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RESUME 

Le fragment moléculaire Mg2+N40 est étudié dans une géométrie 

idéalisée, pyramidale à base carrée, avec les longueurs de 

liaisons que l'on connaît pour la chlorophylle. On veut cal-

culer sa fonction d'onde et ainsi déterminer les types d'in-

teractions entre les différents atomes. Aussi , les change-

ments apportés par l'atome d 'oxygène à la structure électroni-

que de Mg2+N4 veulent être étudiés. Pour calculer la fonction 

d'onde dans un schème ab initio, on utilise la méthode HF -C SC -

CLOA-OM ( Hartree-Fock - Champ "Self-Consistent" - Combinaisons 

Linéaires d'Orbitales Atomiques des Orbitales Moléculaires ). 

On exprime les orbitales atomiques dans une base de fonctions 

gaussiennes. Dans la base minimum , chaque orbitale atomique est 

exprimée par une combinai son linéaire de trois gaussiennes. 

Dans la base de valence divisée , créée à partir des fonctions 

de la base minimum , chaque orbitale atomique de valence est 

exprimée par une combinaison linéaire de deux gaussiennes et 

d'une autre gaussienne. On ajoute aussi une fonction de pola-

risation sur l'atome de magnésium. Dans chacun des cas, on 

tente de déterminer la configuration électronique produisant 

l'énergie totale la plus basse . De s analyses de populations 

de Mulliken et de recouvrement sont réalisées par le biais des 

fonctions d 'onde calculées. Le système de programmes POLYATOlV1 

(version 2) est utilisé pour r éaliser les différents calculs. 

Les programmes PA20A et PA20B créent des listes d'étiquettes 

des intégrales; PA30A et PA30B calculent ces intégrales; PA40 



calculela fonction d'onde du type "closed-shell "; PA41 calcule 

la fonction d'onde du type Il open-shell "; PA59 calcule les po-

pulations de Mulliken et de recouvrement et PA60 calcule dif-

férentes propriétés monoélectroniques. Les résultats montrent 

que les types d 'interactions pour le ,fragment l\1g2+N40 sont es-

sentiellement ioniques. On obtient une charge résiduelle de 

-0,3 sur l'atome d'oxygène. L'ajout de ce dernier à la struc-

ture Mg2 +N4 induit une charge légèrement positive (+0,07) sur 

les azotes qui étaient au préalable essentiellement nulle 

(-0,004). La conformation Mg2+N40 avec l'atome de magnésium 

au-dessus du plan formé par les quatre azotes est énergétique-

ment défavorisée par rapport à celle où le magnésium est dans 

ce plan . 

iii 
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CHAPITRE l 

INTRODUCTION 

I.A. Position du problème. 

De par son rôle unique joué dans le processus de photo-

synthèse, la chlorophylle fait l'objet de nombreuses études. 

Un des aspects que l'on tente d'élucider est sa structure élec-

tronique. 

Les complexes de porphyrine de Mg2t , c'est-à-dire la chlo-

rophylle et ses analogues structuraux, n'appartiennent ni à la 

classe des complexes purement ioniques (porphyrine NaT, K+, Rb+, 
2+ 2+ )' ... Be , Ca par exemple , nl a la classe des complexes pure-

ment covalents (porphyrine Fe2+, Fe 3+, C02+, Cu2+, zn2+, A13+, 

Si4+, pt4+ par exemple) (Berezin, 1981), mais plutôt à une 

classe intermédiaire. Cette première constatation nous amène 

donc à nous intéresser à la structure électronique du fragment 

central contenant l'ion Mg2+ de la molécule de chlorophylle. 

