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Materials in Eighteenth-Century Science
Deshalb ist mir um meinen Ruhm nicht Elena Roussanova
bange ...

Im Wettlauf mit der Natur: Lysobactin (1)
ist ein natirliches cyclisches Depsipeptid
mit stark antibiotischer Wirkung gegen
Vancomycin-resistente Enterokokken
sowie gegen Methicillin-resistente
Stimme von Staphylococcus aureus. Vor
kurzem wurden zwei Totalsynthesen von 1
beschrieben, die weitere chemische Mo-
difikationen seiner Struktur und einen
tieferen Einblick in den Wirkmechanismus
erméglichen sollten.

Leu?

,S\:iphy
\QD)L:U\

HylLeu*
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HO,, _CONH,

Lysobactin (1)
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Réntgenkristallographische Untersuchun-
gen an zwei Nicht-Him-Eisenenzymen
(siehe Bild: orange Fe, rot O, blau N), die
an der Sauerstoffaktivierung und der Su-
peroxid-Entgiftung beteiligt sind, lieferten
Erkenntnisse Uber Intermediate und deren
Reaktionswege. Die Ergebnisse dieser
Untersuchungen und ihre mechanistische
Bedeutung werden diskutiert.

NMe, BE

Uberschuss NMe e,
| _Guwol
Rlu—tpy tpy— Ru Q O Ru tpy
NMe, NMez NMez

An der richtigen Stelle: Umsetzungen an
metallorganischen o-Aryl-Komplexen
bergen grofles Potenzial fiir die organi-
sche Synthese. Besonderes Augenmerk
gilt Reaktionen, die eine einfache Modifi-
zierung leicht zugénglicher metallorgani-

Starre Drahtnetze: Konjugierte mikropo-
rése Polymernetzwerke sind durch Sono-
gashira-Hagihara-Kupplung zuginglich.
Obwohl diese Materialien amorph sind,
kénnen Mikroporen- und Oberflichen-
grofle tiber die Linge der Phenylenethi-
nylen-Streben eingestellt werden (siehe
Bild; das Netzwerk ist blau dargestellt,
und ein 1,3,5-substituiertes Benzol, das
als Knoten dient, mit drei daran gebun-
denen Streben ist hervorgehoben; C grau,
H weif).

© 2007 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

Ic

NMe2
g ety

NMez
scher Verbindungen erméglichen. Diese
lassen sich in zwei Kategorien einteilen:
elektrophile aromatische Substitutionen

und metallvermittelte C-C-Kupplungen
(siehe Beispiele im Schema).

Wie ein Seidenraupen-Kokon: Silicatische
Nanostrukturen, die mit ihren inneren
Mehrfachschalen und duferen hoch-
orientierten Nanokanilen den Kokons der
Seidenraupe dhneln, wurden durch
simultane Vesikel-Templatierung und
Flissigkristall-Templatmethoden synthe-
tisiert (siehe Bild). CTA* = Cetyltrimethyl-
ammonium; PFO~ = Perfluoroctanoat.
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PR,
dreizahniger
L,Z-Ligand | PR o G
PR,

quadratisch-planar
d', Gold(l)

Liganden sind Gold wert: Die Koordina-
tion von ambiphilen Diphosphanylboran-
Liganden an AuCl ergibt ungewdhnliche
quadratisch-planare Gold(l)-Komplexe.
NBO-Analysen und "’Au-MéfRbauer-
Spektroskopie geben Aufschluss tber die
Eigenschaften der Gold —Boran-Wechsel-
wirkung.

L

o i

: NH
o |

MeO_OMe 5Mol-% [Ga,Ly'> R R | [Ga,Ly2-=
R'"SRZ  H0, pH 10 ; d(""/
2 MeOH | i

1
1

Schutzlos ausgeliefert: Die Acetalgruppe
ist eine hiufig genutzte Schutzgruppe fiir
Aldehyde und Ketone, da sie leicht einge-
fiihrt werden kann und in neutraler oder
basischer Lésung stabil ist. Ein selbstor-

%D
N\ "j\ E\l &%
.Pd =N R! R2
Me %
" oS
R? ’N@
3
R R
] T
i N 9
9 2 o, 20 909 9
> @ >-d >-&
4 9 4 I ]
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ganisiertes supramolekulares Aggregat
wird beschrieben, das die Hydrolyse von

Acetalen und Ketalen unter basischen
Bedingungen katalysiert (siehe Schema).

