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Microwave Spectrum and Rotational Spectroscopic Constants of Methyl-chloro-silane: 
CH3SiH2Cl, CH3SiD2Cl, and CD3SiD2Cl 

The microwave spectra of the following isotopic species of Methyl-chloro-silane: CH3SiH2Cl, 
CH3SiD2 and CD3SiD2Cl have been measured and the rotational spectroscopic constants (rota-
tional constants, centrifugal distortion constants and nuclear quadrupole coupling constants) have 
been determined. 

Seit längerer Zeit beschäftigen wir uns mit mole-
kül-physikalischen Untersuchungen über Struktur und 
Bindungseigenschaften von Alkylchlorsilanen 1 ' 2' 3. 

Die unseren Arbeiten auf diesem Gebiet zugrunde 
liegende Problematik wurde bereits ausführlich dar-
gestellt1. In Fortsetzung dieser Arbeiten haben wir 
die Mikrowellenspektren von 

12CH3 28Si Ho 35C1,12CH3 28Si H., 37C1, 
12CH3 28Si Do 35C1,12CH3 28Si Do 37C1, 
12CD3 28Si Do 35C1,12CD3 28Si Do 37C1 

vermessen und analysiert. 

Experimentelles 

Die Verbindungen wurden nach den Reaktions-
schemata I, II, III (siehe Seite 1443) dargestellt. 
Die Untersuchungen wurden mit dem bereits früher 
beschriebenen Mikrowellenspektrometer1 durchge-
führt. Die Messungen erfolgten im Bereich zwischen 
8 und 37 GHz, Meßtemperatur war im allgemeinen 
- 60 °C. 

Im X-Band wurde als Detektordiode eine Tunnel-
diode Nr. 812 B der Firma Airtec Inc. benutzt. 

Von allen genannten Molekülen wurden R- und 
Q-Zweige bis zu maximal 7 = 30 vermessen. Bei den 
höheren /-Übergängen wurden überall Übergänge 
bis zu K _ t = 4, in einigen Fällen auch bis zu 

= 5 beobachtet und zugeordnet. Aus der Hyper-
feinstruktur von Übergängen bis maximal 7 = 4 5 
wurden die Kernquadrupolkopplungskonstanten für 
die 6 Isotopenspezies festgelegt. 

In Tab. 1 sind ausgewählte Multiplettlinien wie-
dergegeben, die für die Anpassung von jeweils 
einen Satz von Diagonalgliedern des Kernquadru-

polkopplungstensors verwendet worden sind. Die 
mittels dieses angepaßten Quadrupolkopplungsten-
sors theoretisch berechneten Feinstrukturlinien sind 
den gemessenen gegenübergestellt. 

In den Fällen, in denen im MW-Spektrum die 
Multiplettlinien nicht aufgelöst werden konnten, wur-
de die Bandenspitze unter Berücksichtigung der rela-
tiven Intensitäten ausgewertet. 

In Tab. 2 sind die ermittelten Kernquadrupol-
kopplungskonstanten der einzelnen Isotope zusam-
mengefaßt. Die angegebenen Fehler sind Standard-
fehler der Anpassung. 

Für die Zentrifugalverzerrungsanalyse wurden die 
hypothetischen unaufgespaltenen Linien v0 der ein-
zelnen Übergänge als Schwerpunkte der Kernquadru-
pol-Hyperfeinstruktur-Multipletts berechnet. Hierzu 
wurde über die Hyperfeinstrukturkomponenten eines 
Übergangs intensitätsgewichtet gemittelt4. 

Zur Berechnung der Rotations- und Zentrifugal-
verzerrungskonstanten wurde die von Watson5 an-
gegebene 8-parametrige Formel zur Darstellung der 
Rotationsenergie eines asymmetrischen, nicht starren 
Kreisels in der Form 
E = Ej°(X, Y,Z) - J'2(J + l)2 Aj 

- 7 ( 7 + 1 )(Pz*)AJK -

- 2 7 ( 7 + 1) [(Px) ~(Py2)]h 
-2[(P2)((PX2) -(Py2)) (1) 
+ ( l ± x ) (* + 3 ) G ] d K 9 

verwendet6. 
In Tab. 3 sind für die jeweiligen Isotopen die 

„gemessenen" hypothetischen, unaufgespaltenen Li-
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Tabelle 1 