D'autre part, on sait que dans la chlorophylle monoméri-

que l'atome de magnésium a un nombre de coordination formel de 

4. Mais des interactions comme avec l'eau ou d'autres sol-

vants sont très fréquentes (Cotton, 1972). Aussi, l'interac-

tion avec le groupement céto à la position 9 (fig. 1) d'une 

autre molécule peut aussi s'effectuer. Des études ont montré 

que le magnésium, dans les cas mentionnés ci-dessus, serait 



plutôt coordiné-5 que coordiné-6 (Cotton, 1972). Cette secon-

de constatation nous amène à considérer le fragment constitué 

d'un atome de magnésium lié à quatre atomes d'azote et un ato-

me d'oxygène comme sujet d'étude de ce mémoire. 

I.B. Littérature. 

Il existe dans la littérature scientifique quelques tra-

vaux portant sur l'étude théorique de la structure électroni-

que du magnésium dans un environnement similaire à celui du 

fragment Mg2+N40. On va surtout s'intéresser aux méthodes de 

chimie quantique qui ont été utilisées dans ces travaux. 

Des calculs par la méthode de Hückel étendue (HE) ont été 

réalisés pour les porphines de béryllium (fig. 2b), de magné-

sium (fig. 2b) et de calcium (fig. 2b) ( Zerner, 1967). Cette 

méthode semi-empirique traite les électrons de valence séparé-

ment du reste. L'hamiltonien de valence est donné comme une 

somme d'hamiltoniens monoélectroniques, appelés hamiltoniens 

effectifs qu'on ne spécifie pas explicitement, 

1\ 

H'Jo' (I.B.l) 

Les orbi tales moléculaires (Œ!1) , ~i. , sont approximées comme 

des combinaisons linéaires des orbitales atomiques (OA) de va-

lence des atomes, tj , 

2 



11111 111 

, 
" ~ 
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H]COOC 

COOR 

R=phytol; chlorophylle-a 

éthyle chlorophyllide-a 

Figure 1. Molécule de chlorophylle-a avec indication de la 

position 9 du groupement céto et molécule d'éthyle chlorophyl-

lide-a. 

J 
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M 

Ca) 

Cb) 

M=Be, Mg, Ca; porphine de r i ~ magnésium, calcium. 

M=MgOH2 porphine aquomagnésium. 

Figure 2. a) Molécule de porphine comme base libre; b) Molécule 

de porphine de béryllium, magnésium, calcium et aquomagnésium. 

4-



p, ~ L <>:i +j (I.B.2) 

j 

Les OA sont habituellement des fonctions de Slater avec les ex-

posants orbitaux') fixes (I I.A.34). Considérant (I.B.I) on 

voit que le problème se divise en plusieurs problèmes aux va-

leurs propres à un électron, 

1\ 

H ~  (L) r:ji. ::: e"" ~ ~ (I.B.3) 

avec, 

(I.B.4) 

5 

où e."L est l'énergie de l' OM L et ~  est l'énergie totale de va-

lence. L'application du théorème variationnel -( II .A.7) à la 

fonction (I.B.2) conduit à l'équation séculaire, 

(I.B.S) 

et aux équations pour les coefficients Cu des OM, 

j: \ ) 2. " " • (I.B.6) 

... 
ou, 



(I.B.7) 

(I.B.S) 

Dans la méthode de HE toutes les intégrales 5j"k sont calculées 
(?Çf 

explicitement. Les intégrales ~ jk pour j:o \<. sont approximées 

comme moins le potentiel d'ionisation atomique de valence cor-
I/Jf 

respondant. Les autres intégrales ~  avecjtk sont calculées 

par, 

(I.B.9) 

6 

où K est une certaine constante numérique. Les calculs de 
Zerner et collaborateurs ont montré que les porphines de béryl-

lium, de magnésium et de calcium devraient avoir à peu près la 

même structure électronique que les complexes des métaux de tran-

sition. On remarque la possibilité de transitions électroniques 

* (f ~ TI dans ces complexes et on démontre la plus grande impor-

tance de la liaison ionique du métal à la porphine. 

