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Fu-0 Einleitung

1997 ver�ffentlichte eine vom Pr�sidenten der IUPAC,
Alan Bard, berufene Arbeitsgruppe einen vorl�ufigen �ber-
blick &ber die Bezifferung und Nomenklatur von Fullere-
nen.[1] Darin werden zwei Verfahren zur Benennung von
Fullerenen beschrieben: Eines wurde von Forschern auf dem
Gebiet vorgeschlagen, das andere wird vom Chemical Ab-
stracts Service (CAS) verwendet. Außerdem werden zwei
Systeme zur Bezifferung von Fullerenger&sten vorgestellt:
eines von R. Taylor,[2] das andere vom CAS.[3] Daneben
werden alternative Verfahren zur Benennung von Fulleren-
derivaten diskutiert. Dieser vorl�ufige �berblick[1] enth�lt
jedoch keine von der IUPAC verabschiedeten Empfehlungen.
Dies wird mit dem hier vorliegenden Bericht nachgeholt, und
zwar f&r die Fullerene C60-Ih und C70-D5h(6) sowie deren
Derivate. Er beschr�nkt sich auf diese beiden Fullerene, da
nur von wenigen anderen Fullerenen &berhaupt Derivate
bekannt sind. Dies reicht daher f&r eine fast vollst�ndige
Darstellung der Fullerennomenklatur. Eine Ausnahme ist die
Unterscheidung zwischen Fullerenen gleicher Symmetrie und
gleicher Zahl an Kohlenstoffatomen, zu deren eindeutiger
Kennzeichnung kompliziertere Regeln erforderlich sein
werden.

Fu-1 Definitionen

Fu-1.1 Fullerene

Nach der klassischen Definition ist ein Fulleren ein
k�figartiger anellierter Polycyclus, der ausschließlich aus
einer geraden Zahl von Kohlenstoffatomen besteht und
dessen anelliertes Ringsystem neben Sechsringen exakt
zw�lf F&nfringe enth�lt. Das Urbild ist der aus 60 Kohlen-
stoffatomen bestehende Ikosaederstumpf.[4, 5] Diese Definiti-
on ist jedoch erweitert worden und schließt im weiteren Sinn
alle geschlossenen K�figstrukturen aus mindestens 20 aus-
schließlich dreifach koordiniert vorliegenden Kohlenstoff-
atomen ein.[3]

Fu-1.2 Fullerane

Fullerane sind vollst�ndig ges�ttigte Fullerene, z. B. der
Kohlenwasserstoff C60H60.

Fu-1.3 Fulleroide

Heterofullerene, Norfullerene, Homofullerene und Seco-
fullerene wurden als Fulleroide („Fullerenartige“) bezeich-
net, da sie in ihrer Struktur den Fullerenen �hneln, ohne aber
der obigen Definition zu entsprechen. Es bietet sich an, sie
unter dem Oberbegriff Fulleroide zusammenzufassen und als
modifizierte Fullerene zu benennen.

Fu-2 Namen

Fu-2.1 Systematische Namen

Die empfohlenen systematischen Namen f&r das ikosa-
edrische C60 und f&rD5h(6)-C70 lauten (C60-Ih)[5,6]Fulleren und
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(C70-D5h(6))[5,6]Fulleren. Das in runden Klammern angege-
bene Pr�fix enth�lt die Zahl der Kohlenstoffatome und das
Punktgruppensymbol, die Zahlen in eckigen Klammern die
Gr�ßen der im Fulleren vorkommenden Ringe. Diese
Angabe ist wichtig bei Fullerenen mit Ringen, deren Glie-
derzahl von f&nf oder sechs abweicht. Die im zweiten Namen
auf das Punktgruppensymbol folgende tiefgestellte „6“ in
runden Klammern bedeutet, dass die F&nfringe, auf denen die
f&nfz�hlige Symmetrieachse steht, von Sechsringen umgeben
sind. Dies erm�glicht die Unterscheidung von einem m�gli-
chen isomeren (C70-D5h)[5,6]Fulleren, bei dem die entspre-
chenden F&nfringe von weiteren F&nfringen umgeben sind
und dessen Name (C70-D5h(5))[5,6]Fulleren lautet. Dieses
Verfahren wird derzeit weiter auf seine Tauglichkeit bez&g-
lich der Unterscheidung zwischen anderen Fullerenisomeren
gleicher Symmetrie gepr&ft. Die empfohlenen Namen ent-
halten die gleiche Information wie die entsprechenden CAS-
Namen, aber sie haben einen anderen Aufbau.

Fu-2.2 Trivialnamen

Die in dem vorl�ufigen IUPAC-�berblick[1] aufgef&hrten
Bezeichnungen [60-Ih]Fulleren und [70-D5h]Fulleren entspre-
chen den anf�nglich in der Literatur f&r die Fullerene C60-Ih

und C70-D5h(6) verwendeten Namen. Da in ihnen wichtige
Strukturinformationen fehlen, sind sie als Trivialnamen zu
betrachten und nur f&r diese speziellen Verbindungen zu
verwenden.

Fu-3 Bezifferung

Fu-3.1 Systematische Bezifferung

Die systematische Bezifferung von (C60-Ih)[5,6]Fulleren
und (C70-D5h(6))[5,6]Fulleren beruht auf den folgenden ange-
passten Regeln der CAS-Ver�ffentlichung.[3] Die Regeln
reichen aus, um diese beiden Fullerene systematisch zu
beziffern. Zur Bezifferung anderer Fullerene werden weitere
Regeln ben�tigt. Die entsprechenden CAS-Regeln[3] sind
derzeit Gegenstand einer Pr&fung und werden bei Eignung in
einen Folgebericht aufgenommen werden.[20]

Fu-3.1.1

Drehachsen (Cn) werden in der Reihenfolge abnehmen-
der Z�hligkeit gepr&ft, bis mindestens ein zusammenh�ngen-
der helicaler Pfad f&r die Nummerierung der Atome gefun-
den wird, der in einem Ring, an einer Bindung oder an einem
Atom, deren Mittelpunkte auf der Drehachse liegen, beginnt.
Die Bezifferung beginnt am Ende einer solchen Helix.

Fu-3.1.2

Besteht bez&glich des Bezifferungsbeginns eine Wahl-
m�glichkeit zwischen mehreren Bezugsachsen oder deren
Enden, so hat ein Ring Vorrang gegen&ber einer Bindung und
diese wiederum gegen&ber einem Atom.

Fu-3.1.2.1

Besteht eine Wahlm�glichkeit zwischen verschiedenen
Ringen, so wird ein gr�ßerer Ring einem kleineren vorgezo-
gen. Kann immer noch keine Entscheidung gef�llt werden, so
hat derjenige Ring Vorrang, der an der Stelle des ersten
Unterschieds das rangh�chste Atom (siehe Regel Fu-3.1.2.3)
enth�lt.

Fu-3.1.2.2

Besteht eine Wahlm�glichkeit zwischen verschiedenen
Bindungen, so ist die gemeinsame Kante der gr�ßten Ringe
die rangh�chste Bindung, z.B. 66> 65> 55. Kann immer noch
keine Entscheidung gef�llt werden, so hat diejenige Bindung
Vorrang, die an der Stelle des ersten Unterschieds das
rangh�chste Atom (siehe Regel Fu-3.1.2.3) enth�lt.

Fu-3.1.2.3

Besteht eine Wahlm�glichkeit zwischen verschiedenen
Atomen, ist das rangh�chste Atom dasjenige, das den gr�ßten
Ringen gemeinsam ist, z. B. 666> 665> 655> 555.

Fu-3.1.3

Besteht eine Wahlm�glichkeit zwischen verschiedenen
Nummerierungspfaden, so endet der bevorzugte so nahe wie
m�glich an einem Schnittpunkt von Fulleren und Bezugsach-
se (die Entfernung wird durch die Zahl dazwischenliegender
Bindungen beschrieben).

Fu-3.2 Systematische Bezifferung von (C60-Ih)[5,6]Fulleren

Dieses Fulleren (Abbildung 1) hat 6 �quivalente C5-
Achsen, die jeweils senkrecht auf den sich an zwei Polen
gegen&berliegenden F&nfringen stehen. Ausgehend von
einem beliebigen Atom eines beliebigen F&nfrings lassen
sich in beiden Drehrichtungen �quivalente zusammenh�n-
gende helicale Nummerierungspfade konstruieren, d.h., jede
C5-Achse kann als Bezugsachse dienen. Gem�ß Regel
Fu-3.1.1 er&brigt sich somit das Pr&fen der 10 �quivalenten
C3-Achsen, die jeweils senkrecht auf gegen&berliegenden
Sechsringen stehen, oder der 15 �quivalenten C2-Achsen, die
jeweils gegen&berliegende 66-Bindungen (gemeinsame
Kante zweier anellierter Sechsringe) schneiden, und die alle
zu zusammenh�ngenden helicalen Nummerierungspfaden
f&hren. Die systematische Bezifferung ist aus der 3D-Dar-
stellung und dem Schlegel-Diagramm in Abbildung 1 ersicht-
lich.

Fu-3.3 Systematische Bezifferung von (C70-D5h(6))[5,6]Fulleren

Bei diesem Fulleren (siehe Abbildung 3) steht die Haupt-
achse (C5) senkrecht auf den sich an den Polen gegen&ber-
liegenden F&nfringen. Da es ausgehend von diesen F&nfrin-
gen keine zusammenh�ngenden helicalen Nummerierungs-
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pfade gibt, kann die C5-Achse nicht als Bezugsachse dienen.
Deshalb muss die Existenz zusammenh�ngender helicaler
Nummerierungspfade f&r die f&nf �quivalenten C2-Achsen
gepr&ft werden. Diese schneiden jeweils die am Jquator
liegenden Sechsecke und die diametral gegen&ber liegenden
66-Bindungen in ihren Mittelpunkten (Abbildung 2a). Da
gem�ß Regel Fu-3.1.2 ein Ring gegen&ber einer Bindung
Vorrang hat, muss die Suche nach einem zusammenh�ngen-
den helicalen Nummerierungspfad in einem der �quatorialen
Sechsringe beginnen. Daf&r gibt es jeweils zw�lf M�glichkei-
ten: Von jedem Atom eines jeden dieser Sechsringe aus kann
man sich im Uhrzeigersinn oder gegen den Uhrzeigersinn

fortbewegen. Aus Symmetriegr&n-
den sind jedoch die in Abbildung 2
mit „a“ gekennzeichneten Atome
untereinander �quivalent und
ebenso die mit „b“ gekennzeichne-
ten und deshalb m&ssen nur drei
Pfade untersucht werden, die fol-
gendermaßen beginnen: „bab“ im
Uhrzeigersinn (Abbildung 2 b),
„abb“ im Uhrzeigersinn (Abbil-
dung 2c) und „bba“ im Uhrzeiger-
sinn (Abbildung 2d). Der Pfad
„bab“ (Uhrzeigersinn) endet an
Atom „c“, das am Ende der sich
mit der C2-Achse schneidenden Bin-
dung liegt. Die Pfade „abb“ (Uhr-
zeigersinn) und „bba“ (Uhrzeiger-
sinn) enden an den Atomen „c’“
(Abbildung 2c) bzw. „c’’“ (Abbil-
dung 2d), die eine bzw. zwei Bin-
dung(en) von der sich mit der C2-

Achse schneidenden Bindung entfernt sind. Gem�ß Re-
gel Fu-3.1.3 ist somit der bevorzugte helicale Nummerie-
rungspfad der Weg „bab“ (Uhrzeigersinn) (Abbildung 2b)
und die systematische Bezifferung von (C70-D5h(6))[5,6]Fulle-
ren ist in Abbildung 3 gezeigt.

Fu-3.4 Trivialbezifferung

In Verbindung mit den unter Regel Fu-2.2 angegebenen
Trivialnamen [60-Ih]Fulleren und [70-D5h]Fulleren sind die in
Abbildung 4 bzw. 5 gezeigten Trivialbezifferungen zu ver-
wenden; sie beginnen jeweils an der „reaktivsten“ Bindung.[2]

Anmerkung : Ein Kriterium wie „die reaktivste Bindung“
ist nicht f&r das Aufstellen eines systematischen Verfahrens
zur Bezifferung anderer Fullerene – insbesondere solcher, die
noch nicht charakterisiert wurden – geeignet.

Fu-4 Strukturell modifizierte Fullerene

Die Modifizierung von Fullerenstrukturen durch Hinzu-
f&gen oder Entfernen von Atomen oder durch Brechen oder
Kn&pfen von Bindungen wird wie in der Naturstoffnomen-
klatur[6] durch die Pr�fixe „Homo“, „Nor“, „Seco“ und
„Cyclo“ beschrieben. Diese k�nnen auch kombiniert werden.

Fu-4.1 Homofullerene

Der Ersatz einer Kohlenstoff-Kohlenstoff-Bindung eines
Fullerens durch eine Methylengruppe wird beschrieben,
indem man dem Namen des Stammfullerens das nicht
abtrennbare Pr�fix „Homo“ voranstellt. Die urspr&ngliche
Bezifferung des Stammfullerens wird beibehalten. Die Lage
der „Homo“-Modifizierung wird durch einen zusammenge-
setzten Lokanten beschrieben, der wie beim Einschub einer
Methylengruppe in einen Bindungskonnektor einer Grund-

Abbildung 1. Systematische Bezifferung von (C60-Ih)[5,6]Fulleren. (In diesem Dokument wird das
zentrale Vieleck eines Schlegel-Diagramms als dem Betrachter zugewandt angesehen, und die Ful-
lerenstrukturen sind aus Gr nden der Klarheit ohne Doppelbindungen dargestellt.)

