
In Abhängigkeit von der Zusammensetzung der Le-
gierungen sind untereinander aufgetragen: 
a) ein Ausschnitt des Zustandsdiagramms 1, 
b) der Löslichkeitskoeffizient L der Wasserstofflöslich-

keit 2, 
c) die magnetische Suszeptibilität % 3 (bei Zimmertem-

peratur gemessen und nach Abzug des diamagneti-
schen Anteils der abgeschlossenen Elektronenscha-
len der Atome), 

d) die aus der spezifischen Wärme berechnete Dichte 
der Elektronenzustände an der FERMi-Grenze N(E). 

Aus dem Verlauf der Wasserstofflöslichkeit und der 
magnetischen Suszeptibilität ließ sich folgern, daß die 
durch die Flächen [311] und [222] gebildete BRIL-
LouiN-Zone maßgebend für die Gestalt des FERMi-Kör-
pers ist. Die Maxima der Suszeptibilität wurden als 
Berührungspunkte des FERMi-Körpers an den Flächen 
[311] bei 20% und [222] bei 40% MgZn2 gedeutet4. 
Der stark diamagnetische Effekt oberhalb 53% und das 
Absinken der Wasserstofflöslichkeit im gleichen Bereich 
wurden mit der weitgehenden Auffüllung der BRILLOUIN-
Zone in Zusammenhang gebracht. Wenn auch eine zu-

sammenfassende Deutung dieser Effekte noch aussteht, 
so sei an dieser Stelle bereits darauf hingewiesen, daß 
die Eigenwertdichte, die aus Messungen der spezifischen 
Wärme erhalten wurde, diese Auffassung im wesentli-
chen bestätigt. Bei kleinen Zusätzen an MgZn2 nimmt 
die Oberfläche des FERMi-Körpers zu. Auffallend ist 
die Übereinstimmung der Maxima von % und N(E) 
bei 20% MgZn2 . Auch die Deutung des Absinkens der 
Wasserstofflöslichkeit und des starken diamagnetischen 
Effektes an der Phasengrenze stimmt mit dem aus der 
spezifischen Wärme ermittelten Verlauf von N(E) gut 
überein. Lediglich der aus dem Verlauf der Wasser-
stofflöslichkeit gezogene Schluß, die freie Oberfläche 
des FERMi-Körpers habe bei 40% MgZn2 ihr Maximum, 
entspricht nicht dem Bild, das die spezifische Wärme 
ergibt. 
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This microwave spectrum of CH3HgJ with five different 
isotops of mercury has been investigated in the region of 
8—42 Gc/s. The quadrupole coupling of J127 was determin-
ed. The rotational constants of CH3HgJ with the isotops 
Hg198, Hg199, Hg200, Hg202, Hg204 were derived from the re-
solution of the hyperfine structure. The bond lengths were 
calculated. The dipole moment of the molecule was deter-
mined from the investigation of the S T A R K effect. 

GORDY und SHERIDAN 1 haben aus der homologen 
Reihe der Methylquecksilberhalogenide bereits mikro-
wellenspektroskopisch für höhere Rotationsübergänge 
die Substanzen CH3HgCl und CHsHgBr untersucht 
und eine Rotationskonstante für CH3HgJ angegeben. 
Bei diesen Untersuchungen wurde die HFS quantitativ 
aufgelöst, ohne die Quadrupolkopplungskonstante für 
C1 und Br zu berechnen. 

Daher lag es nahe, Hyperfeinstrukturuntersuchungen 
am Methylquecksilberjodid vorzunehmen. Von beson-
derem Interesse bei diesen Untersuchungen ist die 
Größe der Quadrupolkopplungskonstanten des J127 im 
CH3HgJ. Ebenfalls interessant ist die Bestimmung des 
permanenten molekularen Dipolmomentes. Die Berech-
nung der Struktur des Moleküls gestattet darüber hin-
aus einen Vergleich mit den anderen Substanzen der 
gleichen homologen Reihe. 
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1. Experimentelles 

CH3HgJ ist ein weißer kristallinischer Stoff, der in 
perlmutter-glänzenden Plättchen kristallisiert. Die Sub-
stanz schmilzt bei 143 °C, wobei sie sich zu äußerst 
dünnen und glänzenden Plättchen verdichtet. Bei 22 °C 
hat der Stoff einen Dampfdruck von 2 ,4-10 - 2 Torr2. 

