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Die Nodalnomenklatur II - Spezielle Nomenklatur fiir
Stammhydride, freie Radikale, Ionen und Substituenten**

Yon Noél 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, daf sie
Bezeichnungen fiir Heteroatome, Unsittigungen 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 Logik des Nodalsystems zu beeintrichtigen.
Hierzu wird gezeigt, wie die generell gemidB den IUPAC-Regeln gebildeten Prifixe 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 naturgemiB die historische Entwicklung der Organi-
schen Chemie widerspiegelt, beriicksichtigt im allgemeinen
zuerst die chemische Natur der Atome, die ein Molekill
bilden, und befaBt 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 (z. B. Silan). Die
Nodalnomenklatur hingegen kann mit einer Technik zur
Konstruktion groBer Gebidude verglichen werden. Sie er-
stellt zunichst eine Rahmenkonstruktion (z. B. eine mathe-
matische Beschreibung einer chemischen Struktur!') und
figt dann das Detail zu, das zur Vervollstindigung eines
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brauchbaren chemischen Namens notwendig ist. Gerade
so wie neue Techniken seinerzeit den Bau von Wolken-
kratzern ermoglichten, erleichtern die neuen Konzepte der
Nodalnomenklatur die Beschreibung ausgedehnter chemi-
scher Strukturen.

Die erste Verdffentlichung!? dieser Reihe (im folgenden
als Teil I bezeichnet) zeigte, wie die Rahmenkonstruktion
durch Riickfithrung chemischer Strukturen auf Graphen
erzeugt wird, die dann numeriert und benannt werden.
Diese Technik der Reduktion eines Problems auf einen
Graphen und der anschlieBenden Problemldsung durch
Manipulation des Graphen ist in der Graphentheorie all-
gemein gebrauchlich®4,

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 erginzt. Im vorliegenden Teil
11 wird beschrieben, wie die - im allgemeinen organischen
- Stammhydride und ihre Derivate mit freien Valenzen, io-
nischen Zentren oder Substituenten durch Modifizierung
des Graphennamens benannt werden kénnen. Soweit wie
moglich sollen dabei Prifixe und Suffixe 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
L

Zunichst 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, kdnnen
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 groBen Nutzen aus der Titig-
keit der ,,JUPAC 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 personlichen Priferenzen der Autoren fiir eine der vie-
len von der IUPAC erwogenen Mdglichkeiten wider.

2. Einfiihrung

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

Die Nodalnomenklatur erméglicht eine einzige eindeu-
tige und fortlaufende Numerierung fiir jedwelchen Gra-
phen. Die Tatsache, daBl diese Numerierung einzigartig ist,
verhindert in Registern das AuseinanderreiBen von Infor-
mationen liber Verbindungen mit gleichem Kohlenstoff-
skelett. Die Tatsache, daB sie fortlaufend ist, macht sie fiir
die Konstruktion von Konnektivititstabellen und fiir den
Substrukturabruf direkt verwertbar; dafiir 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 mit den in Teil I einge-
fihrten Deskriptoren verkniipft?. Um das Verstindnis zu
erleichtern, werden die typographischen Konventionen fir
die Deskriptoren beibehalten.

Da wir behaupten, daB die Nodalnomenklatur allge-
mein anwendbar ist, erscheint es uns wesentlich zu zeigen,
daB 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 gewihlt, die auch in den
TUPAC-Regeln als Beispiele dienen™. Die Regeln der No-
dalnomenklatur werden somit direkt mit den existierenden
TUPAC-Regeln verglichen.

2

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

Das - erste ist der grundsétzliche Unterschied zwischen
den Nomenklaturanforderungen der Primirliteratur und
denen eines Registers.

Fir Registerzwecke und fiir den Informationsabruf ist es
von grofiter Bedeutung, ob das benutzte Nomenklatursy-
stem zu einem einzigen und eindeutigen Namen fiir jede
gegebene chemische Struktur fiihrt. Die ITUPAC-Regeln
liefern oft mehrere Namen fiir eine Verbindung, und die
Wahl eines ,,offiziellen Namens' erfordert es wegen der
fundamentalen Ungereimtheiten traditioneller Methoden
hiufig, 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 fiir jede
Verbindung festlegen, sofern die Prinzipien fiir die Aus-
wahl der Nodi und Substituenten klar definiert sind.

In der Primérliteratur mag ein Autor eine Substanz so
benennen, dafl 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 fiir die Primérliteratur nur eindeutige Namen erfor-
derlich, fiir Register dagegen Namen, die nicht allein ein-
deutig, sondern soweit wie moglich auch einzigartig sind.
Eine gewisse Flexibilitét ist auch in die Nodalnomenklatur
eingebaut: Wihrend fiir Registerzwecke einzigartige Na-
men hergeleitet werden konnen, sind kiirzere und anspre-
chendere Namen fiir den Gebrauch in der Literatur zu-
ginglich,

Dies fithrt zum zweiten Problem, das bedacht werden
muB. Es ist generell erkannt worden, daB3 die bestehenden
Nomenklaturpraktiken der Verbesserung bediirfen. Wenn
ein neues Nomenklatursystem entwickelt wird, besteht im-
mer die Mdglichkeit eines Konflikts zwischen den Erfor-
dernissen des Chemikers und denen des Informationsspe-
zialisten. Es ist einerseits moglich, die bestehenden No-
menklaturpraktiken geringfiigig (aber hiufig) zu 4ndern
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 muB
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 zuriickzufiihren, beispielsweise einen Chlorkoh-
lenwasserstoff auf den Graphen des unsubstituierten Koh-
lenwasserstoffs. Fiir Registerzwecke erfordern #hnliche
Griinde die Zusammenfassung verwandter Substanzen. Zu
diesem Zwecke wird einer normal als ,,2-Chlor-1-butanol*
benannten Verbindung in Registern hiufig der invertierte
Namen ,,1-Butanol, 2-Chlor-* gegeben. Dieses Verfahren
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146t sich problemlos auf substitutiv modifizierte Nodalna-
men anwenden.

Es sei daran erinnert, daB die folgenden Regeln wegen
der elementaren Logik der Nodalnomenklatur modular
sind. Das heiflt, daB die Charakteristika einer chemischen
Verbindung in festgelegter Reihenfolge nacheinander mit
Priifixen und/oder Suffixen beschrieben werden und daB
jedes neue Merkmal die Numerierung des Skeletts nur
dann beeinflussen kann, wenn die vorher erfaBten Merk-
male Wahlmoglichkeiten gelassen haben.

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

Als nichstes folgt die Benennung freier Valenzen und
ionischer Zentren an Skelettatomen. Es ist anzumerken,
daB jegliche freie Valenz sich an einem Skelettatom befin-
den muB und daB der Gebrauch von ,,Onia‘*-Austausch-
Prifixen gemidB Regel B-6.1"! nicht empfohlen wird, da
die neutrale Stammverbindung vor Beriicksichtigung der
ionischen Zentren vollstindig 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-10.1), 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 Gruppe*™ in den ITUPAC-
Regeln fiir acyclische Verbindungen. Dementsprechend
wird fiir einen als Suffix benannten Substituenten, der nur
gegeniiber anderen Substituenten die Prioritit fiir niedrige
Lokanten hat, der Begriff ,,vorrangiger Substituent* ge-
wihlt.

Aus Griinden der Folgerichtigkeit gibt es keine Ausnah-
men bei der Benennung charakteristischer Gruppen, und
substitutive Prifixe werden ausgiebiger als in der ITUPAC-
Nomenklatur verwendet (z.B. fiir Aldehyde, Ketone und
Nitrile). Aus dem gleichen Grunde werden radikofunktio-
nelle Namen iiberhaupt nicht benutzt (z.B. fiir Ester und
Siurehalogenide). Wenn iber die gegenwirtige Nomen-
klatur keine geeigneten Prifixe zuginglich sind, werden
Gruppen von Substituenten mit einem einzigen Lokanten
belegt, z. B. ,,(Mercapto,oxo0)* fiir [CJ(O)SH in S-Thiocar-
bonsiuren, ,,(Amino,oxo0)“ fiir [CJ(O)NH, in Carbons#ure-
amiden, ,,(Chlor,oxo)* fiir [C](O)Cl in S#urehalogeniden.
Dieses Verfahren bietet den Vorteil, daB sich die funktio-
nelle Gruppe leicht identifizieren 148t, 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 worden'?”’. Die spezielle Nodalno-
menklatur erfordert einige zusitzliche Definitionen.

