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Es wurden die grundlegenden Spektralcharakteristiken der p- und m-
substituierten Ferrocen-Analoga der Chalkone FcCOCH = CHCeH4X (Typ 
A) und FcCH = CHCOCeH4X (Typ B), wo Fe = Ferrocenyl, einem Stu
dium unterzogen. Dabei wurden die Möglichkeiten der linearen Korrelatio
nen der Frequenzen der C = 0-Bindungen, der molaren Absorptivitäten 
und der integrierten Absorptionsintensitäten der Banden v(C = 0) mit 
den cr-Konstanten der Substituenten untersucht. 

Ferner wurde die Frage der Konformationsisomerie in Beziehung zu den 
Ultrarotspektren im Gebiet der Valenzschwingungen der Carbonylgruppen 
einer Lösung zugeführt. 

The fundamental spectral characteristics of p- and m -substituted ferro
cene analogues of chalcones, FcCOCH = CHCeH4X (A-type) and FcCH = 
= CHCOCeH4X (B-type) where Fc stands for ferrocenyl, were studied. 
The possibilities to correlate linearly the C = 0 bond frequencies, molar 
absorptivities and integrated absorption intensities of v(C = 0) bands with 
a-constants of substituents were investigated. 

The problem of conformational isomerism in relation to infrared spectra in 
the region of C = 0 stretching vibration was being solved. 

Die Ultrarotspektren substituierter Chalkone des Typs C 6 H 5 COCH=CHC 6 H 4 X 
bildeten den Gegenstand des Studiums von Cukerman u. Mitarb. [1]. Bei sieben 
p-substituierten Derivaten fanden sie eine lineare Abhängigkeit der Frequenzen 
v(C=0) von den cr-Konstanten der Substituenten. In der Arbeit [2] brachte Dimmock 
die v (C=0) der a,ß-ungesättigLen Ketone des Typs ^HgCOCH^CHCeHgXjX^ 
mit den Hammettschen a- und den Tauschen er*-Konstanten in Korrelation. Mit 
der Frage der Beziehung zwischen den Ultrarotspektren und der Konformations
isomerie von a,^-ungesättigten Ketonen befaßten sich die Autoren in den Arbeiten 
[1, 3]. Die relativen Basizitäten der Ferro cen-Analoga der Chalkone des Typs (̂ 4) 
und (B) haben wir mit Hilfe der Ultrarotspektren in der vorhergegangenen Arbeit 
[4] einer Untersuchung unterzogen. In dieser Arbeit haben wir uns auf das Studium 
der Ultrarotspektren der Ferrocen-Analoga nachstehender Chalkone eingestellt: 
FcCOCH=CHC6H4X (Typ A) und FcCH=CHCOC 6 H 4 X (Typ B), wo Fc = Ferro
cenyl, im Gebiet der Valenzschwingungen der Carbonylgruppen. 

