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Die ‹bersetzung basiert auf der πExtension and Revision of
the von Baeyer System for Naming Polycyclic Compounds
(Including Bicyclic Compounds)™ der Commission on No-
menclature of Organic Chemistry (III.1) der Organic
Chemistry Division der International Union of Pure and
Applied Chemistry, verˆffentlicht in Pure Appl. Chem. 1999,

71, 513 ± 529. Sie ist auch im Internet unter der Adresse
http://www.chem.qmul.ac.uk/iupac/vonBaeyer/ zug‰nglich.
Das Original wurde von G. P. Moss (Queen Mary University,
London) f¸r die Verˆffentlichung vorbereitet.

Die Angewandte Chemie verˆffentlicht ‹bersetzungen von Recom-
mendations und Technical Reports der IUPAC, um die chemische
Fachsprache im Deutschen zu fˆrdern. Sauber definierte Begriffe und
klare Nomenklaturregeln bilden die Basis f¸r eine Verst‰ndigung
zwischen den Wissenschaftlern einer Disziplin und sind f¸r den
Austausch zwischen Wissenschafts- und Fachsprache sowie Allgemein-
sprache essentiell. Alle ‹bersetzungen werden von einem ausgewie-
senen Experten (dem πObmann™) gepr¸ft, korrigiert und autorisiert.
Die letzte ‹bersetzung erschien in Heft 14/2002, die n‰chste (Erweite-
rung und Revision der Nomenklatur f¸r Spiroverbindungen) ist f¸r
Heft 20/2002 vorgesehen. Empfehlungen von Themen und Obleuten
sind willkommen.
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Das hier beschriebene System zur Benennung polycycli-
scher Verbindungen wurde von von Baeyer[1] f¸r bicyclische
Verbindungen entwickelt und von Buchner und Weigand[2] f¸r
tricyclische Systeme erweitert. Patterson[3] ¸bernahm die von-
Baeyer-Nomenklatur in seiner Arbeit zur Ringnomenklatur
f¸r die IUPAC. Sie wurde im Ring Index[4] und im Index
Guide, Appendix IV,[5] �155, 161, 184, des Chemical Abstracts
Service verwendet. Die IUPAC erweiterte die von-Baeyer-
Nomenklatur in den derzeitigen Regeln, wie folgende Auf-
listung zeigen soll: Regeln A-31, A-32 (Kohlenwasserstoffe),
B-14 (heterocyclische Verbindungen), B-6.1, C-514.4, C-551.2,
D-6.24 (Siloxane), D-6.33 (Silathiane), D-6.43 (Silazane),
D-6.51 (Silazan-Radikale), D-6.71 (Organosiliciumverbin-
dungen), D-7.51 (Organoborverbindungen), D-7.54 (Boraza-
ne),[6] R-2.4.2, R-5.8.1.1, R-5.8.1.2, R-5.8.2, R-7.1.1,[7] die �-
Konvention (Regel Lm-2.0[8]) und RC-81.1.3.3 (Radikale und
Ionen).[9] M‰ngel in den Regeln wurden von Eckroth[10] sowie
R¸cker und R¸cker[11] aufgezeigt. Mit diesem Dokument
sollen solche M‰ngel behoben werden. Es ersetzt die beste-
henden Regeln A-31, A-32 und B-14[6] sowie R-2.4.2.[7], [*]

In den nachfolgenden Beispielen gilt die angegebene
Nummerierung f¸r den regelgerechten Namen, soweit nichts
anderes angegeben ist. Bei der Benennung polycyclischer
Ringsysteme nach dem von-Baeyer-System werden die fol-
genden Regeln der Reihe nach so lange angewendet, bis eine
eindeutige Entscheidung mˆglich ist.

VB-1: Definitionen und Begriffe

Br¸ckenkopf :
Ein Ger¸statom des Ringsystems, das an drei oder mehr

Ger¸statome (au˚er Wasserstoff) gebunden ist.

Br¸cke :
Eine unverzweigte Kette von Atomen, ein Atom oder eine

Valenzbindung, die zwei Br¸ckenkˆpfe miteinander verbinden.

Hauptbr¸ckenkˆpfe :
Diese zwei Br¸ckenkˆpfe m¸ssen durch mindestens drei

Br¸cken (die Br¸ckenkˆpfe f¸r Nebenbr¸cken enthalten
kˆnnen) verkn¸pft sein. Kein Atom gehˆrt mehr als einer
Br¸cke an.[*]

Hauptring :
Er wird gem‰˚ VB-2 ermittelt und enth‰lt die beiden

Hauptbr¸ckenkˆpfe.

Hauptbr¸cke :
Sie verbindet die beiden Hauptbr¸ckenkˆpfe.

Nebenbr¸cke:
Jede Br¸cke, die nicht im Hauptring oder in der Haupt-

br¸cke enthalten ist.

Unabh‰ngige Nebenbr¸cke:
Sie verbindet Br¸ckenkˆpfe, die Bestandteil des Haupt-

rings oder der Hauptbr¸cke sind.

Abh‰ngige Nebenbr¸cke :
Sie ist an mindestens einen Br¸ckenkopf, der sich in einer

Nebenbr¸cke befindet, gebunden.

Polycyclisches System :
F¸r die Zahl der Ringe eines polycyclischen Systems gilt,

dass sie gleich der geringsten Zahl an Bindungsbr¸chen ist,
die nˆtig sind, um das System in eine offenkettige Verbindung
umzuwandeln. Die Zahl der Ringe wird durch das entspre-
chende Pr‰fix, Bicyclo (nicht Dicyclo), Tricyclo, Tetracyclo
usw., angegeben.