Abbildung 2. Ableitung des zusammenhLngenden helicalen Numme-
rierungspfads f r die Bezifferung von (C70-D5h(6))[5,6]Fulleren.
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stammstruktur gebildet wird.[6] Diesen
zusammengesetzten Lokanten erh�lt
man durch Anh�ngen der Buchstaben
„a“, „b“ usw. an das Lokantenpaar f&r
die ersetzte Bindung, wobei dieses Paar
die niedrigsten Lokanten sind, die in
Einklang mit der Bezifferung des Fulle-
rens sind, und der h�here von beiden
dem niedrigeren in Klammern angef&gt
wird, z. B. „1(9)a“. In Stammnamen
m&ssen diese zusammengesetzten Lo-
kanten verwendet werden; falls Mehr-
deutigkeiten ausgeschlossen sind, kann
man in Strukturformeln, bei der Angabe
von Substituentenpositionen usw. auch
einfache Lokanten verwenden, die
durch Anh�ngen des Buchstabens „a“
an den niedrigeren Lokanten gebildet
werden (im obigen Fall „1a“).

Wegen m�glicher Umlagerung der
Doppelbindungen in Homofulleren-
strukturen verwendet man indizierten
Wasserstoff zur Kennzeichnung des „zu-
s�tzlichen“ Wasserstoffs am Homo-
atom, und das selbst bei Di-, Tri-,
Tetra- usw. -homofullerenen, die als
Hydroderivate mankuder[*] Struktu-
ren[4] angesehen werden k�nnten (siehe
2 und 3).

Anmerkung : Der CAS verwendet
f&r die zusammengesetzten Lokanten
ein Format, bei dem auf die Lokanten
der ersetzten Bindung eine Klammer
mit dem h�heren Lokanten und dem
Buchstaben „a“ folgt, z.B. „1,2(2a)“;[3]

die eingeschobene Methylengruppe er-
hielte in diesem Fall die Nummer „2a“.
Damit sollten Mehrdeutigkeiten bei Di-
homofullerenen vermieden werden, in
denen zwei Homo-Bindungen vom glei-
chen Atom ausgehen (3) und bei denen
gem�ß Lit. [1] beiden Homo-Atomen
sonst die gleiche Nummer zugewiesen
w&rde. Obwohl sich Mehrdeutigkeiten
auf diese Weise oft vermeiden lassen,
gelingt dies nicht immer, z. B. im Fall des
CA-Indexnamen 3,15(15a):14,15(15a)-
dihomo-1,9-dinor[5,6]fullerene-C60-Ih,
in dem beide eingeschobenen Methy-
lengruppen den einfachen Lokanten
„15a“ haben. (In CAS-Indexnamen
wird das gesamte Punktgruppensymbol

Abbildung 3. Systematische Bezifferung von (C70-D5h(6))[5,6]Fulleren.

Abbildung 4. Trivialbezifferung von [60-Ih]Fulleren.

Abbildung 5. Trivialbezifferung von [70-D5h]Fulleren.

[*] Mankud (engl.: mancude) ist ein Kunstwort
und bedeutet „die maximale Anzahl
nichtkumulierter Doppelbindungen enthal-
tend“. Die Ableitung ist im Deutschen of-
fensichtlicher als die entsprechende Ablei-
tung im Englischen f r „mancude“.

IUPAC-Empfehlungen

5068 www.angewandte.de � 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim Angew. Chem. 2005, 117, 5065 – 5108

http://www.angewandte.de


kursiv gestellt, w�hrend dies in IUPAC-Namen nur f&r den
Großbuchstaben gilt und die tiefgestellten Zahlen oder
Buchstaben in Normalschrift erscheinen [Fußnote g des
englischen Originals].) Der von der IUPAC empfohlene
Name f&r dieses modifizierte Fulleren lautet 3(15)a,14(15)a-
Dihomo-1,9-dinor(C60-Ih)[5,6]fulleren, und die zugeh�rigen
Nummern f&r die Homo-Atome sind „3a“ und „14a“.

Beispiele :

1: 1aH-1(9)a-Homo(C60-Ih)[5,6]fulleren (die Nummer f&r das Homo-Atom ist „1a“)

2 : 1aH,2aH-1(9)a,2(12)a-Dihomo(C60-Ih)[5,6]fulleren [nicht: la,2a-Dihydro-1(9)a,
2(12)a-dihomo(C60-Ih)[5,6]fulleren; die Methylengruppen dieser Struktur erhal-
ten die Nummern „1a“ und „2a“]

3 : 1(2)aH,1(9)aH-1(2)a,1(9)a-Dihomo(C60-Ih)[5,6]fulleren [nicht: l(2)a,1(9)a-Dihy-
dro-1(2)a,1(9)a-dihomo(C60-Ih)[5,6]fulleren;* die Methylengruppen erhalten die
Nummern „1(2)a“ und „1(9)a“, da beide dieselbe einfache Form „1a“ h�tten]

Fu-4.2 Norfullerene[*]

Das nicht abtrennbare Pr�fix „Nor“ beschreibt das Ent-
fernen von Kohlenstoffatomen aus einer Fullerenstruktur;

anders als bei der Naturstoffnomenklatur[6] werden aber die
zum entfernten Atom hinf&hrenden Bindungen nicht ver-
schmolzen. Das bedeutet eine scheinbare Abnahme der
Konnektivit�t der verbleibenden Atome, was das Einf&hren
von Wasserstoffatomen erforderlich macht. Wenn nach An-
wendung der „Nor“-Operation eine ungerade Zahl von
Kohlenstoffatomen Wasserstoffatome bindet, wird mindes-

tens eines davon sp3- statt sp2-hybri-
disiert sein. Dessen Position wird
durch indizierten Wasserstoff vor
dem Namen angegeben. sp3-Hy-
bridisierung ist auch mit Hetero-
atomen wie N, B, O oder S m�glich.
Bei Auswahlm�glichkeit erhalten
die entfernten Atome sowie der in-
dizierte Wasserstoff die niedrigst-
m�glichen Lokanten.

Anmerkungen : 1) In der Natur-
stoffnomenklatur sind die durch die
„Nor“-Operation entfernten Atome
die mit der h�chstm�glichen
Nummer innerhalb des Ring- oder
Kettenabschnitts.[6] 2) Das Haupt-
problem bei der „Nor“-Operation
besteht im Festlegen der H�chstzahl
von Kohlenstoffatomen, die aus
einer bestimmten Fullerenstruktur
entfernt werden k�nnen. Ab einem
gewissen Punkt wird die systemati-
sche Ringnomenklatur einen Namen
liefern, der leichter verst�ndlich ist
als der eines Polynorfullerens. Aller-
dings ist es wenig hilfreich, f&r die
zul�ssige Zahl von „Nor“-Operatio-
nen eine pr�zise Obergrenze festzu-
legen; eine realistische Zahl h�ngt
entscheidend davon ab, ob ganze
Bl�cke von Kohlenstoffatomen
oder isolierte Atome entfernt
werden. In der CA-Indexnomenkla-
tur d&rfen nicht mehr als 20 % der
Kohlenstoffatome eines Fullerens
durch die „Nor“-Operation entfernt
werden, es sei denn, es handelt sich
um eine besondere Situation. Bei
(C60-Ih)[5,6]Fulleren und (C70-D5h(6))-
[5,6]Fulleren wird empfohlen, dass
nach der „Nor“-Operation mindes-
tens zwei G&rtel aus Ringen oder die
H�lfte der Atome der Stammstruk-
tur &brig bleiben.

[*] Die Formulierung des folgenden Abschnitts wurde gegen ber der
englischen Druckausgabe verbessert.
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Beispiele :

4 : 2H-1-Nor(C60-Ih)[5,6]fulleren
5 : 1,9-Dinor(C60-Ih)[5,6]fulleren
6 : 6H-1,2,3,4,5-Pentanor(C60-Ih)[5,6]fulleren
7: 8,23,24,25-Tetranor(C70-D5h(6))[5,6]fulleren
8 : 1,2,3,4,5,6,61,64,65,66,69,70-Dodecanor(C70-D5h(6))[5,6]ful-

leren

Fu-4.3 Secofullerene[*]

Das nicht abtrennbare Pr�fix „Seco“ beschreibt das
Entfernen von Fullerenbindungen. Die Bezifferung des
Stammfullerens wird beibehalten; bei Wahlm�glichkeiten
erhalten die „Seco“-Positionen m�glichst niedrige Lokanten.
Die von der „Seco“-Operation betroffenen Kohlenstoffatome
werden – gegebenenfalls nach geeigneter Umlagerung von

Doppelbindungen – mit Wasserstoff auf eine Konnektivit�t
von 3 erg�nzt.[*] Diese Wasserstoffatome sind implizit Teil des
Namens.

Anmerkung : Wie bei der „Nor“-Operation besteht auch
bei der „Seco“-Operation das Hauptproblem darin, eine
Obergrenze f&r die Zahl der Bindungen festzulegen, die aus
einer gegebenen Fullerenstruktur entfernt werden k�nnen.
Ab einem gewissen Punkt wird die systematische Ringno-
menklatur einen Namen liefern, der leichter verst�ndlich ist
als der eines Polysecofullerens. Allerdings ist es wenig
hilfreich, f&r die zul�ssige Zahl von „Seco“-Operationen
eine pr�zise Obergrenze festzulegen; eine realistische Zahl
w&rde entscheidend davon abh�ngen, welche Fullerenbin-
dungen entfernt werden. Selbstverst�ndlich sollte ein Stamm-
fulleren nicht in getrennte Teile zerlegt werden.

[*] Die Formulierung des folgenden Abschnitts wurde gegen ber der
englischen Druckausgabe verbessert.

[*] Bei der „Seco“-Operation wird kein gesLttigtes (sp3-hybridisiertes)
Kohlenstoffatom erzeugt.
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Beispiele :

9 : 1,9-Seco(C60-Ih)[5,6]fulleren
10 : 22,23:24,25-Diseco(C70-D5h(6))[5,6]fulleren
11: 1,9:2,12:7,8:13,14:22,23:32,33-Hexaseco(C60-Ih)[5,6]ful-

leren

Fu-4.4 Cyclofullerene

Das nicht abtrennbare Pr�fix „Cyclo“ beschreibt die
Bildung einer Bindung zwischen zwei Atomen eines modifi-
zierten Fullerens oder einer aus mehreren Fullereneinheiten
zusammengesetzten Verbindung (siehe Regel Fu-11). Bei

einer Struktur, die aus einem einzelnen K�fig besteht,
kommt das Pr�fix „Cyclo“ fast immer in Verbindung mit
einem oder mehreren der in den Regeln Fu-4.1–Fu-4.3
beschriebenen strukturmodifizierenden Pr�fixe vor.

Fu-4.5 Kombinationen strukturmodifizierender Pr,fixe

Die oben beschriebenen strukturmodifizierenden Pr�fixe
lassen sich kombinieren und werden ausgehend vom Namen
des Stammfullerens von rechts nach links in der Reihenfolge
„Nor“, „Homo“, „Seco“, „Cyclo“ aufgef&hrt, d.h., indem
man r&ckw�rts vom Namen des Stammfullerens fortschreitet.
In dieser Reihenfolge werden den Pr�fixen auch die niedrigst-
m�glichen Lokanten zugeordnet, da die Nummern der
„Homo“-Atome gegebenenfalls als Lokantensatz zur Be-
schreibung der „Seco“- oder „Cyclo“-Operationen ben�tigt
werden. „Seco“- oder „Cyclo“-Lokanten werden zun�chst
durch den niedrigsten Lokantensatz und anschließend durch
die Reihenfolge ihrer Erw�hnung im Namen festgelegt.

Anmerkung : Die Reihenfolge der Erw�hnung im Namen
entspricht in diesem Fall der in der Regel RF-4.7.4[6] emp-
fohlenen.[*] Der CAS verwendet die alphabetische Reihen-
folge von links nach rechts.

Beispiele :

12 : 2H-2,9-Cyclo-1-nor(C60-Ih)[5,6]fulleren
13 : 6,7-Seco-1,2,9,12-tetranor(C60-Ih)[5,6]fulleren

[*] Der Text wurde gegen ber der englischen Druckausgabe korrigiert.
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14 : 1aH,2aH-1,9-Seco-1(2)a,2(3)a-dihomo(C60-Ih)[5,6]fulle-
ren

15 : 22,23-Seco-8,25-dinor(C70-D5h(6))[5,6]fulleren

Fu-5 Heterofullerene

Fu-5.1 Austauschnomenklatur (a-Nomenklatur) f/r Fullerene

Ersetzt man Kohlenstoffatome eines Fullerens durch
Heteroatome mit Standardbindungszahl oder durch Hetero-
atome, deren Bindungszahl mithilfe der l-Konvention[7] an-
gegeben wird, so stellt man bei der Namensbildung die
entsprechenden Austauschpr�fixe (a-Pr�fixe; Regel R-9.3 in
Lit. [8]) vor den Namen des Fullerens.

Der Stammname lautet „Fulleren“, wenn die Struktur
Doppelbindungen enth�lt. Falls keine Doppelbindungen ent-
halten oder m�glich sind, lautet der Stammname „Fulleran“.
Dies wird durch die Strukturen von Dodecaaza(C20-Ih)[5]ful-
leran (16) und Dodecaaza(C20-Ih)[5]fulleren (17) verdeut-
licht.[*] (In der Formel von 17 sind abweichend zur sonstigen
Gepflogenheit in diesem Dokument die Doppelbindungen
zur besseren Veranschaulichung eingezeichnet.)

