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LG-o Einfiihrung

Die Lignane sind eine Gruppe von pflanzlichen Natur-
stoffen, die sich von der Zimtsdure und ihren Derivaten
ableiten und biochemisch zum Phenylalaninstoffwechsel ge-
horen. Sie lassen sich in fiinf gro3e Subgruppen einteilen, und
ihre derzeitige Nomenklatur ist weder zwischen diesen Grup-
pen noch innerhalb einer von ihnen konsistent.

Viele Lignane sind physiologisch aktiv, z.B. die tumor-
hemmenden Podophyllotoxine. Dabei wechselwirken sie auf
zwei unterschiedliche Arten mit der Zellteilung bei Tieren
und auch beim Menschen. Einige Lignane unterdriicken
Funktionen des Zentralnervensystems und inhibieren die
cAMP-Phosphodiesterase, wéhrend andere als Fischgifte
oder Keimungshemmer fungieren. In der traditionellen chi-
nesischen Medizin werden Lignane zur Behandlung von
Hepatitis oder als Leberschutz verwendet.

Das wachsende Interesse an den Lignanen und Neolig-
nanen und die zunehmende Zahl modifizierter Strukturen
machen es notig, ein rationelles System fiir ihre Benennung
zu schaffen.

LG-o0.1 Friihere Nomenklaturvorschliige

Robinson!"! erkannte 1927, dass ein gemeinsames Merk-
mal vieler Naturstoffe ein C¢C;-Gertist ist (d.h. eine Propyl-
benzol-Grundstruktur) und dass dieses moglicherweise aus
Zimtsiure-Einheiten entstanden ist. In einem Ubersichtsar-
tikel iiber Naturharze schlug Haworth® fiir die Verbindun-
gen, die aus zwei f3,p'-verkniipften C4C;-Einheiten bestehen,
den Klassennamen Lignan vor (er schrieb zunichst ,,lignane®,
spater dann aber ,lignan®). Die Benennung der vielfiltigen
als Lignane klassifizierten Verbindungen basierte hauptséch-
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lich auf Trivialnamen, eine Bezifferung erfolgte, wenn nétig,
anhand des systematischen Namens. Dies fithrte manchmal zu
unterschiedlichen Nummerierungssystemen fiir eng verwand-
te Verbindungen mit potenzieller Zweideutigkeit bei der
Benennung von Analoga. Beispielsweise ergibt sich als
Position des Arylsubstituenten in den Arylnaphthalinen
vom Typ 2 (2,7-Cyclolignan, siche Tabelle 1 und LG-2.1)
abhéngig von der Position der funktionellen Gruppe C-1 oder
C-4.

In einem ausfiihrlichen Ubersichtsartikel wurden von
Hearon und MacGregor! die unterschiedlichen Geriisttypen
systematisch beziffert, ohne jedoch eine Korrelation zwischen
ihnen einzufiihren. Freudenberg und Weinges™ schlugen 1961
vor, dass die Atome der einen C,C;-Einheit von 1 bis 9 und
die der zweiten Einheit von 1’ bis 9 nummeriert werden
sollten, um ein konsistentes Nummerierungssystem zu schaf-
fen. Damit hatten alle Lignane eine 8-8-Bindung. Des
Weiteren schlugen sie vor, Lignane mit einem zusitzlichen
Ring als Cyclolignane zu bezeichnen. Dieses System wurde
ausfiihrlicher von Weinges et al. 1978 diskutiert.”

Der Begriff Neolignan wurde von Gottlieb® sowohl fiir
die Lignane als auch fiir verwandte Verbindungen, bei denen
die zwei C4C;-Einheiten durch andere Bindungen verkniipft
sind (z.B. 3-3' statt 8-8'), eingefiihrt. Zusitzlich nahm er
Verbindungen in diese Gruppe auf, bei denen ein Sauerstoff-
atom die beiden C,C;-Einheiten verkniipft. Bei den Aryl-
naphthalinen ergab sich, dass die zweite Verkniipfung der
C¢C;s-Einheiten zwischen 7 und 2’ besteht (nicht zwischen 7
und 6’ wie von Freudenberg und Weinges'! vorgeschlagen).

Die Einbeziehung der Lignane als eine Form der Neolig-
nane wurde nicht allgemein akzeptiert. Whiting!” unterschied
die Lignane (d.h. die Derivate mit einer 8-8'-Bindung) von
den Neolignanen und unterstrich ihre nicht zufriedenstellen-
de Nomenklatur. Die UnregelméBigkeiten bei der Angabe
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um die chemische Fachsprache im Deutschen zu fordern.
Sauber definierte Begriffe und klare Nomenklaturregeln
bilden die Basis fiir eine Verstindigung zwischen den
Wissenschaftlern einer Disziplin und sind fiir den Austausch
zwischen Wissenschafts- und Fachsprache sowie Allgemein-
sprache essenziell. Alle Ubersetzungen werden von einem
ausgewiesenen Experten (dem ,,Obmann®) gepriift, korri-
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klatur der Fullerene Cq-I;, und Cy-Ds;)) ist fiir Heft 31/
2005 vorgesehen. Empfehlungen von Themen und Obleuten
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der Podophyllotoxin-Konfigurationen wurden von Dewick
und Jackson™ zusammenfassend beschrieben.

Einige der Unterschiede zwischen den verschiedenen
vorgeschlagenen Nomenklatursystemen werden anhand der
Geriiste 1-3 dargestellt (Tabelle 1). Dieses Nomenklaturpro-
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Tabelle 1: Vergleich der Nomenklaturvorschlige fiir die Geriiste 1-3.

blem wird zusétzlich durch die Tatsache vergroBert, dass im
Chemical-Abstracts(CA)-Index systematische Namen fiir
Lignane und Neolignane verwendet werden. Tabelle 2 veran-
schaulicht dieses Problem fiir die Arylnaphthalin-Stamm-
struktur 2, bei der die Titelstammverbindung im CA-Index
von der Position des ranghochsten, als Suffix angegebenen
Substituenten (falls vorhanden) oder vom ranghochsten
Ringsystem abhéngt.

LG-0.2 Aligemeine Regeln

Die folgenden Empfehlungen basieren auf den allgemei-
nen [UPAC-Empfehlungen zur Benennung von Naturstof-
fen.”'? Bereits existierende Trivialnamen

fiir Lignane und Neolignane kénnen weiter-

hin verwendet werden, jedoch wird empfoh-

Geriist 1 Gerlist 2 Gertist 3 Lit.
7,7'-Epoxylignan 2,7'-Cyclolignan 8,4'-Oxyneoli-  diese Veréffentli-
gnan chung
2,5-Diaryltetrahydrofuran 4-Aryl-1,2,3 4-tetrahydronaph- — 3]
thalin

7,7'-Epoxylignan Cyclolignan - [4]
7.0.7',8.8"-Lignan 8.8',7.2'-Lignan 8.0.4"-Lignan [6]
2,5-Diaryl-3,4-dimethyltetrahy- 1-Aryltetralin (8-O-4')-Neoli-  [7]

drofuran gnan

len, in Veroffentlichungen die halbsystema-
tischen Namen beim ersten Auftreten einer
Substanz ebenfalls zu nennen. Zu beachten
ist, dass mehrere Nummerierungssysteme in
Gebrauch sind und daher in jedem Fall
angegeben werden muss, welches fiir die
Benennung auf der Grundlage eines Trivi-
alnamens verwendet wurde.

