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I n  i nves t i ga t ing  p h o t o c o n d u c t i o n  effects  in a n t h r a c e n e  
a n d  some of i ts  de r iva t ives ,  m o r e  de ta i l ed  i n fo rma t ion  
can  be  o b t a i n e d  if po la r ized  l ight  is used ,  a n d  t h e  magn i -  
t u d e s  of t h e  p h o t o c u r r e n t s  are  e x a m i n e d  in va r ious  
d i rec t ions  in  t h e  crysta ls .  K n o w l e d g e  of t he  o r i en t a t i on  
of t h e  u n i t  cell axes w i t h  respec t  to  t he  e x t e r n a l  c rys ta l  
fo rm,  a n d  of t he  molecules  in  t h e  u n i t  cell, is r equ i red ,  
a n d  since th i s  i n f o r m a t i o n  can  be o b t a i n e d  genera l ly  
on ly  b y  comple t e  s t r uc tu r e  ana lyses ,  t he  s t ruc tu re s  of 
some  a n t h r a c e n e  de r iva t ives  are  be ing  ful ly  i nves t i ga t ed  
b y  X - r a y  d i f f rac t ion  m e t h o d s .  

Some a n t h r a c e n e  de r iva t ives  w i t h  s u b s t i t u e n t s  in t h e  
9 a n d  10 posi t ions  have  p h o t o c u r r e n t s  w h i c h  are  l0  S t e l03  
t imes  as g rea t  as those  in  a n t h r a c e n e  itself, a l t h o u g h  since 
al l  of these  subs tances  are  insu la tors ,  t he  cu r r en t s  are  
a l w a y s  e x t r e m e l y  smal l  (of t h e  o rder  of 10-~-10 -1~ 
amps . ) .  T h e  p re sen t  series of X - r a y  inves t iga t ions  has  
been  conf ined  to  these  de r iva t ives .  Fu l l  de ta i l s  of t h e  
ana lyses  wil l  be g iven  in  subsequen t  c o m m u n i c a t i o n s ,  
b u t  t h e  c rys t a l  d a t a  a re  o u t l i n e d  here .  

U = 1062.3 t~ 3, D m =  1"525 g .cm.  -a, 
Z -~ 4, Dx = 1"535 g .cm.  -3. 
Space g roup  P21/a-C~h. 

9 : 10 -Din l t roan th racene ,  C14HsRT~O~. 

Tricl inic ,  a ---- 3.95, b ~-- 8-68, c ---- 8.76 A, 
a ---- 106 ° 46', fl ---- 98 ° 59', ~ = 98 ° 01". 

U ---- 278.6 /~a, Dm ---- 1"591 g .cm.  -3, 
Z ---- 1, Dx = 1"589 g .cm.  -3. 
Space g roup  P1-Ci.  

9-Ni t roan th r acene ,  C14HgNO 2. 

Monocl inic ,  a ---- 7-49, b ---- 13.77, c = 11.44 A, 
= 1 1 5  ° 1 1 ' .  

U = 1068"5 A s, Dm = 1"375 g .cm.  -3, 
Z ----4, Dx = 1"379 g .cm.  -3. 
Space g roup  P21/a-C~h. 

Crystal data 

9 : 1 0 - D i b r o m o a n t h r a c e n e ,  C14HsBr2. 

Tricl inie ,  a ---- 4.06, b = 8.88, c ---- 16.15 ~ ,  
a ---- 98 ° 50', fl --~ 97 ° 05', ~, ---- 100 ° 21'. 

U ---- 559.3 /~3, Dm (measu red  dens i ty )  = 1.981 g .cm.  -3, 
Z = 2, Dx (observed dens i ty )  -- 1.983 g .cm.  -3. 
Space  g roup  PY-C~. 

9 : 10 -Dich lo roan th racene ,  C14HsCI~. 

Monocl inic ,  a = 7.04, b ---- 17.93, c ---- 8"63 /~, 
fl ---- 102 ° 56'. 

* National  Research Laboratories Postdoctorate Fellow. 

