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요 약. 팔면체 [TidIDAsB』, WdlDAsB』, [Fe(III)A3B3] 및 ENi(II)A3B3] 형태 착물의 바댝 

상태에 대한 리 간드 궤 도함수의 spin-orbit coupling 의 영 향을 고찰하여 보았다.

리간드 궤도함수의 spin-orbit coupling이 바닥상태의 파동함수에는 영향을 주지 않았으나 에너지 

준위의 분열에는 영향을 주었으며, 그 크기는 Ti(III)〉V(III)〉Fe(III)의 순서로 감소하였다.

ABSTRACT An effect of the spin-orbit coupling interaction of ligand orbitals on the ground 
마ate for octahedral LTi(III) A3B3], [V(III) A3B3], [Fe(III)A3B3] and [Ni(II)A3B3] type complexes 
has been investigated in this work, applying the degenerate perturbaton theory.

The wave functions are not affected but the energy level splitting for the ground state of these 
complexes by the spin-orbit coupling interaction of ligand orbitals. The extent of effect on the 
energy level splitting for the ground state is decreased in order Ti (III) >V (III) >Fe (III).

1.서 론 '

구 대칭장 속에서 움직이는 한개 전자에 대한 

spin-orbit coupling Hamilton 연산자는 다음과 

같이 된다,

孜0=8）3 （1）

여기에서，8）= 盘（+普）이고 2 

및 金 는 궤도 및 스핀 각운동량 연산자이다. 以 

따라서, spin-orbit coupling 행렬요소는 다음과 

같이 된다.

（nl 她彻g） ] S （广）9 顼]。（nZm/ m；）〉

= <0 （하婉） 1 f • 引。（珀' m/） >

斤2（位）洵户心 （2）

여기에서 死别「）卢心=侦/於으로 놓고, 3

을 nl 궤 도함수에 대 한 spin-orbit coupling 상수 

라고 부른다.

다전자 원자에 있어서 각 전자는 중심력장 속 

에 서 움직 이 기 때 문에, 다전 자계 의 spin-orbit 
coupling 연산자는 다음과 같이 된다七

务>=*（"） L鶴
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Ballhausen 및 LiehK 는 Ni (II) 및 V(III) 착 

물에 있어서, d1•전자 (为=2~8) 사이의 spin-orbit 
coupling 상호작용을 리 간드의 세제곱 결정장을 

포함하는 해밀턴 연산자를 포함시켜서 얻은

피一差, f 으泓솨 

糕斤으「风 ⑷

원자 해밀턴 연산자에 대한 고유값 방정식 (ei­
genvalue equation) 을 풀어서 Ni(II) 및 V(III) 
착물에 대 한 spin allowed transition 과 spin 
forbidden transition 을 설명 할 수 있었다.

GH氏h。，은 팔면체 착물에 있어 서 埒W 전자 

배치에서 나타나는 한 개의 Term 2a+1r 및 한쌍 

의 Term 尸 과 2心卜 i 尸 사이 의 spin-orbit coupling 
행렬 요소의 일반식을 유도하고, 센 결정장에서 

d2 및 d，〜d，의 가장 낮은 Term 에 대 한 spin­
orbit coupling 매트릭스를 얻을 수 있었다.

Dunn요 은 중심장 근사법 을 적 용하여 , 두 전이 

원소 계열의 d% dx_1s 및 击1$ 전자배치에 대한 

한개 전자의 spin-orbit coupling 상수를 계산하 

였다.

다전자 분자계에 있어선, spin-orbit coupling 
연산자를 근사적으로 다음과 같이 기술할 수 있 

다. 9

犯。=2投或•电 (5)I K

여기에서 K 및 £는 각각 원자 중심 및 전자 

를 나타낸다.

McClure，는 분자궤도함수를 사용하여 다원자 

분자의 spin-orbit coupling 행 렬요소를 계 산하여 

그결과를 방향족화합물에 있어서 단일상태-삼 

중상태 (singlet-triplet) 전이 확률을 계 산하는 데 

응용하였다.

Heilman 과 Ballhausen10 은 원기둥 대 칭 장에 서 

선형분자의 spin-orbit coupling 행렬요소를 계산 

하는 방법을 발전시켰고, 이 방법을 이용하여 

NO 분자의 X227 상태에 대한 spin-orbit 분열을 

계산하였다.

