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ZUR NOMENKLATUR DER PHANE

Fritz Vogtle und Peter Neumann
Institut flir Organische Chemie der Universitdt Heidelberg
(Received in Germany 12 November 1969; received in the K for publication 27 November 1969)

In den letzten Jahren hat die Zahl der Mitteilungen iber cyclisch ver-
briickte Aromaten stark zugenommen. Die wenig einheitliche und hdufig unsyste-
matische Benennung der dort beschriebenen Cyclen veranlasst uns, ein in den

1)

Grundzligen von B.H.Smith erOrtertes, praktikables Nomenklatursystem zu pra-

zisieren, zu erweitern und zu verallgemeinern.

Zundchst einmal schlagen wir vor, alle cyclisch liberbriickten aromatischen

Verbindungen ganz allgemein als "PHANE" 2) zu bezeichnen. Bei Anwendung der No-

menklatur von Smith b tritt demnach am Ende der Namen aller Phane die Silbe
-phan auf.

Die Phane k&énnen eingeteilt werden in "CYCLOPHANE" (z.B.I), "HETEROPHANE"
(z.B.II) und solche Phane, die sich nicht in diese beiden Untergruppen einord-
nen lassen, wie III und IV: Wdhrend der Begriff Cyclophane den cyclisch ver-
briickten Benzolkernen vorbehalten bleibt, sollen Heterophane 3:4)
lich Heteroatome im aromatischen Kern enthalten.
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Zur Gruppe der Phane z&hlen wir dariber hinaus auch cyclische Ver-
bindungen wie VvV 8) und VI 9), rein aromatische Ringsysteme wie die cycli-

schen Orthophenylene o)

, Hexa-m-phenylen VII und 3,6';3',6";3",6-Triphenan-
thrylen VIII 11)

12)

sowie das Orthoparacyclophan

IX

v l2.21(4.4")m—Terphenylophan14) VII
15
1,8—Dithia|l.l.OImeLacyClOphanl3) 10.0.0.0.0.0iMetacyclophan >
3 . EIO.GJMotacyclophan

10.0.01(2,6)Phenanthrenophun |O.nl(0p2)7Cyclophan1&
7 =

Die unter den Formeln stehenden Vereinfachungen [0.0.0. ... O] = [O’ﬁ]
fiir n>3 und OuPy filir (ortho)u(para)V bieten sich zur Abklirzung der Bezeich-

nungen an.

Wahrend sich die dreifach verbriickten Phane X und XI 17)

1)

noch auf der

Grundlage des Vorschlags von Smith

XII 17), XIIT 18) und XIV, die alle zusdtzlich zum aromatischen Kern nicht-

benennen lassen, ist dies fiir die Phane

aromatische Briickenkopfatome enthalten, nicht mehr ohne gualitative Erwei-

terung des Nomenklatursystems mdglich:
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Zur Bezeichnung dieser letzteren Phane mit zus&dtzlichen aliphatischen
Briickenkopfatomen stellt eine kombinierte Anwendung der - bei aromatischen
Briickenk6pfen bewdhrten ~ Phan-Nomenklatur und der Bicyclo-Nomenklatur 19)

die fir aliphatische Briickenkdpfe entworfen wurde - die Methode der Wahl dar:

Als Stamm-Name wird der Name des [(n]Phans mit der lidngsten Briicke ver-
wendet; dieses wird durchgehend nach den Regeln der Phan~Nomenklatur (s.u.),
in die die Regeln von Smith unverdndert ilibernommen werden, beziffert. Die
Anzahl der davor in eckigen Klammern stehenden, durch Punkte getrennten Zah-
len gibt die Anzahl weiterer Briicken an; die einzelnen Zahlenwerte, in ab-
nehmender Reihenfolge angeordnet, geben die Lange der zwischen aromatischem
Kern und aliphatischem Briickenkopfatom bzw. zwischen zwei aliphatischen
Briickenkopfatomen befindlichen Briicken wieder. Zur Festlegung der Briicken-
kopfpositionen werden in Anlehnung an die Bicyclo-Nomenklatur 19) hochgestell-
te, durch Kommata getrennte Indices verwendet. Fiir die Bezifferung sind die
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Richtlinien der Phan~-Nomenklatur 1

der lidngsten Kette erhdlt die Ziffer 1; dann wird fortlaufend unter
Einschluss des aromatischen Kerns weiternumeriert. Auf dessen Be-

ausschlaggebend: Das erste Atom

zifferung folgt die der ndchst kiirzeren Kette usw. (vgl. die unter den
Formeln XII - XIV angefiihrten Bezeichnungen).