In der Zink-Zange: Palladiumkomplexe
von 3-Pyridyl-bian (siehe Schema, blau)
sind aktive Katalysatoren fiir die Copoly-
merisation von CO mit 4-tert-Butylstyrol —
vorausgesetzt, sie werden von zwei Zink-
Salphen-Einheiten flankiert (rot). Durch
Wahl dieser peripheren Einheiten gelingt
es, die katalytischen Eigenschaften gezielt
einzustellen.

Pd-Atome kommen alleine zurecht:
Mafigeschneiderte Heterogenkatalysa-
toren bieten sich als saubere Alternative
fur regioselektive Transformationen an.
Ein mesopordser Aluminiumoxidtrager
stabilisiert einzeln verteilte Pd"-Zentren
an der Oberfliche (siehe Bild, C hellgrau,
O rot, Pd dunkelgrau, Al violett, H weif3)
und verbessert dadurch drastisch die
Leistungsfihigkeit bei der selektiven
aeroben Oxidation von Alkoholen.
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natrliches

aktives Zentrum:

alternatives,
promiskuitives Zentrum:

M ge

R¥ O

Reaktion an anderer Stelle: Promiskuitive
Enzyme sind in der Lage, grundsitzlich
voneinander verschiedene chemische
Umwandlungen zu katalysieren. Erstmals

Nicht nur drinnen: Ein beliebig gewihlter
Gast, der in eine achtkernige Zink-
gesdumte molekulare Pyrogallol[4]aren-
Kapsel eingeschlossen ist, kann tiber
Ligandenaustausch als Reporter fiir die
elektronische Kommunikation zwischen
dem AufReren und dem Inneren der
Kapsel fungieren.

Ortsgerichtete Mutagenese wurde zur
Untersuchung der Ligandensphire und
Geometrie eines neuartigen zweikernigen
Mangan-Biokatalysators verwendet (siehe
Bild; Mn griin, C grau, O rot, N blau), der
auf hoch spezifische Weise Amino- zu
Nitrogruppen oxidiert. Die Beteiligung
von Mn am Katalysevorgang und an der
Radikalbildung wurde durch EPR-Spek-
troskopie zweifelsfrei belegt.

Molekiile in Bewegung: Von den beiden
diastereomeren Pentosen Ribit und Xylit
hat das héher schmelzende Ribit (siehe
Bild: O rot, H weif?) die geringere Dichte.
Hochaufgelsste Beugungsdaten zeigen,
dass dies auf einen Entropieeffekt zu-
riickzufithren ist, der auf einer unter-
schiedlichen Librationsbewegung L1
beruht. Berechnete Entropien im Festzu-
stand bestitigen die Ergebnisse kalori-
metrischer Messungen.

Angew. Chem. 2007, 119, 8677 —8689

wird nun gezeigt, dass eine promiskuitive
Enzymkatalyse auch auRerhalb der natiir-
lichen Bindungstasche des Enzyms
ablaufen kann (siehe Schema).

© 2007 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

Promiskuitive Enzyme
N

A. Taglieber, H. Hébenreich,
J. D. Carballeira, R. J. G. Mondiére,
M. T. Reetz* 8751-8754

Alternate-Site Enzyme Promiscuity

Wirt-Gast-Chemie

N. P. Power, S. ). Dalgarno,
J. L. Atwood* 8755-8758
Guest and Ligand Behavior in Zinc-
Seamed Pyrogallol[4]arene Molecular
Capsules

Biokatalyse

R. Winkler, G. Zocher, 1. Richter,
T. Friedrich, G. E. Schulz,
C. Hertweck* 8759-8762
A Binuclear Manganese Cluster

That Catalyzes Radical-Mediated
N-Oxygenation

Kristallstrukturvorhersage

A. @. Madsen, S. Larsen* __ 8763 -8767

Insight into Solid-State Entropy from
Diffraction Data

www.angewandte.de

8681


http://www.angewandte.de

Inhalt

Foldamere

J. M. Rodriguez,
A. D. Hamilton* 87688771
Benzoylurea Oligomers: Synthetic
Foldamers That Mimic Extended

o Helices

Clusterverbindungen

S. P. Green, C. Jones,*
A. Stasch 8772-8775
»Dissolution® of Indium(l) lodide:
Synthesis and Structural Characterization
of the Neutral Indium Sub-Halide Cluster
Complex [Inglg(tmeda),]