Mononuclearer Nodus:
(Mononuclear Node)
(sieche Nodus'?")

Ein Nodus, der einem einzigen
Skelettatom entspricht. Wird
hauptsichlich benutzt, um den
Unterschied zu polynuclearen
(Kontraktions-)Nodi zu betonen.
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Polynuclearer Nodus:
(Polynuclear Node)
(siehe Kontraktions-
nodus!2#)

Satellitenatom:
(Satellite Atom)

Skelett:
(Skeleton)

Stammelement'®):
(Parent Element)

Stammbhydrid:
(Parent Hydride)

Substituent:

Wird hauptsichlich 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 (gewdhn-
lich Wasserstoff), das nicht als
Teil des Strukturgraphen angese-
hen wird.

Die Struktur, die sich ergibt,
wenn Nodi und Verbindungsli-
nien (oder Konnektivititen) ei-
nes Strukturgraphen spezifiziert
werden. Sie enthilt weder Satel-
litenatome noch Substituenten.
Ein Element, dessen Identitit am
Ende des Namens eines gesittig-
ten Stammhydrids angegeben
wird. Andere Elemente, so vor-
handen, werden mit Austausch-
Prifixen wie ,,Oxa*- oder ,,Aza*-
gekennzeichnet. Das Stammele-
ment ist das hdufigste oder eines
der hidufigsten Elemente des Ske-
letts. Enthdlt das Skelett gleich
viele Atome von zwei oder
mehr Elementen einschlieBlich
Kohlenstoff, wird Kohlenstoff
als Stammelement vorgezogen.
Wenn sich Kohlenstoff nicht un-
ter den hiufigsten Elementen des
Skeletts befindet, gilt als Stamm-
element das in Tabelle 3 zuerst
aufgefilhrte. 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 Unsittigung (z.B.
»en’, -in*) Teil des Stammhy-
dridnamens, nicht jedoch das
Suffix fiir den vorrangigen Sub-
stituenten. Diese  Vorschrift
weicht von den ITUPAC-Regeln
fur 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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Gruppen konnen in der organi-
schen Nodalnomenklatur als
Substituenten benannt werden
(siehe Tabellen 1 und 2): a) Ein
gegebenenfalls noch mit Wasser-
stoff verkniipftes Heteroatom,
oder b) eine gegebenenfalls noch
mit  Wasserstoff  verkniipfte
Gruppe von Heteroatomen, die
ausnahmsweise auch Kohlen-
stoff enthalten darf und keine in-
terne Numerierung zur Festle-
gung ihrer Struktur benétigt. Die
Substitution spielt demnach in
der Nodalnomenklatur nur eine
eingeschrinkte  Rolle.  Das
IUPAC-Konzept der charakteri-
stischen Gruppe wird in der No-
dalnomenklatur nicht verwen-
det.

Vorrangiger Substituent: Ein als Suffix benannter Substi-

(Principal Substituent) tuent, der gegeniiber anderen
Substituenten Prioritdt fiir nied-
rige Lokanten hat (sieche 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,
kdnnen entweder neutrale Stammhydride sein oder davon
durch Einfiihrung freier Valenzen sowie Ladungen und/
oder Substituenten abgeleitet werden. Die Anwendung der
Nodalnomenklatur umfaBt vier Schritte:

1) Definition des Strukturgraphen;

2) Numerierung und Benennung des Strukturgraphen
nach Teil I;

3) Spezifizierung der Nodi und Verbindungslinien (z.B.
Benennung des neutralen Stammhydrids gemiB Regeln
N-11, N-12 und/oder N-13);

4) Beiftigung zusitzlicher Informationen, so vorhanden.

4.1. Definition des 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 Identitit der Skelettatome sowie
4) Definition der Nodi als entweder mononuclear (Einzel-
atome) oder polynuclear (z.B. Kontraktionsnodi, wie sie
unter anderem Benzol- und Pyrrolringe reprisentieren). In
diesem Beitrag beschrinken wir uns auf mononucleare
Nodi.

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

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

4.2. Numerierung und Benennung des Strukturgraphen

Dieser Schritt ist in Teil I beschrieben worden'?,

4.3. Spezifizierung der Nodi und Verbindungslinien:
Stammhydride

Ist der Strukturgraph einmal numeriert und benannt,
wird sein Name so modifiziert, daB3 er Informationen zur
Spezifizierung der Nodi und Verbindungslinien -ein-
schlieBt. Zu diesem Zweck wird das Ende des Graphenna-
mens derart verindert, daB daraus die Natur des Stamm-
elements hervorgeht. Andere Elemente, so vorhanden,
werden durch Austausch-Prifixe wie ,,Oxa*“- und ,,Aza*-*"!
gekennzeichnet. Unsiattigung wird durch Suffixe ange-
zeigt: entweder mit den traditionellen Termini ,,-en* und
»-in“ in ihrer iiblichen Bedeutung als Doppel- bzw. Drei-
fachbindung oder mit den neuen Begriffen ,,-aren* oder
»-axen*, die zweifelsfrei die Anwesenheit der maximalen
Zah] nichtkumulierter Doppelbindungen angeben. Regel
N-14.2 faBt zusammen, wie diese Merkmale die Wahl der
Numerierung eines Graphen beeinflussen. Der resultie-
rende Name ist der des Stammhydrids, beispielsweise ei-
nes KohlenwasserstofTs.

Erst nachdem alle Nodi eines Graphen definiert worden
sind und die Natur der Verbindungslinien dargelegt wor-
den ist, wird zur Absittigung der Wertigkeit jedes Skelett-
atoms formal Wasserstoff addiert. Diese Wertigkeit ist die
wnormale Valenz''*, sofern nichts anderes angegeben
ist™,

Die systematische Numerierung von Strukturen ist eine
hervorstechende Eigenheit der Nodalnomenklatur, die be-
strebt ist, Gleiches gleich zu behandeln, ohne dabei Riick-
sicht auf die bereits geschilderten strukturellen Besonder-
heiten zu nehmen (Prinzip der Modularitit). 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 beh4lt die [UPAC-Methode™ 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 fiir Monocyclen (Regel B-4.1)
wird nicht {ibernommen. '

4.4. Beifiigung zusiitzlicher Informationen

Ist der Stammhydridname formuliert, wird, wenn not-
wendig, der Name der Verbindung durch Beifiigung 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 Modularititsprinzips in der Nodal-
nomenklatur fiihrt zu Regeln, die von den TUPAC-Regeln
abweichen. Dies ist von besonderer Bedeutung fiir ,,vor-
rangige charakteristische Gruppen*, wie sie in den
TUPAC-Regeln definiert sind. Das Nodalsystem erfaflt alle
Unsittigungen vor den Substituenten, selbst wenn diese
mit Suffixen benannt werden, wihrend die IUPAC-Regeln
diese unterschiedlichen Merkmale nicht separat behan-
deln. Beispielsweise hat gemi Regel C-15.1" indizierter
Wasserstoff Prioritdt gegentiber der vorrangigen charakte-
ristischen Gruppe, welche ihrerseits Prioritit gegeniiber
Mehrfachbindungen hat. Davon abgesehen dhnelt die No-
dalmethode der IUPAC-Methode fiir polycyclische Syste-
me, bei welcher z.B. Heteroatome einen hdheren An-
spruch auf niedrige Lokanten als vorrangige charakteristi-
sche Gruppen haben. Dieses Vorgehen unterscheidet sich
deutlich von den TUPAC-Praktiken fiir acyclische Syste-
me, bei denen vorrangige charakteristische Gruppen nicht
nur bei der Zuordnung niedriger Lokanten (Regel C-
62.17), sondern auch bei der Festlegung der Hauptkette
Prioritit gegeniiber Heteroatomen haben (Regel C-
63.151),

Die in diesem Beitrag vorgeschlagenen Regeln zeigen
Maéglichkeiten 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 sind®.
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.

