Brom 
lod 
Astat 
Sauerstoff 
Schwefel 
Selcn 
Tellur 
Polonium 
Stickstoff 
Phosphor 
Arsen 
Antimon 
Bismut 
Kohlenstoff 
Silicium 
Germanium 
Zinn 
Blei 
Bor 

1 
1 
I 
1 
1 
2 
2 
2 
2 
2 
3 
3 
3 
3 
3 
4 
4 
4 
4 
4 
3 

Fluoran [a] 
Chloran [a] 
Broman [a] 
Iodan [a] 
Astatan [a] 
Oxidan [b] 
Sulfan 
Sclan 
Tellan 
Polan 
Azan 
Phosphan 
Arsan 
Stiban 
Bismutan 
Carban [c] 
Silan 
German 
Stannan 
Plumban 
Bonn 

Fluora [a] 
Chlorda] 
Broma [a] 
loda [a] 
Astata [a] 
Oxa 
Thia 
Selma 
Tellura 
Polona 
Aza 
Phospha 
Arsa 
Stiba 
Bisma 
Carba 
Sila 
Germa 
Stanna 
Plumba 
Bora 

[a] Dicsc Namcn wcrdcn bei normwidrigen Bindungszahlen notwendig (siehe 
Regelm N-10.3 und N-14.1). @] ,,Oxidan" wird ,,Oxan" vorgezogcn, um Ver- 
wechslungen mit Hantssch-Widman-Namen zu vermeiden. [c] Zur Wahl von 
Kohlenstoff als Stammelement siehe die bcsonderen Vorkchrungen der Re- 
g& N-11.2 und N-113. 

Beispiele : 

1. 6 H s - C H A H - C  H&H3 [5. 13]Hexacarban 
I 
$ H3 

2. &iH3-SiHz-kiH-SiH&XH3 [ 5. 13]Hexasi lan 
I 
SiH3 

I 1 I 
3. NHZ-NH-N-NH-NHz [5. 13]Hexaazan 

I 
p 2  

I 4 
4. HS-S-S-SH [ 4lTet rasu l fan  

N-11.2. Die systematischen Namen der haheren Koh- 
lenwasserstoffe sind in der Organischen Chemie so wohl- 
bekannt, daD das Morphem ,,carb" weggelassen werden 
kann, wenn keine Verwechslungsgefahr besteht. Enthiilt 
ein Molekiil eines gesiittigten Kohlenwasserstoffs weniger 
als vier Kohlenstoffatome, ist der Deskriptor nicht not- 
wendig, da die Trivialnamen (z. B. Methan, Ethan, Propan 
und Cyclopropan) so fest verwunelt sind, daD sie anstatt 
der systematischen Namen ([llcarban, [2]Dicarban, [3]Tri- 
carban bzw. Cyclo[03]tricarban) als Ausnahmen verwendet 
werden kbnnen. Die systematischen Namen (4lTetracarban 
(oder [4]Tetran) und [3.1Z]Tetracarban (oder [3.12]Tetran) 
werden jedoch den Triviahamen Butan und Isobutan vor- 
gezogen, da hier der Deskriptor zur Unterscheidung der 
Isomere und zur Festlegung der Numerierung des Skeletts 
notwendig ist. 

Beispiele (IUPAC-NamentSel sind zum Vergleich in 
Klammern angegeben) : 

a) Gesiittigte acyclische Kohlenwasserstoffe 

[ 4 ] T e t r a n  [*] 
(Butan)  

[3.12]Tetran 
(Is o but an)  

[6]Hexan 
(Hexan)  

[ 5.13]Hexan 
(3-Methylpentan)  

I 2  1 s  

5. C H ~ - C H - ( C H Z ) ~ - C H - C H ~ H ~ H ~  [ 10. l2I7l8]Tridecan 
(2,7,8-Trimethyl-  I I I  

CH3 I 2  I 3  decan)  
CH3 CH3 

6 .  ~ H ~ - ( C H ~ ) Z ~ H - ~ H - ( C H Z ) ~ ~ H ~  [9.3'15]Tridecan 
(5 -Methyl-  4-pro-  I I  

flH3-CH22H2 SH3 
pylnonan) 

P H 3 - C H Z H - C  H 2 2  H-l?HzAL\? H 2 2 H - C  H A  H< HA H3 
I I I I 

p 3  ZH3 p 3  fH3 

[13.6'6723161e1111'511T1211291Tetratriacontan 
(7 ,7-Bis (  2 ,4-dirnethylhexyl)-3 -ethyl-5,9,11-  t r imethyl -  
t r i d e c a n )  

2 1  

C H3 y 3 3  
8. ~ H 3 - C H , l t d H ~ H $ € l + H ~ H 3  I 

~ H ~ - ( C H ~ ) ~ < H - ( C H Z )  z{H-(C H2)2<H3 

6 H 3 S H 2  
[l 2.46313201141'81Tri~osan 
(4-Ethyl-  7-( 1-isobutyl- 2-methylbuty1)dodecan) 

b) Gesiittigte cyclische Kohlenwasserstoffe 

9. A Cyclopropan  

Cyclo[  OGIhexan 
10.  (Cyclohexan)  

Bicyclo[04.0 lS3)tetran :ml (Bicycle[ l.l.O]butan) 11. 

Bicycle[ 07.1 '*' loctan 
(Bicyclo[3.2.1 Ioctan) 12. 

4 

,a, Tricyc lo[Ol  2.1'~' 0 3s'1]tridecan 
13. (Tricycle[ 5.5.1 .O 3s' ']tridecan) 

cyclononen)  
(Perhydo-2.7-methanocyclopenta- 

Tricyc loI  08.4'*'5 lo*'o]heptadecan 
14. (Dispiro[5.1.7.2]heptadecan) 

['I Von diesem Beispiel an ist das Morphem ,.carb" weggelassen worden. 

