1  Datenbankanalyse
1.1 Hintergrund der Einzelanalyse

Zur Knüpfung von kovalenten Bindungen in organischen Molekülen steht eine umfang​reiche Literatur zur Verfügung, die auf Fragen der Edukte, Reaktionswege, Produkte, Ausbeuten, Spezifität und Stereochemie eingeht. Zur Darstellung definierter, intermole​kularer Wechsel​wirkungen sind In​formationen in dieser Fülle nicht zu finden. Jedoch können kristallographi​sche Datenbanken mit passend ausgearbeiteten Fragestellungen durchsucht werden, um Aufschluss über entsprechende Tendenzen zu finden.[4,11] Die Packungen der gefundenen Moleküle müssen jedoch weiterhin einzeln analysiert wer​den, um die Gemeinsamkeiten oder Unterschiede herauszu​stellen. Eine bloße statisti​sche Erfassung von Abständen und Winkeln ist hilfreich, kann aber nur einen Teil der Informationen wiedergeben. Die Beobachtungen können dann als eine Form der „Syn​theseerfahrung“ in die Auswahl der zu kristallisierenden Verbindungen einfließen.

Für die vorliegende Arbeit ist das Verhalten der Ethinyl​gruppe gegenüber anderen funktionellen Gruppen von besonderem Interesse.

1.2 Packungsmotive der Ethinylgruppe in der Literatur

Besonders Steiner und Desiraju haben zu intermolekularen Wechselwir​kungen der Ethinylgruppe statistische Daten​bank​analysen XE "Datenbankanalysen"  durchgeführt und kommen zu fünf wesentlichen Ergebnissen.[3] Zunächst ist die endständige Ethinyl​gruppe fähig, wasser​stoffbrückengebundene Netz​werk XE "Netzwerk" e aufzubauen, was durch zahlreiche Beispiele belegt ist. Ein Hauptmotiv sind zwei Ethi​nylgruppen in T‑artiger Geometrie, die zu planaren oder helikalen, infiniten Ketten angeordnet sind. Moleküle mit zu Hydroxyl​grup​pen ge​mi​na​len Ethinylgruppen neigen dazu, Dimere über O–H···C Wechselwirkun​gen zu bilden. Es sind zudem starke Ähnlichkeiten zwischen den Synthonen XE "Synthon"  der Hydroxyl-, der Ethinyl- und der Halogengruppe festzustellen, auch wenn sich die präferierten Wech​selwirkungsgeometrien im Detail unterschei​den.[12] Insgesamt ist eine so starke Ver​schrän​kung der durch die Ethinylgrup​pen aufgebauten Netzwerke XE "Netzwerk"  mit denen der durch andere Wech​selwirkungen erzeugten Netzwerke XE "Netzwerk"  festzustellen, dass „eine Unter​schei​dung zwischen primärem und sekundärem Netzwerk nicht möglich ist“§.

1.3 Auswahl der Referenzmenge

Um  XE "Referenzmenge" die Interaktion der terminalen Ethinylgruppe mit anderen funktionellen Gruppen einschätzen zu können, wurde die CSD XE "CSD"  von Oktober 1998 nach Ethinylgruppen durch​sucht.[11] Die gefundenen 3360 Einträge mit Ethi​nylgruppe mussten weiter einge​schränkt werden, um eine aussagekräftige Menge zu erhalten. Insbesondere wurde die Koordination an metallische Zentren aus​ge​schlossen, lediglich terminale, protonierte oder deuterierte Ethinyl​gruppen zugelassen und bei Wieder​holungs​messun​gen die älteren verworfen. Eine große Gruppe von 84 Strukturen mit funktionalisierten Steroi​den blieb eben​falls unberücksichtigt.§ Aus der sich erge​bende Gruppe von 301 Struk​tur​en wurde zufällig ein repräsentativer Bestand von 94 aus​gewählt, wobei fehlgeordnete Pa​ckungen nicht einbezogen wurden. (siehe Tabelle 3‑1)

Tabelle 3‑1: Liste der auf ihre Packungsmotive untersuchten Struktu​ren der CSD; an​gegeben ist jeweils der REFCODE.