다전자 다원자계의 spin-orbit coupling 을 계산 

하기 위하여 , 식 (5)의 이 중심항 (two center 

term) 을 매우 적다고 가정하고 spin-orbit cou­
pling 연산자를 한개 전자 한개 중심항의 합으로 

나타내는 것이 편리하다.

(免！0=£1厶岛 (6)

여기에서

4= 1 dV(riK)
2所%2 스、Srig

식 (6) 으로 나타낸 근사연산자를 사용하여 

McGlynn 등은 포름알데히드 분자의 spin-orbit 
coupling 행렬요소를 계산하였다.

다원자 분자에 대한 spin-orbit coupling 5] 근 

사 연산자는 D” 대칭을 갖는 착물에서의 el 전 

자배치 에 대하여 바닥상태(34掙와 들뜬상태 

(3风) 사이 의 spin-orbit coupling 매 트릭 스를 계 

산하는데 사용되었다.

본 연구는 식 (6)으로 나타낸 다원자 분자의 

근사 spin-orbit coupling 연산자를 사용하여 센 

팔면체 리 간드장에서 전자의 spin-orbit coupling 
을 리간드장을 포함하는 중심이온의 해밀턴 연 

산자에 대한 섭 동으로 생각하고, 0 대칭 을 갖는 

Ti(III), V(III), Fe(III) 및 Ni(II) 착물의 바닥 

상태 의 zero-field 분열 에 리 간드의 spin-orbit 
coupling 이 미 치 는 영 향을 고찰하여 보았다.

Ti(III), V(III), Fe(III) 및 Ni(II) 착물의 바 

닥상태에 대한 zero-field 분열의 spirrprbit 
coupling interaction의 영 향을 고찰함에 있어서,

(1) 금속이 온과 직 접 결 합에 참여 하는 리 간드 

의 원자의 single basis set 궤도함수만이 tt 결합 

분자궤 도함수 형 성 에 크게 참여 하며

(2) H, y 및 z 축상의 리 간드 전하의 합을 각 

각 的, “2 및 “3로 나타낼 경 우에 佝 = «2 = “3면 

이 착물은 세제곱 결정 장(cubic crystalline field) 
을 가졌다고 Ballhausen 은 진술하였으므로“ 본 

연구에서 다룬 [MdlDAsA』형태 착물은 0* 점 

군에 속하고, facial 구조를 가진 [M(III)A3B3] 
형태 착물도 점군(志 분족인。점군에 속한다고 

가정하였다.

본 연구에서 팔면체 자리에 위치한 리간드와 

금속이온의 결합길이는 공유결합 반지름의 합 
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으로 취하고, facial CM(III)A3B3] 형태 착물에 

있어서 중심 이온과 리간드 사이의 결합길이의 

차가 바닥상태 에 미치는 영 향은 고려 하지 않았 

다.

2. Spin-Orbit Coupling 매트릭스의 계산

(1) Ti(III) 착물. 외부에서 자장을 걸어주지 

않았을 때 팔면체착물에 대한 해밀턴 연산자는 

다음이 된다.

加芝(-丰*-4牛}+5■彳
，’I 2m Ini ) i<i Ir.jl

+Kub+ZNkUk项,*=沈。+勿“⑺

spin-orbit coupling 연산자에 대하여 한개 전 

자 한개 중심 근사법 을 적 용하면

命=切福心 (8)

따라서, 이 근사연산자에 대한 팔면체착물에 

있어 서 바닥상태의 분자궤 도함수에 대 한「spin­
orbit coupling 행렬요소는 다음과 같이 된다.

<0;1 练物〉 (9)

여기에서, 奴 맟 如는 팔면체 리간드장에서 축 

퇴된 바닥상태의 한 개 전자의 분자궤도함수를 

나타낸다.

Ti(IID 착물은 d1 전자배치를 하고 있으므로 

바닥상태의 irreducible representation 는 팔 

면체 점군의 대칭연산에 대하여 같은 변환 성질 

을 갖는 Ti (III) 이 온의 t2 valence basis sets 와 

리 간드의 irreducible representation 을 일 차 결 합 

하여 얻었다.

©i(2T2)=N{(1 — C.3)i/2(3d 或)

―읭" [2 仍+2p? — Cap 如- C力 p£]}

©2(27,2)=N{(1 —C3)i/2(3ds)

一응 [2p!+2p2 —C机 pJGzpg]}

山 (叮2)드 N{(1-编大2(30)

- 읭七[2p?+2pST新p! -} (10)*

帜식 (10)에서 리 간드 궤도 함수의 어깨 숫자는 공간배 

치상의 위치를 나타낸다.