D'autres calculs pour les porphines de magnésium (fig. 2b), 

aquomagnésium (fig. 2b) et la base libre (fig. 2a) ont été ré-

alisés en utilisant la méthode NCRD/2-CSC-OM (Maggiora, 1973) 

c'est-à-dire; négligence complète du recouvrement différentiel 

pour un champ e c n i en~  d'orbitales moléculaires. Cet-



7 

te méthode semi-empirique considère seulement les électrons de 

valence de façon explicite. L'hamiltonien des électrons de va-

lence s'écrit, 

~.  ' t ( -~ ~ + V,; + (I.B.,lO) 

~ ~ \ 

où Vi. est l'énergie potentielle de l'électron de valence dans 

le champ des noyaux et des électrons des couches internes. Les 
ri... "G\ 

OM de valence, ~  ' sont exprimées dans une base minimum d'OA 
~  . 

de valence, T (I.B.2) qui sont des fonctions de Slater ( II .A.34). 

Cette méthode est du type "champ self-consistent" et résout de 

façon itérative les équations de'Hartree-Fock-Roothaan (HFR) 

( II.A.30) en utilisant l'hamiltonien(I.B.lO). Lorsqu'on expri-

me les OM comme combinaisons linéaires d'OA, les intégrales mo-

léculaires de Coulomb ( II.A.16) et les intégrales moléculaires 

d'échange ( II .A.17) qui surviennent lors de la résolution des 

équations de HFR deviennent des combinaisons linéaires d'inté-

grales de répulsion d'OA du type, 

(I.B.ll) 

La méthode NCRD fait l'approximation de recouvrement différen-

tiel suivante, 

o (I.B.12) 



8 

pour toutes les paires d'OA dans les intégrales à deux électrons. 

Ainsi les intégrales non nulles seront de la forme, 

et il en découle, 

( r 5  \ t ~  ~ ~ rs. ~ ~ (r r  \ t t ) (I.B.14) 

Donc toutes les intégrales à trois et quatre centres sont nul-

les. Les intégrales du type, 

(I.B.15) 

sont approximées à l'aide d'un paramètre empirique, pour deux 

atomes liés, tandis que les intégrales du type, 

(I.B.16) 

sont différentes pour différents atomes et sont calculées avec 

une certaine formule approximative. La version originale de la 

méthode NCRD est appelée NCRD/I; la version améliorée utilisant 

une paramétrisation différente est appelée NCRD/2. Les calculs 

de Maggiora par cette méthode concordent entre autres, pour ce 

qui est de l'ordre des deux OM occupées de plus haute énergie, 

avec les données expérimentales disponibles, phénomène que d'au-

tres types de calculs n'ont pu obtenir. Les potentiels d'ioni-
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sation calculés sont aussi en accord de façon raisonnable avec 

l'expérience. Un grand écart entre les deux OM occupées de plus 

haute énergie et l'OM occupée suivante a été obtenu. 

Une troisième publication d'intérêt sur le sujet est celle 

de Spangler et collaborateurs (Spangler, 1975) qui ont utilisé 

la méthode des fragments moléculaires pour étudier la structure 

électronique de l'éthyle chlorophyllide-a (fig. 1 ), de la por-

phine comme base libre (fig. 2a), de la porphine de magnésium 

(fig. 2b) et de la chlorine de magnésium (fig. 3). La métho-

de des fragments moléculaires (Christoffersen, 1969) est une 

méthode ab initio qui consiste à diviser un système moléculaire 

en fragments plus petits qu'on peut alors traiter de façon plus 

exacte étant donné la simplicité accrue du problème. La base 

utilisée pour représenter la fonction d'onde du système en ques-

tion consiste en un ensemble de fonctions gaussiennes sphéri-

ques dites flottantes (FGSF) signifiant que leur origine ne se 

situe pas nécessairement aux positions des noyaux composant le 

fragment. Une telle FGSF a la forme suivante, 

(I.B.17) 

~ 

où ~~ est le rayon orbital et R 0" est la position de la FGSF 

par rapport à une origine arbitraire. L'énergie de chaque frag-
~ 

ment est minimisée par rapport aux paramètres ~ i. et Ri.. Les 

positions des noyaux dans chacun des fragments sont celles que 

l'on retrouvera dans la molécule étudiée avec des atomes d'hydro-
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Figure 3. Molécule de chlorine de magnésium. 
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Il 

gène placés aux positions où il se formera les liaisons avec les 

autres fragments. Les fragments ainsi constitués ne correspon-

dent pas nécessairement à des espèces moléculaires stables. 