S t r u c t u r e  ana lyses  of all of these  c rys ta l s  are  in  
progress ;  since t h e  d i b r o m o  and  d ichloro  de r iva t ives  a re  
n o t  i somorphous ,  t h e y  are  be ing  i n v e s t i g a t e d  indepen-  
d e n t l y .  

I n  order  to  s t u d y  p h o t o c o n d u c t i o n  in  these  c rys ta l s  
t he  a t o m i c  pos i t ions  need  be d e t e r m i n e d  on ly  approx-  
ima te ly ,  b u t  s ince r e l a t i ve ly  l i t t le  m o r e  l abour  is re- 
qu i red  to ref ine t h e  a p p r o x i m a t e  s t ruc tu res ,  full s t r u c t u r e  
ana lyses  are  be ing  ca r r i ed  out ,  a n d  r e a s o n a b l y  a c c u r a t e  
a t o m i c  p a r a m e t e r s  a n d  mo lecu l a r  d imens ions  ob ta ined .  
I t  wil l  also be of in te res t  to  c o m p a r e  t h e  d imens ions  of 
these  molecu les  w i t h  those  of t h e  p a r e n t  c o m p o u n d ,  a n d  
to  examine  a n y  effects  of t h e  subs t i t uen t s  on t h e  b o n d  
leng ths  in t he  a n t h r a c e n e  nucleus .  

Acta Cryst. (1958). 11, 564 

Kristallgitter zyklischer Si l ic ium-Kohlenwasserstoffe .  V o n  M .  RENNINGER u n d  W.  RE~I-NGER, Kr i -  
stallographisches Insti tut  der Universitdt, Marburg-Lahn, Gutenbergstrasse 18, Deutschland 

(Eingegangen am 28. Apri l  1958) 

Bei  U n t e r s u c h u n g e n  fiber die t h e r m i s c h e  Ze r se t zung  v o n  
T e t r a m e t h y l -  u n d  Te t r a~ thy l -S i l an  f a n d e n  G. F r i t z  & 
B.  R a a b e  (1956) u n t e r  v e r s c h i e d e n e n  tells dampffSr -  
m i g e n  u n d  flfissigen, tel ls  w a c h s a r t i g e n  u n d  fes ten  Zer- 
s e t z u n g s p r o d u k t e n  a u c h  ein sehr  schSn in l angen  N a d e l n  
kr is ta l l i s ie rendes  y o n  der  B r u t t o f o r m e l  Si4CllH~s. Che- 
mische  u ~ d  s ter ische  I n d i z i e n  f f ihr ten  die A u t o r e n  auf  die 
n a c h s t e h e n d e  S t r u k t u r f o r m e l ,  de ren  l~ ich t igke i t  w e n n  
a u c h  n i c h t  vSllige S icherhe i t ,  so doch  grosse W a h r -  
sche in] ichke i t  fiir s ich h a t :  

(CH3)~ 

t t 2 c / S i ~ c H ~  

/ \ 
H3C-Si  CH~ Si-CH~ 

\ / 
t t 2 C ~ , ~ s i / C ' H 2  

(CH3)2 

]:)as Ver l angen  n a c h  Kl i i rung  der  Molek i i l s t ruk tu r  liess 
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die an sich schon gegebene Frage nach der Kristall- 
struktur des Produkts noch dringlicher erscheinen. Ob- 
wohl uns z. Zt. die personellen Voraussetzungen ffir eine 
eingehende Strukturaufkl~rung fehlen, fibernahmen wit 
es auf eine Anfrage yon germ Dr. Fritz hin, an einigen 
yon ihm zur Verffigung gestellten Proben wenigstens 
die ersten Schritte naeh diesem Ziel zu tun. 

I)iese Versuche hatten die nachfolgenden Ergebnisse: 
Eine Schwierigkeit fOr die R6ntgenaufnahmen bestand 
darin, dass die Substanzen einen merklichen, wenn auch 
kleinen, Dampfdruck besitzen, sodass w~hrend der Auf- 
nahmen der freien Luft ausgesetzte Kristiillchen inner- 
halb weniger Stunden wegsublimiert waren. Dem konnte 
schliesslich dutch Einschluss der Kristiillchen ha enge 
(0,3 ram.) Mark-KapiUaren begegnet werden, an deren 
Innenwandung sie allein durch Oberfl~chenkr~fte ge- 
nfigend lest hafteten. 