Das zur Strukturbestimmung notwendige Rotations-
spektrum des CH3HgJ wurde mit zwei konventionellen 
STARK-Mikrowellenspektrographen im X-Band und R-
Band aufgenommen3. Die Spektren wurden nach der 
üblichen Methode mit Frequenzstabilisierung und einem 
Averager-System4 aufgezeichnet. Da sich die angereg-
ten K-Niveaus bei der Messung der Rotationsspek-
tren sehr störend bemerkbar machten, wurde bei mög-
lichst niederen Temperaturen und bei steten Verände-
rungen gemessen. So gelang es einigermaßen, die K-
Linien von denen der J-Linien zu trennen. 

2. Meßergebnisse 

Tab. 1 gibt die für den / = 5 - > 6-Ubergang im X-
Band gefundenen Linien an. Es sind nur die für K = 0 
gefundenen Frequenzen vermerkt. F ist die Hyperfein-
strukturquantenzahl. Die vollständigen Meßergebnisse 
sind in 2 verzeichnet. 

Nach Berechnung der ungestörten Rotationslinien 
aus der Aufspaltung der Hyperfeinstrukturlinien nach 
dem Konstantenprogramm erhält man die in Tab. 2 
angegebenen Rotationskonstanten. 

Nach dem Konstantenprogramm für den symmetri-
schen Kreisel wurde nach Eingabe der Rotationskon-
santen und der Linien der Hyperfeinktrukturaufspal-
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Isotop V F Isotop V F 
(Hg) (MHz) (Hg) (MHz) 

Hg198 9483,6 3 /2 -* 5/2 Hg200 9458,6 7/2-* 9/2 
Hg198 9473,4 5/2 —* 7/2 Hg202 9441,2 3/2-* 5/2 
Hg198 9479,9 7 /2 -* 9/2 Hg202 9437,7 5/2-* 7/2 
Hg199 9473,0 3 /2 - » 5/2 Hg202 9460,0 7/2-* 9/2 
Hg199 9462,7 5 /2 -* 7/2 Hg204 9420,9 3/2-* 5/2 
Hg199 9469,2 7 /2 -* 9/2 Hg204 9410,6 5 /2-* 7/2 
Hg200 9462,3 3 /2 -* 5/2 H g 2 0 4 9417,1 7/2-* 9/2 
Hg200 9452,2 5 /2 -* 7/2 

Tab. 1. 

Molekül Rotationskonstante 
(MHz) (beredinet) 

Rotationskonstante 
(MHz) (gemessen) 

C12H3Hg198J127 

C12H3Hg199J127 

C12H3Hg200J127 

C12H3Hg202J127 

C12H3Hg204J127 

7 9 0 , 8 4 6 
7 8 9 , 9 5 7 
7 8 9 , 0 7 5 
7 8 7 , 3 3 3 
7 8 5 , 6 1 8 

7 9 1 , 3 7 ± 0 , 0 1 0 
7 9 0 , 4 8 ± 0 , 0 2 5 
7 8 9 , 6 0 ± 0 , 0 1 5 
7 8 8 , 8 6 ± 0 , 0 2 0 
7 8 7 , 1 4 ± 0 , 0 1 5 

Tab. 2 . 

tung eines Rotationsüberganges die Kernquadrupol-
kopplungskonstante eqQ durch ein Näherungsverfahren 
bestimmt. Man erhält somit für eqQ des J127 im 
CH3HgJ: 

eqQ— — (1674,0 ± 0,5) MHz. 

Für die Berechnung der Bindungslängen zwischen den 
Atomen C —Hg —J geht man von den gemessenen Ro-
tationskonstanten aus. Die Werte für die Abstände 
dcYLs und ^Hgj wurden dann durch ein Näherungsver-
fahren bestimmt. 

