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Elements de mécanique quantique



Meécanique quantique de I’électron en une dimension

| >
0 (x = 0)

n* de(x)
2m, dx?

+ v(x) X p(x) = ep(x)

Equation de Schrodinger (indépendante du temps)



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

A~ 1,055.10734T s

\hz d*p(x)

- 2m, dx?

|

m, ~ 9,109.10'kg

+ v(x) X p(x) = ep(x)



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Energie potentielle d’interaction de I’électron
avec son environnement (noyaux moléculaires par exemple)

h* d’p(x) \/ B
T d? +v(x) X p(x) = ep(x)




Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Energie potentielle d’interaction de I’électron
avec son environnement (noyaux moléculaires par exemple)

2 72 \/
_ N 4o +v(x0) X @p(x) = ep(x)

\t
00\“\&

2m, dx?

e



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

@(x) : Fonction d’onde décrivant I’électron (orbitale)

n d*e(x)
2m, dx?

+ v(x) X p(x) = ep(x)



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

@(x) : Fonction d’onde décrivant I’électron (orbitale)

n d*e(x)
2m, dx?

+ v(x) X p(x) = ep(x)



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

€ : niveau d’énergie de I’électron (energie orbitalaire)

h’ de()
2m, dx?

+ v(x) X p(x) = €p(x)



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

€ : niveau d’énergie de I’électron (energie orbitalaire)

h’ de()
2m, dx?

+ v(x) X @(x) = %(ﬂ(X)

“constante”
(ne dépend pas de x !)
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Mecanique quantique de I’électron en une dimension

€ : niveau d’énergie de I’électron (energie orbitalaire)

h* d*p(x)

—5 o TV X eW) = Ep(x)
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Meécanique quantique de I’électron en une dimension

n* o)
2m, dx?

+ v(x) X p(x) = ep(x)
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Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Si ¢(x) est solution associée a I’énergie €
alors ¢ X @(x) est aussi solution associée a I’énergie €.
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Mecanique quantique de I’électron en une dimension

alors ¢ X @(x) est aussi solution associée a I’énergie €.

Preuve :

Si ¢(x) est solution associée a I’énergie €

n* d?

2m, dx

>+ v(x) X

2 2
(c)(go(x)) =cC - d + v(x) X
2m, dx?
= cep(x)

=€ (cXgo(x)) Q

p(x)

14



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

h* dPp(x)
2m, dx?

+v(x) X @(x) = ep(x)

Il n’existe pas qu’un seul couple (qo(x), 8)

solution de I’équation de Schrédinger!

15



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

2
O
\\*°O§\
n’ d?
o di(f) FY(@) X p() = eg(x)

Il n’existe pas qu’un seul couple (qo(x), 8)

solution de I’équation de Schrédinger!

Dans le cas préesent, il y en a une infinite!

16



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

2 1.
he dop(x) + v(x) X @.(x) = €;¢.(x)

- 2m, dx? V

1= 1,2,3,...

Indexation des solutions
avec un (ou plusieurs) nombre(s) dit(s) quantique(s)

17



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Energie orbitalaire —> €1
la plus basse

P1

«——— Etat fondamental
de ’'électron

18



Meécanique quantique de I’électron en une dimension

&7

Dégénérescence £
£ =8 =&

€1

Il peut arriver que des fonctions d’onde différentes aient la méme énergie.

@1

Yy F Y3 F P4

19



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Si ¢(x) et ¢,(x) sont des solutions dégénérées associées a I'énergie ¢
alors ¢ X)+c X) est aussi solution associéee a I’énergie €.
191 2@

20



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Si ¢(x) et ¢,(x) sont des solutions dégénérées associées a I'énergie ¢
alors ¢, (x) + c,,(x) est aussi solution associée a I’énergie ¢.
S~ -

Combinaison linéaire
de deux solutions

21



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Si ¢(x) et ¢,(x) sont des solutions dégénérées associées a I'énergie ¢
alors ¢ X)+c X) est aussi solution associéee a I’énergie €.
191 2@

Preuve :

n* d?

2m, dx

>+ v(x) X

(clgol(x) + czgaz(x))

17

=& (clgal(x) + czgoz(x))

22



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Si ¢(x) et ¢,(x) sont des solutions dégénérées associées a I'énergie ¢
alors ¢ X)+c X) est aussi solution associéee a I’énergie €.
191 2@

Preuve :

h2

d2

- 2m,

dx?

h2

+ v(x) X

d2

2m, dx

>+ v(x) X

@(x) + ¢,

(clqol(x) + czqaz(x))

h2

d2

- 2m, dx?

+ v(x) X

,(x)

23



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Si ¢(x) et ¢,(x) sont des solutions dégénérées associées a I'énergie ¢
alors ¢ X)+c X) est aussi solution associéee a I’énergie €.
191 2@

Preuve :

h2

d2

- 2m,

dx?

h2

+ v(x) X

d2

2m, dx

>+ v(x) X

= c1ep(x) + CreP,(x)

@(x) + ¢,

(clqol(x) + czqaz(x))

h2

d2

- 2m, dx?

+ v(x) X

,(x)

24



Mecanique quantique de I’électron en une dimension

Si ¢(x) et ¢,(x) sont des solutions dégénérées associées a I'énergie ¢
alors ¢ X)+c X) est aussi solution associéee a I’énergie €.
191 2@

Preuve :
i K2 42 ]
- 2m, dx? + 900 X | (€101(x) + c05(0))
BEG _ &
=c |- o A +v) X | ¢(x) + ¢, | = 2m, dx>

= c1ep(x) + CreP,(x)

=€ (clgol(x) + czqaz(x)) Q

+ v(x) X

,(x)

25



Meécanique quantique de I’électron en une dimension

ey Njveaux d’énergie
calculés pour un électron

26



Approche mono-électronique du probleme multi-électronique

Etat fondamental
des 6 électrons

— —
—_

27



Approche mono-électronique du probleme multi-électronique

Etat fondamental
des 6 électrons

— —
—_

Y Y
1 -

“Deux électrons ne peuvent pas étre dans le méme état quantique”

28




Approche mono-électronique du probleme multi-électronique

Etat fondamental
des 6 électrons

— —
—_

Y Y
1 -

“Deux électrons ne peuvent pas étre dans le méme état quantique”

29




Approche mono-électronique du probleme multi-électronique

Etat fondamental
des 6 électrons

— —
—_

Y Y
1 -

Deux électrons peuvent occuper la méme orbitale a condition
d’étre dans des états de spin opposés!

