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Eine Methode zur Berechnung 
des optimalen Kreisradius ringförmiger Moleküle

Von Friedrich Schröder und Ludwig Engelhard

mit 4 Tabellen und 1 Abbildung

Zusammenfassung

Es wird ein Näherungs verfahren angegeben, welches es gestattet, für 
planare ringförmige Moleküle einen optimal beschreibenden Kreisradius 
(eb en er m o le k u la re r  W irk u n g sra d iu s )  auszurechnen. Damit ist es 
möglich, schnell eine ziemlich genaue Aussage über die angenäherte Raum­
erfüllung dieser Ringe in Kristallstrukturen machen zu können. Es ist 
ebenfalls noch sinnvoll, Ringe mit kleinen Substituentengruppen (—CH3, 
—N H 2 u s w .)  auf diese Weise zu beschreiben.

1. Einleitung
Im Zusammenhang mit Packungsbetrachtungen an ringförmige orga­

nische Moleküle enthaltenden Kristallstrukturen ergab sich ein Interesse 
an einer möglichst schnellen Abschätzung der Größe dieser Ringe. Die 
zu entwickelnde Methode sollte grundsätzlich jedoch auch eine größere 
Genauigkeit in der Berechnung zulassen.

Als sinnvolles Verfahren zur Lösung dieser Frage bot sich eine Be­
schreibung der Moleküle durch einen Kreis an. Um zu vereinfachten 
Aussagen über die Raumerfüllung dieser Ringmoleküle zu gelangen, wur­
den sie durch Kreise mit endlicher Dicke, also durch Zylinder angenähert.

Es wurden zunächst nur ebene oder nahezu ebene Ringe betrachtet. 
Mit der Bestimmung des gesuchten Kreisradius (q) beschäftigt sich die 
vorliegende Arbeit.

Die Raumerfüllung senkrecht zur Ringebene kann dann zusätzlich 
meist recht genau abgeschätzt werden. So ergibt sich z. B. für das Tetra­
hydrofuran (THF) unter Verwendung der Werte für den C-H-Bindungs-
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abstand und den intermolekularen H-Radius von K i t a i g o r o d s k i i1, die 
Mittelwerte von aus Kristallstrukturbestimmungen erhaltenen Abstände

O
sind, eine „Ringdicke“  von 4,5 A. Bei Verwendung der Werte von

O
P a u l i n g 2 errechnen sich 4,0 A.

Für das gleiche Molekül wurde nach dem hier angegebenen Verfahren 
für den den Ring optimal beschreibenden Kreis ein Radius von 3,40 ±  ca.

o
0,02 A errechnet. Diese beiden Werte vermitteln eine für viele Fälle 
genügende Kenntnis von der Raumerfüllung des Moleküls.

Unschwer kann auch bei nicht ebenen Ringen eine größere Abwei­
chung von der Planarität in die Errechnung der „Ringdicke“  mit einbe­
zogen werden.

2. Die Beschreibung der Methode und der Verlauf 
der allgemeinen Rechnung

Das Molekül stelle ein Vieleck mit beliebig vielen, auch verschiedenar­
tigen Ecken dar. Die allgemeine und strenge Behandlung des Problemes, 
einen das Vieleck optimal beschreibenden Kreis zu finden, führt zu kom­
plizierten algebraischen Gleichungen. Im folgenden wird ein einfaches 
Näherungsverfahren angegeben, dessen 1. Näherung im allgemeinen für 
die meisten Zwecke genau genug ist.

Ein spezieller Ansatz für das THF-Molekül wurde geometrisch dadurch 
gewonnen3, daß für das c-Pentan ein Mittelpunkt errechnet wurde, der dann 
bei einer „Abwandlung“  dieses Moleküls in dasjenige des THF entsprechend 
verschoben wurde. Durch Berücksichtigung der Veränderung der Abstände 
Kreismittelpunkt — Atommittelpunkt konnte ein Ansatz für die Berechnung 
des optimalen Kreisradius gewonnen werden, dessen zahlenmäßiges Ergebnis 
mit demjenigen, nach dem vorliegenden allgemeinen Verfahren gewonnenen 
identisch ist.

Der allgemeine Ansatz beruht darauf, daß das Molekül in der (Ring)- 
Ebene als ein (geschlossener) Polygonzug betrachtet und mathematisch 
so behandelt wird.

