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HOMA = 1 − 
𝛼

𝑛
∑(𝑅𝑖 − 𝑅𝑜𝑝𝑡)2

𝑛

𝑖=1



Ĥψ0 = 𝐸0ψ0

〈 〉

〈O〉 = ∫ … ∫ ψ0
∗ Ô ψ0 𝑑𝑥1 … 𝑑𝑥𝑛



𝐸[ψ] = ∫ … ∫ ψ∗ Ĥ ψ 𝑑𝑥1 … 𝑑𝑥𝑛 ≥ 𝐸0 = ∫ … ∫ ψ0
∗ Ĥ ψ0  𝑑𝑥1 … 𝑑𝑥𝑛

𝜌(𝑟) = 𝑛 ∫ … ∫|ψ|2  𝑑𝑥1 … 𝑑𝑥𝑛





φi = ∑ crηr

𝑟



𝜔 = √k ∙ 𝑚𝑒𝑓𝑓
−1 = √

𝜕2𝑉

𝜕𝑥2
(𝑥0) ∙ 𝑚𝑒𝑓𝑓

−1













3.9×10−2 

2.8×10−2 











𝑁𝐶  > 𝑁𝑁

(𝑁𝐶 + 𝑁𝑂)

𝑁𝑁
 ≥  3









Bororganyl Bedingungen Ergebnis 

55a PhB(OH)2 Na2CO3, PdCl2(PPh3)2, THF/H2O, 80 °C 89a (56%) 

55b  idem 89b (71%) 

55c  Cs2CO3, Pd(OAc)2, SPhos, Dioxan/H2O, 80 °C 89c (70%) 

Terphenyl Bedingungen Ergebnis 

90a  Tf2O, Ph3PO, DCM, 0 °C → RT 92a (92%) 

90b  idem 92b (80%) 

90c  P2O5, POCl3, 110 °C 92c (60%) 





Terphenyl Bedingungen der Amidbildung 
Ergebnis 

Amid 

Ergebnis 

Helicen 

89a  Pivaloylchlorid, Et3N, THF, 0 °C → RT 93a-I (96%) 94a-I (69%) 

89a  Benzoylchlorid, idem 93a-II (83%) 94a-II (70%) 

89a  Trimethylbenzoylchlorid, idem (---) (---) 

89a  Crotonsäure, T3P, Py, EtOAc, −15 °C → RT 93a-IV (45%) 94a-IV (67%) 

89a  Sorbinsäure, idem 93a-V (64%) 94a-V (50%) 

89b  Propiolsäure, idem (---) (---) 

89b  Azidoessigsäure, idem 93b-VII (77%) 94b-VII (67%) 

89b  TFAA, TFA, RT 93b-VIII (85%) (---) 





Verwendete Carbonsäure Ergebnis 

Propionsäure  101a (70%) 

Crotonsäure  101b (49%) 

Benzoesäure  101c (46%) 









𝑘𝐻[5]

𝑘𝐻[6]
=  

𝐴𝐻[5]  ∙  exp(
−𝐸𝑎𝐻[5]

R𝑇 )

𝐴𝐻[6]  ∙  exp(
−𝐸𝑎𝐻[6]

R𝑇
)

=  
𝐴𝐻[5]

𝐴𝐻[6]
 ∙ exp(

−𝐸𝑎𝐻[5] + 𝐸𝑎𝐻[6]

R𝑇
)

𝑘𝐻[5]

𝑘𝐻[6]
=  

𝐴𝐻[5]

𝐴𝐻[6]
 ∙ (1.08 ∙ 1011)

𝛥𝜀 = 𝜀𝑙 − 𝜀𝑟 =
[𝛩]

3298





Verbindung λabs / nm ελ / L∙mol−1∙cm−1 λem / nm EFMO / eV (DFT) 

66 

262 

299 

373 

393 

29800 

28600 

2200 

2200 

402, 422 

mit TFA: 451 

LUMO: −1.94 

HOMO: −6.40 

Lücke: 4.46 

74 

310 

390 

412 

25900 

3100 

3600 

425, 446 

mit TFA: 475 

LUMO: −2.16 

HOMO: −6.31 

Lücke: 4.15 





− − − −







Verbindung λabs / nm ελ / L∙mol−1∙cm−1 λem / nm EFMO / eV (DFT) 

92a 

272 

315 

379 

400 

27900 

29300 

1300 

500 

432 

mit TFA: 496 

LUMO: −1.73 

HOMO: −6.14 

4.41 

92b 

266 (Schulter) 

318 

391 

411 

24100 

31900 

1600 

900 

413, 432 

mit TFA: 486 

LUMO: −1.68 

HOMO: −5.79 

4.11 

92c 

275 

317 

379 

400 

27000 

30000 

1300 

500 

433,450 

mit TFA: 550 

LUMO: −2.05 

HOMO: −6.44 

4.39 







Verbindung λabs / nm ελ / L∙mol−1∙cm−1 λem / nm EFMO / eV (DFT) 

94a-IV 

274 

329 

379 

22400 

26400 

24500 

448, 467 

mit TFA: 579 

LUMO: −2.14 

HOMO: −5.91 

3.77 

94a-V 

285 

333 

411 

35200 

25400 

36400 

534 

mit TFA: 558 

LUMO: −2.36 

HOMO: −5.68 

3.32 

94a-II 

276 

323 

344 

364 

28600 

31500 

28600 

25400 

439,453 

mit TFA: 546 

LUMO: −2.09 

HOMO: −6.17 

4.08 





 









Elektrophil Metallierungsmethode Ergebnis 

Br2  LDA, ZnCl2, THF, −78 °C → RT  121a (---) 

I2  TMPMgCl∙LiCl, THF, 0 °C → RT  121b (---) 





Bororganyle Bedingungen Ergebnis 

Versch. ortho-subst. 