VB-2: Der Hauptring

Der Hauptring wird so gew‰hlt, dass er mˆglichst viele
Ger¸statome der polycyclischen Verbindung enth‰lt. In den
Beispielen zu den Regeln VB-2 bis VB-4 ist der Hauptring
fett wiedergegeben.

Beispiele:

Bicyclo[3.2.1]octan

nicht Bicyclo[3.1.2]octan (siebengliedriger Hauptring ist grˆ˚er als
sechsgliedriger)

Tricyclo[4.4.1.13,9]dodecan

nicht Tricyclo[4.3.2.13,8]dodecan (zehngliedriger Hauptring ist grˆ˚er als
neungliedriger)
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Diese Empfehlungen dokumentieren das in den Regeln
A-31, A-32 und B-14 in Nomenclature of Organic Chemis-
try, Sections A, B, C, D, E, F and H[6] und in der Regel
R-2.4.2 in A Guide to IUPAC Nomenclature of Organic
Compounds[7] beschriebene von-Baeyer-System zur Be-
nennung polycyclischer Ringsysteme und erweitern es f¸r
kompliziertere F‰lle. Sie geben Anleitung zur Benennung
von Ringsystemen, die von den Regeln bisher nicht erfasst
wurden. Die Vorgehensweise ist, den Hauptring und die
Hauptbr¸cke zu ermitteln, die das zugrunde liegende
bicyclische System bilden, und die betreffenden Atome
zu nummerieren. Danach werden alle weiteren Br¸cken,
ob sie zus‰tzliche Atome enthalten oder nicht, durch die
Angabe nicht nur der Zahl ihrer Atome, sondern auch der
beiden Br¸ckenkopfatome gekennzeichnet. Der vollst‰n-
dige Name zeigt auch die Zahl der Ringe und die
Gesamtzahl der Ger¸statome im Ringsystem an. Hetero-
atome, Uns‰ttigung und Substituenten werden in der
¸blichen Weise angegeben.

[*] Diese Formulierung ist nicht sehr gl¸cklich gew‰hlt, da nach dem
Entfernen der Br¸cke (Hauptbr¸cke) aus einem Bicyclus ein einfacher
Monocyclus verbleibt, von dem niemand sagen w¸rde, er bestehe aus
zwei Br¸cken. Es ist daher zu empfehlen, von den beiden Zweigen des
Hauptrings und der Hauptbr¸cke zu sprechen.

[*] Im englischen Original ist die Regel R-2.4.2 an dieser Stelle nicht
genannt. Wie jedoch aus dem Zusammenhang, insbesondere dem
Inhalt von Regel VB-7 hervorgeht, muss sie erg‰nzt werden.[16]
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VB-3: Benennung bicyclischer Kohlenwasserstoffe

Der Name eines bicyclischen Systems (so ein System
besteht nur aus dem Hauptring und der Hauptbr¸cke) wird
aufgebaut aus:
� dem Pr‰fix Bicyclo (das die Zahl der Ringe anzeigt);
� Zahlen, die die Br¸ckenl‰ngen angeben (d. h. die Zahl der

Ger¸statome ohne die Br¸ckenkopfatome); diese werden
in der Reihenfolge abnehmender Grˆ˚e angef¸hrt, durch
Punkte getrennt und in eckige Klammern eingeschlossen
(z.B. [3.2.1]);

� dem Namen des Kohlenwasserstoffs, der die Gesamtzahl
der Ger¸statome anzeigt.
Beispiel :

Bicyclo[3.2.1]octan

VB-4: Nummerierung bicyclischer Systeme

Die Atome eines bicyclischen Systems werden fortlaufend
mit ganzen Zahlen in l¸ckenlos aufsteigender Reihenfolge
ausgehend von einem Br¸ckenkopfatom auf dem l‰ngsten
Weg zum zweiten Br¸ckenkopfatom nummeriert. Danach
wird die Nummerierung um den Hauptring herum fortgesetzt.
Schlie˚lich werden die Atome der Hauptbr¸cke ± beginnend
am niedriger nummerierten Br¸ckenkopfatom ± nummeriert.

Beispiel :

Bicyclo[4.3.2]undecan

VB-5: Die Hauptbr¸cke

Bei einem mindestens tricyclischen System wird die Haupt-
br¸cke so gew‰hlt, dass sie mˆglichst viele der Atome enth‰lt,
die nicht Teil des Hauptrings sind. Sie ist ebenso wie der
Hauptring in den Beispielen zu den Regeln VB-5 bis VB-7
fett wiedergegeben.

Beispiel :

Tricyclo[3.2.1.02,4]octan

nicht Tricyclo[4.1.0.12,5]octan (Hauptbr¸cke mit einem Atom ist l‰nger
als eine Br¸cke ohne Atom)

VB-6: Benennung polycyclischer Kohlenwasserstoffe

Alle Ringe eines Polycyclus, die nicht Teil des bicyclischen
Grundger¸sts sind, werden ¸ber die Zahl an Atomen der
Nebenbr¸cken definiert. Die Lokanten der Verkn¸pfungs-
stellen dieser Nebenbr¸cken werden an die Br¸ckenl‰ngen
angeschlossen, und zwar hochgestellt und durch Komma

getrennt (der niedrigere zuerst). Die Zahlen, die unabh‰ngige
Nebenbr¸cken anzeigen, werden in der Reihenfolge abneh-
mender Br¸ckenl‰nge aufgef¸hrt. Danach folgen abh‰ngige
Nebenbr¸cken[*] ± ebenfalls in der Reihenfolge abnehmender
Br¸ckenl‰nge.[**]

Der Name des polycyclischen Kohlenwasserstoffs wird
dann aufgebaut aus:
� einem Pr‰fix, das die Zahl der Ringe anzeigt (Tricyclo,