Beispiele :

16 : 1,2,4,6,7,9,11,12,14,16,18,20-Dodecaaza(C20-Ih)[5]fulleran
17: 1,2,3,4,7,8,13,14,17,18,19,20-Dodecaaza(C20-Ih)[5]fulleren

Als Heteroatome kommen alle Elemente mit der m�gli-
chen Koordinationszahl 3 in Frage, Metalle und Halbmetalle
inbegriffen; an keines der Heteroatome ist Wasserstoff
gebunden. Alle Kohlenstoffatome eines Fullerens k�nnen
durch das gleiche oder durch verschiedene Heteroatome
ersetzt werden. Der Ersatz von Kohlenstoffatomen durch
dreiwertige Heteroatome erfordert eventuell die Angabe von
indiziertem Wasserstoff. (In den Formeln von 23 und 24 sind
abweichend zur sonstigen Gepflogenheit in diesem Doku-
ment die Doppelbindungen zur besseren Veranschaulichung
eingezeichnet.)

Beispiele :

18 : Sila(C60-Ih)[5,6]fulleren
19 : 2H-1-Aza(C60-Ih)[5,6]fulleren

[*] Dieser Abschnitt wurde gemLß Regel Fu-1.2 und Regel Fu-6.1 ge-
gen ber der englischen Druckausgabe korrigiert.
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20 : 1-Aza-9-bora(C60-Ih)[5,6]fulleren
21: 1,9,13,14,19,20,41,42,47,48,52,60-Dodecasila(C60-Ih)-

[5,6]fulleren
22 : Heptacontasila(C70-D5h(6))[5,6]fulleren
23 : 1l4-Thia(C60-Ih)[5,6]fulleren
24 : Azonia(C60-Ih)[5,6]fulleren
25 : Rhoda(C60-Ih)[5,6]fulleren

Fu-5.2 Austauschnomenklatur (a-Nomenklatur) f/r strukturell
modifizierte Fullerene

Wenn die Pr�fixe „Nor“, „Homo“, „Seco“ oder „Cyclo“
mit Austauschtermen wie „Aza“ oder „Oxa“ zusammentref-
fen, werden die Austauschpr�fixe in der Reihenfolge abneh-
menden Ranges der Heteroatome (Regel R-9.3 in Lit. [8])
und zwar vor den strukturmodifizierenden Pr�fixen genannt.
Strukturmodifizierende Pr�fixe haben bez&glich niedrigster
Lokanten Vorrang vor Austauschpr�fixen.
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Beispiele :

26 : 1aH-1a-Aza-1(9)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren
27: 9-Oxa-2,5-diaza-1-nor(C60-Ih)[5,6]fulleren
28 : 1aH-1a-Aza-1,9-seco-1(2)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren
29 : 1al2-Germa-1(9)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren
30 : 24a-Oxa-24(25)a-homo(C70-D5h(6))[5,6]fulleren
31: 7aH,46aH,53aH-7a,46a,53a-Triaza-7(22)a,46(47)a,

53(54)a-trihomo(C70-D5h(6))[5,6]fulleren
32 : 2,5,8,10-Tetraoxa-51,53,56,59-tetraaza-1,9,52,60-tetranor-

(C60-Ih)[5,6]fulleren
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Fu-6 Fullerenderivate

Fu-6.1 Fullerane

Fullerane sind vollst�ndig ges�ttigte Fullerene (Summen-
formel CnHn). Ihre Derivate, Radikale und Ionen k�nnen
nach den Prinzipien der Substitutionsnomenklatur f&r ges�t-
tigte Kohlenwasserstoffe benannt werden.

Beispiele :

33 : (C60-Ih)[5,6]Fulleran-1-yl
34 : (C60-Ih)[5,6]Fulleran-1-ylium
35 : (C60-Ih)[5,6]Fulleran-9-ylium-1-yl
36 : (C60-Ih)[5,6]Fulleran-1-id
37: (C60-Ih)[5,6]Fulleran-9-id-1-yl
38 : (C60-Ih)[5,6]Fulleran-1-ol

Fu-6.2 Fullerene

Im Gegensatz zu Fulleranen enthalten Fullerene keine
direkt substituierbaren Wasserstoffatome. Deshalb werden
ihre Derivate, Radikale und Ionen nach den gleichen Prin-
zipien der Substitutionsnomenklatur benannt wie polycycli-
sche Ringsysteme, die an den Anellierungspositionen substi-
tuiert sind (z. B. an den Positionen 4a und 8a substituierte
Naphthalinderivate). Dabei bedient man sich der in der
Substitutionsnomenklatur &blichen Gruppennamen und Sub-
stituentenpr�fixe.

Anmerkung : Das Fehlen substituierbarer Wasserstoffato-
me in Fullerenen f&hrte in Lit. [1] zu der Schlussfolgerung,
dass an Fullerene gebundene Atome und Atomgruppen als
Addenden und nicht als Substituenten bezeichnet werden
sollten. Dies h�tte eine Anwendung der Prinzipien der
additiven Nomenklatur zur Folge, was zu Namen wie Di-
bromo[60-Ih]fulleren f&hren w&rde. Dabei tritt allerdings das
Problem auf, dass sich solche Namen eigentlich aus der
Koordinationsnomenklatur ergeben („Bromo“ ist der derzei-
tige Ligandenname f&r „Br“), einem Nomenklaturverfahren,
das nicht auf Kohlenstoffverbindungen angewendet werden
darf. Die Additionsnomenklatur der organischen Chemie
wiederum w&rde zu Namen wie [60-Ih]Fullerendibromid (f&r
C60Br2) f&hren, wurde aber wegen der Bevorzugung substi-

tutiver Namen f&r organische Verbindungen abgeschafft.
Folglich ist der Gebrauch der Substitutionsnomenklatur die
einzig akzeptable L�sung. Dabei werden Atome und Atom-
gruppen in Form von Pr�fixen genannt, die eine Substitution
zuvor addierter und durch das Pr�fix „Hydro“ angezeigter
Wasserstoffatome ausdr&cken. Als Suffix genannte Gruppen
erfordern die gleichzeitige Addition von Wasserstoffatomen,
was durch „addierten Wasserstoff“ ausgedr&ckt wird. Auf
diese Weise gelangt man zu Namen wie 1,9-Dibrom-1,9-
dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren und (C60-Ih)[5,6]fulleren-1(9H)-
ol,[*] die v�llig in Einklang mit den Prinzipien, Regeln und
Konventionen der Substitutionsnomenklatur sind. Dieser
Ansatz liefert ein einheitliches Verfahren zur Benennung
von Fullerenen, bei denen Atome oder Atomgruppen mit
Ger&st-Kohlenstoffatomen verkn&pft sind, sowie f&r alle
davon abgeleiteten Derivate.

Beispiele (Radikale, Ionen und Radikalionen):
(Der bei den Verbindungen 41 und 43 f&r die Suffixe „-ylium“
bzw. „-id“ ben�tigte Wasserstoff entstammt dem durch das
Suffix „-yl“ erforderlichen addierten Wasserstoff. Bei der
Benennung von 44 wird kein addierter Wasserstoff ben�tigt,
da durch die multiplen Suffixe einfach eine Doppelbindung
entfernt wird (wie in „Naphthalin-4a,8a-diol“).)

39 : (C60-Ih)[5,6]Fulleren-1(9H)-yl
(1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-1-yl)

40 : (C60-Ih)[5,6]Fulleren-1(9H)-ylium
(1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-1-ylium)

41: (C60-Ih)[5,6]Fulleren-9-ylium-1(9H)-yl
(1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-9-ylium-1-yl)

42 : (C60-Ih)[5,6]Fulleren-1(9H)-id
(1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-1-id)

43 : (C60-Ih)[5,6]Fulleren-9-id-1(9H)-yl
(1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-9-id-1-yl)

44 : (C60-Ih)[5,6]Fulleren-1,9-diyl
(1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-1,9-diyl)

[*] Eine alternative Regel f hrt zum Namen 1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]ful-
leren-1-ol. In den folgenden Beispielen sind die Alternativnamen in
Klammern ergLnzt.
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Beispiele (substituierte Derivate):
(Bei der Benennung von 48 ist zu beachten, dass Hydropr�-
fixe als nicht abtrennbar behandelt werden.)

46 : 1a-Chlor-1aH-1(9)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1(9H)-
ylium (1a-Chlor-1a,9-dihydro-1H-1(9)a-homo(C60-Ih)-
[5,6]fulleren-1-ylium)

47: 8-tert-Butyl(C70-D5h(6))[5,6]fulleren-1(8H)-id
(8-tert-Butyl-1,8-dihydro(C70-D5h(6))[5,6]fulleren-1-id)[*]

48 : 1-(Trifluormethyl)-1,9-dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren
49 : 1,9,52,60-Tetrafluor-1,9,52,60-tetrahydro(C60-Ih)[5,6]ful-

leren

45 : (C60-Ih)[5,6]Fulleren-1,6,19(3H)-triyl
(1,3,6,19-Tetrahydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-1,6,19-triyl)

[*] Der CA-Indexname ist 8-(1,1-dimethylethyl)-1,8-dihydro[5,6]fullerene-
C70-D5h(6) ion(1�).
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50 : 1a,1a-Dimethoxy-1aH-1(9)a-homo(C60-Ih)-
[5,6]fulleren

51: Dimethyl-1aH-1(9)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulle-
ren-1a,1a-dicarboxylat

Fu-6.3 Niedrigste Lokanten

Bei Derivaten der hoch symmetrischen Fulle-
rene C60-Ih und C70-D5h(6) oder der entsprechenden
Fullerane kann es zu Schwierigkeiten bei der
Bestimmung der niedrigsten Lokanten kommen.
Die Nummerierung der Atome von (C60-Ih)-
[5,6]Fulleren kann an jedem beliebigen Atom
beginnen und innerhalb des F&nfrings im Uhrzei-
gersinn oder entgegen dem Uhrzeigersinn fortge-
setzt werden.

Beispiel :
1aH,49aH-1(9)a,49(59)a-Dihomo(C60-Ih)[5,6]ful-
leren (52a) [nicht: 1aH,53aH-1(9)a,53(54)a-Diho-
mo(C60-Ih)[5,6]fulleren (52b) – der Lokantensatz
1,49 ist niedriger als 1,53[*]]

Bei (C70-D5h(6))[5,6]Fulleren kann die Bezifferung jeweils
an vier Positionen der f&nf senkrecht zu den C2-Achsen
angeordneten Sechsringe am Jquator der Fullerenstruktur

beginnen (siehe fette Punkte in 53a), aber sie kann von jedem
Punkt aus nur in eine Richtung fortgesetzt werden. Die
korrekte Nummerierung f&r Verbindung 53 ist in 53b gezeigt,
w�hrend die Nummerierungen in 53c und 53d falsch sind:

1,3,4,13,21,31,38,39,61,66-Decachlor-1,3,4,13,21,31,38,39,61,
66-decahydro(C70-D5h(6))[5,6]fulleren (53b) [nicht: 1,3,6,11,
19,29,41,42,64,69-Decachlor-1,3,6,11,19,29,41,42,64,69-deca-

[*] Die ErlLuterung wurde gegen ber der englischen Druckausgabe
korrigiert.
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hydro(C70-D5h(6))[5,6]fulleren (53c) – der Lokantensatz
1,3,4, . . . ist niedriger als 1,3,6, . . . ; auch nicht:
1,4,6,13,21,28,29,41,61,66-Decachlor-1,4,6,13,21,28,29,41,61,
66-decahydro(C70-D5h(6))[5,6]fulleren (53d) – der Lokanten-
satz 1,3,4, . . . ist niedriger als 1,4,6, . ..]

Erkl�rung : Bis auf eine Ausnahme fallen alle Chlorsub-
stituenten auf einen m�glichen Anfangspunkt der Beziffe-
rung von (C70-D5h(6))[5,6]Fulleren (siehe 53a). Aber nur in
einem einzigen der entsprechenden Sechsringe sind drei
Chlorsubstituenten vorhanden, was die niedrigsten Anfangs-
lokanten liefert. Von den immer noch m�glichen drei An-
fangslokanten sind 1,3,4 niedriger als 1,3,6 oder 1,4,6.

Fu-6.4 Fullerene und Fullerane als Substituenten

Wenn ein Fulleren Substituent einer h�herrangigen
Stammverbindung ist, wird der Name des entsprechenden
(freien) Fullerenradikals (siehe Regel Fu-6.2; Fu-6.1 f&r
Fulleranderivate) als Substituentenpr�fix verwendet.

Beispiele :
(Der erste Name von 55 ist ein nach dem derzeit von der
IUPAC empfohlenen Verfahren, der zweite ein analog dem
CA-Index-Verfahren gebildeter multiplikativer Name.)

54 : 2-[9-Methyl(C60-Ih)[5,6]fulleren-1(9H)-yl]cyclopropan-1-
carbons�ure

55 : Hexamethyl[(C60-Ih)[5,6]fulleren-1,9-diyldiethin-2,1-
diyl]bis(silan)* oder [(C60-Ih)[5,6]Fulleren-1,9-diyldi-
ethin-2,1-diyl]bis(trimethylsilan)*

56 : 4,4’-[24aH-24(25)a-Homo(C70-D5h(6))[5,6]fulleren-
24a,24a-diyl]diphenol

Fu-6.5 endo-Substituierte Fullerene und Fullerane

Generell wird vorausgesetzt, dass alle Substituenten des
Fullerenger&sts nach außen gerichtet sind. Einige Substitu-
enten sind jedoch klein genug, um ins K�figinnere ragen zu
k�nnen. Derartige Substituenten beschreibt man durch An-
h�ngen der Bezeichnung „(endo)“ an den entsprechenden
Lokanten.

