
13C-NMR (50 MHz, CDCI,, TMS, 20"): 6 =18.2 (CH,), 27.7 (C,), 29.3 (CH,): 
33.1 (CH), 38.3 (CH), 51.0 (CH,), 110.1 (Cm), 127.2 (CD), 131.1 (Cp), 143.7 (Ca), 
148.6 (Ca), 170.9 (C = 0). 
2: FAB'-MS: mii 791.7 (A4 '). Korrekte C,H,N-Analyse. UVjVIS (CH,CI,), E.,,, 
[nm] (Ig E )  = 427 (5.52). 528 (4.03). 568 (4.12), 664 (3.82). 'H-NMR (200 MHz, 
CDCI,. TMS, 20'C): 6 =-  2.70 ( s ,  2H, NH). 1.54 ( s ,  12H, CH,). 1.68 (s. 12H, 
CH,), 2.33 (d, 4H, J = 8.6 Hz, H7), 2.58 (m, 4H,  H5), 3.06 (m, 12H. H4, H4 ,  H7'), 
3.45 (m. 4H, Hl), 6.39 (m, 4H, H3), 9.36 (m, 8H, Pyrrol-H); 'H-NMR (200MHz, 

CH3),2.2Y(d,4H,J= 8.6Hz,H7),2.37(m,4H,H5),2;95(m,12H,H4,H4',H7'), 
3.44 (t. 4H, Hl),  6.35 (m. 4H, H3), 9.53 (m, 8H, Pyrrol-H); "C-NMR (50MHz, 
CDCI,, TMS, 20 "C): 6 = 22.4 (CH,), 26.9 (CH,). 26.9 (CH,), 33.1 (C4), 33.8 (C7), 
39.1(C6),40.6(C5),54.3(C1),122.4(Cm).130.1(C3),1~0.8(C~),146.0(Ca),149.0 

[DJToIuoI,TMS,~O"C):S = -2 .07(~,2H,NH),  1 .39(~.  12H,CH,). 1.63(s,12H, 

w. 
3: FAB+-MS: mjz 848.4 ( M ' ) .  Korrekte C.H,N,Ni-Analyse. UVjVIS (CH,CI,), 
/.,,, [nm] (Ig 6 )  = 425 (5.34). 541 (4.06). 580 (3.67). 'H-NMR (200 MHz. CDCI,, 
TMS, 20 "C): 6 =1.41 (s ,  12H, CH,), 1.42 ( s ,  12H, CH,), 2.14 (d, 4H,  J = 8.6 Hz, 
H7), 2.45(m,4H3 H5), 2.86(m. 12H, H4. H4,  H?), 3.03 (m. 4H, HI), 6.17(m,4H, 
H3), 9.17 (m, XH, Pyrrol-H); 'H-NMR (200MHz, [D,]Toluol, TMS, 20°C): 
6=1.31(s,12H1CH,),1.46(s,12H,CH,),2.15(d,4H,J=8.6Hz,H7),2.29(m, 
4H, HS), 2.72 (t, XH, H4. H4). 2.77 (m. 4H, H?), 3.08(t. 4H, HI), 6.18 (m. 4H, 

6=1.31(s,12H,CH,),1.46(s,12H.CH3),2.15(d,4H1J=8.6Hz,H7).2.29(m, 
4H, H5), 2.74 (t, 8H, H4, H4), 2.76 (m, 4H,  H7'). 3.08 (Triplett von Duhletts, 4H, 
HI), 6.18 (Septett, 4H,  H3). 9.35 (s, 8H, Pyrrol-H); ',C-NMR (50 MHz, CDCI,, 
TMS, 20'C): 6 = 22.0 (CH,), 26.6 (CH,), 32.8 (C4), 33.4 (C7). 38.8 (C6), 40.7 (C5). 
52.9 (Cl), 119.4 (Cm), 128.9 (C3). 131.3 (Cp), 141.1 (Ca), 147.3 (C2). 