Experimenteller Teil 

Das Herstellungsverfahren, das Reinigen und die Schmelzpunkte der untersuchten 
Analoga der Chalkone haben wir in der Arbeit [4] angeführt. Die Spektralmessungen 
haben wir auf einem Doppelstrahl-Ultraspektrophotometer UR-20 Zeiss im Gebiet 
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1600—1700 c m - 1 ausgeführt . Die Wellenzahlskala des Monochromators haben wir 
mi t t e l s einer Mischung von Inden , Cyclohexanon, Kampfe r gemäß [5] kal ibr ier t . Die 
L inea r i t ä t der spek t rophotomet r i schen Skala haben wir in üblicher Weise überprüft . 
Bei der Messung der Wellenzahl v(C = 0 ) haben wir 2 . 1 0 _ 3 м Lösungen der Chalkone 
in CC14 u n d NaCl -Küve t t en von einer Dicke von ~ 0 , 5 cm benu tz t . Bei den nichtsubst i -
tu ie r ten Grundcha lkonen haben wir die Wellenzahlen v(C = 0 ) un t e r den gleichen Bedin
gungen auch in CHC13-Lösungen u n d in Nujol-Suspensionen in einer Schichtendicke 
von <v 0,02 m m gemessen. Die Wellenzahlen v(C = 0 ) der in CCl4-Lösungen gemessenen 
subs t i tu ie r ten Acetophenone haben wir aus der Arbei t [6] übe rnommen , außer den 
Wellenzahlen der ^ -N(CH 3 ) 2 , p-CN u n d ra-Br Der iva te , die wir un t e r denselben Bedin
gungen in CCl4-Lösungen gemessen haben . Die Wellenzahlen der Max ima der Absorpt ions
banden haben wir mi t einer Genauigkei t von ± 0 , 5 c m - 1 abgelesen. Bei der E rmi t t l ung 
der in tegr ier ten Absorp t ions in tens i tä ten u n d der molaren Absorp t iv i t ä t en haben wir 
mi t Serien von Lösungen in einer Konzen t r a t i on von 1 0 - 2 — Ю - 3 м in CC14 in NaCl-

K ü v e t t e n von Dicken von 0,10 —0,26 cm gearbei te t . Die Durchläss igkei t haben wir 
mi t einer Genauigkei t von ± 0 , 5 % abgelesen. Die geometr ische Brei te des Spal ts während 
sämtl icher Messungen wurde kons t an t auf 0,18 m m eingestellt . Die Spekt ra lbre i te des 
Spal ts bewegte sich im In te rva l l von 7,02 — 7,16 c m - 1 . Die Spekt ren h a b e n wir m i t einer 
Geschwindigkeit von 10 cm _ 1 /Minu te aufgenommen. Die F lächen un t e rha lb der Ab
sorpt ionskurven haben wir mi t Hilfe der Simpsonschen Regel in In te rva l len von 25 c m - 1 

zu beiden Seiten des Absorp t ionsmaximums mi t einer Dichte der gemessenen Punk te 
je 0,5 c m - 1 be s t immt . Die restliche vernachläss igte F läche un t e rha lb der Flügel der 
Absorp t ionsbanden haben wir nach Ramsay [7] aus Tabel len bes t immt , die wir je nach 
Bedarf erwei ter t und präzisier t haben [8]. F ü r die Berechnung der Scheinwerte der 
integrier ten Absorp t ions in tens i tä ten haben wir die Methode nach Bourgin [9] benutz t . 
Die wahren Wer t e der in tegr ier ten In t ens i t ä t en h a b e n wir du rch Ex t r apo l a t i on der 
reziproken Wer te der integrier ten Schein in tens i tä ten auf die Nul lwer te In (IJI) erhalten. 
Die P a r a m e t e r der l inearen Korre la t ionen h a b e n wir aus den ursprüngl ichen nicht appro
ximier ten s ta t is t i schen Beziehungen [10] auf der au tomat i schen Ziffernrechenmaschine 
Gier berechnet . I n sämt l ichen Fäl len h a b e n wir die cr-Konstanten der Subst i tuenten 
nach Л f с Daniel u n d Brown [11] b e n u t z t . 

E r g e b n i s s e u n d Diskuss ion 

W i e m a n a u s d e r T a b e l l e 1 bei d e n A n a l o g a d e r C h a l k o n e des T y p s (B) beim 