Tabelle 2: Variationen im Nummerierungssystem von Arylnaphthalin-Lignanen. Die Ziffern in den Spalteniiberschriften sind die in dieser Empfehlung
verwendeten Lokanten (siehe LG-2.1 fiir das Geriist 2), darunter finden sich die Nummerierungen, die im CA-Index fiir die jeweilige Stammverbindung
verwendet werden. Gestrichene Nummern beziehen sich auf die Arylgruppe der Stammverbindung, ein Sternchen bezeichnet eine Carboxygruppe.
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Stammverbindung im CA-Index 1 2 3 4 5 6 7 8 91 223 4 5 6 7 8 9 Beispiel
5H-benzolkl]bis[1,3]dioxolo-[4,5-b:4',5"- 5a 14b 14a 3a 4 5 6 7 - 8 9 9a 12a 13 13a 8 8 - Carpanon
glxanthen-5-one

1,3-benzodioxole 42 &' & 77 6 5 4 3 -5 4 3a 7a 7 6 1 2 - Isogalcatin
furo[3',4":6,7|naphtho[2,3-d]-1,3-dioxol-5,8- 4a 9a 10 10a 3a 4 5 5a 6 17 23 4 5 6 9 8a 8 Isopicropodophyllon
dione

furo[3',4":6,7]naphtho[2,3-d]-1,3-dioxol- 4a 9a 10 10a 3a 4 5 5a 6 5 4 33 72 7 6 9 8a 8 |JusticidinD
6(8H)-one

furo[3',4":6,7|naphtho[2,3-d]-1,3-dioxol-6- 92 4a 4 3a 10a 10 9 8 &8 1 2° 3 4 5 6 5 5a 6 Podophyllotoxin
(5aH)-one

furo[3',4":6,7]naphtho[2,3-d]-1,3-dioxol- 9a 4a 4 3a 10a 10 9 8 8 5 4 33 7a 7 6 5 5a 6 JusticidinF
6(8H)-one

furo[3',4":6,7]naphtho[1,2-d]-1,3-dioxol- 5a 10a 10b 3a 4 5 6 6a 7 5 4 3a 7a 7 6 10 9a 9 |usticinol
7(9H)-one

naphthalene 4a 8 8 7 6 5 43 -1 23 4 5 6 1 2 - Galbulin
2-naphthalenecarboxylic acid 4a 8 8 7 6 5 43 -1 223 4 5 6 1 2 * Plicatsdure
2-naphthalenecarboxylic acid 8 4a 5 6 7 8 1 2 * 1 23 4 5 6 4 3 - Thomassiure
2,3-naphthalenedicarboxylic acid 4a 8 8 7 6 5 4 3 * 1 223 4 5 6 1 2 * Thomasidiosdure
2,3-naphthalenedimethanol 4a 8 8 7 6 5 4 3 a1 23 4 5 6 1 2 o lsooliil
2,3-naphthalenediol 8 4a 4 3 2 1 8 7 -1 2% 4 5 6 5 6 - Norisoguaiacin
2-naphthalenol 4a 8 1 2 3 4 56 -1 223 4 5 6 8 7 - Guaiacn
2-naphthalenol 4a 8 1 2 3 4 56 -5 433 729 7 6 8 7 - Otobaphenol
naphtho(1,2-d]-1,3-dioxole 5 9a 9% 3a 4 5 6 7 -5 4 33 7a 7 6 9 8 - Otobain
naphtho[1,2-d]-1,3-dioxole 8 4a 4 3a 9 9 8 7 -1 223 4 5 6 5 6 - Galatn
naphtho[1,2-d]-1,3-dioxole 9a 52 5 4 3a 9% 9 8 -1 23 4 5 & 6 7 - Hypophyllanthin
naphtho[1,2-d]-1,3-dioxol-9-ol 52 92 9% 3a 4 5 6 7 -5 4 33 72 7 6 9 8 - Hydroxyotobain
naphtho[1,2-d]-1,3-dioxol-6 (7H)-one 5a 92 9% 3a 4 5 6 7 -5 4 33 7d 7 6 9 8 - Otobanon
naphtho|[2,3-c]furan-1(3H)-one 4a 8 8 7 6 5 4 3317 223 4 5 6 9 9a 1 Sikkimotoxin
naphtho(2,3-c]furan-1(3H)-one 4a 8 8 7 6 5 4 3a 35 4 33 72 7 6 9 9a 1 Collinusin
naphtho([2,3-c]furan-1(3H)-one 8 4a 5 6 7 8 9 9 1 1 223% 4 5 6 4 3a 3 Conidendrin
naphtho|2,3-c]furan-1(3H)-one 8 4a 5 6 7 8 9 9 1 5 4 32 72 7 6 4 3a 3 JusticidinC
phenol 8a 4a° 4 332 9 9 & 7 -4 3 2 1 6 5 5 6 - Attenuol

© 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim www.angewandte.de Angew. Chem. 2005, 117, 2339 —2351


http://www.angewandte.de

LG-1 Grundstammstrukturen

Die Lignane und Neolignane sind eine Klasse von Natur-
stoffen, die durch Kupplung von zwei C¢C;-Einheiten 4
gebildet werden. Der Begriff Lignan wurde von Haworth?

fiir diejenigen Strukturen eingefiihrt, bei denen die Einheiten

[.p’-verkniipft sind. Bei anderen Verkniipfungen (m,m’; v,y

,m" usw.) werden die Verbindungen Neolignane genannt. Zu

ihnen zdhlen auch solche, bei denen die beiden Einheiten

durch ein Sauerstoffatom verkniipft sind, das fiir Nomenkla-
turzwecke als verbriickend betrachtet wird.
Anmerkungen:

1. Im Englischen wird zwischen den Schreibweisen lignan
und lignane unterschieden. Die Klassennamen Lignan
und Neolignan werden gewohnlich ohne ein ,,e“ am Ende
geschrieben. Die Namen der nachfolgend aufgefiihrten
Stammstrukturen werden im Englischen mit einem
Schluss-,,e“ geschrieben, wenn sie geséttigte Seitenketten
enthalten (zur Behandlung ungesittigter Seitenketten
siche LG-3.1).

2. Zum Zwecke der Bezifferung der unterschiedlichen
Stammstrukturen sind die Atome der C,C;-Einheit 4
von 1 bis 9 nummeriert, wobei die a-Position 9, die -
Position 8 und die y-Position 7 entspricht.

LG-1.1 Lignan

Wenn die zwei C¢C;-Einheiten 4 durch eine (3,’-Bindung
verkniipft sind, wird die Stammstruktur Lignan (engl.: lign-
ane) (5) als Grundlage fiir die Benennung verwendet.

LG-1.2 Neolignan

Wenn die zwei C¢C;-Einheiten 4 durch eine andere als
eine f,p’-Bindung verkniipft sind, wird die Stammstruktur
Neolignan (engl.: neolignane) als Grundlage fiir die Benen-
nung verwendet. Die Lokanten der Verkniipfungsstellen der
beiden Einheiten werden dem Namen vorangestellt, und der
zweite Lokant erhélt einen Strich. Gibt es eine Wahlmog-
lichkeit bei den Lokanten, gilt folgende Rangfolge:

a) Position 8
b) niedrigere ungestrichene Nummer
c) niedrigere gestrichene Nummer

Angew. Chem. 2005, 117, 2339 —2351

Beispiele:

3,3'-Neolignan
nicht 5,5'-Neolignan,
3 ist nicdriger als 5

Angewandte

8,3'-Neolignan
nicht 3,8’-Neolignan,
8 ist 8" vorzuzichen
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LG-1.3 Indizierter Wasserstoff

Wenn die beiden C4C;-Einheiten 4 eines Neolignans unter
Beteiligung der Position 1 (oder 1") verkniipft sind, kann der
zugehorige Cg-Ring nicht aromatisch sein. Vielmehr konnen
noch maximal zwei nichtkumulierte Doppelbindungen vor-
handen sein, weshalb es eine Position geben muss (auer C-1
bzw. C-1'), die im Stammkohlenwasserstoff geséttigt ist. Diese
Position wird durch den Lokanten fiir diese Position und ein
groBes kursives (oder unterstrichenes) H angezeigt, das fiir
indizierten Wasserstoff steht (siche Regeln A-21.61'" und
R-1.3M%). Gibt es eine Wahlmoglichkeit, wird der niedrigste
Lokant gewéhlt.