30



Approche mono-électronique du probléeme multi-électronique

énergie mono-¢électronique

I’Z-S-/

11
j \
: Nombre d’occupation (0, 1, ou 2)
du niveau d’énergie &,

Energie +«——— ' —
multi-électronique

Etat fondamental
des 6 électrons

— —
—_

31



Approche mono-électronique du probleme multi-électronique

E = 2 1E;

l

—L —
—

Etat fondamental
des 6 électrons

Efond. =2 (81 + & + 83)

32



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

Noyau atomique k :

MHapprnnnn
ol RNERR TN >
. Electron
*  (position x)
Position d’équilibre
O(x=0)
1 1
2 N €

n* d’p(x)
2m, dx?

+v(x) X @(x) = eqp(x)



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

Noyau atomique k :

MHaprrnnnns

! Electron
1
y (position x)

Position d’equilibre

Ox=0)

1 1

p(x) = —kx?* = “x?
() =

Emea) X

Constante de raideur du ressort
(parametre dans le modele)

34



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

Noyau atomique k y

I Electron
1
y (position x)

Position d’equilibre

0 (x = 0)

| 1
v@%=5m;=—mﬂﬂﬂ

~

) —

m§‘»

Autre notation
(plus pratique)

35



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

Noyau atomique k :

ST Electron
y (position x)
Position d’équilibre

Ox=0)

Il nous faut resoudre

h* d? 1
— o CZ(;) + Emea)zx2 X p(x) = ep(x)

36



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

n* d° 1
— o di(zx) + Emecozx2 X p(x) = ep(x)

—_ ,0X

P(x) =

37



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

n* d* 1
B _Zme d('i(zx) | 2mea)2x2><g0(x)=8g0(x)
2 2
px) =e ™
v
hza 2 1 2

38



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

n d*o(x) 1 5 5
— ] — F—mw "X~ X (X)) = e@P(X
o T2 P(x) = ep(x)
2 2
px) =e ™
v
h? 1
- (1—2ax?) e o —m 0’ x%e W = g
m

39



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

h’ d? 1
2m, di(zX) ‘ zmewzxzxco(X) = £p(x)

? 2
— 00X
p(x) = e
5 A
h-a m,o
E=—— < Solution uniquement si @ = ——
m 2h
car € ne doit pas dépendre de x

hza , h2a2 X2
— + m,w -4 = £

m 2

T——

e

40



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

h* d* 1
— o, d(fc(;) | 2mea)2x2 X p(x) = ep(x)

Mew 72
—_— — X
Pp(x) = e
A
E=—T]T"| =« Solution uniquement si @ = ——
2 2h

car € ne doit pas dépendre de x

41



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

hw

hw
hw

hw
hw

hw

o ¢ % >¢

hawl?2

h’ d’o(x) | |

- 2m, dx?

n==~6
n=>5
n=4
n=73
n=>2
n=1

| 2mea)2x2 X p(x) = ep(x)

On peut montrer que le spectre complet s’écrit

n= 1
£, e (n + —> haw
2

T —

n=0 <«——— Solution que nous avons trouvée

42



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

(X) — g”n O(-x) =e 2

_ Mew
e X2

]| =

43



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

Mpe® 9D Mp) D
e e
X

PO =g = FT s e =
N

Interprété comme une densite
de probabilité de présence de I’'électron

a la position x

44



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

Mp) Mew .2

PO =g, @) =TT ) =
~

Interprété comme une densite
de probabilité de présence de I’'électron

a la position x

2
m_a
|q’(x)| ¢ =02m™?
m,_ A
e _
= 1.0m™ /
I |
AN e ?\\k/
< | NS
" \ /, A/ \u \\‘ .
— 7/ AN T~
——/ /, N \\ T ——
>
X
m,w D)
= m
n

45



Exemple : modele atomique unidimensionnel du type “harmonium”

m Mew 9

e .2 2
QO(.X) — @n:()(x) — e_ 2n A mw-%) ‘qO(X)‘ - e_ h X
N

Interprété comme une densite
de probabilité de présence de I’'électron

a la position x

o)’

\

y
T ~
> P 70 \\ ~~
/

\
\
\
\
/
/
/

_.[}

IS
@
no
N

S
w
N
N
N
[0 0]

Position d’équilibre

46



k Electron
: (position x)

Noyau atomique

(LTINS

(;(x=0)

1 1 w

v(x) = —kx* = —m,w’x
2 2

h* d*o(x)

T e TV Xel) = epl)

47



Et si la position d’équilibre n’est plus au centre du repére ?

k

TN NN

Noyau atomique Electron

(position x)

Translation

+ Xy 0 (x = 0)

Position d’equilibre X = X4

V,(x) = Ek(x—xA)2 = v(x—x,)

_ h? dZ(PA(x)
dx?

+ V(X)) X @,(x) = €,04(X)

2m,

48



Et si la position d’équilibre n’est plus au centre du repére ?

. . h* d’p(x)
Si ¢(x) est solution de — + v(x) X @p(x) = ep(x)
2m, dx?
. n d’p,()
alors @ ,(x) = @(x—x,) est solution de — + v(x—x,) X @4(x) = €@p,(x)

2m, dx?

e

49



Et si la position d’équilibre n’est plus au centre du repére ?

n* d*p(x)
2m, dx?

Si (x) est solution de —

+ v(x) X @(x) = ep(x)

h* dzgoA(x)

alors @ ,(x) = @(x—x,) est solution de —

+ v(x—x,) X @,(x) = e@,(x)

2m, dx?
Preuve :
L e x | gy = |- TOD o on)
— v(x—x x—x,) = |- V(X X
2m, dx? 8 P 2m, di? v )
= [8<0(fc)])~c=x_xA

ep(x—x,) Q

50



Et si la position d’équilibre n’est plus au centre du repére ?

| | n* d*p(x)
Si ¢(x) est solution de — + v(x) X @(x) = cp(x)
2m, dx?
L’énergie est bien invariante
par translation de I'atome ()
. n* d’e,()
alors @ ,(x) = @(x—x,) est solution de — + v(x—x,) X @, (x) = @, (x)

2m, dx?

e

51



Et si la position d’équilibre n’est plus au centre du repére ?

