Chimie

Théorie de Huckel

Exercice

Systeme hydrogénocarbonés conjugués.

Une méthode d'étude rapide des électrons Ttrepose sur le modéle de Hiickel .
1- Onnotea I'intégrale coulombienne. Qu'entend-on par intégrale coulombienne ?
2- L'intégrale de résonance est notée 3. Que représente 3 ?
3- L'intégrale coulombienne du fluor est donnée par aF = a + 3 3. Commenter cette valeur.
a-E
4-  L'équation séculaire sécrit ‘Hi,j -E ESi'j‘ =0=0.0nposex = T
a-  Donner le déterminant séculaire du cation cyclopropénium.
b-  Déterminer lesvaleurs de I'énergie des OM pour ce systeme.
c-  Donner les coefficients des OA et OM pour laHO.
d- Représenter les niveaux d'énergie et placer les électrons dans I'état fondamental.
5- Orbitales frontieres : Dans le cas de |'éthyléne et du butadiene, représenter sur une échelle
d'énergie, les niveaux des OM. Préciser I'origine choisie. Préciser dans chaque cas la HO et la
BV.
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