	ACETYL05
	FEHREP
	NAMZOQ
	TICYEJ

	BABFIT
	GERWIJ10
	NAQYIN
	TICYIN

	BAFNOL
	HAXYOU
	NECMUD
	TOYJEW

	BETXAZ01
	HESDUE
	NECNAK
	VEFPIF

	BUYNAC
	HEZBOD
	NEWXOC
	VEVBON

	BYACCO
	HEZVEN
	NIDZOP
	VUYXES

	CAACTY
	HIFSUK
	NIFJOB
	WAYHEJ

	CAPARO
	JUSVIC
	NIMREG
	WETNAK

	CHAMCY
	KAXKID
	NIMRIK
	YUHTOK

	COKDEL
	KIRHIC
	NOPKAE
	YUPNAY

	COWVOZ
	KIRHOI
	PASZAK
	YUPRAC

	DADPAZ
	KOHVIM
	PENTYN
	YUPREG

	DAMDUQ
	KOXBEE
	PINVOX
	YUXJEG

	DEYNAP
	KUPNEO
	PRPGBZ
	ZAHQEE

	DIJZOL
	KUZCEN
	REGGUF
	ZEHFUN

	DISNUO
	LEVMUU
	REGHUG
	ZEHGAU

	DOJHAL
	MIPAHY
	RODZUF
	ZEHGEH

	DOJHEP
	MPROLA10
	RUKDOQ
	ZEHGEY

	DPDEYS
	NAGZOK
	SAYZIB
	ZIKXOG

	ECEYPA10
	NAMKIV
	SULMIV
	ZOEYPA10

	ETYNBZ01
	NAMKUH
	TADJUD
	ZORSAA

	ETYXUR
	NAMLAO
	TARYEQ
	ZULDEP

	EYHPIP
	NAMZAC
	TECQEX
	

	EYTMPO10
	NAMZEG
	TETYNP
	


1.4 Einteilung der Klassen

Diese Strukturen wurden einzeln auf die Bildung von intermolekularen Wechselwir​kungen untersucht. Es stellte sich heraus, dass eine Einteilung in Klassen XE "Klassen:Einteilung in"  entsprechend der neben der Ethinylgruppe in den Substraten vor​handenen weiteren funktionellen Gruppen am sinnvollsten ist.

Der nächste Abschnitt stellt exemplarisch Packungen dar, die für die je​weiligen Klassen typisch sind. Die als Akzeptor starke XE "Akzeptor:Reihenfolge der Stärke"  \f „a“  Carbonyl​funktion bildet den Anfang. Danach folgen Alkohole, Ether, die Ver​bin​dun​gen mit Stickstoff​​funktionalitäten, die mit Phenyl​​​sub​stitu​enten und schließlich die nur ethinylsubstituierten Ver​bin​dun​gen.

1.5 Ausgewählte Beispiele für jede Klasse

1.5.1 Carbonylfunktionalisierte Verbindungen

Die Referenzmenge enthält 30 Strukturen mit Carbonyl​gruppen XE "Carbonylverbindungen:mit Ethinylgruppen" . Von die​sen bilden 20 intermolekulare Wechsel​wir​kungen mit der Ethinylgruppe aus. In sieben der übrigen Fälle sind starke Protonendonoren wie N–H und O–H anwesend und blockieren die Carbonylgruppe, worauf die Ethi​nylgruppe auf schwächere Akzeptoren aus​weichen muss. Lediglich in den verbleibenden drei Fällen orientiert sich die Ethinylgruppe nicht zur Car​bonylgruppe sondern zu ‑Akzeptorsystemen und wird am Sauer​stoff​atom von anderen C–H Donoren ersetzt. 