Beispiele:

2H-1,3'-Neolignan
nicht 6H-1,3'-Neolignan,
2 ist niedriger als 6

4H-1,3'-Neolignan

LG-1.4 Oxyneolignan

Sind die zwei C,C;-Einheiten 4 nur durch ein Sauerstoff-
atom verkniipft, wird der Name Oxyneolignan fiir die
Stammstruktur verwendet. Die Lokanten der beiden Positio-
nen, die durch das Sauerstoffatom verkniipft sind, werden
dem Namen vorangestellt, der zweite Lokant erhilt einen
Strich. Gibt es eine Wahlmoglichkeit bei den Lokanten, gilt
folgende Rangfolge:

a) Position 8
b) niedrigere ungestrichene Nummer
c) niedrigere gestrichene Nummer

Beispiele:

8,4"-Oxyneolignan
nicht 4,8’-Oxyncolignan,
8 ist 8' vorzuziehen

3,4'-Oxyneolignan
nicht 5,4'- oder 4,3'-
oder 4,5"-Oxyneolignan

© 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim 2341
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LG-1.5 Bezifferung der Lignan-, Neolignan- und
Oxyneoligangeriiste

Bei den Formeln der Stammstrukturen in LG-1.1-1.4 ist
auch die korrekte Nummerierung angegeben. Gibt es eine
Wahlmoglichkeit bei der Nummerierung, gilt folgende Rang-
folge:

a) moglichst niedrigere Lokanten fiir Modifizierungen der
Stammstruktur

b) moglichst niedrige Lokanten fiir indizierten Wasserstoff

¢) moglichst niedrige Lokanten fiir die ranghochste funktio-
nelle Gruppe, die als Suffix dem Namen angefiigt wird

(LG-4)

d) moglichst niedrige Lokanten fiir Doppelbindungen in der
Seitenkette (LG-3)

e) moglichst niedrige Lokanten (als Satz betrachtet) fiir
Substituenten, die als Prifixe genannt werden (siehe z. B.
Balanophonin in LG-5.4; die Methoxygruppe ist an
Position 3, nicht 5).

f) moglichst niedrige Lokanten (in der Reihenfolge ihrer
Nennung) fiir Substituenten, die als Prifixe genannt
werden (siche z.B. die zweite Verbindung in LG-5.4; die
Methoxygruppe ist an Position 3, nicht 5).

Diese Kriterien folgen den etablierten Verfahren der
systematischen Nomenklatur.!%13]

LG-2 Modifizierungen der Grundstammstruktur

Modifizierungen der Grundstammstruktur (LG-1) durch
zusitzliche Ringe und/oder das Hinzufiigen/Entfernen von
Kohlenstoffatomen (die nicht als Substituenten behandelt
werden) werden durch die nachfolgend beschriebenen Prifi-
xe angezeigt; diese werden immer direkt vor dem Namen der
Grundstammstruktur aufgefiihrt, nicht zusammen mit den
Prifixen fiir Substituenten (LG-4). Sie sind also nicht vom
Namen abtrennbar.

LG-2.1 Zusdtzliche Kohlenstoffringe (das Prdfix Cyclo-)
a) Cyclolignane

Wenn das Kohlenstoffgeriist eines Lignans einen zusitz-
lichen Ring aufweist, der durch eine direkte Bindung zwi-
schen zwei Atomen des Lignangeriists entstanden ist, wird
dies mit dem Prifix Cyclo- unter Angabe der Lokanten der
Verkniipfungsstellen angezeigt (siche Regeln F-4.1,! RF-
43" ynd R-1.2.6.11%). Gibt es eine Wahlmoglichkeit bei
den Lokanten, gilt folgende Rangfolge:

1. moglichst niedrige ungestrichene Nummer
2. moglichst niedrige gestrichene Nummer

Beispiele:

2,7'-Cyclolignan
nicht 2',7-, 6,7'- oder 6',7-Cyclolignan

2,2'-Cyclolignan
nicht 6,6"-Cyclolignan

© 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim
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b) Cycloneolignane

Wenn das Kohlenstoffgeriist eines Neolignans einen zu-
sdtzlichen Ring aufweist, der durch eine direkte Bindung
zwischen zwei Atomen des Neolignangeriists entstanden ist,
wird dies mit dem Prifix Cyclo- unter Angabe der Lokanten
der Verkniipfungsstellen angezeigt (siehe Regeln F-4.1,"! RF-
43" ynd R-1.2.6.11%), Gibt es eine Wahlmoglichkeit bei den
Lokanten, gilt folgende Rangfolge:

1. moglichst niedrige ungestrichene Nummer fiir Cyclo
2. moglichst niedrige gestrichene Nummer fiir Cyclo
3. moglichst niedriger Lokant fiir indizierten Wasserstoff

Beispiele:

5',7-Cyclo-8,3"-neolignan
nicht 3,8'-Cyclo-5,7'-neolignan
nicht 3',7-Cyclo-8,5"-neolignan
8,3'-Neolignan ist die bevorzugte
Stammstruktur

6H-2,6'-Cyclo-1,3"-neolignan
nicht 6H-2,2'-Cyclo-1,5"-neolignan
1,3’-Neolignan ist die bevorzugte
Stammstruktur

Anmerkung: Die als Grundlage fiir die Benennung die-
nenden Stammverbindungen gibt es nicht, aber sie werden
zur Benennung von hydrierten oder teilhydrierten Verbin-
dungen bendtigt (siehe beispielsweise die 13. Verbindung in
LG-5.31; vgl. auch die 2. Verbindung in LG-4.4).

LG-2.2 Ringspaltung (das Prifix Seco-)

Die Spaltung einer Ringbindung unter Hinzufiigung der
erforderlichen Wasserstoffatome wird durch das Préfix Seco-
und die Lokanten der gespaltenen Bindung beschrieben
(siche Regeln F-4.7,”) RF-4.4.10% und R-1.2.6.20%)). Die ur-
spriingliche Bezifferung des Systems wird beibehalten. Gibt
es eine Wahlmoglichkeit bei den Lokanten, gilt folgende
Rangfolge:

a) moglichst niedrige ungestrichene Nummer
b) moglichst niedrige gestrichene Nummer

Beispiel:

1,7-Seco-2,7"-cyclolignan

Anmerkung: Die strikte Anwendung der Regeln ergibt
hier den Namen 1,7-Seco-1,7'-cyclolignan, was eine andere
Berzifferung des Rings C1-C6 zur Folge hat. Die wahrschein-
liche Verwandtschaft mit 2,7-Cyclolignan wird jedoch am

[*] Dieser Verweis wurde gegeniiber der englischen Ausgabe eingefiigt.
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besten durch den empfohlenen Namen angezeigt. Ein ande-
rer moglicher Name wire 1(7—7')abeo-Lignan (LG-2.7).[%]

LG-2.3 Entfernung von Geriistatomen (das Prifix Nor-)

Lasst sich eine Stammstruktur von Lignan, Neolignan
oder Oxyneolignan durch das Entfernen eines oder mehrerer
Kohlenstoffatome ableiten, wird dies durch das Prifix Nor-,
Dinor- usw. (siche Regeln F-42, F-4.4°1 und RF-4.1.101%)
ausgedriickt. Gibt es eine Wahlmoglichkeit bei der Position
des entfernten Kohlenstoffatoms, gilt folgende Rangfolge:
a) ungestrichene Nummer
b) hohere Nummer

Diese Nummer wird beim Prifix Nor- angegeben, wobei
die Nummern aller anderen Atome unverdndert bleiben.
Falls notig wird die Lage von Doppelbindungen durch
indizierten Wasserstoff angegeben.

