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magneten Dy, TiC@Cyg, und dessen Kongener Dy, TiC,@Cy,
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Abstract: Methan erhoht als reaktives Gas drastisch die Se-
lektivitat  der  Lichtbogensynthese von  M-Ti-Carbid-
clusterfullerenen (M =Y, Nd, Gd, Dy, Er, Lu). Ferner er-
moglicht die Optimierung der Prozessparameter die Synthese
von Dy, TiC@Cgy-I und dessen einfache Isolierung in einem
einzigen chromatographischen Schritt. Neben einem zweiten
Isomer des M,TiC@Cg, wurde aufierdem eine neue Clusterart
mit endohedraler Acetylidgruppe, M,TiC,@Cyg, entdeckt.
Weiterhin wirken Dy, TiC@Cygy-(L,1I) und Dy,TiC,@CgyI als
Einzelmolekiilmagenten (SMMs), jedoch verschlechtert das
zweite Kohlenstoffatom im Cluster des Dy,TiC,@Cyg, die
SMM-Eigenschaften erheblich.

Das Forschungsgebiet der endohedralen Metallofullerene
(EMFs) wurde 1999 revolutioniert, als entdeckt wurde, dass
geringe Mengen gasformigen Stickstoffs im Lichtbogenge-
nerator eine neue Sorte von EMF mit einem Trimetallni-
tridcluster im Kohlenstoffkiifig, Sc;N@Cy,, liefern.!! Der
Einsatz von NH; statt molekularem Stickstoff als reaktives
Gas ermoglichte eine weitaus groBere Selektivitdt bei der
Synthese von Nitridclusterfullerenen, da die Ausbeute an
leeren Fullerenen unter diesen Bedingungen drastisch redu-
ziert wurde.”) Ferner gab die Entdeckung der Nitrid-
clusterfullerene den AnstoB fiir eingehende Untersuchungen
anderer Clusterfullerene und fiihrte zu einer Vielfalt an EMF-
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Familien mit endohedralem S,®! O, C,.,7 CH,® CN und
weiteren nichtmetallischen Zentren.

Ein Vorteil der trimetallischen Cluster in Nitrid-
clusterfullerenen ist die Moglichkeit, zwei oder sogar drei
verschiedene Metalle in einem EMF-Molekiil zu kombinie-
ren. Zudem konnen heterometallische Nitridclusterfullerene
neue Eigenschaften aufweisen, welche in homometallischen
Nitridclusterfullerenen nicht auftreten. Abhéngig von der
Anzahl der Lanthanoidionen im Cluster kann beispielsweise
ein ungewohnliches Redoxverhalten,”! die Stabilisierung
nicht gewohnlicher Kohlenstoffkifige"” oder eine starke
Abweichung der chemischen Reaktivitit!''l und des Magne-
tisierungsverhaltens'” beobachtet werden. Ein groBer
Nachteil ist jedoch die zunehmende Schwierigkeit der chro-
matographischen Trennung von EMFs mit mehreren Metal-
len.

Wihrend Nitridclusterfullerene gewohnlich mit Metallen
der dritten Gruppe wie Sc, Y und dreiwertigen Lanthanoiden
gebildet werden,"” zeigten Yang et al., dass in einem hete-
rometallischen Nitridcluster mit Sc oder Y ein einzelnes Ti-
Ion eingefiihrt werden kann."¥ Aufgrund des dreiwertigen Ti
haben M,TiN@Cg;-Clusterfullerene ungewohnliche elektro-
nische und chemische Eigenschaften.”! Beim Versuch, Ti-
basierte Nitridclusterfullerene mit Lu und dem reaktiven Gas
NH; bzw. mit Melamin als feste organische Stickstoffquelle zu
erhalten, entdeckten wir kiirzlich eine neue Sorte von Clus-
terfullerenen, Lu, TiC@Cy,. Diese besitzt ein endohedrales ps-
Carbidion und eine Ti-C-Doppelbindung.!'! Weiterhin ist das
neue Molekiil isostrukturell zu Lu,ScN@Cg,, wobei das Sc-N-
Fragment durch das isoelektronische Ti=C-Fragment ersetzt
wird. Wéhrend bei der Luw/Ti/NH;- oder Lu/Ti/Melamin-
Synthese hauptsédchlich Lu;N@C,,-Nitridclusterfullene ent-
stehen, ist Lu,TiC@Cg, nur ein Nebenprodukt. Dadurch ist
eine weitere Untersuchung dieser neuen Clusterart ausge-
schlossen. Wir zeigen hier, dass 1) M,TiC@Cy-Clusterfulle-
rene mit hoher Selektivitét fiir viele Lanthanoide hergestellt
werden konnen, indem Methan als reaktives Gas genutzt
wird, 2) dieser Syntheseweg sowohl nennenswerte Mengen
eines weiteren Kifigisomers des M,TiC@Cy, als auch eine
neue Art Clusterfullerene, M,TiC,@Cy,, liefert und schlief3-
lich 3) dass sich Dy,TiC@Cg, wie ein Einzelmolekiilmagnet
(SMM) verhilt, wiahrend sich die Magnetisierungseigen-
schaften des Dy,TiC,@Cg, aufgrund des zusitzlichen Koh-
lenstoffatoms in der zentralen Gruppe verschlechtern.

