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Grundstofnavnene |
arbejde for kemien. lll.

Af Ture Damhus

I de to farste artikler beskaftigede vi os
med stgkiometriske navne [1] og stam-
hydridnavne [2]. Vi skal nu se pa yder-
ligere anvendelser af grundstofnavnene,
hvor de bliver mishandlet pa det gro-
veste, men stadig kan genkendes. Som
sedvanlig har vi en tabel med udvalgte
grundstofeksempler, tabel 1. Vi skal se
pa udskiftningsnomenklatur, Hantzsch-
Widman-systemet og nodalnomenklatur.

Udskiftningsnomenklatur [4]
Carbonatomerne i keder og ringe kan
udskiftes med heteroatomer. En me-

get generel teknik ved navngivning af
sadanne afledte forbindelser ggr brug af
"a’-formerne af grundstofnavnene som ses
i tabel 1. Figur 1 viser nogle eksempler,
som vist forklarer sig selv. (Men for at
lave navnene skal man vide, at numme-
reringerne af skeletatomerne valges, sa
man far det leksikografisk laveste sam-
lede talset, og at "a’-praefikserne derefter
ordnes efter periodesystemet “’laest bag-
fra”, altsa ikke alfabetisk). For kader har
IUPAC besluttet, at man skal op pa fire
heteroatomer, fgr man begynder at bruge
"a’-formerne. Jeg skal ikke her forsgge at
forsvare den beslutning, som jeg ikke har
haft nogen indflydelse pa, men det bety-
der i hvert fald, at det ikke er muligt med
smarte lgsninger som at kalde diethyl-
ether for 3-oxapentan, dimethyldisulfid
for 2,3-dithiabutan eller hexamethylen-
diamin for 1,8-diazaoctan. De systemati-
ske navne for disse tre forbindelser er hhv.
ethoxyethan, (methyldisulfanyl)methan
og hexan-1,2-diamin; der anvendes altsa
her forskellige andre procedurer inden for
organisk nomenklatur. P4 dette punkt var
vi desverre lidt for friske i den oprinde-
lige Kemisk Ordbog [5]. — Det afsluttende
"a’ i preefikserne fjernes ikke ved vokal-
sammenst@d, altsa for eksempel nar ’sila’
mgder 'undecan’, figur 1.
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Figur 1. Til venstre 7,10-dioxa-2-thia-4-silo-
undecan, til hgjre 1,6,114rithia-3,9-diphos-
phacyclotetradecan.
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Grundstof- Andet a-preefiks y-fragment
navn navn
Al aluminium alum(n)a 2 aluminy
Sb antimon stibium (latin) stiba stiby
As arsen arsa arsy
Bi bismuth bisma bismy
Pb bly plumbum (latin) plumba plumby
B bor bora bory
Br brom broma bromy
(@ carbon kulstof carba® carby
Cl chlor chlora chlory
F fluor fluora fluory
Ga gallium galla gally
Ge germanium germa germy
In indium inda/indiga ® indy
I iod ioda iody
N nitrogen azote (fransk); aza azy
kvcelstof ¥
(om dinitrogen, N,)
O oxygen it ® oxa Ooxy
(om dioxygen, O»)
P phosphor phospha phosphy
Se selen selena seleny
Si silicium sila sily
S svovl sulfur (latin); thia sulfy
theion (graesk)
Te tellur tellura tellury
Tl thallium thalla thalla
Sn tin stannum (latin) stanna stanny
1) Samtlige séidanne prcefikser og fragmenter kan ses i Red Book 2005 (3), Table X.
2) | udskiffningsnomenklatur anvendes ‘alumina’, i H-W anvendes 'aluma’. Dette fremgdar ikke i (3).
3) Trivialnavn.
4) Anvendes i scerlige tilfaelde, ndr andre atomer erstattes med carbon, fx i polyborannomenkiatur.
5) | udskiftningsnomenklatur anvendes 'inda’, i H-W anvendes 'indiga’. Dette fremgdr ikke i (3).

