
Calculated neutral and ionic Vibrational Frequencies at the B3LYP method 
 

Species Vibrational frequencies 

Me4Si 3088 
3020 
1478 
847 
232 

3088 
3020 
1478 
846 
231 

3088 
3019 
1333 
704 
230 

3085 
1499 
1318 
703 
184 

3085 
1499 
1318 
702 
183 

3085 
1499 
1317 
693 
163 

3085 
1482 
903 
693 
161 

3085 
1482 
903 
693 
157 

3022 
1478 
903 
580 
133 

Me4Si+ 3243 
3013 
1409 
750 
220 

3243 
3007 
1408 
749 
218 

3132 
3006 
1336 
726 
216 

3132 
1478 
1310 
678 
143 

3131 
1456 
1309 
677 
138 

3091 
1455 
1086 
600 
134 

3089 
1447 
909 
475 
132 

3089 
1446 
909 
470 
128 

3072 
1429 
877 
269 
80 

Me3SiBr 3112 
1496 
894 
369 

3112 
1483 
893 
226 

3110 
1483 
893 
224 

3096 
1477 
789 
201 

3093 
1476 
788 
168 

3093 
1468 
718 
165 

3029 
1333 
704 
159 

3026 
1321 
702 
157 

3026 
1320 
621 
145 

Me3SiBr+ 3228 
1468 
900 
290 

3174 
1454 
805 
201 

3133 
1450 
794 
197 

3133 
1441 
751 
186 

3102 
1440 
723 
172 

3100 
1380 
692 
157 

3034 
1326 
679 
147 

3030 
1294 
657 
133 

3029 
1151 
398 
121 

Me3Si+
•••Bra 3137 

1459 
924 
219 

3135 
1449 
923 
218 

3134 
1446 
865 
209 

3087 
1443 
770 
68 

3077 
1441 
762 
46 

3074 
1436 
738 
40 

3020 
1334 
675 
25 

3017 
1325 
667 
17 

3010 
1324 
600 
-33 

Me2SiBr+
•••Mea 3282 

1455 
841 
195 

3281 
1444 
828 
188 

3141 
1437 
760 
184 

3138 
1433 
756 
67 

3101 
1418 
703 
51 

3098 
1417 
679 
43 

3095 
1327 
426 
41 

3023 
1317 
235 
36 

3019 
907 
230 
-79 

Me3SiI 3138 
1505 
896 
324 

3138 
1493 
896 
218 

3137 
1492 
892 
215 

3119 
1487 
787 
181 

3117 
1486 
785 
168 

3117 
1478 
716 
161 

3046 
1338 
701 
152 

3043 
1328 
700 
148 

3043 
1327 
610 
147 

Me3SiI+ 3164 
1491 
904 
227 

3155 
1474 
903 
206 

3155 
1471 
879 
203 

3122 
1471 
738 
163 

3121 
1464 
734 
156 

3121 
1448 
731 
142 

3046 
1345 
700 
140 

3043 
1323 
695 
120 

3031 
1311 
578 
107 

Me3Si+
•••Ia 3159 

1575 
925 
230 

3158 
1478 
922 
220 

3157 
1459 
866 
204 

3114 
1453 
778 
126 

3112 
1452 
764 
88 

3108 
1440 
731 
51 

3035 
1345 
675 
39 

3028 
1334 
667 
32 

3025 
1333 
592 
-46 

Me6Si2 3093 
3081 
1501 
1481 
921 
746 
391 
170 

3092 
3080 
1499 
1481 
880 
709 
245 
169 

3091 
3080 
1496 
1475 
876 
704 
243 
166 

3091 
3020 
1495 
1328 
874 
693 
236 
164 

3090 
3019 
1490 
1321 
873 
692 
205 
161 

3089 
3018 
1489 
1313 
865 
688 
203 
148 

3083 
3018 
1483 
1313 
787 
687 
183 
95 

3083 
3018 
1482 
1311 
785 
630 
181 
89 

3081 
3018 
1481 
1310 
747 
600 
173 
33 

Me6Si2
+ 3132 

3092 
1487 
1460 
911 
744 
267 
158 

3132 
3092 
1483 
1453 
908 
732 
225 
135 

3132 
3091 
1472 
1443 
904 
729 
222 
133 

3131 
3021 
1472 
1341 
901 
701 
214 
129 

3130 
3020 
1464 
1331 
897 
700 
214 
120 

3129 
3017 
1463 
1321 
853 
695 
205 
116 

3095 
3017 
1462 
1316 
755 
695 
171 
96 

3093 
3017 
1460 
1315 
751 
600 
163 
89 

3093 
3016 
1460 
1311 
747 
593 
162 
34 

Me3Si+
•••Me3Si a 3130 

3090 
1484 
1458 

3128 
3089 
1481 
1449 

3128 
3089 
1469 
1448 

3127 
3017 
1468 
1337 

3126 
3017 
1466 
1333 

3126 
3015 
1464 
1323 

3091 
3014 
1463 
1323 

3091 
3014 
1462 
1321 

3090 
3013 
1459 
1321 



911 
759 
215 
128 

910 
731 
212 
118 

908 
729 
211 
113 

907 
704 
209 
78 

889 
703 
208 
75 

814 
701 
176 
55 

762 
701 
146 
38 

761 
597 
136 
19 

760 
577 
134 
-44 

Me5Si2
+

•••Mea 3281 
3097 
1491 
1437 
895 
724 
233 
96 

3280 
3092 
1483 
1418 
891 
713 
228 
84 

3132 
3084 
1482 
1417 
875 
706 
225 
80 

3131 
3080 
1472 
1341 
813 
667 
195 
58 

3115 
3034 
1470 
1329 
788 
654 
178 
54 

3114 
3033 
1467 
1325 
775 
602 
172 
49 

3113 
3028 
1466 
1324 
756 
355 
170 
36 

3101 
3010 
1452 
1315 
736 
241 
163 
22 

3098 
3003 
1448 
916 
731 
238 
139 
-77 

 
 
a Transition state vibrational frequencies as calculated 
 
 
 