P4(X) = px—2xy)

—

Pu(x) -

' O (x =0)

Position d’équilibre
X = xA

52



Et si la position d’équilibre n’est plus au centre du repére ?

P(x) = @(x—xy)

ot . 00
. N0 O
i_ '(('3‘\913 6\'0“\
. : o\
: : e
CDA(X) et N CEEE LR (p(x—xA) -4
| [ . .
' =y >
Electron E
| } 5
| O(x=0)

Position d’equilibre
X = xA



Et si la position d’équilibre n’est plus au centre du repére ?

\
e® 2 Mew 72 '0‘\ . \‘e ’

— — L X\ (o)

Pa() = e~ (=) A e
32
6‘3\‘ o
_—/:\ | C
: >
XA

54



Modele plus realiste de I’'atome :
'atome hydrogenoide

55



Meécanique quantique de I’électron en trois dimensions

Electron

01
Q
0
Q
Q

r=(x,Yy,2)

\ 4

Equation de Schrodinger (indépendante du temps)

2

_2_ V%qp(r) + v(r) X @(r) = ep(r)
m@




Meécanique quantique de I’électron en trois dimensions

Electron

01
Q
0
Q
Q

0.... —
Sr=M,y,2)
.

.

notation

- V2 p(r) + v(r) X g(r) = e¢p(r)
me



Atome d’hydrogéne

Electron
—€
o'ﬂ.
Proton au centre &
du repére Sr=0y,2)
+e
Y 2
—e” 1
v(r) =
. 471'80 | r |
h2

——— V2 p(r) + v(r) X o(r) = eg(r)
2m,

Attraction
électron-noyau

58



Proton au centre
du repeére

\

0
Q
Q
Q
0
o
Q
0
0
0
|.e

Atome d’hydrogéne

Electron
—€

."ﬂ.

r=(x,Yy,2)
y
) —e” 1
v(r) =
471'80 | r |
/\\

permittivité du vide : &, ~ 8,854.1071% A%?s*kg™ ! m™?

charge élémentaire : ¢ ~ 1,602.1071°A s

.

Attraction
électron-noyau

59



[_

02

62

2m,

(

ox?2

+
dy?

+
072

Atome d’hydrogene

)

Il nous faut résoudre

e? 1

X | o, y,2) = epx,y,2)

60



Atome d’hydrogene

Il nous faut résoudre

e’ |

)

X | o, y,2) = epx,y,2)

61



[_

02

Atome d’hydrogene

2m,

(

ox?2

+—+
dy?

1

?
px,y,2) = e

0* e’
022 ] 4re, V22422

X | px,y,2) = epx,y,2)

—a\/x2 +y% + z°

| T—

S

62



Atome d’hydrogene

n [ 0
— +
2m, \ 0x?

0 02 1
_|_ —_—
dy? 072 Arey \/x2 +y2 + 22

—on [ x>+ y? 4+ 72
px,y,2) =e v
aCD(X, Y Z) _ ax e—a\/x2+y2+zz
0x VX2 +y2+ 22
02 9 9
éﬂ(axzy 2) _ _q (x2+y2+z2)—x2—ax2\/x2+y2+z2
x

?
X | px,y,2) = epx,y,2)

—a\/x2+y2+z2
€

)3/2

(x2+y2 4 22

63



Atome d’hydrogéne

hz 62 N 62 N 02 1 ’ ( ) ? ( )
— —_ X, V,Z) = €& X, V,2
Zme ox2 @yZ 072 471'80 \/xz n y2 T 2 P\X,y Q(x,y

— 2 2 2
¢(x9yaZ):e a\/x Tyt
(3240(}% 2) N e
2 = —a <'x2 + y2 + Z2) —xz—axz\/xz + y2 + Z2 -
! )

l

V%(p(xay, Z) = - [2—a\/x2 +y2 + Z2

_0[\/)62 +y*+2°
€

(2 +y2+22) "

64



Atome d’hydrogene

nr [ 0° . 0* . 0* e? 1 « | o V2 oo )
- - -x9 ) Z — & x’ ) Z
2 \ w2 92 02 )  dmeymavaz | Py

§0()C y Z) _ e—a\/x2+y2+zz

l —a\/x2+y2+Z2
e

Vlz.qo(x, V,2) = — [2—05\/)62 + 2+ 72

l

h2a? 1 ha e?
2m,  \fx2+y24z22 \ M, 4ng

(x2+y2+22) "




Atome d’hydrogene

nt [ o0°
_Zme ox?

0 02
+ +
doy? 072

e? 1

?
X] px,y,2) = epx,y,2)

px,y,2) =e

—oc\/x2 +y? + 2

h2a? N 1 h’a
2me \/Xz + y2 + 72 n,

Rayon de Bohr
ay ~ 0.529 A

66



Atome d’hydrogene

nr [ 0° . 0* . 0* e? 1 « | o V2 oo )
- - -x9 ) Z — & x’ ) Z
2 \ w2 92 02 )  dmeymavaz | Py

—on /X2 +y* + 22
p(x,y,z) = e Ve

h2a? 1 h’a e?

2m, \/Xz + y2 + 72 e e

\/x2 + y2 + Z2
2 _
m.p.gc
a=— = : > px,y,z) =e to
4ﬂ€0h2 Clo

“Orbitale 1s”



Atome d’hydrogéne

¢(x,0,0) = e~V

_~ SN
T ‘\\
-4.8 -3,2 -2,4 -1,6 -0,8 0 0,8 1,6 2,4 3,2 4.8 >
la
\/ x2 + y2 + 22
— a
px,y,z) =e 0
B e SetamsuROnT
“Orbitale 1s”

68



Fonction gaussienne ¢
(juste pour la comparaison ...)