Beispiele:l**]

1H-6-Norlignan
nicht 1’H-6'-Norlignan
(6 ist 6' vorzuziehen)

2,7'-Cyclo-8',9'-dinor-8,7'-neolignan
nicht 2,7-Cyclo-8,9-dinor-7,8"-neolignan
(8,7" ist 7,8" vorzuziehen)

7-Norlignan
nicht 9'-Nor-8,7"-neolignan

9-Norlignan
nicht 8'-Nor-8,9"-neolignan

In beiden Fillen ist Lignan die bevorzugte Stammstruktur.

Anmerkung: Im zweiten Beispiel sind die beiden modi-
fizierenden Préfixe in alphabetischer Reihenfolge aufgefiihrt
(siche Regeln F-4.1301###1 ynd RF-4.7112)),

[*] Das Prifix abeo- wurde urspriinglich®'""*'% kursiv gesetzt. Aus
Griinden der Einheitlichkeit bei den stammsystemmodifizierenden
Prifixen wurde in der revidierten Fassung von Abschnitt F (No-
menklatur der Naturstoffe)'?! empfohlen, dieses Prifix nicht kursiv
zu setzen. Dies hat zur Folge, dass es bei der alphabetischen
Einordnung beriicksichtigt wird, ihm ein Bindestrich vorausgeht,
und es am Anfang eines Namens grof$ geschrieben wird, hier also
1(7—7')-Abeolignan. Die Anderung wurde in die Lignannomen-
klatur nicht tibernommen. Die Verwendung des Prifixes abeo- ist
zugelasssen, aber nicht obligatorisch. Sie eignet sich am besten,
um Reaktionsmechanismen oder die Biogenese zu veranschauli-
chen. Im Allgemeinen sind jedoch systematische Namen oder
Namen unter Verwendung der Prifixe Homo- und Nor- vorzuzie-
hen.

Die Reihenfolge der Prifixe Cyclo- und Nor- bei der zweiten
Verbindung wurde der in spiteren Beispielen angepasst und ist
damit in Einklang mit der Anmerkung.

Dieser Verweis wurde gegeniiber der englischen Ausgabe korri-
giert.
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LG-2.4 Erweiterung des Geriists (das Prdfix Homo-)

Leitet sich die Stammstruktur von Lignan, Neolignan
oder Oxyneolignan durch Einfiigung eines oder mehrerer
Kohlenstoffatome ab, wird dies durch das Prifix Homo-,
Dihomo usw. ausgedriickt (sieche Regeln F-4.5° und RF-
422, Die Nummer fiir das zusitzliche Kohlenstoffatom
besteht aus dem Lokanten des Atoms, nach dem es eingefiigt
wurde, und einem ,,a“ (analog bei mehreren hinzugefiigten
Atomen: ,,b“, ,.c* usw.). Gibt es eine Wahlmoglichkeit, gilt
folgende Rangfolge:

a) ungestrichene Nummer
b) hohere Nummer

Falls notig wird die Lage von Doppelbindungen durch
indizierten Wasserstoff angegeben (LG-1.3).
Beispiele:

7a-Homolignan
nicht 9a’-Homo-8,9"-neolignan
(Lignan ist die bevorzugte Stammstruktur)

2H-6a-Homolignan
nicht 2'H-6a’-Homolignan (6a ist 6a’ vorzuziehen)

LG-2.5 Ersatz von Geriistatomen (die Prifixe Oxa- usw.)

Wird ein Kohlenstoffatom von Lignan, Neolignan oder
Oxyneolignan durch ein Heteroatom ersetzt, wird die Aus-
tauschnomenklatur (,,oxa-aza“) verwendet (siche Regeln
B-4," F-4.11,”) RF-5," R-1.2.2.1 und R-2.3.32"#]) Gibt
es eine Wahlmoglichkeit bei den Lokanten, gilt folgende
Rangfolge:

a) ungestrichene Nummer
b) niedrigere Nummer

Falls notig wird die Lage von Doppelbindungen durch
indizierten Wasserstoff angegeben (LG-1.3).
Beispiele:

5'H-2'-Oxa-8,3'-neolignan

2-Azalignan

[*] Dieser Verweis wurde gegeniiber der englischen Ausgabe korrigiert.
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LG-2.6 Verbriickte Stammstrukturen (die Prdfixe Epoxy- usw.)

Zusatzliche Ringe, die durch das Verkniipfen von zwei
Positionen eines Lignans, Neolignans oder Oxyneolignans
durch ein Atom oder eine geeignete Gruppe gebildet werden,
werden durch den Namen des verbriickenden Atoms oder der
verbriickenden Gruppe als Prifix mit Angabe der zugehori-
gen Lokanten gekennzeichnet. Die bekanntesten Verbindun-
gen mit derartigen zusétzlichen Ringen sind die Furanoid-
und die Furanofuranoidlignane. In diesen Fillen ist das
verbriickende Atom Sauerstoff, und das Préfix lautet Epoxy-.
Gibt es eine Wahlmoglichkeit bei den Lokanten, gilt folgende
Rangfolge:

a) ungestrichene Nummer
b) niedrigere Nummer

Gibt es mehrere identische Briicken, werden die Lokan-
ten paarweise genannt, jeweils getrennt durch einen Doppel-
punkt. Falls notig wird die Lage von Doppelbindungen durch
indizierten Wasserstoff angegeben (LG-1.3).

Beispiele:

2',7-Epoxy-6'H-
8,1"-neolignan

7,7Epoxylignan 7,9":7',9-Diepoxylignan

2',8'-Epoxy-7,9'-cyclo-6'H-
8,1"-neolignan

3',7-Epoxy-8,4'-oxyneolignan

(8,4"-Oxyneolignan ist die
bevorzugte Stammstruktur)

Zusammengesetzte Briicken werden als Kombination aus
einfachen Briicken benannt und in runde Klammern gesetzt.
Ist die Briicke zusétzlich substituiert, wird sie — beginnend am
Briickenkopfatom mit der hochsten Nummer — mit doppelt
gestrichenen Nummern versehen (1), um sie von den
ungestrichenen und einfach gestrichenen Nummern der
Atome des Hauptgeriists zu unterscheiden.

Beispiel:

3,7'-(Epoxybutanoxy)-2,2'-cyclolignan

© 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

nicht 4',8-Epoxy-7,3'-oxyneolignan
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LG-2.7 Bindungswanderung (das Prdfix abeo-)i*!

Eine Stammstruktur, die keines der konventionellen
Gerliste enthilt, die aber formal als aus einem solchen
durch die Wanderung von einer oder mehreren Bindungen
entstanden betrachtet werden kann, kann durch das Préfix
x(y—z)abeo- (siche Regeln F-49°) RF-4.510% und R-
1.2.7.183) bezeichnet werden. Dieses beschreibt die Wande-
rung der mit dem Atom x endenden Gruppe von der Position
y zur Position z.

Beispiel:

7(8—8"abeo-2,7'-Cyclolignan

Alternative Namen fiir diese Verbindung sind: 7'(8'—
8)abeo-2,7-Cyclolignan, 8'(7'—8)abeo-2,7-Cyclo-8,7"-neolig-
nan und 8(7'—8)abeo-2,7-Cyclo-8,7-neolignan. Bei den
letzten beiden Namen liegt die Betonung auf der Verwandt-
schaft zu den entsprechenden nichtumgelagerten Neoligna-
nen. Ein systematischerer Name ist 8-Ethyl-2,7'-cyclo-8',9'-
dinor-8,7'-neolignan (vgl. zweite Verbindung in LG-2.3). Das
Prifix abeo- kann auch zur Verdeutlichung der Beziehung
zwischen zwei Lignanen, Neolignanen oder Oxyneolignanen
genutzt werden.

