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ALO En éloignant Ma etHb prconduire à 1 édificeretarplair
les interactions mettait en jeu les atoms HaetHz d'unepart et
HyetH d'armpart vont en prodifiées

écoute deux 0A entre lesquelles s'établit une interaction

liante déstabilin l'orbitale

écoute deux OA entre lesquelles s'établit une interaction

antiliantestabilin l'orbitale
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3 0M sont non liantes car seules dans le groupede symétrie
respectif elles sont orthogonales aux autres on

D'autre part ellessont interchangeables par ds rotation Ils sont
par conséquent dégénérées

ls 3 orbitales de fragment restants appartiennent au groupe SSS mais
elles n'est pas le même comportement vis à vis de la rotation
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C Construction ds on deAHO
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Chaque on 2ps interagit avec une OM du fragment Ho orbitale avec
laquelle elle partage une propriété d'anti symétrie avec 1 plan

L'orbitale étiquetée Sssr estnon liante car orthogonale aux autres

Etudions les interactions entre l'on 2s et les OMrestantes deHb
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1 l'ordre énergétique de
antiliants nepeutêtre
prévu à la main

En AL
2 Enl'absence d'informations
énergétiques ls on n'estpas
étéreprésentées polarisées
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40M liantes sont peuplées avec 8 élerton de valence
207 non liants sont également peuplées

le 2 orbitales de Ho devenues non liantsdans Alto peuvent
interagir avec 2 OA de du soufre

Sans faire une étude exhaustivedessymétries il suffitde lesobserver
pour arriver à cette conclusion

eager au ie yi
avec

du y dye

Des interactions anti liants ont été représentéesmais il faut se souvenir
quelorsque 2 orbitales interagissent on forme une on lianteet son
antiliante
Dès lors ces L interactions à 2 orbitales supplémentaires
conduisent à 4 nouvelles on 2 liantes et 2 anti liantes
4 électrons peuplantprécédemment ls OM non liante 4et

peuplent désormais 2 on liantes ce quipermet de rapproche
le diag d'OM du schéma de Lewis

L'hypervalence est ainsi observée par des éléments chimiques dont
les 0A d sont suffisammentproches des orbitales des substituts
permettre la construction d'or limites supplémentaires
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D Retour sur le fragment Hs carré

Soient 4 et le deux orbitales dégénérées associées à l'énergie En E E

Soit une on construite par combinaison linéaire de la et le
C 4 la Celle

H 41 HCnen 44e Cahill Cuttle par linéaritéde
l'hamiltonien

ie EE à
Q et égalementassociée à l'énergie E
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Orbitales des fragments et propriétésde symétrieparrapport au plan P
sul plande symétrie commun à Hy et aux 2 fragment

A combinables A
entre ells

s et combinables s
entre elles

E

4,4

9



Représentation des on
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Dans la 1ᵉʳ fragmentation ls on dégénérées d'énergie intermédiaire étaient
non liantes alor q ellessont ici par l'un qualifiée de liante
pour l'autre qualifiée d'anti liante

Cela traduit le caractère relatif deces tems ils n'ont de
sens quedans le contexte d'une fragmentation particulier

D'après toute combinaison de 4 et l on dégénérée conduit
à des on de même énergie qu l et 4

C'est le cas par ls OM obtenues are la fragmentation diagonale

au facteurde
remalisation
près

2 diagrammes sont ainsi équivalents la formedes on
differ simplement parce q ls bases dans lesquelles ells ont été
exprimées différent


