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TD Maple chimiel

TD MAPLE CHIMIE N°1: ORBITALESATOMIQUES

Préambule.

L’ électron d’ un atome est décrit par une fonction d’ onde y (x,y,z) , solution de |’ équation de Schrédinger, telle que y? dx dy dz est la
probahilité de trouver I’ éectron dans |e volume élémentaire dt = dx dy dz autour de M .
y est normée car |’ électron est avec certitude dans |’ espace infini.

En coordonnées sphériques :
yn,l,m (rquj ) = Rn,I (r) YI,m (an ) : z
- n estlenombre quantique principal, | le nombre quantique secondaireet m le
nombre quantique magnétique ;
R, (r) estlapartie radiale delafonction d’onde;
Yim (0, ) estlapartieangulaire delafonction d’ onde. M(X,y,2)

Lacondition de normation s’ écrit : (‘)/ 2dt =1 avec dt =r*drsin(g) dqdj ,
¥ O y
les constantes des parties radiale et angulaire étant choisies de fagon ace queles
fonctions radiale et angulaire soient normées séparément : j
¥ g=p J=2p
N\ N\ \ . . X
0?2 r’dr=1 et o) OY2 sin(g) dqdj =1 .

r=0 q=0 j=0

On s'intéresse dans ce TD uniquement ala partieangulaire : lesvaleursde Y, (q,j ) définissent les orbitales atomiques (O.A.) et sont
rappel ées dans | e tableau ci-dessous.

dP,; =Y?sin(g)dqdj estlaprobabilité de présence de |’ électron aune distance r du noyau fixée, dans une direction comprise
entre q,q+dq et j ,j+dj .

Avec dW=sin(@)dgdj = ?—ZS I"angle solide élémentaire ( dS est la surface é émentaire interceptée sur une sphére de

dPs,j

rayon r), W =Y? est ladensité angulaire de probabilité de présence de |’ é ectron.

Lareprésentation de (Y, )* en coordonnées sphériques (q,j ) est lareprésentation conventionnelle de |’ O.A. correspondante.

PlanduTD.

Onétudieles O.A. s, py (py €t p, étant identiques adesrotations prés) , dy,.,2, Oy (dy, € dy, étant identiques ades rotations
prés) et dy.

Dans une premiére partie on trace | es représentations conventionnell es associ ées.

Dans une deuxiéme partie on vérifie lacondition de normation des Y, , .

Tableau.

| m orbitale Yim (9.))
0 s 1

JJap

1 1 Px 3 . .
1/— sing cos;j
4p

2 2 de—yZ 15 ) .
1/— sin“g cos?j
16p

2 -2 dx
g 1/£ sin’q sinZj
16p

2 0 d
“ Ji (3cos’q-1)
16p