7 Angew. Chem. 96 (1984) 1-1s 



N-11.3. Heteroatomare Hydride, die Atome von mehr 
als einem Nicht-Wasserstoff-Element aufweisen, werden 
mit der Austauschnomenklatur benanntIsb.']. Eine solche 
Struktur wird zuerst so benannt, als ob das Skelett nur das 
Stammelement, d. h. das hiiufigste Nicht-Wasserstoff-Ele- 
ment, enthielte. Atome von weniger hlufigen Elementen 
werden dann mit den Priifixen aus Tabelle 3 und rnit Lo- 
kanten fur ihre Positionen in der angegebenen Reihenfolge 
benannt. Wenn ein Skelett die gleiche Anzahl von Atomen 
von mehr als einem Element, einschlielllich Kohlenstoff, 
aufweist, wird Kohlenstoff als Stammelement bevonugt. 
Wenn Kohlenstoff sich nicht unter den hiiufigsten Ele- 
menten des Skeletts befindet, wird als Stammelement das 
in TabeIle 3 zuerst genannte gewiihlt. 

Wenn Teil I eine Wahl la&, werden niedrigste Lokanten 
zuerst den Heteroatomen als vollstandigem Satz und dann 
den Heteroatomen in der Reihenfolge von Tabelle 3 zuge- 
ordnet. 

Beispiele (IUPAC-Nament5b.n sind zum Vergleich in 
Klammern angegeben): 

a) Gesiittigte acyclische heteroatomare Verbindungen 

1. k H 3 4 O - C H d  H Z ) ~ - & - C ' H ~ < H ~  

2,5,8,1l-Tetraoxa[ 13ltridecan 
(2,5,8,11 -Tetraoxatridecan) 

2. 6H3-6 -6  H-(C Hz)&(C H~)z& Hz-? H3 
I 2 H3-$ HZ 

2,6,9-Trioxa[ 11.Z3]tridecan 
(3-Ethyl- 2,6.9-trioxaundecan) 

3. b H34C Hz)z< H-(C Hz)&-(C Hz)z-iH< H$ H3 
I 

13 -0xa-7- th ia -  IO-aza[ 12.2']tetradecan 
(3-Propyl- 2-oxa-6-thia- 9-azaundecan) 

F 3 - 2  

!I 

C Hz-NH-CH3 
9 10 

4. tH3&-IiH&Hz-kC H2)2-H3 
I 

C H Z F H 3  

2,9,lZ-Trioxa- 6 - thia- 3,15- diaza[ 10. 3434]hexadecan 
(4-  (Methoxyrnethy1)-4- [ (rnethylamino)methyl]-2,9- 
dioxa- 6-thia-3 -azadecan) 

b) Gesiittigte cyclische heteroatomare Verbindungen 

H 
I -Azacyclopropan 

6' (Aziridin) 

I 

1 -0xa -  2-thiacyclo[ 05lpentan 
(1,2-Oxathiolan) 

4-Thia- 1,2 - diazacyclo[ O61hexan 
( 1 - T hia - 3,4 - diazinan) 
( 1 - T hia - 3,4 - diazac yclohexan) 

8.  

4 

,&O2 2,6,9-Trioxabicyclo[ 07. 21*4]nonan 
9 '  6 0 9  (3,6,8-Trioxabicyclo[ 3.2.21nonan) 

7 -0xabicyclo[06.4 '"]decan 
10. a (1 -Oxaspiro[4.5]decan) 

abgeleitet  
von: 11. 

I I1 8 I1 

3-Oxa-l l -aza te t racyc lo-  
[(O6.l1s4)1 : 9(06. llS4 )Itetradecan 
( 3 - (  2-0xabicyclo[2.2.l]hept-4- 
y1)- 1 -azabicyclo[2. 2.llheptan) 

Tetracyclo[(OG. llT4)l : 9- 
(06.1 194)]tetradecanodan 

Regel N-12 - Ungesiittigte Stammhydride: 
Namen, die von gesattigten Strukturen abgeleitet sind 

N-12.1. Doppel- und Dreifachbindungen werden rnit 
den ublichen Suffixen angezeigt, z. B. ,,-en", ,,-dien", ,,-in", 
,,-diin", ,,-en.. . in" etc. Anders als beim gegenwartigen 
Usus wollen wir im Namen der ungesiittigten Verbindung 
die Endung ,,-an" der entsprechenden gesattigten Struktur 
beibehaltentS1. Die Lokanten zweier Atome, die durch eine 
Mehrfachbindung verknupft sind, werden unmittelbar vor 
das zustandige Suffix gesetzt und in aufsteigender Folge 
genannt, wobei der zweite Lokant in Klammern einge- 
schlossen wird. Der zweite Lokant wird weggelassen, wenn 
er den ersten nur um den Wert Eins uberschreitet. Sofern 
Teil I und Regel N-11.3 eine Wahl lassen, werden niedrig- 
ste Lokanten Doppel- und Dreifachbindungen zuerst als 
vollstiindigem Satz zugeordnet, selbst wenn dies gegebe- 
nenfalls ,,-in" einen niedrigeren Lokanten als ,,-en" zu- 
weist. Wenn noch eine Wahl bleibt, erhalten die Doppel- 
bindungen die niedrigsten Lokanten. 

Aus den in Regel N-11.2 angegebenen Griinden werden 
die systematischen IUPAC-Namen ,,Ethen", ,,Ethin", 
,,Propen", ,,Cyclopropen", ,,Propadien" und ,,Propin" bei- 
behalten. 

Beispiele (IUPAC-Namen sind zum Vergleich in Klam- 
mern angegeben): 

a) Ungesattigte acyclische Kohlenwas~erstoffe~~~~ 

[ 61Hexan- 2-  en  
(2-Hexen) 

1 1 4  1 6  
2. kH3-CHz-C H-CHz-CH=CHz 16. 13]Heptan- 5-en 

(4-Methyl- 1 -hexen) I 7 H3 

1 2 3 4 1 6  
3. CH~<Hz-C-CHz-CH~-CH3 [6.13]Heptan-3(7)-en 

(2-Ethyl- 1-penten) II 7 Hz 

b ~~2 H =i: -6 H z-c5 H~ 
I 

(5.Z3]Heptan-2-en 
(3-Ethyl- 2-penten) 

& H z = ~ H $ H & H = ~ H ~ H 3  [GIHexan- 1.4-dien 

$HTC;H3 

(1.4-Hexadien) 

1 ' 1  4 I [ 5lPentan- 3 -en- 1 -in HC=e-CH=CH-C H3 (3-Penten- 1-in) 

[ 6lHexan- 1.3-dien- 5-in 
(1,3-Hexadien-5-in) 

1 , 3 4 1 6  

C H z = ~  H-CH=C H-cc 
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12. 