J» - J 

20,2~ 10,1 

3o,y2o,2 

2 1 , 2 " 1 1 , 1 

Ausgewählte Multlplettlinien, die 
lungskonstanten verwendet wurden 
Frequenz). 

für die Berechnung der Kernquadrupolkopp-
(Verglelch von berechneter und gemessener 

F* - F 

7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1 /2 
1/2 
7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1 / 2 
9 / 2 
7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
7 / 2 
5 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1/2 

5 / 2 
3 / 2 
1/2 
5 / 2 
3 / 2 
1 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1/2 
5 / 2 
3 / 2 
1 / 2 
7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1 /2 
7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1 / 2 

35 C H 3 S I H 2 

v 
g 

(GHz) 

I i , 1 4 0 3 8 0 
14,1132850 
14,4334 30 
1 4 , 4 4 5 3 6 0 
1 4 , 4 3 9 8 7 0 

1 5 , 0 4 0 3 5 0 
1 5 , 0 3 3 4 0 0 

1 5 , 0 3 4 9 7 0 
1 5 , 0 4 5 7 4 0 
21,609810 

21,608080 

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

Cl 

v.-v b g 

(KHz) 

30 

1 0 
- 1 0 
- 1 0 
- 2 0 

10 
20 

40 
- 2 0 

30 

- 1 0 

- 5 0 
- 1 0 

0 
- 1 0 
- 4 0 

10 
30 
10 

C H 3 S I D 2 3 5 C I 

v g 
(HGz) 

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

v, -v 
b g 
(KHz) 

- 4 2 
- 1 0 4 

1 
2 

- 4 8 

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

2 0 , 9 2 8 7 5 6 

20,927000 
2 0 , 9 2 1 4 7 8 
2 0 , 9 3 2 1 0 6 
2 0 , 9 3 4 2 1 5 

57 
1 7 0 
1 9 0 

7 0 
1 1 2 

62 
9 

- 8 2 
- 6 7 

24 
- 8 
27 
13 

C D 3 S 1 D 2
3 5 C 1 

V 
g 

(GHz) 

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

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

v.-v 
b g 
(KHz) 

40 
69 
86 
12 
86 

100 

- 7 5 
25 

- 3 4 
- 3 

- 1 0 7 

C H 3 S 1 H 2
5 7 C 1 C H 3 S 1 D 2

3 7 C 1 C D 3 S 1 D 2
3 7 C 1 

J ' - J 

20,2_10,1 

2 1 , 2 - 1 1 , 1 

l j 2,3" 3 2,2 

F« - F 

7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1 / 2 

7 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1/2 
7 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1/2 
9 / 2 
7 / 2 
9 / 2 
7 / 2 

11/2 

5 / 2 
3 / 2 
1/2 
5 / 2 
3 / 2 
3 / 2 
5 / 2 
5 / 2 
1 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1 / 2 

5 / 2 
1/2 
3 / 2 
5 / 2 
3 / 2 
1/2 
7 / 2 
5 / 2 
9 / 2 
7 / 2 
9 / 2 

V g 
(GHz) 

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

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

v, - v„ 
b g 
(KHz) 

18 
- 2 0 

- 9 
51 
- 6 
- 8 

- 1 8 
75 

1 
27 

4 
15 

- 2 3 
354 
- 4 6 
- 2 6 
- 5 5 

17 

v g 

(GHz) 

13,662716 

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

1 3 , 1 3 9 9 8 7 

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

( K H Z ) 

45 
0 

1 3 , 6 6 6 7 3 8 48 

1 
- 1 0 

43 
15 
36 
39 
- 6 

38 
9 

100 
- 6 

v g 
(GHz) 

1 2 , 2 7 7 2 7 1 
1 2 , 2 7 7 5 7 9 
1 2 , 2 8 6 6 7 0 

1 2 , 7 9 0 8 8 5 
1 2 , 7 8 5 6 6 9 

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

v b " v g 
(KHz) 

- 5 0 
5 0 

-44 

33 
24 

1 2 , 7 8 6 7 5 8 26 

3 
- 2 1 

3 
- 2 1 
- 3 4 

Vg = gemessene Frequenz e. 
V b - V g = Differenz von berechneter und gemessener Frequenz 
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Reaktionsschemata: 
Cl 

I 
H 

a) 2 <^cT> - Si - CH3 + LiAlH4 - > 2 Si - CH3 + LiCl + A1C13 

H 

b) 

a) 

b) 

b) 

