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Die Ergebnisse der Kristallstrukturbestimmungen von trans,-
trans-4’-Alkylbicyclohexyl-4-carbonitrilen  (Alkyl = Propyl,

Pentyl, Heptyl), 4’-Propylbiphenyl-4-carbonitril und 4-
Cyanothiobenzoesdure-4’-pentylphenylester wurden darge-
legt. Diese Verbindungen bilden in einem hoheren Tempera-
turbereich smektische und/oder nematische fliissig-kristalline
Phasen aus.

An Hand der eigenen Ergebnisse und der in der Literatur
bekannten Kristallstrukturen anderer mesogener Molekiile
wurde versucht, Aussagen tber die Struktur des fliissig-
kristallinen Zustandes abzuleiten.

Im kristallinen Zustand bilden die Molekiile — bedingt
durch ihre gestreckte Molekiilgestalt — klassifizierbare
Strukturtypen aus, wobei die Parallelanordnung in Schichten
praktisch immer auftritt. Ein Klassifizierungsmerkmal ist die
Anordnung der Schichten zueinander. Die Ebenengruppen
der Ebenen, die die Lingsausdehnungen der Molekiile be-
schreiben, wurden abgeleitet, und sie wurden den Ordnungs-
vorstellungen iiber die jeweils auftretende smektische bzw.
nematische Phase gegeniibergestellt.
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Die exakte Konformationsbeschreibung eines Ringmolekiils
verlangt die Festlegung einer geeigneten Referenzebene, mit
deren Hilfe Grad und Art der Nichtplanaritit des N-
gliedrigen Ringes eindeutig bestimmt werden kénnen.

Eine Losung zu diesem Problem bietet das Konzept der
,Ringwellungskoordinaten‘ [2, 4]. Indem man die Ebene des
planaren Ringmolekiils als Bezugsebene wihlt, lassen sich aus
den .,out-of-plane‘‘-Abweichungen der Ringatome N-3 cha-
rakteristische Parameter ableiten, welche den Grad und die
Art der Nichtplanaritit der betrachteten Ringverbindung
definieren [2, 4]. Die Vorteile einer solchen Analyse zeigen
sich nicht nur bei der experimentellen Konformationsanalyse,
sondern auch bei der theoretischen Bestimmung des Konfor-
mationspotentials:

1. Es koénnen Ringe unterschiedlicher GroBe und Symme-
trie hinsichtlich ihrer Konformation miteinander verglichen
werden [2, 4].

2. Verdnderungen der Konformation bei Ringinversion
oder Ringpseudorotation werden iiber die Ringwellungspa-
rameter erfalB3t [1, 5].

3. Fiir einen N-gliedrigen Ring lassen sich N-3 Basiskon-
formationen definieren, die einen (N-3)-dimensionalen Kon-
formationsraum des Ringes aufspannen [3].

4. Das Konformationspotential jeder beliebigen Ringver-
bindung kann als analytische Funktion der Ringwellungspa-
rameter entwickelt werden [1].

5. Esist erstmals moglich, Substituentenpositionen unab-
héngig von der RinggréBe zu definieren. Dies fiihrt zu einer
sinnvollen Verallgemeinerung der Begriffe ,.axial“ und
,,equatorial* [3].

An Beispielen aus der Kohlenhydrat- und Nucleotid-
Chemie wurden die Vorziige 1 —35 erldutert.
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