13. 

b) Ungesiittigte cyclische Kohlenwa~serstoffe'~~~ 

C yclo[ 06 lhexanen 
(C yclohexen) 

8. '0 
Bicyclo[06.4 '*']decan- 2,7- dien 

9. a - (Spiro[4.5]deca-l,6-dien) 
10 

10. (p 

11. lofi 
U 

c) Ungesiittigte 
genIsbl 

Bicyclo[ 01 1 .O "']undecan-1(5),2-dien 
(4,5,6,7,8 ,g-Hexahydro- 1H-cyclo- 
pentacycloocten) 

Bicyclo[Ol6.2 '"]octadecan- 1,3,17-trien 
(Bicyclol 12.2. 21octadeca - 1( 16), 14,17 - 
trien) 

acyclische heteroatomare Verbindun- 

und alle in der (den) entsprechenden Teilstruktur(en) vor- 
handenen Skelettatome umfassen. Eine Gruppe von Lo- 
kanten wie (1-6) bedeutet, daB alle von 1 bis einschliel3lich 
6 numerierten Atome einem Teil der Verbindung mit der 
maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen ange- 
h6ren. Es kann auch mehr als ein Satz von Lokanten mit 
dem Suffix ,,-axen" assoziiert sein. 

Beispiele: 

1. 6 H3-CH& H k  H=CHG<H=CH<H=?H-C H2-C H$ H, 
II s HZ 

[ l3.ls]Tetradecan( 4- 10.14)axen 

2. Bicyclo[Ol6. 2 '"]octadecan( 1-5.1 6 - 18)axen 

N-12.3. Wenn der aromatische Charakter einer Teil- 
struktur mit der maximalen Zahl nichtkumulierter Doppel- 
bindungen hervorgehoben werden soll, kann das Suffix 
,,-axen" durch ,,-aren" ersetzt werden. 

Beispiele: 
I 4 5 6 7 I 9 1 0  I 1  I 3  14 I S  16 

tHz=;H-CHeH,-CH=CH-N=N-CH=C H-'?H2-S-CH+2 H=CHr 
4-0xa-13-thia-8,9-diaza[ 16]hexadecan-l,6,8,10,15-pentaen 
(4-Oxa- 13 - thia- 8,9-  diaza- 1.6.8,10,15-hexadecapentaen) 

2,7,10,15,18 ,ZZ-Hexaoxa[l 6.4849]tetracosan-8-en 
(8,9-Bis( ethoxymethy1)- 2,7,10,15- tetraoxa- 8- hexadecen) 

d) Ungestittigte cyclische heteroatomare Verbindungen'"' 

AH l-Aza-2-arsacyclo[04]tetran-3-en 
(1 ,2-Dihydro- 1 ,Z-azarset) 
(oder 3.4-Didehydro-1,Z-azarsetidin) 

1 -Silacyclo[05]pentan-3-en 

(oder 3 ,rl-Didehydrosilolan) 

Hz 

15. (2,5-Dihydro-lH-silol) 

16. .aCJ: I I 10 p 3  

abgeleitet von: 
h q 1 2  

I I *  

7-0xabicyclo[(06.1'C)Z : lO(4. 12)]- Bicyclo- 
dodecan-9-en [(06.1"4)2: 10(4.12)]- 
(2-( 1,2-Dimethyl-l-propenyl)- dodecanodan 
7-oxabicyclo[2.2.1 Iheptan) 

N-12.2. In einem komplizierteren Hydrid wird die An- 
wesenheit einer Teilstruktur mit der maximalen Zahl nicht- 
kumulierter Doppelbindungen durch das Suffix ,,-axen" 
angezeigt, das dem Namen des gestittigten Hydrids nach- 
gestellt wird. Dieses Verfahren wird angewendet, wenn die 
Teilstruktur mindestens drei nichtkumulierte Doppelbin- 
dungen enthiilt. 

Die Position der Unsiittigungen wird durch Lokanten 
angezeigt, die dem Suffix ,,-axen" vorangestellt werden 

,% H3 H&II 

Bicyclo[(010.0"6)2 : 11(2)4 : 13(2)7 : 15(2)1- 
hexadecan( 1 -10)aren 

11-Azabicyclo((06)l :7(4)10 : 11(05)lpentadecan(l-6)aren 

N-12.4. Wenn eine Wahl bleibt, erhalten die ,,-axen"- 
oder ,,-aren"-Suffixe die niedrigsten Lokanten. A l e  Lo- 
kanten fur die Atome der Teilstruktur mit der maximalen 
Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen werden als ein 
Satz angesehen, ungeachtet der Tatsache, dal3 einige expli- 
zit genannt, andere lediglich impliziert werden, wie 
3,4,5,6,7,8,9,10 in (2-1 1) im folgenden Beispiel. 

Beispiel: 

6 Hs-CH=CH-CH=bH 6HCH-C H=CH$ H3 
\ 6  7 /  c-c 

$ H3-C H2-CH=CH%( 

11 2. 5657]Docosan( 2- 11,13- 15,18- 2O)axen 

'5H-C H=C H-CH+H3 

(nicht 2-10, 13-15, 18-21), denn 2...10, 11, 13 ... ist niedriger als 
2...10, 13, 14) 

N-12.5. Wenn ein Teil einer Struktur die maximale Zahl 
nichtkumulierter Doppelbindungen aufweist, wiihrend an- 
dere Teile entweder isolierte oder kumulierte Doppelbin- 
dungen und/oder Dreifachbindungen enthalten, werden 
die entsprechenden Suffixe in der Reihenfolge: ,,-axen" 
(oder ,,-aren"), ,,-en", ,,-in" genannt. Lokanten kumulierter 
und isolierter Doppelbindungen werden gemeinsam ange- 
geben, wenn man die ,,-axen"-Endung benutzt. 
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Wenn eine Wahl bleibt, werden niedrigste Lokanten ge- 
mSiB Regel N-12.4 zuerst den ,,-axen"- (oder ,,-ared')-Suf- 
fixen zugeordnet, dann den explizit genannten Mehrfach- 
bindungen als vollstandigem Satz, dann Doppelbindun- 
gen. 