Beispiele :

57: 1(endo),52-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren
58 : 1,7(endo)-Difluor-1,7-dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren

IUPAC-Empfehlungen

5078 www.angewandte.de � 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim Angew. Chem. 2005, 117, 5065 – 5108

http://www.angewandte.de


Fu-7 Fullerene und modifizierte Fullerene, die an or-
ganische Ringe oder Ringsysteme anelliert sind

Fullerene, die zwei benachbarte Atome mit einem orga-
nischen Ring oder Ringsystem teilen, werden durch Anpas-
sung und Erweiterung der Prinzipien der Anellierungsno-
menklatur[9] benannt. Wie bei anellierten Ringsystemen
&blich wird das Atompaar, das dem Fulleren und dem
organischen Ring oder Ringsystem angeh�rt, als Teil beider
Komponenten betrachtet. Doch anders als dort &blich beh�lt
jede Komponente ihr getrenntes Bindungssystem und ihre
Bezifferung. Wegen der Bindungssituation in Fullerenen
handelt es sich bei der gemeinsamen Bindung immer um
eine Einfachbindung, und die Atome der Anellierungsstellen
k�nnen auch nicht an „exo“-Doppelbindungen beteiligt sein.
Nach der Anellierung haben Nicht-Fullerenkomponenten,
die keine alicyclischen bi- oder polycyclischen Ringsysteme
sind, die maximale Zahl nichtkumulierter Doppelbindungen,
und indizierter Wasserstoff wird nach Bedarf angef&hrt.
Dementsprechend kann der indizierte Wasserstoff in den
Namen von 59 und 60 auch weggelassen werden.[*]

Anmerkung : Wenn es sich bei der Nicht-Fullerenkompo-
nente um einen einfachen Ring wie Cyclopropan oder Oxiren
handelt, k�nnen die zus�tzlichen Atome im Prinzip auch
durch B&cken-Pr�fixe wie „Methano“ oder „Epoxy“ erfasst
werden; aus Gr&nden der Einheitlichkeit wird jedoch emp-
fohlen, alle derartigen Verbindungen als anellierte Systeme
zu benennen. Beide Verfahren sind in Lit. [1] enthalten. Es ist
offensichtlich, dass Br&ckennamen mit zunehmendem Kom-
plexit�tsgrad des angeh�ngten organischen Rests unhandli-
cher werden. Das Ring Systems Handbook des CAS[10] enth�lt
viele Beispiele von Fullerenen mit zwei daran anellierten
organischen Ringen, die ihrerseits wiederum &ber eine
Br&cke verbunden sind. Zur Benennung &berbr&ckter Fulle-
rene siehe Regel Fu-8.

Organische Ringe und Ringsysteme einschließlich mono-
cyclischer und aller polycyclischer Systeme mit Ausnahme
spiroverkn&pfter Ringsysteme werden immer als Pr�fixe zu
den Namen von Fullerenen oder modifizierten Fullerenen
benannt. Systeme, bei denen man von einer Anellierung eines
Spirosystems mit einem Fulleren ausgehen k�nnte, behandelt
man als Spirosysteme, in denen modifizierte Fullerene oder
anellierte Fullerensysteme mit anderen Komponenten spiro-
verkn&pft sind (siehe Regel Fu-9). Jedes System beh�lt seinen
Namen und seine Bezifferung, und zwar f&r die Angabe der
Anellierungs- wie der Substituentenpositionen. Die Lokan-
ten, die sich auf das Fulleren beziehen, sind dabei immer
ungestrichen und die der anellierten organischen Ringe
erhalten Striche in der im Folgenden angegebenen Reihen-
folge. Bei der Beschreibung der Anellierung folgen auf die
gestrichenen Lokanten f&r die organische Ringkomponente
die ungestrichenen Lokanten f&r das Fulleren; die beiden
Lokantens�tze werden durch einen Doppelpunkt getrennt,
und der ganze Ausdruck wird in eckige Klammern einge-
schlossen. Die Lokanten monocyclischer Kohenwasserstoff-
komponenten werden &blicherweise weggelassen.

Anmerkung : In den Chemical Abstracts wird, wenn ein
heterocyclisches System eine Heteroatomkomponente ent-
h�lt, deren Rang h�her als der des Fullerens ist, der Name des
Fullerens als Anelland vor den Namen des heterocyclischen
Systems gestellt.[3] So wird eine Fullerenkomponente ohne
Heteroatome jedem beliebigen Heterocyclus, aber eine stick-
stoffhaltige Heterocyclenkomponente einer stickstoffhaltigen
Fullerenkomponente vorangestellt. Dieses Verfahren wurde
in Anlehnung an die sonst &bliche Anellierungsnomenklatur
gew�hlt, bei der Heterocyclen als Basiskomponenten Vorrang
haben. Ist der Heterocyclus ein Monocyclus, ein anelliertes
Ringsystem, das bei der gew�hnlichen Nomenklatur anellier-
ter Systeme als Basiskomponente dient, oder ein &berbr&ck-
tes heterocyclisches System, dann beschreibt man die Anel-
lierung durch Angabe der ungestrichenen Lokanten der
Fullerenkomponente und nachfolgend des Buchstabenlokan-
ten der Anellierungsseite des Heterocyclus. Ist der Hetero-
cyclus hingegen ein anelliertes Ringsystem, ein &berbr&cktes
anelliertes System, das nicht als Basiskomponente dient, oder
ein &berbr&ckter, nicht anellierter Heterocyclus, dann erh�lt
die Fullerenkomponente gestrichene Anellierungslokanten
und der Heterocyclus ungestrichene. Dieser Fall f&hrt zu der
verwirrenden Situation, dass unterschiedliche Lokanten f&r
Anellierungsstellen und Substituenten verwendet werden:
letztere sind f&r die Fulle-
renkomponente ungestri-
chen und f&r die Nicht-Ful-
lerenkomponente gestri-
chen. Diese Vorgehensweise
wird mit der Regel begr&n-
det, dass sich von eckigen
Klammern eingeschlossene
Lokanten in Namen anel-
lierter Ringsysteme auf die
Komponenten und nicht auf
das Gesamtsystem beziehen.
Fungiert das Fulleren immer
als Basiskomponente, so
kommt es nicht zu dieser
Verwirrung. Bei der ge-
w�hnlichen Anellierungsno-
menklatur wird das anellier-
te Gesamtsystem neu bezif-
fert, so dass dort keine Ver-
wechslung m�glich ist.

Beispiele :
59 : 3’H-Cyclopropa[1,9]-

(C60-Ih)[5,6]fulleren[*]

60 : 3’H,3’’H-Dicyclopro-
pa[1,9:49,59](C60-Ih)-
[5,6]fulleren[*]

[*] Dieser Satz wurde gegen ber der englischen Druckausgabe ergLnzt.

[*] Da hier keine Mehrdeutigkeit m(glich ist, kann auf die Angabe
indizierten Wasserstoffs verzichtet werden, was zu den Alternativ-
namen Cyclopropa[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren f r 59 und Dicyclopro-
pa[1,9:49,59](C60-Ih)[5,6]fulleren f r 60 f hrt.
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61: Benzo[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren-3’,5’-dicarbons�ure
62 : 6’,7’-Dimethoxy-3’,4’-dihydronaphtho[1’,2’:1,9](C60-Ih)-

[5,6]fulleren (siehe Anmerkung zu 48)

63 : (Cyclobuta[l]phenanthro)[1’,2’:1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren*
64 : 9’,10’-Dihydro([9,10]ethanoanthra)[11’,12’:1,9](C60-Ih)-

[5,6]fulleren*[*]

[*] Durch das Einf gen der runden Klammern um den Namen des
zusammengesetzten ( berbr ckten) Anellanden (9,10-ethanoan-
thra) wLren die Klammern um die Lokanten f r die Br cke nicht
erforderlich. In einigen FLllen w rden sie sogar zur Verwirrung
f hren, z.B. bei 112.
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65 : Bicyclo[2.2.2]octano[2’,3’:1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren
66 : Bicyclo[3.2.2]nona[2,8]dieno[6’,7’:1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren

[nicht: Bicyclo[3.2.2]nona[2,6]dieno[8’,9’:1,9](C60-Ih)[5,6]-
fulleren; es gibt eine Wahlm�glichkeit bei der Numme-
rierung, und die Anellierungsstelle hat Vorrang bez&glich
niedrigster Lokanten]

67: 1’,4’-Dihydro([1,4]epoxynaphtho)[2’,3’:1,9](C60-Ih)-
[5,6]fulleren* (siehe Fußnote zu 64)

68 : [1,3]Dioxolo[4’,5’:1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren[*]

[*] Der CA-Indexname ist [5,6]fullereno-C60-Ih-[1,9-d][1,3]dioxole.
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69 : ([3,9a]Epoxychinolizino)[1’,2’:1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren*[*]

70 : 6’H-(Pyrrolo[2,1-c][1,4]oxazino)[7’,8’:1,9](C60-Ih)[5,6]ful-
leren*[**]

71: ([7]Oxa[2]azabicyclo[2.2.1]heptano)[5’,6’:1,9](C60-Ih)-
[5,6]fulleren*[*]

72 : 3’,3’,8’,8’-Tetramethyl([3,8]disilabicyclo[4.2.0]oct[1]eno)-
[4’,5’:1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren*[**]

Wenn zwei oder mehr gleiche Nicht-Fullerenkomponen-
ten an ein Fulleren anelliert sind, erhalten die Lokanten, die
sich auf die Nicht-Fullerenkomponente beziehen, Striche und
zwar nach steigendem Wert der niedrigsten Anellierungs-
lokanten der Fullerenkomponente. Wenn es sich um verschie-
dene Nicht-Fullerenkomponenten handelt, erhalten die Lo-
kanten, die sich auf die Nicht-Fullerenkomponente beziehen,
Striche, und zwar gem�ß der alphabetischen Auflistung der
Anellierungspr�fixe im Namen von links nach rechts und
unter Ber&cksichtigung der Regeln f&r das Benennen anel-
lierter Fullerenverbindungen mit mehreren gleichen Nicht-
Fullerenkomponenten.

[*] Der CA-Indexname ist [5,6]fullereno-C60-Ih-[1,9-a][3,9a]epoxy[9aH]-
quinolizine. Außerdem gilt das bei 64 Angemerkte.

[**] Der CA-Indexname ist [5,6]fullereno-C60-Ih-[1’,9’:7,8]pyrrolo[2,1-c]-
[1,4]oxazine.

[*] Der CA-Indexname ist [5,6]fullereno-C60-Ih-[1’,9’:5,6][7]oxa[2]azabi-
cyclo[2.2.1]heptane. Außerdem gilt das bei 64 Angemerkte.

[**] Der CA-Indexname ist 3’,3’,8’,8’-tetramethyl[5,6]fullereno-C60-Ih-
[1’,9’:4,5][3,8]disilabicyclo[4.2.0]oct-1-ene. Außerdem gilt das bei 64
Angemerkte.

IUPAC-Empfehlungen

5082 www.angewandte.de � 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim Angew. Chem. 2005, 117, 5065 – 5108

http://www.angewandte.de


Anmerkungen : 1) Wie in den Beispielen 77 und 78
gezeigt, werden die Anellierungslokanten des Fullerens
durch den niedrigsten Lokantensatz bez&glich aller Anellie-
rungspositionen festgelegt. Dazu werden m�gliche Lokan-
tens�tze – jeweils in aufsteigender Reihenfolge der Lokanten
geordnet – Ausdruck um Ausdruck verglichen; der niedrigste
Lokantensatz ist derjenige mit dem niedrigsten Lokanten an
der Stelle des ersten Unterschieds. 2) Die Zuteilung der
Anellierungslokanten des Fullerens erfolgt nicht nach dem
Prinzip niedrigster Lokanten f&r die im Namen zuerst er-
w�hnten Nicht-Fullerenkomponenten.

Beispiele :

73 : 3’H,3’’H,3’’’H-Tricyclopropa[7,22:33,34:46,47](C70-D5h(6))-
[5,6]fulleren (siehe Fußnote zu 59 und 60)

74 : Trisoxireno[2’,3’:1,9;2’’,3’’:2,12;2’’’,3’’’:7,8](C60-Ih)[5,6]ful-
leren[*]

75 : Bis([1,4]diazabicyclo[2.2.2]oct[5]eno)[2’,3’:1,9;2’’,3’’:3,15]-
(C60-Ih)[5,6]fulleren*[*]

76 : 9’,9’’,10’,10’’-Tetrahydrobis([9,10]ethanoanthra)[11’,12’:
1,9;11’’,12’’:52,60](C60-Ih)[5,6]fulleren*
(siehe Fußnote zu 64)

[*] Gew(hnlich folgen auf das numerische PrLfix „Tris“ runde Klam-
mern, siehe 108. Der – gegen ber der englischen Druckausgabe
korrigierte – CA-Indexname f r 74 ist [5,6]fullereno-C60-Ih-[1,9-b :
2,12-b’:7,8-b’’]trisoxirene.

[*] Der CA-Indexname ist [5,6]fullereno-C60-Ih-[1’’,9’’:2,3;3’’,15’’:2’,3’]bis-
[1,4]diazabicyclo[2.2.2]oct[5]ene. Außerdem gilt das bei 64 Ange-
merkte.

Angewandte
Chemie

5083Angew. Chem. 2005, 117, 5065 – 5108 � 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim www.angewandte.de

http://www.angewandte.de


77: 3’’’H,3’’’’H,3’’’’ ’H-Dibenzo[16,17:44,45]tricyclopropa-
[1,9:21,40:30,31](C60-Ih)[5,6]fulleren
(siehe Fußnote zu 59 und 60)[*]

78 : 3’’’H,3’’’’H,3’’’’ ’H-([7]Azabicyclo[2.2.1]heptano)-
[2’,3’:44,45]benzo[16,17]tricyclopropa[1,9:21,40:30,31]-
(C60-Ih)[5,6]fulleren* (siehe Fußnoten zu 59/60 und 64)[**]

Die f&r Fullerene beschriebenen Anellierungsprinzipien
sind in vollem Umfang auf modifizierte Fullerene anwendbar.

