Résumeé du cours sur les OA
Systéme & un électron (atome d’hydrogéne, ion Het Li**par exemple)

L’électron est décrit par une fonction d’'ongléx,y,z) associée a une énergie E. Si I'électroti@stu noyau, cette énergie
est négative et vaut ,E -13.6 Z/n? n étant un entier non nul. E est en électron YaleV = 1.6 18°J, I' énergie d’'un
photon « visible » va de 1.5 & 3.1 eV))

La probabilité de présence élémentaile trouver I'électron dans un volume dV autoundwint M est :

dp =t//lZdV , ¥ étant un nombre complexe. Ainsi dp tend vers dduh/ tend vers 0. On préfere donc définir la
densité D de probabilité de présenae voisinage de M comme D = dP/dV qui ne tendveas 0.

Comme I'électron décrit par la fonction d’ongleest forcément présent dans I'espacea@malisecette fonction en
écrivant que ifﬁ Yyav =1.
lespace

L'expression déb est déterminée en coordonnées sphériqués (). Le calcul fait alors intervenir les nombres
quantiques | et nfnombre quantique secondaire et magnétique).

Ona :(/l(r 0, qo) =R, (r)*Ylm(H, (0)- Les fonctions Y sont les harmoniques sphérigilas sont a valeur dans le

corps des complexes. La partie complexe est erinegp(
On appelleartie radiale(réelle) la partie qui dépend de patrtie angulairecelle qui dépend de et deg.

Systemes a plusieurs électrons (noyau de charge tZZeélectrons)

Il n’y a pas de solutions mathématiques exacteprocede a un découpage : Z systémes a deux corp®yau de
charge Zsou Z , charge Z écrantée par les électrons situés kéigetron étudié et le noyau, et un électron).

On parle alors dmodéle orbitalaire(en référence au systeme solaire). Les solutionsdonc approchées. Les fonctions
d’ondes se nomment alors 184 (Orbitales Atomiquep Les expressions du couple fonction d’onde / gieer
s’obtiennent en remplagant simplement Z pgrdans les résultats du modéle précédent. Par étems appelle aussi
OA les solutions exactes du probleme a un seulrélec

Notez que I'ensemble des OA forme une base d’uacespectoriel de fonctions. Cette base est choiti®normée.
Ainsi non seulement la norme de chaque OA estrdai4 de plus pour tout couple d’indice i,jon a :

fiL @y =0

En coordonnées sphériques, dV s’éédt sin@) dode.
Par commodité les parties radiales et angulainesrsmmalisées séparément.

ainsi: [ Ry, rdr =1 et [[y M sin(@)daip=1
Chague OA (définie par & n,I et m) peut étre occupée par deux électrons de spgopposes (up et down).

Représentation des OA.Dans le référentiel barycentrique, le noyau essiquent a I'origine)

On définit ladensité radiale de probabilité de présence, @mme l'intégration de dP sur les variables aaiges
divisée par dr. AingD, = Rm.zr2 . Sa représentation montre la différence fondaatemntre les OA qui décrivent les
électrons de cceur et celles qui décrivent cewatinee. La distance noyau électrons la plus fréquest bien plus
élevée pour les électrons de valence que pourdeggeur.

Ainsi les électrons de valence, les moins liést aassi les plus périphériques. (Loin des yeux, ¢hi cceur..)

On définit ladensité angulaire de probabilité de présencggdomme lintégration de dP sur la variable r dieigar
sin@®) dé dg. Ainsi Dgp=Y," 2 On représente la partie angulaire des OA enrtag# surface de centre O (noyau de
I'atome). Cette surface est obtenue en exploranesdes directions de I'espa@e et en portant dans chaque direction
un point M a une distance de O proportionnelle,@.0Dn peut voir cela comme le dessin de I'espaize préféré des
I'électrons décrit par cette OA. Remarquez queassith (« forme de 'OA ») ne dépend pas de Z denaadharge du
noyau mais simplement de | et de tdne OA 2p a la méme allure quelque soit I'atome étu@iéci donne la forme de
'OA.