Bororganyle (-BPin, 

-B(OH)2, -BF3K)  

Na2CO3, PdCl2(PPh3)2, THF/H2O, 80 °C oder 

Cs2CO3, Pd(OAc)2, SPhos, Dioxan/H2O, 80 °C oder 

tBuOK, Pd-PEPPSI-iPr, tBuOH, 80 °C 

(---) 

4-Pyridin-B(OH)2 (124)  
Na2CO3, PdCl2(PPh3)2, THF/H2O, 80 °C oder 

Cs2CO3, Pd(OAc)2, SPhos, Dioxan/H2O, 80 °C 
123a (---) 

55b  Na2CO3, PdCl2(PPh3)2, THF/H2O, 80 °C 123b (61%) 

55c  Cs2CO3, Pd(OAc)2, SPhos, Dioxan/H2O, 80 °C 123c (82%) 



Terphenyl Bedingungen Ergebnis 

123b  Eaton-Reagenz, 80 °C 110b (52%) 

123c  
1. KOH, H2O, Glycol, 160 °C 

2. KI, [RhCl(COD)]2, PPh3, Piv2O, 160 °C 

110c (34%) 

(Verseifung: 90%, 

Ringschluss: 38%) 



















Bedingungen Ergebnis 

In(OTf)3, Toluol, 80 °C 154 (---) 

1. K2CO3, n-Hex, THF, MeOH, RT 

2. TBSOTf, DCM, −78 °C → RT 

Entschützen (91%) 

154 (---) 





Verbindung λabs / nm ελ / L∙mol−1∙cm−1 EFMO / eV (DFT) 

111a 

345 

362 

421 

446 

603 

30700 

35100 

13500 

13900 

5000 

LUMO: −3.00 

HOMO: −5.53 

Lücke: 2.53 

111b 

343 

359 

444 

473 

595 

31900 

30500 

25400 

31200 

2300 

LUMO: −2.86 

HOMO: −5.52 

Lücke: 2.66 

111c 

347 

363 

417 

442 

607 

34000 

41300 

11900 

11100 

5700 

LUMO: −3.28 

HOMO: −5.77 

Lücke: 2.49 





1



Verbindung 
E  / V vs. Fc/Fc+ (vs. SCE) 

EFMO / eV 
IF2+/IF+ IF+/IF IF/IF− IF−/IF2− 

111a --- 
+0.56 

(+1.02)[78] 

−1.51 

(−1.05)[78] 

−1.97 

(−1.51)[78] 

LUMO: −3.59 

HOMO: −5.66 

Lücke: 2.07 

111b 
+1.15 

(+1.61) 

+0.44 

(+0.90) 

−1.74 

(−1.28) 

−2.19 

(−1,73) 

LUMO: −3.36 

HOMO: −5.54 

Lücke: 2.18 

111c --- 
+0.72 

(+1.18) 

−1.37 

(−0.91) 

−1.77 

(−1.31) 

LUMO: −3.73 

HOMO: −5.82 

Lücke: 2.09 



𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂 =  −(e ∙ 𝐸½(Ox) + 5.1 eV)

𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂 = −(e ∙ 𝐸½(Red) + 5.1 eV)



Verbindung λabs / nm ελ / L∙mol−1∙cm−1 EFMO / eV (DFT) 

145 

314 

347 

448 

764 

849 

31600 

20700 

27300 

6400 

11900 

LUMO(α): −2.91 

SOMO(α): −5.13 

Lücke: 2.22 



Verbindung 
E1/2 / V vs. Fc/Fc+ (vs. SCE) 

EFMO / eV 
IF2+/IF∙+ IF∙+/IF IF/IF1− IF∙−/IF2− IF2−/IF∙3− 

145 
+1.55 

(+2.01) 

+1.11 

(+1.57) 

−0.16 

(+0.30) 

−1.37 

(−0.91 

−2.14 

(−1.68) 

LUMO: −4.94 

SOMO: −6.21 

Lücke: 1.27 











Ring: 
Perimeter: Gesamt: 

A & E B & D C 

+0.97 −0.05 +0.18 +0.58 +0.49 

𝛾0 = 1 − (
2 ∙ 𝑇0

1 + 𝑇0
2

)



𝑇0 =  
𝑛𝐻𝑂𝑁𝑂 − 𝑛𝐿𝑈𝑁𝑂

2





Ring: 
Perimeter: Gesamt: 

A & G B & F C & E D 

+0.96 +0.18 +0.51 +0.05 +0.70 +0.58 







𝑔 =
ℎ ∙ 𝜈

𝜇𝐵 ∙ 𝐵

𝜌𝑠(𝑟) = 𝜌𝛼(𝑟) − 𝜌𝛽 (𝑟)
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