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1_INTERACTION DE 20A

E
s A

orthogonales

non orthogonales recouvrement latetel T liant

mon orthogonales recouvrement axial t liant

mon orthogonales recouvrement latetel T liant

mon orthogonales recouvrement axial p liant

Le orthogonal
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2 SURFACES D'ISODENSITE
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3 0M DU CATION Hell

Configurations électroniques H 101
He 1s

0A à combine
1An et isme

Représutatiers fr 0,8811rad 0,2011sn DOG
h 0,80Asm 1,1711041 OOOO

L'A la proche en engin contribue layers pls à l'or
Qin l'on liait
e nierai liaisTarigitétpouâgne

En 00000

4 0

a

jor
le

He ft

Q t bam qu'h liante vs anti lieut

IL Y 1 analogie au 1 édifice à liaisonsimple

L'avion Hett ne peutexister car l'apartde 2è don
l'on antiliante Un déstabiliserait l'édifice qu ne le
stabilise ds 2 é dans l'on lioute ls

Ca n'A pasle signe 0 dans la combinaison linéairequi
indique le caractere anti liait
Expl sa SB O_O artilial

Pa pa au liat






















Intégralederecouvrement

L'on st normée Ainsi ff1 l'd'V 1
par

latexhonk 244 Imphal Cixtront d'V1

cille railler cifantivesAsperormée recouvrement Aspnormée

ci 244 S Ci 1

S 1 Ci Ci
244

A s tÉïÉï
S 0,54 f01 SE 1

Rg avec l'on lu puisqu ls coefficients CretCr ont étéintroduit
son présage de leur signe

üïÈüï
Il n renal de stram la mêmevaleur prisquels et combinées pour construireUn et 4 sont lsmêmes



4 HYDRURE DE LITHIUM

M inhuert pr 1s
Li 212pm pylby

tirez seuls lesplans xp et ya sol ds
élements

deapprégiegens
à

y C l édifice m

V4 2pct Zya Bzh 1PM

42 yz ss sa AS SS SS

non liante mondiale

Intrachu à 3orbitals 22 Ipj 1s
2 on non liants

Li lé de valera
H lé de valence

cofigrabies

p.gq
in

L'on accueillant ls ést fortement polarisée avec incorhibtier
largement majoritaire de l'hydrogène comparlscoff au carré

Un 0,333 4 0,801com
Lssels electron de valeur de Lillet done une probabilité
de présence bienplus forte sur M quesur li

h H Lit no ies hydur

L'on st normée Ainsi ff1 l'd'V 1
span

fautex lli 244 fascinant Cix nont d'V1

cil math hé
bynormée recouvrement

Ci 244.5 Ci 1

S 1 Ci Ci
244

a s EPÉE
S 0,46 f0 ESE 1



5 DIAGRAMME D'OM DE Fu

Capipatierelectrait du fluo À Iffla cachedevalence
ait 2s 12pm By app

Repin F F origine au borgata
Y

Analyn ds symétrie 1 intractier à 40A 2s etpyn are

spot app
2 intracher à LA
2pmai 2pm II

2pm ans by F

Citer euphon Ersnt Ep éloignées finde la periode DEHU
intraitier 20 py néglige
diagramme simple

En Tp Configurationélecharipf
In Titty CICYTOPIEN

Hit imMILT MILT
IL 4h Fatty

is it it
f

MI
f

F F

INF 826 1 analogiepossible are schéma Lain F E

Ft perte d 1 é dans une OM A antiliante IL Rt É 1,5

Fi apartd'sé dans un Mtp antiliante IL E 21 0,5
L'indicedeliaison d un bon indicated caractenstys de

la liaison entre ls 2 atoms

lg effet ll f l Fil
IL élevé la liaison est forte et carte

Prèsmagnétique fr diamagnétien 5 0

Fi et Fat paramagnétique 5 112

4 é ls facile à extrain dans Findé appartiennent au niveau ap
alors qu'ils appartiennent au vivian Tt dans F

E A Ep

L'étatfinal del'ionisation se le muran d'engie jeu Cé à
l'infini sans énergiecinétip

E

FÉE
p

le premier étatexcité ou decopgratuicICIIOpl'Eul
Hit list

Lepremieretat excité a lemême indicede liaison que E mais
un é n promu vers une or rt la déstabilisation est
plus forte g s'ilétait dans une
1 à coups d'at équivalents le recount TA forqu T



6 EDIFICE DIATONIQUE HETERONUCLEAIRE

Br et F sont ds halogens Ils ont une configurationélectronique
de valeur du type no mps