H3). 9.35 (m. 8H,  Pyrr0I-H); 'H-NMR (200MH~.  [D,]ToIu~I. TMS, 60°C): 
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[K([lS]Krone-6)] + [Mo4(p4-H)(OCH,tBu),,1 -, 
der erste Alkoxidohydridomolybdancluster : 
Hinweise auf einen p,-Hydridoliganden ** 
Theodore A. Budzichowski, Malcolm H. Chisholm *, 
John C. Huffman und Odile Eisenstein * 

Dimetallhexaalkoxide [M,(OR),](M=M) sind schwache 
Lewis-Sauren. Dies ist der Schliissel zur gesamten Folgechemie 
der M-M-Dreifachbindung (M = Mo, W)[']. Wir haben kiirz- 
lich die Reaktivitat von [M,(OR),] gegeniiber einer Vielzahl von 
Anionen in Kohlenwasserstoffen als Losungsmittel untersucht 
[Gl. (a)lt2'. 
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Fur X = Halogenid liegt dieses Gleichgewicht eindeutig auf 
der linken Seite, fur X = OR- dagegen eindeutig auf der rech- 
ten, und man kann in diesen Fallen Salze rnit dem Anion 
[M,(OR),]- isolierenr2"]. Fur X = CN- kann das Gleichge- 
wicht NMR-spektroskopisch verfolgt werden, und die Starke 
der Bindung von CN- an das W,6+-Zentrum und an das MoZ+- 
Zentrum larjt sich anhand der thermodynamischen Parameter 
vergleichen[Zbl. Fur X = H-  (und Q ' = K t )  verlauft die Reak- 
tion glatt, nimmt aber im Falle von Molybdan einen anderen 
Verlauf als im Falle von Wolfram, und die Art der Produkte 
hangt vom Verhaltnis der beiden Edukte (Alkoxid: Hydrid) ab. 
Die Titelverbindung bildet sich nach der in Gleichung (b) ange- 

22 "C 

THF 
2 [Mo,(OCH,tBu),] t KM/[18]Krone-6 - 

(b) 
[K([18]Krone-6)] + [Mo,(p-H)(OCH, tBu), - 

gebenen Reaktion am besten (88 YO Ausbeute an kristallinem 
Material), wenn man das Hydrid im UnterschuD einsetzt 
(45 Mol- YO K[B(sBu),H]). Die Reaktion kann gedanklich in 
zwei Schritte zerlegt werden. Im ersten Schritt wird H-  an gel- 
bes [Mo,(OCH,tBu),] addiert, wobei sich der anionische Kom- 
plex [Mo,(OCH,tBu),H]- bildet, der im zweiten Schritt ein 
weiteres Aquivalent von koordinativ ungesattigtem Alkoxid 
[Mo,(OCH,tBu),] unter Bildung des Mod-Clusteranions an- 
greift. Bemerkenswertenveise bildet [Mo,(OR),] im Falle von 
R = i P r  und R = CH,tBu im Gegensatz zu den analogen 
Wolframkomplexen keine M,-Cl~ster[~]. 'H-NMR-spektro- 
skopisch finden wir keinen Hinweis auf das Anion 
[Mo,(OCH,tBu),H]-, was zeigt, darj der zweite Reaktions- 
schritt, die Addition von [Mo,(OCH,tBu),], vie1 schneller er- 
folgt als die Adduktbildung zu Beginn. 

Wie die Rontgenstrukturanalyse zeigt, befinden sich in der 
Elementarzelle (Raumgruppe Pi) ein einziges Mo,-Cluster- 
anion und zwei kationische [K([I 8]Krone-6)]+ . (THF),-Ein- 
heiten, von denen jede auf einem kristallographischen Inver- 
sionszentrum liegtL4]. Es sei betont, daB pro Clusteranion nur 

(B 

Abb. I. ORTEP-Darstellung des Anions [Mo,(OCH,tBu),,~,-H)]~. Ellipsoide 
entsprechen 30 % Aufenthaltswahrscheinlichkeit, der p,-Hydridohgand ist als Ku- 
gel rnit willkurlichem Radius wiedergegeben. Die Atomnumeriemng und der end- 
standige Alkoxidohgand am hinteren Briickenkopf-Mo-Atom wurden der Uber- 
sichtlichkeit halber weggelassen. 

ein Kalium-Ion vorhanden ist und darj die beiden unabhangigen 
Kationen nur halb gewichtet werden. Eine Differem-Fourier- 
Synthese mit Phasen basierend auf den Nichtwasserstoffatomen 
ergab etwa die Halfte der Wasserstoffatome des Anions, ein- 
schlieSlich H(A), das sich in der fur einen p,-Hydridoliganden 
passenden Position befindet. In den ersten Verfeinerungscyclen 
wurden dessen Positions- und thermische Parameter mit denen 
der Nichtwasserstoffatome variiert. Eine ORTEP-Darstellung 
des Anions ist in Abbildung 1 gezeigt, das zentrale [Mo4(p4- 
H)O,,]-Gerust ist in Abbildung 2 wiedergegeben. 

