universitatbonn

universitat bonn - Institut fir Anorganische Chemie - 53121 Bonn

Hinweise

Rheinische
Friedrich-Wilhelms-
Universitat Bonn

AC

AEEFEFRRRRERE

Institut fir
Anorganische Chemie

Abteilung
Rontgenstrukturanalyse

Ansprechpartner:

Dr. Gregor Schnakenburg
Gerhard-Domagk-StraBe 1
53121 Bonn

Tel.: 0228/73-5823

Fax: 0228/73-5327
gschnake@uni-bonn.de

www.xray.chemie.uni-bonn.de

Bonn, 1. September 2009

Bitte drucken Sie das Auftragsformular beidseitig aus.

Fiillen Sie innerhalb des stark umrandeten Bereiches die Felder moglichst voll-
standig und gut leserlich aus.

Bitte kennzeichnen Sie lhre Probe leserlich und so, dass die Probenbezeichnung
nicht verwischt.

Sollte die zu untersuchende Substanz dufB3erst empfindlich sein, so schreiben Sie
bitte neben dem Strukturvorschlag, dass eine Tieftemperaturpraparation ge-
wulnscht wird.

Unter ,Analytische Befunde” tragen Sie bitte Ergebnisse ein, die bei der Struktur-
losung behilflich sein konnen, z.B. besondere Signalmultiplizitaten im NMR-
Spektrum oder den Molpeak im MS.

Auf der Ruckseite des Probenzettels geben Sie bitte — soweit bekannt — die Zellpa-
rameter von Edukten oder haufig auftretenden Nebenprodukten an, um Messungen
von bereits bekannten Spezies zu vermeiden.

Nach erfolgter Messung, Strukturlésung und -verfeinerung erhalten Sie und Ihr Ab-
teilungsleiter eine Nachricht per E-Mail, die Sie tUber den Erfolg oder MiBerfolg der
Messung informiert. Angehangt sind 3 Dateien, die |lhnen die Auswertung der
Struktur ermoglichen (TEX-File mit Mess- und Strukturparametern — z.B. in
MSWord zu offnen, RES-File zur graphischen Darstellung und ein MSWord-
Dokument mit Abbildungen und ggf. Anmerkungen zu Splittlagen, etc.)

In dieser E-Mail wird Ihnen weiterhin ein Strukturglteparameter mitgeteilt, der
lhnen eine Einschatzung erlaubt, wie hoch die Qualitat der Struktur ist. Umseitig
finden Sie die Erlauterungen dazu.

Dr. Gregor Schnakenburg
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Legende fiir den Code zur Kristallstrukturbestimmung

Jeder Messversuch wird mit einem Code begutachtet, der aus 2 Zeichen, einem
Buchstaben und einer Zahl besteht.

Beispiel: Al

Buchstaben:

A | Strukturlésung und -verfeinerung ohne (erkennbare) Fehler durchfihrbar
(sehr Struktur; ohne Probleme publizierbar)

B | Gute Struktur, nur marginale Probleme in der Verfeinerung (publizierbar)

C | MittelmaBige Struktur, einige Probleme in der Verfeinerung
(Publikationsfahig mit Einschrankungen)

D | Schlechte Struktur, deutliche Probleme in der Verfeinerung
(i.d.R. nicht publizierbar)

E | Nur fur den ,,Hausgebrauch®. Publizieren so nicht moglich. Strukturmotiv
gesichert, mehr jedoch nicht.
(nicht publizierbar)

F | Nur fur den Hausgebrauch. Strukturmotiv vage.

G | Datensatz gemessen, aber Struktur nicht I6sbar

H | Datensatzmessung abgebrochen, wegen ...

| | Keine Messung durchgeflihrt, da Kristall rontgenamorph, zersetzt, o. a.
Zahlen:

1 | Gefundene Struktur war exakt die vom Experimentator vorgeschlagene

2 | Gefundene Struktur war eng mit der vom Experimentator vorgeschlagenen
verwandt, jedoch nicht identisch

3 | Gefundene Struktur enthielt Strukturmotive, die vom Experimentator vor-
geschlagen wurden, war jedoch mit ihr nicht unmittelbar verwandt

4 | Gefundene Struktur hatte keine direkte Beziehung zur vorgeschlagenen,
z.B. Kristallisation von Losungsmitteln, Edukten, etc.