Die Wasserstoffbrücke zwischen Ethinyl- und Carbonyl​gruppe ist auf die Elektronen in den nicht​bin​den​den Orbitalen des Sauerstoffatoms gerichtet. Die Abstände bewegen sich im Mittel um d = 2,3(1) Å.

Üblicherweise bilden sich Ketten über eine Wechsel​wir​kung zwischen Ethinyl- und Carbonylgruppe. Dies gilt nicht nur für kleine, konformativ starre Moleküle, sondern auch für größere Moleküle, in denen die Ethinyl​funktion relativ zum Akzeptor konfor​mativ frei ist. Als Beispiele seien hier o‑Chlorbenzoylacetylen 1 XE "Chlorbenzoylacetylen" 

 XE „BYACCO“ , Ethinyl​benzoat 2 XE "Ethinylbenzoat" 

 XE „KOHVIM“  und Dipropargylphthalat 3 XE "Dipropargylphthalat" 

 XE „KOXBEE“  aufgeführt.[14-16]
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Abbildung 3‑1: Kristall von o‑Chlor​benzoyl​acetylen 1 (BYACCO).

In der bezüglich der betrachteten Gruppen konformativ starren Verbin​dung 1 bilden die bei​den benachbarten funktionellen Gruppen einen Win​kel von 117°, was zu einer inter​mole​kularen Verkettung führt, in der die Benzolringe syndiataktisch in einer Ebene mit der Kette selbst stehen. (siehe Abbildung 3‑1)

n dem Ethinylester 2 liegt eine fixierte Konformation vor, die sich mit der Carboxyl​funk​tion XE "Carboxylfunktion" \f “a“  vergleichen lässt. Dimere wären denkbar, allerdings bil​det die Verbindung das Ka​ta​mer, wie man sie auch bei einigen Carbonsäu​ren fin​det. Die akzeptor​stärkere Carbonylgruppe wird der Oxogruppe deut​lich vorge​zo​gen. (siehe Abbildung 3‑2)



Abbildung 3‑2: Kristall von Ethinylbenzoat 2 (KOHVIM).

I Ähnliches gilt für den Propinylester 3, der jedoch eine kon​formative Anpas​sung über zwei Einfachbindungen erlaubt. Bedingt durch die C2‑Symmetrie des Moleküls bildet sich ein Band, in dem die Ethinylgrup​pen inter​mo​le​ku​lare Wasserstoffbrücken zu den Carbonylgruppen aus​bil​den. (siehe Abbildung 3‑3)



Abbildung 3‑3: Kristall von Dipropargyl​phthalat 3 (KOXBEE).

1.5.2 Alkohole

Für Alkohole XE "Alkohole:mit Ethinylgruppen"  ergibt sich die Besonderheit, dass hier mit der Hydro​xylgruppe ein starker Was​ser​stoff​brücken​donor im System enthalten ist, der zunächst die Packung be​stimmt. Dem​entsprechend werden meist inter​mo​le​ku​lare Wechselwirkungen der Hydroxy​grup​pen realisiert. So bilden von 28 Verbindungen der Referenzgruppe, die neben anderen Funk​tionali​täten eine Hydroxygruppe XE "Hydroxygruppe"  ent​halten, 21 eine O–H···O und vier eine O–H···N Wechsel​wir​kung aus.

Dennoch zeigt sich, dass auch die Ethinylgruppen an Wechsel​wirkungen beteiligt sind: in immerhin 15 Fällen werden Wasserstoffbrücken zu Sauer​stoffatomen gebildet. Die Ab​stände von Hydroxyl-Sauerstoffatom und Wasser​stoff​atom der Ethinylgruppe sind im Mittel mit d = 2,3(1) Å nicht länger als bei der Wechselwirkung mit Carbonyl​grup​pen. Die Winkel sind im Mittel mit  = 161(10)° eher linear. In zehn Fällen bildet die Ethinyl​gruppe Wasser​stoff​brücken zu anderen, schwächeren Akzeptoren aus(s.u.).