Beispiel:

Q O OMe-—> Q O e
-——
O (0] O o

5'-Methoxy-2',7-epoxy- — 5'-Methoxy-7'(1'—5")abeo-2',7-epoxy-
4'H-8,1"-neolignan-4'-on 8,1'-neolignan-4'(5'H)-on
1'-Methoxy-6'H-7'(1'—=3"Yabeo- «— 1'-Methoxy-4',7-epoxy-
4, 7-epoxy-8,3'-neolignan-6'-on 8,3'-neolignan-6'(1'H)-on

Anmerkung: Die Lage der Doppelbindungen wird in der
linken Struktur durch indizierten Wasserstoff angezeigt (LG-
1.3), in der rechten durch addierten Wasserstoff (LG-4.4).*]
Der Grund hierfiir sind die unterschiedlichen hypothetischen
Stammverbindungen.

LG-2.8 Kombination von Prifixent*!
Sind mehrere modifizierende Prifixe erforderlich, werden

ihre Wirkungen auf die Stammstruktur sequenziell von rechts
nach links ,riickwirtsgehend” (siche Regel RF-4.7012Il##])

[*] Siehe Funote zu LG-2.2.

[**] Alternativ kénnen die gesittigten Positionen — einschlieRlich der
der Carbonylgruppe — durch nicht abtrennbare Hydroprifixe
angegeben werden.

[***] Dieser Verweis wurde gegentiiber der englischen Ausgabe korri-
giert.
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gelesen. Gibt es eine Wahlmoglichkeit zwischen verschiede-
nen Operationen, sollte die geringste Zahl an Verdnderungen
gewidhlt werden. Die Prifixe sollten soweit wie moglich in
alphabetischer Reihenfolge von links nach rechts verwendet
werden. Es miissen jedoch die falsche Verwendung von
Prifixen und das Auftreten chemisch unmdéglicher Situatio-
nen vermieden werden. So heifit die in LG-2.2 als Beispiel
verwendete Verbindung 1,7-Seco-2,7'-cyclolignan und nicht
2,7'-Cyclo-1,7-secolignan, denn ein 1,7-Secolignan kann nicht
existieren.

LG-3 Anderungen im Hydrierungsgrad

Die Stammstrukturen in LG-1 und LG-2 haben die
maximale Zahl an nichtkumulierten Doppelbindungen in
den Ringen C-1 bis C-6 und C-1" bis C-6’ sowie gesittigte
Seitenketten. Die Verfahren zur Beschreibung von Anderun-
gen an diesem Oxidationsgrad hidngen vom Ort der Modifi-
zierung ab.

LG-3.1 Ungesiittigte Seitenketten

Eine Doppel- oder Dreifachbindung in der Seitenkette
(C-7 bis C-9 und C-7’ bis C-9) des Lignan-, Neolignan- oder
Epoxyneolignangeriists wird durch Ersatz der Endung -an
durch -en bzw. -in und die entsprechenden Lokanten fiir die
Lage der Mehrfachbindung angezeigt. Wenn zwei Doppel-
bindungen vorhanden sind, wird die Endung -an durch -dien
ersetzt, wobei das Schluss-,,a“ des Stammes erhalten bleibt.

Beispiele:

4'7-Epoxy-8,3'-neoligna-7,8'-dien

LG-3.2 Reduktion eines aromatischen Rings

Wird ein aromatischer Ring reduziert, wird die Position

der zusétzlichen Wasserstoffatome durch das Prifix Dihydro-

Angew. Chem. 2005, 117, 2339 —2351
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(Tetrahydro- usw.) mit den entsprechenden Lokanten ange-

geben. Zur Behandlung der durch das Vorhandensein eines

Ketons ausgelosten Sattigung sei auf LG-4 verwiesen.
Beispiel:

1,2,3,6-Tetrahydro-2,7"-cyclolignan

LG-3.3 Doppelbindung zwischen aromatischem Ring und
Seitenkette

Die Verschiebung einer Doppelbindung aus einem aro-
matischen Ring zum angrenzenden Atom der Seitenkette
wird als Reduktion des aromatischen Rings (Prifix Dihydro-;
siche LG-3.2) und Oxidation der Seitenkette (vorangestelltes
Prifix Didehydro-) unter Angabe der entsprechenden Lo-
kanten beschrieben.

Beispiel:

1,7-Didehydro-1,2,3,6-tetrahydro-
2,7"-cyclolignan

LG-4 Lignan-, Neolignan- und
Oxyneolignanderivate

Funktionelle Gruppen und andere Substituenten werden
entsprechend den allgemeinen Regeln der Nomenklatur
organischer Verbindungen benannt. Falls moglich wird die
ranghochste funktionelle Gruppe als Suffix und alle anderen
Gruppen als Prifixe zitiert. Fiir die hdufigsten Gruppen ist
die Rangfolge fiir die Benennung mit einem Suffix: Carbon-
sdure, Lacton, Ester, Keton, Alkohol. Die als Prifixe ge-
nannten Gruppen werden in alphabetischer Reihenfolge
aufgefiihrt, wobei multiplikative Prifixe wie Di-, Tri- und
Tetra- nicht beriicksichtigt werden. Gibt es eine Wahlmog-
lichkeit bei der Angabe der Position einer funktionellen
Gruppe, gilt folgende Rangfolge:

a) ungestrichene Nummer

b) moglichst niedrige Lokanten fiir die ranghochste funk-
tionelle Gruppe

c) moglichst niedrige Lokanten (als Satz betrachtet) fiir

Substituenten, die als Prifixe genannt werden
d) moglichst niedrige Lokanten (in der Reihenfolge ihrer

Nennung) fiir Substituenten, die als Prifixe genannt

werden.
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LG-4.1 Carbonsiiuren

Wird eine Methylgruppe eines Lignans oder Neolignans
in eine Carboxygruppe umgewandelt, wird dies durch
das Suffix -sdure und den Lokanten fiir diese Position
angezeigt.

Beispiel:

4,4',9'-Trihydroxy-3,3,5,5'-tetramethoxy-
2,7"-cyclolign-7-en-9-saure

LG-4.2 Lactone

Lactone werden bezeichnet, indem man die Endung
-sdure der entsprechenden Sdure in -olacton &dndert. Der
Lokant der Sduregruppe und danach der der Hydroxygruppe,
die das Lacton bilden, werden in diese Endung nach dem
ersten o eingefiigt. Die Vorgabe, dass die Carbonylgruppe
eine ungestrichene Nummer erhélt, steht zwar im Gegensatz
zur géngigen Praxis bei symmetrischen Geriisten (z. B. Stega-
non (LG-5.3) und Enterolacton (LG-5.5)). Die Verwendung
ungestrichener Nummern hilft jedoch beim Vergleich von
verwandten Verbindungen wie anderen Carbonsdurederiva-
ten und der Konfiguration (LG-5.3). Wenn die Lactongruppe
Teil einer Briicke ist (z.B. Gomisin D in LG-5.3), wird das
eine Sauerstoffatom als Teil der Briicke und das zweite als
,Keton“ betrachtet (LG-4.4).

Beispiele:

3,4,4'-Trihydroxy-3',5-dimethoxylign-
7-en0-9,9'-lacton

7-Hydroxy-3',4",5"-trimethoxy-
4,5-methylendioxy-2,7'-
cyclolignano-9’,9-lacton

4,4'-Dihydroxy-3,3’-dimethoxy-
7,9"-epoxylignano-9,7'-lacton

2346 © 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

LG-4.3 Ester

Die Veresterung einer Carbonsiaure (LG-4.1) wird ange-
geben, indem das Suffix -sdure in -oat umgewandelt wird und
der Name der Alkylgruppe (oder Arylgruppe)® an den
Anfang des Namens gestellt wird.

Beispiel:

Methyl-3",4,4",8,8",9-hexahydroxy-5,5'-dimethoxy-
2,7"-cyclolignan-9'-oat

Die Veresterung einer alkoholischen oder phenolischen
Hydroxygruppe (LG-4.5) wird durch Anfiigen des Suffixes -yl
(-diyl, -triyl usw.) an Lignan, Neolignan oder Oxyneolignan
unter Angabe des Lokanten fiir die entsprechende Position
und danach der anionischen Form der Acyloxygruppe ange-
zeigt. Gibt es eine ranghohere Gruppe, z. B. eine Carbonséu-
re, ein Lacton oder eine veresterte Carbonséure, wird fiir die
veresterte Hydroxygruppe das Acyloxy-Prifix verwendet.