Abb. 2. ORTEP-Darstellung des Anions [Mo,(OCH,tBu),,(p,-H)]-; nur die Mo- 
und 0-Atome sowie der pc,-H-Ligand der zentralen Einheit sind gezeigt. Ellipsoide 
entsprechen 30 % Aufenthaltswahrscheinlichkeit. der p,-Hydridoligand ist als Ku- 
gel mit willkiirlichem Radius wiedergegeben. Ausgewahlte Bindungslangen [A]: 
Mo(1)-H(A) 2.24(1), Mo(2)-H(A) 2.12(1). Mo(3)-H(A) 2.08(1), Mo(4)-H(A) 
1,88(1), Mo(1)-Mo(2) 2.522(3), Mo(l)-Mo(3) 2.545(3), Mo(l)-Mo(4) 2.503(3), 
Mo(2)-Mo(3) 2.505(2), Mo(2)-Mo(4) 2.538(3). Mo-0, (1.933-2.032, 1.983 Durch- 
schnittswert), Mo-p,-0 (2.092-2.172, 2.133 Durchschnittswert), Mo-p,-0 (2.1 35 - 
2.180, 2.157 Durchschnittswert), Mo(3)-O(17) 1.939(7), Mo(4)0(29) 1.933(7), 
Mo(3)-O(23) 1.996(9), Mo(4)-O(35) 1.993(8); durchschnittliche Bindungswinkel ["I: 
cis-L-M-L 90.0, trans-L-M-L 169.5, Mob-Mow-Mo, 60.0, Mow-Mo,-Mow 95.7, 
Mob-Mo,-Mow 60.0: Mo(1,2,3)-Mo(l,2,4)-Diederwinkel 117.8. w = Flugelspitze, 
h = Briickenkopf. 

Trotz der inharenten Schwierigkeiten, die mit der Lokalisie- 
rung von Wasserstoffpositionen in der Nahe von Ubergangsme- 
tallen verbunden sind und mehreren geringfugigen Fehl- 
ordnungsproblemen bei dieser kristallographischen Untersu- 
chungr4], sind wir aus mehreren Griinden der Uberzeugung, da13 
wir rnit einem y4-Hydridoliganden eine korrekte Zuordnung 
getroffen haben. Bei naherer Betrachtung der Mo-0-Abstande 
zeigt sich der erwartete Trend d(M-O,ermina,) < d(Mo-p,-O) 
< d(Mo-p3-O); Hinweise auf koordinierte ROH-Liganden wer- 
den nicht gefundenr5]. Erste Reaktivitatsstudien stutzen die- 
se Ansicht: Der Komplex ist inert gegeniiber tBuCH,OD 
(10facher UberschuD, 40°C, 12 h), verhalt sich also nicht wie ein 
Hydrid, da sonst HD freigesetzt wurde, und auch nicht wie eine 
Saure, da dies H/D-Austausch zur Folge hatte. Plaziert man den 
Hydridoliganden in bindendem Abstand zu allen vier Metall- 
atomen - und dies ist das Verniinftigste, was man in Anbetracht 
der sterischen Hinderung innerhalb des Molekiils tun kann -, so 
wird das Koordinationspolyeder jedes Molybdanzentrums zum 
Oktaeder vervollstandigt. Als strukturelle Konsequenz des p4- 
Hgdridoliganden ist die schmetterlingsformige Mo,-Einheit be- 
trachtlich aufgeweitet (Diedenvinkel Mo(1,2,3)-Mo( 1,2,4) 
117.8"), wenn man rnit den ahnlich gebauten Analoga 
[Mo,(OiPr),Br,] (Diederwinkel 97.6') und [Mo,(OiPr),Br,] 
(Diederwinkel97.4") vergleicht, die keine gebundenen Liganden 
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in diesem Bereich habenI6]. Daruber hinaus ist der nicht- 
bindende Abstand von ,,Fliigelspitze" zu ,,Flugelspitze" im Fal- 
le der Titelverbindung mit 3.741 8, betrachtlich langer als im 
Falle der beiden anderen strukturell charakterisierten Moi2 +- 
Cluster mit Schmetterlingsstruktur (3.284 und 3.287 A)[']. 

