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Molécules X,

e Ordre de liaison: (ou indice de liaison)

n =

1
2

~ (nliant o r]antiliant )

Exemples:

Li, lo 1o, 20,

{nliant — 4’ rIantiliant — 2}:> n=1

2 2 2 2 2 2 2
N, lolo;20,20;1x, 1x, 30,

{

n... =10,n =4

liant 1 P lantiliant

}:>n:3
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Molécules X,

R.(pm)= 267 245 159 124 110 121 141



Molécules X,

D, = 105 9 289 599 942 494 154

e
(kJ/mol)
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Molécules AB faiblement polaires

Sl e, =e,

Nomenclature des OM >

Ordre de liaison:

1
n= E (nliant o nantiliant )

toujours

A, AB
lo | lo
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Molécules AB faiblement polaires
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Molécules AB (fortement) polaires

SI |e, <eg

econsidérer cas par cas
srespecter regles LCAO

enoter généralement:

o|'existence d’'orbitales non-liantes, dites OM
de coaur

edes interactions d’'OA de valence seulement
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Molécules AB (fortement) polaires

Exemple HF e, <e,

E(1s,,)=—-Ry =-0.5 u.a. lu.a.=27.2eV

E(1s.) = -38 u.a.
E(2s.) = -1.44 u.a.
E(2p.)=-0.68u.a.

E(ls.)<E(2s:) << E(1s,)=E(2p;)
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Molécules AB (fortement) polaires

Exemple HF Ty = Bz
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Molécules AB (fortement) polaires

Exemple HF e, <e,
y, =1se OMdecoeur 1 y.a.=27.2eV
W, = 25': OM non-liante

v, =2p,p+tls, O<t<l  OMliant

W, = 2 Py VW5 = 2 Py r OM non-liante

ve =1s, —t2p,, 0O<t<l OM anti-liante
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y, =1s;







w;=0.7(2p,r) + 0.5(1sy,)







1SH B 0'8(2 pz,F)
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