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

Zur Losung des ersten Problems steht die fiir die gegen-
wirtigen TUPAC-Regeln festgelegte Terminologie'™ zur
Verfiigung, die lediglich geringfiigige Zusatzentscheidun-
gen erfordert. Ein unvollstindiger 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 Losung 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 kdnnen.

5. Vorgeschlagene Regeln fiir die
spezielle Nodalnomenklatur

Regel N-10 - Substituenten

N-10.1. Substituenten sollen keine unverzweigten Ket-
ten von mehr als drei Nicht-Wasserstoff-Atomen aufwei-
sen und keiner internen Numerierung bedirfen. Ist ein
Wasserstoffatom einer solchen Gruppe durch eine Gruppe
ersetzt, die das Stammelement enthdlt, wird die resultie-
rende Gruppe nicht als Substituent, sondern als Teil des
Stammhydrids betrachtet. Eine nicht erschdpfende 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 Prifixe angegeben werden.

Substituent Prafix IUPAC-Regel [5] Substituent Prifix IUPAC-Regel [5]
—F Fluor c-102.1 ~SCl, Trichlorthio [*] C-6212
-cl Chlor C-102.1 —S(O)NH, Sulfinamoy! C-641.8(b)
—CIH* Chloronio C-82.1 —S(0);NH; Sulfonamoyl C-641.8(b)
-CIl0 Chlorosyl C-106.2 —SNH, Sulfenamoyl C-641.8(b)
-ClO, Chloryl C-106.2 —-SCN Thiocyanato [**] C-833.1
-ClO, Perchloryl C-106.2 =Se Selenoxo C-701.1
—Br Brom C-102.1 —SeH3 Selenonio C-82.1
—BrH* Bromonio C-82.1 —SeCN Selenocyanato [**} C-833.1
-1 lTod C-102.1 =N Nitrilo

—IH+ Todonio C-82.1 =N; Diazo C-931.4
-ICl, Dichloriod [*} C-106.3 -N, Azido C-941.1
-10 Todosyl C-106.1 =NH? Iminio C-816.3
-10, Todyl C-106.1 ~NHY Ammonio C-82.1; C-816.3
—{QH), Dihydroxyiod [*] C-106.3 -NHOH Hydroxyamino C-841.1
=0 Oxo C-311.1 —NHNH, Hydrazino C-921.1(b)
-OHj Oxonio C-82.1 -NO Nitroso C-851.1
-00H Hydroperoxy C-218.1(b) -~NO, Nitro C-852.1
—ONH, Aminooxy C-841.2(d) =NOH Hydroxyimino C-842.1(b)
~OCN Cyanato [**] C-833.1 —N(O)OH aci-Nitro C-852.2
=8 Thioxo C-532.3 =NNH; Hydrazono C-922.1(b)
—SH3 Sulfonio C-82.1 —NC Isocyano [**] C-833.1
-SFy Pentafluorthio [*] C-621.2 -NCO Isocyanato [**] C-833.1
—SF,Cl1 Chlordifluorthio [*] C-621.2 —NCS§ Isothiocyanato [**] C-833.1
-SCl1 Chlorthio C-621.2 —~NCSe Isoselenocyanato [**] C-831.1

[*] Diese Substituenten kdnnen auch gem48 Regel N-10.3 benannt werden. [**] Ausnahme von der Regel, nach der in der organischen Nodalnomenklatur das
Stammhydrid alle im Molekiil vorhandenen Kohlenstoffatome enthalten soll. Die Verwendung des iiblicherweise durch eine C—C-Bindung an das Stammhydrid

gebundenen kohlenstoffhaltigen Substituenten Cyan (—CN) wird nicht empfohlen.
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N-10.2. Substituenten werden generell als Prifixe be-
nannt; Gruppen jedoch, die ein Proton abgeben kdnnen,
sowie die entsprechenden anionischen Atome oder Grup-
pen werden unter den in Regel N-14.1 aufgefiihrten Bedin-
gungen als Suffixe benannt. Sind diese Bedingungen nicht
erfiillt, werden Prifixe verwendet. Eine nicht erschopfende
Liste von wasserstoffhaltigen Substituenten, die in der No-
dalnomenklatur entweder als Prifixe oder als Suffixe zi-
tiert werden kénnen, ist in Tabelle 2 zu finden.

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

(2a) ,,-sdure* wird ,,-at"
(Zb) ”'01“ wird ,,-Olat“
(20) ”'in“ wird ,,'inid“

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

Tabelle 2. Substituenten, die - bei Kohlenstoff als Stammelement - in der Nodalnomenklatur auch als Suffixe angegeben werden kdnnen. (In abnehmender Rang-

folge beziiglich der Nennung als vorrangiger Substituent; siche Regel N-14.1.)

Substituent Prifix [**] Suffix {**] IUPAC-Regel [5]
-[CXO)OH * -siure (2a) C-11.1; C-401.1
—[CXO)SH * -thio-S-sdure (2a) C-541.1
~[{CKS)OH [*1 -thio-O-siure (2a) C-541.1
-{CKS)SH ™ -dithios3ure (2a) C-541.1
~8(0);0H Sulfo (1a) -sulfonsiiure (2a) C-641.4
—$(0);SH S H-Thiosulfo (1a) -thiosulfon-S-siure (2a) C-641.3; C-641.4
—S(OXS)OH OH-Thiosulfo (1a) -thiosulfon-0O-sdure (2a) C-641.3; C-641.4
~S(OXS)SH SH-Dithiosulfo (1a) -dithiosulfon-S-saure (2a) C-641.3; C-641.4
—S(5).0H OH-Dithiosulfo (1a) -dithiosulfon-O-s4ure (2a) C-641.3; C-641.4
—S(S)SH Trithiosulfo (1a) -trithiosulfonsaure (2a) C-641.3
~S(O)OH Sulfino (1b) -sulfinsiure (2a) C-641.2
-S$(0)SH SH-Thiosulfino (1b) -thiosulfin-S-sdure (2a) C-641.3; C-641.4
-8(8)OH OH-Thiosulfino (1b) -thiosulfin-O-sdure (2a) C-641.3; C-641.4
—8(S)SH Dithiosulfino (1b) -dithiosulfinsdure (2a) C-641.3

- —SOH Sulfeno (1b) -sulfensiure (2a) C-641.2
—Se(0),0OH Selenono (1b) -selenonsure (2a) C-701.1
—Se(O)YOH Selenino (1b) -seleninsiiure (2a) C-70L.1
—~SeOH Seleneno (1b) -selenensiure (2a) C-701.1
~OH Hydroxy (1c) -ol (2b) C-201.1; C-201.2; C-202.1
-SH Mercapto (1d) -thiol (2b) C-511.1
—SeH Hydroseleno (le) -selenol (2b) C-701.1
~NH, Amino -amin (2c) C-811.3; C-11.42
=NH Imino -imin (2¢) C-815.3(a)

[*] Bei KohlenstofY als Stammelement werden zusammengesetzte Substituenten als Prifixe benannt, z. B. —{CYO)SH als ,(Mercapto,oxo). [**] (1a) bis (1¢) sowie
(2a) bis (2¢): Zur Benennung der von diesen Gruppen abgeleiteten anionischen Substituenten als Prifixe oder Suffixe siche entsprechend numerierte Vorschriften

in Regel N-10.4.