Beispiele:

(3,3',4,4'-Tetramethoxy-
7,9"-epoxylignan-7'-ylyacetat

(8-Hydroxy-3',5-dimethoxy-2,7'-
cyclolignan-4,4',9,9'-tetrayl)tetraacetat

LG-4.4 Ketone

Ketone werden mit dem Suffix -on bezeichnet (oder dem
Prifix Oxo-, wenn eine ranghohere Gruppe mit Suffix
benannt ist). Wenn das Keton als Suffix einem der Ringatome
von C-2 bis C-6 zugeordnet ist und es notwendig ist, die
Position der Doppelbindungen anzugeben, dann geschieht
dies mithilfe von addiertem Wasserstoff, der in Klammern
hinter dem Lokanten fiir die Ketogruppe angegeben wird.!**!

[*] Ergdnzung gegeniiber der englischen Ausgabe.
[**] Alternativ kénnen die gesittigten Positionen — einschlielich der der
Carbonylgruppe — durch nicht abtrennbare Hydroprifixe angegeben
werden.
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Beispiele:*]

4-Hydroxy-3,5'-dimethoxy-2'H-3',7-
cyclo-8,1"-neolign-8'-en-2",4'(3'H)-dion
oder 4-Hydroxy-3,5'-dimethoxy-3',4'-
dihydro-2'H-3".7-cyclo-8,1'-neolign-
8'-en-2' 4’-dion

3',5'-Dimethoxy-3,4-methylendioxy-
2',7-epoxy-4'H-8,1'-neolign-
8’-en-4"-on

7'-Hydroxy-3,4:3',4'-
bis(methylendioxy)-
2,7'-cyclolignan-7-on

34,5 -Trimethoxy-4,5-
methylendioxy-7-0x0-2,7'-
cyclolignano-9',9-lacton

LG-4.5 Alkohole und Phenole

Alkohole und Phenole werden mit dem Suffix -ol oder —
wenn es eine ranghohere Gruppe gibt — dem Préfix Hydroxy-
benannt.

Beispiele:

3,3'-Dihydroxylignano-9,9’-lacton

3,3"-Dimethoxy-7,7'-epoxyligna-
7,7"-dien-4,4" 9-triol
(Trivialname: Furoguaiacidin)

LG-4.6 Ether sowie Alkohol- und Phenolderivate

Ether konnen nur mit einem Alkoxy-Préfix benannt
werden. Zuckerderivate erhalten ein Glycosyloxy-Préfix.
Ester alkoholischer oder phenolischer Lignane, Neolignane
oder Oxyneolignane wurden in LG-4.3 behandelt.

Beispiel:

4’-(B-D-Glucopyranosyloxy)-3,3'-dimethoxy-
7,9":7',9-diepoxylignan-4,8'-diol

[*] Bei der zweiten Verbindung wurde im ersten Namen der indizierte
Wasserstoff gegentiber der englischen Ausgabe gemif LG-1.3 und
der Regel c in LG-7 erginzt und der zweite Name gegeniiber der
englischen Ausgabe hinzugefiigt.
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LG-5 Stereochemie

Die meisten natiirlichen Lignane und Neolignane sind
optisch aktiv. Um die absolute oder relative Konfiguration
anzugeben und um verwandte Strukturen vergleichen zu
konnen, ist es vorteilhaft, eine Standardorientierung der
Strukturformel zu nutzen.

LG-5.1 Orientierung der Strukturformel

Fiir die Orientierung werden folgende Kriterien angewendet:
a) ungestrichene Nummern auf die linke Seite
b) die ungestrichenen Nummern 1-6 in die untere linke Ecke
¢) die einfach gestrichenen Nummern 1'-6' in die untere

rechte Ecke
d) dem Chiralitdtszentrum mit der niedrigsten Nummer wird

die a-Konfiguration zugewiesen.

Abweichend hiervon besteht die Ubereinkunft, das 2,7'-
Cyclolignangeriist mit dem Tetrahydronaphthalinring horizon-
tal und der Phenylgruppe nach unten zu zeichnen und das 2,2'-
Cyclolignangeriist mit den beiden Benzolringen tibereinander.

LG-5.2 Symbole fiir die Konfiguration (Stereodeskriptoren)

Die Konfiguration von Atomen, die Teil eines die Posi-
tion 8 einschlieenden Ringsystems sind, wird mit o beschrie-
ben, wenn sich ein Briickenkopf-Wasserstoffatom (oder
-Substituent) oder ein am Ringsystem gebundener Substitu-
ent unterhalb der Ebene befindet, und mit 3, wenn es/er sich
oberhalb befindet (siche Regel RF-10.11). Bei zwei Substi-
tuenten an einem Atom gilt folgende Rangfolge:

a) der Substituent, der ein Geriistatom enthilt
b) die nach den Sequenzregeln bevorzugte Gruppe (siche

Anhang zu Abschnitt E in Lit. [14] und Lit. [15]).

Wenn a und 3 nicht angewendet werden konnen, sollten
R und S verwendet werden (sieche Regeln R-7.2.11% und
E-4.904)), Bei iiberbriickten Bicyclen wird der grofte Ring als
Ebene definiert, und die Orientierung der kiirzesten Briicke
wird mit o und f beschrieben. Bei zwei gleich langen Briicken
wird empfohlen, jede Briickenkopfkonfiguration mit R und S
zu beschreiben. Auch die Konfiguration von Chiralititszen-
tren, die durch Substituenten an einer Briicke entstehen,
sollte mit den Stereodeskriptoren R und S angegeben werden.
In den seltenen Fillen, in denen Doppelbindungskonfigura-
tion relevant ist, sollten diese durch die Stereodeskriptoren E
und Z (siehe Regeln R-7.1.20% und E-2.20%) beschrieben
werden. Jede Gruppe von Stereodeskriptoren wird in Klam-
mern vor den Namen gestellt.”] Bei unbekannter Konfigura-
tion wird der Stereodeskriptor & verwendet.

[*] Diese Regel entspricht der fritheren Handhabung, wie sie auch in
Lit. [16] zu finden ist. In der Praxis und in neueren IUPAC-Empfeh-
lungen, z.B. in der revidierten Fassung von Abschnitt F (Nomenkla-
tur der Naturstoffe),'” werden heute jedoch haufig unterschiedliche
Arten von Stereodeskriptoren fiir verschiedene stereogene Einheiten
(innerhalb einer Struktureinheit) in einem Klammernsatz zusam-
mengefasst. Dieser neueren Entwicklung sollte — zumindest fiir die
Stereodeskriptoren R, S, E und Z — auch in der Lignannomenklatur
gefolgt werden. Allerdings wurden die Namen in den folgenden
Beispielen nicht den neuen Gepflogenheiten angepasst (z.B. hiefle
der Stereodeskriptor der dritten Verbindung sonst (7a,7'R,8a,8'at)).
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LG-5.3 Absolute Konfiguration

Wenn nicht anders angegeben (LG-5.4), wird davon
ausgegangen, dass die Konfigurationssymbole die absolute
Konfiguration beschreiben (LG-5.2).

