Ziele

Funktionalisierte Silafullerane
als Bausteine fur Nanofestkorper
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Aufbau [SI,y]-Fulleran-basierter Nanonetzwerke

Aufklarung des Bildungsmechanismus von
[Si5,Cl, ]~ mittels Experiment und
guantenchemischer Untersuchung

Synthese alternativer [Si ]-Cluster (n > 20)
Variation des endohedralen Gastatoms
EinfGhrung von Spin- und Ladungstragern

Physikalische Charakterisierung der
funktionalisierten [Si ]-Einheiten
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Stand der Forschung & Eigene Vorarbeiten
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Chlorid-induzierte Aufbaureaktion von Cyclohexasilanen aus
Si,Clg, 1% quantenchemische Untersuchung des Mechanismus:
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Arbeltsprogramm
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Jahr 1: Optimierung der Ausbeute des [Si;,Cl,:]-Anions;
Aufklarung des [Si,q]-Aufbaumechanismus; Synthese weiterer

[SI ]-Cluster

[Siz] [Size] [Steol

Jahr 2: Physikalische Untersuchung der makromolekularen
Eigenschaften der [Si;,Cl,c]"-Einkristalle; Design geeigneter
Brlickenelemente; Variation der Kationen; theoriegestutzte
Optimierung der supramolekularen Strukturen; Synthese der
[S1,,]-Nanonetzwerke
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Beispiele flr kovalente Verbruckungsstrategien.
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“ Kiristallstrukturen perchlorierter Oligosilane
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[Si53Clo]™ [Si5Clyo]* [S1,Cly4 ]
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%«  Struktureller Aufbau des [SI;,Cl,c]-Anions

Cl--dotiertes Dodekaeder paarweise oktaedrisch [Si5,Clys]™
[SI,,]-Grundgerust substituiertes Dodekaeder Kristallstruktur

 Jahr 3+4: Einfuhrung von Spin- und Ladungstragern durch
Variation des endohedral gebundenen Gastatoms; Untersuchung
von Korrelationseffekten im Netzwerk

l_ Spin- und Ladungskorrelation _l
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Aufbau von Nanonetzwerken aus [Si,,]-Fulleran-Einheiten. Links: Kristallpackung der Anionen von
[nBu,N][SI;,Cl,:]; Rechts: Beispiel fur ein kovalent gebundenes Netzwerk aus [Si,g]-Fulleranen und
schematischen Bruckenelementen.



