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Exercice 1 Vrai ou Faux ? (x points)

Certaines des affirmations suivantes sont exactes, mais d’autres sont fausses.
Identifier celles qui sont fausses et proposer une version correcte.

a) L'électron de l'atome d'hydrogéne est décrit par une fonction d'onde ou orbitale atomique

(OA): W, (r.0,0) =R, (r)xY,,6,9)

b) L'énergie d'un atome d'hydrogeéne est quantifiée. Son expression est la suivante :

K xZ?

E (eV)=- e avec K=13,6 eV

c¢) L'orbitale atomique 2px admet pour surface nodale le plan xOz.

d) Voici la représentation des OA 3dyy et 3d,2:

y 3dyy
A 3d,2

<V

Exercice 2 : Diagrammes d’orbitales moléculaires (DOM) de systémes diatomiques.

Lien Théorie-Expérience : Diagramme d’orbitales moléculaires et données expérimentales

La figure 1 (2 compléter et a rendre avec la copie) représente deux DOM de molécules
diatomiques de type A; ou A est un atome de la deuxieme période.
1) Préciser quelles sont les OA de valence qui interagissent par symétrie.

2) Suivant la molécule A, considérée, I’ordre énergétique des OM de valence est 10,
lo*, 20, m, w*, 20* (DOM 1) ou lo, 1o*, m, 20, n*, 20* (DOM 2). Compléter la
figure 1 en précisant le numéro des DOM et en nommant les OM. Justifier I’existence
de ces 2 types de DOM.

3) Dessiner sur la figure 1 une représentation de ’OM 1o pour les DOM 1 et 2. Justifier
son caractere liant et sa symétrie par rapport au centre d’inversion.

4) Ecrire les configurations électroniques des molécules B, et C, dans leur état
fondamental en supposant qu’elles sont décrites par le DOM 1 puis par le DOM 2.



5) B, et O; sont des molécules a couches ouvertes montrant un caractére paramagnétique.

C, et N, sont des molécules couches fermées et donc diamagnétiques. Montrer que les
propriétés magnétiques de ces molécules permettent de choisir le DOM associé a B; et
C.

6) La molécule C; est une molécule observée dans le milieu interstellaire qui possede un

mode de liaison original. A 1’aide du calcul d’ordres de liaison (total, o, ),
commenter la nature des liaisons qui relient les 2 atomes de carbone dans Cs.

7) L’orbitale moléculaire la plus Haute Occupée (HO) de la molécule N, est une orbitale

qui posséde une symétrie de révolution autour de ’axe internucléaire. A quel cas
correspond le DOM de N, ?

8) Expliquer pourquoi 1’énergie de premicre ionisation de N> (15,6 eV) est supérieure a

celle de N. Pourquoi celle de O, (12,1 eV) est inférieure a celle de O ?

9) Ecrire la configuration €lectronique de la molécule N, excitée obtenue en faisant
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passer un ¢lectron de 1’orbitale la plus haute occupée a I’orbitale la plus Basse Vacante
(BV). Quelle modification structurale doit-on observer lors du passage de N, de 1’¢état
fondamental a 1’état excité ?
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