Beispiele:™

OMe
(7a,7'a,80,8')-7-Hydroxy-3'4",5'-
trimethoxy-4,5-methylendioxy-
2,7"-cyclolignano-9',9-lacton
(Trivialname: Podophyllotoxin)

(78,7 .,8ct,8'xr)-3,4:3" 4'-
Bis(methylendioxy)-7.9":7",9-
diepoxylignan-7,8-diol
(Trivialname: Arboreol)

(7'R)-

Anmerkungen: Die 5. und die 6. Verbindung sind auf-
grund der Priorititsregeln'* beide 7E-konfiguriert. Bei
der 7. Verbindung bezieht sich 2R, auf die axial-chirale
Biphenyleinheit (siche Lit. [15] fiir Details). Da die Atome
7', 8 und 8 bei der 15. Verbindung nicht Teil eines Ringsys-
tems sind, werden die Stereodeskriptoren R/S und nicht o/f

(7a,7'3.8p,8'c)-3,4:3" 4~
Bis(methylendioxy)-
7,7"-epoxylignan
(Trivialname: (—)-Galbacin)

(7,83,8'P)-3,3" 4,4'-Tetramethoxy-
7,9"-epoxylignan-7'-ol
(Trivialname: Magnostellin A)

(7E)~(8'R)-3,3'-Dimethoxylign-
7-en-4,4'-diol
(das Z-Isomer dieser Verbindung
hat den Trivialnamen (—)-Guaiaretsdure)

(TE)-(8'@)-3' 4'-Dimethoxy-
3,4-(methylendioxy)lign-
7-en0-9,9'-lacton

B'ad'a,7a,8p)-4-Hydroxy-3,3",4"-
trimethoxy-4',5'-dihydro-4',7-epoxy-
8,3"-neolign-8'-en-6'(3'H)-on
oder (3'a.,4'a, 70,83)-4-Hydroxy-
3,3 4'-trimethoxy-3",4",5",6'-tetrahydro-
4’ 71-epoxy-8,3'-neolign-8’-en-6"-on
(Trivialname: Liliflon)

[(7et,8c,8'B,9't)-2,2"-Dimethoxy-
4,5:4" 5'-bis(methylendioxy)-7,9a":8",9-
diepoxy-7'-oxa-9a’-homo-8,9'-
neolignan-9’-yl]acetat
(Trivialname: Phrymarolin I}

(3'S,6'S,8R)-3,3'4,5,5',5'-Hexamethoxy-
5',6'-dihydro-6',9-cyclo-8,3"-neolign-
8'-en-4'(3'H)-on
(Trivialname: Heterotropanon)

(7'S.8R.8'S)-4,5-Dimethoxy-
3 4'-methylendioxy-1,7-
seco-2,7'-cyclolignan-7-ol

Die im Namen der 6. Verbindung gegeniiber der englischen Ausgabe
eingefligten Klammern um methylendioxy machen den Namen
klarer. Da es sich um einen Substituenten aus mehreren Kompo-
nenten handelt, sollte dieses Prifix generell, also auch wenn ein
Bindestrich nachfolgt, in Klammern eingeschlossen werden. Bei
Carpanon wurde der Name gegeniiber der englischen Ausgabe
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(2R,)-(8(3.8'at)-3.,4,5-
(Trimethoxy-4',5"-methylen- 3,4:4',5"Bis(methylendioxy)- Methoxy-3,4-methylendioxy-
dioxy-7'-0x0-2,2"-cyclo-
lignano-9,9"lacton
(Trivialname: (-)-Steganon)
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(BR)-(2B,7'B.8¢,8'B)- (1'B,78,8,8'B)-5'-
2',8"-epoxy-7,9'-cyclo-
4'H-8,1"-neolignan-4'-on
(Trivialname: Futoenon)

1,7-didehydro-1,2,3,6-
tetrahydro-2',3-epoxy-
2.7'-cyclo-lignan-6-on
(Trivialname: Carpanon)

(1'g,70,7',8c,8')-3,4,5,7,8'-
Pentahydroxy-8,9"-epoxy-1',2-
cyclo-9-nor-8,7'-neolignan-4'-on
(Trivialname: Hydroxyathrotaxin)

(3'R,6'9)-(1B,2)-3,3,3',5,5',5'-
Hexamethoxy-2,3,5',6'-tetrahydro-
2,6'-cyclo-1,3"-neoligna-8,8'-dien-

4,4'(3'H)-dion
(Trivialname: Asaton)

(8'R)-(7'at)-7'-Hydroxy-3',4'-
dimethoxy-4,5-methylen-
dioxy-7(8—=8"yabeo-2,7'-

cyclolignan-7.8-dion

(25,.3"RA"R)-(7'1.8P,8'w)-3",8'-
Dihydroxy-3',4",5"-trimethoxy-
3",4"-dimethyl-4,5-methylen-
dioxy-3,7"-(epoxybutanoxy)-

2,2"-cyclolignan-2"-on
(Trivialname: Gomisin D)

korrigiert. Die Namen von Liliflon, Asaton und Heterotropanon
wurden gegeniiber der englischen Ausgabe gemifR Regel R-0.1.8.5"!
korrigiert und bei Liliflon wurde ein alternativer Name in Einklang mit
der Fuflnote zu LG-4.4 eingefiigt. Bei der 16. Verbindung sei auf die
FuRnote zu LG-2.2 verwiesen.
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verwendet. Siehe auch die Anmerkung in LG-2.2. Beim
Namen fiir Gomisin D ist zu beachten, dass, obwohl die
ranghochste funktionelle Gruppe eine Lacton ist, das Sauer-
stoffatom der Carbonylgruppe als Keton behandelt wird, weil
das andere Sauerstoffatom in die Briicke integriert ist.

LG-5.4 Relative Konfiguration

Ist die relative, nicht aber die absolute Konfiguration
bekannt, wird dies durch das kursiv gesetzte Prafix rel- (siche
Regeln E-4.10(b)" und RF-10.61%) fiir eines der Enantio-
mere dargestellt. Falls bekannt, kann die Drehrichtung des
polarisierten Lichts mit (4) oder (—) hinzugefiigt werden.
Wenn die Stereodeskriptoren R/S fiir die Beschreibung der
absoluten Konfiguration eines Teils einer Verbindung beno-
tigt werden, miissen alle Chiralitdtszentren, von denen nur die
relative Konfiguration bekannt ist,”*] mit den Stereodeskrip-
toren R*/S* gekennzeichnet sein (siche Regeln E-4.10,¥ R-
7.2.2,% F-6.7°! und RF-10.6!").

Beispiele:*)

Me0:©\‘\\“
HO™* ¢
rel-(7'E)-(7a,8[)-4,9-Dihydroxy-3,5'-dimethoxy-

4'7-epoxy-8,3"-neolign-7"-en-9'-al
(Trivialname: Balanophonin)

oder Enantiomer

oder Enantiomer

rel-[(2'R)(1'B,3'B.4’ 0, 7ct,8B)-2'-Hydroxy-
3,3',5-trimethoxy-4,5-methylendioxy-3',4'-dihydro-
2'H-3',7-cyclo-8,1"-neolign-8'-en-4'-yl]acetat

Die relative Konfiguration eines achiralen Lignans, Neo-
lignans oder Oxyneolignans wird durch die in LG-5.2 ge-
nannten Stereodeskriptoren in der gleichen Weise wie in LG-
5.3 beschrieben spezifiziert.

Beispiel:

OMe

(7a,7'2,80,8')-2,2",4,4',5,5' -Hexamethoxy-
7,7"-cyclolignan
(Trivialname: Heterotropan)

[*] Der Text wurde aus Griinden der Verstindlichkeit gemaf Regel E-
4.10(c)™ gegeniiber der englischen Ausgabe erginzt. Diese Regel
besagt, dass das Prifix rel- nicht verwendet werden kann, wenn von
einem Teil einer Verbindung die absolute Konfiguration bekannt ist.
Dies gilt natiirlich auch, wenn diese mit den Stereodeskriptoren a
und f3 beschrieben wird.