Tetracyclo usw.);
� Zahlen, die die Br¸ckenl‰ngen angeben (mit den entspre-

chenden hochgestellten Lokanten im Fall von Nebenbr¸-
cken), getrennt durch Punkte und in eckige Klammern
eingeschlossen (z.B. [4.2.0.02,4]);

� dem Namen des Kohlenwasserstoffs, der die Gesamtzahl
der Ger¸statome anzeigt.
Beispiele:

Tricyclo[2.2.1.02,6]heptan

Tricyclo[9.3.3.11,11]octadecan

nicht Tricyclo[9.3.3.1]octadecan (bei der unabh‰ngigen Nebenbr¸cke
[C-18] m¸ssen die Lokanten ihrer Br¸ckenkˆpfe [1,11] angegeben
werden)

Hexacyclo[15.3.2.23,7.12,12.013,21.011,25]pentacosan

(011,25 steht f¸r eine abh‰ngige Nebenbr¸cke)

Pentacyclo[13.7.4.33,8.018,20.113,28]triacontan

(113,28 steht f¸r eine abh‰ngige Nebenbr¸cke)

Anmerkung : Die Summe der Zahlen f¸r die Atome in den
beiden Zweigen des Hauptrings, in der Hauptbr¸cke und in
allen Nebenbr¸cken, plus zwei ist gleich der Gesamtzahl der
Ger¸statome ± im vorstehenden Beispiel (13� 7� 4� 3�
1)� 2� 30; daher der Name Triacontan.
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[*] Diese Abweichung von der fr¸heren Regel, nach der alle Nebenbr¸k-
ken in der Reihenfolge abnehmender L‰nge angeordnet wurden,
wurde wegen der ænderung der Bezifferungsregel in VB-7 erforder-
lich.

[**] Diese Regel ist unvollst‰ndig. Es sind F‰lle denkbar, in denen die
Br¸ckenkˆpfe von abh‰ngigen Br¸cken sich in einer bereits abh‰ngi-
gen Br¸cke befinden. Dann gilt die Regel nicht mehr. In solchen
F‰llen m¸ssen gegebenenfalls l‰ngere abh‰ngige Nebenbr¸cken nach
k¸rzeren aufgef¸hrt werden.
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Gibt es mehrere mˆgliche Namen, wendet man die in den
Regeln VB-6.1 ± VB-6.5 definierten Kriterien der Reihe nach
so lange an, bis eine eindeutige Entscheidung mˆglich ist.

VB-6.1

Der Hauptring soll von der Hauptbr¸cke so symmetrisch
wie mˆglich geteilt werden.

Beispiel :

Tricyclo[4.3.1.12,5]undecan

nicht Tricyclo[5.2.1.12,6]undecan (bei 4.3 ist die Teilung symmetrischer
als bei 5.2)

VB-6.2

Bei Wahlmˆglichkeiten zwischen unabh‰ngigen Neben-
br¸cken soll die zuerst genannte so lang wie mˆglich sein.
Danach soll ± falls vorhanden ± die als zweite genannte
unabh‰ngige Nebenbr¸cke so lang wie mˆglich sein usw.

Beispiel :

Tetracyclo[8.6.6.52,9.123,26]octacosan

nicht Tetracyclo[8.6.6.42,9.223,25]octacosan (bei 8.6.6.5.1 ist die erste
unabh‰ngige Nebenbr¸cke l‰nger als bei 8.6.6.4.2)

VB-6.3

Die Zahl der abh‰ngigen Nebenbr¸cken soll mˆglichst
gering sein.

Beispiel :

Tetracyclo[5.3.2.12,4.03,6]tridecan

nicht Tetracyclo[5.3.2.12,4.06,13]tridecan (06,13 steht f¸r eine abh‰ngige
Nebenbr¸cke)

nicht Tetracyclo[5.3.2.14,6.02,5]tridecan (siehe VB-6.4)

VB-6.4

Die hochgestellten Lokanten an den Zahlen f¸r die
Nebenbr¸cken sollen so niedrig wie mˆglich sein, wenn sie
in aufsteigender numerischer Reihenfolge (d.h. ohne Be-
r¸cksichtigung der Reihenfolge ihrer Nennung im Namen)
verglichen werden, wobei die Entscheidung an der ersten
unterscheidbaren Stelle f‰llt.

Beispiele:

Tricyclo[5.5.1.03,11]tridecan

nicht Tricyclo[5.5.1.05,9]tridecan (3,11 ist niedriger als 5,9)

Tricyclo[4.4.1.11,5]dodecan

nicht Tricyclo[4.4.1.11,7]dodecan (1,5 ist niedriger als 1,7)

nicht Tricyclo[5.3.1.11,6]dodecan (bei 4.4 ist die Teilung des Hauptrings
symmetrischer als bei 5.3, siehe VB-6.1)

Pentacyclo[4.4.0.02,4.03,7.08,10]decan

nicht Pentacyclo[4.4.0.02,8.03,5.07,9]decan (2,3,4,7,8,10 ist niedriger als
2,3,5,7,8,9)

nicht Pentacyclo[4.4.0.02,4.05,9.08,10]decan (2,3,4,7,8,10 ist niedriger als
2,4,5,8,9,10)

nicht Pentacyclo[4.4.0.03,5.04,10.07,9]decan (2,3,4,7,8,10 ist niedriger als
3,4,5,7,9,10)

VB-6.5

Die hochgestellten Lokanten sollen mˆglichst niedrig sein,
wenn sie in der Reihenfolge der Nennung im Namen
verglichen werden.

