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Der erste Teil dieser Mitteilungs-Serie [1] beschiftigte sich mit den
C—H-Bindungsparametern der quantenchemischen Methode von Del Re.
Es wurde die Elektronendichteverteilung des Methanmolekiils, die den Grund
des ganzen Parametersystems darstellt, festgesetzt, weiterhin die Werte der
C—H-Bindungsparameter angegeben, mit deren Hilfe die partielle Ladung
0,012 und 0,015 des Wasserstoffatoms im Methanmolekiil berechnet werden
kann. Das Ziel der gegenwirtigen Mitteilung ist, jene C—C-Bindungspara-
meter zu bestimmen, die das im vorhergehenden [1] bestimmte Parameter-
system erginzend, geeignet sind, die Ladungsverteilung der Alkane zu berech-
nen, und partielle Ladungswerte zu liefern, die der bekannten induktiven
Wirkung der Alkylgruppe entsprechen.

Zur Bestimmung der optimalen Parameter wurde die bekannte Korrela-
tion zwischen den NMR chemischen Verschiebungen (74, dcis) und den partiel-
len Ladungen angewandt. Die Werte der NMR chemischen Verschiebungen
sind in jenem Fall in erster Linie von der Ladung des Atoms abhingig, wenn
nichts die freie Rotation hindert, wenn das Molekiil symmetrisch ist und
keine anderen anisotropen Effekte wirken [2, 3]. In diesem Falle stellt die
Abnahme der NMR-Signale die Verminderung der Beschattung des Atoms,
d. h. die Steigerung der positiven Ladung dar. Fiir die Bestimmung der C—C-
Bindungsparameter muften darum solche einfache Alkanmolekiile als Modell-
verbindungen ausgewihlt werden, die den erwéhnten Bedingungen entsprechen.
Die bei der Parameter-Bestimmung angewandten experimentellen NMR
chemischen Verschiebungen (7y, dcis), die Bezeichnungen der Molekiile und
der einzelnen Atome enthilt Tab. 1.

Neben den, in der vorigen Mitteilung [1] angegebenen ycpy)- und
yuicj-Induktivparametern ist zu den Ladungsverteilungsrechnungen der Alka-
ne die Auswahl der geeigneten yc(c)- und ecc-Resonanzparameter erforderlich.
Fiir den Wert des ecc-Resonanzparameters wurde von Del Re [5] der Wert
1,00 empfohlen, der auch fiir unsere Rechnungen angenommen wurde. Doch
zur Priifung, wie die Anderung des ecc-Wertes die berechneten Elektronen-
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Tabelle 1

Die NMR ty und O¢y5-Signale [2,3] der Modellverbindungen bei der Bestimmung der C—H und
C— C-Bindungsparameter

Verbindung Zeichen rm —_— 3k 3L
CH, I 9,77 195,8
CH,CH, IL 9,14 187,3
éu,CH,cH, IIL 9,09 8,55 178,1 17,6
¢H,CH,CH,CH, Iv. 9,10 8,77 180,35 168,7
¢1,CH,CH,CH,CH, V. 9,11 8,74
(¢m,),CH VL 9,12 8,23 169.4 168,5
(CH,).CHCH(CH,), VIL 9,18 8,78
c-Hexan C;H,, VIIL 8,56
(€H),C IX. 9,07 163.0 167,0

verteilung beeinflufit, wurden die Rechnungen auch mit dem Wert ecc = 0,75
ausgefiihrt.

Zur Auswahl des ycicj-Wertes wurde die Korrelation zwischen den
NMR ty-Signalen und der qy-partiellen Ladungen des Wasserstoffatoms des
Molekiils, weiterhin die Korrelation zwischen den NMR dcis-Signalen und
den qc-partiellen Ladungen des Kohlenstoffatoms des Molekiils angewandt.
Die Korrelation zwischen den NMR <ty-Signalen und den qgg-partiellen
Ladungen ist zur Auswahl der Parameter allein nicht geniigend. Die Anderung
der NMR 7y-Signale bestimmt zwar die Tendenz der Anderung der qy-Ladun-
gen der Alkane, doch gibt sie keinen Hinweis in bezug auf die Gréfle der
Anderung. Darum kommt es vor, daB solche Parametersysteme, die der
qu—7n-Korrelation entsprechende Ergebnisse ergeben, bei Verbindungen, die
mehrere Kohlenstoffatome enthalten, einmal fiir die Ladungswerte des einen,
das anderemal fiir die Ladungswerte des anderen Kohlenstoffatoms grofiere
Werte geben. Zum Beispiel sind in Tab. 2. mit verschiedenen Parameter-
systemen berechnete Ladungsverteilungswerte des Propans vorgelegt. Wie
aus den Werten der Tabelle ersichtlich ist, zeigt die qy:-Ladung des Wasser-
stoffatoms der Methylgruppe, bezugsweise die qu:-Ladung des Wasserstoff-
atoms der Methylengruppe eine den 7y-Signalen entsprechende Anderung,
die Qcic:-Bindungspolarititen sind ebenfalls gleichwertig und entsprechen
den mit anderen Methoden [4] berechneten Werten, jedoch sind die qa-
Ladungen des Kohlenstoffatoms der Methylgruppe, abhingig von dem ge-
wiihlten Parametersystem, bald gréer, bald gleichwertig, bald kleiner, als
die gc:-Ladungen des Kohlenstoffatoms der Methylengruppe. Die Reihen-
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Tabelle 2

Ladungsverteilungen des Propanmolekiils mit verschiedenen Parametersystemen

FHIC) el 7e[Cl qm qus Qaice qc qcr

0.4 —0.2 0,1 0.019 0,021 0,0044 —0,0515 —0,0515
0,43 —0,2 0,1 0.017 0,020 0,0045 —0,0479 —0,0490
0.7 0,1 0,15 0,017 0,018 0,0044 —0,0457 —0,0449

8 = 0,07  eoy = ecc = 1,00

folge der Ladungen der Kohlenstoffatome kann aber entschieden werden,
wenn die Korrelation zwischen den NMR dcui-chemischen Verschiebungen
und den gc-partiellen Ladungen beriicksichtigt wird.

Bei der Auswahl des yccj-Induktivparameters wurde erstens sein
Einflufl auf die NMR 7y-, dcis-Korrelationsgerade untersucht, danach wurde
der optimale ycicj-Wert mit Hilfe der Variationsrechnungen an der Propan-
und Neopentanmolekiile angenidhert, und zuletzt wurden nach der Bestim-
mung der Gleichung der qu—vy-Regressionsgeraden, die regressierten qu-
Werte berechnet und mit der Vergleichung der regressierten und berechneten
Ladungen das optimale vollstindige Parametersystem ausgewi#hlt.

