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The Microwave Spectroscopy and the structures of Methyl-di-chloro-Silane 

B y m i c r o w a v e spectroscopy ( S t a r k - s p e c t r o s c o p v a n d m i c r o w a v e / m i c r o w a v e double resonance 
spectroscopy) we determined the s tructure o f Methyl -d i -chloro -s i lane . A partial rs- and c o m p l e t e 
ro-structure is g iven. T h e s tructure is in g o o d agreement w i t h s o m e relationships concerning the 
structure of related molecules g i v e n b y o ther authors . 

Einleitung 

In Fortsetzung unserer Untersuchungen zur 
Struktur von Alkyl-Halogen-Silanen [1—4] haben 
wir mit Hilfe der Mikrowellen-Spektroskopie die 
Struktur von Methyldichlorsilan bestimmt. Wäh-
rend der Durchführung dieser Arbeit berichtete 
Chi Matsumura [8] über Arbeiten zur Struktur des 
genannten Moleküls. Da von ihm dabei weder 13C 
noch 29Si bzw. 30Si isotopensubstituierte Moleküle 
untersucht wurden, haben wir im weiteren Verlauf 
unserer Arbeiten den Schwerpunkt auf die mikro-
wellen-spektroskopischen Untersuchungen dieser 
Isotopenmoleküle gelegt. Hierbei zeigte es sich 
schnell, daß — bedingt durch den Linienreichtum 
des Spektrums — eine Zuordnung zu den nur in 
geringer Konzentration vorkommenden Isotopen-
molekülen 

13CH328SiH35Cl2 
12CH3

29SiH35Cl2 

i2CH330SiH35Cl2 

mit Hilfe der Mikrovvellen-Stark-Spektroskopie 
allein nicht möglich war. Es wurde daher, um eine 
Zuordnung zu ermöglichen, die Methode der Mikro-
wellen/Mikrowellen-Doppelresonanz-Spektroskopie 
[5. 6] angewandt. Das dabei benutzte Spektrometer 
wird a.a.O. ausführlich beschrieben [7]. 

Bei der Auswertung der Spektren wurde auf eine 
Bestimmung der Kernquadrupolkopplungskonstan-
ten, ebenso wie auf die Festlegung des Torsions-
hinderungspotentials verzichtet, da diese Daten be-
reits von Matsumura [8] ermittelt worden waren. 
Unsere Arbeit befaßt sich somit ausschließlich mit 
der Bestimmung der Struktur des Methyldichlor-
silans. 

Sonderdruckanforderungen an Prof . D r . \V. Zei l , Inst i tut 
f ü r Physikal ische u n d Theoretische C h e m i e , Univers i tät 
T ü b i n g e n , A u f der Morgenstel le 8 , D - 7 4 0 0 T ü b i n g e n . 

Experimentelles 

Die Messungen wurden mit einer Probe Methyl-
dichlorsilan (Fa. Fluka, Buchs/Schweiz) ohne wei-
tere Reinigung durchgeführt. 

Bei den Messungen zeigte es sich, daß die Sub-
stanz sich in der Absorptionszelle des Mikrowellen-
Spektrometers zersetzte. Wir haben daher stündlich 
die zu untersuchende Substanz neu dosiert. 

Alle Isotopenmoleküle wurden im natürlichen 
Vorkommen bestimmt. 

Die Rotationsspektren wurden mit einem kon-
ventionellen Mikrowellen-Stark-Spektrometer [9] 
im Frequenzbereich von 8—40 GHz (Druck 5—10 
mTorr, Meßtemperatur — 60 °C) bzw. mit einem 
Mikrowellen/Mikrowellen-Doppelresonanz-Spektro-
meter mit 18 — 26 GHz Pumpfrequenz und 28—42 
GHz Signalfrequenz [7] (Druck 50 mTorr, Meß-
temperatur — 60 °C) aufgenommen. 

Auswertung der Spektren 

Bei Molekülen mit zwei Kernen mit Spin 7 = 3/2 
sind bei identischer Kopplung [10] mindestens 
9 Quadrupolhyperfeinkomponenten lageentartet 
und fallen an der Stelle vq der hypothetischen un-
aufgespaltenen Linien zusammen. Die Frequenz vq 
kann somit ohne Kenntnis der Quadrupolkopp-
lungskonstanten bestimmt werden [11. 12]. 

