
Anne
Rectangle

Anne
Machine à écrire
En réalité, dx²-y² ne peut pas intéragir avec 1s ( étude "visuelle" sans ambiguité )
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S <0
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S>0
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S = 0
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-recouvrement selon l'axe de la liaison
-recouvrement inchangé par rotation autour
de l'axe. 
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Groupe S A  => interactions p              Groupe A S  => interactions p :
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On représente ici les interactions majeures selon le critère d'NRJ : à DE = 0
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Groupe S S => Interactions s :
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=> interactions s > p

Anne
Rectangle



Anne
Rectangle

Anne
Machine à écrire
=> L'OA 2pz (F) devient l'OM non-liante 2pz de HF = n3 en Q2
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On construirait a priori 3 OM, chacune étant une     CL des  3 OA 1s(H), 2s(F) et 2py (F). 
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=> L'OA 2px (F) devient l'OM non-liante 2px de HF = n2 en Q2
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+Critère énergétique : 2s(F) est trop basse en NRJ pour 
établir une interaction => dans le groupe SS, on distingue
finalement :  2s(F) qui devient l'OM non liante n1=2s(F)
                      1s(H) et 2py(F) => 2OM s et s* 
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Analyse de symétrie
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DE=26,5 eV
>>> 15 eV
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selon le critère de symétrie.
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On ajoute le critère énergétique : 
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Construction du diagramme des OM :
Un ordinateur tiendrait compte de l'interaction entre les 3 AO 
3s(Mg), 2s(C) et 2pz (C) => 3 OM combinaisons linéaires des 3 OA

Pour un travail " à la main" , on néglige l'interaction avec 2s(C) :
Ainsi, 2s(C) devient NON LIANTE ( approximation ) , et on ne retient
que l'inréaction majoritaire citée ci-dessus. 
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Rappel du COURS : 
DE (s/p) pour les atomes de B à N sont < 15 eV => interactions sp non négligeables => diagrammes CORRELES
                                                                                                                                            => E(s3) > E(p1, p2)
DE (s/p) pour les atomes de O et F sont >15 eV => interactions sp  négligeables => diagrammes NON CORRELES
                                                                                                                                            => E(s3) < E(p1, p2) 
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DONC :
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(12 e- de valence)
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( 10 e- de valence )
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schéma qui montre une contribution négligeable
de l'OA 2s de N dans la CL (2p(N) reste symétrique)
OM5 = a'.2s(C) + b'.2p(C) + c'.2p(N) + e'.2s(N)
                   ( e' << a',b',c' )
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schéma qui montre une contribution négligeable
de l'OA 2p de C dans la CL ( 2s(C) reste sphérique )
OM2 = a.2s(C) + e.2p(C) + b.2p(N) + c.2s(N)
                   ( e << a,b,c )
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La HO = l'OM 5, est beaucoup plus développée sur C, par un doublet extérieur à la liaison C-N, cad un 
doublet aux caractérisitiques non liantes ( = "doublet libre" d'un ligand )  
=> l'interaction avec une orbitale d'un métal donnera meilleur recouvrement avec C.
=> Le ligand se fixe par l'atome de C
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