Beispiele:

Tetracyclo[5.5.2.22,6.18,12]heptadecan

nicht Tetracyclo[5.5.2.28,12.12,6]heptadecan (2,6,8,12 ist niedriger als
8,12,2,6)

Pentacyclo[3.3.0.02,4.03,7.06,8]octan

nicht Pentacyclo[3.3.0.02,8.03,7.04,6]octan (2,4,3,7,6,8 ist niedriger als
2,8,3,7,4,6)

Tetracyclo[14.7.5.43,14.18,31]tritriacontan

nicht Tetracyclo[14.7.5.48,14.13,31]tritriacontan (3,14,8,31 ist niedriger als
8,14,3,31)

nicht Tetracyclo[14.7.5.43,9.114,30]tritriacontan (3,8,14,31 ist niedriger als
3,9,14,30, siehe VB-6.4)

nicht Tetracyclo[14.7.5.43,14.19,30]tritriacontan (3,8,14,31 ist niedriger als
3,9,14,30, siehe VB-6.4)

3426 Angew. Chem. 2002, 114, 3423 ± 3432
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Pentacyclo[18.8.6.52,14.17,38.119,36]hentetracontan

nicht Pentacyclo[18.8.6.52,19.17,38.114,36]hentetracontan (2,14,7,38,19,36 ist
niedriger als 2,19,7,38,14,36)

nicht Pentacyclo[18.8.6.57,14.12,38.119,36]hentetracontan (2,14,7,38,19,36 ist
niedriger als 7,14,2,38,19,36)

nicht Pentacyclo[18.8.6.57,19.12,38.114,36]hentetracontan (2,14,7,38,19,36 ist
niedriger als 7,19,2,38,14,36)

nicht Pentacyclo[18.8.6.32,7.314,19.136,39]hentetracontan (18.8.6.5.1.1 ist
grˆ˚er als 18.8.6.3.3.1, siehe VB-6.2)

VB-7: Bezifferung der Nebenbr¸cken[*]

Nach der Bezifferung des Hauptrings und der Hauptbr¸cke
(siehe VB-4) werden alle unabh‰ngigen Nebenbr¸-
cken und danach die abh‰ngigen Nebenbr¸cken beziffert.
Die Bezifferung wird vom hˆchsten Lokanten in Hauptring
und Hauptbr¸cke aus fortgef¸hrt. Alle Nebenbr¸cken wer-
den der Reihe nach beziffert, beginnend mit der unab-
h‰ngigen Nebenbr¸cke, die an das Br¸ckenkopfatom mit
der hˆchsten Nummer gebunden ist. Danach folgt die
unabh‰ngige Nebenbr¸cke, die an das Br¸ckenkopf-
atom mit der zweithˆchsten Nummer gebunden ist, und so
weiter. Die Atome einer Nebenbr¸cke werden ausgehend
vom Atom neben dem hˆhernummerierten Br¸ckenkopf
nummeriert.

Anmerkung : Diese Regel basiert auf dem Verfahren, das
beim CAS verwendet wird und das dem Verfahren f¸r die
Bezifferung anellierter Ringsysteme mit zus‰tzlichen Br¸-
cken (siehe FR-8.6 und FR-8.7[12]) entspricht. Eine fr¸here
Fassung der Regel (A-32.23[6]) wurde unterschiedlich inter-
pretiert.[16]

Beispiele:

Tricyclo[4.2.2.22,5]dodecan

(die Atome der Nebenbr¸cke werden ausgehend vom Br¸ckenkopf-
atom 5 nummeriert)

Tetracyclo[4.4.2.22,5.27,10]hexadecan

(die zuerst zu bezifferende Nebenbr¸cke ist an das Br¸ckenkopfatom 10
gebunden)

Tetracyclo[5.4.2.22,6.18,11]hexadecan

(die zuerst zu bezifferende Nebenbr¸cke ist an das Br¸ckenkopfatom 11
gebunden)

Tetracyclo[15.2.2.24,7.110,14]tetracosan

(die zuerst zu bezifferende Nebenbr¸cke ist an das Br¸ckenkopfatom 14
gebunden)

Tetracyclo[6.4.3.13,6.113,15]heptadecan

(die zuerst zu bezifferende Nebenbr¸cke ist an das Br¸ckenkopfatom 15
gebunden)

Pentacyclo[13.7.4.33,8.018,20.113,28]triacontan

(die unabh‰ngige Br¸cke wird vor der abh‰ngigen Br¸cke beziffert)

VB-7.1

Bestehen weiterhin mehrere Mˆglichkeiten, werden nied-
rigere Nummern f¸r die Atome der Br¸cke verwendet, die an
den hˆhernummerierten Br¸ckenkopf gebunden ist.

Beispiele:

Tetracyclo[6.3.3.23,6.12,6]heptadecan

(die Atome 15 und 16 befinden sich in der Br¸cke zum Atom 3, nicht
zum Atom 2)

Tetracyclo[6.3.3.22,6.13,6]heptadecan

(das Atom 15 befindet sich in der Br¸cke zum Atom 3, nicht zum
Atom 2)

Angew. Chem. 2002, 114, 3423 ± 3432 3427

[*] Die vorherige Fassung ist Regel R-2.4.2.2.[7]
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VB-7.2

Bestehen weiterhin mehrere Mˆglichkeiten, werden l‰n-
gere Br¸cken vor k¸rzeren beziffert.

Beispiel :

Tetracyclo[7.4.3.23,7.13,7]nonadecan

VB-8: Benennung modifizierter Ringsysteme
(Heteroatome, Uns‰ttigung, Substituenten usw.)