Pour la molécule formée à partir des fragments, les OM s'écri-

vent comme, 

(l.B.18) 

où les Gr: sont les orbitales des fragments qu'on a déterminées 
A 

au préalable et les CK' sont les coefficients de l'expansion 

qu'on aura à déterminer. Les sommations sont sur les P frag-

ments qui composent la molécule et sur les NA FGSF formant le 

fragment A Les changements dans la structure électronique 

apportés par la formation de liaisons entre les fragments sont 

reflétés par les coefficients linéaires qui sont déterminés par 

calcul variationnel. Les résultats obtenus par ~ i e de 

Spangler ont permis de comprendre un nombre de propriétés élec-

troniques des quatre espèces moléculaires citées ci-dessus. 

Les relations entre la structure chimique et géométrique en fonc-

tion de la structure des om, de la distribution de charge ainsi 

que des liaisons ont été étudiées. 

Une dernière publication sur le sujet est celle de Petke 

et collaborateurs (Petke, 1978) qui ont réalisé des calculs ab-

initio d'interaction de configuration (le) sur l'état fondamen-

tal et les états singulet et triplet les plus bas pour la por-

phine (fig. 2a) et la porphine de magnésium (fig. 2b). La mé-
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thode lC consiste à représenter la fonction d'onde moléculaire 

If 1< pour Un état électronique k comme une combinaison linéaire 

de configuration ~ ~ , 

(l.B.19) 

où l'ensemble des configurations \ ~  est construit à partir 

de produits antisymétriques d'OM de spin appelés déterminants 

de Slater (l l .A.IO). Les coefficients CU-k sont obtenus par 

l'application du théorème variationnel (l I.A. 7) sur ~ K en con-

sidérant l'hamiltonien non-relativiste du système (  l l.A.2). 

Dans cette étude les OM de spin ont été obtenues de fonctions 

d'onde CSC ab initio de l'état fondamental pour la porphine li-

bre et la porphine de magnésium. La base utilisée dans la pro-

cédure CSC pour exprimer les OM est un ensemble de FGSF comme 

pour la méthode des fragments moléculaires exposée ci-dessus. 

Petke et collaborateurs ont ainsi établi des propriétés spec-

troscopiques théoriques par la méthode lC pour la porphine et 

la porphine de magnésium. De plus une analyse de distribution 

de charge a été réalisée pour ces mêmes espèces. 

Ainsi, comme on peut le constater par les travaux précé-

dents, le problème de la structure électronique des composés de 

la famille de la chlorophylle a été attaqué pour les molécules 

entières. Les méthodes utilisées doivent donc être assez ri-

gides pour limiter l'ampleur du prOblème qui dans un schème 

complètement ab initio serait, avec les moyens dont on dispo-



se actuellement, beaucoup trop difficile à résoudre. 

I.C. Objectifs. 

L'idée de considérer que le fragment Mg2+N40 est 

d'abord pour étudier les effets de l'environnement immédiat 

du magnésium sur ce dernier. La dimension réduite du problè-

me nous permet d'utiliser un schème ab initio. 

~ On veut réaliser l'étude du fragment Mg N40 en calcu-

lant sa fonction d'onde pour ensuite l'interpréter par l'ana-
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lyse de distributions de charges. A titre de comparaisons, 

l'étude des fonctions d'onde pour les fragments MgN4 et Mg2+N4 

sera aussi réalisée. On va pouvoir ainsi déterminer le type 

d'interaction entre les différents atomes des fragments con-

sidérés. 

