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TÓM TẮT  

Cấu trúc và năng lượng phân ly liên kết Au-E trong các phức tetrylene (carbene, 

silylene, germylene) [AuCl-NHEpr] (Au-NHE) (E = C, Si, Ge) sử dụng phương 

pháp lý thuyết phiếm hàm mật độ tính toán tại mức BP86/def2-SVP và BP86/def2-

TZVPP. Cấu trúc của phức carbene Au-NHC hiển thị phối tử carbene NHC tạo với 

phân tử AuCl một góc liên kết α = 180,0°. Tuy nhiên, góc liên kết α trở nên cong 

hơn giữa nhóm phối tử và nhóm hợp chất AuCl khi E thay đổi từ C đến Si và Ge. 

Năng lượng phân ly liên kết Au-E của phức tetrylene-AuCl giảm dần: Au-NHC > 

Au-NHSi > Au-NHGe. Phân tích bản chất liên kết Au-E có sự đóng góp đáng kể 

của liên kết π từ phối tử đến hợp chất AuCl, ClAu←NHEpr. Từ kết quả NBO cho 

thấy phối tử NHE là chất cho liên kết σ mạnh ClAu←NHEpr, cho liên kết π yếu 

ClAu←NHEpr, và có liên kết π yếu từ hợp chất sang phối tử ClAu→NHEpr.  

Từ khóa: carbene, DFT, germylene, năng lượng phân ly liên kết, orbital liên kết tự 

nhiên (NBO), silylene. 
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ABSTRACT 

The structure and bonding situation in platinum complexes containing slight 

tetrylene ligands [AuCl-NHEpr] (Au-NHE) (E = C ‒ Ge) were examined by charge 

method of density functional theory (DFT) at the levels of theory of BP86/def2-SVP 

and BP86/def2-TZVPP. The calculation of equilibrium structure of the slight 

ligands NHE in the complexes Au-NHE are bonded in distorted end-on way to 

AuCl fragment with the bending angle, , exhibiting the biggest value in carbenes 

systems then slightly decreasing from Au-NHC to Au-NHGe. Bond dissociation 

energies (BDEs), De (kcal.mol-1), decrease from the carbene complex to the weaker 

bonded silylene and germylene manners: Au-NHC > Au-NHSi > Au-NHGe. The 

hybridization of atoms E and Au has large p characters while the hybridization of 

atom Au has greater d character which leads to the Au-E bond possesses not only 

ClAu←NHEpr strong -donation but also a significant contribution π-donation 

ClAu←NHEpr and weak π-backdonation metal-ligand ClAu→NHEpr in complexes 

Au-NHE. 

Keywords: carbene, Bond dissociation energies (BDE), DFT, germylene, NBO, 

silylene. 
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