Tabel 1. Udvalgte grundstofnavne og tilhgrende preefikser og fragmenter til
udskiftningsnomenklatur, Hantzsch-Widman-navne og nodalnomenklatur. P

Hantzsch-Widman-systemet
For ringe anvendes teknikken ovenfor
kun ved ringe med flere end ti skeletato-
mer. For mindre heterocykler findes der
et system, som har over hundrede ar pa
bagen, men er blevet revideret og forfinet
flere gange siden: Hantzsch-Widman-
nomenklatur [4]. Nogle vil muligvis
mene, at det har de aldrig hgrt om, men
almindelige navne som dioxin og thiazol
er faktisk dannet inden for dette system,
som Vi nu ser n@rmere pa.

Ideen er, at man bruger a-formerne af

grundstofnavnene, tabel 1, til at betegne
heteroatomer og en endelse (som sjovt
nok kaldes ’stem’ pa engelsk) til at vise
ringstgrrelsen og om forbindelsen er mat-
tet eller maksimalt umaettet, se tabel 2.
Sé for eksempel: man vil have et
svovlatom og et phosphoratom i en
mattet seksring i positionerne 1 og 3;
det bliver til 1-thia-3-phosphinan. Man
bemerker, at "a’ i ’phospha’ her for-
svinder ved sammenstgd med endelsen
‘inan’. Det er generelt i H-W, at ved
vokalsammenstgd forsvinder den forste.
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Ringsterrelse | Maksimalt umaettet | Maettet

3 iren / irin 2 iran P / iridin 2
4 et etan P / etidin 2
5 ol olan ? / olidin 2
6 in® /inin ¥ an ® /inan @

7 epin epan

8 ocin ocan

9 onin onan

10 ecin ecan

1) Anvendes for ringe uden nitrogen.

2) Anvendes for ringe indeholdende nitrogen.

3) Anvendes, ndr det sidst anferte proefiks i navnet repraesenterer
O, S, Se, Te, N, Bi, Si, Ge, Sn eller Pb.

4) Anvendes, ndr det sidst anfgrte praefiks i navnet repraesenterer
F,Cl, Br, I, P, As, Sb, B, Al, Ga, In eller Tl

5) Anvendes, ndr det sidst anferte proefiks i navnet repraesenterer
O, S, Se, Te eller Bi.

6) Anvendes, ndr det sidst anfgrte prosfiks i navnet repraesenterer
N, P, As, Sb, Si, Ge, Sn, Pb, F, Cl, Br, I, B, Al, Ga, In eller Tl.

Tabel 2. Endelser ('stems”) til brug i
Hantzsch-Widman-nomenklatur.

Den tilsvarende maksimalt umattede forbindelse ville hedde
1-thia-3-phosphinin.

Rakkefglgen, hvori heteroatomprzafikserne anfores i H-W-nav-
ne, er oxa < thia < selena < tellura < aza < phospha < arsa < stiba <
bisma < sila < germa < stanna < plumba < bora < aluma < galla <
indiga < thalla, hvor ’<’ betyder "kommer fgr’ (leest fra venstre).

|(@

Vi lovede i [2] at vende tilbage til de mattede seksringe, hvis
H-W-navne gjorde det lidt besverligt at navngive tilsvarende
bin®re stamhydrider. De er vist i figur 2.
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Figur 2. H-W-navne for nogle meettede seksringe. Fra venstre

er det aluminan, bisman, oxan, thian, selenan, telluran og, for
fuldstoendighedens skyld, polonan. Sml. stamhydriderne aluman,
bismuthan, oxidan, sulfan, selan, tellan og polan [2].

Et kort kursus 1 H-W vil derefter vare at studere figurerne
3,5, 6 og 7. Figur 4 viser eksempler p4, at traditionen af og til
sejrer over rationaliteten. Se figurerne pa nzste side.

