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Étude du système ı d’ions plans triangulaires de formule AE3

a. À partir du diagramme d’orbitales moléculaires (OM) qualitatif de H3 de géométrie triangulaire

équilatérale, et compte tenu de la similitude entre le recouvrement de 2 OA s et de 2 OA pı,

donner le diagramme d’OM du système ı de la molécule E3 dont les atomes E du groupe principal

forment également un triangle équilatéral.

b. Donner le compte d’électrons ı favorable pour une telle espèce.

On considère le système moléculaire plan AE3 où A est localisé au centre du triangle équilatéral E3.

On s’intéresse au système ı de cet arrangement moléculaire où E est plus électronégatif que A.

c. L’interaction de A avec E3 étant considérée, donner l’énergie des OM de fragment.

d. A l’aide de la symétrie, analyser les recouvrements entre OM de fragment. Quel problème se

pose alors? Sachant que les expressions mathématiques des 2 OM ı anti-liantes de E3 sont

(1=
√
6)× (2×pı1−pı2−pı3) et (1=

√
2)× (pı2−pı3), montrer à l’aide d’une analyse qualitative

ou par le calcul des intégrales de recouvrement entre OM de fragment, que ce problème peut être

simplifié.

e. Construire le diagramme qualitatif du système ı de AE3. Donner le caractère liant, non-liant ou

anti-liant de chaque OM. Quel est le compte d’électrons ı favorable pour un tel système?

f. Le composé de l’état solide Ca3BN3 est composé d’anions plans triangulaires BN3 isolés présen-

tant la géométrie considérée précédemment. On peut considérer une interaction de type ionique

entre les alcalino-terreux et l’unité BN3, et donc une donation complète des électrons de valence

des alcalino-terreux vers les unités BN3. En déduire la charge de BN3. Celle-ci correspond-elle

au compte d’électrons ı favorable pour une telle géométrie?

g. Les composés Ca2KBN3 et Ca2YBN3 présentent une structure similaire à celle de Ca3BN3. Si on

admet, comme pour le calcium, une donation complète des électrons de valence des atomes de

potassium et d’yttrium, et que seul le système ı de BN3 est affecté, que dire de l’évolution des

distances B-N des unités BN3 dans ces 2 composés?
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