Atome d’hydrogéne

—(x/a0)2

¢(x,0,0) = e~V

69

\ )
N TN
e N
/// \\\\‘ .
-4,8 4 -3,2 -2,4 -1,6) -0,8 0 0,8 1,6 2,4 3,2 4.8 4
X/a)
\/ x2 + y2 + 22
p(x,y,2) =e do
B ey etscamssEbOT
“Orbitale 1s”



62

Atome d’hydrogene

nt [ o0°
- +
2m, \ 0x?2

oy?

02
+
072

62

1

?
X] px,y,2) = epx,y,2)

. 2, .2, .2
qo(x,y,z) — ¢ a\/x +y +2z
h2a? 1 h2a e’
2m, \/Xz + y2 + 72 e e
_ mee2 _ 1 >
471'80h2 o

8581S=_

2 (4ney)” A2

~ —13.6eV

70



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

e 1

n=1273,...

X Con,l,m(-xa Y Z) = 8n,l,m¢n,l,m(xa Y Z)

. €15

gn,l,m

n2

Nombre quantique principal

71



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

X qon,l,m(-xa Y Z) = gn,l,m¢n,l,m(x7 Y Z)

A

L, e? 1
+ + -
dy? = 072 Amey \/x2 + y2 + 22

—-1.0

E
Enlm N 8n,l,m\ £ —_ _IS
e 13.6eV lm =)
n=4
n=3
n=2 n=1,2,3,... Nombre quantique principal
n=1 < Solution que nous avons trouvée

72



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

~

n [ o> o0* 0 e’ 1 y 9.2) 9.2)
- _ x”Zzgnmnmx”
2m, \ ox%? 0y? 072 4re VA2 + 2+ 22 Onim' Y /l\ Pnim'Ys 2
. . €15
nlm —
n2
n = 1,2,3,. .. Nombre quantique principal
Degénérescences O<li=n-1 Nombres quantiques entiers
pour une valeur de n donnee : _l<m<+1 supplémentaires [ et m

\—

~

_J

73



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

X Con,l,m(-xa Y Z) = gn,l,m¢n,l,m(x7 Y Z)

. €15

L, e? 1
+ + -
dy? = 072 Amey \/x2 + y2 + 22

gn,l,m

n2

Nombre quantique “orbitalaire”

l

0<IlI<n-1

—[<m<+I



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

X Con,l,m(-xa Y Z) = gn,l,m¢n,l,m(x7 Y Z)

. €15

L, e? 1
+ + -
dy? = 072 Amey \/x2 + y2 + 22

gn,l,m

n2

0<I<n-1

—[<m<+l

Nombre quantique “magnétique”
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Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

X Con,l,m(-xa Y Z) = 8n,l,m¢n,l,m(xa Y Z)

. €15

0> 9* 0? e? 1
+ + -
e \ OX*  0dy* 0z 4mey \/x2 + y2 + 22

gn,l,m

n2

“Orbitale s”

0<IlI<n-1



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

X qon,l,m(-xa Y Z) = gn,l,m¢n,l,m(x7 Y Z)

. €15

0° 0> 02 e? 1
+ + -
c \ Ox2  0y? 072 Ameg \/x2 + Y2 + 22

gn,l,m

n2

“Orbitale p”

“Orbitale s”

0<I<n-1



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

n [ 0 N 0? N 0° e? 1 y ( ) ( )
B B n,t,m XY, 2) = gn mtn,lm X, Y, <
zme ox? ayz aZz 471'80 \/XZ + y2 + ZZ ¢ L Y L, ¢ L, y

"Orbitale p” “Orbitale d”

“Orbitale s”

0<I<n-1
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Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

n [ 0 N 0? N 0° e? 1 y ( ) ( )
B B n,t,m XY, 2) = gn mtn,lm X, Y, <
2me ox? ayz aZz 471'80 \/XZ + y2 + ZZ ¢ L Y L, ¢ L, y

“Orbitale p* “Orbitale d”

“Orbitale s”

0<I<n-1
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Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

X Con,l,m(-xa Y Z) = gn,l,mgpn,l,m(x, Y Z)

. €15

0° 0> 02 e 1
+ + -
c \ Ox2  0y? 072 Ameg \/x2 + Y2 + 22

gn,l,m

n2

“Orbitale s”



Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

N 0? N 0° e? 1 y ( ) ( |
B nlm\Xs Vs Z) = &, 1@ | m\Xs Y5 <
oy?  0z2 4re, VA2 +yr+ 22 P\ X5 Y /1\ @1 X5 Y
e _ E1s
nlm —
n2

“Orbitale p”




Solutions “liees” pour 'atome d’hydrogene

L, e? 1
+ + -
dy? = 072 Amey \/x2 + y2 + 22

X Con,l,m(-xa Y Z) = gn,l,mgpn,l,m(x, Y Z)

“Orbitale d”

[ =2
m=-2,—10,+1,4+2

0<IlI<n-1
—[<m<+!
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Solutions électroniques dans I'atome d’hydrogene

n=3 Second niveau excité 9 fois degénéré
(solutions 3s, 3p,, 3py, 3p.,3d,,,3d,.,3d 3dx2_y2, 3d.,)

xy’ XZ° yZ,

L ——— W

n=2 Premier niveau excité 4 fois dégéneére
(solutions 2s,2p... 2p,, 2p.)

n=1 Niveau fondamental non dégénéré
(solution 15)

L T— P
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[_

Repréesentation en 3D des orbitales de 'atome d’hydrogene

nr [ o° . 0* . 0? e? 1 | o ) ( )
- x, 2 Z — 8 x’ 9 Z
2me axz ayz 522 47[80 \/_xz -+ y2 + Z2 ¢ Y ¢ Y

Les représentations utilisées par les chimistes indiquent
la variation directionnelle des orbitales
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Representation en 3D des orbitales de 'atome d’hydrogene

o méme vecteur
' 7 Vecteur direction direction
(norme sans importance)

N

ws
asnt
P Q
o Q
o
.
o
03

Point M de la sphére

i, (laoulonest’) Point N de la surface
paramétrée qui représente
i e, : 'orbitale ¢
......... | X

*x N

{ Ll
x oy T

RALEE T ML L
sphere caractérisée par
x>+ y2 + 7% = constante
Espace reel Représentation de I'orbitale
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Repréesentation en 3D des orbitales de 'atome d’hydrogene

méme vecteur
direction

Point N de la surface
paramétrée qui représente

Partie directionnelle de I'orbitale K\ Pl
(celle qui ne varie pas avec la distance au noyau) - I'orbitale ¢
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Representation en 3D des orbitales de 'atome d’hydrogene

