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Introduction

4TBX310U / 4TBX312U - 2024/2025

Objectifs : jusqu’où s’appliquent les concepts classiques ?

Introduire les notions de base d’atomistique

Initiation au langage de la Mécanique Quantique 

Applications aux premiers systèmes « simples » 

Applications aux systèmes d’intérêt en chimie :

- les atomes à 1 électron: atome d’hydrogène, ions hydrogénoides

- les atomes polyélectroniques

 Deux atomes en interaction

=> concepts et outils pour traiter la liaison chimique, la molécule

Physique newtonienne     ou      physique ondulatoire ?
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Programme

4TBX310U / 4TBX312U - 2024/2025

12 cours / 12 TD

Conseils de lectures :

Peter Atkins, Chimie-Physique (Oxfort UP)

Jean-Louis Rivail, Eléments de chimie quantique à l’usage des chimistes (CNRS ed.)

1) Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

2) Les limites des théories classiques

3) Les postulats de la mécanique quantique

4) Les atomes hydrogénoïdes

5) Les atomes polyélectroniques

6) La méthode des orbitales moléculaires (I) : théorie 

7) La méthode des orbitales moléculaires (II) : applications
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

4TBX310U / 4TBX312U - 2024/2025

En mécanique classique,

l’état dynamique d’une particule i de masse m est défini par :

La position : 



r i(t)       tztytx iii ,,

      tptptp
iii

zyx ,,


La quantité de mouvement :



p i(t)  mi  v i t 



r i(t)

p i(t)





trajectoire de la particule i
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Grandeurs physiques: Energie cinétique   T



Pour Z particules :
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Pour une particule i de masse m :
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Pour un ensemble de Z particules chargées 
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Grandeurs physiques: Energie potentielle   V

Interaction entre deux charges qi et qj distantes de rij
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1er exemple :
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Grandeurs physiques: Energie potentielle   V

Système masse m et ressort de constante de raideur k

2d exemple :

k

m0

x

2.
2

1
V xk
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Grandeurs physiques: Energie potentielle   V

Système de deux masse m1 et m2

3éme exemple :

r

mm
G 21.V 

r

Energie potentielle d’origine gravitationnelle
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques



Vi 
1

4 0


qi qA

ri

Grandeurs physiques: Energie totale   E = T + V

1er exemple : atome neutre de Z électrons (masse m, charges qi de -e) 

+ 1 noyau (masse M, charge qA de +Ze) 
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Pour Z électrons 

en interaction 

avec le noyau A

Pour 1 électron i  

en interaction 

avec le noyau A
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

R

mM
GV

.


Grandeurs physiques: Energie totale   E = T + V

2d exemple : système : soleil + planète

Energie potentielle gravitationnelle
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Invariant du mouvement

Certaines grandeurs physiques se conservent au cours du mouvement 

On les appel des invariants ou constantes du mouvement

Grandeur physique scalaire : dans le cas ou les forces dérivent d’une

énergie potentielle, l’énergie totale ( T + V ) d’un ensemble de

particules en mouvement est une constante.



l  r  p 
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Grandeur physique vectorielle : dans le cas de forces centrales

(quand les forces s'exerçant sur la particule ne dépendent que des

distances à un point fixe), le moment cinétique est une constante.

p
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Equation fondamentale de la dynamique: équation de Newton

Détermine l’état dynamique et donc la trajectoire des particules

Forces conservatives:

VF ii 


Les forces dérivent du potentiel 
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 Isaac Newton

1643 - 1727

CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques
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Equation de Newton

Soit pour chaque composante dans le repère cartésien
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N particules

3N équations couplées si les particules sont en interaction

Nécessite de connaitre des conditions initiales (positions et vitesses)

Problème à N corps, approximations…
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Etats liés ou libres



E  T V Détermine si une particule soumise à un potentiel

extérieur est dans un état lié ou libre

(1) Etat lié :    la particule est confinée dans une région de l’espace

(2) Etat libre : la particule peut se déplacer librement dans tout l’espace 

(1)

E1

V(x)

0 l

-V0

x

Potentiel v(x)

E2

V(x)

0 l

-V0

x

Potentiel v(x)

-V0 T1 -V0 T2

(2)

E1=-V0+T1

T < 0 

0 0
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Ondes électromagnétiques :

La propagation de l’onde est décrite par les équations de Maxwell : 

résoudre pour chaque composante E ou B (notée 
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Vecteur d’ondeLongueur d’onde

J. Cleck Maxwell

1831 - 1879
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

)(

0 exp
txki 



Pour une propagation suivant l’axe x, 

la solution est de la forme :



k 
2 





  2  Pulsation

Vecteur d’onde




1


c
Tc

Période T

Fréquence 

Nombre d’onde 
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Caractère ondulatoire interférences

Soit 1 et 2 les amplitudes ( du champs électrique) de deux ondes 

qui se combinent



I  
2

Intensité




2
 1 2

2




2
 1

2
 2

2
 1

*2 2

*1 
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CHAP I : Rappels de mécanique et d’électromagnétisme classiques

Terme d’interférence < 0 Interférence destructive

Terme d’interférence > 0 Interférence constructive

Exemple: L’expérience des fentes de Young (1801)

source

intensité

Thomas Young

1773-1829


