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LE CORRIGE DE I’EXAMEN ;@\

MODULE : CHIMIE PHY/MOL ET QUANTIQUE / ;‘jzf AN

7 3/ A\ \

. X/ . B\
Exercice 1 ’ {’{ ;‘Mﬁ.}% o i"’;&
1- Fluor : 1s22s522p> \ ¢ Yl
\ X \‘\\ /{3"' /

E 1s=—13,6% (9—0,31)2=—1027 eV YN\ "fj‘}f{/!

E 262p =—13,64% (9—2%0,85—6%0,35) 2=—91,9 eV

E rruor =2XE1s +7X 252p)=—2697,3 eV
2- F>F++1e (EI1) : EI1=E F+—(F)

lonF+: E1s=—13,6X (9—0,31)2=-1027 eV

E*250p =—13,64(9—2%0,85—5%0,35)2=—104,7 eV

Ert =2XE15+6XE*252p =—2682,4 eV

Et EI=149 eV
3- Les Rayons : Mod¢le de Slater R*:4ao/(9—2><0,85—6x0,35):O,41f\
Mode¢le des électrons indépendants R=4ao/ 9=0,234

Exercice 3

1. On commence par déterminer les orbitales pz & incluse dans les combinaisons linéaires donnant les
OM.

W, =C@rpy +Co@rp3 +CsPrp3 +Cyi@sp,y

2. Chaque orbitale i, est déterminée par un jeu de 4 coefficients Cy;, Cai, Cs; et C4; et correspond a
une ¢nergie Ei.
La méthode du Huckel =|H,, - ES,,|=0

a-E B 0
. . . a—E
L’équation séculaire devient : =] ¢ Se— Q)
B a—FE
0 0 B a-E

Les zéros correspondent aux atomes voisins.

a-FE B 0 B B 0 B a-E 0 B a-E B
WO)=>a-E B a-E B |-B0 a-E B |+00 B B |-B|0 B a-E=0
0 B  a-FE 0 B a-E 0 0 a-E 0 0 B
et finalement, on obtient :

4. Diagramme énergétique : 5. Populattionet les charges
e . 1+.45 8 @ Calcul de lo densité de charge
1o -
2 \
1- 5 = (037)° %2+ {06) x2=1=qpp = s = G4
E,=a«-———8
: 2 i z e .
- £ * Ccicullde {indice de ligison :
E,=o+ .
’ 2 g ; Dy =Dy =037 x06=2+08x037x2=08%4
E mg-tt «fgﬁ—é;’?— Py = 0B 08x 2037 x037x 2= 0447
N 2
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