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ORBITALES ATOMIQUES

EXPRESSIONS

A chaque valeur du nombre quantique ¢ on fait correspondre une lettre :
spour /=0, ppour /=1, dpour ¢ =2, fpour /=3, g...

Les fonctions d’onde solutions exactes de I'équation de Schrddinger pour I'atome hydrogénoide (a
un seul électron) sont appelées orbitales atomiques. Donnons I'expression des premiéres O.A en
coordonnées sphériques :

e n=1
o |1
On a alors nécessairement (=0 et m=0: 1s=Yypo=|F——=e , ou l'on convient de
aOS N 4Tt
o S . _ goh? i
placer entre crochets la partie radiale et a I'extérieur la partie angulaire. ay = 5=529200 "' m
nme
est le rayon de Bohr.
e n=2
r
(=0et m=0:25= W, = ;(2—Lje_2ao 1
- 20071 2a,° o Jan
r
— =1, m={-10,+1} : 2p, = LELAPNE R 1/isinecosq)
) Yy - X 2 6303 ao 4.'.[

,
1 r ~o5 |3 . .
2p, = —e 1/—smesmq)
Y 2 6303 dp 4m

r
1 r oa ||3
2p, =WYoqg = e cos 6
z0TEe 2,/6a,% % 41

Les fonctions d'onde Y, et Yyq.4 étant complexes, on préfere les remplacer par des
combinaisons linéaires réelles ay,;_4+ bl,4.4 (également solutions de I'équation de Schrddinger

puisque cette derniere est linéaire, et associées a la méme valeur de I'énergie). Ces orbitales
atomiques sont notées 2p, et 2p, ; elles ne sont plus associées directement a une valeur de m.



e n=3

1 (6_4r 4r2]-3;0 1

—(=0etm=0:3s=U3z90 =| 77— —+—F|e ——
94/3a,°

a 9302 VAT
r
1 2r 2r| 3, | |3
— (=1, m:{—1,0,+1} D3Py = ——(4——Je 34, 1/—sinecosq)
27/6a,° @ 3ag 4m
12 or) 5. | [3
r r) “a.
3p, = ——(4——}9 32 | | sin@sin¢
27,/6a,% 4o 3ag 4m
12 or) 5. | [3
r r -Sa\/i
3p, = =\l —F7—=—_14-51]e "™ |y ;-cosb
Pz =Wz 10 276’ ao( Saoj A

r
1 4r® 5. |[15
— =2, m={-2-10,+1+2} : 3d,, = ~e 3% || —sin28cos ¢
81,/30a,% @ 16m

r
1 4r® 5| [15
3d,, = ~e %% || —sin28sin¢
81,30a,% 16m

r
1 4r® 5. |[15
3d,, = s 3% || sin?@sin2¢
81,/30a,% 16m

r
1 4r® - | [15
3d,e_,: = G 38 | | —— sin26cos 2¢
81,30a,% 16m

r
1 4 . |15 )
3d . =Ws00 = e % 3cos“0-1
‘ ” 81\/30a03 2y° 16"( )

De nouveau on fait appel, sauf lorsque m =0, a des combinaisons linéaires pour obtenir des O.A
réelles.



PROBABILITES DE PRESENCE DE L’ELECTRON EN

FONCTION DU RAYON

La probabilité de présence de I'électron entre deux sphéeres de rayons r et r+dr est égale a
rzR,,,fz(r). C’est donc cette fonction de r qu’il est intéressant de tracer :

A
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0.3
0.2

0.1

0.1
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A A
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0.02 02

> > 0 > I
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0.04 3p 0.04 3d
0.02 0.02
r r r
— 0} » o _

10

15

»
207

ag

15

ay 5 10 15 M q

On constate que les électrons sont d’autant plus éloignés (en moyenne) du noyau qu'ils
appartiennent a une orbitale dont le nombre quantique n est grand. Le maximum de probabilité de
présence de ['électron correspond a r=a, pour n=1, a r=5a, pour n=2, a r=12a, pour

n=3,..

PROBABILITES DE PRESENCE DE L’ELECTRON EN

FONCTION DE LA DIRECTION

On tracé page suivante les surfaces d’équation r :‘n,m(e,d))‘ . les directions les plus probables

correspondent aux points de ces surfaces les plus éloignés du noyau O (O est le centre de symétrie
de toutes ces surfaces, tracées sur la page suivante). Ne perdons pas de vue que les O.A tracées
forment une base sur laquelle s’exprime la fonction d’onde de I'électron. En I'absence d’autres
atomes, de champ magnétique,...c’est-a-dire pour un atome isolé, il n’y a pas de direction privilégiée.



Orbitales atomiques: directions privilégiées

orbitales atomiques s
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