Die EMFs wurden mittels einer Lichtbogensynthese in
einer Heliumatmosphédre mit geringen Mengen von Methan
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und mit Graphitstdben, welche ein Gemisch aus Ti, Lantha-
noid (Y, Ce, Nd, Gd, Dy, Er, und Lu) und Graphitpulver
enthielten, hergestellt. Uberdies ist die Funktion des CH, bei
dieser Art der Synthese gleich der des NH," in der Nitrid-
clustersynthese: Das reaktive Gas steigert die Selektivitédt der
Reaktion, indem die Bildung leerer Fullerene unterdriickt
wird und das EMF mit dem gewiinschten zentralen Atom(en)
als Hauptprodukt entsteht. Abbildung 1 zeigt, dass Carbid-
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Abbildung 1. Links: HPLC-Chromatogramme des Rohextrakts der
Metall/Ti/CH,-Lichtbogensynthese (Buckyprep-Saule, Toluol als
Eluent); Sterne markieren die Fraktion mit MsN@Cg,, der grau hinter-
legte Bereich hebt die Fraktion mit M,TiC@Cgy-l hervor, wihrend Drei-
ecke die Fraktion mit M,TiC@ Cgy-Il/M,TiC,@ Cgo-l kennzeichnen.
Rechts: Positivionen-MALDI-Massenspektren von isoliertem
M,TiC@Cgy-l; der Einschub verdeutlicht die Isotopenverteilung und
Massenzahl des stirksten Peaks (mit Punkt markiert).

clusterfullerene mit Lu, Dy, Er, Y und Gd unter optimalen
Bedingungen die hiufigsten Produkte sind. In der Fraktion,
welche bei 36 min eluiert, ist M, TiC@Cg;-I (romische Ziffer
bezeichnet das Isomer) das Haupt- bzw. der einzige Be-
standteil. Folglich kann reines M,TiC@Cg-I (Lu, Dy, Gd) in
einem HPLC-Trennungsschritt aus dem Fullerenextrakt ge-
wonnen werden. Bei anderen Metallen enthélt die Haupt-
fraktion weiterhin geringe Mengen M,Cy,, welches leicht in
einem zweiten HPLC-Schritt entfernt werden kann (siche
Hintergrundinformationen (SI), Abbildungen S2 und S4).

Der Ionenradius der Lanthanoide (R*") spielt eine ent-
scheidende Rolle fiir die Gesamtausbeute der EMFs. Wih-
rend Lu (R** =0.86 A), Er (0.90 A) und Dy (0.91 A) ihnliche
Mengen an M,TiC@Cyy-I je Synthese liefern, sind die Aus-
beuten von Gd,TiC@CgI (0.94A) und Nd,TiC@Cg,I
(0.98 A) dagegen etwa 6- bzw. 20-mal geringer als die von
Dy, TiC@Cyg,-1. Ce,TiC@Cy, (1.01 A) wird dagegen gar nicht
gebildet. Yttrium (R** =0.90 A) stellt wiederum eine Aus-
nahme dar. Die Ausbeute an Y,TiC@Cyy-I ist etwa 4-mal
geringer verglichen mit Dy, TiC@Cy-1, trotz der @hnlichen
Ionenradien von Dy** und Y*'.