Da das Molekiilgeriist angenahert C,,-Symmetrie aufweist, 
findet man NMR-spektroskopisch Signale fur fiinf Gruppen 
von Alkoxidoliganden rnit relativen Intensitaten von 2: 2 :  2: 2: 4. 
Alle terminalen und beide p,-OR-Liganden liegen auf Spiegel- 
ebenen, die vier p2-OR-Liganden jedoch nicht. Die Methylen- 
protonen der letzteren sind diastereotop und erscheinen im 
NMR-Spektrum als Quartett vom AB-Typ. Das Signal des Hy- 
dridoliganden erscheint bei 6 = - 15.2, also hochfeldverschoben 
relativ zum Me,Si-Signal, im Gegensatz zu den Signalen der 
Hydridoliganden aller Alkoxidohydrido-Wolframcluster, die 
tieffeldverschoben sind. Die 'H-NMR-Daten['] sind in Ein- 
klang damit, daI3 die Struktur im Festkorper auch in Losung 
erhalten bleibt. Eine IR-Absorptionsbande, die einem p4-H- 
oder p,-D-Liganden zuzuordnen ware, konnten wir nicht detek- 
tieren. Die rnit dieser Einheit verbundene Absorptionsbande ist 
entweder zu intensitatsschwach oder iiberdeckt von IR-aktiven 
Schwingungsmoden der OR-Liganden. 

Es ist zwar bekannt, daB M,-Cluster rnit Schmetterlingsge- 
rust p4-Carbido-[81, -Nitrid~-[~I und -0xidoliganden" binden 
konnen, der hier beschriebene Komplex ist unseres Wissens je- 
doch der erste mit einem p4-Hydridoliganden. Wie eine Recher- 
che im Cambridge Crystallographic Data Centre ergab, treten 
pz-H-, pg-H- und p,-H-Liganden haufig auf, eine M,@,-H)- 
Einheit sucht man in dieser Datenbank jedoch vergeblich. 

Um zu uberprufen, ob ein solcher p,-Hydridoligand iiber- 
haupt existieren kann, untersuchten wir die Wechselwirkungen 
eines p4-Hydridoliganden rnit dem hypothetischen Cluster 
[Mo,(OH), J, dessen Strukturparameter denen der Titelverbin- 
dung ahneln, der jedoch eine idealisierte C,,-Symmetrie hat. 
Extended-Huckel(EH)-Berechnungen["] der Wechselwirkung 
eines Hydridoliganden rnit dem Modellcluster [Mo,(OH), 2 ]  

stutzen die vorgeschlagene p4-Koordination von H- . Diese ist 
betrachtlich stabiler als eine p2-Koordination zu den Briicken- 
kopf-Molybdanatomen. Die Bevorzugung einer p,-Koordina- 
tion hat ihre Ursache in der Gestalt des LUMO von 
[Mo,(OH),,] (Schema 1). Das LUMO ist energetisch tiefliegend 

Schema 1. LUMO von @lo,(OH),,] 

und hat a,-Symmetrie. Es ist daher ideal zur Stabilisierung 
des Hydrido-1 +Orbitals in p,-Position geeignet, da dieses rnit 
den Orbitalen der vier Metallzentren iiberlappen kann. (Das 
HOMO des Clusters, das eine andere Symmetrie hat, wird durch 
die Koordination des Hydridoliganden nicht beeinflufit.) Die 
Koordination an die Bruckenkopf-Molybdanatome fuhrt zu ei- 
ner Gesamtiiberlappung, die nur die Halfte der Uberlappung 
rnit einem p4-Hydridoliganden betragt (0.32). Ein interessanter 
Aspekt dieses Problems ist dabei, warum das LUMO von 
[Mo,(OH),,] energetisch so tief liegt (der HOMO-LUMO-Ab- 
stand betragt 0.04 eV). Das LUMO ist die In-Phase-Kombina- 
tion der an jedem Metallzentrum lokalisierten LUMOs. Jedes 
Molybdanatom ist von fiinf Liganden umgeben, die eine okta- 

edrische Koordinationssphare bilden, wobei eine Koordina- 
tionsstelle frei bleibt (das Zentrum der Schmetterlingsstruktur). 
Solch ein Metallkomplexfragment ist charakterisiert durch ein 
energetisch tiefliegendes LUMO, das zur freien Ecke des Okta- 
eders weist. Die In-Phase-Kombination der vier LUMOs ist da- 
her energiearmer und zeigt zum Zentrum der Schmetterlings- 
struktur. Zusammenfassend finden wir den Gedanken aufierst 
faszinierend, daIj die Addition von Hydrid an [Mo,(OCH,tBu),] 
die Kopplung zweier MoeMo-Einheiten induziert, wobei allem 
Anschein nach der moglicherweise erste Cluster rnit einer 
M,(p,-H)-Einheit entsteht. 