여기 에서 n= 2 또는 3 이다.

spin-orbit coupling 을 센 리 간드장에 작용하는 

일차 섭 동으로 생 각하면, 중첩 섭 동론 (degenerate 
perturbation) 을 적용하여 Ti(III) 착물의 바닥상 

태 의 spin-orbit coupling 에 대 한 영 년 방정 식 을 

얻을 수 있다.

ZGRj-£©=0 顶=1, 2,…,6 (11) ■

여 기 에서 国는 spin-orbit coupling 행 렬 요소 

이다.

H,•广=<0,(马)同，。® (宵〉 (12)

여기에서 侦对) 및 "T) 는 식 (10)의 叮2 분 

자궤도함수를 일차 결합하여 얻은 실존궤도함 

수이다.

0丰=-- j=- 02 + 涉3)土
V乙

0专=渺三

。专 = Z그 02 - 洛3)土 (13)

이상의 실존 분자궤도함수에 대한 spin-orbit 
coupling 매트틱스는 T展"1 에 나타내 었다.

식 (11)로 나타낸 spin-orbit coupling 의 영년 

방정식을 풀어서 팔면체 [Ti(III)A3B3] 형태 착 

물의 叮2 분자궤 도함수의 spin-orbit coupling 에 

대한 고유값 및 고유함수를 얻었다.

8；=-碧[(1 —C£)J+C釘 4(J+C2 命)] 

収=/夺死+/扣 

如=-/*>； +-/糾

03=^3

如=師 (14)

E；=N2[(l — G"d+C£/4(%+C2%,)]

。5= 硏一 /也&

<!>= /올蚓+，「粗 (15)

그리 고, spin-orbit coupling 에 의 한 축퇴 된 

2T2 상태의 분열을 Fig. 1에 나타내었다.
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Table 1. The spin-orbit coupling matrix for octahedral (Ti (III)A3B3) type complexes.

|0t> I0；> 肉〉 ㈣〉 |0：> I07>
N2(1—c釦 Cd

2
[NC次 p+C2 京

+ 8

N2(i—Cg

”2 

丄亚으匾土冬요 
+ 4JZ

기

g—Cg

5
JV2G編牛 c%) 

+ a

〈内丨

-N2(i—c幼 S
2

海純p+C%)

8

〈妇 2
丄 N2c,用;p+cya

1 8

N2(l—CQCd

N砌q+Cg 

4/Z

〈的

-N2(1-C3)9

—N2C£(G+C 气 p,)

4 시愆

Ng—Cg
_ 2

N2濫 p+C%)

8

Fig. 1. Splitting of the energy levels of the ground 

state of the octahedral [TiCIIIJAaBg] type complexes. 

The numbers in bracket indicate the degeneracy of the 

energy level concerned.

--- :When the spin-orbit coupling of ligands is 

included, - w - : when the spin-orbit coupling of 

ligands is neglected, — • 一 : free ion.

[Ti(m)A3B」형 태 착물의 반결합 2t2 분자궤 

도함수에 있어서 리 간드 single basis set orbital 
에 대한 spin-orbit coupling 상수(妇)를 다음의 

근사식으로부터 계산하고,

1~困如• *妇_珈+1)(16)

Ti(III) 이온의 怎,는 DuntF 의 값을 택하였 

을 때, 유리 이 온, 리 간드 spin-orbit coupling 
을 무시 했을 때 및 리 간드 spin-orbit coupling 
을 고려하여 주었을 때 팔면체 [TidlDA’B』형 

태 착물의 spin-orbit coupling 에 의 한 바닥상태 

맟 들뜬상태 의 고유값을 T以"2 에 나타내 었다.

(2) V(III) 의 착물. 센 팔면체 리간드장에서, 

V(III) 이온의 d2 전자는 如 분자 궤도함수에 들 

어 가므로 바닥상태는 (如)2 전자배치를 갖는다. 

(如戸 전자배치 에 있어서 product representation 
은 다음의 irreducible representation 으로 나누 

어진다.13
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Table 2. The eigenvalues of the spin-orbit coupling matrix for the ground state of octahedral [Ti(ni)A3B3] 

type complexes (unit—cm-1).