7 é de valence
14 é de valeraertotprBrF

ElechongahutiX.r XzsEoauduFlCEoavaleraCBli

Diag.rimple En

app
it up

Kil
F Ba tt

o il
y µas f1 ilF F Br B

Dig carrelé En Tp

ah tht
MILT

ÉÉ
Taty

If
is ft unF F R B

quelque soit le typede diagramme la Bust l'on tp
Cette OM A l'antiliante issue de la combinaison essortillent
ds OA 2ff 4ps en opposition de phase

La proximité en shogie arc ls 0A pa et 4pga rend
ses contributions prépondérants

Enfin ls et de valeur de Br état élevées l'on antiliat
n développée su B

représentation

antienne DDos
Br I F

Bo F plannodal

la 4m on est une OMT liante Tse avec mes rotations
Cette fois l'on n prod enengin de nnn Ip dufluor
Cet atome contribue plus à l'or n 4

reprisutaties

cantionnelle ÉD ls
F Br

la probabilité deprésure est plusforte dans le voisinagedu
fluor en accord avec ls prévisions classique mettant
en je l'électronégativité

Dans le diagramme corrilé le 4ème rira A tp

Dans le diagramme simple le lien niveau est T

le diagramme d'ordeBref peut donc êtredécrità partir
dumodele simple contraction stp négligée



7 ORBITALES MOLECULAIRES CH

M inhuert pr 1s
C Ulballpylby

yaccostez
ses ls plan xp et yy sontds
élements

deapprébiegens
à

l édifice m

Ne 2psec Zy Bye 1PM
42 yz ss sa AS SS SS

non liante mondiale

Intrachu à 3orbitals 221 Ipj 1s

Y etYy sont bon non liants pb 2psec

4 spy
ta l'inex

Qn est la basse en éngie elle présente scannent
en phase de Isy avc 2x le tonsigneprcoef

1s y avec Pj de 1s et re

0 0 aDonc2Pa
positionnée

n'apprend icig lerecouvrenten phasede
prêtre enphase 1s et Ipacimpliqudsavec 1AM coef de te signe

Ussrd'empirpetiare elle présute 1 recouvrement enopposition
dephase ont su et bc ns signscoefopposé p pAsh et 2Pa signs coefopposé

0 x oé 0
Ue Asm Ipx

Q N don l'en la 10 en oppositiondephase avec 2x
en phase avec 2Pa

Ça a ÉE
quasinon liant
recouvrantfaible

r nen liat r r na liat

ls latapy la la bup
onpeut Alin le nombre deplan nodaux parclasse ls
on r per an d'énergie et ainsi facilite l'attribution

C apporte hé devalence configuration Call ColtH en appat 1
betel dégénérée

1 é célibataire es radical

modèlede Lewis E H

Rappel la une marque le manque d 1 doublet
d'electrons pe rapport à l'octet 4

doublets

Jjj charge formelle prend au compte lenombred'electronpas lamême
dans le voisinage d'unatomedansl'édifice

2 cas parcomparaison avec sonétatisolé



Spinlatal 312 es 3 électrons célibataires

Configuration prévue Calignation réelle

éÏÏÏ ii
22 22

Cela s'expliquepar 1 tome Rabilisant d'écharpent é parallèles
par rapport aux répulsions induits par l'appariementde lédans la même on 4
Ceci a permis pr la proximité en énergie ds on 4 et 914

CHT perd un é dans une on non liante Ceci n'entraine

pas de déstabilisation a de stabilisationparticulière

8 METHODE DES VARIATIONS

L'on n cherchée pas la formed'une combinaisonde Xp et
C Ca h CrVi

L'équationdeSchrodinger s'int Hell El

En lamultipliant scolairement par l àgauche on obtient

l.HU EQ Ga EX HIGH Cie E l

linked G GNAGHIHH GUACIDHAKE
4 1an 44KHAI Gattaz Ç Yn El

Puis intégration r l'espace

Cia 24GB Ça E à Ci 244s

aver an ff 44141d'U engi da y

a HpXa4141d'V enupi A X

B Hynkeld'V fa kla
d'U

S ff7
d

neillen coefficients sont telsque ECGG
minimale

take Ed



Cia 24GB Ça E à Ci 244s

Differation l'exprimer

à C constat

2414 a 24Pdc to de_ à Ci 2h45 E 24dg 245deal

d4 241 24f 24E 2485 de Ci C 2445

LÈKÉfi
Kar E 2calB Es
C ci 244s

Ladérivée s'armer si Cala E Calp Es o

à Cacartant Ca p ES Clau El o

ls coefficients sont alors obtiens du système d'équations

C xn El C B EstIG B Est Cela E

quiadmet une solution non triviale si le déterminant séculaires'annule

H E
BEI fonB ES mêméquationpr

une autreméthode


