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Molécules X2
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Molécules X2
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n  =          1         0          1         2          3       2         1

Re (pm) =   267    245     159     124      110     121     141



Molécules X2
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n  =          1         0          1         2          3       2         1

De =       105         9       289     599       942     494    154
(kJ/mol)
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Molécules AB faiblement polaires
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Molécules AB faiblement polaires
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Molécules AB (fortement) polaires

     BA ee pSI

•considérer cas par cas

•respecter règles LCAO

•noter généralement:
•l’existence d’orbitales non-liantes, dites OM 
de cœur

•des interactions d’OA de valence seulement
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Molécules AB (fortement) polaires

     FH ee pExemple HF

 1 F1 s≅ψ

F2 2 s≅ψ

1 0     12 Fz,3 <<+≅ tstp Hψ

1 0     21 Fz,6 <<−≅ tptsHψ

Fy,5Fx,4 2     2 pp ≅≅ ψψ

OM de coeur

OM non-liante

OM liante

OM non-liante

OM anti-liante

1 u.a. = 27.2 eV
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