Beispiele: 

1.  6 H3-CH2-CH=d H-( ( ! ;J3  ( ?i?2)3d? =C< H g  H3 

Cycl0[(7)1 : 8(06)11 : 14(7)licosan(8-13)aren-4-en-17-in 

10 II 12 I3  I 4  I 
CH-CH=C=C=CH-CH 

/ $ H=C H 5  H=$ H-$ H=$ H 

/ \cH2 Cyclo[Ol4]tetradecan- 
(1 - 1O)axen- 11,12,13 - t r ien 2. 9CH 

\ 

(nicht (5-14)axen-1,2,3-trien, denn das Suffix ,,-axen" hat An- 
spruch auf die niedrigsten Lokanten) 

I I  I> I 3  I4 I ' 
CH=C H-CEC-C H=CH 

'$ H: H=y H: Hy H%H 

/ Cyclo[O14]tetradecan- 3. C H  // (1 -1 2)axen- 13-in 

N-12.6. Wenn in einem ,,ortho-anellierten" oder einem 
,,ortho- und peri-anellierten" polycyclischen Ringsystem 
die Zahl der Doppelbindungen gleich oder kleiner als zwei 
Drittel der maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbin- 
dungen ist, wird der Name aus dem Namen des entspre- 
chenden gesilttigten Ringsystems durch Anfugung der pas- 
senden ,,-en"-, ,,-axen"- oder ,,-aren"-Suffixe (siehe Re- 
geln N-12.2 und 12.3) nebst zugehbrigen Lokanten an die 
Endung ,,-an" gebildet. 

Beispiele : 

Bicyclol 01 0.0 1'6]decan- 1( 6 )  ,3-dien 
1. (1.2,3.4,5,8-Hexahydronaphthalin) 

Tetracyclo[Ol6.1 l.5 0 6s11013817 1- 
heptadecan- 1,3,5( 17),6( 11)- te t raen dI6 oder Tetracyclo[ 01 6. 11*5 0 6,110 139171 - 

2. heptadecan( 1-6.11,17)axen 
I 1  I1  (5.6,6a,7,8,9,1O,ll-Octahydro- 

4H-benz[de]anthracen) 

Regel N-13 - Ungesiittigte Stammhydride: 
Namen, die von Strukturen mit der 
maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen 
abgeleitet sind (zum Teil alternativ zu Regel N-12) 

N-13.1. Der Name eines ungesattigten Hydrids mit der 
maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen wird 
erhalten, indem man im Namen des entsprechenden gesat- 
tigten Hydrids die Endung ,,-an" durch das Suffuc ,,-men" 
ersetzt. Sol1 der aromatische Charakter des Hydrids ange- 
zeigt werden, wird das Suffix ,,-aren" an Stelle von 
,,-axen" benutzt. 

Die Anwesenheit mindestens eines Wasserstoffatoms an 
einem Skelettatom, das nur mit Einfachbindungen an an- 
grenzende Skelettatome gekniipft ist, wird durch ,,indizier- 
ten Wasserstoff' gekennzei~hnet~']. 

Beispiele: 

1. @ Bicyclo[010.0 "6]decaren 
( Naphthalin) 

1 2H- T et racyc lo[ 0 16 . 1 '" 0 6*11 0 13'17 1- 
heptadecaren 
( 7H-Benz[ de Ianthracen) 

Tetracyclo[(O6)1 : 7(06)9 : 13(06)16 : 19(06)]tetracosaren 

4. eH3- 
19 14 I 

20H- 16-0xa-2,21 -diazatetracyclo- 
[(06)1 :7(2)8:9(06)12:15(05)17:20(1)7:21(05)]- 
pentacosaxen 

N-13.2. Ein ungestittigtes Hydrid, das eine Anzahl von 
Doppelbindungen enthllt, die kleiner als die maximale 
Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen, aber grblSer als 
zwei Drittel dieser Zahl ist, kann durch Vorsetzen eines 
Prafixes ,,Dihydro-", ,,Tetrahydro-" etc. vor den Namen 
des entsprechenden Hydrids rnit der maximalen Zahl 
nichtkumulierter Doppelbindungen benannt werden. 

Indizierter Wasserstoff hat bei der Zuordnung niedrig- 
ster Lokanten den Vorrang vor ,,Hydro"-Prilfixen. Zu die- 
sem Zweck wird zuerst eine Struktur mit der maximalen 
Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen ausgewilhlt, die 
den (die) niedrigsten Lokanten fur indizierten Wasserstoff 
aufweist. Erst dann werden den Hydro-Prlfixen niedrigste 
Lokanten zugewiesen. Diese Methode impliziert, daD ein 
Lokant fiir indizierten Wasserstoff grbDer sein kann als ein 
Hydro-Lokant (siehe Beispiel 4). 

' 

Beispiele: 

2,5-Dihydrobicyclo[OlO. 0 1'6]decaren 
1. (1,4-Dihydronaphthalin) 

15,lB-Dihydro- 14H- tetracyclo- AI6 [016.1 06," 0 13'17]heptadecaren 
2. (5,6-Dihydro-4H-benz[ delanthracen) 

'I1 'I3 

9,10,19,20-Tetrahydropentacyclo- 
[ 020.11.5 14.8 1 " ~ 5  1 14*18 1 te t rac  osaxen 3. 

17.27-Dihydro- 21H-tetracyclo- 
[(06)1: 7(3)9: 10(06)13:16(05)17:21(1)4:22(05)24:27(1)]- 
heptacosaxen 

(nur 21H und 27H entsprechen kanonischen Strukturen mit der 
maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen: eine 17H- 
Struktur existiert nicht) 
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12,13 -Dihydro-8.14-diazatricyclo- 
((06)l : 7(05)8 : 12(2)4 : 14(05)16 : 19(2)]icosaxen 

N-13.3. Wenn ein Stammhydrid durch Verlust von Was- 
serstoff aus einer Struktur mit der maximalen Zahl nicht- 
kumulierter Doppelbindungen gebildet wird, kann es 
durch Vorsetzen eines Prafixes wie ,,Didehydro-", ,,Tetra- 
dehydro-" etc. nebst geeigneten Lokanten vor den Namen 
des entsprechenden Hydrids mit der maximalen Zahl 
nichtkumulierter Doppelbindungen benannt werden. 

Es wird empfohlen, ,,Hydro"- und ,,Dehydro"-Prafixe 
nicht irn selben Narnen zu benutzen. Strukturen, bei wel- 
chen dies n6tig ware, sollten gemat3 Regel N-12 benannt 
werden. Bei der Zuordnung niedrigster Lokanten folgen 
,,Dehydro"-PrBfixe unmittelbar auf indizierten Wasser- 
stoff. 