Zur Rechnung werden benötigt:
1. Die Bindungsabstände (d jJ der das Ringgerüst bildenden Atome.
2. Die Entfernungen (s^), über die sich das Molekül über diese Atom­

mittelpunkte nach außen erstreckt.
(Im folgenden mit „Außensphären“  bezeichnet.)

1 A. J. Kitaigorodskii, Organic Chemical Crystallography, New York, 1961, Seite 5 ff.
2 L. Pauling, Die Natur der chemischen Bindung, Weinheim, 1962, Seite 245.
3 F. Schröder und H. Puhl, unveröffentlicht.
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Im Falle des THF treten z. B. die folgenden Außensphären auf: a) C-H-Va- 
enzabstand plus intermolekularer H-Radius; b) intermolekularer O-Radius.

3. Die Valenzwinkel (-9̂ )-
Im Idealfall sollte bei einem ringförmigen Molekül, das aus n Gerüst­

atomen besteht, die Lage des 1. Atomes mit derjenigen des (n -f- l)-ten 
Atomes identisch sein. Die tatsächlich vorliegenden Verhältnisse am TH F 
werden in Punkt 6 diskutiert.

Zur Berechnung wird ein cartesisches Koordinatensystem eingeführt, 
in dessen Ursprung eines der Eckatome des Molekülgerüstes gelegt wird. 
Dieses Atom erhält den Wert 1 der Laufzahl k. Das Molekül wird gegen 
den Uhrzeigersinn (mathematisch positiv) bis n durchgezählt. Es erweist 
sich als praktisch, die Valenzrichtung des n-ten zum 1. Atom auf die 
x-Achse zu legen.

Fig. 1: Die Lage des Polygonzuges im Koordinatensystem nach Vereinbarung

Dann gilt für die Koordinaten des k-ten Atommittelpunktes
k—i

Xk =  dx cos ocj +  d2 cos oc2 +  dk-j cos ak-j =  2  ^i cos ai
i = l

und
k—i

yk =  dj sin ax +  d2 sin a2 +  dk-j sin ak-j =  2  s n̂ ai
i = i

wobei definiert wurden: ,>k =  180° — 
und

also
« i  =  <Pi‘, «2 =  <Pi +  «P2; a 3 =

k
«k =  2  n¡=i

(1)

(2)

(3 )
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Dann ist die Entfernung vom Mittelpunkt des gesuchten Kreises zum 
Ende der Außensphäre am k-ten Atom

Rk =  V(xk — x m)2 +  (yk — yM)2 +  sk, 4)

wobei x M und yM die Koordinaten des Kreismittelpunktes sind und s^ 
der Radius der Außensphäre am k-ten Atom. Wenn p der gesuchte Radius 
des optimal beschreibenden Kreises ist, dann gilt

n
2  (p — Rk)2----* Minimum.

k=i
Diese Bedingung ist nach den Variablen xj^, yj^ und p zu differenzieren.
Dieses ergibt

I  ( p - R k)2 =  0
Öp k-1

(5) und daraus mit Gl. (4)

1 n
p =  -  2  R kn k=i (I)
bzw.

¿ I (p - R t)! =  0
(6) und daraus mit Gl. (4)

1  ( p - R k )  rxRk ~ xsM, = 0
k= 1 (Rk sk)

(H)

bzw.

2  ( p - R k)2 =  0
ÖV M k = l

(7) und daraus mit Gl. (4)

V u \ yk yM fi 
J , (P R^ ( Rk _ s k) = 0 (HI)

Die exakte Lösung dieser Gleichungen dürfte einigermaßen kompliziert 
sein. Daher erscheint es sinnvoller, die Lösung mit Hilfe einer Näherung 
durchzuführen.

3. Der allgemeine Verlauf der näherungsweisen Berechnung

Zur Berechnung der Größen x M, yM und p werden Schätzwerte (x0 
und y0) für x M und yM (z. B. aus einer maßstäblichen Skizze) ermittelt 
dergestalt, daß
x M =  x 0 +  öx (8 a) und yM =  y0 +  <5y (8 b).