1. Der EinfluBB der Anderung des ycicj-Induktivparameters auf die
Korrelation zwischen den Ladungen und den NMR 7y- bzw. dc,y-Signalen.
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Abb. 1. Korrelationen mit verschiedenen ycjcj- Werten.
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Die Ladungsverteilung der ausgewdhlten Alkanmolekiile (Tab. 1)
wurde bei gleichen yc(uy, Pric)- und verschiedenen y  -Werten berechnet.
Das Ergebnis der Variationen, die qu—7n bzw. gc-dcws-Korrelationen sind in
Abb. 1 dargestellt. Aus der Abbildung ist ersichtlich, daB die Anderung des
yc[c]-Wertes die Richtungstangente der qu—7n-Korrelationsgerade, und im
Falle der qc—dcui-Korrelation die Streuung der Wertpunkte in grofflem MafBe
beeinfluBit. Bei unrichtig gewihlten yc(c)-Werten liegen die Ladungspunkte der
nicht Methylgruppen (CH,, CH, C) von der Korrelationsgeraden weit ab,
obgleich zwischen den qci-Werten der Methylgruppen und den dci-Werten
immer eine lineare Korrelation besteht.

2. Die Bestimmung des Gebietes der optimalen ycc;-Werte. Fiir die
Auswahl des Gebietes der optimalen y . -Werte wurde die Ladungsverteilung
der Propan- und Neopentanmolekiile mit gleichen yciwny, yH{c)-Wertpaaren
und verschiedenen yc(c;-Werten berechnet. Das Ergebnis der Variationsrech-
nungen ist in Abb. 2. dargestellt. In der Abbildung wurden die berechneten
qc1 und qc: Werte in Funktion der ycic;-Werte angegeben. Die qei—ycic)
bzw. qc:—ycicj-Korrelationen gaben je eine Kurve, die sich in einem Punkte
schneiden. In der einen Richtung vom Schnittpunkt ist die gqci-Ladung grofer
als die gc.-Ladung, hingegen in der anderen Richtung ist eben umgekehrt, die
qce-Ladung grofer als die ga-Ladung. Die Schnittpunkte der Kurven fal-
len bei den Propan- bzw. Neopentanmolekiilen nicht zusammen und zwischen
den beiden Schnittpunkten befindet sich ein Bereich, wo bei dem Propan-
molekiil ge: < qc: und bei dem Neopentanmolekiil gc: > qc: ist. Nachdem
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Abb. 2. Korrelationen zwischen den q¢- und ycfc)-Werten der Propan- und Neopentanmolekiile,
qy(Methan) = 0,015
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die experimentellen NMR dci:-Signale bei diesen zwei Molekiilen diese Ladungs-
reihenfolge zeigen, miissen die optimalen yc(c;-Werte in diesem Bereich gesucht
werden.

In Abb. 2 sind einige Gebiete, die den optimalen yc(cj-Wert enthalten,
dargestellt, bei 8¢ = 0,07 und qu(Methan) = 0,015 festgesetzten Werten.
Diese Gebiete wurden auch unter anderen Umsténden bestimmt. Die Ergeb-
nisse sind in Tab. 3. zusammengefalt. Die Tab. III enthélt auBer den &2-

Tabelle 3

Die zu der Alkanrechnungen geeigneten yccy-Gebiete

. Ve —0,2 0,1 0,15 0,16 0.2

d¢
0,06 0,138—0,152 | 0,165—0,177 0,206
0,07 0,13 —0,145 | 0,162—0,17 0,172—-0,177 0,207
0,08 0,125—0,14 0,162—0,167 | 0,170—0,175 | 0,202—0,205

qu(Methan) = 0,012

. FCIH) —0,2 0,1 0,15 0,16 0,2

e
0,06 0,065—0,12 0,15 —0,17 0,208 —0,212
0,07 0,038—0,085 | 0,137—0,155 | 0,17 —0,18 0,176—0,183 | 0,206—0,208
0,08 0,133—0,148 | 0,165—0,172 | 0,174—0,181 | 0,205—0,208
0,09 0,13 —0,141 0,203—0,206

‘ gqy(Methan) = +0,015

Werten nur die ycinj-Werte, die yuic)-Werte sind in jedem Falle die auf-
grund des Methans bestimmten optimalen Werte (s. [1] bzw. in dieser Mittei-
lung Tab. 4).

Aus Abb. 2 und Tab. 3 sind fiir die Gebiete, die den optimalen ycic;-
Wert enthalten, die folgenden ersichtlich: Wenn der yciuj-Wert zunimmt,
so verengert sich das Gebiet, das den optimalen ycc;-Wert enthilt, in solchem
MaBe, dafl sich zu den von Del Re empfohlenen yuic; = 0,45 ycuy = 0,3
Induktiv-Parameter-Werten kein solcher Vepep® Wert mehr finden 14Bt. mit
welchem die und Neopentanmolekiile
der echten Ladungsverteilung entsprechende Ergebnisse berechnet werden
konnten.

- 3¢ Die Auswahl des optimalen’ C—H, C—C Bindungsparametersystems.

Ladungsverteilung der Propan-
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Innerhalb der im vorhergehenden angegebenen optimalen yc[c)-Gebiete,
kann der einzige yc[cj-Wert, welcher bei der Berechnung der Alkane die besten
Ergebnisse gibt, mit Variationsrechnungen ausgewidhit werden. Fiir den
besten Wert wurde jener Wert angenommen, mit dem die berechneten Ladungs-
werte bei der gqc—oci-Korrelation die kleinsten Streuungen gaben. In
Abb. 3 sind einige, mit den als beste gefundenen ycc;-Werten berechnete
Ladungsverteilungen 1y—qy bzw. deren dcis—qc Korrelationen dargestellt.
Die ermittelten C—H, C—C Bindungsparametersysteme sind in Tab. 4,
die berechneten Wertpunkte der Korrelationsgeraden gemeinsam mit den
Rechnungsergebnissen aller ermittelten Parameter, in Tab. 5 zusammen-
gefafit.