Cl 
H 

I 
H 

— Si — CH3 + HCl - > CH3 — Si — Cl + C6H6 

H H 
H 

<^Ö"^>-SiH3 + Br 2 -> < ^ c P > - S i - B r + BrH 

H 

II 

H 

_ Si - Br + CD3MgJ - Si - CD3 + MgJBr 

H 
H H 

- Si - CD3 + DC1 CD3 - Si - Cl + C6H5D 
x — x I I 

H H 
Cl 

a) 2 < ( ^ ö ^ > - S i - C H 3 + LiAlD4 

Cl 
D 

b) 

D 
I 

O / — Si — CH3 + HCl 
I 

D 

- > - Si - CH3 + LiCl + AlClj, 

D 
D 
I 

CH« — Si — Cl + CfiH 

III 

6 

D 

nien v0 der einzelnen Übergänge zusammengestellt. 
Die Tabellen enthalten weiterhin die Differenzen 
zwisdien gemessenen und berechneten Werten und 
die Standardfehler. 

In Tab. 4 sind die effektiven Rotationskonstanten, 
die effektiven Trägheitsmomente und die Zentrifu-
galverzerrungskonstanten der 6 Isotopenspezies an-
gegeben. 

Für die Anpassung wurden nur Übergänge ver-
wendet bis zu einer Rotationsquantenzahl von max. 
/ = 30, da von uns gezeigt werden konnte 8, daß bei 
höheren Übergängen die Näherungen der Watson-
Formel nicht mehr gültig sind. 

Das von Kirchhoff7 angegebene t(Av) -Verfahren 
wurde nur insofern als Kriterium für die Auswahl 
der Linien mit herangezogen, als die Linien mit 
relativ großen t (Av)-Werten noch einmal überprüft 

Xaa Xbb Xcc Xcc 

CH3SiH285Cl - 2 7 , 7 6 ±0 ,08 8,89 ±0 ,15 18,87 ±0 ,12 
CH3SiD235Cl - 2 8 , 5 7 ±0 ,04 9,51 ±0 ,08 19,06 ±0,07 18,94 ±0,06 
CD3SiD,33Cl - 2 6 , 0 1 ±0,07 7,12 ±0 ,10 18,89 ±0 ,09 
CH3SiH237Cl - 2 2 , 0 9 ±0,03 7,21 ±0 ,06 14,88 ±0,07 
CH3SiD237Cl - 2 2 , 6 1 ±0,06 7,62 ±0 ,09 14,99 ±0,07 14,89 ±0,06 
CD3SiD237Cl —20,90±0,05 6,11 ±0,11 14,79±0,11 Tab. 2. Quadrupolkopplungskonstanten (in 

Xcc/xVc =1,2720 ±0 ,0060; <?35/<?37 theor. = 1,2688 M H z ) i m Trägheitshauptachsensystem mit 
Standardfehlern. 
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T a b e l l e 3 . Frequenzen der "gemessenen" hypothetischen unaufgespaltenen Linien sowie deren Standard-
abweichung, berechnet aus den r o t a t i o n s s p e k t r o s k o p i s c h e n Konstanten . 

CH3SiH235Cl CH3S1D235C1 CD3S1D235C1 
Oberer Unterer 
Zustand Zustand 
J K_ . K+ J K_ 

- K + Vg b g f V, - V b g V 
g V , - V 

b g 
(GHz) (KHz) (KHz) (GHz) (KHz) (KHz) (GHz) (KHz) (KHz) 

2 0 2 1 0 1 1 4 , 4 3 9 8 0 4 - 7 11 1 3 , 9 9 4 2 8 0 - 2 9 15 
2 1 1 1 1 0 1 5 , 0 3 8 7 7 4 10 11 1 4 , 5 9 0 6 6 4 74 15 1 3 , 1 0 6 6 4 8 66 13 
2 1 2 1 1 1 1 3 , 8 8 1 1 6 2 - 2 9 11 1 2 , 0 9 2 8 4 6 - 4 1 13 
3 2 1 2 2 0 2 1 , 1 3 0 2 6 1 - 4 1 17 1 8 , 9 9 1 3 2 9 69 15 
3 0 3 2 0 2 2 1 , 6 0 9 4 8 2 - 1 12 2 0 , 9 2 8 4 0 3 - 1 1 17 1 8 , 8 0 7 8 0 2 - 6 15 
3 1 2 2 1 1 2 2 , 5 4 5 2 3 8 - 1 1 12 2 1 , 8 6 9 7 7 9 32 17 1 9 , 6 4 5 2 0 5 27 14 
3 1 3 2 1 2 2 0 , 8 0 9 2 7 1 - 1 6 12 2 0 , 1 5 7 1 1 4 - 4 3 17 1 8 , 1 2 5 0 9 1 - 1 6 14 
3 2 2 2 2 1 