N-10.3. Substitutive Prifixe kénnen von den Namen
mononuclearer Stammhydride hergeleitet werden (siche

Tabelle 3), in denen das Stammelement eine normwidrige

Bindungszahl aufweist.
Beispiele (in Tabelle 1 genannte Substituenten)

-ICl, Dichlor-A*-iodanyl
-I(OH), Dihydroxy-A3-iodanyl
-SF; Pentafluor-AS-sulfanyl
-SF,Cl  Chlordifluor-A*-sulfanyl
-SCl; Trichlor-A*-sulfanyl

SR W

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

(1a) ,,-o* wird ,,-onato*

(1b) ,,-0** wird ,,-ato*

(1¢) ,Hydroxy* wird ,,Oxido*

(1d) ,Mercapto* wird ,,Sulfido*
(le) ,,Hydroseleno* wird ,,Selenido*

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

6

Substituenten. Fiir anionische Substituenten untereinander
gilt die gleiche Rangfolge wie fiir die entsprechenden
nichtionisierten Substituenten.
Beispiele (zur Numerierung siehe Regeln N-14.3 und N-
14.5):
1. ©0,S-CHy~CH,—CH,~C OSH

4-(Mercapto, oxo)[4]tetran-1-sulfinat

4 3
2. ©0,5-C Hy=C Hy~CHy~C 059
4-Sulfinato[4]tetran-1-thioat
1
,,CSSH

4 3
3. eoas—CHZ—CHz-cg
CSSH

1,5-Bis(mercapto, thioxo)[4.1%]pentan-4-sulfonat
Ly
,,CSS

4 3 2
4, eo,s—criz-CHrcy
Ccss®

5

4-Sulfonato[4.1%]pentan-1,5-bis(dithioat)

Ccoo0®
» (X
0°

2-Oxidocyclo[(06)1 : 7(1)]heptan({l-6)aren-7-oat

(zum Namen des Stammhydrids in Beispiel 5 siche Regel N-12.3)
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Regel N-11 - Gesiittigte Stammhydride

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

Tabelle 3. Normale Bindungszahlen (,,Standard Bonding Numbers*, SBN),
Namen filr mononucleare Elementhydride und Prafixe fir Elemente in der
Austauschnomenklatur [5d].

Element Elementhydrid Austausch-
Name SBN Formel Name Prifix
Fluor | FH Fluoran [a) Fluora [a)
Chlor 1 CIHH Chloran |a) Chilorala}
Brom 1 BrH Broman [a] Broma (a)
lTod 1 IH lTodan [a] Toda [a]
Astat 1 AtH Astatan [a] Astata [a]
Sauerstoff 2 OH; Oxidan [b] Oxa
Schwefel 2 SH, Sulfan Thia
Sclen 2 SeH, Selan Sclena
Tellur 2 TeH, Tellan Tellura
Polonium 2 PoH, Polan Polona
Stickstoff 3 NH, Azan Aza
Phosphor 3 PH, Phosphan Phospha
Arsen 3 AsH, Arsan Arsa
Antimon 3 SbH, Stiban Stiba
Bismut 3 BiH, Bismutan Bisma
Kohlenstoff 4 CH, Carban {c] Carba
Silicium 4 SiH, Silan Sila
Germanium 4 GeH, German Germa
Zinn 4 SnH, Stannan Stanna
Blei 4 PbH, Plumban Plumba
Bor 3 BH, Boran Bora

[a] Diesc Namen werden bei normwidrigen Bindungszahlen notwendig (siche
Regela N-10.3 und N-14.1). [b] ,,Oxidan** wird ,,Oxan" vorgezogen, um Ver-
wechslungen mit H h-Widman-Namen zu vermeiden. [c] Zur Wahl von
Kohlenstoff als Stammelement siche die besonderen Vorkchrungen der Re-
geln N-11.2 und N-11.3.

Beispiele:
3 s P
1. (IZH3—CH2—(|2H—CH2—CH3 [5.1%|Hexacarban

¢y

1 3 5
2. SiHy~SiHy-SiH-SiHy=SiHs
SiHy

{5.1%]Hexasilan

1 3 3
3. NH;~NH-N-NH-NH,
Nl

[5.1%)Hexaazan

.
4, Hé—S—S—SH [4])Tetrasulfan

N-11.2. Die systematischen Namen der hdéheren Koh-
lenwasserstoffe sind in der Organischen Chemie so wohl-
bekannt, da8 das Morphem ,,carb* weggelassen werden
kann, wenn keine Verwechslungsgefahr besteht. Enthalt
ein Molekiil eines gesittigten Kohlenwasserstoffs weniger
als vier Kohlenstoffatome, ist der Deskriptor nicht not-
wendig, da die Trivialnamen (z. B. Methan, Ethan, Propan
und Cyclopropan) so fest verwurzelt sind, daB sie anstatt
der systematischen Namen ([1]Carban, [2]Dicarban, [3]Tri-
carban bzw. Cyclo[03]tricarban) als Ausnahmen verwendet
werden kdnnen. Die systematischen Namen [4]Tetracarban
(oder [4]Tetran) und [3.1%Tetracarban (oder [3.1%Tetran)
werden jedoch den Trivialnamen Butan und Isobutan vor-
gezogen, da hier der Deskriptor zur Unterscheidung der
Isomere und zur Festlegung der Numerierung des Skeletts
notwendig ist.
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11,

)
12 i Bicyclo{07.1 L4 Joctan
‘ (Bicyclo{3.2.1]octan)
4
172
1
1
3
2o,
12 17

Beispiele (IUPAC-Namen®® sind zum Vergleich in

Klammern angegeben):

a) Gesittigte acyclische Kohlenwasserstoffe

1 4
1, CH3—CH3;—CH;—CHj; [4]Tetran [*]

(Butan)

[} 2 3
2, CH3—(|2H—CH3 (3.1%]Tetran

CH, (Isobutan)
4
] 6
3. CH3—~(CH,)—CH, [6]Hexan
(Hexan)
1 3 b
4, CHS—CHrc‘H—CHZ—c Hs [5.13]Hexan
CH, (3-Methylpentan)
6

1 2 7 L] 10
5. CH;—(;JH—(CHz)‘—(liH—(EH—CHz—CH;; (10.121718)Tridecan

CH3 CH3 CH3 (2,7,8-Trimethy1-
1 ” 13 decan)
1 4 s 9
§. CHy~(CHg)zCH~CH~CH,)s—CHs (9.341%]Tridecan

CH3y~CH,—CH, CH, (5-Methyl-4-pro-

”» 10 3 pylnonan)
v 26 23 2 »
CH3~CH, CH; CHj3 CHj

i 0
7. CHi-CH;CH-CH;CH-CH,, CHy~CH-CH;-CH-CH—CHg

+] 23 2 20 yd \ 4 [}] 7 9
CHy~CHy CH-CHyCH-CH; “CHyCH-CHy CH-CH,CH;
CHy CH, CH, CH,

(13.67672315181111151171 21 B Tetratriacontan
(7,7-Bis(2,4-dimethylhexyl}-3-ethyl-5,9,11-trimethyl-
tridecan)

2)
CH; CH;
16 14} 13 17 1 1]
8. CH3~CH;~CH-CH—CH,-CH-CH;
1 9 2
CH;~(CHz)y—CHHC Hz)z—(f H—(CH3),—CH;
GHGHy
(12.453'32% 1418 Tricosan
(4-Ethyl-7-(1-isobutyl-2-methylbutyl)dodecan)

b) Gesittigte cyclische Kohlenwasserstoffe

9, Cyclopropan
, VAN ycloprop.
1
10 6 Cyclo[06]hexan
) (Cyclohexan)
ap—nt Bicyclo[04.01’3]tetran
)Z

(Bicyclo{1.1.0]butan)

Tricyclo[012.147 03! Jtridecan
(Tricyclo[5.5.1,0% " jtridecan)

(Perhydo-2,7-methanocyclopenta-
cyclononen)

14 Tricyclo[08.4115 1010)heptadecan
. (Dispirof5.1,7.2]heptadecan)

[*l Von diesem Beispiel an ist das Morphem ,,carb* weggelassen worden.



