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SPECTROMETRIE DE MASSE D’HETEROCYCLES DES ELEMEN& DU 
GROUPE IV 

VI*. INTERPRETATiON AUTOMATIQUE DE SPECTRE DE MASSE DE 
DERIVES DU SILACYCLOPENlXDIENE EN VUE DE L’ELUCIDATIbN 
DE LEUR STRUCTURE 
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13397 Marseille-Cedex 4 (Fmnce) 

(Rep le 2 octobre 1975) 

The program previously elaborated to interpret automaticahy mass 
spectra of heterocyclic Group IV derivatives has been extended for silacyclo- 
pentadiene derivatives. In a few seconds their structure can be determined 
correctly. 

Le programme mis au point pr&edemment [lj a 6t6 gtendu pour que 
les spektres de masse des d&iv& du silacyclopentadihe puissent 6tre interpretgs 
d’une man&e automatique afin d’&cider leur structure (I-V)_ Nous retrouvons 
pour ces composk les memes fragmentations que pour les d&i&s du silacyclo- 
pentane et germacyclopentane 12 2 5 ] ; c’est Q dire I’expuIsion de fragments 
neutres comportant les carbones C(4) et C(5) ou bien C(2) et C(3) avec le&s 
substituants, ainsi que la formation d’ion silyl&dide du type R’ -ST-R’ ’ 
cqnforme’ment au Schgma 1. 
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(I) R’ = Me, R”. = Ph 
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(II) R’-= CL , R” = fyle 

Ph Ph (m, R’ = Cl , R” f Ph. 

R?/s\Rlf tIST, R’-= R”.= PhCH, 
(32) R’ = RI’ = C4Hg 

Gutre ces m&hanismes, nous d6tectons de migrations {pour donner les ions 
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SCHEMA1 

PhSFRIR” par example) conformes aux mecanismes d&elk en spectrometrie 
de. masse pour les silacyclopentadiknes [ 61. 

Grke done aux seuls mecanismes communs de fragmentation, nous 
pouvons etendre notre programme par l’addition de nouvelles don&es (en 
particulier en faisant dans I les groupes Ph = 0) permettant l’interpr&.ation 
de ces spectres de masse pour determiner la structure des composes analyses. 

Pour les silaclopentadienes analys&, les r&ultats corrects ont CZtB 
don&s en quelques secondes et la structure de ceux ci reconstitute g&ice au 
code topologique precedemment utiIis& Nous envisageons l’extension de ce 
programme aux complexes m&Iliques 71 incluant les d&iv& du silacyclopen- 
tadiene. 

Bibliographie 

1 C. Lageot, J. Organometel. Chem., 96 (1975) 355. 
2 C. Lageot. J. Organometal. Chem.. 54 (1973) 131. 
3 C. Lageot. J. Organometel. Chem., 60 (1973) 55. 
4 A.M. Duffield, P. Mazerolles. J. Dubac et G. Manuel, J. Organometal. Chem., 12 (1968) 123. 
5 A.M. Duffield, H. Budzinkiewicz et C. Dsieras~ J. Amer. Chem. Sot., 87 (1965) 2920. 
6 R. Mama, M. Oertel et L. Rmemiin, J. Organometel. Chem., 35 (1972) 253. 