Substanzproben aus verschiedenen Chargen der Unter- 
suchungen Fritz-Raabe lagen vet. In einer gr6sseren 
Zahlvon Drehkristallaufnahmen wurden drei sehr iihnliche, 
jedoch eindeutig verschiedene Kristallgitter festgestellt, 
A, B und C. Diese Typen fanden sich in den Proben 
einzeln oder gemischt vor. Nach pers6nlicher Mitteilung 
durch ierrn Dr Fritz hat sich inzwischen bei ihm heraus- 
gestellt, dass die Ursache der Typenverschiedenheit ha 
geringen Beimengungen eines Derivates der oben ange- 
gebenen Verbindung liegt, ha welchem eine CI-I3-Gruppe 
am Silicium durch I4 ersetzt ist. Nach LIberffihrung des 
SiH-halt igen Gemischanteils mit te ls  Hydrolyse  ha ein 
h6hermolekulares P roduk t  liess sich die der obigen Formel  
entsprechende SiI-I-freie Komponen te  durch Kristallisa- 
t ion und  Sublimation abtrennen.  Diese Probe ergab dann 
im R6ntgenbi ld  durchweg dieselbe Type A, diejenige, 
die auch schon vorher  am hiiufigsten festgestellt  worden 
war. lhre I)aten wurden auch eingehender untersucht als 
die der beiden andern. Tabelle 1 gibt eine Zusammen- 

Tabelle 1. Gitterdaten der Typen A, B und C 

Zell- 
Type a b c ~ volumen 

A 9,0/k 17"2 A 9,75 A 90 ° 1500/k a 
B ? ? 9,3 ? ? 
C 9,2 17,3 9,5 86 1500 

stellung der Gi t terdaten  aller drei Typen,  soweit sie er- 
mi t te l t  wurden (monokline Achsen, Ortho-Achse ist c). 

Alle drei Typen shad als praktisch pseudotetragonal  
anzusehen, wenigstens in Bezug auf ihre Projekt ion ha die 
a-b-Ebene (a ~ b/2)*. Bei Type A ist das Gitter inner- 
halb der Messgenauigkeit  orthogonal (a _l_ b), t ro tzdem 

* In der Fig. ist b im Verh~Itnis zu a und c irrtiimlich 
zu Klein gezeichnet, wodurch der pseudotetragonale Eindruck 
verlorengeht. 

ist nach Ausweis der Weissenbergaufnahmen h6herer 
Schichtlinien die Symmetr ie  nicht  rhombisch, sondern 
nur  monoklin.  Bei Type B ist Abweichung yon der 
Orthogonalit i i t  urn 4 ° (Winkel 7) eindeutig sichergestellt. 
Wahrscheinliche Raumgruppe  ist for alle drei Typen 
P2/b (die b-Gleitebene ist durch die Ausl6schungen hk0 
mi t  k----2n~-I  sichergestellt). Die Zelle enth~lt  zwei 
Molekfile (Kristalldichte 1,2 g.cm.-a), die in zweiz~hligen 
Achsen liegen, also auch selbst solche besitzen mfissen. 
Noch freie Paramete r  for die Molekfile als Ganze shad: 
Ihre  H6henlage x auf den zweiz~hligen Achsen und ihre 
Whakelstellung Z in Bezug auf diese. Fig. 1 gibt  ehae 

i / l l  ! 

Fig. 1. Wahrscheinliche Molektilanordnung. 

Darstel lung der hiernach wahrscheinlichen Struktur.  Sie 
w~re mi t  einer Ke t t ens t ruk tu r  des Molekiils kaurn ver- 
einbar und  bildet  sonach eine weitere Stiitze fiir die von 
Fri tz  & Raabe angenommene  Strukturformel.  Die beiden, 
durch diese nahegelegten Spiegelebenen t re ten  allerdings 
nicht  in Erscheinung.  
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I t  has come to our a t ten t ion  tha t  the powder pa t te rn  & Wood, 1956) must  be revised. Some t ime ago, a sample 
and  lattice constants previously given for YFeO a (Geller of the  YFeO a which was used in the  original work was 