Die Klasse der ethinylsubstituierten Alkohole ist auch im Hin​blick auf die in Kapitel fünf besprochenen Systeme inter​essant, da in ihren Packungen schwache C–H···O Was​ser​​​stoff​brückenbindungen im Wettbewerb mit star​ken O–H···O Wasserstoff​brücken​​bindungen auftreten. Kon​kurrieren XE "Konkurrenz:um Akzeptorstellen"  die Ethinyl- und die Hydroxylgruppe um gute Sauer​stoffakzeptorstellen, so setzt sich die Hydroxyl​gruppe durch: Bei acht ent​sprechenden Fällen§ erge​ben sich immer O–H···O Wechsel​wir​kungen, aber nur bei zweien sind C–H···O Kontakte aus​ge​prägt¶, und zwar genau dann, wenn mehrere starke Sauer​stoff​akzeptor​atome pro Molekül vorliegenXE „EYHPIP“

XE „NEWXOC“

XE „HIFSUC“

 XE „BUYNAC“ 

 XE „ZEHGEY“ 

 XE „DISNUO“ 

 XE „DOJHEP“ 

 XE „ETYXUR“ .
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EYHPIP
Als Beispiel für diesen Effekt dient die Packung des 4‑Ethinyl-4‑hyd​roxy-tetra​methyl​piperidin-1-ox​yls 4 XE "Ethinyl-4‑hydroxy-tetramethyl​piperidin-1‑oxyls" \t "Siehe Piperidin" 

 XE "Piperidin" 

 XE „EYHPIP“ .[17] Die Hyd​rox​yl​grup​pe bildet eine starke O–H···O Wasser​stoffbrücke zum Oxyl-Sauer​stoffatom. Die Ethinylgruppe richtet sich auf eine freie Bin​dungstelle der Hydroxygruppe aus und geht keine Bin​dung zum Oxyl​-Sauer​stoff​atom ein. (siehe Abbildung 3‑4)



Abbildung 3‑4: Kristall von 4‑Ethinyl-4‑hydroxy-tetramethyl​piperi​din-1‑oxyl 4 (EYHPIP).

1.5.3 Ether
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KUPNEO
Im Vergleich zu den Alkoholen ist bei den ethinyl​sub​sti​tu​ier​ten Ether XE "Ether: mit Ethinylgruppen" n keine Donorfunktion vorhan​den. Die inter​mole​ku​laren Abstände und Winkel entsprechen mit d = 2,3(1) Å und  = 161(1)° denen der Alkohole. Ebenso wird in 11 von 14 Fällen eine Carbonylfunktion gegenüber der Etherfunktion als Bindungstelle für die Ethinylgruppe vorgezogen. Wieder ist die Ethinylgruppe nur in einem von 23 Fällen nicht aktiv und bildet meist kettenartige Strukturen, von denen bei​spiel​haft 2’‑Propinyl-((7’R)‑5’,7’‑dihydro-spiro-(1,3-dithian-2,3’-benzo(b)​furan)-7’‑yl) ether 5 dar​ge​stellt sei.[18] (siehe Abbildung 3‑5)



Abbildung 3‑5: Kristallpackung von 5 (KUPNEO).

1.5.4 Verbindungen mit Stickstoffatomen

Intermolekulare Wasserstoffbrücken zum freien Elekt​ronen​paar eines Stickstoffatoms sind möglich, jedoch wer​den Sauerstoff​akzeptoratome (12 von 19 Ver​bindun​gen) ge​gen​über Stick​stoff​akzeptoratomen (4 von 19 Ver​bind​ungen) bevorzugt.
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TICYEJ
Weiterhin er​wähnens​​wert sind sechs Ni​tro​​verbin​dungen XE "Nitroverbindungen:mit Ethinylgruppen" , von denen vier XE „CHAMCY“ 