Die Regressionsgeraden in Abb. 3 ebenso wie die Regressionsgera-
den der anderen Parametersysteme weichen voneinander nur wenig ab,
weshalb man mit ihrer Hilfe das einzige Parametersystem nicht auswihlen
kann, das bei den Ladungsverteilungsrechnungen der Alkane die besten Ergeb-
nisse liefert. Darum wurden die allgemeinen Gleichungen der qu—7y Re-
gressionsgeraden bestimmt, mit deren Hilfe die regressierten qy-Ladungen

Tabelle 4

Die zu den Alkanrechnungen bestimmten C—H, C— C-Bindungsparameter

£ee == 1,00
H - bl
Dhethan 0,012 0,012 0,015 0,015 0,012 0,012 0,015 0,015
) 0,07 0,08 0,07 0,08 0,07 0,08 0,07 0,08
YelH] 0,1 0,1 0,1 0,1 0,15 0,15 0,15 0,15
VHIC] 0,76 0,8 0,7 0,74 0,83 0,85 0,77 0,81
yefe] 0,135 0,13 0,04 0,139 | 0166 0,165 0172 0,168
q%ethan 0,012 0,012 0,015 0,015 0,012 0,012 0,015 0,015
a8 0,07 0,08 0,07 0,08 0,07 0,08 0,07 0,08
Yo 016 016 0,16 0,16 0.2 02 02 02
PHIC] 0.84 087 0,79 . 0,82 091 092 087 0,89
Yelcy 0,173 0,171 0,178 0,175 0,204 0,204 0,206 0,205
gee = 0,75
qf\—}xethan 0,012 0,012 0,015 0,015 | 0,012 0,012 0,015 0,015
Te 0,07 0,08 0,07 0,08 * 0,07 0,08 0,07 0,08
YelH] 0,15 0,15 0,15 0,15 I 0,16 0,16 0,16 0,16
PHiC) 0.83 085 077 081 | 084 087 079 0,82
velcl 1 0,156 0,155 0,158 0,157 ! 0,164 0,163 0,165 0,165
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Tabelle 5/a
Berechnete Ladungsverteilungen: 0g== 0,07, qpu(Methan) == 0,015
v Werte
Bezeichnung qm i qc qcs Qoio?
YHIC] YCrH) 7[0) .
043 | —0.2 0,05 0,0148 —0,0594
0,70 0,1 0,14 0,0146 —0,0583
I 0,77 0,15 0,172 0,0150 —0,0599
0,79 0,16 0,178 0,0149 —0,0595
0,87 0,20 0,206 0,0150 —0,0599
0,43 —0,2 0,05 0,0165 —0,0495
0,7 0,1 0,14 0,0162 —0,0485
11. 0,77 0,15 0,172 0,0167 —0,0502
0,79 0,16 0,178 0,0166 —0,0498
0,87 0,20 0,206 0,0167 —0,0502
0.43 | —0,2 0,05 0,0166 0,0184 | —0,0465 | —0,0434 0,0032
0,70 0,1 0,14 0,0164 0,0175 | —0,0454 | —0,0428 0,0038
II1. 0,77 0,15 0,172 0,0171 0,0181 | —0,0468 | —0,0451 0,0045
0,79 0,16 0,178 0,0170 0,0179 —0,0464 | —0,0449 0,0045
0,87 0,20 0,206 0,0172 0,0179 | —0,0467 | —0,0456 0,0049
0,43 —0,2 0,05 0,0166 0,0185 | —0,0464 | —0,0404 0,0034
0,70 0,1 0,14 0,0164 0,0178 | —0,0449 | —0,0400 0,0045
v 0,77 0,15 0,172 0,0172 0,0184 —0,0460 | —0,0423 0,0055
0,79 0,16 0,178 0,0171 0,0183 —0,0456 | —0,0421 0,0056
0,87 0,20 0,206 0,0174 0,0182 | —0,0456 | —0,0430 0,0066
43 —0,2 0,05 0,0166 0,0185 —0,0464 | —0,0403 0,0034
0,70 0,1 0,14 00164 0,0178 | —0,0448 | —0,0396 0,0046
V. 0,77 0,15 0,172 0.0172 0,0185 —0,0458 | —0,0417 0,0057
0,79 0,16 0,178 0,0171 0,0183 | —0,0454 | —0,0414 0,0059
0,87 0,20 0,206 0,0174 0,0184 | —0,0452 | —0,0421 0,0071
043 | —0,2 0,05 0,0167 | 0,0207 | —0,0430 | —0,0417 | 0,0070
0.70 0.1 0,14 0.0166 | 0,0188 | —0,0426 | —0.0405 | 0,0072
VI | 017 015 | 0172 | 00174 | 0,0102 | —0,0441 | —0,0435 | 0,0081
0,79 0.16 | 0178 | 0,0173 | 0,0190 | —0,0438 | —0,0432 | 0,0081
0.87 0.20 | 0206 | 00176 | 0,0186 | —0.0443 | —0,0438 | 0,0084
0,43 —0,2 0,05 0,0167 0,0209 —0,0427 | —0,0355 0,0073
0,70 0,1 0,14 0,0167 0,0192 —0,0417 | —0,0360 0,0084
VII. 0,77 0,15 0,172 0,0175 0,0198 | —0,0428 ;| —0,0392 0,0097
0,79 0,16 0,178 0,0174 0,0195 | —0,0425 | —0,0391 0,0098
0,87 0,20 0,206 0,0178 0,0191 | —0,0427 | —0,0403 0,0106
0,43 | —0.2 0,05 0,0186 —0,0372
0.70 01 | 014 0,0181 —0,0362
VIIL | 017 0.15 | 0172 0.0189 —0,0379
0.79 016 | 0178 | - 0,0188 —0,0376
0.87 0.20 | 0,206 00190 —0,0379
0,43 —0,2 0,05 0,0168 —0,0389 | —0,0458 0,0114
0,70 0.1 0,14 0,0168 —0,0401 | —0,0413 0,0103
IX. 0,77 0,15 0,172 0,0176 —0,0418 | —0,0443 0,0111
0,79 0,16 0,178 0,0175 —0,0416 | —0,0439 0,0110
0,87 0,20 0,206 0,0178 —0,0425 | —0,0436 0,0109
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Tabelle 5/b