Kristalline Nanostrukturen

A. L. Demirel,*
H. Schlaad*

M. Meyer,
8776-8778

Formation of Polyamide Nanofibers by
Directional Crystallization in Aqueous
Solution

Alkaloidsynthese

O. Iwamoto, H. Koshino, D. Hashizume,
K. Nagasawa*

Total Synthesis of (—)-Decarbamoyl-
oxysaxitoxin

8682

www.angewandte.de

8779-8782

Nicht zu kurz und wellig: Ein neues Ben-
zoylharnstoff-Foldamergeriist nimmt be-
vorzugt eine durch intramolekulare Was-
serstoffbriicken bestimmte lineare Kon-
formation ein (Bildmitte). Die funktionel-
len Gruppen R stehen dhnlich wie in einer
o-Helix auf Liicke. Iterative Synthese und
Variation der funktionellen Gruppen fiihrt
zu Strukturen mit Langen ahnlich denen
naturlicher a-Helices (rechts).

In ist ,in“: Durch ,Auflésen* von
Indium(I)-iodid in Mischungen von
tmeda und Toluol entstand der Titelkom-
plex [Ingls(tmeda),], der dank seiner Be-
standigkeit und Loslichkeit in Toluol als
alternative Ausgangsverbindung fiir Syn-
thesen mit Inl infrage kommt. Die Ergeb-
nisse von DFT-Studien (siehe Bild) deuten
an, dass das tiefe Rotorange des Clusters
auf metallzentrierte 6—o*-Elektronen-
uberginge zuriickzufiihren ist. tmeda=
N,N,N’,N’-Tetramethylethylendiamin.

Me

CbzN Csz

bzN™ "N

IBX

—

CbZN N \ O OH

C‘ \—'OH

Eine generelle Synthesestrategie fiir Saxi-
toxin-Derivate wird am Beispiel der effi-
zienten Synthese von (—)-Decarbamoyl-
oxysaxitoxin ((—)-doSTX) beschrieben.
Dieser vermutliche Enantiomer des Na-
turstoffs wurde nach 17 Stufen in 10%

© 2007 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim

Q7N
H.

NH; N™ "0
R R
——

n

COzMe o? N'R

H.N o

R
COoMe
mitn=1-3

HOMO

LUMO

Sphirisch verflochten: Die Temperung
einer verdiinnten wissrigen Lésung von
Poly(2-isopropyl-2-oxazolin) bei Tempera-
turen tiber dem Tribungspunkt fithrt zur
Bildung eines Koagulats aus kristallinen
Nanofasern (siehe Mikroskopaufnahme).
Die gerichtete Kristallisation, die unter-
halb der Glasiibergangstemperatur des
Polymers von 65 °C stattfindet, wird durch
hydrophobe und dipolare Wechselwirkun-
gen in Verbindung mit einem Solvata-
tionseffekt vermittelt.

Me
= NHR
ChzN
_— OH (-)-doSTX
CbzN N 0

12

Gesamtausbeute erhalten. Schliissel-
schritte waren eine diastereoselektive 1,3-
dipolare Cycloaddition und eine direkte
Oxidation mit o-lodoxybenzoesaure (IBX;
siehe Schema, Cbz =Benzyloxycarbonyl).

Angew. Chem. 2007, 119, 8677 —8689
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ca. 100 300-600

Pd-Atome

t<3s t<3s

5% NO/He

ALO,
673K

Schnell wieder in Losung: Die schnelle
und reversible Dispersion von Palladium-
nanopartikeln verliuft sichtlich leichter,
wenn Sauerstoffgas wihrend des Oxida-
tionsschritts im Redoxzyklus vorhanden
ist. Bei 673 K werden die Nanopartikel

Von der Leine gelassen: Luft- und feuch-
tigkeitsempfindliche N-heterocyclische

Carbene (NHCs) konnen in schiitzenden
Siliconmedien gehandhabt und gelagert

BH;

Eine Bandbreite von asymmetrischen
Umwandlungen wird durch Ubergangs-
metallkomplexe der Titelliganden mit
exzellenten Enantioselektivititen kataly-
siert. Die Liganden, die nacheinander in
Rh-katalysierten Hydrierungen und Rh-

"1525555, \vCD

~ 0%

3803080000
Y000
oooO
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- 0,-vermittelte
Pd EERschnelle Redispersion
A 4. & - -ﬁf’ﬁ"f".“‘i‘!"lf

5% (5 0,:1 NO)/He

1. nBuLi BHy _ .

