
2009.  50,  1  – . 160 – 164

 [543.443+544.18]:546.281 

( ) , (SiCl3)4

© 2009   . .
1 *, . .

1
, . .

2 , 3
, . .

2
,

. .
2 , 3
, . .

2

1 , . . . ,
2 . . . ,
3 . . .

 14  2008 .

 (  303 5 K) -

( ) ,

(SiCl3)4. .

 SiCl3  Si—  148,7 / .

: , , ( -

) , , .

, ( ) ,

(SiCl3)4, -

. -

 [ 1 ]. 

. -

(SiCl3)4, -

. -

( ) (SiCl3)4,

. , -

( )

, - -

 SiCl3-  Si— , -

(SiCl3)4.

.

GAUSSIAN-98 [ 2 ]. . 1. 

-

 RHF/6-

31G(d), RHF/6-311G(d)  B3LYP/6-311G(d). -

, -

, , :

. 1. ( ) -

                                       , C(SiCl3)4

                                                                

* E-mail: ezhovyus@mail.ru 



161

 1  

( )

 RHF 
-

*
 RHF 

-

*
RHF

-

*
 RHF 

-

*

658 632 A 629 604 T 830 797 T 212 204 

253 243 351 331  646 620  155 149 

154 149 169 162  618 594  139 133 

E

93 89 85 82  518 497  122 117 

 310 297  69 66 *

 = 1,05 [ 3 ]  219 219    

— Td ;

—  SiCl3 C3v;

— -

;

— ,  RHF/6-311G(d), -

, ,  Si2Cl6  SiH3CH3 [ 3 ],  1,05(3) 

.

.

. , -

.

 (RHF/6-31G(d), RHF/6-311G(d), B3LYP/6-

311G(d))  ( . 1), -

.

, , ,

 RHF ,  B3LYP — -

.  RHF/6-311G(d) , -

-

 ( . .), .

. -

( )  99,9 %. 

,  [ 4 ],  CCl4, -

 CHN (  EA1100 CHNS-0 

Carlo Erba Instruments )  (  G670 Huber ,  Imaging Pla-

te, , CuK
1
- ).  410 5 C.

 [ 4 ] ,  0,1  100 C

.

 6  0,6 .

 303(5) K, —

0 C. ( -

) - -

,  [ 5 ]. : -

 1,5 10–3 ,  ( ) 50 , — -

 424,2(6) ,  5,024(4)  ( -

).

,  HP ScanJet 7400  (XPA). 

 ( ,

I(x,y) I(s)) ,

 [ 6, 7 ]. -



162

. 2.  ( ) -

 ( ) sM(s )

                 ( )  C(SiCl3)4

-

,  [ 8 ]. -

sM(s)

s 1,875 19,4 Å–1 -

.

 KCED [ 9 ].  

: R( 1—Si2), R(Si2—Cl4), Si2C1Si1, C1Si2Cl4  SiCl3

C—Si (  = D(Si3C1Si2Cl4), . . 1). ,

, .

sM(s), ,

, . 2, 

, Rf = 5,75 %. . 3 -

g(R) [ 10 ]. , ,

, ,

R > 500 .

. 2 sM(s), -

-  RHF/6-311G(d).

, . 1. . 2  3 -

, . -

. -

-

, , -

. -

. -

T  = 303 K 

 [ 11 ] , T

,  ( . ) . -

-

, ,  RHF/6-

311G(d) ( . . 1). 

. 2, -

. , -

C3v-  ( -

  GAUSSIAN  Freq-HindRot [ 12 ]).  

GAUSSIAN-98 

 RHF/6-311G(d) . 3. 

V0 = 148,7 /

. 3.  ( ) -

 ( )

g(R)

                           ( )  C(SiCl3)4



163

 2  

( ), ( ) C(SiCl3)4,

 = 303(5) K. ,  2 ( )

Ra Rg Re l  100 l  100 

R(C1—Si2) 198,4(4) 198,6(5) 195,6   7,6(4)   7,53 

R(Si2—Cl4) 203,4(8) 203,6(9) 203,6   6,6(8)   5,55 

(Si3C1Si2) 109,3(2,5) 109,1(2,5) 109,41 — —

(C1Si2Cl4) 112,3(5) 112,1(6) 111,8 — —

R(C1—Cl4) 335,1 333,8 330,7 10,2(5)   9,96 

R(Si2—Si3) 323,7 324,1 319,5 10,2(7)   9,98 

R(Si2—Cl7) 507,1 507,4 498,2 14(6) 10,7 

R(Si2—Cl8) 378,4 380,1 414,6 25(7) 23,5 

R(Cl4—Cl5) 324,1 324,4 327,1 10(5)   9,95 

R(Cl4—Cl7) 666,8 667,1 609,1 14(5) 13,1 

R(Cl4—Cl8) 561,1 562,6 566,8 29(8) 16,1 

R(Cl5—Cl8) 314,6 316,6 327,1 25(8) 15,1 

R(Cl5—Cl9) 473,7 480,4 476,5 18(8) 17,8 

D(Si3C1Si2Cl4)   12(9)   11,9 20 — —

 3  

(RHF/6-311G(d)) (Rg- )

CCl4-n(SiCl3)n (  — ,  — ., — –1)

 CCl3SiCl3 CCl2(SiCl3)2 CCl(SiCl3)3 C(SiCl3)4

R(Si—C) 193,1 193,2 194,4 195,6 

Rg(Si—C) 193(4) 190,2(4) — 198,6(5)

R(Si—Cl) 202,7 203,0 203,4 203,6 

Rg(Si—Cl) 201,1(3) 202,0(4) — 203,6(8)

R(C—Cl) 177,6 180,0 183,12 — 

Rg(C—Cl) 178(1) 181(2) — —

C—Si—Cl 109,5 110,26 110,9 111,8 

gC—SiCl 108,5(9) 106(3) — 112(1)

Si—C—Si — 121,36 113,4 109,47 

gSi—C—Si — 120,6(8) — 109,4(4)

V0/(RT)* 14,4 32,8 28,8 53,75 

min 47 20,4 45,7 69,03 

(Si—C) 623 674 675 628 

max 897 913 853 829 

C3v C2v C3v Td

* T = 298,15 K. 
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