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[PtCl4 ]
2! - D4h

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0     2 0     0
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Sistema p
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares

Aproveitando
os resultados
do metano

plano, D4h
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Classificando o orbital 5d(z2) do Pt
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Classificando o orbital 5d(z2) do Pt



Classificando os orbitais 6px e 6py do Pt - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0     2 0     0

______________________________________________
5dz2     1    1    1 1
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Classificando o orbital 5d(z2) do Pt



Classificando os orbitais 6px e 6py do Pt - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0     2 0     0

______________________________________________
5dz2     1    1    1  1 1



Classificando os orbitais 6px e 6py do Pt - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0     2 0     0

______________________________________________
5dz2     1    1    1 1   1   1 1 1 1 1 A1g



[PtCl4 ]
2! - D4h

Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares
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Classificando o orbital 5d(x2-y2) do Pt
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Classificando o orbital 5d(x2-y2) do Pt



Classificando os orbitais 6px e 6py do Pt - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0     2 0     0

______________________________________________
5dx2-y2  1   -1        -1    -1        -1   B1g
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares
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Classificando o orbital 5d(xy) do Pt
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Classificando o orbital 5dxy do Pt



Classificando os orbitais 5dxy do Pt

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0     2 0     0

______________________________________________
5dxy     1   -1           -1       -1    -1 B2g
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares
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Classificando os orbitais 5dxz e 5dyz do Pt -INSEPARÁVEIS
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Classificando os orbitais 5dxz e 5dyz do Pt -INSEPARÁVEIS
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Classificando os orbitais 5dxz e 5dyz do Pt -INSEPARÁVEIS

  dxz dyz    dxz  dyz

dxz    1 0    C4   dxz     0    1
dyz    0 1  ÿ dyz    -1      0

÷ = 0



Classificando os orbitais 5dxz e 5dyz do Pt - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0     2 0     0

______________________________________________
5dxz,yz   2    0
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Classificando os orbitais 5dxz e 5dyz do Pt -INSEPARÁVEIS
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Classificando os orbitais 5dxz e 5dyz do Pt -INSEPARÁVEIS

  dxz dyz    dxz  dyz

dxz    1 0    C2   dxz    -1    0
dyz    0 1  ÿ dyz     0     -1

 óh ÷ = -2



Classificando os orbitais 5dxz e 5dyz do Pt - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

A1g 1    1    1 1   1  1     1    1    1    1
A2g 1    1    1    -1   -1  1     1    1   -1   -1
B1g 1   -1    1 1  -1  1    -1    1    1   -1
B2g 1   -1    1    -1   1  1    -1    1   -1    1
Eg 2    0   -2     0    0  2     0   -2    0    0
A1u 1    1    1 1   1 -1    -1   -1   -1    -1
A2u 1    1    1    -1   -1 -1    -1   -1     1     1
B1u 1   -1    1 1  -1 -1  1   -1    -1     1
B2u 1   -1    1    -1   1    -1     1   -1 1    -1
Eu 2    0   -2     0    0 -2     0    2 0     0

______________________________________________
5dxz,yz   2    0  -2   -2 Eg
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares



[PtCl4 ]
2! - D4h

Sistema p



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

______________________________________________
Cl(pz)  4



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

______________________________________________
Cl(pz)  4    0    0  ?    0



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

______________________________________________
Cl(pz)  4    0    0 ?  0    0    ?



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

______________________________________________
Cl(pz)  4    0    0 ? 0  0    0    0



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

______________________________________________
Cl(pz)  4    0    0   -2 0  0    0    ?    0



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

______________________________________________
Cl(pz)  4    0    0   -2 0  0    0   -4    ?    0



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

______________________________________________
Cl(pz)  4    0    0   -2 0  0    0   -4    2    0



Classificando os orbitais 3pz dos Cl - INSEPARÁVEIS

D4h E  2C4   C2  2C2N  2C2O  i   2S4   óh   2óv   2ód

Eg 2    0   -2     0   0   2     0   -2    0    0
A2u 1    1    1    -1     -1 -1    -1   -1    1    1
B2u 1   -1    1    -1  1     -1     1   -1    1   -1

______________________________________________
Cl(pz)  4    0    0    -2  0  0     0   -4    2    0

Eg+ A2u + B2u
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares



Desenhando os orbitais moleculares

Método do Operador Projeção
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

E  ö1

C4   ö2

C4
3  ö4

C2  ö3
(x)C2N -ö3
(y)C2N -ö1
(xy)C2O -ö4
(-xy)C2O -ö2
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

i  -ö3

S4  -ö2

S4
3  -ö4

óh  -ö1
(xz)óv   ö3
(yz)óv   ö1
(xy)ód   ö4
(-xy)ód  ö2
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

  Eg
(11)

E  ö1  1
C4   ö2  0
C4

3  ö4  0
C2  ö3 -1
(x)C2N -ö3 -1
(y)C2N -ö1  1
(xy)C2O -ö4  0
(-xy)C2O -ö2  0
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

    Eg
(11)

i  -ö3   1
S4  -ö2   0
S4

3  -ö4   0
óh  -ö1  -1
(xz)óv   ö3   1
(yz)óv   ö1  -1
(xy)ód   ö4   0
(-xy)ód  ö2   0
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

  Eg
(12)

E  ö1  0
C4   ö2  1
C4

3  ö4 -1
C2  ö3  0
(x)C2N -ö3  0
(y)C2N -ö1  0
(xy)C2O -ö4 -1
(-xy)C2O -ö2  1
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

    Eg
(12)

i  -ö3   0
S4  -ö2   1
S4

3  -ö4  -1
óh  -ö1   0
(xz)óv   ö3   0
(yz)óv   ö1   0
(xy)ód   ö4   1
(-xy)ód  ö2  -1
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

  Eg
(21)

E  ö1  0
C4   ö2 -1
C4

3  ö4  1
C2  ö3  0
(x)C2N -ö3  0
(y)C2N -ö1  0
(xy)C2O -ö4 -1
(-xy)C2O -ö2  1
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

    Eg
(21)

i  -ö3   0
S4  -ö2  -1
S4

3  -ö4   1
óh  -ö1   0
(xz)óv   ö3   0
(yz)óv   ö1   0
(xy)ód   ö4   1
(-xy)ód  ö2  -1
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

  Eg
(22)

E  ö1  1
C4   ö2  0
C4

3  ö4  0
C2  ö3 -1
(x)C2N -ö3  1
(y)C2N -ö1 -1
(xy)C2O -ö4  0
(-xy)C2O -ö2  0
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg

    Eg
(22)

i  -ö3   1
S4  -ö2   0
S4

3  -ö4   0
óh  -ö1  -1
(xz)óv   ö3  -1
(yz)óv   ö1   1
(xy)ód   ö4   0
(-xy)ód  ö2   0
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Aplicando o Método do Operador Projeção aos orbitais ð Eg
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Sistema p
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares
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Sistema p

n1 - n3- n2 + n4
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Sistema p
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Sistema p
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Construindo o diagrama de energia dos orbitais moleculares
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Sistema p



[PtCl4 ]
2! - D4h

Sistema p
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