Beispiel (zu vergleichen rnit Beispiel 2 und 3 von Regel 
N-12.5): 

I - 3  
CH=CH-C=~-CH=CH CH-CH=C =C=C H-CH 

'C H 
// 
\ / 

'cH - c H  
/ 

C H=C H-C H=C H-C H=C H 
// 

C H  

'c H-c H = c H - c H = c H x  H 

l12-Didehydrocyclo[ 01 4ltetradecaxen 

Regel N-14 - Konstruktion des Namens 

N-14.1. Die Teile des Namens werden wie folgt ange- 
ordnet : 

a) Substituenten-Prafixe in alphabetischer Reihenfolge; 
b) Name des neutralen Stammhydrids einschlieDlich 

1) Dehydro- und Hydro-hafixen; 
2) indiziertem Wasserstoff; 
3) Austausch-Prafixen in der gleichen Reihenfolge wie 

in Tabelle 3; 
4) Name des Strukturgraphen, in welchem die Endung 

,,-nodan" durch ein Affix ersetzt ist, das das Stamm- 
element kennzeichnet (Regel N-11); 

5) Endungen fur die Unslttigung (,,-en", ,,-in", 
,,-axen", ,,-aren"); 

c) entweder Suffix(e) fur Ladungen und/oder freie Valen- 
Zen in der Reihenfolge ,,-ium", ,,-ylium", ,,-id", ein Suf- 
fix fiir den anionischen vorrangigen Substituenten (Re- 
gel N-10.4), ,,-yl"; 
oder ein Suffix fur den neutralen vorrangigen Substitu- 
enten ( Regel N-10.2). 

Suftixe fiir freie Valenzen (,,-yl", ,,-diyl" etc.) werden 
immer am Ende des Namens genannt. Sie schliel3en die 
Anwesenheit eines Suffixes fur einen neutralen vorrangi- 
gen Substituenten aus. In der Nodalnomenklatur wird 
,,-yl" etc. ausschlieljlich zur Kennzeichnung freier Valen- 
zen und als Endung der Prlfixe fur Substituenten verwen- 
det, die keiner internen Numerierung bediirfen (z. B. Regel 
N-10.3: Dichlor-3h-iodanyl). 

Die in Regel N-10.4 definierten anionischen vorrangi- 
gen Substituenten werden nach den anderen ionischen 
Suffixen genannt. 1st mehr als eine Art anionischer Substi- 
tuenten vorhanden, bestimmt Regel N-10.4, welcher davon 

als Suffix benannt wird. Die anderen anionischen Substi- 
tuenten werden dann rnit den in Regel N-10.3 angegebe- 
nen Prafixen belegt. 

Nur eine Art neutraler Substituenten kann als Suffix be- 
nannt werden (vorrangiger Substituent). Wenn eine Wahl 
bleibt, gilt als vorrangiger Substituent der in Tabelle 2 zu- 
erst genannte. Die Rangfolge von Substituenten, die in die- 
ser Tabelle nicht genannt sind, wird durch die betreffen- 
den IUPAC-Regeln wie C-10.4, C-641.2, D-1.31, D-1.32 
und D-1.3315] festgelegt. 

Atome oder Gruppen, die nicht durch ein Suffix oder 
Prlifix als Substituenten gekennzeichnet werden k6nnen, 
werden als Teil eines neutralen Stammhydrids ausge- 
driickt. 

Beispiele: 

1. 8CHz-CHzXOOH 3-(Hydroxy,oxo)propan-l-yl 

@/cHZ4~~H-Cooe 4-Azacyclo[(OG)l : 7(l)lheptan- 
4-ium- I-oat 2. HzN, 

C H f l H z  

6&HS 
I-0x0- 5- sulfino-8- oxacyclo- 
[(06)1 : 7(3)2: lO(l)]decan(l-6)- 3 .  HOS&O~H 

(gema5 Tabelle 2 hat (C)OOH Vorrang vor SOIH) 
- aren-10-siure 

N-14.2. Nach Teil IlZ1 und den voranstehenden Regeln 
wird die Numerierung jeder Struktur durch folgende Kri- 
terien bestimmt, die nacheinander angewendet werden, bis 
eine Entscheidung erreicht ist: 

a) Die in Teil I gegebenen Kriterien fiir die Numerierung 

b) niedrigste Lokanten fiir die Austausch-Priifixe als voll- 

c) niedrigste Lokanten fiir die in Tabelle 3 zuerst aufge- 

des Strukturgraphen; 

standigen Satz (Regel N-11.3); 

fuhrten Austausch-FWfixe (Regel N-11.3). 

Je nachdem, ob Regel N-12 oder N-13 zur Anzeige der 
Unsattigung verwendet wird, werden Unsattigungs-Affxen 
auf einem der beiden folgenden Wege Lokanten zugewie- 
sen: 

(Regel N-12) - In Namen, die von denen gesattigter 
Strukturen abgeleitet sind, werden niedrigste Lokanten 
zugeordnet : 

d,) ,,-axen"- oder ,,-aren"-Suffixen (Regeln N-12.4 und 

e,) Explizit genannten Mehrfachbindungen als voll- 
standigem Satz, dann Doppelbindungen (Regeln N- 
12.1 und N-12.5). 

N-12.5) ; 

(Regel N-13) - In Namen, die von denen fiir Strukturen 
mit der maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbin- 
dungen abgeleitet sind, werden niedrigste Lokanten zu- 
geordnet : 

d2) Indiziertem Wasserstoff (Regeln N-13.1 und N- 
13.2); 
e2) ,,Hydro"- oder ,,Dehydro"-Prlfixen (Regeln N-13.2 
und N-13.3), wobei es sich von selbst versteht, daD 
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diese beiden F'rafix-Typen nicht im selben Namen vor- 
kommen diirfen. 

