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Molécules polyatomiques

H,0:

Base dite ‘minimale : ensemble d’OA des
couches occupees dans les atomes séparees

1
1s,,. 1s., pourles2H  (1S7)

1Sg 2S¢ 2P, 2Py0 2P,o|  pouro (1s°2s°2p*)

(Note: concept applicable au molécules AB aussi)
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Molécules polyatomiques

Orbitales de symetrie:
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1Sy, = ISy 2P0




Molécules polyatomiques

Orbitales de symetrie:

Sxs=0
X
1s,,, + 1sHb? IS, 28 2044
1Sy, = ISy 2P0




Molécules polyatomiques

H,0:

Ordre energétiques des OA :

ISER S SR 2 e

lSH ~ 250 2pz,O
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Orbitales moléculaires :

H,0O

v, =1s,

1s,. + 1S,

non-liante

<+“—>

2S,

2pz,O

1l

WZ = (2SO + 2pz,0)+C(1SHa + 1SHb)

Wy = (230 + 2pz,0)

w, =2 (s, + 1s,,)—C(2s, + sz,o)

liante

non-liante

anti-liante



Orbitales moléculaires :
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Orbitales moléculaires :

1SHa —1s Hb

2p y,0

Il

Ws = 2py,o +c(1s,, — 1s,y,)

liante



Orbitales moléculaires :

1SHa —1s Hb

H,0O

<+“—>

2p y,0

Il

Ws = 2py,O +c(1s,, — 1s,y,)

We = 1Sy~ 1s,,) — € 2p 4

liante

anti-liante



H,0O

Orbitales moléculaires :

Isy, = 1Sy |« 2Py
Wy = 2D, +C(sy, — 1syy,) liante
We = (1SHa' 18Hb) - C zpy,o anti-liante

Il reste

We = 2pxo non-liante




H,0O

Diagramme de corréelation: (voir notes de cours, fig.4.15)
avec

v, <> 13,

v, < 28, v, <> 1b,

W, <> 38 e <> 2D,
v, <> 48

s <> 10,




Molécules polyatomiques
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H Bbe—H»

Base dite ‘minimale : ensemble d’OA des /
couches occupees dans les atomes séparees y

1S Ha 15 Hb

pourles2H  (1s%)



Molécules polyatomiques

BeH,

Base dite ‘minimale : ensemble d’OA des
couches occupees dans les atomes séparees

1S Ha 18 Hb

1SBe 28Be 2px,Be 2py,Be 2pz,Be

pour les 2 H

pour Be

(Is")

(1s%2s°)
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Molécules polyatomiques

BeH,

Orbitales de symetrie:

X

1s,. + 1S,

Sap=0

lS Be 25 Be

2p X(y,z),Be




Molécules polyatomiques

BeH,

Orbitales de symetrie:

1SHa — 1s Hb




Molécules polyatomiques

BeH,

Orbitales de symetrie:

Sap=0

Is,, + Is,«—> |1s,, 2sSg,

2p X(y,z),Be

1SHa o 1SHb ' ' 2pz,Be




BeH,

Orbitales moléculaires :

W, = 1SBe non-liante




BeH,

Orbitales moléculaires :

W, = 1SO non-liante
Is,, + 1s, f«—* 2S,
W, < 2Sg, +C(1s,, + 1S,,) liante
anti-liante

Yo (1SHa T 1SHb)_CZSBe




Orbitales moléculaires :

1SHa —1s Hb

BeH,

<+“—>

Il

2p Z,Be

Wi = 2pz,Be "'C(lSHa - 1SHb)

We = (1S,,- 1S,) - C 2P, g

Il reste

W4 — 2p X, Be

WS — 2p y,Be

liante

anti-liante

non-liante



Orbitales moléculaires :

ISy, —1sy,

BeH,

<+“—>

Il

2p z,Be

Wi = 2pz,Be +C(1SHa o 1SHb)

We = (1SHa' 1SHb) - C 2pz,5e

liante p.r. a Be-H, et Be-H,

anti-liante p.r. a Be-H, et Be-H,



Orbitales moléculaires :

1SHa —1s Hb

BeH,

<+“—>

Il

2p Z,Be

Wi = 2pz,Be "'C(lSHa - 1SHb)

liante p.r. a Be-H, et Be-H,

WZ oc 28Be +C(1SHa + 1SHb)

liante p.r. a Be-H, et Be-H,




Orbitales moléculaires :

1SHa —1s Hb

BeH,

<+“—>

Il

2p Z,Be

Wi = 2pz,Be "'C(lSHa - 1SHb)

WZ oc 28Be +C(1SHa + 1SHb)

liante p.r. a Be-H, et Be-H,

liante p.r. a Be-H, et Be-H,

Wy+W, o (2Sg, + 2pz,Be) + 2¢1s,,,

liante p.r. a Be-H,



BeH,

Orbitales moléculaires :

1Sy, 1Sy, [«

2p Z,Be

Il

Wi = 2pz,Be "'C(lSHa - 1SHb)

WZ oc 28Be +C(1SHa + 1SHb)

liante p.r. a Be-H, et Be-H,

liante p.r. a Be-H, et Be-H,

Wy+W, o (2Sg, + 2pz,Be) + 2¢1s,,,

W, =Wy (25, — 2pz,Be)+ 2c1s .,

liante p.r. a Be-H,

liante p.r. a Be-H,



BeH,

Orbitales moléculaires :

Wy+ty, o (2Sg, + 2pz,Be) +2Cls,,,

Wy —Ws < (25, —2P, 5. ) +2C1S,

28pi,Be — (28 Be T 2pz,Be)

liante p.r. a Be-H,

liante p.r. a Be-H,

Orbitales hybrides sp
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Wy —Ws < (25, —2P, 5. ) +2C1S,

28pi,Be — (28 Be T 2pz,Be)

liante p.r. a Be-H,

liante p.r. a Be-H,
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Orbitales hybrides

Permettent de décrire des OM de liaisons localisées

Ce sont des OA adaptées a une symetrie locale

trois types d’OA hybrides: sp, sp?, sp?
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linéaire




Orbitales hybrides

Permettent de décrire des OM de liaisons localisées

Ce sont des OA adaptées a une symetrie locale

trois types d’OA hybrides: sp, sp?, sp?

|

trigonal




Orbitales hybrides

Permettent de décrire des OM de liaisons localisées

Ce sont des OA adaptées a une symetrie locale

trois types d’OA hybrides: sp, sp?, sp?

.

tétraédrique
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Orbitales hybrides

sp3



Orbitales hybrides

utilisation d’OA hybrides
C Sp?

dans la description des
liaisons o du benzene



Orbitales hybrides

utilisation d’OA hybrides

C sp2
dans la description des
liaisons ¢ du benzene

Oy = 25p;c +Cls

Oy = -C25p7; +1s