Es sind öx und dy die Korrekturen der angenäherten Koordinaten x 0 
und y0 bezüglich der wahren Mittelpunktskoordinaten x M und yM. Dabei 
sei zunächst angenommen, daß <5x und <5y klein sind gegen x 0 und yo.
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Das Einsetzen der Gleichungen (8 a) und (8 b) in (4) ergibt

R k =  V (xk — xo — <5X)2 +  (yk — yo — öy)2 +  sk. (9)
Durch Ausmultiplizieren, Umformen und Vernachlässigen der Glieder 
(dx)2 und (<5y)2 wegen ihres geringen Betrages gegenüber den linearen 
Gliedern wird erhalten

R k =  1/ (xk — xo)2 +  (yk — yo)2

2 x (xk — x o) 2 y (yk — yo)
(xk — x o)2 +  (yk — yo)2 (xk — x o)2 +  (yk — yo)5

+  sk (10)

Durch Entwicklung in eine Taylorreihe und Vernachlässigung der Glieder 
zweiter und höherer Potenz wird erhalten

R k =  V (xk — xo)2 +  (yk — yo)2
(xk — xq)^x +  (yk — yo)dy 

V (xk — xo)2 +  (yk — yo)2
Sk -(11)

Dieser Ausdruck ist jetzt an Stelle des Ausdruckes (4) zu verwenden, da 
er als Unbekannte nur noch <5x und öy enthält. Wird die Gleichung (11)

1in (II) und (III) eingesetzt und verwendet, daß ------- =  1 +  a ist für
1 +  a

a « 1, so ergibt sich unter Vernachlässigung quadratischer Größen in 
¿x und öy:

2 Xk X° ------ ( p — V(xk — X o)2 +  (yk — yo)2— Sk
k=1 V(xk — xo)2 +  (yk — yo)2 \

+  (xk — x 0)(3x +  (yk — y0)(Sy \ L _____<5x___

V(xk — xo)2 +  (yk — yo)2 / l  xk—xo

+  (xk — x 0)(5x +  (yk — y0)(5y  ̂=  Q

y (xk — x 0)2 +  (yk — yo)2' 7  
und entsprechend

2  — ^ — —----------- (p — y (xk — xo)2 +  (yk — yo)2 — sk
k=1 y(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2 V

| (xk — x 0)^x +  (yk — y0)(3y \ ( y

y (xk — xo)2 +  (yk — yo)2 / \

+  (xk — Xp)^x +  (yk — y0)<5ŷ =  Q

y(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2 7
(lila)
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Das Ausmultiplizieren der Klammern liefert aus Gleichung (II a):

y  ________Xk — X0

k=1 V(xk — xo)2 +  (yk — yo)2 .
— y (xk — x o)2 +  (yk — yo)2 — sk

+
(x ^ - x ^ x  +  (yk -  y0) * y +  /  _  ^  _  xo)2 +  (Tt _  yo)a Sk \

V(xk — x o)2 +  (yk — yo)2 \  /

____ j_ (xk — xo)¿x +  (yk — yo)<ty o = (Hb)
Xk x° V (xk — x o)2 +  (yk — yo)2

und eine entsprechende Gleichung (III b).

Sofern die Wahl von x0 und yo überhaupt sinnvoll erfolgte, ist das 
zweite Produkt der Gleichung (II b) und ein entsprechendes der Gleichung 
(III b) sehr klein und kann im Rahmen einer Näherung vernachlässigt 
werden.

Das Einsetzen von Gleichung (I) in den Restausdruck sowie Ordnen 
nach dx und <5y ergibt

(5x -4 iz xk — x 0

n Vk- 1 V(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2

Xk —Xo
+  2

+  <5y - r  I
k_1 \  V(xk — xo)2 +  (yk — yo)2 

yk — yo
2

Xk — x 0

+  2  —

n k_1 y (xk — x o)2 +  (yk — yo)2 k- 1 y (xk — x 0)2 +  (yk — yo)2 

(xk — X0) (yk — yo)

k_1 y(xk — x 0)2 +  (yk — yo)II 2

1 A
= ----- 2  sk +  y(xk — xo)2 +  (yk — yo)2

n k=i

2 Xk — x 0

k_1 y(xk — xo)2 +  (yk — yo)2
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+  2  ( s k + V ( x k  — x0)2 +  (yk — yo)2
xk — x 0