Ü b e r g a n g a u s de r fes ten P h a s e in L ö s u n g e n o rgan i sche r L ö s u n g s m i t t e l zu ersehen 
v e r m a g , ä n d e r t s ich i m Geb ie t de r V a l e n z s c h w i n g u n g e n C = 0 die G r u n d s t r u k t u r 
des S p e k t r u m s . Auf d e m S p e k t r u m d e r N u j o l - S u s p e n s i o n b e o b a c h t e t m a n i m Carbo-
n y l g e b i e t b e i m G r u n d c h a l k o n des T y p s (B) e ine einzige A b s o r p t i o n s b a n d e , d ie der 
v ( C = 0 ) des s-cis-Isomers zugehör ig i s t . I n CC14- u n d CHC1 3 -Lösungen findet man 
in d i e sem Geb ie t zwei A b s o r p t i o n s b a n d e n vor , v o n d e n e n die B a n d e bei de r niedrige
r e n We l l enzah l de r v(C = 0 ) des s-trans-(I), u n d die B a n d e bei de r h ö h e r e n Wellen
zah l de r v(C = 0 ) des s-cis-(II) de r K o n f o r m a t i o n zugehör ig i s t (s. S c h e m a ) . Die 
E r h ö h u n g d e r W e l l e n z a h l v o n v ( C = 0 ) des «5-eis-Isomers g e g e n ü b e r d e r Wellen
z a h l v ( C = 0 ) des s-trans-Isomeren w i r d wahr sche in l i ch d u r c h d ie Schwingungs in te r 
a k t i o n zwischen d e n S c h w i n g u n g e n v ( C = 0 ) u n d v ( C = C ) ausge lös t . 

H O ^ H C 6H 5 

F c - / ~ \ 
<\,H5

 A t - О 
s-t ran s J s-cis IT 
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DERIVATE DES FEKROCENS. XX 

Frequenzen der C = 0-Bir 

Verbindung 

CfH5CH---C'HCOC(iH5 

FcCH = CHCOC0H6 

FcCOCH=--CHC0H5 

CeHuCH =-- CHCOC(CH3)3 

iduiigen [с: 

1670 
1665,5 
1660 
1687 

Tabelle 1 

m - 1 ] u n d die molaren Absorp t iv i t ä t en der Banden 

v(C = 0 ) 

v(C = 0)(CCl4) v(C = 0)(CHCl,) v ( C - O ) 

(Nujol) 

(412)Ö, 1655 (93)* 1665*, 1639* — 
(388), 1641,5 (11) 1658,5 1616,5 164!) 
(542) 1656 1654 
(430)* 1681* 

Die Ziffern in K l a m m e r n sind die molaren Absorp t iv i t ä t en in 1 m o l - 1 c m - 1 . 

b — Aus der Arbeit [3] übe rnommene Angaben . 

Beim Übergang aus der CC14-in die CHC13-Lösung beobachtet man bei v ( C = 0 ) 
der s-cis-Konformation einen beiläufig dreifach niedrigeren Lösungsmitteleffekt 
wie bei v ( C = 0 ) der s-£ra?is-Konformation. Zu analogen Ergebnissen gelangten 
auch die Autoren in den Arbeiten [1] und [3] beim Grundchalkon, was wir zum 
Vergleich in Tabelle 1 anführen. 

Unterschiedlich verhalten sich jedoch die Analoga der Chalkone des Typs (A). 
Beim Übergang aus der festen Phase in Lösungen organischer Lösungsmittel nimmt 
man bei diesen Verbindungen keine Aufspaltung der Grundbande v ( C = 0 ) wahr, 
wie dies bei den Chalkonen des vorhergehenden Typs der Fall ist. Daraus kann 
geschlossen werden, daß derartige Chalkone unabhängig vom Medium nur ein ein
ziges Konformationsisomer bilden. Bei diesen Chalkonen ist am Carbonylkohlen-
stoff anstat t des Phenyls der raumfüllendere Ferrocenyl-Rest gebunden, der sterisch 
die Entstehung s -trän s -Konformationen verhindern kann. Ein solches Chalkon 
kommt wahrscheinlich in der nichtplanaren Konformation vor. Analog verhalten 
sich auch die Carbonylverbindungen des Typs C6H5CH=CHCOC(CH3)3 (s. Tabelle 1), 
bei denen am Carbonylkohlenstoff ein terr.Butylrest gebunden ist [3]. 

