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5. ZUSAMMENFASSUNG

Das Mikrowellenspektrum organischer Nitroverbindungen wurde bis heute nur
von Nitromethan, Nitrobenzol und Methylnitrat untersucht. Diese Arbeit, die das
Mikrowellenspektrum von Nitrodthylen HZC=C I-INO2 behandelt, sollte mehr Aufschluss
tiber Fragen des Dipolmomentes, der Quadrupolaufspaltung, der internen Rotation
und der Planaritdt von Nitroverbindungen geben.

Die Absorptionsfrequenzen der Rotationsiibergidnge von Nitrodthylen wurden
im K-Band (18 bis 26 GHz) gemessen. Die gemessenen Absorptionsfrequenzen fithr-
ten zur Identifikation des Grundzustandes und zweier angeregter Zustidnde, die auf
die Torsionsschwingung der Noz—Gruppe zuriickzufiihren sind. Auf Grund von rela-
tiven Intensitdtsmessungen konnten die Frequenzen der Torsionsschwingung abge-
schitzt werden. Wegen messtechnischer Schwierigkeiten konnten diese Frequenzen
jedoch im fernen Infrarot nicht beobachtet werden. Die Rotationskonstanten der drei
beobachteten Zustdnde des Nitroidthylens konnten mit Hilfe der identifizierten Absorp-
tionsfrequenzen mit einem Programm auf der ERMETH approximiert werden.

Durch die Bestimmung der Starkaufspaltung einzelner Rotationsiiberginge
wurde das Dipolmoment des Nitro#thylens im Grundzustand gefunden. Aus den be-
rechneten Werten des Dipolmomentes in den angeregten Zustinden wurde ersichtlich,
dass durch die Torsionsschwingung das Dipolmoment nicht gedndert wird.

Die Hyperfeinstruktur von dem Kernquadrupolmoment des Stickstoffs konnte
nicht aufgeldst werden, da die Quadrupolaufspaltung kleiner ist als die gemessene
Linienbreite. Fir die Q-Ueberginge J grosser 7 musste auchdie Aenderung der Ab-
sorptionsfrequenzen wegen der Zentrifugalausweitung beriicksichtigt werden.

Die experimentell bestimmten Werte des Inertialdefekts ergaben eine lineare
Abhéngigkeit von der Torsionsschwingung der N02-Gruppe. Extrapolation der Gera~
den fiir den hypothetischen Fall, in welchem die NOZ-Gruppe in Ruhe in ihrer Gleich~
gewichtslage ist, filhrt zu der Annahme, dass die Struktur von Nitrodthylen planar ist.
Aus der Struktur des Nitroidthylens ldsst sich schliessen, dass Nitroidthylen kein kon-
jugiertes System hat.

Um zu entscheiden, ob das Dipolmoment signifikant von der C-N-Bindung ab-
weicht, bedarf es noch der Messung isotopsubstituierter Nitroithylenverbindungen.
Eine vollstindige Bestimmung der Struktur diirfte dadurch erschwert werden, dass
zwei Atome des Nitrodthylens nahe einer Hauptachse liegen.