Experimentelles 
Eine Losung von [K([IX]Krone-6)]'[B(sBu),H]- wurde durch Mischen von 
[18]Krone-6 (175 mg, 0.66 mmol) mit Kalium-tri-scc-butylhydridoborat (0.65 mL 
einer 1.0 M Losung in Diethylether, 0.65 mmol) in wasserfreiem, entgastem THF 
hergestellt. Diese Losung wurde auf -78 "C gekiiblt und uber eine Kanule tropfen- 
weise zu einer auf -78°C gekiihlten Losung von [Mo,(OCH,tBu),] (1.00 g, 
1.40 mmol) in 5 mL THF gegeben. Man liea die Reaktionsmischung auf Raumtem- 
peratur erwarmen und riihrte weitere 15 min. Das Losungsmittel wurde im Vakuum 
entfemt, worauf ein lief purpurfarbener, mikrokristalliner Feststoff zuruckblieb, 
der dreimal mit je lOmL wasserfreiem, entgasten Benzol gewaschen wurde. An- 
schlieoend wurde abfiltriert, worauf ein braunes Produkt zuruckblieb (88 % Aus- 
beute). Fur die Rontgenstrukturanalyse geeignete Kristalle wurde durch Diffusion 
von Hexan in eine THF-Losung der Substanz erhalten. Die Reaktion kann auch mit 
festem Kaliumhydrid durchgefiihrt werden, doch dauert dann die Reaktion auf- 
grund der geringen Loslichkeit dieses Reagens betrachtlich langer. Das analoge 
Anion [Mo,(p,-D)(OCH,tBu),,1- wurde auf eine ahnliche Weise hergestellt; dabei 
wurde kiiufliches KD eingesetzt. Die Reaktion ist sehr empfindlich gegeniiber ge- 
ringsten Spuren von Wasser. Sowohl KH als auch K[B(sBu),)H] reagieren rnit 
Wasser zu H, und KOH/K[B(sBu),OH], und die letzteren Verbindungen reagieren 
mit [Mo,(OCH,fBu),] zum grunen Anion [Mo,O(OCH,tBu),,]- und Neopentylal- 
kohol. Aus dem Alkohol und KH/K[B(sBu),H] bildet sich [KOCH,tBu], welches 
wiederum mit [Mo,(OCH,fBu),J zum purpurfarbenen Anion [M~,(OCH,~BU)~]-  
[2a] reagiert. Beide Nebenprodukte wurden auch auf unabhangigen Wegen herge- 
stellt; diese werden in einer splteren Veroffentlichung heschrieben werden. 
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[Re I (CO) ,(Se , )] , eine Koor dinat ionsver bindung 
mit einem ringformigen Polyselenliganden : 
Struktur in Losung und im Festkorper ** 
Alessia Bacchi, Walter Baratta, Fausto Calderazzo *, 
Fabio Marchetti und Giancarlo Pelizzi 

Projessor Ernst Otto Fischer zum 75. Gehurtstag gewidmet 

Kiirzlich hatte inan nachweisen konnen"], da13 ryclo-Octa- 
schwefel an ein ijbergdngsmetall koordiniert; weitere Koordi- 
nationsverbindungen von Elementen in ihren polyatomaren 
Formen sind von Diwasserstoff"] und DiiodE3] bekannt. Die 
Koordination von cyclo-Octaschwefel kann als erster Schritt 
vor seiner irreversiblen Oxidation zu Sulfiden und Metalla- 
cyclopolysulfiden - dem Ergebnis der Spaltung von Schwefel- 
Schwefel-Bindungen - betrachtet werdenr4]. Fur die ersten labi- 
len Koordinationsverbindungen von S, ([Re,X,(CO),)(S,)], 
X = Br, I) wurde auf der Grundlage ihrer chemischen und spek- 
troskopischen Eigenschaften eine Zweikernstruktur mit ver- 
bruckenden Halogenoliganden und $-koordiniertem cyclo- 
Octaschwefel vorgeschlagen"]. 