Ausgabe gemiR Regel R-0.1.8.5" korrigiert.
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LG-5.5 Racemate

Racemate werden benannt, indem das kursiv gestellte
Prifix rac- dem Gesamtnamen des Enantiomers vorangestellt
wird, in dem das Chiralitdtszentrum mit der niedrigsten
Nummer a-konfiguriert ist (siche Regeln F-6.6! und RF-
10.512),

Beispiele:

und Enantiomer

rac-(8a.,8'B)-3,3'-Dihydroxylignano-9,9'-lacton
(Trivialname: Enterolacton)

und Enantiomer

rac-(8a,8'a)-3,3"-Dimethoxy-4,5:4",5'-
bis(methylendioxy)-2,2'-cyclolignan
(Trivialname: (x)-Wuweizisu C)

LG-5.6 Enantiomere

Die Konfiguration von Enantiomeren lédsst sich im Allge-
meinen eindeutig mit den in LG-5.3 vorgestellten Regeln
angeben. Will man beschreiben, dass zwei Lignane oder
Neolignane Enantiomere sind, obwohl nur die relative Kon-
figuration, oder nicht einmal diese bekannt ist, kann das
kursiv gestellte Prifix ent- genutzt werden (sieche Regeln
F-6.5"1 und RF-10.3!"%). Hiufiger dient dieses Prifix jedoch
zur Beschreibung von Beziehungen unter Verwendung von
Trivialnamen.

Beispiele:

(7a,7'B,8¢,8')-3,3'-Dimethoxy-

7,9":7",9-diepoxylignan-4,4’-diol

(Trivialname: (+)-Epipinoresinol
oder ent-Symplocosigenol)

(7, 7'B,8,8')-3,3"-Dimethoxy-

7,9":7".9-diepoxylignan-4.4'-diol

(Trivialname: (—)-Epipinoresinol
oder Symplocosigenol)
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LG-6 Trimere der C,Cs-Einheit und héhere Analoga

Die hoheren Analoga der Lignane und Neolignane, die
aus drei und mehr C,C;-Einheiten bestehen, werden in
Analogie zu den Terpenoiden als Sesquineolignane, Dineo-
lignane usw. bezeichnet. Sie konnen analog zu den Lignanen
und Neolignanen benannt werden. Eine der terminalen
Einheiten erhilt die ungestrichenen Nummern, die anderen
der Reihe nach die einfach, doppelt usw. gestrichenen. Gibt es
eine Wahlmoglichkeit bei den Lokanten, gilt folgende Rang-
folge:

a) niedriger gestrichene Nummer
b) Position 8
¢) niedrigere Nummer

Eine Oxybindung (LG-1.4) wird getrennt von und vor den
direkten C-C-Bindungen angegeben. Bis-, Tris- usw. wird
beim Vorliegen mehrerer Oxybindungen verwendet. Die
Zahl der CyC;-Einheiten wird durch das entsprechende
Prifix und den Namen Neolignan angezeigt:

o drei C,C;-Einheiten: Sesquineolignan
o vier C,C;-Einheiten: Dineolignan
o fiinf C,C;-Einheiten: Sesterneolignan

LG-6.1 Sesquineolignane

Derivate des Sesquineolignangeriists werden entspre-
chend den Empfehlungen in LG-2 bis LG-5 benannt. Bei
Wahlmoglichkeiten gelten dieselben Kriterien, wobei die
Bevorzugung von ungestrichenen Nummern gegeniiber ein-
fach gestrichenen um die von einfach gestrichenen Nummern
gegeniiber zweifach gestrichenen erweitert wird.

Beispiele:

4,4".7" 9" -Tetrahydroxy-3,3’,3" -trimethoxy-
4',8"-0xy-8,8'-sesquineolignano-9,9"-lacton
(Trivialname: Lappaol E)

(7"6,80.8'x,8" a)-4,4" 9" -Trihydroxy-3,3",5 -trimethoxy-
47" -epoxy-8,8":3",8""-sesquineolignano-9,9'-lacton
(Trivialname: Lappaol A)

LG-6.2 Dineolignane
Dineolignane werden analog zu den Sesquineolignanen
benannt. Die Lokanten der zusétzlichen C¢C;-Einheit sind

dreifach gestrichen.
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Beispiele:

7,7""-Dihydroxy-3,3',3" 4-tetramethoxy-3'",4""-methylendioxy-7',7""-epoxy-
8,4":4" 8""-bisoxy-8',8"-dineolignan
(Trivialname: Manassantin B)

OMe OMe

(7, 7"B,83,83,8",8" at)-4,4"",9,9" - Tetrahydroxy-3,3"",5' 5" -tetramethoxy-
4'7:4",7"-diepoxy-8,3":8'8":3",8""'-dineolignano-9',9" -lacton

(Trivialname: Lappaol F)

OMe
4' 4" 5" 5" -Tetramethoxy-3,4:3"" 4'""-bis(methylendioxy)-8',9"-epoxy-
2',7:2",7"-dicyclo-8,8":9',9":8",8'"-dineoligna-7",7""-dien-7"-on

LG-7 Zusammenfassung

Um einen halbsystematischen Namen fiir ein Lignan,
Neolignan, Oxyneolignanan oder ein hoheres Homologes zu
erstellen, sollte schrittweise in folgender Reihenfolge vorge-
gangen werden:

a) Identifizierung der C¢C;-Einheiten

b) Identifizierung der bevorzugten Verkniipfung zwischen
den Einheiten, wobei eine (,'-Verkniipfung (LG-1.1) vor
anderen Kohlenstoff-Kohlenstoff-Verkniipfungen bevor-
zugt ist. Sauerstoff-verkniipfte Einheiten sind am gering-
wertigsten (LG-1.4). Homologe werden analog behandelt
(LG-6).

c) Identifizierung der jeweiligen Stammverbindung, ein-
schlieBlich indiziertem Wasserstoff (LG-1.3) falls notwen-
dig

d) Identifizierung zusitzlicher Ringe (LG-2.1), geoffneter
Ringe (LG-2.2), entfernter Geriistatome (LG-2.3), zu-
sétzlicher Gertistatome (LG-2.4), ersetzter Geriistatome
(LG-2.5), von Briicken wie Epoxy (LG-2.6) sowie von
umgelagerten Geriistabschnitten (LG-2.7). In allen Fillen
muss indizierter Wasserstoff, falls erforderlich, angegeben
werden.

e) Identifizierung von Doppelbindungen in den Seitenketten

f) Identifizierung der ranghochsten funktionellen Gruppe,
falls vorhanden, die als Suffix angegeben wird (LG-4.1 bis
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LG-4.5), und Angabe von addiertem Wasserstoff, falls
erforderlich

g) Identifizierung weiterer Anderungen im Hydrierungs-
grad, z.B. eine Reduktion des aromatischen Rings (LG-
3.2) oder eine Doppelbindung zwischen einem aromati-
schen Ring und der Seitenkette (LG-3.3)]

h) Identifizierung anderer funktioneller Gruppen (abgese-
hen von der ranghochsten funktionellen Gruppe, die als
Suffix verwendet wird) und Substituenten,**! die mit
Prifixen benannt werden (LG-4.3 bis LG-4.6)

i) Ausrichtung der Strukturformel gemifl den Regeln in
LG-5.1

j) Identifizierung der vorhandenen stereogenen Einheiten
(LG-5.3 bis LG-5.6) und der passenden Stereodeskripto-
ren (LG-5.2)

k) Bezifferung der Geriststruktur durch Anwendung der
beschriebenen Auswahlregeln in der angegebenen Rei-
henfolge, bis ein konsistentes Nummerierungssystem er-
halten wird (siehe auch LG-1.5)

1) Konstruktion des Namens in der Reihenfolge Stereode-
skriptoren (Punkt j), abtrennbare Prifixe in alphabeti-
scher Reihenfolge, dabei die multiplikativen Prifixe
ignorierend (Punkth), Hydroprifixe (Punkt g),***]
nicht abtrennbare Prifixe in der Reihenfolge abeo- bis
cyclo- (d.h. umgekehrt zur identifizierten Reihenfolge;
Punkt d), Stammstruktur (Punkt c), Doppelbindungen in
den Seitenketten (Punkt ¢) und ranghochste funktionelle
Gruppe (Punkt f). Indizierter oder addierter Wasserstoff
wird, wo notig, eingefiigt.
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