Beispiele :

79 : 3’H-Cyclopenta[7,8]-1,2,3,4,5,6,9,12,15,18-decanor(C60-
Ih)[5,6]fulleren

80 : Dimethyl-2,2’-[1aH,3’H-[1,2,3]triazolo[4’,5’:1,9]-1a-aza-
1(2)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1a,3’-diyl]diacetat
oder: Dimethyl-1aH,3’H-[1,2,3]triazolo[4’,5’:1,9]-1a-aza-
1(2)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1a,3’-diacetat (konjunk-
tiver Name)[*]

Fu-8 2berbr/ckte Fullerene

Br&cken zwischen nicht benachbarten Atomen eines
Fullerens oder eines modifizierten Fullerens werden nach

[*] In der Nomenklatur der Spiroverbindungen[11] wurde festgelegt,
dass ein Zwischenraum nach je vier Strichen an Lokanten folgt
(Regel SP-6.4).

[**] Der – gegen ber der englischen Druckausgabe korrigierte – CA-
Indexname ist 3’’H,3’’’H,3’’’’H-benzo[16’,17’]tricyclopropa[1’,9’:21’,
40’:30’,31’][5,6]fullereno-C60-Ih-[44’,45’:2,3][7]azabicyclo[2.2.1]hep-
tane.

[*] Der erste Name ist eindeutig zu bevorzugen, da er gemLß der von
der IUPAC bevorzugten Substitutionsnomenklatur gebildet ist. Der –
gegen ber der englischen Druckausgabe korrigierte – CA-Name f r
80 ist dimethyl 3’H-[1,2,3]triazolo[4’,5’:1,9]-2a-aza-1,2(2a)-homo-
[5,6]fullerene-C60-Ih-2a,3’-diacetate.
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den &blichen Regeln f&r &berbr&ckte anellierte Ringsyste-
me[9] benannt und beziffert. Die Nummerierung der Br&-
ckenatome beginnt am Nachbaratom eines m�glichst hoch
nummerierten Fullerenatoms, und zwar mit der Nummer, die
auf die h�chste Nummer im bereits bezifferten Fulleren folgt.
F&r Br&cken zwischen einem Ring, der mit einem Fulleren
anelliert ist, und dem Stammfulleren oder f&r Br&cken
zwischen zwei verschiedenen Ringen, die mit dem gleichen

Fulleren anelliert sind, verwendet man die gebr�uchlichen
Br&cken-Pr�fixnamen. Im letztgenannten Fall beginnen die
Aufz�hlung der Br&ckenkomponenten und die Bezifferung
mit dem Br&ckenatom, das an die anellierte Komponente mit
den niedrigstgestrichenen Nummern (niedrigstm�gliche
Nummer) gebunden ist. Es erh�lt die auf die h�chste
Nummer in dieser Anellierungskomponente folgende gestri-
chene Nummer.

Beispiele :

81: 1,4-Ethano(C70-D5h(6))[5,6]fulleren
82 : 1,4-[1,2]Benzeno(C70-D5h(6))[5,6]fulleren[*]

83 : 72,73-Dihydro-71H-1,4-epicyclopropa(C70-D5h(6))[5,6]ful-
leren[*]

84 : 1,4-[3,4]Furano(C70-D5h(6))[5,6]fulleren-72,74-dion (72,74-
Dihydro-1,4-[3,4]furano(C70-D5h(6))[5,6]fulleren-72,74-
dion)[*]

[*] Der CA-Indexname ist 1,4[1’,2’]-benzeno[5,6]fullerene-C70-D5h(6).

[*] Der CA-Indexname von 83 ist 72,73-dihydro-71H-1,4-endo-cyclopro-
pa[5,6]fullerene-C70-D5h(6), und der CA-Indexname von 84 ist 1,4[3’,4’]-
furano[5,6]fullerene-C70-D5h(6)-72,74-dione.
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85 : 2,5-(Silanomethanosilano)(C70-D5h(6))[5,6]fulleren
86 : 1a,3a-Propano-1a,3a-diaza-1(2)a,3(4)a-dihomo(C60-Ih)-

[5,6]fulleren*[*]

87: 7,20:8,10:11,13:14,16:17,19-Pentaetheno-1,2,3,4,5,6,9,12,
15,18-decanor(C60-Ih)[5,6]fulleren (siehe Anmerkung zu 17)

88 : 11,13:14,16:17,19-Trietheno-3’,10:6’,20-dimethenobenzo-
[7,8]-1,2,3,4,5,6,9,12,15,18-decanor(C60-Ih)[5,6]fulleren
(siehe Anmerkung zu 17)[**]

89 : 3’-Methoxy-6H-4’,5-epoxybicyclo[3.2.2]nona[2,8]dieno-
[6’,7’:1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren

90 : 3’H,3’’H-3’,3’’-(Methanooxymethano[1,4]benzenome-
thanooxymethano)dicyclopropa[1,9:32,33](C60-Ih)-
[5,6]fulleren[***]

[*] Der CA-Indexname ist 3a,5a-propano-3a,5a-diaza-1,5(5a):2,3(3a)-
dihomo[5,6]fullerene-C60-Ih.

[**] Der derzeitige CA-Indexname ist 6,7(7a):8,9(9a):11,12(12a):
14,15(15a):17,18(18a)-pentahomo-1,2,3-trinor[5,6]fullerene-C60-Ih.

[***] Der Name wurde gemLß der Regel FR-9.1[9] gegen ber der
englischen Druckausgabe korrigiert. Ein alternativer Name kann
gemLß der Phannomenklatur[12, 19] gebildet werden: 13’H,13’’H-3,7-
Dioxa-1(3’,3’’)-dicyclopropa[1,9:32,33](C60-Ih)[5,6]fullerena-5(1,4)-
benzenacyclooctaphan. Siehe auch die Fußnote zu 59/60.
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Fu-9 Spirofullerene

Fullerene k�nnen selbst keine Spiroverbindungen bilden
und, wie in Regel Fu-7 erw�hnt, d&rfen Spirosysteme nicht
als Anellierungskomponenten von Fullerenen behandelt
werden.

Spirofullerene, die von Homofullerenen oder Fullerenen,
die mit organischen Ringen anelliert sind, gebildet werden,
werden nach den &blichen Regeln f&r organische Spirover-
bindungen mit mindestens einem polycyclischen Ringsystem
benannt.[11] Spirofulleren-Stammverbindungen haben nicht
notwendigerweise ungestrichene Lokanten f&r ein Spiroatom.

Beispiele :

91: Spiro[cyclohexan-1,1’a-[1(9)a]homo(C60-Ih)[5,6]fulleren]
92 : 2’’,7’’-Dinitrospiro[cyclopropa[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren-

3’,9’’-fluoren]

93 : Dispiro[cyclopropan-1,3’’-cyclobuta[1,9](C60-Ih)[5,6]ful-
leren-4’’,2’’’-[1,3]dioxan]

94 : Dispiro[cyclohexan-1,3’’-dicyclopropa[1,9:52,60](C60-Ih)-
[5,6]fulleren-3’’’,1’’’’-cyclohexan* (siehe Fußnote zu 77)

Fu-10 Fullerenstrukturen mit zwei
Fullerenkomponenten

Fullerene und/oder Fulleroide k�nnen in mannigfacher
Weise zu sehr großen Strukturen verkn&pft werden, die durch
Erweitern, Anpassen oder Ab�ndern g�ngiger Prinzipien der
organischen Nomenklatur benannt werden k�nnen.

Fu-10.1 2berbr/ckte und anellierte Verbindungen mit zwei
Fullerenkomponenten

Bei solchen Strukturen kann man annehmen, dass ein
Fulleren das andere &berbr&ckt, mit dem anderen &ber eine
Nicht-Fulleren-Anellierungskomponente verbunden ist oder
Teil einer Anellierungskomponente ist.
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Beispiele :

95 : 1,7-([1,9]Epi(C60-Ih)[5,6]fullereno)(C60-Ih)[5,6]fulleren
[ein (C60-Ih)[5,6]Fulleren &berbr&ckt ein anderes (C60-Ih)-
[5,6]Fulleren] (Ein &berbr&ckendes Fulleren wird nicht
neu nummeriert, deshalb erhalten die Nummern seiner
Atome Striche [Fußnote gg des englischen Originals].)

96 : Cyclobuta[1’’,2’’:1,2;3’’,4’’:1’,9’]di(C60-Ih)[5,6]fulleren
[zwei (C60-Ih)[5,6]Fullerene sind an einen Cyclobutanring
anelliert]

97: Furano[2’’,3’’:1,9;4’’,5’’:1’,9’]di(C60-Ih)[5,6]fulleren [zwei
(C60-Ih)[5,6]Fullerene sind an einen Furanring anelliert][*]

98 : 2,8’:2’,8-Diepoxycyclobuta[1’’,2’’:1,9;3’’,4’’:1’,9’]di(C60-Ih)-
[5,6]fulleren [zwei an einen Cyclobutanring anellierte
(C60-Ih)[5,6]Fullerene sind zus�tzlich durch zwei Sauer-
stoffatome verbr&ckt]

[*] Der CA-Indexname von 97 ist di[5,6]fullereno-C60-Ih-[1,9-b :1’,9’-d]-
furan.
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99 : (C60-Ih)[5,6]Fullereno[1’’,9’’:3’,4’]cyclobuta[1’,2’:8,25]-
(C70-D5h(6)]fulleren [ein (C60-Ih)[5,6]Fulleren ist mit
einem (C70-D5h(6))[5,6]Fulleren &ber einen mit ihnen
anellierten Cyclobutanring verbunden]

100 : (C60-Ih)[5,6]Fullereno[1’’,9’’:4’,5’]furano[2’,3’:1,9]oxireno-
[2’’’,3’’’:13,14](C60-Ih)[5,6]fulleren*[*] [ein (C60-Ih)-
[5,6]Fulleren und ein Oxireno(C60-Ih)[5,6]fulleren sind
an einen Furanring anelliert[**]]

(Da eine anellierte Fullerenstruktur nicht neu nummeriert
wird, muss bei der Benennung von 99 und 100 jede Kompo-
nente durch geeignet gestrichene Lokanten gekennzeichnet
werden [Fußnote ii des englischen Originals].)

Fu-10.2 Fulleren-Ringverb,nde

Zwei identische Fullerene oder modifizierte Fullerene,
die &ber eine Einfach- oder eine Doppelbindung verbunden
sind, k�nnen anhand der Nomenklaturregeln f&r Ringver-
b�nde benannt werden (Regel R-2.4.4 in Lit. [8]). Bei zwei
verschiedenen Fullerenen wird eine Fullerenstruktur als
Substituent der anderen betrachtet.

Beispiele :

101: 7,7’-Dimethyl-7H,7’H-1,1’-bi(C60-Ih)[5,6]fulleren [ein
Ringverband-Name; zwei (C60-Ih)[5,6]Fullerene sind
&ber eine Einfachbindung verbunden]

[*] Die Bezifferung des Dreirings wurde gegen ber der englischen
Druckausgabe korrigiert.

[**] Die ErklLrung wurde gegen ber dem Original neu formuliert.
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102 : 9,9’-Bi(1-aza(C60-Ih)[5,6]fulleren)* [ein Ringverband-
Name; zwei 1-Aza(C60-Ih)[5,6]fullerene sind &ber eine
Einfachbindung verbunden; obwohl der Name des Aza-
fullerens 9H-1-Aza(C60-Ih)[5,6]fulleren lautet, muss im
Namen des Ringverbands kein indizierter Wasserstoff
angegeben werden]

103 : 8-[(C60-Ih)[5,6]Fulleren-1(9H)-yl]-8,25-dihydro(C70-D5h(6))-
[5,6]fulleren (8-[1,9-Dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren-1-yl]-
8,25-dihydro(C70-D5h(6))[5,6]fulleren) [ein (C70-D5h(6))-
[5,6]Fulleren ist mit einem (C60-Ih)[5,6]Fulleren substi-
tuiert]

104 : 3’-[1aH-1(9)a-Homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1a-yliden]-3’H-
cyclopropa[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren [ein Cyclopropa(C60-
Ih)[5,6]fulleren ist mit einem Homo(C60-Ih)[5,6]fulleren
substituiert; das Cyclopropa(C60-Ih)[5,6]fulleren hat
wegen der gr�ßeren Zahl an Ringen Vorrang als
Stammsystem]
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105 : 1,9-[1,9-Seco(C60-Ih)[5,6]fulleren-1,9-diyliden]-1,9-seco-
(C60-Ih)[5,6]fulleren [ein Seco(C60-Ih)[5,6]fulleren ist mit
einem identischen Seco(C60-Ih)[5,6]fulleren substituiert,
oder ein Seco(C60-Ih)[5,6]fulleren ist mit einem identi-
schen Seco(C60-Ih)[5,6]fulleren &berbr&ckt]

106a : 61,63,64,62-(1,9-Dinor(C60-Ih)[5,6]fulleren-2,5,8,10-te-
trayl)-2,10:5,8-bis(ethen-1,2-diyl)-1,9-dinor(C60-Ih)[5,6]-
fulleren [ein bis(ethendiyl)-&berbr&cktes 1,9-Dinor-
(C60-Ih)[5,6]fulleren ist mit einem 1,9-Dinor(C60-Ih)-
[5,6]fulleren substituiert][*]

106b : 2,2’,10,10’:5,5’,8,8’-Bis(ethen-1,1,2,2-tetrayl)bis[1,9-di-
nor(C60-Ih)[5,6]fulleren]*[*] [zwei Dinor(C60-Ih)[5,6]ful-
lerene sind durch zwei Ethentetrayl-Gruppen &ber-
br&ckt]

[*] Die Bezifferung der Formeln 106a und 106b wurde gegen ber der
englischen Druckausgabe korrigiert.
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107: 2,9,5-[1-Nor(C60-Ih)[5,6]fulleren-2,5,9-triyl]-1-nor(C60-Ih)-
[5,6]fulleren[*] [ein 1-Nor(C60-Ih)[5,6]fulleren ist mit
einem 1-Nor(C60-Ih)[5,6]fulleren substituiert (Beziffe-
rung wie abgebildet) oder ein 1-Nor-(C60-Ih)[5,6]fulleren
&berbr&ckt ein 1-Nor(C60-Ih)[5,6]fulleren (die Atom-
nummern der Br&ckenkomponente erhalten Striche)]

Fu-10.3 Fulleren-Ringverb,nde in Verbindung mit dem Pr,fix
„Cyclo“

Einige durch mehrere Bindungen verbundene Zweikom-
ponenten-Fullerene kann man bequem als Ringverb�nde mit
zus�tzlichen Verkn&pfungen, die durch das Pr�fix „Cyclo“
gekennzeichnet werden, benennen.