Wir berichten hier iiber die Darstellung und kristallographi- 
sche Untersuchung von [Re,I,(CO),(Se,)]. Dieser Komplex 
kann als eine Koordinationsverbindung von Se, , einer der be- 
kannten cyclischen Modifikationen['] von elementarem Selen, 
angesehen werden. Diese neuen Ergebnisse bestatigen die friiher 
getroffene strukturelle Zuordnung des zuvor envahnten Schwe- 
fel-Analogons und sie zeigen, daS ein diskretes, mehratomiges 
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Dipartimento di Chimica e Chimica Industriale 
Sezione di Chimica lnorganica 
Universita di Pisa, Via Risorgimento 35.1-56126 Pisa (Italien) 
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Istituto di Chimica Generale ed Inorganica 
und 
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Universita di Panna (Italien) 
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cyclisches Molekiil einer allotropen Modifikation von Selen in 
der Lage ist, an ein Ubergangsmetall zu koordinieren. Damit 
sind nun auch erstmals Strukturparameter von koordiniertem 
Se, bekannt. 

Durch Behandeln einer Losung von [RezIz(CO),(thf),][61 mit 
elementarem Selen"] bei Raumtemperatur [Gl. (a)] und Entfer- 

nen von thf aus dem Gleichgewicht durch wiederholtes Ver- 
dampfen der fluchtigen Bestandteile im Vakuum entstand eine 
braune, kristalline, diamagnetische Koordinationsverbindung, 
deren zufriedenstellende C, H, Se-Elementaranalyse in Einklang 
mit der Formel [Re,I,(CO),(Se,)] war. im IR-Spektrum er- 
scheinen die Absorptionsbanden der Carbonylstreckschwin- 
gungen bei 2045, 2030. 1960 und 1934 cm-' (in CS,-Losung), 
was mit einer C,,-Symmetrie der Re,(CO),-Einheit (2A,, 2B,, 
B,) in Deckung zu bringen ist. Das "C-NMR-Spektrum einer 
CS,-Losung des Komplexes zeigt bei Raumtemperatur drei Re- 
sonanzsignale im Verhiiltnis 1: 1:l  bei 6 =187, 184 und 182, 
welche den drei Paaren nichtaquivalenter Carbonylgruppen zu- 
geordnet werden konnen. Das 77Se-NMR-Spektrum der CS,- 
Losung des Komplexes (C,D,-Lock) zeigt bei Raumtemperdtur 
vier Resonanzsignale im Verhaltnis 2: 2 : 2 : 1 bei 6 = 1 150, 101 1, 
973 und 927 (relativ zu Me,Se in CDCl,191). Dies weist auf die 
Anwesenheit vyn vier verschiedenen Gruppen von Selenatomen 
im Molekul hin. Im Vergleich dazu ist freies Se, (mit Anteilen 
von Se, und Se,) fluktuierend und zeigt nur ein einziges Signal 
bei 6 = 998 (relativ zu Me,Set'ol). Das Signal bei 6 = 1150 wur- 
de aufgrund der Relaxationszeiten Re-gebundenen Selenato- 
men zugeordnet. Daraus ergab sich der deutliche Hinweis, daD 
in Losung ein zweikerniger Komplex vorliegt, welcher verbruk- 
kende Iodoliganden, einen zweizahnigen Heptaselenliganden 
und zwei Gruppen facial angeordneter Carbonylgruppen ent- 
halt. Zwischen den beiden Moglichkeiten Rhenium(1)-Komplex 
von cyclo-Heptaselen oder Rhenium(II)-Komplex n i t  Metall- 
Metall-Bindung und einem zweizahnigen Heptaselenidliganden 
konnte durch Rontgenbeugung an einem Einkristall des Kom- 
plexes, der Heptan als Solvensmolekul enthalt["], eindeutig zu- 
gunsten der ersten Formulierung entschieden werden. Eine per- 
spektivische Ansicht des Molekiils ist in Abbildung 1 gezeigt. 
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Ahh. 1. ORTEP-Darstellung von [Re,I,(CO),(Se,)] (Ellipsoide entsprechen 50% 
Aufenthaltswahrscheinlichkeit). Bereiche ausgewahlter Bindungslangen in 8, (Zahl 
der Bindungen in Klammern): (4) Re-I 2.820--2.826, (2) Re-Se 2.586-2.587, (6) 
Re-C 1.890-1.974, (6) Se-Se 2.309-2.346. Sel-Se2 2.558(3); Bereiche ausgewahlter 
Bindungswinkel in Grad (Zahl der Winkel in Klammern): (2) Re-I-Re 92.44- 
92.50, (2) I-Re-I 84.12-84.27, (6) Re-C-0 176-179, (7) Se-Se-Se 99.3-104.3. 