Berechnete Ladungsverteilungen: 63 == 0,07; qu(Methan) = 0,012

v Werte
Bezeict qm qs: qct qor Qcice
YH(C) YCrH} yerel
0,76 0,1 0,135 0,0121 —0,0483
I 0,83 0,15 0,166 0,0119 —0,0474
: 0,84 0,16 0,173 0,0121 —0,0484
0,91 0,2 0,204 0,0116 —0,0463
0,76 0,1 0,135 0,0132 —0,0396
II. 0,83 0,15 0,166 0,0129 —0,0388
0,84 0,16 0,173 0,0132 —0,0396
0,91 0,2 0,204 0,0126 —0,0378
0,76 0,1 0,135 0,0134 0,0142 | —0,0367 | —0,0350 | 0,0033
0,83 0,15 0,166 0,0131 0,0137 { —0,0359 | —0,0345 | 0,0035
I11. 0,84 0,16 0,173 0,0134 0,0140 | —0,0368 | —0,0352 0,0036
0,91 0,2 0,204 0,0129 0,0132 | —0,0349 | —0,0339 | 0,0037
0,76 0,1 0,135 0,0134 0,0143 | —0,0363 | —0,0325 | 0,0039
0,83 0,15 0,166 0,0132 0,0139 | —0,0353 | —0,0321 0,0043
Iv. 0,84 0,16 0,173 0,0135 0,0142 | —0,0361 | —0,0329 | 0,0045
0,91 0,2 0,204 0,0130 0,0134 | —0,0339 | —0,0318 | 0,0050
0,76 0,1 0,135 0,0134 0,0143 | —0,0362 | —0,0321 0,0040
0,83 0,15 0,166 0,0132 0,0140 { —0,0351 | —0,0316 | 0,0045
V. 0,84 0,16 0,173 0,0135 0,0143 | —0,0359 | —0,0323 | 0,0047
0,91 0,2 0,204 0,0130 0,0135 | —0,0336 | —0,0311 0,0054
0,76 0,1 0,135 0,0135 0,0150 | —0,0342 | —0,0338 0,0063
0,83 0,15 0,166 0,0133 0,0144 | —0,0337 | —0,0331 0,0062
VI 0,84 0,16 0,173 0,0136 0,0146 | —0,0346 | —0,0336 | 0,0063
0,91 0,2 0,204 0,0131 0,0136 | —0,0329 | —0,0324 | 0,0062
0,76 0,1 0,135 0,0136 0,0153 | —0,0334 | —0,0297 0,0072
0,83 0,15 0,166 0,0134 0,0146 | —0,0327 | —0,0296 | 0,0075
VIL 0,84 0,16 0,173 0,0137 0,0149 | —0,0335 | —0,0302 | 0,0076
0,91 0,2 0,204 0,0132 0,0139 | —0,0317 | —0,0296 | 0,0079
0,76 0,1 0,135 0,0145 —0,0291
0,83 0,15 0,166 0,0142 —0,0284
VIII. 0,84 0,16 0,173 0,0145 —0,0291
0,91 0,2 0,204 0,0138 —0,0276
0,76 0,1 0,135 0,0136 —0,0321 | —0,0354 | 0,0089
0,83 0,15 0,166 0,0134 —0,0319 | —0,0338 0,0084
IX. 0,84 0,16 0,173 0,0138 —0,0328 | —0,0340 | 0,0085
0,91 0,2 0,204 0,0132 -—0,0315 | —0,0321 |- 0,0080.
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Tabelle 5/¢
Berechnete Ladungsverteilungen: 05 = 0,08, qu(Methan) = 0,015

v Werte
Bezeichnung qm qa2 qos qor Qe
YH{C] YC[H] 7C[C)
0,74 0,1 0,139 0,0148 —0,0591
0,81 0,15 0,168 0,0148 —0,0591
L 0,82 0,16 0,175 0,0152 -—0,0606
0.89 0,2 0,205 0,0153 —0,0611
0,74 0,1 0,139 0,0163 —0,0488
0,81 0,15 0,168 0.0163 —0,0488
II. 0,82 0,16 0,175 0,0167 —0,0501
0,89 0,2 0,205 0,0169 —0,0506
|
0,74 0,1 0,139 0,0165 0,0176 —0,0454 | —0,0435 0,0042
0.81 0,15 0,168 0,0166 0,0174 —0,0453 | —0,0435 0,0044
1. 0,82 0,16 0,175 0,0170 0,0178 —0,0465 | —0,0448 0,0045
0,89 0,2 0,205 0,0173 0,0178 —0,0469 | —0,0457 0,0050
0,74 0,1 0,139 0,0166 0,0178 —0,0448 | —0,0405 0,0049
0,81 0,15 0,168 0,0166 0,0176 —0,0445 | —0,0407 0,0054
v, | 0,82 0,16 0,175 0,0171 0,0181 —0,0457 | —0,0419 0,0056
- 0,89 0,2 0,205 0,0174 0,0182 | —0,0457 | —0,0430 0,0066
|
|
0,74 0,1 0,139 0,0166 0,0178 —0,0447 | —0,0400 0,0050
0,81 0,15 0,168 0,0166 0,0177 —0,0443 | —0,0400 0,0056
V. 0,82 0,16 0,175 0,0171 0,0182 —0,0454 | —0,0412 0,0059
0,89 0,2 0,205 0,0175 0,0183 —0,0452 | —0,0420 0,0072
0,74 0,1 0,139 0,0167 0,0188 —0,0423 | —0,0423 0,0078
0,81 0.15 0,168 0,0168 0,0183 —0,0425 | —0,0418 0,0079
VI 0,82 0,16 0,175 0,0173 0,0187 —0,0438 | —0,0429 0,0081
0,89 0.2 0,205 0,0176 0,0185 | —0,0443 | —0,0437 i 0,0084
‘ I | ! |
0,74 0,1 0,139 0,0168 0,0191 —0,0413 | —0,0373 0.0091
0,81 0,15 0,168 0,0169 0.0187 —0,0413 | —0,0375 0,0094
VII. 0,82 0,16 0,175 0,0174 0,0192 —0,0425 | —0,0387 0,0097
0,89 0.2 0,205 0,0178 0,0189 —0,0427 | —0,0402 0,0106
0,74 0,1 0,139 0,0181 —0,0362
0,81 0,15 0,168 0,0181 —0,0361
VIII. 0,82 0,16 0,175 0,0186 —0,0372
0,89 0,2 0,205 0,0188 —0,0376
0,74 0,1 0,139 0,0169 —0,0396 | —0,0445 | 0,0111
0,81 0,15 0.168 0,0170 —0,0403 | —0,0427 | 10,0107
IX. | 0,82 0,16 0,175 0,0175 —0,0416 | —0,0434 | 0,0109
0,89 0,2 0,205 0,0178 —0,0425 | —0.,0435 0,0109
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Tabelle 5/d