L méme vecteur
' 7 Vecteur direction direction
(norme sans importance)

N

ws
asnt
P Q
o Q
o
.
o
.

f* Point M de la sphére
i™. (“la ou I'on est”)

Point N de la surface
paramétrée qui représente
'orbitale @

............
B

s
L
gt " o
-----
.. .
.
o
.
o
o

ot
g
g
.
. L
. .o
.
a
L
Taan

.
.
.
ot .
.
.
CCLL

sphere caractérisée par
x> + y? + 22 = constante

La surface paramétrée (ensemble des points /V) est obtenue en déplacant M/
sur la sphere, ce qui revient a explorer toutes les directions possibles.

e S eectastmssmemtEEmER_——
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Représentation en 3D de lorbitale 1s

\/x2 + y2 + Z2
Q”ls(X, Vs Z) =€ o
DR b em———_—

N

‘7 Vecteur direction
(norme sans importance)

ws
asnt
.
ot Q
o
.
o
03

j- Point M de la sphére
i™, (“laoul'on est”)

-----
.y
---------
" 0 -y
.. .
o,
.
»
o,

L B
v

e
S
PN

o
o
o

‘e
.
‘e
‘e
. LN
0
e
.
-----

Sphere caractérisée par
x4+ y2 + 72 = constante

Espace réel Représentation de I'orbitale



Représentation en 3D de lorbitale 1s

N

ws
asnt
.
ot Q
o
.
o
03

j- Point M de la sphére
i™, (“laoul'on est”)

"aa
-------
g ey,
L
.
0
0

\/x2 + y2 + Z2
Q”ls(X, Y, Z) =€ do
DR b em———_—

‘7 Vecteur direction
(norme sans importance)

@i (x,y,2) = 1

‘e
.,
.
......
"y

o
.
. * Jannt®
LT A N T L |
= 0 s .
. EEL T TP wamaMmmnnan®

o
o
o

‘e
.
‘e
‘e
. LN
0
‘e
.
-----

Sphere caractérisée par
x4+ y2 + 72 = constante

Espace réel

"aare?, s
v

*"
S
PN

Représentation de I'orbitale
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Représentation en 3D de lorbitale 1s

\/x2 + y2 + Z2
Q”ls(X, Vs Z) =€ o
DR b em———_—

N

‘7 Vecteur direction
(norme sans importance)

ws
asnt
.
ot Q
o
.
o
03

j- Point M de la sphére
i™, (“laoul'on est”)

-----
.y
--------
" 0 -y
.. .
o,
.
»
o,

v

o
S
K3

o
o
o

‘e
.
‘e
‘e
. LN
0
e
.
-----

Sphere caractérisée par
x4+ y2 + 72 = constante

Espace réel Représentation usuelle



Représentation en 3D de lorbitale 1s

\/x2+y2+z2 \/x2+y2+z2

_§01S(x,y, Z) = —€

Ao

qgls(x’ y, Z) =e

Représentation usuelle Représentation usuelle
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Représentation en 3D d’une orbitale s

) \/x2+y2+22

\/x2+y2+22 -
(p2s(x’y’z)= 2 — Xe

200

Toutes les orbitales s ont cette representation !
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Représentation en 3D de I'orbitale 2p,

\/)c2+)72+z2

2610

§02pz('x’ Y Z) =zXe

R tammsttO
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Représentation en 3D de I'orbitale 2p,

\/)c2+)/2+z2 \/x2+y2+Z2

Z
gpzpz(x, v,Z2) =2zXe 2a X e 2a X \/x2 +y2 + 72

va

dir <
(pZ '(X, Y Z) =
P \/)C2 + y2 + 72
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Représentation en 3D de I'orbitale 2p,

\/x2+yz+z2 \/x2+y2+22
_ . )
Pyp (X, ,2) =2 X e 2dq = X e 2a X\/x2 +y°+2°
Z VX242 + 22
S BEmEmmmeaan

méme vecteur
direction

N

‘7 Vecteur direction

(norme sans importance)

i v .y Point M de la sphére
s 2 i~ (“laoulonest”) %

a e
- 'O.
0

..........
------
T, , -
......
“,,
o,
.
0

v ?
v

o
ot n

R e : .
R IRTIUOTL : y dir. <

5, B ¢2 (X, Ys Z) =
-P; /x2 T yz n Zz

o
.

.
......
. Ta,

"ay

Sphere caractérisée par
x4+ y2 + 7% = constante

Espace réel Représentation de I’orbitale



\/x2+y2+z2 \/x2+y2+22

_ . N
2a, %o 2a,, X\/x2+y2+z2

§02pz(-x’ Y, Z) =zXe

e

1z  Vecteur direction
(norme sans importance)
Tamm
“““‘::. 0.““ .......
* . . \
o f Point M de la sphére
R i%, (“laoul’on est”)
K ;%
N .
» .
» .
:. -
: ““‘-“"_ CR LT CEEETT T LTI, -
2 w )| L T :
: : > x=0
el Sy L ’:
DR S S I : Y
K L4
04 L4
o ] _“ .O
o :0’
e R g
X " o
0.. *

N *, K *
"agya'nunnt®

Sphere caractérisée par
x4+ y2 + 72 = constante

Espace réel Représentation de I'orbitale



\/xz+yz+z2

2610

§02pz(-x’ Y Z) =zXe

e

1z  Vecteur direction
(norme sans importance)
““‘:’"!’:‘lll.....
* 3 D
* . . \
o Point M de la sphere
L :“ (TP AT 9
K3 i%, (“laoulon est”)
:0 : .
S .
. %
: “‘:“:- ELLLL LTS N -
; I
L 4O I S At L
................... : y

st

e,
.....
.....