Bei den Synthesen mit Lu bzw. Er entstehen erhebliche
Mengen an M,Cg, und M,Cy, (vermutlich Dimetallofullerene
M,@Cy, und Carbide M,C,@Cyg,). AuBerdem fiithren Stick-
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stoffverunreinigungen im Generator zur Bildung von Nitrid-
clusterfullerenen M;N@Cy,. Die Ausbeute dieser EMFs sinkt
immerhin mit steigendem Ionenradius schneller als die Aus-
beute von M,TiC@Cgy-1. Dy, TiC@Cyy-1 kann so mit einer
hohen Selektivitdt und in einer verhéltnisméfBig hohen Aus-
beute hergestellt werden. Zwar konnte eine vergleichbar
hohe Selektivitdt fir Y und Gd (Abbildung 1) erreicht
werden, jedoch ist deren Gesamtausbeute niedriger.

Die Aufklirung der Molekiilstruktur von Lu,TiC@Cg,
durch FEinkristallréntgenstrukturanalyse und "“C-NMR-
Spektroskopie wurde bereits zuvor berichtet.'"! Aufgrund der
Rotation des Lu,TiC-Clusters im Cg-7,(7) ergibt sich ein
einfaches, Zwei-Linien-*C-Spektrum der Kéfigkohlenstoff-
atome. Durch den Einsatz von *C-Pulver fiir die Synthese
von Lu,TiC@Cyg,-I in dieser Arbeit ist der Nachweis der *C-
Resonanz des zentralen Kohlenstoffatoms bei 340.98 ppm
moglich (Abbildung 2). Dabei ist dieser Wert wesentlich
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Abbildung 2. a) *C-NMR-Spektrum des *C-angereicherten
Lu,TiIC@Cq-l, Sterne markieren die Signale von Lésungsmittel und
Locksubstanz. b) Vis/NIR-Absorptionspektrum von M,TiC@ Cgy-l in
Toluol. ¢) FTIR-Spektrum von M,TiC@Cg-| (grau: M =Lu; schwarz:
M = Dy). Der Einschub in (c) vergleicht die beiden Spektren im Be-
reich der Ti=C-Streckschwingungen.

grofler als die chemischen Verschiebungen von endohedralen
Kohlenstoffatomen, die bisher bekannt sind: 220-260 ppm in
M,C,@C,,-Clusterfullerenen,® 292.4 ppm in YCN@Cg,!"”
bzw. 328.3 ppm im Sc;C,@Cy, -Anion."™ Zu beachten ist, dass
grofe Tieffeldverschiebungen metallgebundener Kohlen-
stoffatome nicht ungewohnlich sind bei Ti-Alkylidenen mit
Ti=C-Doppelbindung.""”) Besonders hohe Verschiebungen im
Bereich von 400-600 ppm werden fiir a-Kohlenstoffatome in
ws-tiberbriickenden Alkylidinen des Titan in Titancubange-
riisten beschrieben.*"!

Die hohe Selektivitdt macht Dy, TiC@Cg-1 zum geeigne-
ten Syntheseprodukt fiir weitere Untersuchungen von dessen
Eigenschaften. Der Vergleich der Vis/NIR- und IR-Absorp-
tionsspektren beweist, dass die Dy- und Lu-Verbindungen
isostrukturell sind (Abbildung 2). Beide haben sehr dhnliche
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Vis/NIR-Spektren mit dem niedrigsten Energieband bei
910 nm (Abbildung 2b) und nahezu identischem Schwin-
gungsmuster (Abbildung 2¢). Aufgrund des groBeren Ionen-
radius des Dy*" wird das zentrale Kohlenstoffatom jedoch
nédher an das Titan gedriickt. Dies resultiert in einer hoheren
Frequenz der Ti=C-Streckschwingung in Dy, TiC@Cg-I
(834 cm™! versus 821 cm ™! in Lu,TiC@Cq)-I). Auch wurden
vergleichbare Unterschiede der Schwingungsfrequenz mit
steigendem Lanthanoidionenradius bei den Streckschwin-
gungen in M,ScN@Cy, beobachtet.”!) In dhnlicher Weise
konnen tiber deren Absorptionsspektren auch die weiteren
isostrukturellen M,TiC@Cy-I-EMFs ermittelt werden (Ab-
bildung S7). Ferner weisen alle Verbindungen ein dhnliches
Redoxverhalten mit der reversiblen Ti-basierten Reduktion
bei —1.0 V (gegen Fe(Cp),™) und einer kifigbasierten Oxi-
dation bei + 0.6 V auf (Abbildungen 3, S8 und Tabelle 1). Zu
beobachten ist, dass die Reduktionspotentiale von der Lan-
thanoidgréBe abhingen, wihrend die Oxidaton unabhéngig
vom Metall ist.
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Lu,TiC@C,