Berechnete Ladungsverteilungen: 8g = 0,08, qy{Methan) = 0.012

v Werte
Bezeichnung ; ‘ ———— G qm2 qot qet Qcrcs
YH[C] l YC[H] 7CIC}
0,8 0,1 0,130 0,0118 —0,0471
0,85 0,15 0,165 0.0122 —0,0490
I 0,87 0,16 0,171 0,0117 —0,0469
0,92 0,2 0,204 0,0121 —0,0485
0,8 0,1 0,130 0,0127 -—~0,0381
0,85 0,15 0,165 0,0133 —0,0398
II. 0,87 0,16 0,171 0,0126 —0,0379
0,92 0,2 0,204 0,0131 —0,0393
0,8 0,1 0,130 ‘ 0.0128 0,0135 | —0,0352 | —0,0336 | 10,0033
0,85 0,15 0,165 0,0135 0,0140 @ —0,0367 | —0,0354 | 0,0037
I11. 0,87 0,16 0,171 0,0128 0,0133 | —0,0350 | —0,0336 | 0,0035
0,92 0,2 0,204 0,0134 0,0137 | —0,0361 | —0,0354 | 10,0040
0,8 0,1 0,130 0,0129 0,0136 | —0,0347 | —0,0311 0,0038
0,85 0,15 0,165 0,0135 0,0142 | —0,0360 | —0,0329 | 0,0045
IV. 0,87 0,16 0,171 0,0129 0,0134 | —0.0343 | —0,0313 | 0,0044
0,92 0,2 0,204 0,0135 0,0139 i —0,0351 | —0,0331 0,0053

1 0,130 0,0129 0,0136 | —0,0347 | —0,0307 | 0,0039
15 0,165 0,0135 0,0142 | —0,0358 | —0,0323 | 0,0047
16 0,171 0,0129 0,0135 | —0,0341 | —0,0307 | 0,0046
2 0,204 0,0135 0,0140 | —0,0347 | —0,0323 { 0,0058

0.8 0,1 0,130 0,0130 0,0142 | —0,0327 | —0,0327 0,0062
0,85 0,15 0,165 0,0136 0,0146 | —0,0343 | —0,0343 | 0,0066
VI 0,87 0,16 0,171 0,0130 0,0138 | —0,0328 ;| —0,0322 |- 0,0062
0,92 0,2 0,204 0,0136 0,0141 | —0,0340 | —0,0340 | 0,0066
|
0,8 0.1 0,130 0,0130 0,0144 | —0,0319 | —0,0285 0,0071
0,85 0,15 0,165 0,0137 0,0149 | —0,0332 | —0,0306 0,0078
VIIL. | 0,87 0,16 0,171 0,0130 0,0140 | —0,0317 | —0,0288 0,0074
0,92 0,2 0,204 0,0137 0,0143 | —0,0326 1 —0,0311 0,0084
0,8 0,1 0,130 0,0138 —0,0276
0,85 0,15 0,165 0,0145 —0,0289
VIIIL. 0,87 0.16 0,171 : 0,0137 —0.0274
0,92 0,2 0,204 0,0143 —0,0286
0.8 0.1 0,130 0.0131 —0,0305 | —0,0347 0,0087
0,85 0,15 0,165 0,0137 —0,0324 | —0,0354 | 0,0088
IX. 30,87 0.16 0.171 0,0131 —0,0310 ; —0,0328 . 0.0082
0,92 0,2 0,204 | 0,0137 —0,0325 | —0,0341 0,0085
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berechnet und diese mit den berechneten qu-Ladungen verglichen wurden.
Fiir das beste Parametersystem wurde jenes System angenommen, das die
kleinste Abweichung zwischen den berechneten und regressierten qy-Werten
gab.

Die allgemeine Gleichung der regressierten Geraden wurde folgender-
weise bestimmt: Auf der Korrelationsgeraden wurden zwei Fixpunkte gewihlt
und zwar die qu: und 7y, Punkte der Methylgruppe des Propanmolekiils und
die qpe-Wertpunkte der Methylengruppe des c-Hexanmolekiils. Unter Ver-
wendung der Grundbeziehungen der Rechnungsmethode von Del-Re wird

01 — 2yt Yuiel + Yelcl)

gur = 1/2(1 — yuic)) - (1)
(1 — 3verm Vare) (1 — 2ycru1 Yuie) — 278l
und
60
qre = 1/2(1 — yy(c)) £ . (2)
1 — 2ycta1 Vi — 2vce
Da
Ty =mqu* +b (3)
und aus diesem
TyX — b
qur = ——— , : (4)
m
wobei
m o= 2B TH (5)
qrz — a1
und
b == Tpye — qug (6)

ist, und wenn die experimentellen 7y und 7ye-Werte des Propan- und c-
Hexanmolekiils, sowie die fiir die Ladungen ermittelten Beziehungen (1) und (2)
in die Gleichungen (5) und (6) substituiert werden, wird zuletzt aufgrund der
Bezichung (3) die Abhingigkeit der Regressionsgerade, und aufgrund der
Gleichung (4) die Abhéngigkeit der regressierten Ladungen von den Parametern
der Rechnungsmethode in allgemeiner Form erhalten.

qu* =

_ (8,56 — ) {(1 —ync1) 82 [(1 — 2ycren vnrc) (Yeicl — Yern Yurc) 1}
0,53 - 2{(1—2ycru1 ¥urc1 — 27crc)[(1 — 3vctyure) (1 — 2vcimyuie)) — 273cll }
(1 — vurcy) 92
2(1 — 2ycru1 Vuicl — 2¥cre)

(M

Die mit Hilfe der Gleichung (7) berechneten regressierten qux Werte
und die mit den Parametersystemen berechneten quxWerte (die in Tab. 5
auch auffindbar sind) sind in Tab. 6 zur Vergleichung zusammengestellt.
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Tabelle 6]a
Vergleichung der berechneten und regressierten qp-Werte
yEc =07 yom =01 yge= 0,14 yaEC1= 077 yopm = 0,15 yorg = 0,172

Bez 9H (ber) qH (reg) 4 94 (ber) f 9H (reg) 4
1. 0,0146 0,0147 —0,0001 0,0150 0,0147 ~-0,0003
I1. 0,0162 0,0162 0 0,0167 0,0169 —0,0002