Beispiele: (Entscheidungskriterien sind in Klammern 
angegeben): 

HOHzC, [4 .  l a ] p e n t a n -  1 ,4 ,5- t r io l  

HOH~C' butandiol)  
CH-CH2-CHzOH (2- (Hydroxymethyl ) - l ,4 -  

I4 IS 

d : Z 2 T H q  o m  

HOOE ' 
B i c y c 1 0 [ ( 0 1 0 . 0 ~ ' ~ ) 3 :  11(3)2:14(2)8 :16( l ) lhexadecan-  
( 1  - 10)aren-13,15,16-trisiiure 
( 6  - Carboxy-  1 - (  carboxymethyl )  - 2 -naphthal inpropion-  
s i iure)  

Dina t r ium-4  - sulfonato-  7 ,8-d iaza-  15H-bicyclo-  
[ (  06)l : 7 (  2)8 : 9( 06)12 : 15(  1) lpentadecaxen-  15-oa t  
(Dinatrium-4'-sulfonatoazobenzol-4-carboxylat 
oder:  Dinatrium-p-(p-sulfonatopheny1azo)benzoat) 

6H3-O-d:0-d H 2 2 0 - 6 $  H$H3 

3.5-Dioxo- 2,6-dioxa[8]octan 
(Ethyl-  methyl-  malonat )  

6 H 3 4 , ,  2-0xa-7-thia[6.23]octan 

6 H3-6 thiobutan)  
. ,C H-CHz-CHz-CH3 (1 -Methoxy- 1 -methyl-  

H C n C H  y?.y Cycloprop-1  -en-  3-y l ium 
(2-Cyclopropen-1  -y l ium)  [* ]  

CH 

HC$ CH-C=\Hz Cyclo[O6]hexan-l-en-3-ylium 
H-C&H2 ( 2 -C yclohexen-  1 - yl ium)  [*I 

I 4 5 6  
H&&H=C H - C ~ C - C  HO 

1,6-Dioxo[6]hexan- 2-en-4  - i n  
( 2-Hexen-4-indial) 

Hcf'TT 1H-Cyclo[07]heptaxen-l-ylium) 
@ ,: CH I 'L-- / (2 ,4 ,6-Cycloheptatr ien-  1-y l ium)  

H C \ ~ ~ ~ ~  

3,8-  Dihydrobicyclo[  01 0.0 - 
d e c a r e n -  5 .10-d isu l fons lure  
(3.7 -Dihydronaphthal in-1.5-  

S03H disu l fonssure)  

1.1 W e  in der klassischen organischen Nomenklatur ktlnnen freie Radikale 
rnit delokdisierten freien Valenzen oder Ionen mit delokalisierten Ladun- 
gen durch willMrliche Wahl einer lokalisierten Form benannt werden, 
z. 8. Z-Cyclohexen-1-ylium (Regel C-83.1 [Sl). Wenn dieses Verfahren in 
der Nodalnomenldatur angewendet wird, mu0 beachtet werden, daO das 
neutrale Stammhydrid einschlieOlich Unsattigung den Vorrang mr nied- 
rige Lokanten gegeniiber Ladungen hat. Die hier gewahlte willkiirliche 
Numericrung kann sich daher von der in den IUPAC-Regcln empfohle- 
nen willkUrlichen Numerierung unterscheiden (siehe Beispiele 6 und 7). 
Da IUPAC-Regcln fiir derartige Spezies vorbereitet werden, sol1 dieser 
Gegenstand hier nicht behandelt werden. 

N-14.3. Wenn Teil I und Regel N-14.2 bei der Numerie- 
rung des Skeletts einer chemischen Struktur eine Wahl las- 
sen, werden die folgenden Kriterien nacheinander ange- 
wendet, bis eine Entscheidung erreicht ist, wobei niedrig- 
ste Lokanten gegeben werden an 

mit dem Suffix ,,-yl" gekennzeichnete freie Valenzen; 
mit dem Suffix ,,-id" gekennzeichnete anionische Ske- 
lettatome; 
kationische Skelettatome, die mit dem Suffix ,,-ylium" 
gekennzeichnet sind, was dem Verlust eines Elektrons 
an der Position einer freien Valenz entspricht; 
kationische Skelettatome, die mit dem Suffix ,,-ium" 
gekennzeichnet sind, was der Anbindung eines Protons 
entspricht ; 
mit einem Suffix benannte anionische Substituenten 
(siehe Regel N-10.4); 
mit einem PrSfix benannte anionische Substituenten 
(siehe Regel N-10.4); 
mit einem Prafix benannte kationische Substituenten 
(siehe Tabelle 1). 

Beispiele (Entscheidungskriterien sind in Klammern ge- 
geben): 

1 6  6 H NH2-C H2-C Hz-NH-CH, 
3-63 

2,5-Diaza[G]hexan- 2-yl 

[ 4 l T e t r a n -  2.2-diyl 

2,5 -Diaza[  61hexan-5 - id-  
2-yl  

2.5 -Diaza[  6 lhexan- 5 - ium-  
2-yl  

2.5 -Diaza[6 Ihexan- 2 - id  

[4]Tet ran-  2-yl ium 

2.5 -Diaza[  6) hexan-  5 - i u m -  
2-yl ium 

2,5-Diaza[ 61hexan- 2 - i u m  

(da ionische Skelettatome den Votrang fiir niedrige Lokanten ge- 
geniiber ionischen Substituenten haben, ist es sinnvoll, PrBWxe far 
letztere zu verwenden) 

Dinat r ium-7-0x0-  6 -  sulf idocyclo-  

sulfonat  
s o z o ~  [(06)1 : 7 ( 2 ) l o c t a n ( l - 6 ) a r e n - 3 -  

(der vorrangige Substituent SO p hat den Lokanten 3, nicht 5) 

1 4  
11. ( f )  "O>&H-CHZ-CO-Oe 2-Sulfido[4]tetran-l,4-dioat 

$3 

3 4  

12.  (g)  QO-dO-CHCH~-CO-O" 2-Ammonio[4 l te t ran- l .4 -  
dioat  I 

eNH3 
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N-14.4. Die Beschreibung des Skeletts wird abgeschlos- 
sen, bevor die Verteilung der Wasserstoffatome und La- 
dungen beriicksichtigt wird. Deshalb darf ein kationisches 
Skelettatom nur dann mit dem Suffix ,,-ium" gekennzeich- 
net werden, wenn es mindestens ein Wasserstoffatom trlgt. 
1st dies nicht der Fall, wird das Suffix ,,-ylium" gemeinsam 
mit der Angabe einer normwidrigen Bindungszahl in Form 
eines A"-Symbols benutzt[". 

Beispiele: 

1. 

2 .  