2 507l \’T/\A Er,TIC@Cy,| W
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Abbildung 3. a) Square-Wave-Voltammetrie von M, TiC@Cgy-| (M= Lu,
Dy, Er, Y, Gd) und Dy,TiC,@Cg-l in 0-DCB/TBAPF, gemessen. b) Zwei
Konformationen des Lu,TiC,-Clusters im DFT-optimierten
Lu,TiC,@Cyy-l (Atome sind als Kugeln dargestellt mit abnehmendem
Radius von Lu tber Ti bis C). ¢) HOMO und LUMO von Lu,TiC,@Cqg-
| berechnet nach der PBE/TZVP-Methode.

HOMO

Tabelle 1: Redoxpotentiale (in V) von M,TiC@ Cg,-| und Dy,TiC,@ Cgo-1.”!

EMF OxIl Ox| Red-l Red-ll Red-lll Red-IV
Lu,TIC@Cgrl 1.0 063 —0.87 —153 - -
Er,TiIC@Cyy| 062 096 -172 - -
Y,TiC@Cyy | 107 060 —099 —1.67 -1.89 —2.32
Gd,TiC@Cg-! 1.07 060 —1.04 —1.72 —191 —2.44
Dy, TiC@Cyyl 061 —097 -1.62 187 —2.33
Dy, TiC,@Cyo'| 047 —114 —158 —229 -

[a] Alle Potentiale wurden mittels Square-Wave-Voltammetrie bestimmt
und beziehen sich auf das Fe(Cp),/>-Redoxpaar, die Werte fiir
Lu, TiIC@Cqg-| sind aus Lit. [16].
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Die erhohte Selektivitdt bei der Synthese mit dem reak-
tiven Gas CH, erleichtert die Entdeckung anderer Ln-Ti-
Carbidclusterfullerene, was im ersten Bericht tber
Lu,TiC@Cg-1 nicht moglich war!"! Die Bildung von
M,TiC@C,, mit groBeren Kifigen (Cg,, Cgy) ist massen-
spektrometrisch nachgewiesen, obgleich diese nur in ziemlich
kleinen Mengen entstehen, sodass ihre Isolation zurzeit nicht
praktikabel erscheint (siche SI). Wesentlich wichtiger ist die
erfolgreiche Identifizierung des zweiten M,TiC@Cgy-Isomers
sowie einer neuen Sorte von M-Ti-Carbidclusterfullerenen
M, TiC,@Cy, mit einem weiteren Kohlenstoffatom (die neuen
Clusterfullerene weisen ebenfalls ein zweites Isomer auf,
siche Abbildungen S1b und S2a). Allerdings haben
M,TiC@Cyg-11 und M, TiC,@Cy-1 sehr dhnliche Retentions-
zeiten und eluieren in einer Fraktion (Abbildungen 1 und 4).
Eine Trennung der Dy- bzw. Lu-EMFs wurde mittels Re-
cycling-HPLC ausgefiihrt, wie in den Abbildungen S1 und S3
zu erkennen ist. In Abbildung 4 werden die Retentionszeiten
und Massenspektren von isoliertem Dy,TiC@Cg,-II und
Dy, TiC,@Cg-I miteinander verglichen (in jeder Probe sind
nach wie vor wenige Prozente des jeweils andern enthalten).
In den Absorptionsspektren von M,TiC@Cg-II und
M,TiC,@Cgy-1 (M =Dy, Lu) in Abbildung 4b,c fehlen ein-
deutige Merkmale. Sie reichen fiir das erste Fulleren bis etwa
1000 nm und fiir das zweite bis 1100 nm. Die groBe Ahn-
lichkeit zwischen dem M,TiC- und M,ScN-Cluster legt an-
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Dy,TiC@C,,-|
1345.8
. lll llln L Im/z .
1000 1200 1400 1600 Dy, TiC@C,,-Il
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Abbildung 4. a) HPLC-Chromatogramm des Dy-Ti-Extrakte (oben) und
der einzelnen Dy,TiC@Cyy-l, Dy, TIC@Cgy-ll und Dy, TiC,@ Cqy-l; die
Einschiibe zeigen deren Massenspektren. b,c) UV/Vis-NIR-Absorpti-
onsspektren von b) M,TiC@Cgy-ll und c) M,TiC,@Cgy-| (schwarz:

