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1. Recouvrement

Représenter I'évolution qualitative du recouvrement de deux OA 2p, en fonction de la distance entre
les noyaux.

2. Energie de liaison

On considére la molécule HeH™. Tracer son diagramme énergétique.
Evaluer son énergie électronique de liaison.
Montrer que cette molécule n’est pas stable vis-a-vis de la dissociation.

3. Evaluation de S

Evaluer en eV la valeur de 8 pour la molécule H, (hypothése S=0).
On donne :

Eliaison totale = -432 kJ.mol~?

duy = 0,74 A

1 hartree = 2623,8 kJ.mol~! = 27,21 eV
1 bohr = 0,529 A

4. HeH™*

Un calcul réalisé sur I'ion HeH™ aboutit aux expressions suivantes pour les OM :

¢ = 0,877 X lsye + 0,202 x 1sy
¢* = —0,798 X 1sye + 1,168 x sy

. Justifier la taille relative des coefficients dans les deux OM.

a
b. Les expressions sont normalisées. En déduire la valeur du recouvrement entre 1sy et 1spe.

(2]

. Vérifier par le calcul que les OM sont orthogonales.

(X

. Calculer les charges atomiques nettes.