Heteroatome werden durch Austauschpr‰fixe (siehe B-4.2,
B-6.1, R-1.2.2.1, R-9.3) angegeben, Uns‰ttigung in der ge-
wohnten Weise mit den Endungen -en, -dien usw. (siehe
A-11.3, R-3.1.1), die Konfiguration mithilfe der R/S-Notation
(siehe E-4.9, R-7.2.1) und Substituenten sowie die ranghˆchs-
te funktionelle Gruppe ebenfalls in der gewohnten Weise.[6, 7]

Besteht noch eine Wahlmˆglichkeit zwischen Namen oder
bei der Nummerierung, wendet man die folgenden Kriterien
der Reihe nach an, bis eine eindeutige Entscheidung mˆglich
ist.

VB-8.1

Den durch Austauschpr‰fixe beschriebenen Heteroatomen
wird ein mˆglichst niedriger Lokantensatz zugewiesen, wobei
diese Lokanten als ein Satz in aufsteigender numerischer
Reihenfolge betracht werden.

Beispiele:

3,6,8-Trioxabicyclo[3.2.2]nonan

nicht 3,7,9-Trioxabicyclo[3.2.2]nonan (3,6,8 ist niedriger als 3,7,9)

Ein besseres Beispiel zur Verdeutlichung dieser Regel:

3-Oxa-1-azabicyclo[2.2.1]heptan

nicht 2-Oxa-4-azabicyclo[2.2.1]heptan (1,3 ist niedriger als 2,4)

dagegen

3-Oxatricyclo[2.2.1.02,6]heptan

nicht 2-Oxatricyclo[2.2.1.03,5]heptan (die Lokanten f¸r die Br¸cken-
kopfatome der Nebenbr¸cke bestimmen die Nummerierung; 2,6 ist
niedriger als 3,5; siehe VB-6.4)

VB-8.1.1

Die Heteroatome erhalten die Lokanten gem‰˚ der
Reihenfolge in den Regeln RB-1.4,[13] R-2.3.3 und R-9.3[7] ,

d.h. niedrigere Lokanten werden zuerst an das ranghˆchste
Heteroatom, dann an das rangzweithˆchste usw. vergeben.

Beispiel :

2-Oxa-4-azabicyclo[3.2.1]octan

nicht 4-Oxa-2-azabicyclo[3.2.1]octan (2-Oxa ist niedriger als 4-Oxa)

VB-8.1.2

Atomen mit einer durch das Symbol �[8] ausgedr¸ckten von
der Standardbindungszahl abweichenden Bindungszahl wer-
den mˆglichst niedrige Lokanten zugewiesen ± wenn notwen-
dig in der Reihenfolge abnehmender Bindungszahl, d.h. ein
niedrigerer Lokant f¸r �6 vor einem niedrigeren Lokanten
f¸r �4.

Beispiele:

2�5,3-Diarsabicyclo[2.2.1]heptan

nicht 2,3�5-Diarsabicyclo[2.2.1]heptan (2 ist niedriger als 3)

1,1,4-Trimethyl-1�5,4-diphosphabicyclo[2.2.1]heptan-4-ium

nicht 1,4,4-Trimethyl-1,4�5-diphosphabicyclo[2.2.1]heptan-1-ium (1�5 ist
niedriger als 4�5)

VB-8.1.3

Radikalzentren oder, wenn das Ringsystem ein Substituent
ist, seiner Verkn¸pfungsstelle werden mˆglichst niedrige
Lokanten zugewiesen.

Beispiele:

Bicyclo[3.2.1]octan-2-yl

nicht Bicyclo[3.2.1]octan-4-yl (2 ist niedriger als 4)

dagegen

2,6-Dioxabicyclo[3.2.1]octan-7-yl

nicht 4,7-Dioxabicyclo[3.2.1]octan-6-yl (2,6 ist niedriger als 4,7; siehe
VB-8.1)

Anmerkung : In fr¸heren Ausgaben dieser Regeln (A-31.4
und B-14.1[6]) wurde octan-yl zu oct-yl zusammengezogen
(siehe aber R-2.5 und R-5.8.1[7] sowie RC-81.1.2,[9] in denen
die Kurzform nicht verwendet wird).

3428 Angew. Chem. 2002, 114, 3423 ± 3432
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VB-8.1.4

Kationischen Stellen werden mˆglichst niedrige Lokanten
zugewiesen.

Beispiele:

2,2,4-Triethyl-2,4-diazabicyclo[3.3.1]nonan-2-ium
(bevorzugter Name)
alternativer Name: 2,2,4-Triethyl-4-aza-2-azoniabicyclo-
[3.3.1]nonan

nicht 2,4,4-Triethyl-2,4-diazabicyclo[3.3.1]nonan-4-ium (2-ium ist nied-
riger als 4-ium)

1�4,3,5�4,7-Tetrathiabicyclo[3.3.1]nonan-1-ylium
(bevorzugter Name)
alternativer Name: 3,5�4,7-Trithia-1-thioniabicyclo[3.3.1]-
nonan

nicht 1�4,3,5�4,7-Tetrathiabicyclo[3.3.1]nonan-5-ylium (1-ylium ist nied-
riger als 5-ylium)

4-Methyl-2,6,7-trioxa-1,4-diphosphabicyclo[2.2.2]octan-4-
ium (bevorzugter Name)
alternativer Name: 4-Methyl-2,6,7-trioxa-1-phospha-4-
phosphoniabicyclo[2.2.2]octan

nicht 1-Methyl-3,5,8-trioxa-1,4-diphosphabicyclo[2.2.2]octan-1-ium
(1,2,4,6,7 ist niedriger als 1,3,4,5,8; siehe VB-8.1)

dagegen

4-Methyl-1,4-diazabicyclo[2.2.1]heptan-4-ium-2-yl

nicht 1-Methyl-1,4-diazabicyclo[2.2.1]heptan-1-ium-3-yl (2 f¸r die Ver-
kn¸pfungsstelle ist niedriger als 3; siehe VB-8.1.3)

VB-8.2

Den ranghˆchsten funktionellen Gruppen werden mˆg-
lichst niedrige Lokanten zugewiesen.