Complex c

When the spin-orbit coupling of 

ligands is neglected

When the spin-orbit coupling of 

ligands is included

我 e； e；

Free Ti (III) ion 一 77.00 154.00

[Ti(III) O3C13]17 0.8086 -65.58 131.16 -70. 77 141. 55

LTi(ni)o3o3]17 1 一 67.21 134.42 一 73. 99 147.98

[Ti(ni)F3F3]18 1 —69.35 138.69 一 78.36 156. 73

where C = Electronegativity of C‘ atom The^spin-orbit coupling constants for Ti (III) ion and ligand atoms 

Electronegativi ty of 0 atom ' -

are ^34=154 cm-1,匚2p(0) =93. 2cmT, ^3P(C1) =81- 28 cm-1 and SJF ) =104. 32 cm l.

（；2）2-T2xT2=M1+1E+3T1+1T2 （17）

바닥상태 는 term 이 며14, 다음의 antisym-
anetrized product 로 나타낼 수 있 다.

们허

。2=志[0曲 I + I。抒기 ]

。3=一焉』"丨
V 2

焉宜丨宓的*丨
V 2

。5=志[审妁 + k财지]

〃6=彳亏시焰丨
V 2

以=-扌흐 *财菸 I

。8=夺디。洒 I + I©洒 门
厶

% = ~寸冒시。莎지 （18）

이들 basis functions 에 대 한 spin-orbit coupl- 
三ng 을 계 산하기 위 하여 , 이 상의 9겹 축퇴 된 

V （III） 착물의 바닥상태의 파동함수를 Ti（III） 
착물의 2T2 파동함수에서처럼 일차 결합하여 다 

.음의 실존파동함수로 바꾸었다.

Z3= /专（夕6 —，角）

%4= /专（仞+诟1）

%5=/書（05 +诟2）

%6= /专（％ +迅）

Z7=^7
%8=洒

%9 =迅 （19）

Spin-orbit coupling 을 전 자 반발항 （electron 
rep시sion） 에 대한 섭동으로 생각하면, 식 （19） 
로 나타낸 basis function 으로부터 spin-orbit 
coupling 에 대 한 일 차섭 동영년 방정 식 을 얻 을 수 

있다.

9
ZCaH^-e'C?=Q, /3=1，2,……,9 （20）

여기에서, 瓦3=<3시"，。I刑〉이다.

[V（III）A3B3] 형태 착물에 대한 spin-orbit 
coupling 매 트릭 스는 T沥Ze 3 에 나타내었다.

이 상의 spin-orbit coupling 에 대 한 영 년 방정 

식 을 풀어 서 팔면체 [V（m）A3B』형 태 착믈의 

고유값 및 이 에 대응하는 고유함수를 얻었다.

e；= = N2/ 2 ｛（1 一轻）盆+C糾 4（乙+C%,）｝）

°1= /으成8+ /-热

Vol. 23, No. 2, 1979
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Table 3- The spin-orbit coupling matrix for octahedral [V （III） A3B3] Type com이e&

lxi> I !X8> l/6> l/7> lxs> iz3>
l/4> 1 IX2> IZ9>

<X11

N2Q—c命 
2

:…스料

（彳+C%,）

N2（1—C 幻 
2

W 스窘

（4+c*）

<Zsl

Np—C。 N2（l-C釘
2

3 스礬 
o

•gp+C%,）

2

/ 1 N© 
*3d 十 8

«,+C0）

<Xe!

N 조 （l-C%） 
2

.、4d 十- g--

-Up + CKp,）

N2Q _ C&）
2

T 丄 N2C& 
■Csd+―g—

-Cp+C^p,）

r

31

gY）

2

r 丄 N고瞬
<3d*i-- y—-

*（上 +。2孔,）

Gd

N2（1 一（用）
2

,丄 N2C&
、3d + —g—

. （CptC2Cp-）

〈&

1

N2(1Y) 

2 
「 N2財

、3L一耳一

（u\

N2（l-C幻 
2

T N心 
&L一百- 

«+叫）

c시

NH1-C&）
2

广 노 N2C& 
<3d4-一一布브

O

•（匚p+C知,）

<Zsl

1

1

N2（1-G釘 
2

'r , N心

\（4+c 徐）

이 2= /*若 + /

@3=%3

。4=%4

05=/.（%2-%9）

M 学｛（i-cg+읏5次시
&6= J枷- /哉8+ / J%6

。7= J -g-EZ7 —Xs]