Même si le cycle porphyrinique n'est pas considéré, la 

f  t" d' d  d  f  t ~g  t" "t' onc lon on e  u ragmen iY! peu s averer ln eressan-

te. Spécifiquement, l'effet de l'interaction avec l'atome 

d'oxygène pourrait être d'un certain intérêt dans l'étude de 

dimères de chlorophylle. 



CHAPITRE II 

THEORIE 

II.A. Formalisme général. 

II.A.l. Equation de Schr~dinger. 

Le problème fondamental consiste à obtenir une solution 

approximée de l'équation de Schr~dinger pour le mouvement des 

électrons dans le champ de noyaux fixes, c'est-à-dire dans l'ap-

proximation de Born-Oppenheimer, 

(II.A.l) 

" 
où Hé. est l' opérateur hamiltonien électronique, '1! é.. est la fonc-
tion d'onde électronique et ~ est l'énergie électronique du 

système. L'hamiltonien non relativiste du système composé de 

N noyaux et de ~ électrons s'écrit, 

Hé. 

où 11 est la constante de Planck divisée par 211 , rrf\.. est la mas-

se de l'électron au repos et e est la charge de l'électron. En 

unités atomiques aussi appelées IIhartreesll, qu'on adoptera par 

la suite, -c'est-à-dire qu'on attribue aux constantes h  , ~ 

et e la valeur numérique de l  -cet hamiltonien s'écrit, 
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(II.A.2.b) 

Le premier terme de droite est l'opérateur d'énergie cinétique 
2-

des électrons où ~ est l'opérateur différentiel laplacien as-

socié aux coordonnées de l'électron ~ ; le second terme est 1'0-

pérateur d'énergie potentielle d'attraction entre les électrons 

et les noyaux de charge nucléaire Ir-où ri.)I-est la distance 
. 

entre l'électron L et le noyau f ; le dernier terme est l' opé-

rateur d'énergie potentielle de répulsion des électrons où r~ 

est la distance entre l'électron ~ et l'électron J 

tonien incluant la répulsion nucléaire est, 

L'hamil-

(II.A.)) 

où le terme de répulsion nucléaire ~  est donné par, 

(II.A.4) 

Rf v étant la distance entre le noyau ~ et le noyau V Puis-

que les distances entre les noyaux sont fixes, le terme ~ ~ est 

une constante et on a, 

(II.A.5) 
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avec, 

u= Eé. ~  (II.A.6) 

qui est l'énergie totale du système. 

Pour trouver une solution approximée on utilise le théorè-

me variationnel qui dit qu'une solution approximative ~ est 

telle que, 

(II.A.?) 

où q? est n'importe quelle fonction se comportant normalement 
et satisfaisant les conditions aux limites du problème, l'in-

tégration se faisant sur tout l'espace fonctionnel. Eo est 
l'énergie réelle du système de l'état fondamental. 

On assume comme forme de solution à l'équation de SchrB-

dinger une fonction du type, 

(II.A.8) 

où les ~  sont représentées par le produit d'une fonction 

spatiale et d'une fonction de spin, c'est-à-dire, 

ou encore, 
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(II.A.9.b) 

On appelle les équations (II.A.9) orbitales de spin. 

De plus, pour que ~ i n (II.A.8), appelée produit de 

Hartree, soit en accord avec le principe de Pauli, ~ doit être 

antisymétrique par rapport aux changements des coordonnées spa-

tiales et de spin de n'importe quelles paires d'électrons du 

système. La forme la plus générale de if , pour satisfaire cet-

te condition, est un déterminant ou une combinaison linéaire de 

déterminants de dimensions ~~~ appelé déterminant de Slater, 

~ ( 1. ') i~  • ~ .  ~  

0\. (2) ~ . (2) PIf\-t(2) ?rf'.C2-} 
- 1 

D - ~  ~ • (II.A.lO,a) -
. . 