Für das Molekül CHgSiHSSC^Cl ist die Voraus-
setzung der identischen Kopplung nicht gegeben. 
Modellrechnungen zeigten jedoch, daß die bei 
identischer Kopplung lageentarteten Komponenten 
in dem genannten Falle im Bereich j'o etwa 0—50 
kHz streuen, so daß auch bei diesem Molekül die 
Frequenz vo ohne Kenntnis der Quadrupolkopp-
lungskonstanten bestimmt werden konnte. 

Die von Matsumura [8] gemessenen Isotopen-
moleküle wurden erneut vermessen und durch die 
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T a b . 1. F r e q u e n z e n der „ g e m e s s e n e n " hypothet i schen u n a u f g e s p a l t e n e n Linien sowie deren S t a n d a r d a b w e i c h u n g , be -
rechnet aus den rotat ionsspektroskopischen K o n s t a n t e n . 

Oberer U n t e r e r i 2 C H 3 2 8 S i H 3 5 C l 2 i 2 C H 3 2 8 S i H 3 5 C l 3 7 C l i 2 C H 3 2 8 S i H 3 7 C l 2 

Z u s t a n d Z u s t a n d 
J K- K+ J K- K+ l'g ''b — )'g a i'g i'b — i'g (i vg vb — vg a 

( G H z ) ( k H z ) ( k H z ) ( G H z ) ( k H z ) ( k H z ) ( G H z ) ( k H z ) ( k H z ) 

2 1 2 1 0 1 9 , 4 6 0 5 4 2 - 1 2 2 19 9 , 3 2 7 5 0 5 - 7 4 13 
3 1 3 2 0 2 1 2 , 5 8 3 3 4 0 - 4 8 2 6 1 2 , 3 8 8 0 6 3 12 18 
4 1 4 3 0 3 1 5 , 6 2 0 4 5 9 - 6 8 2 8 1 5 , 3 5 6 1 8 7 1 0 21 
4 0 4 3 1 3 f 4 , 4 2 5 5 5 5 14 2 8 1 4 , 0 7 4 7 3 0 3 7 2 2 
5 0 5 4 1 4 1 8 . 1 6 6 5 7 6 15 2 8 1 7 , 7 6 2 8 3 7 6 2 3 
6 1) 6 5 1 5 2 1 , 7 3 9 8 9 9 171 2 8 2 1 , 2 8 0 2 1 2 6 2 2 4 
6 3 3 6 2 4 8 , 4 6 2 4 5 3 - 2 8 2 0 8 , 6 0 2 5 9 8 13 16 8 , 7 3 9 2 0 2 - 9 3 2 7 
7 0 7 6 1 6 2 4 , 1 8 9 3 5 0 - 9 4 5 
7 l 7 6 0 6 2 4 , 3 3 0 3 9 0 19 4 5 
7 2 5 6 3 4 2 4 , 3 7 5 0 9 3 — 2 2 3 2 

2 4 , 3 3 0 3 9 0 

7 2 6 6 1 5 2 9 , 1 7 5 6 4 3 3 2 31 2 8 , 7 3 2 7 1 7 - 8 7 2 4 
7 3 4 7 2 5 8 , 5 7 2 8 0 9 - 2 0 2 0 8 , 5 8 4 9 7 7 - 7 14 8 , 6 1 1 7 7 3 - 3 3 2 4 
8 0 8 7 1 7 2 7 , 5 0 2 0 0 0 1 1 0 51 
8 l 8 7 0 7 2 7 , 5 6 0 9 1 0 - 1 1 0 5 1 
8 2 7 7 1 6 3 2 , 0 5 8 8 8 0 - 1 4 4 3 1 , 5 1 2 1 7 4 - 18 2 4 
8 3 5 7 4 4 2 3 , 3 9 4 5 4 5 - 71 4 6 
8 3 5 8 2 6 9 , 6 1 9 0 2 5 - 7 4 2 3 9 , 4 3 7 1 1 6 - 4 0 16 9 , 2 9 0 7 5 6 3 0 3 7 
9 0 9 8 1 8 3 0 , 7 9 1 8 0 0 1 6 4 5 8 
9 1 9 8 0 8 3 0 , 8 1 5 8 1 0 - 2 2 9 5 8 
9 2 7 8 3 6 3 4 , 0 5 3 8 9 1 - 3 2 3 6 
9 2 8 8 1 7 3 4 , 5 1 4 1 2 8 6 2 3 4 
9 4 5 9 3 6 1 1 , 1 5 4 9 2 8 - 2 0 2 4 1 1 , 3 7 0 5 9 1 18 2 0 1 1 , 5 9 6 4 8 5 - 1 3 4 3 9 