Vergleicht man die molaren Absorptivitäten des nichtsubstituierten Analogons 
des Chalkons des Tj^ps (B) und des Grunclchalkons C6H5CH==CHCOC6H5 aus der 
Arbeit [3], dann kann man feststellen, daß beim Chalkon des Typs (B) der relative 
Anteil der Absorption des s-trans- Isomers in CCl4-Lösung beiläufig sechsmal niedri
ger ist als beim Grundchalkon. Gemäß der Beziehung 

102 

(wo e''.(mns. und e's.cis. die molaren Absorptivitäten der Banden v ( C = 0 ) der zugehö
rigen Isomeren bedeuten) für Chalkone des Typs (B) beträgt der relative Anteil 
der Absorption des s-trans- Isomers 3 % , und für das Grundchalkon aus den Angaben 
gemäß [3] beträgt dieser Anteil 18%. Bei den substituierten Chalkonen des Typs (B) 
ändert sich dieser relative Anteil der Absorption im Gleichgewichtsgemisch mit dem 
Charakter des Substituenten praktisch nicht. 

Bei den Chalkonen des Typs (.4) lassen sich die Wellenzahlen der v ( C = 0 ) bei 
elf Derivaten mit den сг-Konstanten der Substituenten in Korrelation bringen (Ta
belle 2, Abb. 1). Die semiempirische Abhängigkeit, die man erhält, ist bedeutsam 
beim Testen auf einem einprozentigen Niveau der statistischen Bedeutsamkeit : 
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Tabelle 2 

Spektraldaten und a-Konstanten der Substituenten der Chalkone des Typs (A) 
FcCOCH = CHCeH4X 

Nr. 

1 

3 
4 
ó 
6 
7 
8 
0 

10 
11 
12 

X 

P-N(CH3)2 

/>-NH2 

P-OCH3 
P-CH3 
3,4-CH202 

H 
p-F 
p-Cl 
m-Cl 
p-CN 
m-N0 2 

p-N0 2 

a 

—0,83 
—0,66 
—0,27 
—0,17 
—0,16 

0,00 
0,06 
0,23 
0,37 
0,66 
0,71 
0,78 

v(C = 0) 

1656,0 
1657,5 
1658,0 
1658,5 
1658,5 
1660,0 
1660,5 
1661,0 
1662,0 
1662,5 
1665,5 
1662,5 

Ea 

461 
483 
616 
611 
610 
542 
588 
515 
581 
478 
517 
438 

A . 10-

2,78 
— 

2,65 
2,33 
2,62 
2,58 
2,44 
2,54 
2,56 
2,65 
2,36 
2,78 

Die v(C = 0) werden angegeben in cm - 1 , die molaren Absorptivitäten ea in 1 mol - 1 

c n r 1 , und die wahren integrierten Absorptionsintensitäten A in 1 mol - 1 cm - 2 . Zwecks 
Vereinfachung haben wir in diese Tabelle auch den Stoff Nr. 5 einbezogen, auch wenn 
für diesen Stoff die obenangeführte allgemeine Formel nicht gilt. 

v(C = 0) = 4,261 a + 1659,7; 

R = 0,974, S = ±0,525, SA = ±0,333, SB = ±0,001. 

(R den Korrelationskoeffizienten, S die Residualstreuung, SA den mittleren Fehler 
für den Richtungskoeffizienten, und SB den mittleren Fehler für den Abschnitt 
auf der y-Achse der rechtwinkligen Koordinaten bedeuten.) 

In die Korrelation haben wir nicht das m-N02-Derivat einbezogen, das eine ano
mal hohe Wellenzahl der v(C=0) aufweist. Diese Anomalie ist bei den Korrelatio
nen der Nitroderivate auch eines anderen Typs üblich. 