2 0 , 1 5 7 1 1 4 
1 8 , 8 9 9 7 9 3 -85 15 

4 0 4 3 0 3 2 8 , 7 1 9 8 4 4 10 11 
4 1 3 3 1 2 3 0 , 0 3 5 4 8 0 38 10 2 6 , 1 6 5 0 2 5 - 4 15 
4 1 4 3 1 3 2 7 , 7 2 3 0 3 0 19 10 2 6 , 8 4 8 0 3 3 32 15 
4 2 3 3 2 2 2 5 , 1 8 1 5 4 8 - 1 2 17 
5 4 1 4 4 0 3 5 , 1 0 5 7 5 5 - 3 0 35 
5 2 3 4 2 2 3 6 , 4 9 9 4 8 9 20 20 3 5 , 4 8 3 4 4 7 47 19 
5 0 5 4 0 4 3 5 , 7 5 4 1 0 6 - 2 9 18 3 4 , 5 5 6 8 2 5 32 21 
5 1 4 4 1 3 3 6 , 3 5 7 8 8 0 - 6 1 20 
5 1 5 4 1 4 3 4 , 6 1 8 7 4 6 - 1 8 17 3 3 , 5 1 7 0 4 9 6 20 3 0 , 1 3 7 5 3 2 9 33 
6 1 5 6 1 6 1 2 , 1 1 7 2 7 0 - 3 8 17 1 1 , 9 3 4 6 6 6 - 1 0 22 
8 1 7 8 1 8 2 0 , 6 3 3 6 7 0 16 18 2 0 , 2 4 0 9 6 7 - 1 3 24 1 7 , 9 5 1 5 9 6 22 
9 1 8 9 1 9 2 5 , 6 4 4 3 4 0 7 16 2 5 , 0 7 0 5 3 7 16 21 2 2 , 2 2 5 2 5 4 - 1 2 20 

10 1 9 10 1 10 3 1 , 0 9 8 2 6 0 41 16 3 0 , 2 6 4 2 5 7 26 20 2 6 , 8 1 4 0 3 0 - 2 18 
11 1 10 11 1 11 3 6 , 9 3 5 2 7 0 11 25 3 5 , 7 3 7 3 7 2 43 32 3 1 , 6 4 0 4 2 0 - 3 18 
12 1 11 12 1 12 3 6 , 6 1 8 3 4 8 9 30 
10 2 8 10 2 9 1 0 , 1 2 4 4 5 0 9 11 
11 2 9 11 2 10 1 1 , 8 3 9 2 5 5 - 1 13 1 3 , 7 0 2 1 0 7 - 7 13 
12 2 10 12 2 11 1 5 , 6 8 2 8 7 0 - 3 0 13 1 7 , 8 6 1 3 2 0 - 4 6 13 1 6 , 0 6 2 8 1 1 - 2 6 14 
13 2 11 13 2 12 2 0 , 1 2 5 7 8 4 - 2 8 13 2 2 , 5 6 5 9 6 0 - 1 3 13 2 0 , 2 6 0 5 2 2 9 14 
14 2 12 14 2 13 2 5 , 1 4 1 9 0 4 8 12 2 7 , 7 6 6 2 0 0 - 2 9 13 2 4 , 8 8 9 8 0 5 - 6 3 13 
15 2 13 15 2 14 3 0 , 6 9 3 6 3 0 - 3 7 12 3 3 , 3 9 8 3 5 0 - 4 2 19 2 9 , 8 9 1 1 2 9 - 5 14 
16 2 14 16 2 15 3 6 , 7 3 2 2 9 0 - 5 6 19 3 5 , 1 9 2 8 4 5 13 22 
16 3 13 16 3 14 9 , 5 0 1 3 7 0 - 4 15 1 2 , 2 4 3 6 3 0 - 1 4 14 
17 3 14 17 3 15 1 2 , 8 0 4 8 3 0 14 15 1 7 , 5 0 4 5 4 6 16 17 1 6 , 0 0 2 4 9 9 35 14 
18 3 15 18 3 16 2 2 , 2 9 0 8 0 7 - 1 16 2 0 , 3 1 7 4 7 5 - 7 14 
19 3 16 19 3 17 2 1 , 3 9 8 2 3 7 45 13 2 7 , 6 6 8 1 6 0 10 17 2 5 , 1 4 6 4 4 7 54 14 
20 3 17 20 3 18 2 6 , 6 7 5 2 0 7 62 14 3 3 , 5 7 7 4 2 3 - 4 7 25 3 0 , 4 3 3 3 0 6 - 1 4 20 
21 3 18 21 3 19 3 2 , 5 6 6 2 2 0 7 24 
21 4 17 21 4 18 1 1 , 8 4 0 6 0 0 - 2 6 25 1 1 , 0 7 9 0 5 2 - 3 20 
22 4 18 22 4 19 1 5 , 7 2 1 3 3 0 16 22 
23 4 19 23 4 20 1 2 , 4 6 0 6 5 5 - 1 7 26 2 0 , 3 1 4 7 3 7 53 18 1 8 , 8 5 2 8 5 7 - 6 20 
24 4 20 24 4 21 2 3 , 6 6 1 3 9 3 - 9 21 
25 4 21 25 4 22 2 0 , 8 6 8 6 9 9 - 2 5 29 3 1 , 5 3 7 2 6 0 76 29 2 9 , 0 3 0 6 1 4 12 21 
26 4 22 26 4 23 3 4 , 8 9 7 7 7 8 - 9 30 
30 5 25 30 5 26 2 7 , 9 8 0 1 3 6 - 3 9 39 