⑵） Q$=/玄%』 （22）
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Tabled. The eigenvalues of 놔le spin-orbit coupling matrix for the ground state of octahedral [VQlDAaB가 
type complexes (unit=cm~1)«

where삍詈衆觸黑 % 為 伽 N). The spin-orbit coupling constants for V(III) ion and ligand

Complexe C

When the spin-orbit coupling of 

ligands is neglected

When the spin-orbit coupling of 

ligands is included

£； 矽 £； 8；

W（m）c）3S3丁 9 0.7647 一 89.79 89.79 179.57 -94.35 94.35 188.70

[v(ni)O3N3]10 0. 7985 -89.17 89.17 17& 34 -93.42 93.42 186.84

［沖（5』2。 1 -86.30 86.30 172.60 -89.51 89.51 179.02

[VQIDOQs* 1 -84.66 84.66 169.32 -90.72 90.72 고 81.45

[V(III)&S』22 1 -86.43 86-43 172 86 -90.89 90.89 181.79

Free V (III) ion -108.50 108- 50 217.00

ligand atoms are Jd=217, Jp(O)=93.2 GP(S) =67.19 and 6p(N) =48.45 cnK

Table 5. The spin-orbit coupling matrix for the ground state of octah은dial [Fe (IH) A3B3] type compexes.

㈣〉 |02> 闽〉 1郊〉 瞧 1妩〉

<011

一业능으亳

_N2C 跖+CS 

8
一滂&+四,）

3기

一 N7-C卽盘
J歹

一 N2C 成p+C2J)

8

<0tl

N2(1-席) 

七+W으 

«+CS

<0；l

_의迫二으!
2

V■一8~
K+3

N2Q-CQ 

g 

尸丄N2« 
V+ 4/歹 

«+cs

<0tl

K-C幻
J芝

3 쓰으 
“ 4序

•(匚p+CS

SI

N2(l-C£)

2 

尸丄亚으_
* wt 8 

«+叫)
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e；=N2{(l —C£)d+孚(知+C2=)}

。9= _ /-g-Zl- /加8+ /(23)

V(III) 이온의 3d 궤도함수에 대한 G 값8과 

식 (16)으로부터 계산한 上 값을 고유값의 일반 

식에 넣어 주어 유리 이온, 리간드의 spin-orbit 
coupling 을 고려했을 때 및 무시했을 때 바닥상 

태 및 들뜬상태의 고유값을 T湖"4에 나타내었 

다.

(3) 작은 스핀올 갖는 팔면체 Fe(III) 착물. 

작은 스핀을 갖는 팔면체 Fe(III) 착물은 반결합 

兹궤도함수에 5개의 전자를 가지고 있으므로 

반결합(2 궤도함수에 하나의 hole 을 가진 것처 

럼 생각할 수있으며 spin-orbit coupling 상수 

의 부호만이 바뀌게 된다] 작은 스핀을 갖는 

[FeCIIDAsB』형 태 착물의 spin-orbit coupling 
매 트릭 스는 Table 5 에 나타내 었다. 이 미 Ti(III) 
착물에 서 설명 한 spin-orbit coupling -g- 리 간드 

장에 대 한 섭 동으로 생 각하고 중첩섭 동론 (de 
generate perturbation) 을 적 용하여 spin-orbit 
coupling 메트릭스를 풀었으며 고유값 및 이에 

대응하는 고유함수는 d1 전자배치와 같았다.

유리 Fe(III) 이온, 리간드의 spin-orbit coupl 
ing 을 무시했을 때 및 그렇지 않았을 때 에너 

지 준위의 분열을 Fig. 3에 나타내 었다.

바닥상태의 팔면체 [FedlDA’B』형태 착물의 

파동함수는 팔면체 Ti(III) 착물과 같은 형태를 

가지며, 유리 Fe(III) 이온, 리간드 spin-orbit 

coupling 을 무시했을 때 및 고려했을 때 바닥상 

태 팔면체 [FeRIDAsB」형태 착물의 고유값을 

T泌"6 에 나타내었다.

(4) 팔면체 Ni(II) 착물. Ni(II)1 착물은 cP 전 

자 배치를 하고 있으므로 바닥상태는 (e)2 이며,

(e')2=ExE

— 1A1+3A2+1E (24)

3& 가 바닥상태 임 을 알 수 있다. 2 이 바닥상태 

에 속하는 antisymmetrized products 는 다음이 

된다.