C H 3  1 
1. H, 

I I: 
C H3-NH-C H2-C H2-GH-CHz-CH3 

@ @ 

2,5-Diaza[ 7.1 216]nonan- 
2.5- diium 

2X5,5-Diaza[ 7 ,  1212]- 
nonan- 5 - iurn- 2-ylium 

N-14.5. Wenn die vorstehenden Regeln bei der Nume- 
rierung des Skeletts einer chemischen Struktur eine Wahl 
lassen, werden die folgenden Kriterien nacheinander ange- 
wendet, bis eine Entscheidung erreicht ist, wobei niedrig- 
ste Lokanten gegeben werden, an 

a) den mit dem Suffix gekennzeichneten neutralen vorran- 

b) rnit Prlfixen gekennzeichnete neutrale Substituenten 

c) mit Prafixen gekennzeichnete neutrale Substituenten in 

gigen Substituenten; 

als vollstandigen Satz ; 

alphabetischer Reihenfolge. 

Beispiele (Entscheidungskriterien sind in Klammern an- 
gegeben) : 

&-C H2$H3 7.2'1Nonan- 4(8)- 
4 /  en-1-01 1. (a) H O & H ~ - ~ H ~ - C H ~ - C *  

( 4- Propyl-4- he- 
xen- 1-01] 1 H$ H3 

I4 

2 .  (a) H O O & - ~ H ~ $ H ~ > \ H ~  I ,C OOH 
H O O ~ ,  ;CH--~H~>H~-C;H 

C H S H z  ,$ H-$OOH 

I-ioo$/'- Hc 
[10.35181s112]Hexadecan- I ,10,13,14,16-pentasiiure 
(3-(3-Carboxypropyl)- 1.1.6.7-octantetracarbonslure) 

5-Brom- Z-chlorcyclo- 
[(06)1 : 7(l)]heptan(l-6)aren 3.  (b) 

c1 

6. SchluDfolgeruag 

Wir haben gezeigt, daB die Verwendung der Nodalno- 
menklatur (mit ihren Strukturgraphen, ihrer mathemati- 
schen Beschreibung chemischer Strukturen, ihrer eindeuti- 
gen fortlaufenden Numerierung und ihrer tatsachlichen 
Gleichwertigkeit von Substituenten und charakteristischen 
Gruppen) die Benennung chemischer Substanzen, vor al- 
lem organischer Verbindungen rnit komplizierten Struktu- 
ren, vereinfacht. Die resultierenden Namen basieren auf 

einer einzigen Numerierungssequenz; dadurch wird eine 
Verstreuung von Substituenten-Affixen und Austauschter- 
mini iiber den Namen vermieden. 

Der vorliegende Beitrag vermittelt lediglich recht allge- 
meine Anregungen zur Anpassung der substitutiven Me- 
thode an die Nodalnomenklatur ; eine ausfiihrlichere und 
detailliertere Behandlung funktioneller Gruppen mag wei- 
terer Studien wert sein. Auch beabsichtigen wir die Aus- 
weitung der Nodalnomenklatur auf andere Typen chemi- 
scher Substanzen, z. B. mehrkernige Koordinationsverbin- 
dungen. 

Die Autoren mochten den Mitgliedern der ,,IUPAC Com- 
mission On Nomenclature of Organic Chemistry" fur ihre 
Kommentare und, insbesondere. Professor D .  Hellwinkel fur 
die Ubersetzung dieser Arbeit ins Deutsche danken. 

Eingcgangen am 7. Man, 
in verilnderter Fassung am 22. Juni 1983 [A 480) 

Ubenetzt von R o t  Dr. Dieter Hellwinkel, Heidelberg 

Anmerkung zu Teil IIZ1 

Die fjberpriifung der Regeln N-5.3 bis N-5.34 zeigte, 
daB die Auswahlkriterien zur Numerierung und Benen- 
nung von Verbanden einfacher und umfassender gestaltet 
werden konnen. Daher wurden die im folgenden als RN- 
5.3 bis RN-5.34 bezeichneten Regeln entwickelt, die die 
friiheren Regeln N-5.3 bis N-5.34 ersetzen sollen. 

Dieser neue Text gibt, wenn auch zuweilen in unter- 
schiedlicher Anordnung, viele Kernpunkte des friiheren 
Textes wieder (einschliel3lich Anmerk~ng[~'~). Die Namen 
der Beispiele werden von den hderungen  nicht beein- 
flul3t. 

RN-5.3. Die Numerierung des Modulranggraphen, d. h. 
die Zuordnung der Modulrangzahlen, welche die Reihen- 
folge der endgiiltigen fortlaufenden Numerierung des Ver- 
bandes bestimmt (siehe Regel N-5.1), beginnt mit dem 
Hauptmodul (siehe Regel N-4.2) und lauft nacheinander 
uber jede an das Hauptmodul gekniipfte Kette von Kon- 
traktionsnodi. Die Auswahlregeln zur Numerierung des 
Modulranggraphen unterscheiden sich von denen zur Nu- 
merierung acyclischer Graphen ( Regel N-l), da Modul- 
ranggraphen Baueinheiten (Module) betreffen, deren 
strukturelle Komplexitat stark variieren kann. Dement- 
sprechend beriicksichtigen die Regeln fur den Modulrang- 
graphen die Natur der Kontraktionsnodi, wahrend gemla 
Regel N-1 die Natur der Nodi keinen EinfluB auf die Nu- 
merierung des Graphen hat. 

RN-5.31. Man betrachtet einen Modulranggraphen als 
aus einer oder mehreren unuerzweigten Kette(n) uon Modu- 
len gebildet, welche Segmente genannt und wie folgt defi- 
niert werden. 

RN-5.311. Die Numerierung des Modulranggraphen be- 
ginnt an dem (einem der) Huuptmodul genannten rang- 
hochsten Modul(e) und wird fortlaufend gemaI3 nachste- 
hendem Verfahren weitergefiihrt: 

a) In einer an das Hauptmodul gebundenen Kette von 
Modulen bildet das langste (oder eines der liingsten) an 
das Hauptmodul geknupfte(n) Segment(e) das Huuptseg- 
ment, das fortlaufend nach dem Hauptmodul numeriert 
wird. 
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Beispiel: 

B 
I +-yy-? 