N-11.3. Heteroatomare Hydride, die Atome von mehr
als einem Nicht-Wasserstoff-Element aufweisen, werden
mit der Austauschnomenklatur benannt®™%. Eine solche
Struktur wird zuerst so benannt, als ob das Skelett nur das
Stammelement, d.h. das h#ufigste Nicht-Wasserstoff-Ele-
ment, enthielte. Atome von weniger hidufigen Elementen
werden dann mit den Prifixen aus Tabelle 3 und mit Lo-
kanten fiir ihre Positionen in der angegebenen Reihenfolge
benannt. Wenn ein Skelett die gleiche Anzahl von Atomen
von mehr als einem Element, einschlieBlich Kohlenstoff,
aufweist, wird Kohlenstoff als Stammelement bevorzugt.
Wenn Kohlenstoff sich nicht unter den hiufigsten Ele-
menten des Skeletts befindet, wird als Stammelement das
in Tabelle 3 zuerst genannte gewihlt.

Wenn Teil I eine Wahl 1dBt, werden niedrigste Lokanten
zuerst den Heteroatomen als vollstindigem Satz und dann
den Heteroatomen in der Reihenfolge von Tabelle 3 zuge-
ordnet.

Beispiele (IUPAC-Namen®™? sind zum Vergleich in
Klammern angegeben):

a) Gesittigte acyclische heteroatomare Verbindungen

1 1t 13
1. CHy~O—CHy—CH,)3~O-CH,~CHj

2,5,8,11-Tetraoxa|13]tridecan
(2,5,8,11-Tetraoxatridecan)

] 2 3 3 9 11
2, CH3—O—(|,‘ H—(CHjy)s—O~(CHj3)s—O—CH,—CHj
CHy—CH,
2,6,9-Trioxa[11,2%]tridecan
(3-Ethyl-2,6,9-trioxaundecan)

1 4 3
3. CHy~(CHy)z-CH-(C Hy) ~S—(C Hp)~NH—C H,~C H,
C H3—O

W " 3_0Oxa-7-thia-10-aza[12.2%)tetradecan

(3-Propyl-2-oxa-6-thia-9-azaundecan)

CHy-NH—CH,
4, CH;~O-NH-C~CHy;~$~(CHy)-O—CH,
CHy-Q—CHy
2,9,12-Trioxa-6-thia-3,15-diazal10.3*3%]hexadecan

(4-(Methoxymethyl)-4-{(methylamino)methyl]-2,9-
dioxa-6-thia-3-azadecan)

b) Gesittigte cyclische heteroatomare Verbindungen

. A

1-Oxacyclopropan

(Oxiran)
N
) l-Azacyclopropan
6. JA (A ziridin)

1-Oxa-2-thiacyclo[ 05]pentan
(1,2-Oxathiolan)

WH 4-Thia-1,2-diazacyclo[06]hexan
(1-Thia-3,4-diazinan)

S (1-Thia-3,4-diazacyclohexan)

4

|
714.\02
¢O Ov )
4

6 7

2,6,9-Trioxabicyclo[07.2 *]nonan
(3,6,8-Trioxabicyclo[3.2.2]nonan)

9.
10 (0] 7—Oxabicyc10[06.4l'l]decan
: (1-Oxaspiro[4.5]decan)
10

Jo 8 n

abgeleitet )

von:
3-Oxa-1l-azatetracyclo- Tetracyclo[(06.1'%)1:9-
[(06.114)1 : 9(06. 1'#)|tetradecan (06,1*)]tetradecanodan

(3-(2-Oxabicyclo[2.2.1]hept-4-
yl)-1-azabicyclo[2.2.1]heptan)

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

N-12.1. Doppel- und Dreifachbindungen werden mit
den iiblichen Suffixen angezeigt, z. B. ,,-en*, ,,-dien*, ,,-in",
,-diin“, -en...in* etc. Anders als beim gegenwirtigen
Usus wollen wir im Namen der ungesittigten Verbindung
die Endung ,,-an** der entsprechenden gesittigten Struktur
beibehalten'®. Die Lokanten zweier Atome, die durch eine
Mehrfachbindung verkniipft sind, werden unmittelbar vor
das zustindige 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 iiberschreitet. Sofern
Teil I und Regel N-11.3 eine Wahl lassen, werden niedrig-
ste Lokanten Doppel- und Dreifachbindungen zuerst als
vollstindigem 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 ,FEthen“, ,Ethin®,
,,Propen*, ,,Cyclopropen*, ,,Propadien* und ,,Propin* bei-
behalten.

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

a) Ungesittigte acyclische Kohlenwasserstoffe*!

! 2 3 S 6]|Hexan-2-en
1. CH;—CH=CH—(CHj,);—CH,4 %Zl-Hexen)
1 2 k) 4 3 6
2. CHg—CHz—Clﬂ-—CHZ—CH=CH2 {6. 13]Heptan-5-en
(,,:HB (4-Methyl-1-hexen)

1 2 3 4 5 6
3. CH;=CH,~C—CH,~CHp—CH;  [6.1%]Heptan-3(7)-en
gHz (2-Ethyl-1-penten)
7

[5.2%]Heptan-2-en

1 2 3 4
4, CHJ—CH=§—CHZ—Cs H,
(3-Ethyl-2-penten)

CHz~CHy

[N 3 LN S [6]Hexan-1,4-dien
5., CH;=CH-CH,~CH=CH-CHj, (1,4-Hexadien)
[5]Pentan-3-en-1-in

o2y 4 s
6. HC=C—-CH=CH—CH; (3-Penten-1-in)

[6]Hexan-1,3-dien-5-in

1 2 3 4 5 [3
. CHp= = =
7. CHp=CH-CH=CH-C=CH (1,3-Hexadien-~5-in)
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b) Ungesittigte cyclische Kohlenwasserstoffe!>

Cyclo[06]hexanen
(Cyclohexen)

Bicyclo[06.4 1]decan-2,7-dien
(Spiro[4.5]deca-~1,6-dien})

Bicyclo[011.0 15]undecan-1(5),2-dien
(4,5,6,7,8,9-Hexahydro-1H-cyclo-
pentacycloocten)

11,

10

(Bicyclol12,2.2]octadeca-1(16),14,17-

4 Bicyclo[016.2 14]octadecan-1,3,17-trien
‘ trien)

c) Ungesittigte acyclische ~ heteroatomare Verbindun-
gen™

1 2 3 ‘s 6 7 5 09 0 1w B3 15 16
12, CHy=CH-CH~O—-CH,~CH=CH-N=N-CH=CH~CH ,-S—CH;~CH=CH,

4-Oxa-13-thia-8,9-diaza[l6]hexadecan-1,6,8,10,15-pentaen
(4-Oxa-13-thia-8,9-diaza-1,6,8,10,15-hexadecapentaen)

1 2 7 ] 9 "0 15 16
13. CHy=O—(CH,)y=0~¢==(~O~(CHy){~0—CHy
CH3~CHpmO-CH, CHpmO—CHy—CHg
2 2 2 4

2,7,10,15,18,22-Hexaoxal16.4%4%)tetracosan-8-en
(8,9-Bis{ethoxymethyl)-2,7,10,15-tetraoxa-8-hexadecen)

d) Ungesittigte cyclische heteroatomare Verbindungen!®

+_NH Ll-Aza-2-arsacyclo[04]tetran-3-en
14, [ | (1,2-Dihydro-1,2-azarset)
AsH  (oder 3,4-Didehydro-1,2-azarsetidin)

1-Silacyclo[05]pentan-3-en
(2,5-Dihydro-1H-silol)
{oder 3,4-Didehydrosilolan)

H,
si
15.°¢ ")
A 8
CH
6 E)
S

abgeleitet N
9.5 . 9
(‘:T’o('\gﬂa von: [ " ) "
gHa "
7-Oxabicyclo[(06.11%)2:10(4.1%)]- Bicyclo-
dodecan-9-en [(06.1%*)2:10(4.1%]-
(2-(1,2-Dimethyl-1-propenyl)- dodecanodan

7-oxabicyclo[2.2.1]heptan)

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 gesittigten Hydrids nach-
gestellt wird. Dieses Verfahren wird angewendet, wenn die
Teilstruktur mindestens drei nichtkumulierte Doppelbin-
dungen enthilt.