Vg = gemessene Frequenz 
v - v = D i f f e r e n z von berechneter und gemessener Frequenz 

? = Standardabweichung 



1445 W. Zeil et al. • Mikrowellenspektrum von Methylchlorsilanen 

Tabel le 3 ( F o r t s e t z u n g ) : Frequenzen der "gemessenen" hypothet ischen unaufgespaltenen Linien sowie 
deren Standardabweichung, berechnet aus den r o t a t i o n s s p e k t r o s k o p i s c h e n 
Konstanten 

CH,S1H 3 7 C 1 CH,SiD 3 7 C 1 CD^SiD- 3 7C1 
Oberer Unterer * * d * 
Zustand Zustand 
J K_ . K+ J K_ 

- K + Vg 
V i *• V b g V 

g 
v. - v b g r V 

g 
v , - v 

b 6 
(GHz) (KHz) '(KHz) (GHz) (KHz) (KHz) (GHz) (KHz) (KHz) 

2 0 2 1 0 1 1 4 , 0 9 7 8 9 2 - 3 13 1 3 , 6 6 2 2 2 3 41 21 1 2 , 2 8 2 4 7 2 - 2 6 15 
2 1 1 1 1 0 1 4 , 6 7 0 4 9 5 18 13 1 4 , 2 3 2 1 8 0 27 21 1 2 , 7 8 9 7 1 3 29 16 
2 1 2 1 1 1 1 3 , 5 6 2 1 5 5 - 2 7 13 1 3 , 1 3 8 5 0 5 24 21 
3 0 3 2 0 2 2 1 , 1 0 0 8 9 5 10 15 2 0 , 4 3 5 8 8 8 - 1 24 
3 1 2 2 1 1 2 1 , 9 9 3 8 7 2 55 15 2 1 , 3 3 3 4 0 5 29 24 1 9 , 1 7 0 9 5 7 76 16 
3 1 3 2 1 2 2 0 , 3 3 1 8 0 5 - 1 2 15 1 9 , 6 9 3 6 6 6 - 8 4 24 1 7 , 7 1 3 0 5 7 14 17 
4 2 2 3 2 1 2 4 , 7 9 8 8 8 3 9 13 
4 0 4 3 0 3 2 8 , 0 4 9 6 5 2 - 5 6 14 2 4 , 3 9 8 4 5 7 9 15 

