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Samenvatting.

Het doel van dit onderzoek was de rekentechnische middele
van de moderne kwantumchemie toe te passen on een aantal
problemen van belang voor de anorganische vaste stof
chemicus. De gebruikte techniek 1s de '"restricted Fartree
(RHF) methode afkomstig van Roothaan.

Bij deze methode worden de moleculaire orhitals beschreve
met een lineaire combinatie van basisfuncties die geplaat:
zijn op de atomen waaruit het moleculaire systeem 1is
opgebouwd. Als basisfuncties hebben we gecontraheerde
Gauss~-type orbitals gebruikt.

In hoofdstuk I wordt een korte inleiding pegeven over de
fundamentele theoretische schema's welke tegenwoordig
voorhanden zijn om berekeningen van grote omvang uit te
voeren aan overgangsmetaalverbindingen.

In hoofdstuk IT is de chemische binding in de tetrachloro
complexen CuC142_, NiC142_ en CuC142_ onderzocht met het
doel inzicht te krijgen in de covalente wisselwerking
tussen een overgangsmetaalion en een ''zwaar' ligand zoals
het chloride ion.

De verkregen ladingsverdelingen zijn geanalyseerd m.b.v.
Mulliken populatieanalyses. In hoofdstuk TII geven we
resultaten van berekeningen van de ligandveld splitsing
42_. De
grootheid 10 Dq is verkregen als het verschil van RWF

10 Dq in de tetraéder comnlexen NiClAZ_ en CuCl

energieverwachtingswaarden van een begin en eind-
toestand behorende bij een bepaalde optische d-d overgang.
Fen gedetailleerde analyse is uitgevoerd aan CuC142_. Ne

resultaten zijn vergeleken met MiF 4-. Het blijkt dat Born

repulsie effecten in NiC14 " en Cu8142_ nog steeds
belangrijk zijn doch minder geprononceerd dan in het meer
ionogene NiF64— kluster. Fvenals voor het NiF64_ kluster,
vinden we geen aanzienlijke reductie van de Racah paramete:

van NiC142_ op grond van de RHF resultaten.
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