1 0 0 10 9 1 9 3 4 , 0 7 2 1 0 0 - 1 7 4 6 4 
10 1 10 9 0 9 3 4 , 0 8 1 0 0 0 2 2 6 6 4 
10 4 6 10 3 7 1 1 , 2 8 6 3 6 1 19 2 3 1 1 , 2 8 3 4 6 4 - 16 17 1 1 , 3 2 4 0 1 7 - 2 2 3 2 
11 4 7 11 3 8 1 1 , 9 8 6 0 5 0 5 4 9 
12 4 8 12 3 9 1 4 , 8 7 0 2 2 4 103 3 2 1 4 , 2 4 0 3 7 4 - 2 9 2 5 
13 4 9 13 3 10 1 8 , 1 5 0 8 5 0 11 3 5 1 7 , 2 3 9 6 1 7 - 6 3 0 
14 5 10 14 4 11 2 4 , 9 3 5 7 7 3 189 1 0 4 
14 6 9 14 5 10 2 4 , 9 9 7 5 7 8 - 4 7 4 5 2 4 , 9 5 2 8 1 3 - 2 3 5 
15 6 10 15 5 11 2 6 , 1 9 8 4 6 4 - 4 0 3 0 2 5 , 9 8 4 1 1 4 2 9 2 3 2 5 , 8 0 7 5 2 4 - 1 0 4 8 4 
16 6 11 16 5 12 2 7 , 8 4 5 7 7 5 5 8 5 5 2 7 , 4 4 7 7 6 4 3 3 4") 
17 7 10 17 6 11 1 9 , 4 0 3 2 7 5 4 2 8 2 0 , 2 1 2 9 3 1 - 1 3 1 2 6 2 1 , 0 6 0 8 6 1 2 8 5 1 1 5 
18 7 11 18 6 12 1 8 , 6 0 8 9 0 8 7 2 2 1 9 , 0 0 2 7 5 9 8 0 18 1 9 , 5 4 7 6 3 4 - 1 9 8 8 5 
19 7 12 19 6 13 19, f 3 2 3 2 6 — 6 2 2 1 8 , 9 2 9 9 6 6 3 3 18 1 8 , 9 7 5 8 4 7 - 8 3 5 3 
2 0 7 13 2 0 6 14 2 t , t t 5 2 0 9 - 2 5 3 2 2 0 , 2 3 4 7 6 9 - 6 2 0 
2 0 8 12 2 0 7 13 2 1 , 7 0 8 1 7 4 - 10 3 0 2 2 , 6 7 6 6 6 1 5 3 2 5 
21 8 13 21 7 14 2 0 , 9 9 1 2 7 0 4 4 2 5 2 1 , 4 0 6 5 6 5 5 17 
2 2 8 14 2 2 7 15 2 1 , 7 2 8 3 6 7 13 2 7 2 1 , 3 9 2 5 3 0 - 18 19 
2 3 9 14 2 3 8 15 2 3 , 9 5 2 1 1 0 - 15 4 5 2 5 , 0 6 8 9 1 8 7 3 3 
2 4 9 15 2 4 8 16 2 3 , 3 5 5 2 9 2 2 3 4 2 3 , 7 6 3 8 8 8 - 3 0 2 2 
2 5 9 16 2 5 8 17 2 4 , 3 3 8 7 5 0 - 15 4 8 2 3 , 8 2 9 8 2 2 6 6 2 4 
2 6 9 17 2 6 8 18 2 5 , 4 7 2 5 4 7 - 3 1 4 6 

G e s a m t s t a n d a r d a b w e i c h u n g : 6 3 k H z 5 2 k H z 1 5 6 k H z 

Vermessung zusätzlicher Linien ergänzt, was zu 
einer Verbesserung der Rotationskonstanten führte. 