V(C=0) 

1660 

1656 

-0,8 -0Л 0 0Л 0,8 <T 

Abb. 1. Abhängigkeit der v(C = 0) der Chalkone des Typs FcCOCH = CHCeH4X von den 
a -Konstanten der Substituenten. 
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Wenn man den Versuch unternimmt, eine lineare Abhängigkeit der Wellenzahlen 
der v(C=0) der s-eis-Isomeren bei Chalkonen des Typs (B) von den cr-Konstanten 
zu finden, stellt man fest, daß sich unter dreizehn substituierten Chalkonen nur 
die Wellenzahlen von elf Derivaten (Tabelle 3, Abb. 2) befriedigend korrelieren lassen. 
Die lineare Abhängigkeit ist bedeutsam beim Testen auf einem fünfprozentigen 
Niveau der statistischen Bedeutsamkeit: 

v(C = 0 ) (s-cis-) = 5,422 a + 1662,1; 

R = 0,965, S = ± 0 , 7 4 7 , SA = ± 0 , 4 9 3 , SB = ± 0 , 3 . 

Tabelle 3 

Spektraldaten, u n d a -Kons t an t en der Subs t i tuen ten der Chalkone des T y p s (B) 

F c C H = CHCOC e H 4 X 

Nr. X v(C = 0) Av{C = 0) 

13 
14 
lö 
16 
17 
IS 
10 
20 
21 
22 
23 
24 
2'i 

p-N(CH3)2 

P-OCH3 
P-CH3 
H 
p-F 
т-ОСНз 
p-C\ 
p-Br 
m-C\ 
m-Br 
p-CN 
m-NO, 
p-NO, 

-0,83 
-0,27 
-0,17 
0,00 
0,06 
0,12 
0,23 
0,23 
0,37 
0,39 
0,66 
0,71 
0,78 

1657,0 
1660,5 
1662,5 
1665,5 
1664,5 
1662,0 
1663,5 
1663,0 
1664,5 
1665,0 
1664,5 
1666,0 
1666,5 

— 
440 
427 
388 
401 
336 
388 
347 
324 
324 
319 
284 
— 

18,0 
22,5 
25,0 
25,5 
27,5 
27,5 
28,5 
30,0 
31,0 
32.0 
36,5 
34,5 
33,5 

Die v(C = 0 ) (s-cis-) u n d die Av(C = 0) = V(C = 0 ) A F _ V (C = 0 ) C H werden in c m - 1 

angegeben. Die m o l a r e n Absorp t iv i t ä t en ef1 (s-cis-) werden in 1 m o l - 1 c m - 1 angegeben. 

V (CO) 
cm1 

1666 

1662 

1658 

I 

o13 
i 

i 

15 0 

i 

i i 

2lßsS 
19 cS^ 

^ O 2 0 
^ 0 7ö 

i i 

I 

25cS 

o23 

-

I 

-0,8 -ол 0Л 0,8 < 

Abb. 2. Abhängigkei t der v(C = 0 ) der Chalkone des Typs F c C H = CHCOC e H 4 X von den 
or-Konstanten der Subs t i tuen ten . 
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Bei der gleichen Serie von Chalkonen erhält man eine statistisch bedeutsamere 
Abhängigkeit, wenn man mit den a-Konstanten die Unterschiede der Wellenzahlen 
der substituierten Acetophenone (aus denen die Chalkone hergestellt wurden) 
und der zugehörigen Chalkone des Typs (B) korreliert. Unter dreizehn dem Studium 

-0,8 - 0.U 0 OA 0,6 6-

Abb. 3. Abhängigkeit der Av(C = 0) = v(C = 0)A F - v(C = 0)C H von den a-Konstanten 
der Substituenten für Chalkone des Typs FcCH = CHCOC6H4X. 

unterworfenen Chalkonen erfüllen die lineare Abhängigkeit die Werte Av(C=0) 
bei zwölf substituierten Derivaten mit der Korrelation von einer statistischen Be
deutsamkeit auf einem 0,1-prozentigen Niveau (Abb. 3): 

Av{C = 0) = 10,691 G + 26,5; 

R = 0,984, S = ±0,895, SA = ±0,618, SB = ±0 ,3 . 