Beispiel: 

?-?-++-? (BC,  nicht BD) 

b) Andere Segmente einer Modulkette werden fortlau- 
fend numeriert, wobei man immer mit dem (einem der) 
lflngsten an ein bereits numeriertes Modul gebundenen 
Segment(e) beginnt. Gleichlange Segmente werden gemfll3 
der ansteigenden numerischen Folge ihrer Verkniipfungs- 
lokanten numeriert. 

Beispiele : 

1. +-$-q-? 
7 8 9  
B-D-E 
I 

2. +-F-B-B;C-E 
- 1 I J 6  

E 
1 8  

D D  
I I  

3 .  +-B-Y-C-I-B 6 

c) Jede an das Hauptmodul gebundene unverzweigte 
oder verzweigte Modulkette wird vollstflndig numeriert, 
bevor eine andere an das Hauptmodul gebundene Kette 
(so vorhanden) numeriert wird. 

Beispiel : 

I 4  
B E  
I I  

B-B-A-B-B 
6 J l - 1  

RN-5.312. Wenn zwei oder mehr Modulketten an das 
Hauptmodul gekniipft sind, wird die Reihenfolge der Nu- 
merierung dieser Ketten durch die folgenden Kriterien be- 
stimmt, die nacheinander angewendet werden, bis eine 
Entscheidung erreicht ist : 

a) GrbBte Zahl von Modulen in der gesamten Kette. 

Beispiel: 

d 
I yT-yy-+-?? 

b) Ungste unverzweigte Kette von Modulen (d. h. lflngstes 
Hauptsegment). 

Beispiel: 
I 
G 
I ?-?-?-+-$ -? 

Ranghachstes Modul an der Stelle der ersten Abwei- 
chung, wenn die Modulsatze Term fiir Term in der 
nach Regel N-4.3 definierten absteigenden Rangfolge 
verglichen werden, unabhflngig von den Positionen der 
Module in den Ketten. 

RN-5.313. Wenn ein Modulranggraph zwei oder mehr 
Module hachsten Ranges, d. h. mit dem Modulrangde- 
skriptor A, aufweist, ist das Hauptmodul dasjenige rang- 
h6chste Modul, an das die ranghachste Kette von Kon- 
traktionsnodi gekniipft ist. Dazu werden diese Ketten 
Term fiir Term in absteigender Rangfolge verglichen, wo- 
bei diese Folge durch die in Regel RN-5.312 beschriebe- 
nen Kriterien festgelegt ist. 

Beispiele: 

1. A-+-: nicht A-+-B (s iehe  Regel  RN-5.312a) 
I - 3  

4 4 

A A 
I I 

2. A-A-A nicht A-A-A ( s i ehe  Regel RN-5.312a) 
I 2 1  1 1 2  

I J 

D D 

3. ?-:-+-$-?$-? I nicht $-?-+-+-?+-? I 

( s i ehe  Regel RN-5.312b) 

4. v-+-y-$-C nicht ?-$-?-+$ 
4 

I (ABAC, nicht ABAD, s i ehe  Regel  RN-5.312~) 

RN-5.32. Der Modulgraphdeskn'ptor besteht aus Anfiih- 
rungszeichen, die folgendes einschliel3en : a) eine arabische 
Ziffer, die die Zahl der Module, einschliel3lich des Haupt- 
moduls, im ersten zu numerierenden Segment (Hauptseg- 
ment) angibt; b) einen Punkt, gefolgt von arabischen Zif- 
fern, welche die Zahl der Module in jedem Segment ange- 
ben und in der Reihenfolge der Numerierung der Module 
angefiihrt werden; c) einen hochgestellten Lokanten fur je- 
des unter b) definierte Segment, der das Modul im bereits 
numerierten Teil des Graphen anzeigt, an welches das be- 
treffende Segment gekniipft ist. 

Beispiele: 

RN-5.33. Wenn bei der Kettennumerierung oder bei der 
Bestimmung des Hauptmoduls eine Wahl bleibt, ist dieje- 
nige Numerierung des Modulranggraphen korrekt, die 
dem Modulgraphdeskriptor mit einer bevorrechtigten Zahl 
an der Stelle der ersten Abweichung entspricht: Bezieht 
sich die erste Abweichung auf eine Segmentlange, ist die 
h6here Zahl bevorrechtigt; bezieht sich die erste Abwei- 
chung auf einen hochgestellten Modullokanten, ist die 
niedrigere Zahl bevorrechtigt. 
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Beispiele: I1 I 2  

? $  
s 
D 
I 

"5.211sll nicht "4.1'3'" 1. C-B-i?-+-F<-Y 
7 6  - 

I 3  I2 6 1  
B B  B-B 
I I  I 

2. B-B-?-B-+-B-F-?-F "5. 23411s1g" nicht "5.12134120" 
I 1  10 1 2 

B 
I 

i 
I 

3. ~ - ~ - ~ - $ - ~ - ~ - ~  * "4.123'17" nicht "4.133'16" 

B 
I 

4. B-?-B-+-+-?-?-T "5. 133'ls" nicht "5.1'3'1'" 
9 7  

6. +-$&<C% Lokanten f u r  B: 11,14 nicht 12,13 
C-C-C% 

s t  I '  I' 9 

Regel N-5.35 und die folgenden Regeln bleiben unver- 
andert. 

Eingegangen am 17. Oktober 1983 [A480a] 
ubersetzt von Prof. Dr. Dieter Hellwinkel. Heidelberg 

RN-5.34. Wenn bei der Numerierung noch eine Wahl 
bleibt, ist diejenige Numerierung korrekt, die an der Stelle 
der ersten Abweichung den niedrigsten Lokanten aufweist, 
sofern die Module in abfallender Rangfolge beriicksichtigt 
werden. 

Beispiele: 

1. ?-$-I?-y$ Lokanten f u r  B: 2,5 nicht 3 .4  

2. C-+-?-B-D-A-C Lokanten f u r  B: 2.3 nicht 3 , 4  
7 - 1 4 J 6  

6 

Lokanten f l i r  D: 5,6 nicht 5.7 
P 
F 

3. +-F-p-? 

1 8 9  
y-D-E 

4. A-B-C-D-E-B Lokanten fiir B: 2,6 nicht 2.9 
1 1 J 4 5 6  

L A  
I 

5. +-?<-?-? Lokanten f u r  B: 2,4.7 nicht 2,5.6 
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