Beispiele:

Bicyclo[2.2.1]hept-5-en-2-on

nicht Bicyclo[2.2.1]hept-2-en-5-on (2-on ist niedriger als 5-on)

VB-8.3

Doppelbindungen, deren Atome aufeinanderfolgende
Nummern haben, werden mˆglichst niedrige Lokanten zuge-

wiesen. Nur der niedrigere der beiden Lokanten einer
Doppelbindung wird angegeben, wenn sie sich nur um eins
unterscheiden. Wenn die beiden Lokanten nicht aufeinan-
derfolgend sind, ist ein zusammengesetzter Lokant erforder-
lich, siehe VB-8.3.1. Bei gleichzeitigem Vorliegen einer
Dreifachbindung siehe VB-8.3.3.[*]

Beispiele:

Bicyclo[3.2.1]oct-2-en

nicht Bicyclo[3.2.1]oct-3-en (2 ist niedriger als 3)

dagegen

Bicyclo[2.2.2]oct-5-en-2-yl

nicht Bicyclo[2.2.2]oct-7-en-2-yl (5 ist niedriger als 7)

nicht Bicyclo[2.2.2]oct-2-en-5-yl (2 f¸r die Verkn¸pfungsstelle ist nied-
riger als 5, siehe VB-8.1.3)

Bei Wahlmˆglichkeiten beim Namen oder bei der Num-
merierung werden die folgenden Kriterien der Reihe nach
angewendet, bis eine eindeutige Entscheidung mˆglich ist.

VB-8.3.1

Die Zahl an zusammengesetzten Lokanten, die zur Kenn-
zeichnung von Doppelbindungen benˆtigt werden, deren
Lokanten sich nicht um eins unterscheiden, soll mˆglichst
gering sein. Wenn ein zusammengesetzter Lokant erforder-
lich ist, wird der hˆhere Lokant in Klammern aufgef¸hrt. Ein
Benzolring (oder Benzenring) wird als das Cyclohexatrien
benannt, das der Kekule¬-Struktur zum bevorzugten Namen
entspricht. Andere aromatische Ringe werden, wenn erfor-
derlich, analog behandelt.

Anmerkung : Diese Regel wurde bereits in der Steroidno-
menklatur,[14] Regel 3S-2.5(2), verwendet, z.B. wurde Estra-
5,7,9-trien empfohlen, nicht Estra-5(10),6,8-trien.

Beispiele:

Bicyclo[4.2.0]oct-6-en (auch CAS-Indexname)

nicht Bicyclo[4.2.0]oct-1(8)-en (einfacher statt zusammengesetzter Lo-
kant)

Bicyclo[6.5.1]tetradec-8-en

nicht Bicyclo[6.5.1]tetradec-1(13)-en (dies ist eine ænderung gegen¸ber
Regel R-3.1.1[7])

Angew. Chem. 2002, 114, 3423 ± 3432 3429

[*] Die Regel VB-8.3.3 hat ± wie ihrem Inhalt zu entnehmen ist ± Vorrang
vor der Regel VB-8.3.
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Bicyclo[12.2.2]octadeca-1(16),14,17-trien

nicht Bicyclo[12.2.2]octadeca-1(17),14(18),15-trien (ein zusammenge-
setzter Lokant statt zwei)

Anmerkung : Diese Verbindung wurde bei der Erl‰uterung
von Regel A-31.3[6] als Bicyclo[12.2.2]octadeca-1(16),14,17-
trien oder Bicyclo[12.2.2]octadeca-14,16(1),17-trien[*] be-
nannt. Der zweite Name, der nicht mehr empfohlen wird,
entspricht dem CAS-Indexnamen (bicyclo[12.2.2]octadeca-
14,16,17-triene). Nach den CAS-Regeln wird ein Ringsystem
stets so orientiert, dass der Hauptring im Uhrzeigersinn
beziffert wird; daher wird auch der aromatische Ring hier im
Uhrzeigersinn beziffert. Ein zusammengesetzter Lokant wird
vom CAS nicht verwendet, wenn offensichtlich ist, welches
das zweite Atom ist.[**]

Bicyclo[4.2.0]octa-1,3,5-trien (auch CAS-Indexname)

nicht Bicyclo[4.2.0]octa-1(6),2,4-trien (nur einfache Lokanten)

3-Thiabicyclo[3.3.1]nona-1(9),5,7-trien (auch CAS-Index-
name)

nicht 3-Thiabicyclo[3.3.1]nona-1(8),5(9),6-trien (ein zusammengesetzter
Lokant statt zwei)

dagegen

Bicyclo[5.5.1]tridec-1(12)-en-3-yl

nicht Bicyclo[5.5.1]tridec-1-en-11-yl (3 ist niedriger als 11, siehe VB-8.1.3)

VB-8.3.2

Beim Vergleich von Doppelbindungslokanten, unter denen
zusammengesetzte Lokanten sind, werden Lokanten in
Klammern zun‰chst ignoriert.

Beispiele:

Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-1(15),11,13-trien

nicht Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-4(16),5,7-trien

nicht Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-4,6,8(16)-trien
(1,11,13 ist niedriger als 4,5,7 oder 4,6,8)

nicht Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-1(14),11(15),12-trien (ein zusammen-
gesetzter Lokant statt zwei, siehe VB-8.3.1)

Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-1(15),4(16),5,7,11,13-hexaen[*]

nicht Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-1(15),4,6,8(16),11,13-hexaen (dieser
Name entspricht dem CAS-Indexnamen) (1,4,5,7,11,13 ist niedriger als
1,4,6,8,11,13)

nicht Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-1(14),4,6,8(16),11(15),12-hexaen (zwei
zusammengesetzte Lokanten statt drei, siehe VB-8.3.1)

nicht Tricyclo[9.3.1.14,8]hexadeca-1(14),4(16),5,7,11(15),12-hexaen (zwei
zusammengesetzte Lokanten statt drei, siehe VB-8.3.1)

Bestehen weiterhin mehrere Mˆglichkeiten, wird ein
mˆglichst niedriger Lokantensatz unter Ber¸cksichtigung
aller Lokanten gew‰hlt.