Bei der Aufnahme der Doppelresonanzspektren 
zeigte sich in vielen Fällen, daß auch hier zunächst 
keine eindeutige Zuordnung der Spektren möglich 
war. Es wurden daher für die Zuordnung solche 
Übergänge gesucht, wo mit einem Pumpübergang 

mehrere Signalübergänge möglich waren. Dabei 
wurden die unterschiedlichen Linienformen für 
Übergänge des Typs I und des Typs II [5, 6, 13] 
zusätzlich zur Zuordnung herangezogen. Erst 
dieses etwas umständliche Verfahren erlaubte eine 
eindeutige Zuordnung der Spektralübergänge. 
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T a b . 1 (Fortsetzung). 

Oberer 
Zustand 
J K^K, 

Unterer 
Zustand 
J K_ K+ 

1 2 C H 3 2 9 S i H 3 5 C l 2 
1 2 CH3 3 0SiH 3 5 Cl2 1 3 C H 3 2 8 S i H 3 5 C l 2 

( G H z ) 
i-b - i'g 
(kHz) 

a 
( k H z ) ( G H z ) 

»'b — t'g 
( k H z ) 

a 
(kHz) 

<'g 
( G H z ) 

>'b - »'g 
(kHz) 

a 
( k H z ) 

6 3 3 6 2 4 8 , 4 1 3 2 6 8 - 2 0 27 8 , 3 6 5 4 4 1 198 3 0 
7 3 4 7 2 5 8 , 5 3 2 9 0 0 - 1 2 9 3 0 8 , 4 9 4 1 1 5 3 2 28 
8 0 8 7 1 7 2 8 , 6 2 6 6 7 2 3 5 3 38 
8 3 5 8 2 6 9 , 5 8 8 5 0 0 - 52 7 0 9 , 5 5 9 1 9 0 - 22 63 9 , 6 4 9 2 3 9 182 83 
8 4 4 8 3 5 1 1 , 8 0 1 4 0 0 - 1 3 4 59 1 0 , 7 2 7 5 8 8 - 2 6 4 4 4 
9 0 9 8 1 8 3 2 , 0 4 6 2 9 7 - 36 43 
9 1 8 8 2 7 3 4 , 6 2 6 6 8 8 2 5 8 51 3 4 , 6 0 0 5 7 2 — 5 5 4 5 3 4 , 2 5 4 2 4 2 2 4 6 65 
9 1 9 8 0 8 3 2 , 0 8 2 7 2 6 - 1 3 5 4 9 
9 2 7 8 3 6 
9 2 8 8 1 7 3 5 , 1 2 8 3 0 4 87 48 3 5 , 0 9 3 3 1 3 188 43 3 4 , 5 8 7 7 0 1 - 70 6 5 
9 3 6 9 2 7 11 ,668909 - 14 127 11 ,646943 - 13 115 1 2 , 1 0 2 5 5 8 - 1 1 0 136 
9 4 5 9 3 6 11 ,088775 - 1 5 6 38 1 1 , 0 2 4 6 0 0 - 58 41 1 0 , 3 3 4 7 5 0 - 71 3 2 
9 7 3 9 6 4 2 8 , 6 3 7 1 9 6 - 82 83 2 8 , 4 8 3 9 2 8 - 1 5 9 89 