11 0,0164 0,0164 0 0,0171 0,0171 0
II1.2 0,0175 0,0181 ~0,0006 0,0181 0,0190 —0,0009
Iv.i 0,0164 0,0164 0 0,0172 0,0171 ~-0,0001
Iv.e 0,0178 0.,0174 --0,0004 0,0184 0,0182 --0,0002
V.1 0,0164 0,0163 --0,0001 0,0172 0,0170 --0,0002
V.2 0,0178 0,0175 -+0,0003 0,0185 0,0183 -+0,0002
V11 0,0166 0,0163 --0,0003 0,0174 0.0170 --0,0004
Yi.2 0,0188 0,0192 —0,0004 0,0192 0,0201 —0,0009
VII.1 0,0167 0,0161 -+0,0006 0,0175 0,0168 -4-0,0007
VII.2 0,0192 0,0174 --0,0018 0,0198 0,0182 --0,0016

VIIL 0,0181 0,0181 0 0,0189 0,0189 0
IX. 0,0168 0,0165 40,0003 0,0176 0,0172 --0,0004
Max Diff. -+0,0018 —0,0006 Max Diff: -+-0,0016 —0,0009

vEe) = 0,719 yemy = 0,16  yqo = 0,178 7E[c) = 0,87 ycm = 0.2 ¥y = 0,206
i

1. 0,0149 0,0144 40,0005 0,0150 | 0,0128 --0,0022
1. 0,0166 0,0168 —0,0004 0,0167 0,0171 —0,0004

I11.1 0,0170 0,0170 0 0,0172 0,0172 0
111.2 0,0179 0,0188 —0,0009 0,0179 0,0190 —0,0011
Iv.l 0,0171 0,0169 --0,0002 0,0174 0,0172 -+-0,0002
Iv.2 0,0183 0,0181 -+0,0002 0,0182 0,0183 —0,0001
V.1 0,0171 0,0169 -+0,0002 0,0174 0,0171 --0,0003

V.2 0,0183 0,0182 -+0,0001 0,0184 0,0184 0
VIl 0,0173 0,0169 -+0,0004 0,0176 0.0171 --0,0005
V12 0,0190 0,0199 —0,0009 0,0186 0,0200 —0,0014
VIIL.1 0,0174 0,0167 --0,0007 0,0178 0.0169 --0.0009
VII.2 0,0195 0,0180 -0,0015 0,0191 0,0182 -+0,0009

VIII. 0,0188 0,0188 0 0.,0190 0,0190 0
IX. 0,0175 0,0171 -+0,0004 0,0178 0,0173 --0,0005
Max Diff: -+0,0015 -—0,0009 Max Diff: +0,0022 —0,0014

¢ = 0,07 qy(Methan) = 0,015  gcc = 1,00
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Tabelle 6/b

M. T. VANDORFFY

Vergleichung der berechneten und regressierten qy-Werte

yEE= 0,76 vom =01 v = 0,135

v = 083 yorm = 015 yeop= 0,166

Bez. qH (ber) 9 (reg) 4 9EH (ber) 9H (reg) 4

L 0,0121 0,0121 0 10,0119 0,0115 ~-0,0004
I1. 0,0132 0,0133 —0,0001 0,0129 0,0130 —0,0001

II1.1 0,0134 0,0134 0 0.0131 0,0131 0
II1.2 0,0142 0,0146 —0,0004 0,0137 0,0142 —0,0005
vl 0,0134 0,0133 -+0,0001 0,0132 0,0131 --0,0001
Iv.2 0,0143 0,0141 -+0,0002 0,0139 0,0138 -+0,0001
Va1 0,0134 0,0133 -+0.0001 0.,0132 0,0131 -+0,0001
V.2 0,0143 0,0141 -+0,0002 0,0140 0,0138 -+0,0002
V1.1 0,0135 0.0133 -+0,0002 0,0133 0,0131 -+0,0002
V1.2 0,0150 0,0153 —0,0003 0,0144 0,0149 —0,0005
VIL1 0,0136 0,0132 -+0,0004 0,0134 0,0130 +0,0004
VIIL.2 0,0153 0,0140 --0,0013 0,0146 0,0138 -+-0,0006

VIIIL. 0,0145 0,0145 0 0,0142 0,0142 0
IX. 0,0136 0,0134 ~-0,0002 0,0134 0,0132 -+0,0002
Max Diff: -1-0,0013 —0,0004 Max Diff: -+0,0006 —0,0005

vire) = 0.8 yopm = 0,16 ygpoy = 0,173

yHC) = 091 yorm; = 0

9

2 yoge == 0,204

L 0,0121 0,0116 +0,0005 0,0116 0,0095 +0,0021
1L 0,0132 0,0133 —0,0001 0,0126 0,0128 —0,0002
L1 | 0,0134 0,0134 0 0,0129 0,0129 0
L2 | 0,0140 0,0146 —0,0006 0,0132 0,0138 —0,0006
IVl | 0,0135 0,0134 -+0,0001 0,0130 0,0129 40,0001
Iv.2 | 00142 0,0141 -+0,0001 0,0134 0,0134 0
V.l | 0,0135 0,0134 +0,0001 0,0130 0,0128 40,0002
V.2 | 00143 0,0142 40,0001 0,0135 0,0135 0
VL1 | 0,0136 0,0134 +0,0002 0,0131 0,0128 +0,0003
VL2 | 0,0146 0,0152 —0,0006 0,0136 0,0144 —0,0008
VIL1 | 0,0137 0,0133 40,0004 0,0132 0,0127 40,0005
VILZ | 0,0149 0,0141 40,0008 0,0139 0,0134 +0,0005
VIIL 0,0145 0,0145 0 0,0138 0,0138 0
IX. 0,0138 0,0135 40,0003 0,0132 0,0129 +0,0003
Max Diff: +0,0008 —0,0006 Max Diff:  -+0,0021 —0,0008
62 = 0,07 qy (Methan) = 0,012 ecc = 1,00
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Tabelle 6]c
Vergleichung der berechneten und regressierten qp-Werte
yEEe = 0,74 yorm = 0,1;  yepey = 0,139 vac; = 081 yorm = 0,155 yeqop = 0,168
Bez. 9H (ber) 9 (reg) 4 QH (bery 9H (reg) 4