)251 (rn-l) ~ . r  . .  . i~r  cA(m-l) 

~  ((1\) cpz. (fY\)  . • ~ .~  ') ~ ~ r  
_1 

où ~  est une constante de normalisation. On note aussi 

(II.A.lO.a) de façon abrégée, 

(II.A.lO.b) 

Souvent on assume en plus que les orbitales de spin sont 

par paires, c'est-à-dire que la même forme de fonction spatiale 



est utilisée pour l'électron l et l'électron 2 par exemple, 

mais multipliant des fonctions de spins opposés, 

( II. A .11. a) 

(II.A.ll.b) 

18 

Pour un système moléculaire les ~ représentent des orbi-

tales moléculaires de spin tandis que pour un atome les ~ re-

présentent des orbitales atomiques de spin. De ces considéra-

tions deux types de système moléculaire peuvent exister. Le 

premier est le type "closed-shell", c'est-à-dire un système dont 

toutes les orbitales appartenant à un groupe de même dégénéres-

cence sont doublement occupées. Ceci donne lieu à un état sin-

gulet totalement symétrique. On peut représenter un tel systè-

me par un seul déterminant de Slater. Le second est le type 

"open-shell", c'est-à-dire un système dont il existe au moins 

une orbitale qui, appartenant à un groupe d'orbitales de même 

dégénérescence, n'est pas doublement occupée. Un tel système 

peut nécessiter plus d'un déterminant de Slater pour sa repré-

sentation. 

II.A.2. Equations de Hartree-Fock. 

On sait que pour l'atome d'hydrogène la fonction d'onde 

exacte est connue. Pour l'atome d'hélium et de lithium, des 

fonctions d'onde très précises ont été calculées en incluant les 

distances interélectroniques dans les fonctions variationnelles. 
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Pour des atomes de nombre atomique plus grand et pour des mo-

lécules, la meilleure approche pour trouver une bonne fonction 

d'onde approximative est d'utiliser le méthode dB Hartree-Fock. 

En représentant une fonction d'onde ~ par un déterminant de 

Slater.(II.A.lO) et en utilisant le théorème variationnel 

(II.A.?) on peut obtenir les équations de Hartree-Fock (voir 

Blinder, 1965 par exemple) pour un système du type "closed-shell". 

L'énergie Hartree-Fock du système est donnée par, 

E HF ~ ~ If' * ( 1-\ é + ~ ) ~ (tt 
~~ d.  

-~ If +  ( Hé + V NW) 'P 6v 't 
(II.A.ll) 

, car q> est normalisé. Aussi puisque 'P n'inclut pas les coor-
données nucléaires alors, 

(II.A.12) 

et l'équation (II.A.ll) devient, 

(II.A.l)) 

où Hé, est l'hamiltonien (ILA.2.b). En utilisant la forme ex-
plicite de ~ (II.A.IO.a) dans (II.A.l)) et en considérant les 

orbitales orthonormales, c'est-à-dire, 

(II.A.14.a) 



on trouve que E HF , pour un système du type "closed-shell", 

est donné par, 

(II.A.14.b) 

où ~ représente les intégrales à un électron, 

(II.A.15) 

l'intégration se faisant sur les variables d'espace, r/...u 01.' 
â
l
' d'un électron qu'on indexe 1. 

~ sont des intégrales à deux électrons appelées intégrales 

de Coulomb, 

(II.A.16) 

et ~ sont aussi des intégrales à deux électrons appelées in-

tégrales d'échange, 

(II.A.17) 

En minimisant E ~  (II.A.14.b) par rapport aux ~ on obtient M... 

