RESULTATS MATHEMATIQUES : COMBINAISONS LINEAIRES ET FORCE DE L’'INTERACTION
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Les combinaisons linéaires entre OA de méme gpe de symétrie sont caractérisées par des coefficients : A AL A
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Les coefficients en gras et majuscule sont plus grands que les autres < - > I'NRJ de ces OM est plus proche de celle de I'OA correspondante
< - >les e- éventuellement présents dans ces OM seront plus localisés sur ces OA a grand coefficient.

FORCE DE L’'INTERACTION

Critére énergétique
i AE minimal = interaction maximale ¢
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AE=0, AE moyen AE grand
interaction faible

interaction max interaction moyenne

AE > 15 eV : interaction négligeable

¥.=0,1 (1) + 0,9 (2)

¥ =0,3(1)+0,7 (2)
Wa=0,9 (1)-0,1(2)

¥.=0,5 (1) + 0,5 (2)
Wa=0,7(1)-0,3 (2)

Ya =0,5(1)- 0,5 (2)

Critére de recouvrement
volumes superposés max = interaction max
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recouvrement plus faible
de part et d’autre de 'axe

Recouvrements maximum
selon I'axe de la liaison
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