Beispiel :

Tetracyclo[6.6.1.13,6.110,13]heptadeca-3,10(16)-dien

nicht Tetracyclo[6.6.1.13,6.110,13]heptadeca-3(17),10-dien (3,10,16 ist nied-
riger als 3,10,17)

Anmerkung : Unter gewissen Umst‰nden (siehe beispiels-
weise Lit. [15]) wurden in einem anscheinend vollst‰ndig
konjugierten Ring lokalisierte Doppelbindungen festgestellt.
Die genaue Lage der Doppelbindungen kann durch das
vorangestellte Symbol � mit dem hochgestellten Lokanten
(oder zusammengesetzten Lokanten) f¸r die am niedrigsten
nummerierte betreffende Doppelbindung angegeben werden
(siehe FR-9.2,[12] Fu˚note zu B-1.2[6]).

Beispiel :

�1(14)-Tricyclo[8.4.2.24,7]octadeca-1(14),4,6,10,12,15,17-hep-
taen

VB-8.3.3

Wenn sowohl Doppel- als auch Dreifachbindungen vor-
handen sind, wird ein mˆglichst niedriger Lokantensatz f¸r
die Mehrfachbindungen gemeinsam gew‰hlt, danach f¸r die
Doppelbindungen.
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[*] Der zweite Name wurde bei der ‹bersetzung der zitierten Regel nicht
in die deutsche Ausgabe ¸bernommen.

[**] Der mithilfe der Phannomenklatur (Pure Appl. Chem. 1998, 70,
1513 ± 1545) gebildete Name 1(1,4)-Benzenacyclotridecaphan ist vor-
zuziehen, da er erstens einfacher ist und zweitens den aromatischen
Ring also solchen erkennbar l‰sst.

[*] Der Name 1,4(1,3)-Dibenzenacyclohexaphan ist f¸r dieses ‰lteste
bekannte Cyclophan vorzuziehen.
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Beispiele:

Bicyclo[7.3.1]trideca-4,10-dien-2,6-diin

nicht Bicyclo[7.3.1]trideca-5,11-dien-3,7-diin (2,4,6,10 ist niedriger als
3,5,7,11)

Bicyclo[11.2.1]hexadeca-2,9-dien-4,11-diin

nicht Bicyclo[11.2.1]hexadeca-4,11-dien-2,9-diin (jeweils 2,4,9,11, aber
2,9 ist niedriger als 4,11)

dagegen

Bicyclo[7.2.1]trideca-4,6,9-trien-2-in

nicht Bicyclo[7.2.1]trideca-1(12),3,5-trien-7-in (kein zusammengesetzter
Lokant, siehe VB-8.3.1)

VB-8.4

Den mit Pr‰fixen beschriebenen Substituenten werden
mˆglichst niedrige Lokanten zugewiesen.

Beispiele:

5,5-Dimethylbicyclo[2.2.2]octan-2-on

nicht 8,8-Dimethylbicyclo[2.2.2]octan-2-on (5,5 ist niedriger als 8,8)

1,3-Dimethoxybicyclo[2.2.1]heptan

nicht 2,4-Dimethoxybicyclo[2.2.1]heptan (1,3 ist niedriger als 2,4)

VB-8.4.1

Den Substituenten werden mˆglichst niedrige Lokanten in
der Reihenfolge der Nennung der Pr‰fixe zugewiesen.

Beispiel :

5-Ethyl-8-methylbicyclo[2.2.2]oct-2-en

nicht 8-Ethyl-5-methylbicyclo[2.2.2]oct-2-en (5-Ethyl ist niedriger als
8-Ethyl)

VB-8.5

Der Stereodeskriptor R wird dem Stereodeskriptor S zur
Angabe der Konfiguration vorgezogen.[*]

Beispiele:

(1R,2R,4S,5S)-3-Oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]nonan[*]

nicht (1S,2S,4R,5R)-3-Oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]nonan (1R, nicht 1S)

Beilstein-Name: (1rN9,2tH,4tH)-3-oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]nonane

fr¸herer CAS-Indexname: (1�,2�,4�,5�)-3-oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]-
nonane

Anmerkung : Diese Verbindung kˆnnte durch eine Extra-
polation des Begriffs, der zur Beschreibung von Substituenten
an einer bicyclischen Br¸ckenverbindung verwendet wird,
auch mit dem Deskriptor exo beschrieben werden. Ebenso
w‰re die folgende mit dem Deskriptor endo zu beschreiben.
Dieses System wird jedoch nicht empfohlen, da es schwierig
auf tetracyclische Systeme und sogar tricyclische Systeme
auszudehnen w‰re, in denen das bicyclische Bezugssystem f¸r
die Deskriptoren exo und endo schwierig zu ermitteln ist.

