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70 Years of Crystallographic van der Waals Radii
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Abstract:  Significant data sets of crystallographic van der Waals radii for the noble gases, the non-metal elements,
and the metal elements that have appeared within the last seven decades are summarized and examined systematically.
From the most useful sets all the reliable data are recommended. Certain remaining problems are identified and the
need for further studies in this area is suggested.
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Table 1 van der Waals radii (R,q,/nm) for the noble
gases
Author Year He Ne Ar Kr Xe Rn
Stokes" 1964 0.178 0.160 0.192 0.202 0.221
Bondi" 1964 0.140 0.154 0.188 0.202 0.216
Bokii"” 1971 0.122 0.160 0.192 0.198 0.218
Hobza et al.™ 1980 0.149 0.155 0.188 0.200 0.218
Batsanov™” 1991 0.14 0.15 0.19 020 0.22
Hu et al™ 2003 0.134 0.168 0.193 0.212 0221 0.243
Sendor et al.™ 2007 0.128 0.140 0.174 0.190 0.218
This work 0.140 0.154 0.163 0.184 0.216 0.243
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Fig.1 Linear relationship between R,;, and atomic
number Z of the rare gases
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Table 2 van der Waals radii (R,4/nm) for the non-metallic elements excluding noble gases
Author Year H F Cl Br 1 C N (6] P S Se Te
Pauling!*" 1939 0.12 0.135 0.180 0195 0215 015 0140 019 0185  0.200  0.220
1975 0.110  0.135 0.180 0195 0215 015 0140  0.19 0.185  0.200  0.220
Kitaigorodskii" 1961  0.117 0178 0195 021 0.172-0.180 0.157  0.136
Bondi*! 1964 0120  0.147 0175 0185 0198  0.170 0.155 0152  0.180 0180 0.190  0.206
Bokii"” 1971 0175  0.135 0180 0.195 0215 0.17-0.19 0157 0.138  0.19 0.18 0.20 0.22
Zefirov et al' 1974  0.116  0.140 0.190 0197 0214  0.172 015  0.129 0.184
Gavezzotti'™ 1983  0.117  0.135 0180 0195 0210 0.170 015  0.14 0.185
Batsanov!>*2 1991 .12 0.14 0.18 0.19 0.21 0.17 016 015 0.19 0.185 0195 0215
1998 0.10 0.153 0.190 0212 0230 017 0.153 0158  0.193 0193 0207 0222
2001 0.15 0.18 0.19 0.21 0.17 016 0155 0.195 0.8 0.19 0.21
2008 0.145 0.18 0.19 0.21 0.17 016 0155  0.195 0.8 0.19 0.215
Wieberg™! 1995 0.15 0.18 0.19 0.21 0.17 016 015 0.18
Rowland ef al® 1996  0.110  0.146 0176 0187 0203 0177 0.164  0.158 0.181
Yang et al*" 1997 0106  0.107 0.146 0.164 0136 0127 0175 0.171
Hu et al.!™ 2003 0.108  0.139 0.183 0198 0223  0.149 0.141 0.4 0192 0182 0.193 0.223
Zorkii et al.? 2005 0.118 0.180 0.174 0.152  0.134
this work 0.108  0.148 0175 0190 0209  0.153 0151 0149 0183 0181 0192 0211
mean 0.115(5) 0.138(11) 0.178(9) 0.192(4) 0.211(6) 0.170(9) 0.153(7) 0.143(10) 0.188(7) 0.181(4) 0.194(4) 0.216(6)
recommended 0.110  0.138 0.178 0192 0211  0.160 0.153 0143  0.183 0.181 0.194 0216
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Table 3 van der Waals radii (R,q/nm) for the main-
Ru .2007 Datta @ group metallic elements
Li Be B c N 0 F Ne  Ref.
d R 0215 0.185 0.175 [21]
10 Ryaw 0.182 0.153 0.192 (51.129]
0.214 0169 0.168 [26]
Na Mg Al Si P S Cl Ar
’ 0245 0215 0.205 0.205 [21]
0.227 0.173 0.184 0.210 [51.[29]
LA 0238 02 0192 0.193 [26]
0.165 + K Ca Ga Ge As Se Br Kr
- 0.285 0.245 0.205 0.205 0.205 [21]
- 0.275 0.231 0.187 0.211 0.185 [51,[29]
5’ 0.155 - 0252 0227 0203 0.205 0.208 [26]
< 0150[ Rb St In_ Sn Sb  Te I Xe
0.300 0260 0.225 0220 0.225 [21]
CLEd A 0.303 0.249 0.193 0225 0.206 [51.129]
0.140 | 0.261 0242 0221 0.223 0.224 [26]
0.135 ; L ; i ; Cs Ba Tl Pb Bi Po At Rn
5 6 7 8 9 0.315 0270 0.225 0.230 0.235 [21]
4 0.343 0.268 0.196 0.202 0.207 0.197 0.202 0.220 [5],[29]
B2 B.C.NOFMFEFHREEEL¥ZER.EEF 0.275 0.259 0.227 0.237 0.233 0249 0.236 0.243 [26]
B Z X5 Fr R
Fig.2 Linear relationship between R.q, and atomic 0.348 0.283 [29]

number Z of atoms B, C, N, 0, and F 0.315 0.283 [26]
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Table 4 van der Waals radii (R,4/nm) for the d and ds block elements

Sc Ti \% Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ref.
0.163 0.14 0.139 [5-6]

0.225 0.210 0.205 0.200 0.200 0.200 0.195 0.195 0.190 0.200 [21]
0.215 0.211 0.207 0.206 0.205 0.204 0.200 0.197 0.196 0.201 [26]
Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd Ref.
0.163 0.172 0.162 [5-6]

0.24 0.23 0.215 0.21 0.210 0.205 0.200 0.205 0.205 0.220 [21]
0.232 0.223 0.218 0.217 0.216 0.213 0.210 0.210 0.211 0.218 [26]
La Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Ref.
0.172 0.166 0.170 [5-6]

0.250 0.225 0.220 0.215 0.21 0.21 0.20 0.205 0.20 0.21 [21]
0.243 0.223 0.222 0.218 0.216 0.216 0.213 0.213 0.214 0.223 [26]

5 (R q/m)?
Table 5 van der Waals radii (R,q/nm) for the lanthanide and actinide elements™
La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
0.243 0.242 0.240 0.239 0.238 0.236 0.235 0.234 0.233 0.231 0.230 0.229 0.227 0.226 0.224,
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