I 0,0148 0,0149 —0,0001 0,0148 0,0144 =-0,0004
II. 0,0163 0,0164 —0,0001 0,0163 0,0164 —0,0001

II1.1 0,0165 0,0165 0 0,0166 0,0166 0
I11.2 0,0176 10,0181 —0,0005 0,0174 0,0181 —0,0007
Iv.1 0,0166 0,0165 -+0,0001 0,0166 0,0165 -0,0001
Iv.2 0,0178 0,0175 -+0,0003 0,0176 0,0175 -+0,0001
V.1 0,0166 0,0165 -+0,0001 0,0166 0,0165 -+0,0001
V.2 0,0178 0,0176 40,0002 0,0177 0,0175 40,0002
VL1 0,0167 0,0164 -+0,0003 0,0168 0,0165 -+0,0003
VI.2 0,0188 0,0191 —0,0003 0,0183 0,0190 —0,0007
VIL1 0,0168 0,0162 -+0,0006 0,0169 0,0163 40,0006
VIL2 0,0191 0,0175 -+0,0016 0,0187 0,0174 +0,0013

VIIL 0,0181 0,0181 0 0,0181 0,0181 0
IX. 0,0169 0,0166 -+0,0003 0,0170 0,0166 -+0,0004
Max Diff: 40,0016 —0,0003 Max Diff: 40,0013 —0,0007

vEc) = 0,82 yormy = 0,16 yroy = 0,175 vEe = 089 yorm = 0.2; oy = 0,205

I. 0,0152 0,0146 --0,0006 0,0153 0,0128 -+0,0025
11 0,0167 0,0169 —0,0002 0,0169 0.0171 —0,0002

1111 0,0170 0,0170 0 0,0173 0,0173 0
111.2 0,0178 0,0186 —0,0008 0,0178 0,0188 —0,0010
vl 0,0171 0,0170 +0,0001 0.0174 0,0173 -+0,0001

v.2 0,0181 0,0180 -+0,0001 0,0182 0,0182 0
V.1 0,0171 0,0170 +0,0001 0,0175 0,0172 +0,0003

V.2 0,0182 0,0180 -+0,0002 0,0183 0,0183 0
VI.1 0,0173 0,0169 --0,0004 0,0176 0,0172 -+0,0004
V1.2 0,0187 0,0195 —0,0008 0,0185 0,0197 —0,0012
VIIL1 0,0174 0,0168 -+0.0006 0,0178 0,0170 -+0,0008
VIL.2 0,0192 0,0179 -+0,0013 0,0189 0,0181 --0,0008

VIIL 0,0186 0,0186 0 0,0188 0,0188 0
IX. 0,0175 0,0171 -+-0,0004 0,0178 0,0173 | --0,0005
Max Diff: -+0,0013 —0,0008 Max Diff: +0,0025 —0,0012

08 = 0,08 gy(Methan) = 0,015 &cc = 1,00

3 Periodica Polytechnica CH. 21/2,
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Tabelle 6/d
Vergleichung der berechneten und regressierten gy-Werte
vaer= 0.8 yvorm = 01 yoop = 0,13 vapc) = 0,855 vorgy = 0,155 7o) = 0,165
Bez. 9H (ber) 9H (reg) 4 9H (ber) qH (reg) 4

L 0,0118 0,0118 0 0,0122 0,0119 -+0,0003
II1. 0,0127 0,0127 0 0,0133 0,0134 —0,0001

1.1 0,0128 0,0128 0 0,0135 0,0135 0
I11.2 0,0135 0,0138 —0,0003 0,0140 0,0145 ~0,0004
Iv. 0,0129 0.0128 40,0001 0,0135 0,0134 --0,0001
Iv.2 0,0136 0,0134 40,0002 0,0142 0,0141 -+0,0001
V.1 0,0129 0,0128 -+0,0001 0,0135 0,0134 -+0,0001
V.2 0,0136 0,0135 -+0,0001 0,0142 0,0141 40,0001
VI.1 0,0130 0,0128 -+0,0002 0,0136 0,0134 -+0,0002
VI.2 0,0142 0,0144 —0,0002 0,0146 0,0151 —0,0005
VII1 0,0130 0,0127 -+-0,0003 0,0137 0,0133 +0,0004
VIL2 0,0144 0,0134 -+0,0010 0,0149 0,0140 --0,0009

VIII. 0,0138 0,0138 0 0,0145 0,0145 0
IX. 0,0131 0,0129 -+0,0002 0,0137 0,0135 -+0,0002
Max Diff: ~+0,0010 —0,0003 Max Diff: +0,0009 —0,0005

vaEc1= 0,87 yom = 0.16; yopey = 0,171 vaEr = 092 yomn = 0.2 yooy = 0,204

L 0,0117 0,0111 -+0,0006 0,0121 0,0098 -+0,0023
II. 0,0126 0,0127 —0,0001 0,0131 0,0133 —0,0002

II1.1 0,0128 0,0128 0 0,0134 0,0134 0
1I1.2 0.,0133 0,0137 —0,0004 0,0137 0,0143 —0,0006
vl 0.0129 0,0128 —+0,0001 0,0135 0,0134 -+0,0001

v.e 0,0134 0,0134 0 0,0139 0,0139 0
V.1 0,0129 0.0128 -+0,0001 0,0135 0,0133 --0,0002

V.2 0,0135 0,0134 -+-0,0001 0,0140 0,0140 0
VI.1 0,0130 0,0128 -+0,0002 0,0136 0,0133 -+0,0003
V12 0,0138 0,0142 —0,0004 0,0141 0,0150 —0,0009
VII.1 0,0130 0,0127 -+0,0003 0,0137 0,0132 -+0,0005
VIIL.2 0,0140 0,0133 -+-0,0007 0,0143 0,0139 -+0,0004

VIIIL. 0,0137 0,0137 0 = 0,0143 0,0143 0
IX. 0,0131 0,0129 --0,0002 0,0137 0,0134 --0,0003
Max Diff: -+0,0007 —0,0004 Max Diff: 40,0023 —0,0009

68 = 0,08 qy(Methan) = 0,012 &cc = 1,00
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Aus den Differenzen der Werte in Tab. 6 ist ersichtlich, daB zwischen den
qu-Ladungsergebnissen der verschiedenen Parametersysteme kein wesent-
licher Unterschied besteht, obzwar die Abweichung zwischen den berech-
neten und regressierten qy-Werten die kleinste bei 62 = 0,07, mit y¢u; = 0,15
und bei ¢ = 0,08 mit ycy) = 0,16 Parametersystemen ist, wenn der Wert
gu(Methan) = 0,012 betrigt.