V(xk — x0)2 +  (yk — yo)2/ 

Analog ergibt Gleichung (III b) mit Gleichung (I)

xk — x 0 ” yk — yo

(II c)

<5x

+  2 -

1 n
-  2  — ___________________  _  ______________________
n k=i ]/(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2 k=1 V (xk — x 0)2 +  (yk — yo)2

(xk — x 0) (yk — yo)

k_1 V(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2'

ÖY

+  2

i yk — yo

n ' k_1 V (xk — xo)2 +  (yk — yo)2

yk — yo

k= J \ 1/(xk — x 0)2 +  (yk — y0)2 

=  — ( sk +  V ( x k - x o )2 +  (yk — yo)2 J

2  yk y° -  +  2  [sk  +  V(xk — x0)2 +  (yk — yo)2
k=1 V(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2 k=1 \

_______ yk — yo________

V(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2

Die Gleichungen (II c) und (III c) enthalten zwei Unbekannte und können 
numerisch gelöst werden.

Wenn x 0 und y0 nicht allzu ungünstig gewählt wurden, konvergiert 
eine iterative Anwendung von Gleichung (II c) und (III c). Die vorge­
nommenen Vernachlässigungen wirken sich dann nur auf die Schnel­
ligkeit der Konvergenz aus.

4. Die Durchführung der numerischen Rechnung

Die rechnerische Durchführung erfolgt am besten in der Weise, daß in 
tabellarischer Form (s. Tab. 1) die Werte für <pk, a^, cos a k, sin a k, dk cos a k, 
dk sin a k dargestellt werden.

(III c)
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T ab . 1: K oordinaten der Gerüstatom e des T H F
O

k o <Pk (°) «k (°) dk (A) dk cos a k dk sin a k Xk Yk

1 110 70 70 1,43 0,48909 1,34376 0 0
2 107,5 72,5 142,5 1,54 — 1,22176 0,93749 0,48910 1,3438
3 107,5 72,5 215 1,54 — 1,26149 —0,88331 —0,73267 2,3813
4 107,5 72,5 287,5 1,54 0,46309 — 1,46873 — 1,99416 1,4979
5 107,5 72,5 360 1,43 1,43 0 — 1,53107 0

1 —0,10107 0,029

Daraus werden die xk- und yk--Werte für alle Atome des Moleküls ermittelt.
Einer maßstäblichen Skizze werden die Werte der Koordinaten für x0 und y0 
entnommen. Damit können die notwendigen Ausdrücke errechnet werden, von 
denen die folgenden als Summenglieder über alle Gerüstatome bei der Berech­
nung von öx und <5y erscheinen4.

xk — x 0

]/(xk — x 0)2 +  (yk — y0)2 \ V(xk — x0)2 +  (yk — y0)2

xk — x 0

yk — yo yk — yo

y (xk —  Xo) 2 +  (yk — yo)2 \  ]/ (xk —  x 0)2 +  (yk — y0)2 / 

(xk — x0) (yk — yo)

(xk — x 0)2 +  (yk — yo)2 

Sk +  (xk — x 0)2 +  (yk — yo)2

sk +  y (xk — x 0)2 +  (yk — yo)2

Xk— X0

y(xk — xo)2 +  (yk — yo)2

( sk +  y(xk —  Xo) 2 +  (yk —  yo)2 ° —
\ / y(xk — x0)2 +  (yk — yo)2

Die Darstellung dieser Werte erfolgt ebenfalls am besten in tabellarischer Form.

Damit können die öx und öy entsprechend den Gleichungen (II c) und (III c) 
berechnet werden und nach den Gleichungen (8 a) und (8 b) die Werte für x M 
und y M. Daraus kann dann mit Hilfe der Gleichung (11) und (I) der gesuchte 
Kreisradius p zahlenmäßig ermittelt werden. Soll sich ein zweiter Iterationsschritt 
anschließen, so werden die berechneten Werte x M und y M als neue Schätzwerte 
x 0/ und y0' angenommen und damit die Rechnung erneut durchgeführt. 4