S
0“
K
.
.
.
o .
-----
.

o .s®
"adwgamnn®

Sphere caractérisée par
x4+ y2 + 72 = constante

Espace réel

Représentation de I'orbitale
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\/x2+y2+z2 \/x2+y2+22

4
Pop Xy, 2) =2 X e 24y Xe 240 X \/x2 +y°+2°

e S e

Equation de la courbe paramétrée obtenue :

Représentation de I'orbitale



\/x2+y2+z2 \/x2+y2+22

4
Pop Xy, 2) =2 X e 24y Xe 240 X \/x2 +y°+2°

e ——— ettt

Equation de la courbe paramétrée obtenue :

Représentation de I'orbitale
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\/x2+y2+z2 \/x2+y2+22

4
Pop Xy, 2) =2 X e 24y Xe 240 X \/x2 +y°+2°

e ———tecsmeeeS—————TT

Equation de la courbe paramétrée obtenue :

2
1 1
y2 + <Z ¥ 5 = — Représentation de 'orbitale
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\/x2+y2+z2 \/x2+y2+22

4
Pop Xy, 2) =2 X e 24y Xe 240 X \/x2 +y°+2°

W w

Représentation de ’orbitale
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\/x2+y2+z2 \/x2+y2+22

<
Pop Xy, 2) =2 X e 24y = Xe 240 X \/x2 +y°+2°
X2+ y2+ 22
W w
z=1.0
+ z=05

Représentation de ’orbitale
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§02pz(-x’ Y Z) =zXe

e

<

- X2+ y2+ 22

= constante

Z
. VX2 +y?+ 22
gunEREEE,,
.
¢“ ........................... ."
A ~,'
" ........... *
T T Y L ik
R b O‘
o z = constante °,
.. K
R .
. .
. )
. a
; O :
. u
| |
| |
: : g
. L ]
" L
3 : Y
", L
o L
o L
. :
* ’0
*
0' '0’
X "% ¢
0. "
o, «s*

L
"sagguunnt®

Sphere caractérisée par
x4+ y2 + 72 = constante

Espace réel

Représentation de I'orbitale
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\/xz+yz+z2

2610

§02pz(-x’ Y, Z) =zXe

e

v

--------------------------------------
=aa,
LR
.

Sphere caractérisée par Z

20320 52 _
xX“ 4+ y“+ z° = constante \/m

Espace réel

= constante

Représentation de I'orbitale
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Représentation en 3D de I'orbitale 2p,

\/x2 +y* + 77
0y (1.3, 2) =2 X e 2aq
e temsEst_—

¢2pz(xay’ Z) ~Z> 0

P2 (X, ¥,2) ~ 2 <0

Représentation usuelle
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Representation en 3D d’une orbitale p,

\/x2 +y* + 77
Py (X, y,2) =2 X € 2a,
L e eSSt

Toutes les orbitales p, ont cette representation !

Représentation usuelle
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Representation en 3D de I’orbitale 2py

\/x2+yz+z2
_ ) 2a
Prp (X, y,2) =y X e 0 \/xz Fy2 422
= > X e 2ag x\/x2+y2+z2
VX242 + 22

107



Representation en 3D de I’orbitale 2py

\/x2+yz+z2
_ ) 2a
602py(x,y,Z) =yXe 0 \/xz +y2 472
= > X e 2ag x\/x2+y2+z2
VX242 + 22

P (6, 3,2) ~y <0 Pyp (8,3, 2) ~y >0

Toutes les orbitales p,, ont cette representation !
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Représentation en 3D de I'orbitale 2p,

\/x2+yz+z2
— B 2a0
Pop (X, y,2) =x Xe \/xz +y2 4 22
. N
= X e 2ag x\/x2+y2+z2
VX242 + 22
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Représentation en 3D de I'orbitale 2p,

\/x2+yz+z2
— - 2a0
Pop (X, y,2) =x Xe \/x2+y2+z2
X R 2a 2, .2, .2
X e 0 XA/ X +y"+2Z

- VX242 + 22
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Représentation en 3D de I'orbitale 2p,

\/x2+yz+z2
— B 2a0
Py (X,7,2) =x X e \/xz +y2 47
. -
= X e 2ag x\/x2+y2+z2
VX242 + 22

Toutes les orbitales p, ont cette representation !
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Reésumeé : representation en 3D des orbitales p
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Reésumeé : representation en 3D des orbitales p
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Reésumeé : representation en 3D des orbitales p
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Atome hydrogénoide

Z

Electron

— €

o'ﬂ.

Noyau au centre &
du repere A= y,2) Numéro atomique
+Ze .
~Zew 1 _
v(r) = Attraction

X 47T80 | r | électron-noyau
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[_

02

62

2m,

(

ox?2

+
dy?

+
072

Atome hydrogeénoide

Il nous faut résoudre

Ze” |

X | o, y,2) = epx,y,2)
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Atome hydrogeénoide

Il nous faut résoudre

ht [ 0* . 0* N 0* Z 1 | o ) ( )
- - xa s L) = E xa s &
2 \o2 02 02 ) T dmeyoryrz | Py

X | px,y,2) = ep(x,y, 2)

2m
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Atome hydrogeénoide

Atome d’hydrogene ou la charge électronique
est modifiée comme suit ; ¢ — \/Ze

LTt Smmmpmeon

2m

p(x,y,2) = ep(x,y,2)
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Atome hydrogénoide

s
o . €15
’l7 _
n,..m n2
\_ Atome d’hydrogéne
o Ze, —13.677
e=¢€(4) ", ",
w w
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Atome hydrogénoide

4 )
4reyh?
adn —m ———
VT mye?
\Atome d’hydrogene )
e —\/Ze
dy
ayZ) =—
! Z

TSt ey

“contraction”
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Atome hydrogeénoide

n [ o0 . 0 . 0° Ze? 1 | 0t y.2) = 6@t v.2)
- - X, ¥, Z) = €& X, Y, Z
2m€ axz dyz aZZ 471'80 \/_xz + y2 + Zz ¥ Y ¢ Y

de(Z) B e?

-1
r
0/ 472'80 < >

Théoreme d’Hellmann—Feynman
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Atome hydrogeénoide

n [ o0 . 0 . 0° Ze? 1 | 0y.2) = 6@t .2
— - X, ¥, Z) = €& X, Y, Z
2m€ axz ayz 022 471'80 \/_xz + y2 + Zz ¢ Y ¢ Y

'

0(Z) e’ =
GZ 471'80
1 e’n? 1

(r-1) T drey 27€
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Atome hydrogeénoide

n [ o0 . 0 . 0° Ze? 1 | 0y.2) = 6@t .2
— - X, ¥, Z) = €& X, Y, Z
2m€ axz dyz 022 471'80 \/_xz + y2 + Zz ¢ Y ¢ Y

'

de (Z) e?
= r
GZ 471'80

m, 64
Els = —
471'80 2
1 \/ 2 4reyh?