Eine Kontrolle der Abstände C —H mit den berech-
neten Werten für rfcHg und ĉ HgJ ergab, daß sich an 
diesen Werten gegenüber den von G O R D Y und S H E R I D A N 

bestimmten nichts ändert. Auf eine Wiedergabe dieser 
Werte kann deshalb hier verzichtet werden. Tab. 3 gibt 
die hier neu errechneten Werte an. 

<*CHg (A) D H G J ( A ) <£HCH <£CHgJ 

2,087 ±0,01 2,528 ±0,005 110° 42' 180° 

Tab. 3. 

Mit Hilfe von STARK-Effekt-Untersuchungen an einer 
Linie des Rotationsüberganges für 7=17 - > 1 8 für 
K = 0 und F = 29/2 31/2 wurde das Dipolmoment 
von CH3HgJ berechnet. Es ergab sich ein Wert von 

H = (1,30 ±0,05) Debye. 

3. Diskussion 

Die für die Rotationskonstanten und Bindungsab-
stände von G O R D Y und S H E R I D A N gefundenen Werte für 
CH3HgCl und CH3HgBr stimmen mit den hier gezeig-
ten Werten für CH3HgJ in entsprechender Analogie be-
friedigend überein. Damit wird festgestellt, daß die 
geometrische Struktur der Bindungen der homologen 
Reihe der Methylquecksilberhalogenide gleich bleibt. 
Nach der Theorie von T O W N E S und D A I L E Y wird in 
einer späteren Arbeit eine Angabe über den Ionen-
charakter der Hg —J-Bindung gemacht werden. Dazu 
werden die hier ermittelten Werte benutzt werden. 
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für ihre Hilfsbereitschaft. Der Deutschen Forschungsgemein-
schaft sind wir zu besonderem Dank für die großzügige Be-
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The microwave spectrum of SiFClj has been investigated 
in the region from 8 to 40 Gc and from the rotational con-
stants the following structural parameters were obtained us-
ing an approximation method: < i s i F = L 5 2 0 Ä , D S I C L = 2 . 0 1 9 Ä , 
<£ FSiCl = 1 0 9 . 5 5 ° . From the S T A R K effect pattern of the 
transition / = 5 - * 6 the dipole moment ,« = 0.49 D has been 
determined. 

An einer Reihe von Si-Halogenverbindungen konn-
ten Gesetzmäßigkeiten der Länge der Si-Halogenbin-
dung aufgezeigt werden 1, aber über SiFCl3 liegen, so-

1 J. SHERIDAN U . W. G O R D Y , J. Chem. Phys. 19, 965 [1951]. 
2 M . M I T Z L A F F , R. H O L M U . H . H A R T M A N N , Z . Naturforschg. 

22 a, Heft 9 [1967], im Druck. 

weit uns bekannt ist, noch keine Daten vor. Im Rahmen 
unserer Strukturuntersuchungen an Si-Halogenverbin-
dungen haben wir deshalb das Mikrowellenspektrum 
von SiFCl3 vermessen. 

Experimentelles 

Die Messungen wurden mit einem STARK-Mikrowel-
lenspektrographen mit 20 kHz Rechteckmodulation bei 
— 75 °C im Bereich von 8 bis 40 GHz durchgeführt. 
Die Absorptionslinien waren weniger intensiv als bei 
SiHCl3 2, doch konnte bei Übergängen mit / > 8 bei 
Drucken unter 5 - 1 0 - 2 Torr gearbeitet werden. Wie bei 
SiHCl3 wurden intensive Schwingungssatelliten beob-
achtet, die hauptsächlich auf die leicht anregbaren Si — 
Cl-Deformationsschwingungen zurückzuführen sind. 

Die Substanz SiFCl3 wurde nach dem Verfahren von 
S C H M E I S S E R und J E N K N E R 3-4 dargestellt: In mehreren 

3 M. SCHMEISSER U. H. JENKNER, D.B.P. 9 0 1 4 1 2 und 9 1 2 3 3 0 
[ 1 9 5 3 ] . 
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