
UE Modèle quantique de l'atome aux liaisons chimiques 
Semestre 3 
10,5h CM – 9h TD – 1.5h autonomie 
2.5 ECTS 
 

Prérequis 
Evolution des propriétés atomiques sur le tableau périodique des éléments, physique des ondes, outils 
mathématiques sur la dérivation et intégration de fonctions simples 

 

Compétences visées 
Être capable de corréler la structure géométrique et électronique des molécules avec la nature des atomes 
les constituant, et en déduire quelques propriétés chimiques de molécules simples 
 

Enjeux du cours 
Acquérir les notions de base de la mécanique quantique appliquées à l’étude de la structure électronique 
des atomes et des orbitales moléculaires de molécules simples  
 

Programme du cours 
Chapitre I : Postulats et bases de la mécanique quantique  

Aspects ondulatoire et corpusculaire de la lumière : Caractère ondulatoire de la lumière ; Caractère 
corpusculaire : Dualité onde-corpuscule. 
Aspect ondulatoire le la matière : Hypothèse de de Broglie (1924). Expérience de Davisson et Germer 
(1927). 
Principe d’incertitude de Heisenberg (1927). 
Postulats et bases de la mécanique quantique (ondulatoire) : Notion de probabilité de présence et de 
fonction d’onde ; Quantification de l’énergie.  

 

Chapitre 2 : Les orbitales atomiques 
Solutions de l’équation de Schrödinger pour l’atome d’hydrogène : Energies ; Nomenclature des 
fonctions d’onde. Nombres quantiques n, l, m ; Description des fonctions d’onde : partie radiale, partie 
angulaire. Représentation spatiale ; Densité de probabilité radiale 
Spin de l’électron. Nombre quantique magnétique de spin, ms 
Atomes hydrogénoïdes. Energies, fonctions d’onde. 
Orbitales Atomiques des atomes polyélectroniques : Approximation orbitalaire ; Expressions des 
orbitales atomiques ; Energies des O.A. 

 

Chapitre 3 : Description de liaison chimique par la théorie des orbitales moléculaires  
(cas des molécules diatomiques)  
Approximation fondamentale : Approximation de Born-Hoppenheimer ; Approximation orbitalaire ; 
Expression des OM – Théorie LCAO ; Quelques molécules diatomiques hétéronucléaires 
Etude des molécules de type H2 (interaction entre 2 OA 1s) : Recherche des OM ; Densité électronique ; 
Représentation des OM ; Diagramme énergétique ; Configurations électroniques, indices de liaison et 
propriétés magnétiques 
Molécules diatomiques homonucléaires : Choix des OA à combiner pour former les OA ; Obtenir un 
recouvrement efficace. Critère de symétrie. Eléments de symétrie. Symétrie du nuage électronique. 
Recouvrements non nuls. Densité électronique associée aux OM. Critère énergétique. Application aux 
molécules 02 et F2 Li2, Be2, B2, C2, N2 
Molécules diatomiques hétéronucléaires : Principe ; Application molécule LiH 

 

Chapitre 4 : Description de liaison chimique par la théorie de la liaison de valence ou orbitales 
moléculaires localisées (cas des molécules polyatomiques).  

Squelette  : Hybridation des OA à l’intérieur d’une molécule : hybridation sp3, sp2 sp ; Construction des 
orbitales de liaison ; Construction des orbitales moléculaires localisées entre deux atomes voisins 

Les orbitales moléculaires  (molécules polyatomiques avec liaisons multiples) : Construction des OM  

localisées ; Les OM  délocalisées. Mésomérie Exemple des molécules C6H6  
 