 XE „TICYEJ“ 

 XE „KIRHIK“ 

 XE „KIRHOI“  Wechsel​​wir​k​un​gen mit Ethinylgruppen ein​gehen§, wie sie von Brom oder Iod mit der Nitro​gruppe bekannt sind.[12] Beispiel​haft darge​stellt sei das (E)‑4‑Ethinyl-4’‑nitro​stil​ben 6 XE "Stilben" 

 XE "Ethinyl-4’‑nitrostilben" \t "Siehe Stilben" .[19] (sie​he Ab​​bil​​dung 3‑6) Aller​dings zeigt das ent​spre​chende Z‑Isomer XE "Isomere"  dieses Strukturmotiv nicht, so dass die Robust​heit des mögli​chen Synthons XE "Synthon"  in Frage gestellt wer​den muss.[12]


Ab​​bil​​dung 3‑6: Kristall von (E)‑4‑Ethinyl‑4’-nitrostilben 6 (TICYEJ).

1.5.5 Ethinylverbindungen
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ETYNBZ01
Wie XE "Alkine:mit Ethinylgruppen"  im zweiten Kapitel besprochen können Ethinyl​grup​pen als Donor und Akzeptor wirken. Werden diese bei​den Funktion​alitäten benutzt, bilden sich im all​ge​mei​nen Ketten mit T‑artiger Geometrie der Wasser​stoff​brüc​ken. Die Entfer​nung vom Ethinyl​wasser​stoff​atom zum nächs​ten Kohlenstoffatom der Dreifachbindung be​trägt ty​pisch​erweise d = 2,7(1) Å. Ein Beispiel für dieses Packungs​muster ist XE "Chlorethinylbenzol" 

 XE „NECNAK“  p‑Diethin​yl​​ben​zol 7. [20] (siehe Abbildung 3‑7)



Abbildung 3‑7: Kristall von p‑Diethinyl​benzol 7 (ETYNBZ01).

Wenn mehr als eine Ethinylgruppe im Molekül vorhanden ist, eröffnet sich jedoch ein weites Spektrum von inter​mo​le​ku​laren Netzwerken XE "Netzwerk" . Im man​chen Fällen fungiert jede Gruppe entweder als Akzeptor oder als Donor, wobei die eine Gruppe parallel zur ge​bildeten Kette liegt und die andere Gruppe orthogonal dazu steht.

Stehen die Gruppen in konformativ starren Verhältnissen zuein​ander, so ist es möglich, dass sich Netzwerke XE "Netzwerk"  bilden, die die Molekülsymmetrie wiederge​ben.
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PASZAK
Tetraproparylmethan 8 XE „PASZAK“  ist hierfür ein exzellentes Beispiel, in dem jede der vier Ethinylgruppen des Moleküls als Donor und Akzeptor funktioniert: Um das tetraedrische Zent​rum bildet jede Ethi​nylgruppe jeweils eine der be​kann​ten Ketten mit T-artiger Geometrie an der Wasser​stoff​​brücke – entsprechend nach links, rechts, vorne und hin​ten –, wodurch ein komplexes dreidimensionales Netz​werk XE "Netzwerk"  entsteht.[21] (siehe Abbildung 3‑8)



Abbildung 3‑8: Kristall von Tetra​proparyl​methan 8 (PASZAK).

1.5.6 Aromatische Verbindungen
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HEZBOD
Die XE "Aromaten: mit Ethinylgruppen"  ‑Elektronen aromatischer Systeme scheinen die letzte Wahl der Ethinylgruppe auf der Suche nach einem Partner für intermolekulare Wech​selwirkungen zu sein. In nur 25 von 57 mögli​chen Fällen ist diese Wechsel​wir​kung zu finden. Innerhalb dieser 25 Verbindungen be​fin​den sich zehn, die keine anderen Wasserstoffbrücken​akzeptoren tragen, und fünf, deren Hydroxylgruppen Dimere oder tetramere Ringe formen§, wodurch die wei​te​ren Akzeptorstellen nach außen abgeschirmt sind.  XE „VUYXES“ 

 XE „ZEHFUN“ 

 XE „ZEHGAU“ 

 XE „ZOEYPA“ 

 XE „FARYEQ“ 
Die noch zur Verfügung stehende Alternative einer Ethinyl···Ethinyl-Wechselwirkung kann vermutlich nicht realisiert werden, weil die Gruppen nicht im richtigen Winkel zuein​ander stehen oder nicht in räumliche Nähe gebracht werden können, was beson​ders für sterisch an​spruchs​volle Mole​küle gilt.

