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LE CORRIGE DE L'EXAMEN

MODULE: CHIMIE PHY/MOL ET QUANT]QLIE

Exercice 1

1_ Fluor . 7s22s22ps

E t, =-13,6x (9-0,31)2--7027 eV

E z,zp = -13,64x (9 -2x0,85-6x0,3 5) z= -91,9 rU

E F',r,,', =ZxE * 17 x çszpl= -2697,3 eV

)- F-F'*Le (E17) : EII.=E Fn-(F)

lottF-: Et, =-13,6x (9-0,31)2--1'027 eV

E - z,zp : - 13,6 4 (9 - 2x0,85 - 5 x 0, 3 5)z = - 1.0 4,7 eV

Er+ =ZxEt*6x8.2,2p =-2682,4 eV

Et EI=14,9 eV

3- Les Rayons : Modèle de Slater R*=4o01çg-2x0,85-6x0,35)=9,41[

Modèle des électrons indépendants R=4ao /9=0,23A

Exercice 3

1. On commence par déterminer les orbitales pz à incluse dans les combinaisons linéaires donnant les
oM.
V, : C u?zp", * C z,Qrrr, * Cz,9rr,, I C q,?zr"o

2. Chaque orbitale V/ iest déterminée par un jeu de 4 coeffrcients C11, Czi , Czi et C+i et correspond à

une énergie Ei.

La méthode du Huckel : lr,,-ES,,l= o

L' équation séculaire devient

Les zéros correspondent aux atomes voisins.
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et finalement, on obtient :
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5. Populattionet les charges
i) Colcul de la densité de charge :

ii, =1r'.,ir'i; r.r*.0'-,jt':-: l=i!, =tl: =,:+

t Colcuil de l'indice de iioison :

Llr., : Ur+ = r:,.17 "i..l-. ! +,1.i,'Lt,.:.l> : = fl.:ic4

[1, * Ù,ii:r Û,i r 2 * A31 itO 3,]r I * 0,441
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4. Diagramme énergétique :
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