M =Dy, grau: M = Lu); der Einschub zeigt das *C-NMR-Spektrum von
Lu,TiC,@Cey -
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dererseits nahe, dass M,TiC@Cg,-11 14 Dy, TiIC@C, | —] Hpy,Tic@c,I 1
wahrscheinlich eine  Ds,(6)-Kifig- ik r=21.aK ®

symmetrie hat. Das "C-NMR-Spek- ——T=3K

trum des Lu,TiC,@Cg-I (Abbil- go L &
dung 4 ¢ Einschub) weist zwei “C-Si- 7
gnale bei 143.20 und 136.05 ppm auf
(gegeniiber 143.46 und 136.60 ppm in -1

| Dy,TiC,@Cyl
f T=18K
g
£ 0

mlomsa!

Lu,TiC@Cy,-T). Somit kann die Ki- 2 -l . o]
figsymmetrie des M,TiC,@CgyI als °
I,(7) beschrieben werden.

DFT-Rechnungen zeigen, dass
der M,TiC,-Cluster zwei Konforma-
tionen mit dhnlichen Energien hat. In
der stabileren ist die C,-Gruppe
senkrecht zur M,Ti-Ebene positioniert und geht eine p,-Ko-
ordination mit allen Metallatomen ein (Abbildung 3b). Hin-
gegen ist in der zweiten Konformation (mit 9 kImol ™' hohe-
rer Energie) das C,-Fragment aus der M,Ti-Ebene gekippt.
Es geht hierbei eine p,-Koordination mit Ti und einem Lan-
thanoid und eine w;-Koordination mit dem anderen Lantha-
noid ein. Bei Raumtemperatur bewegt sich die C,-Gruppe
wahrscheinlich flieBend. Die Struktur und Dynamik des
M,TiC,-Clusters dhneln denen des M;C,-Clusters in
Sc;C,@Cy*? und Lu;C,@Cy, >

Im M, TiC@Cg,-1 befindet sich das LUMO am Cluster mit
einem groBen Ti-Anteil und das HOMO am Fulleren.!'! Eine
dhnliche rdaumliche Verteilung wird fiir die Grenzorbitale des
M,TiC@Cqg-IT berechnet. In Lu,TiC,@Cy-I sind dagegen
beide, HOMO und LUMO, iiberwiegend am endohedralen
Cluster lokalisiert und beinhalten einen grof3en Beitrag des
Acetylidfragments. Das LUMO des Lu,TiC,@Cg, befindet
sich weitgehend am Ti, wihrend zum HOMO beide, Lu und
Ti, zu gleichen Teilen beitragen (Abbildung 3). Somit beru-
hen Reduktion und Oxidation des M,TiC,@Cg,-1 auf Clus-
terprozessen. Dy,TiC,@Cg;-1 weist beispielsweise zwei re-
versible Reduktionsstufen und eine Oxidationsstufe auf.
Verglichen mit Dy, TiC@Cqg-1 sind die Redoxpotentiale um
ca. 0.15 V kathodisch verschoben (Abbildung 3, Tabelle 1).

Kiirzlich haben wir entdeckt, dass heterometallische Ni-
tridclusterfullerene Dy,Sc;  N@Cg, (x =1-3) eine langsame
Relaxation der Magnetisierung mit einer temperaturabhéin-
gigen Abklingrate zeigen, d.h. sie verhalten sich wie Einzel-
molekiilmagnete (SMMs).'>? Aufgrund des ferromagneti-
schen Austauschs und der Dipolwechselwirkung der zwei
Dy*"-lonen ist Dy,ScN@Cy, der stirkste der drei SMMs.
Leider ist die selektive Synthese von heterometallischen Ni-
tridclusterfullerenen nicht moglich. Bei der Lichtbogensyn-
these des Dy-Sc-Systems entsteht immer ein Gemisch der
Dy,Sc;_N@C,,-Verbindungen (x=0-3) mit jeweils unter-
schiedlicher Isomerie als auch weiteren KifiggroBen,™!
sodass die Isolierung von Dy,ScN@Cy, ein langwieriger Pro-
zess ist. Folglich zeigt die selektive Synthese von Dy, TiC@Cyg-
I, welches isostrukturell zu Dy,ScN@Cy,-1 ist, einen geeigne-
teren Weg zu EMF-basierten Dy-SMMs auf, solange sich die
magnetischen Eigenschaften der beiden EMFs gleichen soll-
ten.