&=W号"I

务=亨Ll们。扌I +1打5； I ]

亀=島寿니。渺訂 (25)

여 기 에 서,

S=N*{(1 —CE)/3d=2

一一器[23p? +22p$ —2p! —2p?-C3p? — C3p：]}

毎=N*{(1 — C£)"23c*_/

一 읭-[2p!+2p?+C3p? + C3p 打}

그런데,〈&• I泠,*岛旧〉은 A2xTlxA2=T1 

과 같이 변환하므로 바닥상태의 spin-orbit coupl-

Table 6. The eigenvalues of the spin-orbit coupling matrix for the ground state of octahedral [Fe(III) A3B3] 

type complexes.

Compex C

When the spin-orbit coupling of 

li흥ands is neglected

When the spin-orbit coupling of 

ligands is included

句 £2 £2

Free Fe (III) ion 一 460.00 230.00

[Fe(III)O癌]23 0. 6971 -388.15 194. 08 一 397. 00 198.50

[Fe (11100』거 1 -351.86 175. 00 -363.75 181.87

where C =
Electronegativty cf S atom 

E lec tronegati vi ty of 0 atom
The spin-orbit coupling constants for Fe (III) ion and ligand

atoms are ^34=460, G?(O) =932 and C3P(S) =67.19 cm-1
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ing 매트릭 요소는 영 이 된다. 따라서 팔면체 

Ni (II) 착물의 경우 spin-orbit coupling 에 의한 

first order multiplet splitting 은 일어 나지 않음 

을 알 수 있다.

3. 결과 및 고찰

금속이온의 원자궤도함수와 리 간드궤도함수

Fig. 2. Splitting of the energy levels of the ground 

estate of the octahedral [V (IIIJAgBg] type complexes.

The numbers in bracket indicate the degeneracy of 

the energy level concerned.

---:When the spin-orbit coupling of ligands is 

included, - - - ： When the spin-orbit coupling of 

'ligands is neglected,---- : free ion.

Fig. 3. Splitting of the energy levels of the ground 

state of the octahedral [Fe (III) A3B3] type complexes. 

The numbers in bracket indicate the degeneracy of the 

energy level concerned.

-- : When the spin-orbit coupling of ligands is 

included,----- : when the spin-orbit coupling of

Jigards is neglected,---- : free ion.

의 혼성 (mixing) 및 리 간드의 spin-orbit coupling 
의 spin-orbit coupling 2] 고유함수에는 아무런 

영 향을 주지 못하지만 고유값에는 영 향을 주었 

다.

각 착물에서 Cm=0.5를 택하였을 때, 팔면체 

[Ti(III)A3B3] 형태 착물의 spin-orbit coupling 
에 의한 2T2 에너지 준위의 분열은 유리 이온이 

가장 크며 리 간드 spin-orbit coupling 을 고려 

했을 때의 2T2 에너지준위의 분열이 리간드 

spin-orbit coupling 을 고려 하지 않았을 때 보다 

컸으며, 그 크기는 T湖"2에 나타난 것처럼 

에 달렸음을 알 수 있다.

팔면체 [VdlDAsB』형 태 착물에 서 도, Fig. 2 
및 T泌"4 에 나타난 것처럼 이와 같은 경향이 

나타나 spin-orbit coupling 에 의 한 유리 이 온 叮^ 

에너지 준위의 분열이 가장 컸으며 리간드의 

spin-orbit coupling 을 고려 하지 않았을 때 3Ti 
에 너 지 준위 의 분열 이 리 간드의 spin-orbit coupl- 
ing 을 고려 하였을 때 의 분열 보다 약간 작았다.

Fig. 3 및 T泌"5 에 나타난 것처 럼 센 리 간 

드장에서 팔면체 [Fe(m)A3B3] 형 태 착물에서 도 

팔면체 ETi(in)A3B3] 및 [V(III)A3B3] 형태 착 

물에서와 같은 경향이 나타났다.

그러 나 리 간드의 spin-orbit coupling 이 팔면 

체착물의 바닥상태의 에너지준위에 미치는 영 

향은 Ti(III)>V(III)>Fe(III) 순서로 감소하였 

다.

따라서, d1 및 d3 그리고 d5 전자배치에 대한 

zero-field splitting 을 고찰함에 있어서 리 간드의 

spin-orbit coupling 을 고려 해 줌이 필 요함을 알 

았다.
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