%M}: “H 2. Br(CH,),Br %M‘ Br /j’ \_/ T(

langsame
Oxidation

PdO/ALO,
T>>3s

noch schneller dispergiert als oxidiert, da
hierfiir zunichst eine signifikante Ande-
rung von GréRee oder Morphologie erfol-
gen miisste. Katalysatordispersion und
-sintern kénnen somit durch dynamische
Rohmaterialzufuhr gesteuert werden.

/\ reaktives
R-N.-N-R  NHC
Solvens 2
S/ \.S./ 9
AR

werden. Rechnungen zufolge minimiert

eine schwache Wechselwirkung mit Lewis-
sauren Zentren die Zersetzung der NHCs,
ohne deren Reaktivitit zu beeintrichtigen.

R
,“/

R = Ph, {Bu, iPr;Si, H, Me

oder Pd-katalysierten C-C-Kupplungen
eingesetzt wurden, wurden durch nucleo-
phile Substitution von (R)-(Brom (tert-
butyl)methylphosphanyl)boran syntheti-
siert (siehe Schema).

Sag’ ,,Cheese*: Mitglieder einer neuen
Feststoffklasse mit weit variierbarer
Zusammensetzung haben eine nahezu
identische Kristallstruktur, die in der
gewihlten Darstellung an Emmentaler
Kése erinnert. Die anndhernd sphirischen
Hohlrdume der Struktur kénnen ungefihr
200 Wassermolekiile aufnehmen; sie
entstehen durch eine Kante-Flache-
Zusammenlagerung von zwslf Fluoren-
einheiten zu fast kugelfsrmigen Clustern.
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PhX
X=1I oder Br
25°C

PhB(OH), Ph-Ph

Drei Generationen (G, G;, G,) von den-
drimerstabilisierten Pd-Nanopartikeln
(PdNPs) wurden durch Klickchemie syn-
thetisiert. Sie katalysieren Suzuki-Reak-
tionen von PhX (X=1 oder Br) bei 25°C,
wobei die katalytische Aktivitdt mit sin-

kender Konzentration steigt. Der Gy-Kata-

Palladium gibt Gas: Die Fillung von Mo-
V-Nb-Oxiden in Gegenwart von kolloida-

lem TiO, fuhrt zu fein verteilten, aktiven

Strukturen fiir die Oxidation von Ethen zu
Essigsdure. Zugemischte Palladiumclus-

ter auf einem Triger (< 0.05 Gew.-%)

Aus Dipol wird Diazol: Eine direkte und
regioselektive Route zu funktionalisierten
Pyrazolboronsiureestern verliuft tiber die
Cycloaddition von Alkinylboronaten an
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PhX
X=1Inicht Br

PhB(OH),™ = 20

Ph-Ph

lysator liefert eine Umsatzzahl von
540000 bei 1 ppm an Pd-Atomen, und die
Extraktion der PANPs mit Alkanthiolen
fiihrt zu robusten Suzuki-Katalysatoren,
die ausschliefRlich Phl umsetzen (siehe
Schema).

ke g T x
oo L T

katalysieren die Bildung von Acetaldehyd-
Zwischenstufen. Mit diesem System
gelingt die beispiellos schnelle und selek-
tive Synthese von Essigsiure aus Ethen
und O,.

Kohlenstoff hinter Glas: Nanopartikel-
strukturen entstehen durch Gelieren einer
Siliciumoxid-Sol-Gel-Lésung und
Abscheidung des Preufiischblau-Analo-
gons K'yNi",[Fe"(CN)¢] in der Sol-Gel-
Lésung. Das Kalzinieren des so erhalte-
nen Nanopartikelglases zerstért den
Komplex. Dieser Prozess hinterldsst
Hohlrdume im Siliciumdioxid, entlang
deren Lingsseite sich Graphitkristalle
abscheiden.