10 1 9 9 2 8 3 8 , 1 6 5 1 9 3 75 5 4 3 8 , 1 3 4 9 5 5 - 31 48 3 7 , 7 0 5 1 3 3 - 52 72 
10 1 10 9 0 9 3 5 , 4 8 6 8 3 1 211 5 4 
10 2 9 9 1 8 3 8 . 3 8 4 6 3 0 171 5 3 3 8 , 3 5 0 3 4 4 - 1 0 4 47 3 7 , 8 4 2 1 0 0 - 2 0 8 72 
10 4 6 10 3 7 11 .236171 - 92 4 4 11 ,187521 160 41 1 0 , 9 5 9 8 6 0 - 1 4 5 68 
10 7 4 10 6 5 2 8 , 4 1 9 5 6 5 162 83 2 8 , 2 6 6 1 5 4 7 4 9 0 
11 0 11 10 1 10 3 8 , 8 6 7 8 0 1 — 77 54 
11 1 10 10 2 9 4 1 . 6 3 0 5 2 2 158 5 9 4 1 , 5 9 7 1 0 1 2 3 52 4 1 , 1 0 2 5 2 0 2 0 9 79 
11 1 11 10 0 10 3 8 , 8 9 4 8 6 8 - 1 7 3 6 0 
11 2 10 10 1 9 4 1 , 7 2 2 6 3 1 - 2 5 4 58 4 1 , 6 8 7 2 7 6 - 1 0 3 52 4 1 , 1 5 6 6 9 9 - 1 1 7 79 
11 7 5 11 6 6 2 8 , 1 5 3 2 9 5 122 83 
12 8 4 12 7 5 3 0 , 4 5 0 7 1 6 174 9 5 
13 8 5 13 7 6 2 9 , 9 6 8 3 5 6 - 13 96 
14 8 6 14 7 7 2 9 , 2 4 5 9 3 2 - 4 103 

Gesamtstandardabweichung : 160 k H z 139 k H z 176 k H z 

j'g = gemessene Frequenz ; i'b 
Einzelmessung. 

i's = Differenz von berechneter und gemessener Frequenz ; er = Standardabweichung der 

T a b . 2. Ef fekt ive Rotationskonstanten, effektive Träghei tsmomente u n d Zentrifugalverzerrungskonstanten. 

Rotat ionskonstanten Träghei tsmomente Zentrifugal-
[ G H z ] [ A M E Ä 2 ] verzerrungs-

konstanten [ k H z ] 

1 2 CH3 2 8SiH 3 5 Cl2 .4 4 , 3 4 2 2 3 2 ± 0 , 0 0 0 0 0 8 Ia 1 1 6 , 3 8 5 9 9 7 ± 0 , 0 0 0 2 1 4 A J 67 ± 6 
B 2 , 4 3 3 3 1 0 ± 0 , 0 0 0 0 0 5 h 2 0 7 , 6 9 0 3 8 4 4 - 0 , 0 0 0 4 2 7 Ajk - 7 2 ± 21 
C 1 , 7 0 6 0 6 5 ± 0 , 0 0 0 0 0 5 Ic 2 9 6 , 2 2 2 5 9 4 ± 0 , 0 0 0 8 6 8 Ak 4 9 3 4 - 6 4 

<h 2 4 ± 1 
ÖK 109 4 - 14 

1 2 C H 3 2 8 S i H 3 5 C l 3 7 C l A 4 , 3 1 3 7 0 9 ± 0 , 0 0 0 0 0 6 Ia 1 1 7 , 1 5 5 3 7 1 ± 0 , 0 0 0 1 6 3 AJ 6 4 ± 3 
B 2 , 3 7 0 9 6 7 ± 0 , 0 0 0 0 0 4 h 2 1 3 , 1 5 1 7 8 7 ± 0 , 0 0 0 3 6 0 Ajk - 7 9 ± 17 
C 1 , 6 7 1 2 4 3 ± 0 , 0 0 0 0 0 3 Ic 3 0 2 , 3 9 4 8 6 6 ± 0 , 0 0 0 5 4 3 AK 4 6 8 ± 48 

ÖK 21 ± 1 
ÖJK 126 + 13 

1 2 C H 3
2 8 S i H 3 ' C l 2 A 4 , 2 8 3 3 3 2 ± 0 , 0 0 0 0 0 8 Ia 1 1 7 . 9 8 6 2 8 0 ± 0 , 0 0 0 2 2 0 

