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[NiCL]* - T,

T, E 8C, 3C, 6S, 60,
A, 11 1 11
A1 1 1 -1 -l
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -1




[NiCL]> - T,

Diagrama de energia dos orbitais moleculares

Aproveitando os
resultados do

metano, T d




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni - INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni - INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni - INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni - INSEPARAVEIS

), —C3_’Z dxy _C3_>dzx:dxz
Yy _C3_'X dxz _C3_'dzy:dyz
Z —C3_'y dyz _C3_'dxy
dxy dXZ dyZ dxy dXZ dyz
d,1T 0 0 ¢ d, 0 1 0
i o 1 0 — d 0 0 1
d, 0 0 1 d, 1 0 0



[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni -INSEPARAVEIS

T, E 8C, 3C, 6S, 6o,
A, 1 1 1 1 1
A, 1 1 1 -1 -
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -1
T, 3 0 -1 -1 1




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni - INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni - INSEPARAVEIS

x -8, >y dy - EZ;S4_' dyy =-dy
y - (Z)S4 — -X d, - (Z)S4 - dy(-z) — 'dyz
7 - (Z)S4 — -7 dyz -5, d(-x)(-z) = d,,
dxy dXZ dyZ dxy dXZ dyZ
d,1 0 0 ®s, d, - 0 0
i o 1 0 — d 0 0 -I
d,o 0 1 d, 0 1 0



[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (xy,xz,yz) do Ni -INSEPARAVEIS

T, E 8C, 3C, 6S, 6o,
A, 1 1 1 1 1
A, 1 1 1 -1 -
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -1
T, 3 0 -1 -1 1




[NiCL]* - T,

Diagrama de energia dos orbitais moleculares




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (z>,x>y?) do Ni - INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (z%,x>-y?) do Ni - INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (z%x>-y?) do Ni - INSEPARAVEIS

z —C;7Xx



[NiCL,]? -

Classificando os orbitais 3d (z%,x>-y?) do Ni - INSEPARAVEIS

=T i, C,—d,
YT &, C—d
7 _C3_'X x2-y2 y2-22

Na verdade, a expressao do orbital d , é mais complexa:

d,=1/N3)2z"-x*-y°) C,— d, (1/%3)(2){ -y* -7°)
dx2-y2 — Xz - y2 C - dy2 72 y - Z



. 2.
[NiCL|* - T,
Classificando os orbitais 3d (z%x*-y?) do Ni - INSEPARAVEIS

Pode-se mostrar que os novos orbitais d,, e d,, ,, sa0
uma combinagéo linear dos orbitais d ,, € d,, ,,.

d,=1/N3)2x* -y -z") =C,, (1/V3)(2z" - x* - y*) + C,(x* -y)
dy2—z2 = }’2 -7t = C,, (1/\/3)(222 - X - yz) + sz(X2 - yz)

Colecionando-se os termos de z* da primeira equagio,
obtém-se o valor de C,;:

((1WV3)=C,, (1/V3) x 2

C, =-1/2



[NiCL,]* - T,
Classificando os orbitais 3d (z*,x>-y?) do Ni - INSEPARAVEIS
d,=(1/V3)2x*-y*-z") =C,, (1V3)(2z* - x* - y*) + C ,(x* -y°)
d, =y -2"=Cy (I/V3)(2Z° - X’ - y°) + Cpo(x* - ¥°)

Colecionando-se os termos de y* da primeira equacio,
obtém-se o valor de C,,:

(1V/3)=-C,, (IV3)-C,,
(1V3) = -(-1/2)(1V3) - C,,
C,, = (1/3) + (1/2)(1/V3) = (V3)/2



. 2-
[NiCL|* - T,
Classificando os orbitais 3d (z>,x>-y?) do Ni - INSEPARAVEIS
d, = (1/V3)(2x* - y* -z) = C,; (1V3)(2Z° - x* - y°) + C},(x* -y?)

dy2—22 = y2 -7'= C,, (1/\/3)(222 - X’ - yz) + sz(X2 - yz)

Colecionando-se os termos de z* da segunda equacio,
obtém-se o valor de C,;:

1=C,, (2/V3)

C,, = -(V3)/2



- 2.
[NiCL]* - T,
Classificando os orbitais 3d (z>,x>-y?) do Ni - INSEPARAVEIS
d, = (1/V3)(2x* - y* -z) = C,; (1V3)(2Z* - x* - y°) + C},(x* -y?)

dy2—22 = y2 -7'= C,, (1/\/3)(222 - X’ - yz) T sz(X2 - yz)

Colecionando-se os termos de y* da segunda equacio,
obtém-se o valor de C,,:

1 =-C, (1V3)-C,,
1 = (/3/2)(1V3) - C,,
C,=-1+12 =-1/2



[NiCL,]* - T,

Classificando os orbitais 3d (z%,x’y?) do Ni - INSEPARAVEIS

dZZ dx2-y2 dz2 dx2-y2
d, 1T 0 C d, -2 (V3)/2
A, 0 1 = d,, (V32 -1




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais 3d (z%,x*y?) do Ni -INSEPARAVEIS

T, E 8C, 3C, 6S, 6o,
A, 1 1 1 1 1
A, 1 1 1 -1 -
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -1
T, 3 0 -1 -1 1




[NiCL]* - T,

Diagrama de energia dos orbitais moleculares




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais po dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais po dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais po dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais po dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS

T, E 8C, 3C, 6S, 6o,
A, 1 1 1 1 1
A, 1 1 1 -1 -1
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -1
T 30 -1 -1 1




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais po dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais po dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS

T, E 8C, 3C, 6S, 6o,
A, 1 1 1 1 1
A, 1 1 1 -1 -1
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -1
T 30 -1 -1 1




[NiCL]* - T,

Diagrama de energia dos orbitais moleculares
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[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais pz dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS

Vista a 90° da outra




[NiCL,]* - T,

Classificando os orbitais pr dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS

T, E 8C, 3C, 6S, 6o,
A, 1 1 1 1 1
A, 1 1 1 -1 -1
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -1
T 30 -1 -1 1




[NiCL]* - T,

Classificando os orbitais pm dos ligantes cloreto -INSEPARAVEIS




[NiCL]* - T,

Os orbitais p,, € p,, do Cl sio INSEPARAVEIS

Py’ = —Dp. €0 30° + py, cos 30° = (- 1/2)p,, + (\/3/2)p2b
Doy’ = —Dpa €08 307 — py, sen 30° = (_\/3/2)p2a +(=1/2)py,




[NiCL]* - T,

Os orbitais p,, € p,, do Cl sio INSEPARAVEIS

2p,, 2Py 2p,, 2Dy,
2p,, | 0 C, 2p,," —1/2 v3/2
2p,, O | — 2P, -V3/2  -1/2
v = -1
T, E 8C, 3C, 6S, 6o,
A1 1 1 1 1
A, 1 1 1 -1 -1
E 2 -1 2 0 0
T, 3 0 -1 1 -l
T, 3 0 -1 -1 |1

pr(1ag8) 8 -1 0 0O 0 E+T,+T,












INi(CO), |- T,

Diagrama de energia dos orbitais moleculares do CO




INi(CO), |- T,

Aproveitando os
resultados do

[NiCl,]* T,




INi(CO), |- T,

18 elétrons

t

1




FIM
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