15 Beispiele
53-83%

Sydnone. Die Produkte kénnen beispiels-
weise durch Suzuki-Kupplung oder N-
Entschiitzung modifiziert werden, was
ihren Nutzen fiir Synthesen unterstreicht.
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1 1
Wie es euch gefillt: Drei palladiumkata- FC . o AFE(OH), W
lysierte Kreuzkupplungen mit Arylboron- TsO B Pd-Kat. TeO B
siduren Uberfiihren 1,1-Dibrom-3,3,3-tri-
fluor-2-tosyloxypropen in CF;-substituierte
Triarylethene (siehe Schema). Die CF;- Panomifen B(QH), | Pa-Kat.
Gruppe ist entscheidend fiir die hohe Z- T
Selektivitdt der ersten Kupplungsreaktion, f
des Schliisselschritts in diesem Prozess. FiC A’ APB(OH), FsC  Ar
Durch Verindern der Reihenfolge der - Pd-Kat =
. s Ar® ok, TsO
Arylboronsédurezugabe ist jedes
gewiinschte Stereoisomer zuginglich.
i
TMSO ol-% Cu
TMSO SPh + Ph™ 0 0°C ’ - =Eh
Ph e}
T™SO
dann Ac,0 A
79% O “CH,

Die Abstimmung der Bedingungen fiir
eine Tandemreaktion unter Verwendung
eines einzigen Katalysators in einem ein-
zigen Reaktionsgefafs fiihrte zu Kohlen-
hydratbausteinen mit unterschiedlichen

R1 @]
2 (2 Aquiv.)
R \©\/S:0 FjCJLCOQEt R
N Cinchona-Alkaloid (10 Mol-%)
H 0°C—RT, Losungsmittel

Nach Belieben: Pseudoenantiomere
Cinchona-Alkaloide katalysieren die hoch
diastereo- und enantioselektive Titelreak-
tion und bieten Zugang zu beiden Enan-
tiomeren des Produkts in hohen Ausbeu-
ten (siehe Schema). Eines der beiden

Me durch o-DPPB gesteuerte sp-sp°-
e Kupplung

allylische Substitution
HO . Me Me
Me \\/\/\,\ //\Me

Me
durch o—DPPB gesteuerte
Hydroformylierung
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Schutzgruppenmustern (siehe Bild). Dies
eréffnet einen wesentlich leichteren
Zugang zu Oligomeren, wie anhand des
schnellen Aufbaus eines Trisaccharids
veranschaulicht wird.

écoza

R,R
bis 99% ee

2\©f/\coza R2

bis 99% ee

benachbarten quartiren Kohlenstoff-
stereozentren, die auf diesem Weg einge-
fiihrt werden kénnen, ist ein pharmazeu-
tisch wichtiges tertidres o-Trifluormethyl-
alkohol-Zentrum. R'=Alkyl; R*?=H, Me.

Der direkte Weg: Eine effiziente Substrat-
kontrolle wurde in der enantioselektiven
Totalsynthese von (R,R,R)-a-Tocopherol
genutzt. Hierbei steuert eine einzige
ortho-Diphenylphosphanylbenzoat-
Gruppe (0-DPPB) die Stereoselektivitit
der rhodiumkatalysierten Hydroformylie-
rung und der allylischen Substitution im
Fragmentkupplungsschritt (siehe Struk-
turformel).
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Mit Fluor zum Erfolg: Palladiumfluoro-
komplexe 6ffnen einen neuen Zugang zu
Metallamakrocyclen. Die Vorstufe 1 rea-
giert mit den 1-Trimethylsilyl-Derivaten
von Imidazol, 2-Phenylimidazol oder
Purin (siehe Schema) zu neutralen Mole-
kiilen wie der kelchférmigen Verbindung 2
(siehe Molekiilstruktur, iPr-Gruppen
wurden weggelassen), die zu den seltenen
neutralen Organometallmakrocyclen
zihlen und keine reduktive Eliminierung
unter C-N-Verkniipfung eingehen.

Faltung und Selektivitit: In der nichtcya-
nogenen Pflanze Arabidopsis thaliana
wurde eine neue Hydroxynitril-Lyase ent-
deckt, kloniert und charakterisiert. Das
Enzym ist aus rekombinanter Quelle leicht
verfiigbar, hat ein breites Substratspek-
trum und setzt aliphatische und aromati-
sche Aldehyde ebenso wie Ketone enan-
tioselektiv zu R-Cyanhydrinen um.

