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Note 

Zur Konformation des Molekiils der 2,6-Anhydro-b-D-Fructofuranose 

W. DREISSIC ~JND P. LUGER 

Insritut fiir Kristdlograpltie, Freie UnicersitcYt Berlin, I Berlin 33 (Deutscldand) 

(Eingegangen am 19. Oktober 1971; angenommen in revidierter Form am 23. Februar 1972) 

Bei der trockenen Erhitzung von Saccharose entsteht das monomere Fructose- 
anhydrid’ 1, das zuerst von GoIdschmid und Perlin’ beschrieben wurde. Von diesen 

Verfassern wurde die Konformation des Molekiils in der Form 2 vermutet. Durch 
eine dreidimensionale Rijntgenstrukturanalyse konnten wir diese Vermutung best& 
tigen. 

2 

Die Raumgruppe des Fructoseanhydrids ist rhombisch P 212121 die Gitter- 

konstanten sind a = 21,446 (+0,003) A, b = 10,732 (+ O,cO2) A und c = 5,874 
(t0,002) A; das Molekulargewicht ist 162. Es kristallisieren S Molekiile in der 
Elementarzelle. Die Anzahl der gemessenen Reflexe betragt 1542, davon sind 61 als 
unbeobachtet eingestuft (4,5” ~8 d 70,l”). Der Zuverlassigkeitsfaktor ist R = 0.409. 

Abbildung 1 zeigt ein mit Hilfe eines Plotterprogramms3 gezeichnetes Model1 
des Molekiils. Deutlich erkennbar sind zwei Fiinfringe aus C-2, C-3, C-4, C-5, O-2 
und C-2, O-2, C-5, C-6, O-6, wahrend die Atome C-2, C-3, C-4, C-5, C-6, O-6 einen 
bootformigen Sechsring bilden. Die beiden Atomgruppen C-2, C-3, C-4, C-5 und 
C-2, C-5, C-6, O-6 k&men als eben angesehen werden. Die durch diese beiden Grup- 
pen berechneten Ausgleichsebenen bilden miteinander einen Winkel von CCI. 113”. 

Die Abweichungen der Atome von den Ebenen betragen im Mittel t_O,Ol A. 
Zur besseren Verdeutlichung der raumlichen Struktur des Molekiils ware die 
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Strichformel des Fructoseanhydrids anstelle in der Form 1 besser in der Form 3 zu 

schreiben. 

Abb. 1. Molekiilmodell von 2,6-Anhydro-p-D-fructofuranose. 

Der Abbildung 2 k&men die Bindungshingen und -winkel aller C-C und C-O- 

Bindungen entnommen werden, wobei jeweils tiber die beiden kristallographisch 
unabhangigen Molekiile gemittelt wurde. Die Standardabweichungen betragen etwa 
f0,006 A bzw. 0,4”. Die Mittelwerte der C-C und C-0-BindungsEngen entsprechen 

Abb. 2. Bindungsllngen und -winkeI von 2,6-Anhydro-p-D-fructofuranose. 

mit 1,521 A bzw. 1,435 A etwa den im allgemeinen bei Saccharidstrukturen gefun- 
denen Werten’*‘. Wegen der Sauerstoffbriicke weichen in den beiden Fiinfringen die 
Bindungswinkel stark von der Tetraederkonfiguration ab. Sie betragen im Mittel 
102,2’. Der Mittelwert der anderen Winkel liegt dann mit 111,5’ oberhalb des 

Tetraederwinkels. 
Bindungslangen und -winkel, an denen Wasserstoffatome beteiligt sind, k&men 

rSntgenographisch naturgemaf3 nicht so genau bestimmt werden. Die mittleren C-H 
und 0-H-AbstZnde betragen 1,05 bzw. 0,89 A. 
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