Kceder og ringe nok en gang

I princippet kan keder og ringe med heteroatomer navngives

ved metoderne omtalt ovenfor. Men jo flere heteroatomer, des
mere kunstigt fgles det at navngive ud fra carbonbaserede stam-
hydrider. Nér alt carbon er udskiftet, har vi en rent uorganisk
forbindelse. I sddanne er det ofte ogsa kunstigt at opretholde en
konvention om klart definerede enkelt-, dobbelt- og tripelbindin-
ger. De indgdende grundstoffer har ofte ikke de standardvalenser,
som den organiske nomenklatur er baseret pa. Endelig far man
hurtigt brug for at navngive systemer med adskillige ringe, der
péa kompliceret vis er sat sammen med hinanden. Et helt generelt
system til navngivning af sidanne strukturer er nodalnomen- | 4
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klatur [3, afsnit IR-7.4]. Her anskues en kade eller ring, eller et
system af flere (evt. forgrenede) kader og/eller ringe, i bedste
matematikerstil som en graf, der specificeres ved hjelp af en
grafteoretisk deskriptor, og nér den fgrst er pa plads, nevner man
simpelthen alle atomer med deres positioner og ved brug af ’y’-
fragmenterne fra tabel 1. Til sidst anfgres vha. 'catena’ og/eller
‘cyclus’ (engelsk ’cycle’), hvor mange kader og ringe der indgér.
(Grafens hjgrner eller knudepunkter er nodes pa engelsk, deraf
nodal nomenclature og nodal descriptor).
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Figur 3. Andre stamhydrider med H-W-navne. Fra venstre er

det oxiran, aziridin, boret, boretan, thiolan, 1,3-thiazol, oxolan,
1,4-dioxin, 1,4-diazepin og 1,2,4,5,7,8-hexoxonan. De to fgrste
hedder naturligvis altid ethylenoxid og ethylenimin i daglig tale,
men disse havne kan ikke bruges til afledninger (se figur 6 for et
oxiranderivat). Fireleddede ringe er nok sjceldnere end de andre;
eksemplerne her er medtaget for at advare loeseren om navne-
nes lidt uscedvanlige udseende (boret, silet, azet, thiet osv.). De
fre sidste er blandt andet kendt fra forbindelserne vist i figur 5.

furan thiophen 1H-pyrrol 1#-pyrazol 1 -imidazol 2H-pyran pyridin

Figur 4. Staedige overlevere. Disse heterocykler (og enkelte andre)
har bibeholdt deres klassiske navne, ogsé som de foretrukne stam-
hydridnavne. Nogle af dem udviser principielt tautomeri og er der-
for forsynet med indiceret hydrogen. Fra venstre ville H-W-navnene
veere: oxol, thiol, 1H-azol, TH-1,2-diazol, 1H-1,3-diazol, 2H-oxin og
azin. To aof disse ville have veeret ubekvemme: ‘thiol” er et generelt
suffiks for gruppen -SH, og ‘oxin’ er frivialnavn for kompleksdan-
neren quinolin-8-ol. Navnene furan og pyran generer il gengceld
systematikere, fordi ‘an” almindeligvis signalerer moettethed.
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Figur 5. Kendte forbindelser med H-W-navne. Til venstre: de poly-
chlorerede dibenzo[1,4]dioxiner kaldes under ét ofte blot "dioxin’
og er meget omtalt i miljgdebatten. | midten: benzodiazepiner er
en gruppe lcegemiddelstoffer, der bruges blandt andet som so-
vemidler; det viste eksempel er diazepam, kendt fra proeparater
som Valium og Stesolid og med det systematiske navn 7-chlor-
1-methyl-5-phenyl-1,3-dihydro-2H-1,4-benzodiazepin-2-on. Endelig,
fil hgjre, ses 3.3,6.6,9.9-hexamethyl-1,2,4,5,7,8-hexoxonan, bedre
kendt som det eksplosive friacetonetriperoxid (TATP).
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Figur 6. Der er en duft dof .... Treleddede ringe er ikke s& usced-
vanlige endda. Det her er en syntetisk forbindelse med det noget
vildledende trivialnavn jordbceraldehyd. Dens systematiske navn,
3-methyl-3-phenyloxiran-2-carboxylsyreethylester, er baseret pd&
stamhydridet oxiran, fordi dette bcerer den primcere karakteristi-
ske gruppe (hovedfunktionen). Forbindelsen dufter aof jordbcer
og anvendes béde i parfumerivarer og i fedevarer.
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Nodalnomenklatur er altsd karakteriseret ved, at en struktur
bygges op helt fra grunden. Nogle atomer eller atomgrupper
kan betragtes som ligander og navngives som sadanne ligesom
i koordinationsnomenklatur, som vi stadig skubber foran os
til en senere artikel. Der skal selvfglgelig nogle regler til om,

e’

Figur 7. Erder H-W i
din opvask? Md&ske.
Molekylet gverst har,
som lceseren kan
overbevise sig om
ved at tjekke tabel