In Abbildung 5 sind die Magnetisierungskurven von
Dy,TiC@Cq-1 dargestellt, welche fiir verschiedene Tempe-
raturen bei einer Feldrampe von 5 mTs ! erfasst wurden. Das
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Abbildung 5. Magnetisierungskurven von Dy,TiC@ Cgy-l, Dy, TiC@Cgy-ll und Dy, TiC,@Cgo-l mit
SQUID gemessen. Alle gezeigten Kurven wurden bei 1.8 K mit einer Rampe von 5 mTs™' gemes-
sen; fir Dy,TiC@Csy-| sind auch die Messungen bei 3 K und 6 K dargestellt.

System besitzt eine Magnetisierungshysterese, deren Breite
temperaturabhéngig ist. Die Beobachtungen legen nahe, dass
dieses System eine Relaxation der Magnetisierung besitzt,
deren Abklingrate von der Temperatur abhédngt. Bei kon-
stanter Temperatur ist die Hysteresebreite ebenfalls von der
Geschwindigkeit der Felddnderung abhéngig, wie in Abbil-
dung S9 veranschaulicht wird. Ein &hnliches Verhalten wurde
zuvor bei Dy,ScN@Cg, beobachtet und ist charakteristisch fiir
SMMs. Die Restmagnetisierung kann durch die Temperatur
quantifiziert werden, bei welcher die feldfreie Magnetisie-
rungsrelaxationszeit 100 s betrdgt (die sogenannte 100-s-
Sperrtemperatur, Tg; blocking temperature).®! Im vorlie-
genden Fall erhalten wir 7,5, =1.7 K fiir Dy, TiC@Cg,-1 ver-
glichen mit T = 3.6 K fiir Dy,ScN@NCg,.[*%*I Die hohere
Tgi00 der Nitridclusterfullerene deutet darauf hin, dass das
Nitridion des endohedralen Clusters fiir einen starken SMM
vorteilhaft ist.

Durch die Isolierung von Dy, TiC@Cgy-II  und
Dy,TiC,@Cq-1 ist es moglich, den Einfluss der Kéfigisomerie
und des Carbidclusters auf die magnetischen Eigenschaften
zu untersuchen. Die dazugehorigen Magnetisierungskurven
wurden bei 1.8 K gemessen und sind in Abbildung 5 darge-
stellt. Die zwei Isomere des Dy, TiC@Cy, haben die gleiche
Feldabhéngigkeit und innerhalb von 0.1 K die gleichen Tj;,-
Werte. Im Unterschied dazu weist das Dy, TiC,@Cy, eine
wesentlich geringere Hysterese als die beiden Dy, TiC@Cyg,-
Isomere auf. Mit einem 77, unter 1.5 K bildet Dy, TiC,@Cy,
den schwichsten Magneten in der Reihe. Somit hat offen-
sichtlich der Austausch eines einzelnen Carbidions gegen eine
Acetylidgruppe im endohedralen Cluster einen verschlech-
ternden Effekt auf die Eigenschaften der SMMs.

Wir haben gezeigt, dass durch das reaktive Gas Methan
Lanthanoid-Ti-Carbidclusterfullerene mit einer hohen Se-
lektivitdt  hergestellt werden konnen. Insbesondere
Dy, TiC@Cq-1 ist das erste heterometallische EMF, welches
als Hauptprodukt und ohne gréeren chromatographischen
Aufwand isoliert werden kann. Gleich seinem Analogon
Dy,ScN@Cy, ist Dy, TiC@Cy-I ein Einzelmolekiilmagnet.
Somit kann die Gruppe der EMF-SMMs um die Carbid-
clusterfullerene erweitert werden. Die Untersuchungen des
zweiten I[somers des Dy, TiC@Cyg, zeigen zudem, dass die
Kohlenstoffkifigisomerie einen geringen Einfluss auf die
magnetischen Eigenschaften hat, da sich beide Isomere gleich
verhalten. Gleichzeitig konnten wir den stdrksten Einfluss auf
die SMM-Merkmale an der zentralen, nichtmetallischen
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Gruppe ausmachen: Die Intensitdt der Dy,-SMMs sinkt in
der Reihe Dy,ScN > Dy, TiC > Dy, TiC,.
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