(1R,2S,4R,5S)-3-Oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]nonan[*]

nicht (1S,2R,4S,5R)-3-Oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]nonan (1R, nicht 1S)

Beilstein-Name: (1rN9,2cH,4cH)-3-oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]nonane

fr¸herer CAS-Indexname: (1�,2�,4�,5�)-3-oxa-9-azatricyclo[3.3.1.02,4]-
nonane

VB-9: Angabe der Konfiguration chiraler Systeme

Die Konfiguration eines chiralen Ringsystems, dessen
Bezifferung durch die Struktur festgelegt ist, wird mithilfe
des R/S-Systems angegeben. Es kˆnnte folglich notwendig
sein anzugeben, ob sich ein Name auf ein einzelnes Enantio-
mer oder ein Racemat bezieht oder ob er die relative
Konfiguration eines Enantiomers mit unbekannter absoluter
Konfiguration anzeigt.

Beispiel :

(1S,2R,4R,5S)-3,6,8-Trioxatricyclo[3.2.1.02,4]octan
(auch CAS-Indexname)

fr¸herer CAS-Indexname: [1S-(1�,2�,4�,5�)]-3,6,8-trioxatricyclo-
[3.2.1.02,4]octane

Anmerkung : Seit Band 129 der Chemical Abstracts nutzt
CAS ein neues Verfahren zur Angabe der Konfiguration. Dies
betrifft auch die Namen in VB-8.5.

Falls es notwendig ist anzugeben, dass der Name f¸r ein
Racemat gilt oder dass nur die relative Konfiguration bekannt
ist, kˆnnen die Pr‰fixe rac bzw. rel verwendet werden. So
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[*] Das hei˚t, dass bei Wahlmˆglichkeiten einem R-konfigurierten Chira-
lit‰tszentrum ein niedrigerer Lokant zugewiesen wird.

[*] Dem CAS-Indexnamen dieser Verbindung wird zus‰tzlich das Pr‰fix
rel vorangestellt.
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ergibt sich f¸r das als Beispiel verwendete Trioxatricyclo-
[3.2.1.02,4]octan:

das gezeigte Enantiomer (1S,2R,4R,5S)-3,6,8-Trioxatricyclo-
[3.2.1.02,4]octan

dessen Enantiomer (1R,2S,4S,5R)-3,6,8-Trioxatricyclo-
[3.2.1.02,4]octan

das Racemat (1RS,2SR,4SR,5RS)-3,6,8-Trioxatri-
cyclo[3.2.1.02,4]octan

oder: rac-(1R,2S,4S,5R)-3,6,8-Trioxatri-
cyclo[3.2.1.02,4]octan
CAS-Indexname:
rel-(1R,2S,4S,5R)-3,6,8-trioxatri-
cyclo[3.2.1.02,4]octane[*]

relative
Konfiguration

(1R*,2S*,4S*,5R*)-3,6,8-Trioxatri-
cyclo[3.2.1.02,4]octan

oder: rel-(1R,2S,4S,5R)-3,6,8-Trioxatri-
cyclo[3.2.1.02,4]octan
CAS-Indexname:
rel-(1R,2S,4S,5R)-
3,6,8-trioxatricyclo[3.2.1.02,4]octane
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[16] Im englischen Original der Anmerkung in VB-7 steht noch ein Satz,
der ¸bersetzt lautet: Es ist nicht klar, ob sich πabnehmende
Reihenfolge™ auf die L‰nge der Br¸cken oder auf die Br¸ckenkopf-
lokanten bezieht. Dieser Satz wurde hier weggelassen, da er nicht
ganz zutreffend ist. Die Regel A-32.23 besteht im englischen Original
aus drei S‰tzen, die im Zusammenhang gelesen werden m¸ssen.
Danach kann sich die Regel nur auf die L‰nge der Br¸cken beziehen,
da andernfalls der letzte Satz der Regel ¸berfl¸ssig gewesen w‰re.
Dies wurde bei der ‹bertragung der Regel ins Deutsche[6] ber¸ck-
sichtigt, sodass der deutsche Regeltext keinen Interpretationsspiel-
raum l‰sst. Die Formulierung der Regel in der Fassung von 1993 (R-
2.4.2.2[7]) ist auch im Englischen wesentlich deutlicher und l‰sst keine
andere Interpretation als die Bezifferung der Nebenbr¸cken in der
Reihenfolge abnehmender L‰nge zu. (Beim Chemical Abstracts
Service wird die Bezifferung der Nebenbr¸cken seit vielen Jahren ±
trotz anderslautender Formulierung in Abschnitt �155 des Index
Guide[5] ± so vorgenommen, wie es Regel VB-7 jetzt vorsieht.) Durch
die mit der Regel VB-7 eingef¸hrte ænderung der Bezifferungsregel
ist eine ungl¸ckliche Situation eingetreten, da man einem Namen
nicht ansehen kann, ob er nach Regel VB-7 oder gem‰˚ R-2.4.2.2 (A-
32.23) gebildet wurde. So kann es vorkommen, dass eine Verbindung
einen Namen erh‰lt, der zuvor f¸r eine andere Verbindung g¸ltig war.
Beispiele:

14-Methyltetracyclo[5.4.2.22,6.18,11]hexadecan-1-ol gem‰˚ VB-7
16-Methyltetracyclo[5.4.2.22,6.18,11]hexadecan-1-ol gem‰˚ R-2.4.2.2

15-Methyltetracyclo[5.4.2.22,6.18,11]hexadecan-1-ol gem‰˚ VB-7
14-Methyltetracyclo[5.4.2.22,6.18,11]hexadecan-1-ol gem‰˚ R-2.4.2.2

16-Methyltetracyclo[5.4.2.22,6.18,11]hexadecan-1-ol gem‰˚ VB-7
15-Methyltetracyclo[5.4.2.22,6.18,11]hexadecan-1-ol gem‰˚ R-2.4.2.2
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[*] Der Name wurde gegen¸ber dem Original erg‰nzt, um auf die seit 1998
von der hier gegebenen Definition abweichende Verwendung des
Pr‰fixes rel in den Chemical Abstracts hinzuweisen.