Me,Si SiMe;
=P P=
N C

\a
Me,Si Se SiMes

‘ +2 Se

Se
/ C
Me3s'\c//P\ /" "SiMes
Se
/
Me;Si

SiMe;
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F

E
PiPry

N)_yP‘dT + Me;Si- 'NQN

= PiPry =

F F

Mit 2 Aquivalenten Selen oder Schwefel
entstehen aus 2,4-Diphosphapentadien-
Derivaten (R,C=P),E (R=Me;Si, E=S,
Se) uberraschenerweise Heteronorborna-
ne (R,CP),E; (siehe Schema). Quanten-
chemische Rechnungen an Modellverbin-
dungen (R=H,Si, E=S) und am realen
System belegen, dass der (R,CP),S;-Kifig
aus einem hypothetischen Bisthiaphos-
phiran in einer Sequenz von C-S- und P-S-
Spaltungen und erneuten Verkniipfungen
hervorgeht. Dabei wird auch ein offen-
kettiges Intermediat des Typs
S=P"ICR,SPY(=S)=CR, durchlaufen.

Schwarz, Rot, Gold: Die Reaktion von SeF,
mit Me;SiN; bei niedrigen Temperaturen
fuhrt zur Bildung des ersten binéren
Selen(IV)-azids Se(N;),. Die Zersetzung
im NMR-Réhrchen zeigt die Farben von
grauem Selen, rotem Selen und dem
gewiinschten gelben Selentetraazid. Die
Reaktionen von [SeFs]~ und [SeF¢]*~ mit
Me;SiN; liefern die entsprechenden Poly-
azidoselenite [Se(N;)s]~ und [Se(N;)¢]*~.
Alle Verbindungen sind extrem tempera-
turempfindlich.
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Auf die Nullpunktsenergie kommt es an:
In starken Wasserstoffbriicken mit niedri-

ger Energiebarriere kommt es aufgrund
quantenmechanischer Effekte zu einer
strukturellen Symmetrisierung (siehe
Bild). Dies fiihrt gemeinsam mit der
ausgepragten Anharmonizitat der
Schwingungsbewegung zu charakteristi-
schen IR-Spektren im Bereich unterhalb
von 2000 cm™". Durch Kombination
zweier experimenteller Techniken und
anharmonischer quantenmechanischer
Rechnungen wird hier das IR-Spektrum
fiir die Protonenbewegung in N,H,*
aufgeklart.

Z
Pyl

oo

(\I

NR  RN-/

An apple a day keeps the doctor away:
Dieses alte Sprichwort kdnnte eine neue
Bedeutung bekommen. Beim Abbau von
Chlorophyll in reifenden Apfeln und

Birnen entstehen nichtfluoreszente tetra-

pyrrolische Chlorophyll-Kataboliten
(NCCs), die sich als identisch mit NCCs
aus Blattern herausstellten. Die NCCs
erwiesen sich als wirksame Antioxidan-
tien.

STM-SpitZeses
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Quantenchemische Rechnungen liefern
eindeutige Belege, dass die experimentell
noch unbekannten Carbodicarbene
C(NHC), (NHC = N-heterocyclischer Car-
benligand; Beispiel siehe Bild) eine pra-
parativ zugangliche Klasse von Molekiilen
mit zweibindigem Kohlenstoff(0) sind, die
als sehr starke Nucleophile und sehr
starke Basen wirken und interessante
Eigenschaften als Liganden in Uber-
gangsmetallkomplexen aufweisen sollten.

Individuell gesehen: Mithilfe der Tieftem-
peratur-Rastertunnelmikroskopie wurden
aus einzelnen, auf einem diinnen MgO-
(001)-Film adsorbierten Pd-Atomen
Dimere und Trimere gebildet und charak-
terisiert (siehe Bild). Der Vergleich der
experimentellen Ergebnisse mit DFT-
Rechnungen belegt, dass die Partikel hin-
sichtlich geometrischer und elektroni-
scher Struktur die Eigenschaften der
energetisch stabilsten Konfigurationen
dieser Partikel auf der MgO(001)-Ober-
flache haben.
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