Beispiele :[**]

108 : 5,5’:8,8’:10,10’-Tris(cyclo)-2,2’-bi(1,9-dinor(C60-Ih)[5,6]-
fulleren) [ein Ringverband-Name f&r zwei 1,9-Dinor-
(C60-Ih)[5,6]fullerene mit drei zus�tzlichen Einfachbin-
dungen, die durch das strukturmodifizierende Pr�fix
„Cyclo“ ber&cksichtigt werden]
oder: 2,5,8,10-[1,9-Dinor(C60-Ih)[5,6]fulleren-2,5,8,10-te-
trayl]-1,9-dinor(C60-Ih)[5,6]fulleren [ein 1,9-Dinor(C60-
Ih)-[5,6]fulleren, das mit einem anderen 1,9-Dinor(C60-
Ih)-[5,6]fulleren substituiert oder &berbr&ckt ist]

109 : 1H,1’H-25,25’:26,26’:45,45’:46,46’-Tetrakis(cyclo)-24,24’-
bi(C70-D5h(6))[5,6]fulleren [ein Ringverband-Name f&r
zwei (C70-D5h(6))[5,6]Fullerene mit vier zus�tzlichen Ein-
fachbindungen, die durch das strukturmodifizierende
Pr�fix „Cyclo“ ber&cksichtigt werden]
oder: 1H,1’H-Hexacyclo[4.4.0.02,5.03,90.4,807,10]decano-
[1’’,2’’,3’’,9’’,10’’:24,25,26,46,45;4’’,5’’,6’’,7’’,8’’:24’,25’,26’,
46’,45’]di(C70-D5h(6))[5,6]fulleren [zwei (C70-D5h(6))-
[5,6]Fullerene, die &ber das Von-Baeyer-Ringsystem
Hexacyclo[4.4.0.02,5.03,90.4,807,10]decan verbunden sind][*] Der Name und die Bezifferung der Formel (obere HLlfte) wurden

gegen ber der englischen Druckausgabe korrigiert.
[**] Bei der Benennung von 108 und 109 wurde „Tri/Tetracyclo“ gegen

„Tris/Tetrakis(cyclo)“ ausgetauscht, um eine Verwechslung mit dem
Von-Baeyer-PrLfix auszuschließen.
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Fu-10.4 Spiroverkn/pfte Homofullerene und spiroverkn/pfte
anellierte Fullerene

Spiroverkn&pfte Homofullerene und spiroverkn&pfte
anellierte Fullerene werden nach den &blichen Regeln f&r
organische Spirosysteme, die mindestens ein polycyclisches
Ringsystem enthalten, benannt.[11]

Beispiele :

110 : 3’,3’’’-Spirobi[cyclopropa[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren] [zwei
spiroverkn&pfte Cyclopropa(C60-Ih)[5,6]fullerene]

111: Spiro[cyclopropa[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren-3’,1’’a-[1(9)a]-
homo(C60-Ih)[5,6]fulleren]* [ein Cyclopropa(C60-Ih)-
[5,6]fulleren ist mit einem Homo(C60-Ih)[5,6]fulleren
spiroverkn&pft]

Fu-11 Fullerenstrukturen mit drei oder mehr
Fullerenkomponenten

Fullerenstrukturen mit drei oder mehr Komponenten
k�nnen als anellierte Verbindungen, &berbr&ckte Verbindun-
gen oder – in Kombination mit dem strukturmodifizierenden
Pr�fix „Cyclo“ – als Ringverb�nde oder als Phane[*] benannt
werden.[12]

[*] Der Begriff „Phan“, wie er hier eingef hrt wird, bedeutet „eine nach
den Regeln der Phannomenklatur[12, 19] benannte Verbindung“ und ist
analog dem Begriff „Cyclophan“ auch als Name f r die Verbin-
dungsklasse zu verwenden.
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Beispiele :

112 : 9’’’H,10’’’H-(9,10-[1,2]Benzenoanthra)[2’’’,3’’’:1,9;6’’’,7’’’:
1’,9’;14’’’,15’’’:1’’,9’’]tri(C60-Ih)[5,6]fulleren* [drei (C60-Ih)-
[5,6]Fullerene sind durch das &berbr&ckte anellierte
Ringsystem 9,10-[1,2]Benzenoanthracen verbunden]

113a : (C60-Ih)[5,6]Fullereno[9’’’’,1’’’’:4’’,5’’;15’’’’,3’’’’:4’’’,5’’’]-
difuro[2’’,3’’:1,9;2’’’,3’’’:1’,9’]di(C60-Ih)[5,6]fulleren*
(siehe Fußnote zu 77) [drei (C60-Ih)[5,6]Fullerene sind
&ber zwei Furanringe verbunden; ein Anellierungsna-
me mit den endst�ndigen Fullerenen als Basiskompo-
nenten][*]

113b : Bis[(C60-Ih)[5,6]fullereno[1’,9’:4,5]furo][2’,3’:1,9;2’’,3’’:
3,15](C60-Ih)[5,6]fulleren* [drei (C60-Ih)[5,6]Fullerene
sind &ber zwei Furanringe verbunden; ein Anellie-
rungsname mit dem zentralen Fulleren als Basiskom-
ponente][**]

[*] Der auf Furan basierende CA-Indexname ist di[5,6]fullereno-C60-Ih-
[1,9-d :1’,9’-d’]fullereno-C60-Ih-[1,9-b :3,15-b’]difuran.

[**] GemLß Regel FR-3.3.1[9] ist f r Beispiel 113 der Name 113b zu
wLhlen.
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Die Dreikomponenten-Fullerenstruktur 114 kann nicht
gem�ß den Prinzipien der Anellierungsnomenklatur[9] be-
nannt werden; nichtsdestoweniger gibt es drei M�glichkeiten
der Benennung:
1. Der Anellierungsname f&r drei (C60-Ih)[5,6]Fullerene, die

&ber zwei mit ihnen anellierte Vierringe verbunden sind,
wird mit dem strukturmodifizierenden Pr�fix „Cyclo“
kombiniert:
3,3’:15,15’-Bis(cyclo)(C60-Ih)[5,6]fullereno[9’’’’,1’’’’:
3’’,4’’;15’’’’,3’’’’:3’’’,4’’’]dicyclobuta[1’’,2’’:1,9;1’’’,2’’’:1’,9’]di-
(C60-Ih)[5,6]fulleren* (114a) [drei (C60-Ih)[5,6]Fullerene
sind &ber zwei Cyclobutanringe verbunden; der Anellie-
rungsname mit den terminalen Fullerenen als Basiskom-
ponenten wird erg�nzt durch das strukturmodifizierende

Pr�fix „Cyclo“, das die beiden zus�tzlichen Einfachbin-
dungen angibt] (siehe Fußnoten zu 77 und 108)

2. Ein Fulleren fungiert als Br&cke zwischen den anderen
beiden, die mit dem gleichen Cyclobutanring anelliert
sind:
3,3’,15,15’-([1,3,9,15]Epi(C60-Ih)[5,6]fullereno)cyclobu-
ta[1’’,2’’:1,9;4’’,3’’:1’,9’]di(C60-Ih)[5,6]fulleren (114b) [das
verbr&ckende Fulleren wird gestrichen (im vorliegenden
Fall doppelt gestrichen) beziffert]

3. Die Phannomenklatur[12] kann wie folgt angepasst und
angewendet werden:
1,2,3(1,9,3,15)-Tri(C60-Ih)[5,6]fullerenatetracyclo-
[1.0.0.01,2.02,3]triphan (114c)

Es gibt drei M�glichkeiten, das Multikomponentenfulle-
ren 115 zu benennen, das aus vier Fullerenen besteht, die &ber
drei Cyclobutanringe verbunden sind.
1. Anellierungsnomenklatur:

Bis[(C60-Ih)[5,6]fullereno[1’,9’:3,4]cyclobuta][1’’’,2’’’:52,60;
1’’’’,2’’’’:52’,60’]cyclobuta[1’’,2’’:1,9;3’’,4’’:1’,9’]di(C60-Ih)-
[5,6]fulleren* (115a) [zwei (C60-Ih)[5,6]Fullerenocyclobu-
ta-Komponenten sind mit einem Cyclobutadi(C60-Ih)-
[5,6]fulleren anelliert] (siehe Fußnote zu 77)
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2. Nomenklatur f&r Ringverb�nde in Kombination mit dem
Pr�fix „Cyclo“:
9,9’:9’’,60’:9’’’,60’’-Tris(cyclo)-1,1’:52’,1’’:52’’,1’’’-quater-
(C60-Ih)[5,6]fulleren* (115b) [der Name f&r einen Ring-
verband aus vier (C60-Ih)[5,6]Fullerenen wird erg�nzt
durch das strukturmodifizierende Pr�fix „Cyclo“, das die
drei zus�tzlichen Einfachbindungen angibt] (siehe Fuß-
note zu 108)

3. Die Phannomenklatur[12] kann wie folgt angepasst und
angewendet werden:
1,4(1,9),2,3(1,9,52,60)-Tetra(C60-Ih)[5,6]fullerenadispiro-
[1.0.13.02]tetraphan (115c)[*]

[*] GemLß den Empfehlungen zur Spironomenklatur[11] sollte der Von-
Baeyer-Deskriptor eines Dispirosystems keine hochgestellten Lo-
kanten enthalten. Im Namen von 115c werden die entprechenden
Lokanten angegeben, um die ungew(hnliche Natur des Dispiro-
tetraphan-Systems zu verdeutlichen.
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Fu-12 Fullerene in Koordinationsverbindungen

Die Prinzipien der Koordinationsnomenklatur[13] werden
bei Fullerenen und Fulleroiden angewendet, die extern mit
Metallatomen verbunden sind, f&r die die Austauschnomen-
klatur nicht geeignet ist.

Beispiele :

116 : Carbonyl[(1,9-h)-(C60-Ih)[5,6]fulleren]hydridobis(tri-
ethylphosphan)iridium*

117: {m-[(1,9-h :52,60-h)-(C60-Ih)[5,6]Fulleren]}bis[bis(triethyl-
phosphan)platin]

118 : m-Chloro-{m-[(1,2-h :3,4-h)-(C60-Ih)[5,6]fulleren]}-m-hy-
dridobis(h5-cyclopentadienylruthenium)(Ru�Ru)*

119 : Tricarbonyl{1-[(2,3,4,5-h)-cyclohexa-2,4-dien-1-yl]-1,9-
dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren}ruthenium

120 : {[m6-(1,9-h :16,17-h :21,40-h :30,31-h :44,45-h :52,60-h)]-
(C60-Ih)[5,6]Fulleren}-hexakis[bis(triethylphosphan)pal-
ladium][*]

oder: {[m6-(1,9-h :16,17-h :21,40-h :30,31-h :44,45-h :52,60-
h)]-(C60-Ih)[5,6]Fulleren}-dodecakis(triethylphosphan)-
hexapalladium

[*] Die Struktur wurde gegen ber der englischen Druckausgabe korri-
giert. Der Bindestrich vor hexakis setzt gemLß Regel I-10.8.2 den
Br ckenliganden ab.
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Fu-13 Fullerene in Polymeren

Fullerenhaltige Polymere werden nach den Prinzipien der
herkunftsbezogenen[14] und der strukturbezogenen[15] Nomen-
klatur f&r organische Polymere benannt.

Beispiele (Obwohl die IUPAC empfiehlt, eine chemische
Formel f&r ein Makromolek&l nur dann anzugeben, wenn die
Struktur der konstitutionellen Einheit(en) bekannt ist,[21]

werden 121 und 122 der besseren Veranschaulichung halber
hier durch Formeln dargestellt, die CAS-Konventionen ent-
sprechen.[*]):

Ein Homopolymer (121):
Poly{hexamethyl[(3’H-cyclopropa[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren-
3’,3’-diyl)dibuta-1,3-diin-4,1-diyl]bis(silan)}[**]

(ein herkunftsbezogener Name)
Poly{[(3’H-cyclopropa[1,9](C60-Ih)[5,6]fulleren-3’,3’-diyl)di-
buta-1,3-diin-4,1-diyl]bis(trimethylsilan)}*[***]

(ein herkunftsbezogener Name)

Ein Copolymer (122): Poly[ethan-1,2-diamin-co-(C60-Ih)-
[5,6]fulleren] (ein herkunftsbezogener Name)

Ein alternierendes Copolymer (123):
Poly[oxycarbonylimino-1,4-phenyleniminocarbonyloxy-1,4-
phenylen-1aH-1(9)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1a,1a-diyl-
1,4-phenylen][*] (ein strukturbezogener Name)
Poly[4,4’-(1aH-1(9)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1a,1a-diyl)di-
phenol-alt-1,4-diisocyanatobenzol]*
(ein herkunftsbezogener Name)

Eine konstitutionelle Wiederholungs- oder Repetiereinheit
(KRE; englisch CRU) eines Polymers (124): Poly[oxy-1,4-
phenylensulfonyl-1,4-phenylenoxy-1,4-phenylen-1aH-1(9)a-
homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1a,1a-diyl-1,4-phenylen]
(ein strukturbezogener Name)

Fu-14 Fulleren-Kationen

Kationen, die durch Addition eines Protons an ein
Fulleren, ein Fulleren-Analogon oder ein Fullerenderivat
entstehen, werden durch Anh�ngen der Endung „ium“ an
den Fullerennamen oder gem�ß den Regeln der Austausch-
nomenklatur benannt.