1 3 3 1 2 2 5 , 5 3 5 2 7 0 - 4 7 15 
4 1 4 3 1 3 2 6 , 2 3 2 3 7 1 51 21 2 3 , 5 9 4 0 8 7 - 5 9 15 
4 2 3 3 2 2 2 7 , 3 5 2 7 2 5 - 8 3 22 2 4 , 5 9 0 6 4 5 - 1 8 13 
5 4 1 4 4 0 3 0 , 8 0 6 4 7 8 - 8 34 
5 2 3 4 2 2 3 1 , 1 2 1 2 8 6 52 29 
5 0 5 4 0 4 3 4 , 9 2 8 3 1 6 - 7 24 3 3 , 7 6 3 2 0 1 - 1 0 34 
5 1 5 4 1 4 3 3 , 8 2 8 1 3 5 25 24 3 2 , 7 5 0 9 5 1 56 33 
5 2 4 4 2 3 3 4 , 1 6 1 6 7 8 - 2 3 34 
7 1 6 7 1 7 1 5 , 4 3 5 2 1 5 - 1 0 24 
8 1 7 8 1 8 1 9 , 7 7 2 3 7 6 9 22 1 9 , 4 0 6 3 2 0 71 48 

10 1 9 10 1 10 2 9 , 8 3 4 7 4 9 28 2 5 , 8 0 0 7 8 9 16 33 
11 2 9 11 2 10 1 0 , 9 6 9 0 4 0 - 3 7 13 1 2 , 7 3 2 1 7 6 - 9 2 20 1 1 , 5 1 0 4 0 6 - 3 2 15 
12 2 10 12 2 11 1 4 , 5 7 2 1 5 7 - 6 4 14 1 6 , 5 6 2 0 0 0 - 4 6 22 1 5 , 0 2 6 6 6 1 0 16 
13 2 11 13 2 12 1 8 , 7 5 3 7 6 6 2 14 2 1 , 1 0 5 7 0 8 - 4 8 22 1 9 , 0 1 2 0 9 2 - 1 1 16 
14 2 12 14 2 13 2 3 , 4 9 3 1 3 3 - 1 13 2 6 , 0 5 0 4 1 6 16 22 
15 2 15 15 2 14 2 8 , 7 5 8 2 2 4 - 1 4 14 3 1 , 4 3 1 0 6 9 - 1 9 28 2 8 , 2 1 7 0 4 2 - 2 8 17 
16 2 14 16 2 15 3 4 , 5 0 7 0 4 2 - 4 8 25 3 7 , 1 7 9 6 2 7 53 47 3 3 , 3 2 1 2 6 2 10 32 
16 3 13 16 3 14 1 1 , 9 6 8 6 9 9 - 4 0 22 
17 3 14 17 3 15 1 1 , 4 4 8 5 3 2 16 12 1 4 , 5 1 2 0 4 3 43 16 
18 3 15 18 3 16 1 5 , 0 6 6 3 8 1 18 14 2 0 , 2 1 6 8 2 3 - 6 4 24 1 8 , 5 2 8 5 4 6 35 16 
19 3 16 19 3 17 1 9 , 3 2 1 6 2 3 53 14 2 5 , 2 3 5 9 2 2 1 6 21 2 3 , 0 5 6 7 4 4 - 4 0 15 
20 3 17 20 3 18 2 4 , 2 0 6 5 6 5 22 15 3 0 , 7 9 2 1 8 3 68 22 2 8 , 0 4 9 1 1 5 28 17 
21 3 18 21 3 19 2 9 , 6 9 6 2 1 5 19 24 3 6 , 8 2 3 2 0 9 - 9 0 35 3 3 , 4 4 6 4 7 6 - 1 4 26 
21 4 17 21 4 18 1 0 , 1 8 9 4 6 4 31 27 
22 4 18 22 4 19 1 3 , 6 3 3 6 2 7 39 24 1 2 , 8 1 2 9 8 4 9 24 
23 4 19 23 4 20 1 0 , 7 2 3 2 5 8 - 2 6 26 1 7 , 7 5 8 5 6 2 42 23 1 6 , 6 1 6 6 0 0 - 5 3 21 
24 4 20 24 4 21 1 4 , 1 2 0 7 5 1 - 1 1 23 2 2 , 5 6 0 8 3 0 82 22 2 1 , 0 1 6 7 4 1 23 20 
25 4 21 25 4 22 2 8 , 0 1 1 7 6 9 42 25 2 5 , 9 8 1 2 2 5 - 2 21 
26 4 22 26 4 23 3 4 , 0 6 1 5 5 4 - 2 2 44 3 1 , 4 5 9 6 5 8 5 30 
27 4 23 27 4 24 2 8 , 3 9 0 3 8 7 2 26 
28 4 24 28 4 25 3 4 , 4 9 2 0 6 8 - 8 29 
27 5 22 27 5 23 1 0 , 9 9 6 0 0 3 - 4 8 49 
30 5 25 30 5 26 2 3 , 9 2 2 4 6 0 - 3 0 55 

