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Molécules diatomiques hetéronucleaires

Molécules hydrogénées

— L1H :
- 1s;. : niveau de coeur
- Isy—28;—2p, ;¢

-13,6 ;-54;-3,5¢eV

OM I (16), OM nl (20)
et OM al (30)

Configuration électronique de valence :16? P ~1

Liaison polariseée vers H (coefficient + grand sur H que sur Li dans 10)
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— HF :
- Isy — 28— 2p, 5
-13,6 ; -40,0 ; -18,1 eV
OM nl (1), OM [ (20)
et OM al (306)

Grand écart d’énergie entre
2sp et Isy = 1o =2s;

Configuration ¢lectronique
de valence : 1626”1 7* Liaison polarisée vers F (coefficient +

grand sur F que sur H dans 20)
P, =1
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Molécules non hydrogénees : cas de CO

Les OM occupées sont les suivantes (sans noter le caractere liant
ou anti liant) :

16 (-20,4), 26 (-11,1), 35 (-1,3), 45 (-0,8), 17 (-0,5), 55 (-0,4)

Les énergies sont en u.a.

Les énergies des atomes sont, en u.a., :
lsO (_2093)7 2SO (_192)9 2p0 (_094)
1SC (_1099)9 2SC (_096)9 2pC (_092)

On peut donc attribuer : lo= 1s, et2c = Is¢



Molécules diatomiques (46)

- Les OA de cceur sont « contractées » pres des noyaux

= mauvais recouvrement avec les autres OA

- recouvrement des OA de valence :

type o

2p 1atéra10'2p1atéralC } type TT
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energies : 2pg (-0,4), 2pe (-0,2)

e interactions T (dégénerées deux fois)

— donne OM hante (17) et OM anti liante (17™)

* I polarisée vers O ; 1™ polarisée vers C

I
A

&

A\



Molécules diatomiques (48)

2SO (_192)9 2pO (_094)9 2SC (_096)9 2pC (_092)

* interactions ¢ (2 4 O.A.!) simplifices a 3 O.A. car 2s, est loin
(en énergie) des trois autres.

30 = 2s,

Il reste a déterminer les OM construites avec

2 Sc, 2paxialC et 2paxia10
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S1 les coefficients de 2s.- et 2p- sont de mé€me signe, on obtient
une fonction dissymetrique

- =

pointant vers I’oxygene.

S’1ls sont de signes opposes, la fonction pointe a I’extérieur de la
moléecule.
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K | %»c :

La fonction d; pourra €tre combinée avec ’OA 2p,.i..0 puisque
leur recouvrement est important, donnant ainsi une OM liante et
une anti liante.

d, n’interagira pas avec 2p,....o comme leur recouvrement est
neégligeable.

Elle donnera une OM « non liante ».
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La derniere orbitale moléculaire occupée (HOMO : highest
occupied molecular orbital) est un doublet libre sur 1’atome C.

Le monoxyde de carbone pourra donc former des liaisons datives
avec son extrémité carbonee.
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