[*] Der Text wurde gegen ber der englischen Druckausgabe gemLß
Lit. [21] geLndert.

[**] Dieser Name wurde gegen ber dem Original analog zu Beispiel 55
in Regel Fu-6.4 ergLnzt.

[***] Dieser Name entspricht dem Verfahren der CAS-Indexnomen-
klatur.

[*] Die Formel wurde gegen ber der englischen Ausgabe gemLß Lit. [21]
geLndert und der strukturbezogene Name ergLnzt.
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Beispiele :

125 : (C60-Ih)[5,6]Fullerenium-7,8,9,10,11,12-hexachlor-1-car-
badodecaborat(1�)[*]

126 : 2H-1-Aza(C60-Ih)[5,6]fulleren-1-ium
oder: 1,2-Dihydro-1-azonia(C60-Ih)[5,6]fulleren

127: Spiro[1(9)a-homo(C60-Ih)[5,6]fulleren-1a,4’-piperidin]-
1’-ium*

Fu-15 Fulleren-Radikalionen

Die Namen von Radikalionen, die durch Addition eines
Elektrons an den Fullerenk�fig oder Entfernen eines Elek-
trons aus diesem entstehen, werden durch Anh�ngen der
Endungen „elid“, „bis(elid)“ usw. oder „elium“, „bis(elium)“
usw. an den Fullerennamen gebildet.[*]

Beispiele :
[C60]C� (128): (C60-Ih)[5,6]Fullerenelid
[C60]C+ (129): (C60-Ih)[5,6]Fullerenelium

Fu-16 Metallderivate von Fullerenen

Das Symbol „@“ und der Ausdruck „Incarceran“ wurden
vielfach verwendet, um Fullerene mit einer im K�fig einge-
schlossenen Komponente, z.B. La@C60, zu beschreiben. Das
kursive Infix „incar“ beschreibt ein Fulleren mit einem
eingeschlossenen Element. In einer Formel wird der Ein-
schluss durch ein kursives „i“ auf der linken Seite des Symbols
des eingeschlossenen Elements dargestellt.

Beispiel :
iLa[C60-Ih] (130): (C60-Ih)[5,6]Fulleren-incar-lanthan oder

Lanthan-incar-(C60-Ih)[5,6]fulleren

Die Formel kann die Zahl der eingeschlossenen Metall-
atome – selbst in Form von Bruchteilen – enthalten, aber auch
der Name muss diese Information wiedergeben. CAS behan-
delt derartige Zusammensetzungen als „compd. (compound)
with“ („Verbindung mit“), wobei dieser Ausdruck an den
Namen des Fullerens angeh�ngt wird; das Verh�ltnis von
Fulleren zu Metall wird in runden Klammern angegeben. Die
Ladungsverteilung zwischen Fulleren und Metall kann durch
Angabe der Oxidationsstufe des Metalls a>ngezeigt werden.

Beispiele :
iLa2[C60-Ih] (131): (C60-Ih)[5,6]Fulleren-incar-dilanthan oder

Dilanthan-incar-(C60-Ih)[5,6]fulleren[**]

iCa[C84]
2� (132): Calcium(2+)-incar-(C84)[5,6]fullerid(2�)

oder (C84)[5,6]Fulleren-incar-calcium[***]

iLaIII[C82]
3� (133): Lanthan(3+)-incar-(C82)[5,6]fullerid(3�)

oder (C82)[5,6]Fulleren-incar-
lanthan(iii)[***]

Befindet sich das Metall außerhalb des Fullerenk�figs, wird die
Verbindung als Salz des Fullerens benannt. Der Name der
Fullerenkomponente lautet „Fullerid“, und die entsprechende
negative Ladung wird in runden Klammern angegeben.

Beispiel :
K3[C60] (134): Trikalium-(C60-Ih)[5,6]fullerid(3�)

[*] Struktur und Name wurden gegen ber der englischen Druckausgabe
korrigiert.

[*] Die Suffixe „elid“ und „elium“ sind von der IUPAC anerkannt, wurden
aber bisher in keiner Ver(ffentlichung verwendet. Sie wurden einge-
f hrt, um die zweiteiligen Suffixe „uidyl“ und „iumyl“ bei Radikalio-
nen, die innerhalb der gleichen Stammstruktur lokalisiert sind, zu
ersetzen.

[**] Der CA-Indexname ist [5,6]fullerene-C60-Ih, compd. with lanthanum
(1:2).

[***] Die Formeln von 132 und 133 und damit auch ihre jeweils zweiten
Namen wurden gegen ber der englischen Druckausgabe geLndert.
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Fu-17 Die Beschreibung der Konfiguration chiraler
Fullerene und chiraler Derivate der Fullerene
C60-Ih und C70-D5h(6)

Im Folgenden werden nur Derivate der Fullerene C60-Ih

und C70-D5h(6) behandelt. Die Empfehlungen beruhen auf
einer Ver�ffentlichung von C. Thilgen, A. Herrmann und
F. Diederich.[16]

Fu-17.1 Klassen chiraler Fullerene

Chirale Fullerene und/oder chirale Fullerenderivate
lassen sich je nach dem Ursprung der Chiralit�t einer von
vier Klassen zuordnen. Obwohl die folgende Diskussion sich
nur auf substituierte Fullerene (siehe Regel Fu-6.2) bezieht,
kann sie ohne Weiteres auch auf chirale Heterofullerene und
isotopensubstituierte Fullerene und deren Derivate ange-
wendet werden. Die Beschreibung der Konfiguration struk-
turell modifizierter Fullerene (Fulleroide) wird an dieser
Stelle nicht behandelt.

1. Klasse: inh�rent chirale Stammfullerene. Da die Stamm-
fullerene C60-Ih und C70-D5h(6) nicht inh�rent chiral sind,
geh�ren sie nicht zu dieser Klasse, die deshalb hier nur kurz
erw�hnt wird.

2. Klasse: Derivate mit inh�rent chiralem Substitutions-
muster. Das sind Derivate von achiralen (und chiralen)
Stammfullerenen, deren Substituenten (siehe Regel Fu-6.2)
auf dem Fullerenger&st ein chirales Substitutionsmuster
erzeugen – und zwar unabh�ngig davon, ob die Substituenten
selbst chiral oder achiral, identisch oder verschieden sind.

3. Klasse: Derivate mit nicht inh�rent chiralem Substitu-
tionsmuster. Hier handelt es sich um Derivate achiraler
Stammfullerene, bei denen ein chirales Substitutionsmuster
(siehe Regel Fu-6.2) ausschließlich auf der Verschiedenartig-
keit von Substituenten beruht.

4. Klasse: Derivate achiraler Stammfullerene ohne chira-
les Substitutionsmuster, aber mit stereogenen Einheiten in
den Substituenten.

Fu-17.2 Der Substitutionstest

Eine Fullerenverbindung kann gleichzeitig mehreren der
in Regel Fu-17.1 erw�hnten Klassen angeh�ren, wenn unter-
schiedliche stereogene Einheiten in ihr zusammentreffen. Die
Chiralit�tsklassen k�nnen leicht anhand des in Schema 1
gezeigten einfachen Substitutionstests zugeordnet werden,
wobei der Test auf jede Fullereneinheit separat anzuwenden
ist. Falls mehrere chirale Fullereneinheiten vorliegen, erh�lt
jede ihren eigenen Deskriptor.

Fu-17.3 Prinzipien des Deskriptorensystems

Das Deskriptorensystem beruht auf der Tatsache, dass die
hier empfohlenen Nummerierungsschemata helicale, also
chirale Pfade beschreiben und daher ein ideales Bezugssys-
tem zur Unterscheidung der Enantiomere von chiralen

Kohlenstoffk�figen und Fullerenderivaten mit einem chiralen
Substitutionsmuster sind. (Dieser Ansatz gilt auch f&r andere
Nummerierungsschemata, in denen fortlaufend nummerierte
Atome eine Helix bilden [Fußnote mm im englischen Origi-
nal].) Ein einziger Deskriptor reicht aus, um die Konfiguration
eines chiralen Fullerens oder eines chiralen Fulleren-Substitu-
tionsmusters zu beschreiben, und zwar unabh�ngig vom Grad
der Substitution oder des Skelett-Austauschs.

In einem dreidimensionalen Fullerenmodell entspricht
die Abfolge nummerierter Kohlenstoffatome einer Helix
oder helicalen Abschnitten und ist deshalb chiral. Somit
k�nnen auf ein achirales Stammfulleren zwei isometrische,
spiegelbildliche Nummerierungspfade angewendet werden,
wie dies in Abbildung 6 f&r (C60-Ih)[5,6]Fulleren gezeigt ist.
Die Pfeile geben dabei die Richtung, d.h. den Drehsinn des
Nummerierungspfads an: Uhrzeigersinn auf der linken Seite
und Gegenuhrzeigersinn auf der rechten Seite, wobei der
Betrachter sich jeweils außerhalb des K�figs befindet.

Dagegen ist bei einem Enantiomer eines inh�rent chiralen
Fullerens nur ein einziges von zwei spiegelbildlichen Num-
merierungsschema (ein einziger helicaler Pfad der Numme-
rierung) m�glich, und dessen Spiegelbild geh�rt zum anderen
Enantiomer. Dies ist in Abbildung 7 f&r das chirale (C76-
D2)[5,6]Fulleren gezeigt, wobei die Pfeile wiederum den
Drehsinn des Pfads der Nummerierung angeben. Bei den 3D-
Darstellungen entspricht die Blickrichtung der Bezugsachse
der Nummerierung.

Wegen der fehlenden Spiegelsymmetrie dieses Fullerens
passt jeder der beiden spiegelbildlichen Nummerierungspfa-
de nur zu einem Enantiomer. Die Beschreibung des Dreh-
sinns des entsprechenden Nummerierungspfads reicht aus,
um die absolute Konfiguration des Enantiomers eindeutig zu
beschreiben. Der Betrachter befindet sich dabei außerhalb

Schema 1. Klassifizierung der Fulleren-ChiralitLt durch einen schrittwei-
sen Substitutionstest.
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Abbildung 6. Dreidimensionale Darstel-
lungen und Schlegel-Diagramme von
(C60-Ih)[5,6]Fulleren mit spiegelbildlichen
Bezifferungen; siehe Legende zu Abbil-
dung 1.

Abbildung 7. 3D-Darstellungen (entlang
einer der C2-Achsen) und Schlegel-Dia-
gramme der Enantiomere des inhLrent
chiralen (C76-D2)[5,6]Fullerens mit ent-
sprechenden spiegelbildlichen Bezifferun-
gen. (Siehe Lit. [20], S. 852.)

Angewandte
Chemie

5101Angew. Chem. 2005, 117, 5065 – 5108 � 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim www.angewandte.de

http://www.angewandte.de


des Fullerenk�figs, schaut auf den Ring, in dem die Numme-
rierung beginnt, und zieht einen Bogen von C(1) &ber C(2)
nach C(3), die in einer Fullerenstruktur nie auf einer Geraden
liegen. Verl�uft diese Bewegung im Uhrzeigersinn, so wird
die Konfiguration durch den wie &blich in runde Klammern
eingeschlossenen Deskriptor (f,xC) beschrieben, wobei „C“
f&r „clockwise“ („im Uhrzeigersinn“) steht und das hochge-
stellte „f“ andeutet, dass der Deskriptor sich auf eine
Fullerenstruktur bezieht. Was das hochgestellte „x“ anbe-
langt, so gilt x= s bei Verwendung der systematischen Be-
zifferung (siehe Regel Fu-3.2 oder Regel Fu-3.3) und x= t bei
Verwendung der Trivialbezifferung (siehe Regel Fu-3.4).
Wenn der Weg von C(1) &ber C(2) nach C(3) entgegen dem
Uhrzeigersinn verl�uft, so lautet der entsprechende Deskrip-
tor (f,xA), wobei „A“ f&r „anticlockwise“ („entgegen dem
Uhrzeigersinn“) steht. Entsprechend handelt es sich bei der
linken Struktur in Abbildung 7 um (f,sC)-(C76-D2)[5,6]Fulle-
ren und bei der rechten Struktur um (f,sA)-(C76-D2)[5,6]Ful-
leren.

Dieses Verfahren gilt auch f&r Derivate von inh�rent
chiralen Fullerenen, da die helicalen Nummerierungspfade
f&r das Stammfulleren und seine Derivate identisch sind.[*]

Beispiele (zur Bezifferung von 135 und 136 siehe Legende zu
Abbildung 7):
135 : (f,sA)-2H-5-Aza(C76-D2)[5,6]fulleren*
136 : (f,sC)-20-tert-Butyl-20,21-dihydro(C76-D2)[5,6]fulleren

Fu-17.4 Achirale Stammfullerene mit inh,rent chiralen
Substitutionsmustern

Alle Fullerenverbindungen dieser Kategorie sind substi-
tuierte Derivate achiraler Stammfullerene. Sie haben dann
ein inh�rent chirales Substitutionsmuster, wenn allein die
geometrische Anordnung der Substituenten auf der Ful-
lerenoberfl�che f&r das Vorkommen chiraler Spezies aus-
reicht, egal ob die Substituenten selbst identisch oder ver-
schieden sind. Bei solchen Fullerenderivaten gibt es einen

einzigen helicalen Nummerierungspfad (entweder rechts-
oder linksg�ngig), der zum niedrigsten Lokantensatz f&r die
Substituenten f&hrt. Wie oben beschrieben, reicht die Angabe
des Drehsinns dieses Nummerierungspfads zur eindeutigen
Beschreibung der absoluten Konfiguration (f,xC oder f,xA) des
substituierten Fullerens.

