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Die ,Atoms in Molecules-Theorie® (AIM) von R.W.F.Bader beschreibt
Bindungsverhéatnisse unteranderem mit Kriterien  wie Bindungspfade,
bindungskritischen Punkte, sowie ring- und kéfigkritische Punkte.l Besonders die
Beschreibung von dativen Bindungen (closed shell interaction) konnte durch dieses
Konzept wesentlich bereichert werden.

In unserer Gruppe wurden verschiedene geminale Systeme untersucht, in denen
ungewohnliche Ladungsdichtetopologien auftreten.® Hydroxylaminosilane (XsSi-O-
NR2)™ liegen meist als Dreiringe mit kurzen Si--N-Abstanden vor. Deren Elektronen-
dichte-Topologien zeigen aber weder bindungskritische Punkte zwischen Si- und N-
Atomen noch ringkritische Punkte. Diese Diskrepanz wirft die Frage auf, ob
Dreiringsysteme mit dativen Bindungen prinzipiell von den einfachen Kriterien wie
Bindungspfade nicht richtig erfasst werden.

Zur detaillierteren Untersuchung haben wir die Verbindung (FsC).BCH(SiMes)NMe,®
synthetisiert, ihre Struktur bestimmt, die Elektronendichte berechnet und deren
Topologie analysiert. Trotz der kurzen B-N-Bindung (ca. 1.6 A) werden weder
Bindungspfade noch bindungskritische Punkte gefunden. Im isoelektronischen und
identisch ~ substituierten ~ Cyclopropan  sind  dagegen die  erwarteten
Topologieeigenschaften fur die C-C-Bindung zu finden.
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Abbildung 1: Kristallstruktur und Funktionsdiagramm der Elektronendichte in der B-C-N-Ebene von
(F3C),B-CH(SiMes)-NMe, und dem Cyclopropansystem (FzC),C-CH,-CMe,.
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