= gemessene Frequenz 

V b - V g = D i f f e r e n z von b e r e c h n e t e r und gemessener Frequenz 

<; = Standardabweichung 
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Tab. 4. Effektive Rotationskonstanten, effektive Trägheitsmomente und Zentrifugalverzerrungskonstanten. 

CH,SiH 35C1 

CH.SiH 37C1 

CH,SiD935Cl 

CH,SiD,37Cl 

CD,SiD,35Cl 

CDoSiD«37Cl 

Rotationskonstanten [GHz] Trägheitsmomente [AME Ä2 ] Zentrifugalverzerrungskonstanten [MHz] 
A 16.110945 ±0,000121 Ia 31,368427 ±0,000236 AJ 2,1831 ±0,0868 
B 3,904428 ±0,000004 Ib 129,436373 ±0,000133 AJK - 1 5 , 5 8 9 2 ±0,454 
C 3,325555 ±0,000003 Ic 151,967115 ±0,000137 AK 163,8733 ±9,07 3,325555 ±0,000003 

ÖJ 0,5640 ±0,0027 
ÖK 7,4589 ±0,710 

A 16,060830 ±0,000166 la 31,466307 ±0,000325 AJ 2,2474 ±0,106 
B 3,806205 ± 0,000004 Ib 132,776611 ±0,000139 AJK - 1 4 , 5 1 9 0 ±0,457 
C 3,251962 ±0,000003 Ic 155,406183 ±0,000143 AK 176,8706 ±15.8 3,251962 ±0,000003 

ÖJ 0,5228 ±0,0042 
8K 8,5665 ±1,01 

A 13,173762 ±0,000108 Ia 38,362239 ±0,000314 AJ 1,6682 ±0,108 
B 3,790510 ±0,000005 Ib 133,326386 ±0,000562 AJK - 8 , 2 0 9 1 ±0,243 
C 3,219300 ±0,000005 Ic 156,982885 ±0,000243 AK 83,4795 ±6,08 3,219300 ±0,000005 

ÖJ 0,5039 ±0,0035 
ÖK 6,8032 ± 0,603 

A 13,137899 ±0,000168 Ia 38,466957 ±0,000492 AJ 1,9825 ±0,162 
B 3,694791 ±0,000007 Ib 136,780403 ±0,000259 AJK - 9 , 2 7 7 8 ±0,425 
C 3,147911 ±0,000006 Ic 160,542976 ±0,000306 AK 104,0023 ±11,1 

ÖJ 0,4627 ±0,0058 
ÖK 6,5225 ±0,867 

A 11,523804 ±0,000085 Ia 43,854876 ±0,000324 AJ 1,6293 ±0,131 
B 3,403434 ± 0,000005 Ib 148,489731 ±0,000218 AJK - 9 , 2 6 2 1 ±0,456 
C 2,896453 ± 0,000004 Ic 174,480649 ±0,000241 AK 61,5918 ±3,92 

ÖJ 0,4402 ± 0.0024 
ÖK 3,0165 ±0,566 

A 11.486886 ±0,000173 Ia 43,995823 ±0,000662 AJ 1,5447 ±0,152 
B 3,318997 ±0,000005 Ib 152,267387 ±0,000229 AJK - 9 , 0 3 7 8 ±0,293 
C 2,832784 ±0,000005 Ic 178,402236 ±0,000315 AK 51,4730 ±9,83 

ÖJ 0,4227 ±0,006 
ÖK 1,1926 ±1,04 

wurden. Linien mit großen t(Av)-Werten, die kei-
nen ersichtlichen Fehler in der Messung oder Aus-
wertung erkennen ließen, wurden für die Anpas-
sungsrechnung mitverwendet. 

Da die bisher vorliegenden Rotationskonstanten 
bzw. Trägheitsmomente eine r0-Struktur lieferten, bei 
der die CH3-Gruppe stark von der Symmetrie Cgv 

abwich, werden wir über die Strukturbestimmung 
erst dann berichten, wenn die zur Zeit laufenden Un-
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