Die Position der Unsittigungen wird durch Lokanten
angezeigt, die dem Suffix ,-axen‘ vorangestellt werden
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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 einschlieBlich
6 numerierten Atome einem Teil der Verbindung mit der
maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen ange-
horen. Es kann auch mehr als ein Satz von Lokanten mit
dem Suffix ,,-axen* assoziiert sein.
Beispiele:

] 4 6
1. CHg—CHz—CHz—CH=CH—€—CH=CH—CH=8H—CH2—CH¢—EH3
GHe
(13.1%]Tetradecan(4-10,14)axen

16
1

2. ‘ Bicyclo[016.2 14]octadecan(1-5,16-18)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:H
Hzcﬁc 3
10 ) 2
1 Bicyclo[(010.0%6)2:11(2)4:13(2)7 : 15(2)]-
: : $ hexadecan(l-10)aren
7 13 2
HzCECH:’ IlCHg

A 1 7 10 11
2. CHy-CHyCHyCHy~

135

11-Azabicyclo[(06)1 :7(4)10:11(05)pentadecan(l-6)aren

N-12.4. Wenn eine Wahl bleibt, erhalten die ,,-axen*-
oder ,,-aren“-Suffixe die niedrigsten Lokanten. Alle Lo-
kanten fiir die Atome der Teilstruktur mit der maximalen
Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen werden als ein
Satz angesehen, ungeachtet der Tatsache, daB einige expli-
zit genannt, andere lediglich impliziert werden, wie
3,4,5,6,7,8,9,10 in (2-11) im folgenden Beispiel.

Beispiel:

1 s 3 ]
CH;—CH=CH-CH=CH CH=CH—CH=CH—C2‘H3

N\e 1/

(l.‘;Ha—C Hg—CH=CH—(I'.;H EH—C H=CH—CH2—9H3

[12.5°57]Docosan(2-11,13-15,18-20)axen

(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, wihrend 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.



Wenn eine Wahl bleibt, werden niedrigste Lokanten ge-
miB Regel N-12.4 zuerst den ,,-axen‘- (oder ,,-aren*)-Suf-
fixen zugeordnet, dann den explizit genannten Mehrfach-
bindungen als vollstindigem Satz, dann Doppelbindun-
gen.

Beispiele:

=1 14=16 17 20
1. CHy-CHp-CH=CH~(C Hg)g—O—(CHz);,—CEC—CHz—C H,

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

3} 14
/311 ”H=C—1C=CH—6{I
2. »CH \CHz Cyclo[014]tetradecan-

\ / (1-10)axen-11,12,13-trien
[o4
3

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

(l:lH=(l:2H—ICJ—_——(I5—CIH=(::\H
Cyclo[014]tetradecan-
4 CH
’ I‘,C\H / ’ (1-12)axen-13-in
CH-CH=CH-CH=CH~CH

N-12.6. Wenn in einem ,,ortho-anellierten‘* oder einem
,,0rtho- 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 gesittigten Ringsystems durch Anfiigung der pas-
senden ,,-en‘-, ,-axen*- oder ,,-aren'‘-Suffixe (siche Re-
geln N-12.2 und 12.3) nebst zugehdrigen Lokanten an die
Endung ,,-an* gebildet.

Beispiele:

10 } H
1.
6

Bicyclo010.0%}decan-1(6),3-dien
(1,2,3,4,5,8-Hexahydronaphthalin)

Tetracyclo{016.1150611 o317,

,, oder Tetracyclo[016.1 L3g6llgl3lT].
heptadecan(1-6,11,17)axen
(5,6,6a,7,8,9,10,11-Octahydro-
4H-benz|[delanthracen)

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 ungesittigten Hydrids mit der
maximalen Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen wird
erhalten, indem man im Namen des entsprechenden gesit-
tigten Hydrids die Endung ,,-an" durch das Suffix ,,-axen"
ersetzt. Soll 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** gekennzeichnet!.,

10

heptadecan-1,3,5(17),6(11)-tetraen

Beispiele:

Bicyelo[010.0 l'6]decaren
(Naphthalin)

3 ' 16 L2H-Tetracyelo[016.1 "0 %o '7).
O‘O heptadecaren
(h 13 (7H -Benz{de Janthracen)

o

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

g
16 IN\ 6

20 .0 1 9 _' /=

19 14 25

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

N-13.2. Ein ungesittigtes Hydrid, das eine Anzahl von
Doppelbindungen enthilt, die kleiner als die maximale
Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen, aber gréBer als
zwei Drittel dieser Zahl ist, kann durch Vorsetzen eines
Prifixes ,,Dihydro-, , Tetrahydro-* etc. vor den Namen
des entsprechenden Hydrids mit der maximalen Zahl
nichtkumulierter Doppelbindungen benannt werden.

Indizierter Wasserstoff hat bei der Zuordnung niedrig-
ster Lokanten den Vorrang vor ,,Hydro*-Prifixen. Zu die-
sem Zweck wird zuerst eine Struktur mit der maximalen
Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen ausgewihlt, die
den (die) niedrigsten Lokanten fiir indizierten Wasserstoff
aufweist. Erst dann werden den Hydro-Prifixen niedrigste
Lokanten zugewiesen. Diese Methode impliziert, daB ein
Lokant fiir indizierten Wasserstoff gréBer sein kann als ein
Hydro-Lokant (siche Beispiel 4).

Beispiele:

2,5-Dihydrobicyclo{010.0'¢]decaren
(1,4-Dihydronaphthalin)

15,16-Dihydro-14H-tetracyclo-
(016.1150641 9137 |heptadecaren
(5,6-Dihydro-4H-benz(de]anthracen)

9,10,19,20-Tetrahydropentacyclo-
[020.105 148 11,18, 1418

Jtetracosaxen

26 6 2
Y 7 9
. " “ C H—cn=cﬂ“’” ,6
13 7
GHs GHs

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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18 (3 n’

- 4 Ul
8

CHz=CH /
20 19 IC!Ha_gﬂz

12,13-Dihydro-8,14-diazatricyclo-
[(06)1:7(05)8:12(2)4:14(05)16 :19(2)]licosaxen

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 Prifixes 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*-Prifixe
nicht im selben Namen zu benutzen. Strukturen, bei wel-
chen dies nétig wire, sollten gemiB Regel N-12 benannt
werden. Bei der Zuordnung niedrigster Lokanten folgen
,Dehydro“-Prifixe unmittelbar auf indizierten Wasser-
stoff.

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

CH-CH=C=—=C=CH-CH

/ N\

/CH=CH—éEé—éH=CH

\

CH-CH=CH-CH=CH—CH CH=CH-CH=CH-CH=CH

1,2-Didehydrocyclo{014]tetradecaxen

Regel N-14 - Konstruktion des Namens

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

a) Substituenten-Prifixe in alphabetischer Reihenfolge;

b) Name des neutralen Stammhydrids einschlieBlich
1) Dehydro- und Hydro-Priafixen;

2) indiziertem Wasserstoff’;

3) Austausch-Prifixen 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 fiir die Unsittigung (,,-en®, ,-in“,
»-axen‘, ,-aren‘);

c) entweder Suffix(e) fiir 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 fir den neutralen vorrangigen Substitu-
enten (Regel N-10.2).

Suffixe fiir freie Valenzen (,,-yl*, ,,-diyl* etc.) werden
immer am Ende des Namens genannt. Sie schlieBen die
Anwesenheit eines Suffixes fiir einen neutralen vorrangi-
gen Substituenten aus. In der Nodalnomenklatur wird
-yl etc. ausschlieBlich zur Kennzeichnung freier Valen-
zen und als Endung der Prifixe fiir Substituenten verwen-
det, die keiner internen Numerierung bediirfen (z. B. Regel
N-10.3: Dichlor-*A-iodanyl).

