Electronégativité

Définition:

Electronégativité se definit comme l’aptitude d’un atom dans une molecule á attirer á lui les electrons de liaison supposée covalente.

L’électronégativité est un concept qualitatif ne permettant pas de mesures directes. (Ionisation et l’affinité ou attachement electronique sont des concepts physiquement bien définis, conduisant á une determination expérimentale non ábigue des energies associées).

Si deux atomes sont liés et l’électronegativité est different les électrons de liaison sont drainés vers le plus électronegatif des deux atomes.

Les échelles d’électronegativité

Echelle de Mulliken:

Mulliken definit l’électronegativité (EN) d’un élément comme proportionelle á la moyenne arithmétique entre ses energies de premiere ionisation (I1) et de premiere attachement électronique (A1) (á un facteur d’échelle égal á 0,317 [eV]-1, si ces grandeurs sont exprimées en [eV]): ENMulliken =  0,317 (I1 + A1)/2 

Le premiere attachement électronique est un grandeur difficile á mesurer.

Echelle de Pauling:

Function á l’énergie des dissociation (D). It faut connaitre les energies des dissociations des molecules diatomiques AA, BB, et AB:

ENPauling = 0,102
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Echelle d’Allred-Rochow:

EN = 3590 Z’eff/r2 + 0,744.

r rayon covalent en pm, Zeff unités de charge en tenant compte de tous les électrons (+0,35).

Zeff = Z-S. La constante d’écran peut se calculer pour un électron donné d’un atome de Z< 18 á l’aide du tableau suivant:

	Electron envisagé  (
	1s
	2s ou 2p
	3s ou 3p

	Contribution des

Autres électrons á

l'effect d’écran
	1s
	0,3
	0,85
	1

	
	2s ou 2p
	
	0,35
	0,85

	
	3s ou 3p
	
	
	0,35


Electrons 2p du F: S = 2*0,85 + 6*0,35 = 3,8

Zeff = 9 – 3,8 = 5,2

Z’eff = 5,2 – 0,35 = 4,85

EN(F) = 3590 4,85/712 +0,744
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