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Orbitales moléculaires : combinaison linéaire Energie des Orbitales moléculaires

) : i = Ca.pa + Cb.pb - .
d’orbitales atomiques « LCAO » v W v Combinaison d’orbitales « s » =>OM « 0O »
2 possibilités : 2 Orb. Moléculaires, recouvrement AXIAL O \ .
p g E , 1S~ M anti-liante Régle de Pauli et Hund
PH,) =1s'+1s! W(H,)* =1s! - 1s! % N restent vraies :
,/ AN - 2e- maxi par orbitale
d N . r
_I_<' ,\_I_ spin opposés

. 2
Is, ( 0, /7 1sy

N ,
'-H—/OM liante
H, : 1s! H, H, : 1s!

H, existe car E plus
E(H,) = 2*E(0,,)<2*E(H) =2*E (1s)  faibleque H+H!

Orbitales Moléculaire de He, Orbitales hybrides g = f I'.:F Ly
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E(He,) =2*E(0y,) + 2* E(05*) > 2*E(He) = 4*E (1)

Déstabilisant !!
He, n’existe pas!




Orbitales de liaison 0 construites a partir d’orbitales
hybrides et d’orbitales s
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Cas de AX; : H,CO
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Orbitales de liaison pour le groupement C=0
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Délocalisation électronique
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Quand la délocalisation est possible,
les systémes Ttsont dits conjugués

Délocalisation électronique
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Délocalisation électronique
Une molécule sera d’autant plus stable qu’elle présentera
une délocalisation Ttimportante.

Aromaticité : régle de Hiickel

Pour &tre aromatique, un composé doit obéir aux trois régles
suivantes :
«il est cyclique,
echaque constituant du cycle participe a la conjugaison
(I'hybridation des atomes est de type sp? et le cycle est alors
plan). Le cycle est entiérement conjugué.
le nombre d'électrons conjugués répond a la régle de Hiickel :

MNombre d'électrons conjugués = 4N+2 (N=1,2.)

Délocalisation électronique : cas particulier de CH,-CHOH
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Délocalisation électronique : cas particulier de CH,-CHOH

H I changement d’hybridation
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