Es bilden sich häufig kettenförmige Anordnungen. Dimere sind nur zu finden, wenn diese bereits durch andere inter​mole​kulare Wechselwirkun​gen vorgebildet wurden. Die Ent​fernung des Ethinylwasserstoffatomes zur Ebene des aroma​tischen Systems liegt im Mittel bei 2,6(1) Å.

Ein ausgeprägtes Beispiel für ein Band durch Ethinyl···Phenyl-Wechsel​wirkungen ist Di​phenyl​di​propargyl​methan 9 XE "Diphenyl-dipropargylmethan" 

 XE „HEZBOD“ .[22] (siehe Abbildung 3‑9)



Abbildung 3‑9: Kristall von Diphenyl​dipropargyl​methan 9 (HEZBOD).

1.5.7 Nicht aktive Ethinylgruppen

Von den 94 Verbindungen der Referenzmenge zeigen lediglich sechs keine Aktivität der Ethinylgruppe XE "Ethinylgruppe:inaktiv" .¶  XE „ECEYPA10“ 

 XE „HAXYOU“ 

 XE „ACETYLxx“ 

 XE „NIDZOP“ 

 XE „NOPKAE“ 

 XE „KAXKID“ Dies mag zum Teil durch die Größe der Mole​küle erklärt werden.

Bedeutsam ist der Umkehrschluss: Die Ethinylgruppe baut mit 94 % Wahr​scheinlichkeit eine intermolekulare Wasser​stoff​brücke auf. Eine derartige Schlussfolgerung ist aus rein statistischen Analysen nur schwer zu erhalten, da mit üblichen Abfragen der kristal​lographischen Datenbank nur nach je​weils einer existierenden Wechsel​wirkungen ge​sucht werden kann. 

1.6 Unwägbarkeit innerhalb der Klassen

Die aus der Klasseneinteilung erhaltenen Informationen und Regeln sind jedoch nicht im Sinne eines Natur​gesetzes gültig, sondern beinhalten, trotz der Einzel​analyse, ein starkes statistisches Element. Zudem können, auch wenn die grundsätzlichen Regeln befolgt werden, kleine Veränderungen die Packung entscheidend bestim​men, wie das Beispiel der Stereoisomere endo‑p‑Ethinyl​phenyl-5‑bicyclo[3.1.0]hexan-2‑on 10 und exo‑p‑Ethinyl​phenyl-5‑bicyclo[3.1.0]hexan-2‑on 11  XE "Hexanon" 

 XE "Ethinylphenyl-5‑bicyclo[3.1.0]hexan-2‑on: Hexanon“ \t „Siehe Hexanon" zeigt.[23]  XE „YUPREG“ 

 XE „YUPRAC“  
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Die Verbindungen enthalten eine Ethinyl- und eine Carbonylgruppe und formen eine Wasserstoffbrücke zwischen diesen. Jedoch sind im endo-Iso​mer XE "Isomere"  die Moleküle zu Ket​ten aufgereiht, während das exo-Isomer Dimere bildet. Die Packungsunterschiede sind im unter​schied​lichen intramolekula​ren Winkel zwischen Ethinyl​gruppe und Carbony​gruppe (107° bzw. 92°) begründet. (siehe Abbildung 3‑10)



Abbildung 3‑10: Kristalle von 10 (YUPREG, oben) und 11 (YZPRAC, unten); Ge​gen​überstellung der wichtigsten Packungs​muster.