Die in Regel N-10.4 definierten anionischen vorrangi-
gen Substituenten werden nach den anderen ionischen
Suffixen genannt. Ist mehr als eine Art anionischer Substi-
tuenten vorhanden, bestimmt Regel N-10.4, weicher davon
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CH /CH <> CH CH

als Suffix benannt wird. Die anderen anionischen Substi-
tuenten werden dann mit den in Regel N-10.3 angegebe-
nen Prifixen 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-1.33"! festgelegt.

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

Beispiele:

1. ®CH,—CH,—COOH 3-(Hydroxy,oxo)propan-1-yl

CH,~CH
Y 2 4. 17 -
2 HZN\ ;CH—COOG 4-2121(-:');(-:];;[}06)1 (1)Jheptan
CHy~CH>
7 L] 9
CO-0O~-CH,4

7-0xo0-5-sulfino-8-oxacyclo-
{(06)1:7(3)2:10(1)]decan(1-6)-

J
10
3. HOgS‘,chozﬂ
aren-10-s#ure

(gemas Tabelle 2 hat (C)OOH Vorrang vor SO,H)

N-14.2. Nach Teil I’ 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
des Strukturgraphen;

b) niedrigste Lokanten filr die Austausch-Prifixe als voll-
stindigen Satz (Regel N-11.3);

c) niedrigste Lokanten fiir die in Tabelle 3 zuerst aufge-
fithrten Austausch-Prifixe (Regel N-11.3).

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

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

d,) ,,-axen‘- oder ,,-aren‘-Suffixen (Regeln N-12.4 und
N-12.5);

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

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

d;) Indiziertem Wasserstoff (Regeln N-13.1 und N-
13.2);

e;) ,Hydro*- oder ,,Dehydro*-Prifixen (Regeln N-13.2
und N-13.3), wobei es sich von selbst versteht, daB

11



1

10.

. (a)

. (a)

. (b)

. () .

. (e1)

. (&)

. {e1)

. (dg)

diese beiden Prifix-Typen nicht im selben Namen vor-
kommen diirfen.

Beispiele: (Entscheidungskriterien sind in Klammern
angegeben):

(4.1%]Pentan-1,4,5-triol
(2-(Hydroxymethyl)-1,4-
butandiol)

HOH,C_
CH-CHz~CH,OH
HOH,C

. {a)

14 15
CH,~COOH

P CHz—CHZ—SOOH
111 12
HOOC G

Bicyclo[(Ol0.0l's)S :11(3)2:14(2)8:16(1)]hexadecan-
(1-10)aren-13,15,16-trisdure
(6-Carboxy-1-{carboxymethyl)-2-naphthalinpropion-
siure)

2 Na® GOSS—O—N:N‘O—C 00°

Dinatrium-4-sulfonato-7,8-diaza-15H-bicyclo-
[(06)1 :7(2)8:9(06)12:15(l)]pentadecaxen-15-o0at
(Dinatrium-4'-sulfonatoazobenzol-4-carboxylat
oder: Dinatrium-p-{p-sulfonatophenylazo)benzoat)

1 2 b] 6 7 L]
CHy-O-CO~CH,~C0-O-CH,~CHg
3,5-Dioxo-2,6-dioxa[8)}octan
(Ethyl-methyl-malonat)
¢, , , , 2-Oxa-7-thial6.2%joctan
. LH—CH;CH,~CHj (l1-Methoxy-1-methyl-
CH3~0O thiobutan)

HC ’-é-C H
&
CH

Cycloprop-l-en-3-ylium
(2-Cyclopropen-1-ylium) [*]

LH=CH:
HC\':@ /CHZ
cH-CH,

Cyclo[06]hexan-1-en-3-~ylium
(2-Cyclohexen-1-ylium) [*]

1 2 k] 4 5 [
HCO~CH=CH-C=C—CHO
1,6-Dioxo[6)hexan-2-en-4-in
(2-Hexen-4-indial)

LCH-CH
,--\‘\

$ ,I CH

Seentf

CH-CH

HC”
| ¢

HC.\

1H-Cyclo[07]heptaxen-1-ylium)
(2,4,6-Cycloheptatrien-1-ylium)

SO3H

0@

SO;H

3,8-Dihydrobicyclo[010.0 6]~
decaren-5,10-disulfonsiure
(3,7-Dihydronaphthalin-1,5-
disulfonsiure)

(e2)

[*] Wie in der klassischen organischen Nomenklatur kdnnen freie Radikale
mit delokalisierten freien Valenzen oder Ionen mit delokalisierten Ladun-
gen durch willkiirliche Wahl ciner lokalisierten Form b werden,
z.B. 2-Cyclohexen-1-ylium (Regel C-83.1 [S]). Wenn dieses Verfahren in
der Nodalnomenklatur angewendet wird, muf beachtet werden, daB das
neutrale Stammhydrid einschlieBlich Unséttigung den Vorrang fir nied-
rige Lokanten gegeniiber Ladungen hat. Die hier gewihlte willkirliche
Numerierung kann sich daher von der in den IUPAC-Regeln empfohle-
nen willkilrlichen Numerierung unterscheiden (siehe Beispiele 6 und 7).
Da IUPAC-Regeln filr derartige Spezies vorbereitet werden, soll dieser
Gegenstand hier nicht behandelt werden,

12

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

a)
b)

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;

d) kationische Skelettatome, die mit dem Suffix ,,-ium*
gekennzeichnet sind, was der Anbindung eines Protons
entspricht;

e) mit einem Suffix benannte anionische Substituenten
(siche Regel N-10.4);

f) mit einem Prafix benannte anionische Substituenten
(siche Regel N-10.4);

g) mit einem Prifix benannte kationische Substituenten

(siehe Tabelle 1).

<)

Beispiele (Entscheidungskriterien sind in Klammern ge-
geben):

1 2 5 6
1. (a) CH:,—%I—C H;~CH;-NH—CH, 2,5-Diaza[6]hexan-2-yl

1 23 4
2. (a) CH3—C—CH;—CH; [4]Tetran-2,2-diyl

1 2 5 6 3 3
3. (a) CHy—N—CHy=C Hp-N~CH, 2,5-Diazal[6]hexan-5-id-
® Q 2-yl
2,5-Diazal6Jhexan-5-ium-

1 2 5 6
. — H,—CH,~NH,~CH.
4. (a) CHy N-CH, rJH~CHy 2-y1

2 4 3 6
5. (b) (':Ha—g—é Hp—CH;~NH—CHj, 2,5-Diazal6]hexan-2-id

2 3 4
. (c) éHg—gH—CHz—-CH;; [4]Tetran-2-ylium

2,5-Diaza[6]hexan-5-ium-

] 2 5 6
7. (c) CHy=N-CHyCHpNH,CHy 5700

2 s 6
8. {d) éHg_gHZ—CHz—CHz_NH-(:Hg 2,5-Diazaf{6}hexan-2-ium

! 2 S L] 6-(Oxido,ox0)-2,5-diaza-
- © , ,
9. (d) CHy=NHzCH;—CH,-NH-CO-0° [ on ot
(da ionische Skelettatome den Vorrang fir niedrige Lokanten ge-
genilber ionischen Substituenten haben, ist es sinnvoll, Prifixe fir
letztere zu verwenden)

CH3CO Dinatrium-7-oxo0-6-sulfidocyclo-
[(06)1:7({2)}octan(l-6)aren-3-

® 0
10. (e) 2 Na®¥S sulfonat

S0,09

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

11. (f) eO—C‘O—(:IH—().‘Hz—(‘JO—Oe 2-Sulfidol4]tetran-1,4-dioat

[3E]

2 3 4
12. (g) ©O-CO-CH-CH,CO-0° 2-Ammoniol4]tetran-1,4-
eNHg dioat
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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 trigt.
Ist dies nicht der Fall, wird das Suffix ,,-ylium* gemeinsam
mit der Angabe einer normwidrigen Bindungszahl in Form
eines A"-Symbols benutzt!”.