4 Diese Rechnungen können mit einem Rechenstab auf 3 geltende Ziffern für die meisten 
Belange genügend genau durchgeführt werden. Sie wurden jedoch auch für die O li­
vetti „Programma 101“ programmiert. Dabei werden nur die oben angegebenen 
Ausdrücke von der Maschine ausgegeben, da nur diese Werte für die weitere Berech­
nung zahlenmäßig benötigt werden. Die Bearbeitungszeit für einen Näherungsschritt 
bei einem Fünfring betrug ca. 20 Minuten.
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5. Die Durchführung der Berechnung für das Tetrahydrofuran- 
molekül und einige andere Fünf-, Sechs- und Vierringe

Zur Berechnung wurde allen Ringgerüsten Planarität zugrunde gelegt. 
Die Bindungsabstände und -winkel, wie sie zur Rechnung verwendet 
wurden, sind in Tabelle 2 zusammengestellt. Die intermolekularen (v. d. 
WAALsschen) Radien (zuzüglich gegebenenfalls zu addierender Bindungs­
abstände) ergeben die Größe der Außensphären an den einzelnen Gerüst­
atomen. Die Werte dieser Außensphären sind ebenfalls angegeben.

T ab . 2: D ie verw endeten m olekül-geom etrischen Werte nach K itaigorodskii1 
und Sutton  5

Bindungsabstände Bindungswinkel Außensphären
o o o

(A) (A) (A)
T etrahy drofuran C—O 1,43 c—o —c 110 O 1,36

c—c 1,54 c—c—c 107,5 c 2,25
c-Pentadien C—C 1,46 CH—CH2—CH 102 c 2,25

c = c 1,35 C H =C H —CH2 109
CH2—CH 1,53 CH—CH= CH 110

Furan c—o 1,37 C—O—C 106 o 1,36
c = c 1,354 O—C—C 110,9 c 2,25
C—C 1,440 C—C—C : 106,1

Pyrazolidin C—C 1,51 C—C—C 107 c 2,25
C—N 1,47 C—C—N 107,5 N 2,19
N—N 1,47 C—N—N : 109

Pyrazin C—C 1,378 C—N—C 115,2 c 2,25
C—N 1,334 C—C—N 122,4 N 1,57

Melamin C—N 1,345 N—C—N 116 C 3,563
C—N—C 124 N 1,57

c-Buten C—C 1,54 CH2—C H =C H 94 C 2,25
c = c 1,33 CH—CH2—CH2 86

1-Methyl-c- C—C 1,54 CH2—C =C H  \. 93,7 CH 1|: 2,25
Buten c h 2— c h = c  1 CH2juIIu

1,34 CH—CH2—CH2 \ .
c—ch2—ch2 i '

86,3 C— 3,79

Methylen-c-

uu

1,555 c—c—c 90 C = 3,59
Butan c h 2 2,25

Für das THF-Molekül wurden einer einfachen maßstäblichen Skizze auf 
Millimeterpapier ohne Schwierigkeiten die genäherten Koordinaten des Mittel­
punktes entnommen zu: x0 =  —0,94; yo =  +1,25. Diese Werte wurden bei 
allen Fünfringen zur 1. Näherung verwendet. Für die Vierringe wurden abge­
lesen: x0 = — 0,75, y0 =  +0,75 und für die Sechsringe: x0 =  — 1,1, y0 =  +0,8.

5 L. E. SUTTON, Tables of Interatomic Distances, London, 1958, sowie dazu Supplement, 
London, 1965.
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Die Tabelle 3 zeigt die mit diesen x 0- und y0-Werten erhaltenen Ergeb­
nisse. Zur Prüfung der Methode wurden alle Werte mit 5 Dezimalstellen 
gerechnet, von denen natürlich für die Größe p nur die beiden ersten 
sinnvoll sind.

T ab . 3 : D ie  Werte für die M ittelpunktskoordinaten, ihre Korrekturen, sow ie die 
zugehörigen  p-Werte für den Fall des T H F

O
*o________ yo
—0,94 +1,25

dx ôy  p (A)

\ 1. Näherung
—0,01546 0,06966 3,39913 I

—0,95546 +1,31966
0,00743 —0,00272 3,40156

2. Näherung

Die Tabelle 4 enthält die Radien auch derjenigen anderen Ringmole­
küle, für die Rechnungen durchgeführt worden sind. Es wurden die 
Werte für alle berechneten Näherungen mitangegeben. Zum Vergleich 
wurden die, streng geometrisch berechneten, Radienwerte für das c-Pen- 
tan und das Benzol miteingesetzt.