4. Der Einflufy der Anderung des ecc-Parameters auf die berechmneten
Ladungsverteilung-Ergebnisse.

Der yc(cj-Wert wurde mit der im vorhergehenden beschriebenen Methode
fir das yuc; = 0.83; yem) = 0,15; 62 = 0,07 Parametersystem auch bei
ecc = 0,75 bestimmt. Wihrend sich der ecc-Wert von 1,00 auf 0,75 dnderte,
wechselte der optimale ypcic)-Wert des Systems von 0,166 auf 0,156. Die
Korrelation zwischen den berechneten Ladungsverteilungswerten und den
Ty bzw. dcw-Werten ist zusammen mit der Korrelationsgeraden ecc = 1,00
in Abb. 4 dargestellt. Die ermittelten Geraden weichen voneinander nur
wenig ab, eine wesentliche Anderung des ecc-Parameters beeinfluBlte die
Ergebnisse nur unwesentlich. Die Ladungsverteilungen (berechnet mit
ecc = 0,75) sind in Tab. 7 zusammengestellt, den Vergleich zwischen den
qu-Ladungswerten und den regressierten qu-Werten enthilt Tab. 8. Ver-
gleicht man die Ergebnisse der Tab. 8 mit jenen in Tab. 6/b, die mit dem entspre-
chenden Parametersystem ermittelt wurden, ist ersichtlich, daB die qy-Werte,
die mit dem ecc = 0,75 Parametersystem berechnet wurden, in geringe-

Tabelle 7

Berechnete Ladungsverteilungen mit den Werten: 6% = 0,07; ycin;= 0,15; pyicy= 0.83;
Yelep = 0.156; ey = 1,005 ecc = 0,755 qH(Methan) = 0,012

Verbindung Bez. qm! qm1 qcr Lo j Qcce

CH, L. 0,0119 —0,0474

CH,CH, IL 0,0126 —0,0379

(IJPIG(:JHZCH3 II1. 0,0128 0,0132 —0,0349 | —0,0334 | 0,0035
(1:1135:15120}12(:}13 ‘ IV. | 0,0128 | 0,0134 | —0,0343 | —0,0309 | 0,0042
éHaéHgCHQCHzc}Is V. 0,0128 0,0134 —0,0341 | —0,0304 0,0044
((‘ZHG);CH VI 0,0129 0,0137 —0,0325 | —0,0322 0,0062
(E:Ha)j:H(:H((:Hs)2 VIL | 0,0130 | 0,0139 | —0,0316 | —0,0285 | 0,0073
c-Hexan CgH,, VIIL 0,0136 —0,0271

(éH3)4é IX. | 0,0130 —0,0307 | —0,0333 | 0,0083

3*
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Abb. 4. Korrelationen mit verschiedenen ecc-Werten.

Tabelle 8

" Vergleichung der berechneten und regressierten qu-Werte.
Yerel = 0,156, 6% == 0,07, ecyy = 1,00 ecc = 0,75

00K 005 00 qu
qy(Methan) = 0,015

H[c}= 0,83, yciu1= 0,15,
qu{Methan) = 0,012

Bez. qy (ber) qg (reg) 4
1 0,0119 0,0115 -+0,0004
1L 0,0126 0,0127 —0,0001
11 0,0128 0,0128 0
1IL.2 0,0132 0,0136 —0,0004
.1 0,0128 0,0128 0
.2 0,0134 0,0133 -+0,0001
V.l 0,0128 0,0128 0
V.2 0,0134 0,0133 -0,0001
Vil 0,0129 0,0128 40,0001
V1.2 0,0137 0,0140 —0,0003
VIiLl 0,0130 0,0127 --0,0003
ViL2 0,0139 0,0132 40,0007
VIII. 0,0136 0,0136 0
IX. 0,0130 0,0128 40,0002
Max. Diff 40,0007 - ~0,0004
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rem Mal von den regressierten Werien abweichen, daB heit die Streuung
der einzelnen Punkte ist, die Korrelations-Gerade entlang, etwas kleiner,
wenn mit dem Parametersystem des ecc = 0,75-Wertes gerechnet wird.

5. Berechnung der Dipolmomentwerte

Einen Dipolmomentenwert haben von den untersuchten Alkanen nur
das Propanmolekiil (0,083 D) und das Isobutanmolekil (0,132 D). Da das
Parametersystem aufgrund der echten Ladungsverteilung des Methans be-
stimmt wurde, ist nicht zu erwarten, daf die berechneten Dipolmoment-
werte {(Tab. 9) den experimentellen Werten entsprechen. Aus den Werten der
Tab. 9 ist ersichtlich, daBl die berechneten Dipolmomentwerte von den
experimentellen Werten abweichen, doch dieselbe Gréfienordnung besitzen.
Die Struktur-Daten zu den Dipolmomentwert-Berechnungen wurden den
Arbeiten {6, 7] entnommen.

Tabelle 9

Berechnete Dipolmoment-Werte

YHIC) YCrH] Yeie) 8 qg (Methan) eco Propan i-Butan

0,77 0,15 0,172 0,07 0,015 1,00 0,0348 0,047

0,83 0,15 0,166 0,07 0,012 1,00 0,028 0,038

0,81 0,15 0,168 0,08 0,015 1,00 0,035 0,047

0,85 0,15 0,165 0,08 0,012 1,00 0,030 0,041

0,83 0,15 0,156 0,07 0,012 0,75 0,029 0,039
Zusammenfassung

Die Parametersysteme der C— H-Bindung der quantenchemischen Del Re Rechnungen,
die aufgrund der prinzipiellen Ladungsverteilung des Methans ermittelt worden sind, wurden
mit den Parametern der C— C-Bindung ergénzt. Ladungsverteilungs-Werte der Alkane wurden
mit den erhaltenen Parametersystemen berechnet und die berechneten qy-Ladungen mit den
regressierten qy-Werten verglichen. Die kleinsten Abweichungen wurden mit den folgenden
Parametersystemen bei festgesetztem qu(Methan) = 0,012 Wert erhalten.

66 = 0,07 YC[H] = 0,15 7HI[C] = 0,83 Yclcy = 0,166 Eee = 1,00
6& == 0,08 '}’c[H] = 0,16 ‘}IH[C] = 0,87 ’}Ic[cl === 0.,171 gcc — 1,00
6’?‘ == 0.07 '}'C[H] == 0,15 ?H[C] == 0,83 ’yc[cl == 0,155 Ecp = 0,75
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