(r—l) 471'80 2Z81S Z mye’
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Atome hydrogeénoide

n [ o0 . 0 . 0° Ze? 1 | 0y.2) = 6@t .2
— - X, ¥, Z) = €& X, Y, Z
2m€ axz 0}/2 022 477:80 \/_xz + y2 + Zz ¢ Y ¢ Y

'

2
de (/) __.¢ 1y
07 471'80
1 e’n® 1 n? dnegh®  n’a,

(r-1y - Arey 2Ze,, Z mye’ zZ
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Atome hydrogeénoide

n [ o0 . 0 . 0° Ze? 1 | 0y.2) = 6@t .2
— - X, ¥, Z) = €& X, Y, Z
2m€ axz dyz aZZ 471'80 \/_xz + y2 + Zz ¢ Y ¢ Y

'

doe (£ e?
T
0/ 471'80
1 n’a,
“distance” électron-noyau =
(rh)y  Z

m
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Approche mono-électronique de I'atome multi-électronique

Il nous faut désormais résoudre

n [ o? N 0? N 92 N Ze’ 1 v N x| o ) ( )
- VeelXs YV, & X, V,Z) = EPX, Y, T
2m, \ ox2  9y? 072 4re \/xz +y2 472 N -y/ P, Y PLx,y

\ 4

Energie potentielle décrivant I'interaction de I’électron
avec les autres électrons
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Table d’énergies orbitalaires atomiques (en V)

H He
1s | -13.6 -24.6
Li Be B C N O F Ne
25 | -b.4 | -9.3 | -14.0 | -194 | -25.6 | -32.3 | -40.2 | -48.5
2p | -3.5 | -6.0 | -83 | -10.6 | -13.2 | -15.8 | -18.6 | -21.6
Na | Mg Al Si P S Cl Ar
3s | -b.1 | -7.6 | -11.3 | -14.9 | -18.8 | -20.7 | -25.3 | -29.2
3p -5.9 | -7.7 | -10.1 | -11.6 | -13.7 | -15.8
K Ca Ga Ge As Se Br Kr
4s | -4.3 | -6.1 | -12.6 | -15.6 | -17.6 | -20.8 | -24.1 | -17.5
4p 6.0 | -7.6 | -9.1 | -10.8 | -12.5 | -14.3
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Table d’énergies orbitalaires atomiques (en V)

H He
1s |1-13.6 -24.6
L1 Be B C N O F Ne
25 | -b.4 | -9.3 | -14.0 | -194 | -25.6 | -32.3 | -40.2 | -48.5
2p | -3.5 | -6.0 | -83 | -10.6 | -13.2 | -15.8 | -18.6 | -21.6
Na | Mg Al Si P S Cl Ar
3s | -b.1 | -7.6 | -11.3 | -14.9 | -18.8 | -20.7 | -25.3 | -29.2
3p -5.9 | -7.7 | -10.1 | -11.6 | -13.7 | -15.8
K Ca Ga Ge As Se Br Kr
4s | -4.3 | -6.1 | -12.6 | -15.6 | -17.6 | -20.8 | -24.1 | -17.5
4p 6.0 | -7.6 | -9.1 | -10.8 | -12.5 | -14.3

128



Table d’énergies orbitalaires atomiques (en V)

,\’e‘?’b‘\e
H [0 0% He
1s | -13.6 N 94.6
Li Be B C Ne
"9s | -5.4 R | -48.5 |
L 2p | -3.5 -21.6)
Na Ar
3s | -5.1 229.9 |
3P -15.8
K ‘ T
4s | -4.3 -17.5
4p -14.3
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Table d’énergies orbitalaires atomiques (en V)

Oxygene
H He
1s | -13.6 -24.6
Li Be B C N O Ne
2s | -5.4 |-9.3]-14.0 | -19.4 | -25.6 [ -32.3 |1 | -485
op | 35 | 6.0 | -83 | -10.6 | -13.2 | -15.8 ‘ S 916
Na | Mg Al Si P S Cl Ar
3s | -5.1 |-7.6 | -11.3 | -14.9 | -18.8 | -20.7 | -25.3 | -29.2
3p 5.9 | -7.7 | -10.1 | -11.6 | -13.7 | -15.8
K Ca | Ga Ge As Se Br Kr
4s | -4.3 | -6.1 | -12.6 | -15.6 | -17.6 | -20.8 | -24.1 | -17.5
4p 6.0 | -7.6 | -9.1 |-10.8 | -12.5 | -14.3
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Table d’énergies orbitalaires atomiques (en V)

Carbone
H He
ls | -13.6 -24.6
Li Be B C O F Ne
2s | -5.4 | -9.3 | -14.0 ff'fé?g o823 -40.2 | 485
2p | -3.5 | -6.0 | -8.3 {-10.6 Y 158 | -18.6 | -21.6
Na | Mg Al Si P S Cl Ar
3s | -5.1 | -76 | -11.3 | -14.9 | -18.8 | -20.7 | -25.3 | -29.2
3p -5.9 | -7.7 | -10.1 | -11.6 | -13.7 | -15.8
K Ca Ga Ge As Se Br Kr
4s | -4.3 | -6.1 | -12.6 | -15.6 | -17.6 | -20.8 | -24.1 | -17.5
4p 6.0 | -7.6 | -9.1 | -10.8 | -12.5 | -14.3
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Construction des orbitales moléeculaires :
fragmentation puis perturbation

132



Molécule mono-électronique

Z
Noyau A Electron
de numéro atomique Z, o €
x
......... BA = (X4, V> 24) r=(xy,2)
. y

de numéro atomique Z

Noyau B

de numéro atomique Zp

..
.
..
..
ey
.
.
.
----
.
..
.
.
.
.
..
.
..
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Molécule mono-électronique