(J1V(C = 0 ) = v(C = 0)A F - v(C = 0 ) C H ; v(C = 0)A P ist die Wellenzahl des substituierten 
Acetophenons, vind v(C = 0)C H die Wellenzahl des substituierten Chalkons.) 

Aus der Korrelation haben wir das p-CN-Derivat ausgelassen, das einen anomal 
hohen Wert z b ( C = 0 ) aufweist. 

Aus der Tabelle 3 ist zu ersehen, daß wir beim Erhalten des ersten der letzten 
beiden semiempirischen Beziehungen (Abb. 2) mit verhältnismäßig kleinen Unter
schieden zwischen den Wellenzahlen der einzelnen substituierten Chalkone gearbeitet 
haben. Nach dem Einführen der Differenz Z b ( C = 0 ) erweiterte sich uns die be
nutzte Wellenzahlenskala nahezu auf das zweifache, als dessen Folge sich auch die 
Genauigkeit der Korrelation erhöhte. Der Richtungskoeffizient dieser linearen 
Abhängigkeit weist einen annähernd zweifachen Wert des vorhergegangenen Rich
tungskoeffizienten auf. 
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0Л 0,8 CT 

Abb. 4. Abhängigkeit der Logarithmen 
der molaren Absorptivitäten der Ban
den v(C = 0) der Chalkone des Typs 
FcCOCH = CHC6H4X von den cr-Kon

stanten der Substituenten. 

Bei Chalkonen des Typs (̂ 4) sowie auch bei Chalkonen des Typs (B) erzielt man 
bei der Korrelation der Logarithmen der molaren Absorptivitäten der Banden 
v(C=0) mit den cr-Konstanten in Serien von neun substituierten Derivaten solche 
Abhängigkeiten, die bedeutsam sind beim Testen auf einem fünf- bis zehnprozenti-
gen Niveau der statistischen Bedeutsamkeit (Abb. 4 und 5): 

Typ (A): log e" = - 0,142 a + 0,755; 

R = - 0,959, S = ±0,017, SA = ±0,016, SB = ±0,008. 

Typ (B): \og e"(s-cis-) = - 0,184 a + 0,594; 

R = - 0,970, S = ±0,017, SA = ±0,017, SB = ±0,012. 

Abb. 5. Abhängigkeit der Logarithmen 
der molaren Absorptivitäten der Ban
den v(C = 0) der Chalkone des Typs 
FcCH = CHCOC6H4X von den a-Kon-

stanten der Substituenten. 

logia 

0J6 

0,5 

i ^ 

1 

So15 

1б\ 

l 

о 17 

2 0 о Ч 

21 <^Ч 
22^ 

l 

l 

О 23 -

25&S. 