Beispiele:

3 9
CHs CHy 2,5-Diaza[7.1%15])nonan-

4 12 Is 7
1. CH3—gH~CH2—CH2—gH—CH2—CH3 2,5-dijum
8
(|3H3 5 2,2
| 2 5 1 2)°,5-Diaza[7.1%1%]-
2. CHF%—CHZ{HZ_QHZ_CHTCH’ nonan-5-ium-2-ylium
¢y

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-
gigen Substituenten;

b) mit Prifixen gekennzeichnete neutrale Substituenten
als vollstindigen Satz;

¢) mit Prifixen gekennzeichnete neutrale Substituenten in
alphabetischer Reihenfolge.

Beispiele (Entscheidungskriterien sind in Klammern an-
gegeben):

[ ] 4 -
. . , CH~CH;CHy LZ].Zl]l\;cl)nan-4(B)
. H =
1. (a} HOC z—CHZ—Cﬂz—C\\ . (4-Propyl-4-he-
CH—CH;
" 5 xen-1-ol)
1 2 3 4 14
2. (a) HOOC—CHZ—CHZ—C@Z . y /COOH
HOOS\ ;C H-C Hz—CHZ—C{‘I
/CH—CHZ CH-COOH
. 53 1n 79 10
hOOg Hgg

[10.3°1%1°1'%|Hexadecan-1,10,13 ,14,16-pentasidure
(3-{3-Carboxypropyl)-1,1,6,7-octantetracarbonsiure)

BI‘ CHS
3. (b) @[
c1

4. (¢) N=C—CH,-CO-CH,~CHO

5-Brom-2-chlorcyclo-
[(06)1 ¢« 7(1)}heptan(l-6)aren

(4-Formyl-3-oxobutannitril)

6. SchluBfolgerung

Wir haben gezeigt, daBl die Verwendung der Nodalno-
menklatur (mit ihren Strukturgraphen, ihrer mathemati-
schen Beschreibung chemischer Strukturen, ihrer eindeuti-
gen fortlaufenden Numerierung und ihrer tatsichlichen
Gleichwertigkeit von Substituenten und charakteristischen
Gruppen) die Benennung chemischer Substanzen, vor al-
lem organischer Verbindungen mit komplizierten Struktu-
ren, vereinfacht. Die resultierenden Namen basieren auf
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1-Nitrilo-3,5-dioxo[5]pentan

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 méchten den Mitgliedern der ,,]JUPAC Com-
mission on Nomenclature of Organic Chemistry* fiir ihre
Kommentare und, insbesondere, Professor D. Hellwinkel fiir
die Ubersetzung dieser Arbeit ins Deutsche danken.

Eingegangen am 7. Marz,
in verdinderter Fassung am 22. Juni 1983 [A 480}
Ubersetzt von Prof. Dr. Dieter Hellwinkel, Heidelberg

Anmerkung zu Teil I'?

Die Uberpriifung der Regeln N-5.3 bis N-5.34 zeigte,
dal die Auswahlkriterien zur Numerierung und Benen-
nung von Verb#nden einfacher und umfassender gestaltet
werden kénnen. Daher wurden die im folgenden als RN-
5.3 bis RN-5.34 bezeichneten Regeln entwickelt, die die
friheren Regeln N-5.3 bis N-5.34 ersetzen sollen.

Dieser neue Text gibt, wenn auch zuweilen in unter-
schiedlicher Anordnung, viele Kernpunkte des fritheren
Textes wieder (einschlieBlich Anmerkung??*!). Die Namen
der Beispiele werden von den Anderungen nicht beein-
fluBt.

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 (siche Regel N-5.1), beginnt mit dem
Hauptmodul (sieche Regel N-4.2) und lduft nacheinander
iiber 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-1), da Modul-
ranggraphen Baueinheiten (Module) betreffen, deren
strukturelle Komplexitit stark variieren kann. Dement-
sprechend beriicksichtigen die Regeln fiir den Modulrang-
graphen die Natur der Kontraktionsnodi, wihrend gemil
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 unverzweigten Kette(n) von 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) Hauptmodul genannten rang-
hochsten Modul(e) und wird fortlaufend gemaB nachste-
hendem Verfahren weitergefiihrt:

a) In einer an das Hauptmodul gebundenen Kette von
Modulen bildet das lingste (oder eines der ldngsten) an
das Hauptmodul gekniipfte(n) Segment(e) das Hauptseg-
ment, das fortlaufend nach dem Hauptmodul numeriert
wird.
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Beispiel:

i
A-E-C-D

1 2 3 4

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

Beispiele:
]
i
1. A-E-C-D
1 2 3 4
7 8 9
1‘3—D—E
2, A-B-B~B-C-E
1203 )Y s s
E
(1]
7 8
b
3. A-B-B—C-B-B
i Ty e 5 6

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

Beispiel:

7

5
B-B-A-
L} 5 ]

-t~

-B
3

RN-$.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) GroBte Zahl von Modulen in der gesamten Kette.

Beispiel:

E-F-G-D-A-

s 4 3 2 1

of=—Ne

_C
7

b) Lingste unverzweigte Kette von Modulen (d. h. lingstes
Hauptsegment).

Beispiel:
7
§
D-E-E-A~C-B

4 3 2 ) 3 6

c) Ranghéchstes 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, unabhiingig von den Positionen der
Module in den Ketten.
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Beispiel:

D-B-A—C —1)3

3 4 ' 2

(BC, nicht BD)

RN-5.313. Wenn ein Modulranggraph zwei oder mehr
Module hochsten Ranges, d.h. mit dem Modulrangde-
skriptor A, aufweist, ist das Hauptmodul dasjenige rang-
hoéchste Modul, an das die ranghdchste 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—x‘z\—}? nicht A-A-B
3 213

1

(siehe Regel RN-5.312a)

4 4
/'& A
|
2, .;&—A—é’\ nicht .;‘x—ll\-—lz\ (siehe Regel RN-5.312a)

2

L] s
IIJ D
i
3. C~-B-A-A~B—C-D nicht G-B-A-A-B—C-D

1 6 1 2 3 4 S

(siehe Regel RN-5.312b)
4. D-A-B-A—C nicht D-A-B-A—C
s 1 2 3 4 4 3 2 ] 3

. (ABAC, nicht ABAD, siehe Regel RN-5.312¢)

RN-5.32. Der Modulgraphdeskriptor besteht aus Anfiih-
rungszeichen, die folgendes einschlieBen: a) eine arabische
Ziffer, die die Zahl der Module, einschlieBlich 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
angefilthrt werden; c) einen hochgestellten Lokanten fiir 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:
7 8 9
ll?.—B—B
1. A-B-B~-B-B-B "g.3214"
1 T Y e s 6
B
10
6
B
2. A-B-B-B-B "5,1%2"
1 12y 4 s
B
7
7 8 9
ik
1
3. A-B-B-B-B-B "g.131415"
1 2 31 4 5 6

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 Segmentlinge, ist die
hohere Zahl bevorrechtigt; bezieht sich die erste Abwei-
chung auf einen hochgestellten Modullokanten, ist die
niedrigere Zahl bevorrechtigt.
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Beispiele:

8
?
1. C-B-A-A-B~C-D "5.2'1%" nicht "4.1%3!"
13 12 6 7
R b
2. B-B-B-B-A-B-B-B-B "5.2%4'1°1"" nicht "5.1%1%2%'
9 3
88
3. B-B-B-A-B-B-B " "4.1%3U1"™ nicht "4.1%3'1%"
10 6
P8
4, B-B-B-A-A-B-B-B "5,133'1%" njcht "s5,1%341™
9 8 7 1 2 3 4 s

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, ?—g-/l\—g—(; Lokanten fir B: 2,5 nicht 3,4

2. C-A-B-B-D-A~C Lokanten fiir B; 2,3 nicht 3,4
1 2 3 s 6

Lokanten ftir D; 5,6 nicht 5,7

-? Lokanten fiir B: 2,6 nicht 2,9

Lokanten fiir B; 2,4,7 nicht 2,5,6

11 2

7
8. A~C; >
|

C
|
-9 Lokanten fir B: 11,14 nicht 12,13
C-C~C
] 9
C

B
i

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

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