Il nous faut résoudre

2
——— V2 p(r) 4+ () X o(r) = eg(r)

2m,
N

v(r) = —

2 noyaux
e Zy

471'80 ; | l‘—RA |
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Approche par fragmentation

Favorise la localisation
de I’électron sur un des noyaux

w(r) = v (r)

Proche du noyau A

2

l e V4

meg'(l') y _ A
drey |[r—R, |
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Approche par fragmentation

Favorise la localisation
de I’électron sur un des noyaux

w(r) = v (r)

Solutions atomiques
centrées sur les noyaux
h2 RN
Vi @) + v (r) X ¢ (r) = gr)

2m,

e e wetttm—————
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Approche par fragmentation

Solutions atomiques
centrées sur les noyaux

42 T~
5 Vi or) + v %(r) X ¢ r) = ep/r)

e

Solutions moléculaires
hz 7~
—— V2@ + (W) =) ) X ) = €M)

m

e
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Approche par fragmentation

Solutions atomiques
centrées sur les noyaux

42 T~
5 Vi or) + v %(r) X ¢ r) = ep/r)

e

Solutions moléculaires
2 N

w2 oMy + (7 +v() = 7 (0) ) X (1) = )
2m

e

2 noyaux
e Zg

Z |Ir—Rp|

B#A

O
0

Proche du noyau A
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Approche par fragmentation

Solutions atomiques
centrées sur les noyaux

42 T~
5 Vi or) + v %(r) X ¢ r) = ep/r)

e

Solutions moléculaires
2 N

T2 + (W) - ) ) X () = e
2m

e

62 noyaux ZB

Z |r — Rg|

B+A

0> Aw(r) T -
0

Proche du noyau A
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Description post-fragmentation basée sur la théorie des perturbations

h2
2m

V2 p(r) + vrs(r) X g (r) = g (r)

'

VZpln) + (v m+avm) ) x ¢l = elplr)

'

p;
o)) % (1) + ) ——p(x)

j#i G

L et e wesmmmesttnyT

e

2

2m

e
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Description post-fragmentation basée sur la théorie des perturbations

pi= [dr Av(r) X @,(r)p(r) ~ — [dr @(r)p,(r)

|
p;
o)) % (1) + ) ——p(x)

j#i G0
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Description post-fragmentation basée sur la théorie des perturbations

pi= [dr Av(r) X @,(r)p(r) ~ — [dr @(r)p,(r)

pM(r) ~ pr) + Z ()
2

f\ f\ J#i

Orbitale moléculaire Orbitales atomiques
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Description post-fragmentation basée sur la théorie des perturbations

h2
B 2m

V2 p(r) + vrs(r) X g (r) = g (r)

'

V2 pM(r) + (vfmg°(r)+Av(r)> x pM(r) = e pM(r)

V

0 (1) = (1) + Z p— —y(r)

J#i J

1 8+28—8

JEl

B i amane

e

2m

Energie orbitalaire
moléculaire
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Diagramme d’énergies orbitaires :
Interaction entre deux orbitales atomiques @,(r) et @,(r)
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Diagramme d’énergies orbitaires :
Interaction entre deux orbitales atomiques @,(r) et @,(r)

€ — &

2 \ /
M ﬁ 12
82 R-// 82 + A'.
& — & ,
Pin
82 - 6'1
I /AT
E ] o
Pt
& — &
Y el ~ e +
A

Coto=rio 2 25mi0 >
&1 — &
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Exercice

Construire les diagrammes d’orbitales moléculaires des molécules diatomiques suivantes :
HCI, NaH et HF.
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Diagramme d’énergies orbitaires :
Interaction entre deux orbitales atomiques @,(r) et @,(r)

€ — &

2 \ /
M ﬂlZ
82 R-// 82 + A"
& — &
Py
& — &
I /AT 82
.................................. o
i
. & — & )
12
g4 el ~ e +
A

Coto=rio 2 25mi0 >
&1 — &
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Diagramme d’énergies orbitaires :
Interaction entre deux orbitales atomiques @,(r) et @,(r)

€ — &

2
v Pz V
82 ~ &€y + A
& — € "
Pir
& — &
Nl 82
s
&) — €
’ : ‘g
R el ~ e+
A T

@wl(m P2 w)
& — &
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Interaction entre deux orbitales atomiques de méme énergie

Si 1, <0

e=Po A
81 T e e — X ......................................... E h = fay
e+ P, v
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Interaction entre deux orbitales atomiques de méme énergie

Si 1, >0

e+p1o A
81 T € e e — X ......................................... E h = fay
e—p; v
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Interaction entre deux orbitales atomiques de méme énergie

Si f1, >0

e+p1o A
81 T € e e — X ......................................... E h = fay
e—p; v

Nous déemontrerons ce resultat en TD
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Description post-fragmentation basée sur la théorie des perturbations
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Description post-fragmentation basée sur la théorie des perturbations

|l faut élargir les fragments
(utiliser une diatomique homonucléaire au lieu d’un seul atome par exemple).

oM(r) ~ o r) + Z " (r)

& — &
J# J

8+28—€

JF1
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Description post-fragmentation basée sur la théorie des perturbations

|l faut élargir les fragments
(utiliser une diatomique homonucléaire au lieu d’un seul atome par exemple).

Les orbitales {gai(r)}deviennent alors des orbitales “pré-moléculaires”
dont on peut ensuite décrire I'interaction en theéorie des perturbations.

oM(r) ~ o) + Z " (r)
i G

8+28—8

JFl
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Exercice

1) Construire les diagrammes d’orbitales moléculaires des molécules diatomiques suivantes :
H2, Hez, 02, F2, pUiS CZ et N2.

2) En déduire les ordres de liaison (bond order en anglais) de ces molécules,

liantes anti—liantes
| Niantes _ e

B.O.= :
2

ou Nliantes (\anti=lianies) et |o nombre d’électrons occupant les orbitales moléculaires liantes
(anti-liantes). Commenter les valeurs obtenues.

3) Commenter les résultats expérimentaux tabulés ci-dessous a la lumiere des questions
précédentes.

Distance d’équilibre (en pm) 124 | 110 | 121 | 142
Energie de dissociation (en kJ mol=1) | 585 | 940 | 493 | 155
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