i 

-ол OA 0,8 6~ 

Vergleicht man die Richtungskoeffizienten der linearen Abhängigkeiten der Wellen-
zahlen, bzw. der Logarithmen děr molaren Absorptivitäten von den cr-Konstanten 
bei Chalkonen des Typs (̂ 4) mit den Richtungskoeffizienten dieser Abhängigkeiten 
bei Chalkonen des Typs (Б), dann erkennt man, daß diese bei Chalkonen des Typs 
(A) stets größer sind als bei den Chalkonen des Typs (B). Diese Tatsache befindet 
sich in guter Übereinstimmung mit den starken Elektronendonor-Eigenschaften 
des Ferrocenyls, das bei Chalkonen des Typs (A) direkt an den Carbonylkohlenstoff 
g3bunden ist. 
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Bei der Bestimmung der integrierten Absorptionsintensitäten bei Chalkonen 
des Typs (A) haben wir festg3stellt, daß die Genauigkeit der üblicherweise benutzten 
Methoden bei der Messung und Korrektion der Flächen der Absorptionsbanden 
für diese Serie von Stoffen nicht entsprechend ist, da die Unterschiede zwischen 
den berechneten integrierten Intensitäten der einzelnen Derivate verhältnismäßig 
klein sind. Die Absorptionsbanden v ( C = 0 ) liegen bei diesen Chalkonen an der 
unteren Grenze des Intervalls der Wellenzahlen der Valenz Schwingungen der C = 0 -
Gruppen, wo sie sich bereits teilweise mit den Flügeln der Banden v(C=C) über
decken. Aus diesen Gründen haben wir bei der Bestimmung der Flächen der Ab
sorptionsbanden schmälere Integrationsintervalle ~ 50 c m - 1 benutzt (anstelle 
der laufend benutzten ~100 cm - 1 ) und die Korrektionen für die vernachlässigte 
Fläche unterhalb der Flügel der Banden haben wir aus verbreiterten und präzisier
ten ТаЬзПеп [8] ermittelt. Unter diesen Bedingungen haben wir festgestellt, daß 
sich unter den ermittelten wahren integrierten Absorptionsintensitäten von elf 
Ohalkonen des Typs (A) diese bei sechs Derivaten gut mit den a-Konstanten der 
Substituenten korrelieren lassen. Die semiempirische lineare Abhängigkeit (Abb. 6), 
die man erhält, ist bedeutungsvoll beim Testen auf einem zweiprozentigen Niveau 
der statistischen Bedeutsamkeit: 

А . 10-1 = - 0,267 а + 2,574; 

R = - 0,991, S = ±0,020, SA = ±0,018, SB = ±0,002. 

Hier muß bemerkt werden, daß im Falle, wenn für die Korrelation die Werte 
log A oder y A benutzt werden, man Ergebnisse mit schlechteren Korrelationspara
metern erzielt. Die Tatsache, daß von elf ermittelten integrierten Absorptionsinten
sitäten nur sechs eine lineare Abhängigkeit erfüllen, läßt sich damit erklären, daß 
die Unterschiede zwischen den integrierten Absorptionsintensitäten der einzelnen 
Stoffe verhältnismäßig klein sind und daß deshalb bei der Korrelation auch in größe
rem Maße bei deren Bestimmung ein Fehler zum Ausdruck gelangt. Infolge dieser 
Tatsache haben wir für die Serie der Chalkone des Typs (B) die integrierten Absorp
tionsintensitäten nicht bestimmt. Wie wir bereits angeführt haben, t r i t t bei diesen 

A.1Ó* 

17 

2JB 

2A 

-0,8 -0A 0 0A 0,8 <3-

Abb. 6. Abhängigkeit der wahren integrierten Absorptionsintensitäten der Banden 
v(C = 0) der Chalkone des Typs FcCOCH = CHCeH4X von den ст-Konstanten der Sub

stituenten. 
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Chalkonen in CCl4-Lösungen eine Aufspaltung der ursprürglichen Bande v ( C = 0 ) 
in zwei Absorptionsbanden ein, die sich teilweise überdecken. Die nach der Trennung 
dieser Banden durch die übliche graphische Methode bestimmten intergrierten 
Absorptionsintensitäten sind mit einem verhältnismäßig großen Fehler belastet 
und lassen sich nicht für den Erhalt der semiempirischen Abhängigkeit verwenden. 
Infolg? der nicht genügenden Löslichkeit in CC14 wurden die molaren Absorptivi-
täten auch bei den Stoffen IS und 25 und die integrierte Absorptionsintensität 
beim Stoff 2 nicht bestimmt. 

Wir danken Herrn Doz. RNDr. Š. Toma, CSc. (die Naturwissenschaftliche Fakultät 
an der Komenský-Universität) für die frdl. Überlassung von Proben der F errocen-Analoga 
der Chalkone. Ebenso danken wir Herrn Doz. Dr. Ing. Š. Kováč, CSc. (die Chemische 
Fakultät an der Slowakischen Technischen Hochschule) für seine wertvollen Bemerkungen 
zu. dieser Arbeit. 
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