1.7 Schlussfolgerungen für die Ethinylgruppe

Auch wenn allein aus dem Vorhandensein bestimmter funktioneller Grup​pen neben der Ethinylgruppe keine speziellen Vorhersagen über die Pa​ckung gemacht werden können, so gewährt die durchgeführte Einzelana​lyse der Packun​gen einer Referenzgruppe von 94 Ethinyl​​ver​bindungen doch neue und wichtige Einsichten in Aspekte der Kristallkon​struktion mit Ethinylgruppen.

Die Ethinylfunktion ist zum Aufbau von definierten Struk​turen geeignet. Sie zeigt in einer Vielzahl von Packungen die in Kapitel zwei dargestellten Akzeptor- und Donor​eigen​schaften. Besonders wichtig ist, dass nur in einer geringen Anzahl von Fällen die Ethinylgruppe ohne Wasser​stoffbrücken​bindung verbleibt.

Sie bildet mit Synthonen vergleichbare Motive, die erwartungs​gemäß meist linear sind. Unter Synthonen werden jedoch nur supramolekulare Anord​nungen von funk​tionellen Gruppen verstanden, die auch robust im Sinn vielseitiger Verwendbarkeit in der Kristall​kon​struk​tion sind.[12] Mit einer zweiten Ethinyl​gruppe als Akzeptor bildet sie C‑H··· Wasserstoff​brücken mit T-artiger Geo​metrie.

Wenn neben der Ethinylgruppe noch andere Wasser​stoff​brückendonoren vorhanden sind, kann entgegen der Analyse von Steiner und Desiraju im Prinzip zwischen dem primären und dem sekundären Netzwerk XE "Netzwerk"  unter​schie​den werden.[3] Mit starken Donoren wie der Hydroxyl​gruppe kann die Ethi​nylgruppe nicht kon​kur​rie​ren. Es bildet sich in der Regel zunächst das Netzwerk des stärkeren Donors mit dem stärksten Akzeptor aus. Die Ethi​nyl​gruppe bindet dann an den, in diesem Sinn noch zu Ver​fügung stehen​den, stärksten Akzeptor.[24] 
 Gruppiert nach ihrer Stärke sind dies:

Carbonyl‑O ≈ Nitro‑O > Hydroxyl‑O > Oxo‑O > Aza‑N ≈ Amin‑N > Ethinyl‑ > Phenyl‑
Die aufgezeigten Eigenschaften von Ethinylgruppen XE "Ethinylgruppe"  in Molekülpackungen haben Fol​gen für die Kristall​kon​struk​tion XE "Kristallkonstruktion: Schlußfolgerungen für" \f “a“ : Die zu kristallisierenden Verbin​dungen müssen so gewählt werden, dass neben der Ethinylgruppe keine weiteren Donoren vorhanden sind und die gewünschte Bindungs​stelle durch den stärksten Akzeptor besetzt wird. Derar​tige Systeme werden im folgenden, vierten Kapitel vorgestellt und im fünften Kapitel weiter analy​siert. Zudem zeigt die Analyse, dass die Packung von Kokristallen mit un​terschiedlich starken Wasserstoffbrückendonoren von dem Wechselspiel starker und schwacher Wasserstoffbrückenbindungen bestimmt wird. Sys​teme mit diesen Eigen​schaften werden im fünften und sechsten Kapitel weiter untersucht.
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§ Zitat in Übersetzung� ADDIN ENRfu ��[3]�


§ An dieser Verbindungsklasse wurden bereits Studien durchgeführt.� ADDIN ENRfu ��[13]� 


§ EYHPIP NEWXOC HIFSUC BUYNAC ZEHGEY DISNUO


¶ DOJHEP ETYXUR


§ CHAMCY TICYEJ KIRHIC KIRHOI


§ Vuyxes zehfun zehgau zoeypa faryeq


¶ ECEYPA10 HAXYOU ACETYL NIDZOP NOPKAE KAXKID
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