B 2 , 3 1 0 7 2 3 ± 0 , 0 0 0 0 0 5 h 2 1 8 . 7 0 9 7 3 9 ± 0 , 0 0 0 4 7 3 
C 1 .636966 ± 0 , 0 0 0 0 0 3 Ic 3 0 8 . 7 2 7 3 8 6 + 0 , 0 0 0 5 6 6 

1 2 CH3 2 9SiH 3 5 Cl2 A 4 , 3 2 8 5 1 5 ± 0 , 0 0 0 0 0 8 Ia 1 1 6 . 7 5 4 5 2 6 ± 0 , 0 0 0 2 1 6 
B 2 . 4 3 0 9 7 7 ± 0 . 0 0 0 0 0 7 h 2 0 7 , 8 8 8 9 8 3 ± 0 , 0 0 0 5 9 9 
C 1 , 7 0 5 1 3 3 ± 0 , 0 0 0 0 0 3 Ic 2 9 6 , 3 8 5 2 0 0 ± 0 , 0 0 0 5 2 1 

1 2 C H 3 3 0 S i H 3 5 C l 2 A 4 , 3 1 5 2 0 6 ± 0 , 0 0 0 0 0 8 Ia 1 1 7 , 1 1 3 4 2 6 ± 0 , 0 0 0 2 1 7 
B 2 . 4 2 8 7 1 1 ± 0 , 0 0 0 0 0 7 h 2 0 8 . 0 7 7 7 1 8 ± 0 , 0 0 0 6 0 0 
C 1 . 7 0 4 2 0 6 ± 0 , 0 0 0 0 0 3 Ic 2 9 6 , 5 4 7 4 6 3 ± 0 , 0 0 0 5 2 2 

1 3 C H 3 2 8 S i H 3 5 C l 2 A 4 . 1 8 4 4 8 4 ± 0 . 0 0 0 0 0 9 Ia 1 2 0 , 7 7 4 1 5 9 ± 0 , 0 0 0 2 6 0 
B 2 . 4 3 2 0 1 1 ± 0 , 0 0 0 0 0 7 Ib 2 0 7 . 8 0 4 1 0 0 i 0 , 0 0 0 5 9 8 
C 1 .681789 4 - 0 , 0 0 0 0 0 4 Ic 3 0 0 , 4 9 6 8 4 9 ± 0 , 0 0 0 7 1 5 
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Durchführung der Zentrifugalverzerrungs-Analyse 

Für die Moleküle 

CH3SiH3
35Cl2 und CH3SiH3

35Cl37Cl 

wurde eine Zentrifugalverzerrungs-Analyse durch-
geführt. Die Zentrifugalverzerrungsparameter un-
terscheiden sich wenig voneinander; für die übrigen 
Isotopenmoleküle wurden die Mittelwerte aus 
diesen Parametern angenommen. 

Ergebnisse 

Tabelle 1 zeigt die ,,gemessenen" hypothetischen 
unaufgespaltenen Linien sowie die Differenz zwi-
schen den berechneten Werten und die Standard-
abweichungen für die einzelnen Isotopenmoleküle. 

Ein Teil der Linien war auf Grund der inneren 
Rotation aufgespalten. In Tab. 1 sind jeweils die 
Frequenzen der A-Spezies angegeben. Auf eine 
Korrektur der angepaßten Rotationskonstanten 
wurde verzichtet, da die Änderungen innerhalb der 
einfachen Standardabweichungen lagen. 

In Tab. 2 sind die daraus ermittelten rotations-
spektroskopischen Konstanten aufgeführt. 

Strukturbestimmung 

Aus den Trägheitsmomenten der verschiedenen 
Isotopenmoleküle wurde folgende partielle rs- bzw. 
ro-Struktur ermittelt. Hierbei war es auch im Falle 
der ro-Struktur notwendig, gewisse Annahmen zu 
machen, die in der Legende zu Tab. 3, die die 
Strukturdaten enthält, vermerkt sind. 

