I"H$%&" ()& Y%

E +, 986./01*%621345673698$: _aemen,

: I"#$ WO W+, %" % o '\
E ,9<#$%'%*%I H Licence
E AN 008 (), $-96(". (). JO(+96"), T0S 1%9%

Sciences Technologies Epreuve de F_ Castet

[#*01#0*$%2,$1#*34+50$%6%$%,"%73,210,8%68"9
%
La molécule est placée le long de I'axe x, Na est a gauche de H.

1) Donner la configuration électronique des atomes Na et H dans leur état fondamental.
Indiquer le nombre d’0OA de valence et d’électrons de valence de chaque atome.

2) Définir la symétrie ! et ". Quelles sont les OA de valence susceptibles de former des
OM de symétrie ! ? de symétrie" ?

3) On donne ci-dessous l'expression de I'OM ! liante de la molécule NaH dans
I'approximation LCAO :

= -0.4069#3s(Na) - 0.2814#3p,(Na) - 0.8691#1s(H)

Schématiser qualitativement la forme de cette OM, en indiquant la nature (liante, non
liante, anti-liante) du couplage entre les différentes OA.

4) L'OM o, peut également s’écrire comme la combinaison linéaire de I'OA 1s de H et
d’une orbitale hybride " |, centrée sur Na:

I 1 :CA#Na +CBISH
Donner la nature (sp, sp?, sp3) de 'orbitale hybride.

5) En identifiant les 2 expressions de I'OM o, et en utilisant la propriété de
normalisation, déterminer la valeur des coefficients C, et C, (on négligera le
recouvrement entre 1sp et ).

6) En déduire I'expression de ¥, en fonction des OA 3set 3p de Na.
7) Vérifier que ", est normalisée.

8) On étudie le couplage entre 'OA 1s de H et I'OA hybride " ,. On néglige le

recouvrement entre les OA. L’équation de Fock dans sa représentation matricielle prend
alors la forme :
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Donner le sens physique associé aux éléments " |, o, et " de la matrice de Fock.



9) Résoudre ce systeme d’équations pour exprimer les termes ¢ en fonction des
éléments de la matrice de Fock.

10) Schématiser sur un diagramme la formation des OM ! liante et antiliante (o, et ",*)
a partir du couplage des OA ", et 1s,. Donner une analyse qualitative du transfert de la
charge entre les deux atomes.

11) Calculer la population et la charge partielle des atomes de sodium et d’hydrogene.

12) Comment évoluerait le diagramme tracé question 10) dans le cas de la molécule
LiH ?
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n 2
Population électronique d'une OA: Q, =" n (Cpi)

avec ', le nombre d’occupation de 'OM , et 4s, le coefficient LCAO correspondant au
poids de 'OA 5dans 'OM ,.



