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Квантова механіка та квантова хімія

Тема 8: Хімічний зв'язок у комплексних сполуках


Перелік питань:
Електростатична модель зв’язку у комплексних сполуках.

Теорія кристалічного поля(ТКП). Основні положення ТКП. Розщеплення D- у полях різної симетрії. Параметр Δ0(10 Dq) та фактори, що на неї впливають. Енергія стабілізації кристалічного поля його розрахунок для октаедричного оточення. Магнітні властивості сполук d-металів: низько- та високоспіновий стан, розрахунок магнітного моменту. Оптичні властивості сполук d-металів: електронні спектри їх взаємозв’язок із забарвленням, заборона електронних переходів. Значення теорії кристалічного поля.

Задачі:
Дано комплексні іони: [V(H2O)6]3+, V(H2O)6]2+. На основі ТКП встановіть, які з наведених значень Δ0 (20000, 13400 см-1) відповідають кожному іону. Враховуючи Δ0, які можливі кольори цих комплексів. 
Скількома смугами поглинання будуть характеризуватися названі комплекси при різних можливих забарвленнях. 
Встановіть магнітні властивості названих іонів у різних станах, розрахуйте відповідні магнітні моменти.
Розрахуйте енергії стабілізації  комплексів у різних станах, на основі розрахунків зробіть висновок щодо стабільності комплексних іонів.