T a b . 3 . S t r u k t u r des C H 3 S i H C l 2 ( A b s t ä n d e in Ä , W i n k e l 
in Grad) . 

rs a r 0 b r 0 c 

r S i — C 1 . 8 4 5 1 , 8 5 0 * 1 , 8 4 4 
r S i - C l 2 , 0 3 6 2 , 0 4 0 2 , 0 4 1 
r S i - H — 1 , 4 6 7 * 1 , 4 4 2 
r C - H — 1 , 0 9 3 * 1 , 0 8 4 * 
Z CSiCl 1 0 9 , 8 7 1 0 9 , 8 1 0 9 , 7 0 
Z C S i H — 1 1 0 , 9 * 1 1 1 , 5 * * 
Z CISiCl 1 0 8 , 9 1 1 0 8 , 8 1 0 8 , 6 6 
Z S i C H — 1 0 9 , 5 * 1 1 1 , 5 * 
Z H C H — 1 0 9 , 4 * 1 0 7 , 3 7 * 

a A u s Mit te lwerten der K o o r d i n a t e n bei 2 9 S i / 3 0 S i u n d 
35C1.37C1/B7C1.37C1 D o p p e l b e s t i m m u n g e n 

b R e f . [8] . - c Diese A r b e i t . 

* A n g e n o m m e n e W e r t e . 

* * W i r d m i t g r o ß e m Fehler a n g e p a ß t . 

In Tab. 4 sind in Ergänzung zu den Stuktur-
daten die r^-Koordinaten, soweit sie bestimmbar 
waren, wiedergegeben. Aus dieser Tabelle ist gleich-
zeitig zu ersehen, mit welcher Genauigkeit bei Mehr-
fachsubstitution diese Koordinaten festgelegt wer-
den konnten. Als Muttersubstanz wurde dabei 
immer die Normalspezies verwendet. 

T a b . 4 . r s - K o o r d i n a t e n des C H 3 S i H C l 2 . 

« [ Ä ] 6 [ Ä ] c [ Ä ] 

C aus i3CH 3 28SiH35Cl 2 0 - 2 , 0 7 2 1 - 0 , 3 4 1 9 
12CH329SiH35Clo 0 - 0 , 4 0 3 8 0 , 4 4 8 9 

Si aus i2CH 3 30SiH35Cl 2 0 - 0 , 4 0 4 9 0 . 4 4 8 5 
12CH328SiH35C137Cl ± 1 , 6 5 6 7 0 , 6 3 2 1 - 0 , 1 2 4 3 

CI aus i2CH 3 28SiH37Cl 2 ± 1 , 6 5 6 6 0 , 6 3 2 3 - 0 , 1 2 2 2 

2.06 -

Si-Cl 

2.02 

1.85 

Si-C 

1.81 

1.60 

Si-F 
1.57 -j < 

1.48 -

Si-H 

i.u -

A b b . 1. B i n d u n g s a b s t ä n d e in A b h ä n g i g k e i t der A n z a h l v o n 
H a l o g e n a t o m e n im Molekül , x CI ; o F . 

A b s z i s s e : 0 = C H 3 S i H 3 , 1 = C H 3 S i H 2 X , 

2 = C H 3 S i H 2 X , 3 = C H 3 S i X 3 ; X : CI, F . 
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Diskussion der Ergebnisse 

Schon seit längerer Zeit war bekannt, daß lineare 
Zusammenhänge bestehen zwischen den Silicium-
Halogen-, Silicium-Kohlenstoff- und Silicium-H-
Abständen bei zunehmender Substitution der 
H-Atome durch Halogenatome. 

Abbildung 1 zeigt, daß die von uns bestimmten 
Strukturparameter des Methyldichlorsilans dieses 
Verhalten bestätigen. 

Die für die Abbildung verwendeten Werte wurden 
gemäß folgender Übersicht der Literatur ent-

nommen : 

CH3SiH3 Ivilb. Pierce [14] 

CH3SiH2Cl Zeil u. Mitarb. [15] 

CH3SiH2F Krisher, Pierce [16] 

CH3SiHF2 Krisher, Pierce [16] 

CH3SiF3 Durig, Li, Tong [17] 

CH3SiCl3 Takeo, Matsumura [18] 

CH3SiHCl2 diese Arbeit. 
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