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Kiirzlich hat Schiemenz (1) eine unserer Arbeiten (2) kritisiert. Leider wurden dabei
von ihm (3), wie auch frther (4, 5), unsere Randbefunde entstellt und als Hauptaussagen
gewertet, was zu Miideutungen Anlafl gibt (8. Anm. (6,7)). Allgemein erscheint mir daher
folgende Klarstellung notwendig: Schiemenz (1) gewinnt seine Aussagen empirisch aus den
UV-Spektren der von ihm als Dimethylanilin-analog angesehenen Verbindungen und migt
seinen so gewonnenen Zuordnungen Wahrheitsanspruch zu, wobei er anscheinend s&mtliche
Interpretationen ablehnt, die solche Verbindungen nicht ausschlieBlich unter dem Aspekt
der substituierten Dimethylaniline betrachten (8). Als Beispiel sei lediglich angefithrt, da8
es mir theoretisch unmdéglich ist einen Unterschied zwischen einer ymodifizierten Dimethyl-
anilin-Hauptbande'' und einer ,modifizierten Aryl-Hauptbande'" zu sehen. Zusitzlich ist mir
wegen der Widerspriiche (9) in diesem Beitrag (1) dessen sachbezogene, detaillierte Diskus-

sion nicht méglich.

Auf einen sehr wichtigen Punkt mdéchte ich allerdings eingehen, n#mlich den Aussage-~

Wert der Benamung ,,IL -" und ,,lLa-Bande" (oder von Schiemenz (1, 10) gew#hlter 4quiva-

lenter Bezeichnungen) b:i solchen Verbindungen (z. B. p—(CH3)2NC6H4X), in denen das
Phenyl-TT-System konjugativ erweitert ist. Als Beispiel seien hier die Zuordnungen (10, 11)
der C- und D-Bande (12) angeftthrt. Elektronen-Uberginge sind nun im Plattschen Perime-
ter-Modell (13) eindeutig als Einelektronen-Uberginge des ungestSrten, isokonjugierten
Aromaten definiert. Neben theoretisch nicht diskutablen empirischen Analog-Schltissen,
hilt hier Schiemenz (1, 10) nun die Doub-Vandenbelt-Beziehung (14) (DV-B), wenn auch mit
Einschrinkungen fir beweiskriftig. So betont er ausdriicklich (1) deren quantenmechanische
Basis (15). In diesem Beitrag (15) wird zwar in Erweiterung vorwiegend der Arbeiten
Petruskas (16) eine der DV-B iquivalente Beziehung erhalten; das mit den Plattachen Zu-
stinden durchgefuhrte CI-Verfahren fuhrt aber zu Ubergangskoeffizienten Chl# 0. Demnach
sind beide Uberginge keine Einelektronen-Uberginge und deshalb in der Plattschen Termi-
nologie (oder irgendwelchen #quivalenten Bezeichnungen) nicht korrekt zu klassifizieren.
Eine bei uns durchgeftihrte SCF-MO-CI-Berechnung ergibt dieses Verhalten sogar schon

beim isokonjugierten Fluoren (17). Eine Benamung ist aber irrelevant, wenn sie von der
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Bevorzugung eines bestimmten quantenmechanischen Modells abh#ngig ist. Trotzdem k&nnen
die Plattschen Bezeichnungen zur Erleichterung der Kommunikation niitzlich sein. Nur aus
diesem Grund haben wir sie als ,rein empiriache Zuordnungen" in unseren Arbeiten verwen-

det, uns neuerdings dabei den fritheren , Zuordnungen' (10, 11) angeschlossen(18).

Im offensichtlichen Gegensatz zu Schiemenz (1) meine ich aber, daf dies dann stets

empirische Benamungen ohne absoluten Wahrheitsanspruch sind.
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