Beispiel 1:
137: 3’,3’-Diethyl-3’’,3’’,3’’’,3’’’-tetramethyl-[3’H,3’’H,3’’’H-tri-

cyclopropa[1,9:34,35:43,57](C60-Ih)[5,6]fulleren-3’,3’,3’’,
3’’,3’’’,3’’’-hexacarboxylat][*]

[*] Die Konfiguration von Derivaten der Fullerene C60-Ih und C70-D5h(6) mit
einem inhLrent chiralen oder nicht inhLrent chiralen Substitutions-
muster kann leicht interaktiv auf der Website http://www.
diederich.chem.ethz.ch/chirafull/ bestimmt werden.

[*] Die Bezifferung mehrerer Cyclopropanringe wurde gegen ber der
englischen Druckausgabe korrigiert.
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Erkl�rung :
a) Beim Enantiomerenpaar 137a und 137b f&hrt die Bezif-

ferung im Uhrzeigersinn (137a) bzw. entgegen dem
Uhrzeigersinn (137b) zum gleichen Satz niedrigster Lo-
kanten, n�mlich 1,9:34,35:43,57. Bei jeweils spiegelbildli-
cher Bezifferung (137c bzw. 137d) erh�lt man einen Satz
h�herer Lokanten (1,9:36,37:46,58), der im Widerspruch
zur Nomenklaturregel der niedrigstm�glichen Lokanten
(Regel R-2.4.2 in Lit. [8]) steht.

b) Das Stammfulleren, (C60-Ih)[5,6]Fulleren, ist achiral, aber
das Derivat ist wegen seines Substitutionsmusters chiral.

Es hat ein inh�rent chirales Substitutionsmuster, da die
Struktur nach Ersatz aller Substituenten durch den glei-
chen achiralen Test-Substituenten „T“ immer noch chiral
ist (siehe 137a(T), 137b(T) und Schema 1).

Beispiel 2 :
138a : (f,sC)-1,23-Bis[1,1,1,3,3,3-hexamethyl-2-(trimethyl-

silyl)trisilan-2-yl]-1,23-dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren
138b : (f,tA)-1,16-Bis[1,1,1,3,3,3-hexamethyl-2-(trimethyl-

silyl)trisilan-2-yl]-1,16-dihydro[60-Ih]fulleren
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Anmerkung : Diese einfache Verbindung mit inh�rent
chiralem Substitutionsmuster illustriert die Tatsache, dass der
Stereodeskriptor unterschiedlich sein kann, je nachdem ob
die systematische Bezifferung oder die Trivialbezifferung
verwendet wird.

Fu-17.5 Achirale Stammfullerene mit nicht inh,rent chiralen
Substitutionsmustern

Bei den Fullerenen dieser Kategorie handelt es sich um
substituierte Derivate achiraler Stammfullerene, deren Chi-
ralit�t weder auf dem Stammfulleren noch auf einem inh�rent
chiralen Substitutionsmuster beruht, sondern auf der geome-
trischen Anordnung von Substituenten, die nicht alle iden-
tisch sein k�nnen.

In diesen F�llen ist keine Unterscheidung zwischen
Enantiomeren aufgrund der oben aufgef&hrten Kriterien
m�glich, denn beide spiegelsymmetrischen Nummerierungs-
pfade f&hren zum gleichen Satz niedrigster Lokanten. Um
eine Unterscheidung zu erm�glichen, m&ssen die Substituen-
ten in eine Rangfolge gebracht werden. Dies geschieht am
besten mithilfe des CIP(Cahn-Ingold-Prelog)-Verfahrens,
indem die Atome jedes Substituenten schrittweise untersucht
werden.[17] Bei Fullerenen mit nicht inh�rent chiralem Sub-
stitutionsmuster beginnt die vergleichende CIP-Untersu-
chung der Substituenten an dem Atom des Fullerenger&sts,
das den Substituenten tr�gt, und wird dann schrittweise nach
außen fortgesetzt, bis ein Rangunterschied zwischen den
Substituenten festgestellt wird. (Falls zwei enantiomorphe
substituierte Fullerene anhand des CIP-Verfahrens vergli-
chen werden sollen, wird vorgeschlagen, dass f,xC Vorrang hat
gegen&ber f,xA (Zusatz zu R> S und M>P, Unterregel 5 in
Lit. [17] [Fußnote tt im englischen Original].) Von den beiden
spiegelsymmetrischen Bezifferungen, die zum gleichen Satz
niedrigster Lokanten f&hren, wird diejenige bevorzugt, die an
der Stelle des ersten Unterschieds den niedrigeren Lokanten
einem Atom oder einer Atomgruppe mit h�herem CIP-Rang
zuordnet; der Drehsinn des bevorzugten Nummerierungs-
pfads bestimmt dann den Deskriptor des betrachteten Enan-
tiomers.

Beispiel 1:

139 : 1-tert-Butyl-7-(3,6-dicyclopropylcyclohepta-2,4,6-trien-
1-yl)-1,7-dihydro(C60-Ih)[5,6]fulleren

Erkl�rung : Die Chiralit�t dieser Verbindung beruht auf
der (konstitutionellen) Verschiedenheit der Substituenten.
Das Stammfulleren ist achiral, und die Verbindung hat kein
inh�rent chirales Substitutionsmuster, da der Ersatz beider
Substituenten durch den gleichen achiralen Test-Substituen-
ten „T“ eine achirale Struktur liefert. Somit ist das Substitu-
tionsmuster nicht inh�rent chiral. Die tert-Butylgruppe erh�lt
f&r Zwecke der Konfigurationsbestimmung den Lokanten
„1“, da ihr CIP-Rang h�her ist als derjenige der 3,6-Di-
cyclopropylcyclohepta-2,4,6-trien-1-yl-Gruppe.

IUPAC-Empfehlungen

5104 www.angewandte.de � 2005 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim Angew. Chem. 2005, 117, 5065 – 5108

http://www.angewandte.de


Beispiel 2 :[*]

140 : 3’-Methyl[1,2]oxazolo[4’,5’:7,22](C70-D5h(6))[5,6]fulleren[**]

Erkl�rung :
a) Die Chiralit�t dieser Verbindung beruht darauf, dass der

anellierte Ring nicht symmetrisch ist. Das Stammfulleren
ist achiral, und die Verbindung hat ein nicht inh�rent
chirales Substitutionsmuster, da der Ersatz beider Substi-
tuenten durch den gleichen achiralen Test-Substituenten
„T“ eine achirale Struktur liefert.

b) In diesem Beispiel beruht die zur Namensgebung ver-
wendete Bezifferung auf dem Nomenklaturprinzip der
niedrigsten Lokanten (Regel R-2.4.2 in Lit. [8]) f&r die
Anellierungsstellen (obere Nummerierung von 140) und
eignet sich nicht zur Zuordnung der Stereodeskriptoren.
F&r die Konfigurationsbestimmung wird der Nummerie-

rungspfad (untere Nummerierung von 140) so gew�hlt,
dass der niedrigste Fullerenlokant („7“) dem rangh�chs-
ten (gem�ß CIP-System) Atom des 1,2-Oxazolrings[*]

(„O“) zugeordnet wird. Diese Bezifferung w&rde zum
falschen Namen 3’-Methyl[1,2]oxazolo[4’,5’:22,7](C70-
D5h(6))[5,6]fulleren[*] f&hren, da der entsprechende Lo-
kantensatz f&r die Anellierungsstellen h�her als der oben
angegebene ist. Die Stereodeskriptoren lauten (f,sA) bzw.
(f,sC).

Anmerkung : Es muss klar im Auge behalten werden, dass
die Bestimmung der Konfiguration und die Namensbildung
zwei unabh�ngige Arbeitsg�nge sind.

[*] Die Zuordnung der Stereodeskriptoren wurde gegen ber der
englischen Druckausgabe korrigiert.

[**] Der Name wurde gegen ber der englischen Druckausgabe gemLß
FR-2.2.1[9] korrigiert.

[*] Dieser Name wurde gegen ber der englischen Druckausgabe gemLß
FR-2.2.1[9] korrigiert.
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Beispiel 3 :[*]

141: 3’,3’,3’’’’,3’’’’-Tetra-tert-butyl-3’’,3’’,3’’’,3’’’-tetraethyl-
(3’H,3’’H,3’’’H,3’’’’H-tetracyclopropa[8,25:16,35:44,45:
55,56](C70-D5h(6))[5,6]fulleren-3’,3’,3’’,3’’,3’’’,3’’’,3’’’’,3’’’’-
octacarboxylat)* (siehe Fußnote zu 77)

Erkl�rung :
a) Bei dieser Verbindung ist das Stammfulleren achiral, und

auch der Ersatz der Substituenten durch den gleichen
achiralen Test-Substituenten „T“ (141a) liefert eine achi-
rale Struktur.

b) Daher wird die zweite Stufe des Substitutionstests (siehe
Schema 1) angewendet, d.h., die Substituenten werden
durch die achiralen Test-Substituenten T1 und T2 ersetzt
(141b), wobei Gleichheiten und Unterschiede zwischen

urspr&nglichen Substituenten zu ber&cksichtigen sind.
Dabei gelangt man zu einer chiralen Struktur, d.h., die
Verbindung hat ein nicht inh�rent chirales Substitutions-
muster. Die Cyclopropanringe mit den tert-Butylester-
gruppen haben den h�heren CIP-Rang, und die entspre-
chenden Anellierungsstellen erhalten die niedrigsten Lo-
kanten.[*]

[*] Die Formel wurde gegen ber der englischen Druckausgabe korri-
giert.

[*] Da die tert-Butylgruppe auch in der alphabetischen Reihenfolge vor
der Ethylgruppe steht, sind in diesem Beispiel die zur Namensbil-
dung und zur Ermittlung der Konfiguration verwendeten Numme-
rierungsschemata zufLllig deckungsgleich.
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Fu-17.6 Fullerenderivate mit achiralen Substitutionsmustern und
chiralen Substituenten

Beispiel :

142 : Tetrakis[(1S)-1-phenylbutyl]-3’H,3’’H-dicyclopropa[8,25:
16,35](C70-D5h(6))[5,6]fulleren-3’,3’,3’’,3’’-tetracarboxy-
lat[*]

Erkl�rung :
a) Dieses Fullerenderivat ist chiral, obwohl Stammfulleren

und Substitutionsmuster achiral sind. Ersatz aller Substi-
tuenten durch die achirale Testgruppe „T“ (siehe
Schema 1) liefert eine achirale Struktur, und da die
urspr&nglichen Substituenten identisch sind, er&brigt
sich die 2. Stufe des Substitutionstests. Bei dessen 3.
Stufe (siehe Schema 1) wird danach gefragt, ob die
urspr&ngliche Verbindung chiral ist. Im vorliegenden
Fall lautet die Antwort „ja“ und damit sind die stereoge-
nen Einheiten ausschließlich in den Substituenten ange-
siedelt. Die Konfiguration dieser stereogenen Einheiten
wird durch die &blichen Deskriptoren der organischen
Nomenklatur beschrieben.[17, 18]

b) W&rden sich in obigem Beispiel die Estergruppen an
einem der Cyclopropanringe von denen am anderen
unterscheiden, dann enthielte die aus der zweiten Stufe
des Substitutionstests hervorgehende Struktur die achi-
ralen Substituenten T1 und T2. Auch in diesem Fall w�ren
Stammfulleren und Substitutionsmuster achiral, und eine
etwaige Chiralit�t der urspr&nglichen Verbindung w�re
auf stereogene Einheiten in den Substituenten zur&ckzu-
f&hren.

Fu-17.7 Zusammentreffen mehrerer stereogener Einheiten in
einem Fullerenmolek/l

Gibt es in einem Fullerenderivat mit inh�rent chiralem
oder nicht inh�rent chiralem Substitutionsmuster zus�tzlich
chirale Substituenten,[*] so ist die Konfiguration beider Arten
von stereogenen Einheiten anzugeben. Beide sind unabh�n-
gig voneinander, und eine vollst�ndige Konfigurationsbe-
schreibung umfasst die Angabe beider Arten von Deskripto-
ren.

Beispiel :

143 : Tetrakis[(1S)-1-phenylbutyl]-(f,sC)-3’H,3’’H-dicyclopropa-
[8,25:33,34](C70-D5h(6))[5,6]fulleren-3’,3’,3’’,3’’-tetracarb-
oxylat

Erkl�rung : Die stereogenen Zentren der Estergruppen
treffen mit dem inh�rent chiralen Substitutionsmuster des
Fullerens zusammen. Dieser Umstand wird durch eine Kom-
bination entsprechender Deskriptoren ber&cksichtigt. Das
nicht dargestellte Enantiomer von 143 heißt Tetrakis[(1R)-1-
phenylbutyl]-(f,sA)-3’H,3’’H-dicyclopropa[8,25:33,34](C70-
D5h(6))[5,6]fulleren-3’,3’,3’’,3’’-tetracarboxylat, und entspre-
chende Namen gelten – mutandis mutatis – f&r die anderen
Stereoisomere.

[*] Die Struktur und die Bezifferung im unteren Dreiring wurden
gegen ber der englischen Druckausgabe korrigiert.

[*] Dies gilt auch f r Substituenten, die stereogene Einheiten enthalten,
aber dennoch achiral sind.
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