1 og 2, HW-navnet
1.4,74rimethyl-1,4,7-
friaczonan, men bliver offest kaldt trimethylfriazacyclononan eller blot
TACN. Ef tokernet mangankompleks indeholdende denne ligand,
[MnY,(O)(TACN),](PF,),. har trukket et dramatisk spor efter sig i
(op)vaskemiddelindustrien, som beskrevet i [6,7]. Men det er endt
med, at selvsamme kompleks nu er et standardprodukt kendt un-
der "navnet” MNTACN og forekommer i maskinopvasketabletter pé&
markedet [8,9]. Vi vender tilbage til kompleksets fulde navn senere.
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Figur 8. Til venstre 1,8-dihydrido-1,3,5,8-tetfraoxy-4-seleny-2,6,7-
frisulfy-[8]catena.

Derncest to praesentationer af tetrasvovlitetranitrid (som i sig selv
jo blot er et stgkiometrisk navn, jf. [1]).

| midten 2,4,6,8-tetraazy-1,3,5,7-tetrasulfy-[8]cyclus. Hvis man vil
tilkendegive S-S-bindingerne (se for eksempel diskussion i [10]),
skal der en ny nodaldeskriptor fil, og navnet bliver 2,4,6,8-tetra-
azy-1,3,5,7-tetrasulfy-[08.0'°0%7 Jtricyclus. Navnet pd& kationen
S,N,* ville ende pé& cyclium(2+). Forbindelsen S,N,H, med et
hydrogenatom pé& hvert nitrogen (ikke vist) kan klares med H-W:
1,3.5,7-tetrathia-2,4,6,8-tetrazocan.
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Figur 9. Polycyliske systemer. Vi omtalte phosphor(V)oxid i [1,
del 2], et navn, der ikke siger noget om den molekylcere struk-
tur, som er vist her. En mulighed er at navngive molekylet med
nodalnomenklatur som 1,3,5,7-tetraoxido-2,4,6,8,9,10-hexaoxy-
1,3,5,7-tetraphosphy-[08.1'°1%7]tricyclus. Nummereringen er

vist pd& skelettet i midten. Faktisk kan det skelet ogsé opfattes

som reprcesenterende stamhydridet adamantan, hvorved

man med udskiftningsnomenklatur ville né& frem til navnet
2,4,6,8,9,10-hexaoxa-115315,515, 7)5-tetraphosphaadamantan-
1,3,5,7-tetron. Adamantan selv kan inden for den organiske no-
menklatur navngives som det tricykliske system, det er, ved hjcelp
af von Baeyer-nomenklatur, men herom en anden gang.

Den sceregne anion til hgjre kan navngives 2,3,4,5-tetraaluminy-
1-lithy-[05.0'%0'“0%%]tetracyclat(1-). Loesere, der mener at have et
bedre navn, som stadig afspejler topologien i molekylet, bedes
henvende sig!
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Figur 10. Germanske stamforbindelser. Til venstre hexagerman
(ordincert navn for bincert stamhydrid [2]), i midten hexagermi-
nan (H-W). Navngivning med nodalnomenkiatur ville vcere lige
ud ad landevejen for begge, men give lange navne pd grund
af de mange hydrogenatomer. (Man kunne overveje en regel
om at underforsté dem). Til gengceld er den sikkert usand-
synlige tingest til hgjre ligetil: 1,2,3,4,5,6-hexagermy-[6]cyclus,
hvor stam”hydrid”-navnet ville voere det lidt mere anstrengte
122,2)2,3)2,4)2,5)2,6)0>hexagerminan.

hvilke atomer eller grupper der betragtes som ligander. Typisk
vil dette i hvert fald geelde hydrogen.

Det er ngrdet, og det giver som regel meget lange navne, men
det tilbyder altsa letforstaelige navne, hvor andre metoder ma
give op eller farer til serdeles kringlede navne. Vi vil ikke ggre
mere ved det her, men leserne kan forngje sig med eksempler-
ne i figur 8 og 9.

Som afslutning kan man lige snuppe figur 10, der repeterer
tre af de nomenklaturtyper, vi har beskeftiget os med indtil nu.

Ture Damhus (turedamhus @ outlook.dk) er formand for Ke-
misk Forenings Nomenklaturudvalg og medlem af IUPAC’s Di-
vision VIII, der udarbejder IUPAC’s nomenklaturanbefalinger.
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