T ab . 4 : O ptim ale K reisradien  (ebene m olekulare W irkungsradien) in Ä

1. Nähe­
rung

2. Nähe­
rung

3. Nähe­
rung

4. Nähe­
rung

Ap

c-Pentan 3,557
c-Pentadien 3,455 3,47g 0,00!
T  etrahydrofuran 3,399 3,402 0,017
Furan 3,268 3,27 g o,oo0
Pyrazolidin 3,514 3 ,4 % 0,003
Benzol 3,644
Pyrazin 3,318 3,368 0,008
Melamin 3,913 o,oo0
c-Buten 3,338 0,033
1 -Methyl-c-Buten 3,792 3,833 3,818 3,835 0,032
Methylen-c-Butan 3,670 3,803 3,80g 3,80g o,oo0

Wie eine Betrachtung der in Tabelle 4 enthaltenen Werte zeigt, ist die 
Größe p gut geeignet, ringförmige Moleküle zu beschreiben. Dieses wird 
besonders deutlich beim Vergleich so ähnlicher Moleküle wie c-Pentan 
und c-Pentadien bzw. 1-Methyl-c-Buten und Methylen-c-Butan. Vor allem 
bei den beiden letzten Molekülen zeigt sich, daß die Änderung von p 
empfindlich genug ist, geringfügige Veränderungen im Molekül entspre­
chend wiederzugeben6.

® Der beim 1-Methyl-c-Buten auf tretende, zufällig relativ große Fehler dürfte an diesem 
grundsätzlichen Ergebnis nichts ändern.
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6. Zur Genauigkeit der Methode

Ist ein ringförmiges Molekül in allen seinen Bindungsabständen und 
-winkeln genau vermessen, so ergibt sich bei seiner Darstellung als Poly­
gonzug (s. Fig. 1), daß der (n -)- l)-te Atommittelpunkt in seiner Lage 
mit dem 1. Atommittelpunkt identisch ist. Im Falle des TH F ergab sich 
eine Abweichung davon, die in Tabelle 1, Spalte 9, angegeben ist. Die 
Abweichung in der x-Richtung sei mit dx, diejenige in y-Richtung mit 
dy bezeichnet. Dann gilt für den Differenzabstand (Ende des Polygon­

zuges— Anfang des Polygonzuges) +  ]/(dx)2 +  (dy)2. Für den Fall des 

TH F ergibt sich so ±  ]/(—0,101)2 +  (0,029)2 statt des Wertes Null. 
Ferner sei das Vieleck als Kreis betrachtet, für den gilt: U =  2np. Hat 
der Kreisumfang U eine Ungenauigkeit +  dU, so gilt 
U dz d U = 2 7 t (p dz dp), wobei dp die Ungenauigkeit des Radius p sei.

1
Das ergibt: dp «  —  dU =  0,159 dU. Zur Abschätzung wird 

2n
dU s= dz ]/(dx)2 +  (dy)2 (Gl. 12) gesetzt. Für den Fall des TH F ergibt

o
sich so für Jp  «  0,017 A. Dieses stellt eine untere Grenze des auftretenden 
Fehlers dar, da die Annahme der Gleichung (12) um so genauer erfüllt 
ist, je kleiner dx und dy sind.

Der tatsächlich auftretende Fehler in der Genauigkeit dürfte (absolut) 
nicht wesentlich größer sein und ist durch die Genauigkeit der experi­
mentell ermittelten Bindungslängen und -winkel bestimmt.

Zur Prüfung der Konvergenz des Ergebnisses für p in Abhängigkeit 
von der Genauigkeit von x0 und y0 wurden für den Fall des TH F weit­
gehend willkürliche Schätzwerte eingegeben. Die Verwendung der Mittel­
punktskoordinaten x0 =  +0 ,15  und y0 =  + 0 ,7  ergab z. B. nach dem 
4. Näherungsschritt einen praktisch übereinstimmenden Wert für p. Es 
kann angenommen werden, daß das System solange noch genügend 
schnell konvergiert, solange die Schätzwerte der Mittelpunktskoordinaten 
innerhalb des Bereiches der Gerüstatome liegen.

F. S. dankt der Deutschen Forschungsgemeinschaft für ein Stipendium.
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