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Les unités atomiques

Longueur : bohra0 = 0.52918 Å
Charge : e = 1.6022 10-19 C
Masse m = 9.1096 10-31 kg
Energie : hartreee2/a0 = 4.3598 10-18 J/particule

= 27.212 eV
= 2622.95 kJ/mol

4πε0 = 1
Moment cinétique : h = 1.0646 10-34 J.s
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Expression des opérateurs Lz, L2 et H en coordonnées sphériques

(unités atomiques)
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Fonction et valeurs propres de L2
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Fonctions et valeurs propres de H 
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Fonction 1s : n = 1; l = 0; m = 0
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Fonction 2s et 2p

n = 2 ; l = 0
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Fonctions 3s et 3p

n = 3 ; l = 0

n = 3 ; l = 1
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n = 3 ; l = 1

Fonction 3d

r

R(r)

1s

2s

2p

Variations des fonctions radiales R(r)

• n : nombre quantique principal
numéro de la couche

• l : nombre quantique azimutal
nombre quantique secondaire

nom de la sous-couche

décrit l’état

• m : nombre quantique magnétique
nom de la case quantique 0,35111114d

00,350,850,85114s ou 4p

000,351113d

0000,350,8513s ou 3p

00000,350,852s ou 2p

000000,31s

4d4s ou
4p

3d3s ou
3p

2s ou
2p

1sj ↓ i→

Exemple de calcul des constantes d’écran : modèle de Släter

Ecran de l’électron i sur l’électron j
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Atome polyélectronique : ordre énergétique
des couches et sous-couches (Klechkovsy)
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Microétats d’atomes p2 et p4 (ex : C et O)

1D

3P (mS = 0)

3P (mS = 1)

3P (mS = -1)

1S

Termes spectraux des diverses configurations

H
1s -13,6

Li Be B C N O       F
2s -5,4 -10,0 -15,2 -21,4 -26,0 -32,3 -40,0
2p -3,5 -6.0 -8,5 -11,4 -13,4 -14,8 -18,1

Na Mg Al Si P S Cl
3s -5,1 -9,0 -12,3 -17,3 -18,6 -20,0 -30,0
3p -3,1 -4,5 -6,5 -9,2 -14,0 -13,3 -15,0

Approximation de Hückel (eV) de quelques intégrales Hii
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σ

σ∗

Orbitales moléculaires de H2

(i) (ii)

Courbes d’isodensités de deux électrons en présence
de deux protons distants de 0.74 Ǻ

Système fictif :
1s1 + 1s1

Molécule réelle
Configuration σ2

d

E*

E

En.

H11
d

Ep

2H11
0,74

He E(0)=E(1sHe)

Variations des énergies en fonction de la
distance d des noyaux

Energie des OA Energie totale de H+H

H2

σ

σ∗

nσ

npx
npy

Orbitales de F-H
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2s

2p 2p

2s

A A

A A z

x

y

σs

σ*s

σz

σ*z

πxπy

π*xπ*y

σs

σ*s

σz

σ* z

πxπy

π* xπ* y

F2 O2 N2 C2 B2

Variation des énergies relatives des niveaux des molécules A2

σs

σ*s

πx
πy

π*x

π* yσz

σ*z


