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

H2O:

Ordre énergétiques des OA : 

Oz,OO 2p    2s       s1 <<

Oz,OH 2p    2s      s1 ≈
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H2O
Orbitales moléculaires : 

   s1 O1 ≅ψ non-liante

 )1s  s1()2p    (2s    HbHaOz,O2 +++≅ cψ liante

)2p    (2s)1s  s1(    Oz,OHbHa7 +−+≅ cψ anti-liante

)2p    (2s   Oz,O4 +≅ψ non-liante

HbHa 1s  s1 + Oz,O 2p    2s   
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H2O
Orbitales moléculaires : 

liante)1s  s1(2p    HbHaOy,3 −+≅ cψ

HbHa 1s s1 − Oy,2p  



H2O
Orbitales moléculaires : 

Oy,HbHa6 2p  c    )1s s1( −≅ - ψ

liante)1s  s1(2p    HbHaOy,3 −+≅ cψ

anti-liante

HbHa 1s s1 − Oy,2p  



H2O
Orbitales moléculaires : 

Oy,HbHa6 2p  c    )1s s1( −≅ - ψ

liante

Ox,5 2p    =ψ non-liante

)1s  s1(2p    HbHaOy,3 −+≅ cψ

anti-liante

HbHa 1s s1 − Oy,2p  

Il reste



H2O

Diagramme de corrélation: (voir notes de cours, fig.4.15) 
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Orbitales moléculaires : 

   s1 Be1 ≅ψ non-liante



Orbitales moléculaires : 

   s1 O1 ≅ψ non-liante

HbHa 1s  s1 +    2s   O

BeH2

  )1s  s1(2s    HbHaBe2 ++∝ cψ liante

BeHbHa7 2s)1s  s1(     c−+∝ψ anti-liante



Orbitales moléculaires : 

HbHa 1s s1 − Bez,2p  

BeH2

Bez,HbHa6 2p  c  -  )1s s1( - ≅ψ

liante)1s  s1(2p    HbHaBez,3 −+≅ cψ

anti-liante

Bey,5Bex,4 2p       2p    == ψψ non-liante

Il reste



Orbitales moléculaires : 
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Bez,HbHa6 2p  c  -  )1s s1( - ≅ψ

liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb)1s  s1(2p    HbHaBez,3 −+≅ cψ

anti-liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb



Orbitales moléculaires : 

HbHa 1s s1 − Bez,2p  

BeH2

liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb)1s  s1(2p    HbHaBez,3 −+≅ cψ

liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb
  )1s  s1(2s    HbHaBe2 ++∝ cψ



Orbitales moléculaires : 

HbHa 1s s1 − Bez,2p  

BeH2

liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb)1s  s1(2p    HbHaBez,3 −+≅ cψ

liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb
  )1s  s1(2s    HbHaBe2 ++∝ cψ

 s12)p2(2s    HaBez,Be23 c++∝+ψψ liante p.r. à Be-Ha



Orbitales moléculaires : 

HbHa 1s s1 − Bez,2p  

BeH2

liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb)1s  s1(2p    HbHaBez,3 −+≅ cψ

liante p.r. à Be-Ha et  Be-Hb
  )1s  s1(2s    HbHaBe2 ++∝ cψ

 s12)p2(2s    HaBez,Be23 c++∝+ψψ liante p.r. à Be-Ha

 s12)p2(2s    HbBez,Be32 c+−∝−ψψ liante p.r. à Be-Hb



Orbitales moléculaires : 

BeH2

 s12)p2(2s    HaBez,Be23 c++∝+ψψ liante p.r. à Be-Ha

)p2(2s2sp   Bez,BeBe, ±=±

liante p.r. à Be-Hb

Orbitales hybrides sp

 s12)p2(2s    HbBez,Be32 c+−∝−ψψ



Orbitales moléculaires : 

BeH2

 s12)p2(2s    HaBez,Be23 c++∝+ψψ liante p.r. à Be-Ha

)p2(2s2sp   Bez,BeBe, ±=±

liante p.r. à Be-Hb

Orbitales hybrides sp

 s12)p2(2s    HbBez,Be32 c+−∝−ψψ
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Orbitales hybrides

Permettent de décrire des OM de liaisons localisées

trois types d’OA hybrides: sp, sp2, sp3

Ce sont des OA adaptées à une symétrie locale

tétraédrique
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Orbitales hybrides

sp2

utilisation d’OA hybrides

dans la description des 
liaisons σ du benzène

s1 2sp   

s1 2sp    
2
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