Im folgenden seien die der Phan-Nomenklatur zugrundeliegenden
Regeln in allgemeiner Form ilibersichtlich zusammengestellt:

A. Bezeichnung der Phane

a. Bei allen Phanen wird an den auf -o endigenden Namen der aro-
matischen Grundeinheit (Stamm-Name) das Suffix -phan angehdéingt:
Thiophenophan, Biphenylophan, Terphenylophan, jedoch Cyclophan
fiir Benzol-Derivate.

b. Vor den Stamm-Namen wird in eckigen Klammern die Anzahl der

aliphatischen Briickenatome, fiir jede Brilicke getrennt, gesetzt;
die Anzahl dieser - durch Punkte getrennten - Zahlen gibt
dann die Zahl der vorhandenen Briicken wieder. Die unmittel-
bare Verkniipfung von aromatischen Ringen wird durch O (null)
ausgedriickt.

c. Zwischen die eckigen Klammern und den Stamm-Namen werden die
Verknilipfungsstellen am Aromaten unter Zugrundelegen des kon-

19) des Stammaromaten in

ventionellen Bezifferungssystems
runde Klammern - durch Kommata getrennt - gesetzt. Bei Cyclo-
phanen werden statt der Indizierung 1,2; 1,3; 1,4 die Prifixe

ortho, meta, para verwendet.

d. Heterocatome in den Briicken werden wie iiblich 19) durch aza-,

oxa-, thia- usw. ausgedriickt.

e. Flir Phane mit zus&tzlichen aliphatischen Briickenkopfatomen
gelten die oben am Beispiel der Verbindungen XII - XIV er-
lduterten Regeln.

B. Bezifferung der Phane

f. Die Bezifferung eines Phans beginnt am Anfang der l&angsten
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Brilcke an demjenigen Atom des Aromaten, das nach der IUPAC-
19) die niedrigste Ziffer des Stammaromaten trégt
(vgl. die in runden Klammern ins Innere der aromatischen Ringe
eingezeichneten Ziffern in den einzelnen Formeln), und wird

Nomenklatur

fortgefiihrt, bis ein anderes Aromatenatom erreicht ist.

Die nun folgende Phan~Bezifferung des Aromaten (vgl. die Zif-

fern an der Peripherie der einzelnen aromatischen Kerne) er-
folgt iiber seine ldngere Seite zuerst, ausser wenn Heteroato-
me im aromatischen Kern vorhanden sind.

Priorititen bei der Bezeichnung und Bezifferung der Phane, nach

abnehmender Vorrangstellung angeordnet:

h.

i.

Lingere Briicken haben grundsitzlich den Vorrang vor kiirzeren.

Bei gleicher Linge der Briicken gilt flir die aromatischen Ker-
ne die alphabetische Reihenfolge .(C flir Cyclophan; innerhalb
der Cyclophane ortho vor meta und para).

Diejenige Seite eines aromatischen Kerns wird zuerst beziffert,
die eines oder mehrere Heteroatome enthdlt; ist kein Hetero-
atom im Aromaten vorhanden, so hat die ldngere Seite den Vor-
rang, unabhidngig von anhaftenden Substituenten.

Im endgliltigen Namen des Phans ist fir Substituenten im iilbrigen

die {ibliche 19) alphabetische Reihenfolge massgebend.

Hat man mit der Bezifferung der ldngsten Kette in der durch die
Priorit4dten festgelegten Richtung begonnen, so werden die
Briicken in der im vorliegenden Ringsystem vorhandenen, natir-
lichen Reihenfolge weiter benannt und beziffert. Zur Festle-
gung des Anfangs des Phan~Namens und der Reihenfolge der Be-~
zifferung sind also drei aromatische Kerne - falls vorhanden -
hinsichtlich ihrer alphabetischen Reihenfolge sowie die sie ver-
bindenden beiden Briicken hinsichtlich ihrer Lé&nge zu bertick-
sichtigen.

Der Deutschen Forschungsgemeinschaft danken wir fiir die F&r-
derung unserer Arbeiten.
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