équations couplées qui sont les équations de Hartree-Fock, 

A 

F ( 1.) ~  ( 1) ~ ~ ~ .~ (1.) (ILA.18) 

A 

où ~ est l'énergie de l'orbitale L et F est l'opérateur de 

20 
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(Hartree-)Fock, 

(II.A.19) 

1\ " 

où l'opérateur de Coulomb J j et l'opérateur d'échange \< j sont 
définis par, 

(II.A.20) 

" K /1) ~  -~  sb; (2) ~i (2) ~  dv. (II.A.2l) 

Le premier terme de droite de (II.A.19) est l'opérateur d'éner-

gie cinétique d'un électron; le deuxième terme est l'opérateur 

d'énergie potentielle d'attraction entre un électron et les 

noyaux. Ces deux termes forment ce que l'on appelle l'hamilto-

nien monoélectronique du centre du système ignorant toutes in-

teractions avec les autres électrons, 

(II.A.22) 

" L'opérateur de Coulomb Jj représente l'énergie potentielle 

d'interaction entre l'électron 1 et un au t  r  e électron de 

densi té électronique -~  ~ Le facteur de 2 devant J j dans 
(II.A.19) survient du fait qu'il y  a deux électrons par orbita-

A 

le:spatiale. L'opérateur d'échange Kj n'a pas d'interprétation 

physique simple mais survient du fait que la fonction d'onde du 



système est antisymétrique par rapport à l'échange de coordon-

nées électroniques. 
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Considérant (II.A.19),(II.A.20) et (II.A.2l) on voit que 

les équations (II.A.18) sont du type intégrodifférentielles cou-
A 

plées. Puisque l'opérateur F dépend de ses fonctions propres, 
les équations de Hartree-Fock doivent être résolues de façon 

itérative jusqu'à ce qU'elles soient "self-consistantes". 

L'énergie d'une orbitale est donnée par, 

(II.A.23) 

utilisant (II.A.19) et (II.A.22) on a que, 

E, = ~ (f, (1) H ~i (1) dv, 
/1\. 
î A . 

+ ~ [ 2. j ~  J P) ~ d  -~ ~~  kp) ~  cl", ] 
~ 

2. 

= H-, + L . ~ -K'j J (ILA.24) 

J = 1 

En sommant (II.A.24) sur toutes les orbitales occupées on a, 

~ !!! II\. ri'\. 

2- 2- ï: 2-

2 I. ~ = 2 .~ + 2 L L L ~ ~  
i.: l i..1. ·L·l j = l. 

(II.A.25) 

d'où, 

".. f\\ m rc'I 

2" ï: "2 z: 

2 LH- 2 L t.i. - 2 L. l ~ -KJ (II.A.26) 
·L: t i.=l i.: l j'l 
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Substituant (II.A.26) dans l'expression pour ~  (II.A.14.b) 

on obtient, 

'" CT\ 

t t l 2 J;j -K .'j l + v." (II.C.2?) 
·vl j'l 

L'équation (II.A.2?) nous montre ainsi que l'énergie totale du -

système n'est pas simplement la somme des énergies des orbita-

les occupées et de l'énergie potentielle de répulsion nucléaire 

mais qu'un terme supplémentaire, qui est la double sommation, 

doit être soustrait. 

Pour calculer une fonction d'onde par la méthode qu'on 

vient de décrire, on exprime chaque orbitale moléculaire comme 

combinaison linéaire d'orbitales atomiques. C'est ce qu'on 

appelle l'approximation CLOA (Roothaan, 1951), 

(II.A.28.a) 

où les /lK sont des OA normalisées, c'est-à-dire, 

(II.A.28.b) 

En substituant cette expression dans (II.A.18) on obtient, 

L O·, F ')(. k = E. .• I C k' X k (II.A.29) 

k k 
* 

et en multipliant (II.A.29) de chaque côté par J(j et en inté-



grant on a que, 

l (kt ( F jK - c .~ 5 Jk ) = 0 j ~ 1,2... (II.A.JO) 

1< 

" ou, 

(II.A.JI) 

(II.A.J2) 

Les équations (II.A.JO) forment un système d'équations homogè-

nes dont les inconnus sont les C\<i.. Pour une solution non-

triviale on doit avoir, 

(II.A.JJ) 
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L'équation (II.A.JJ) est une équation séculaire nous permettant 

d'obtenir les énergies ~~ des orbitales. Les équations (II.A.JO) 

appelées équations de Hartree-Fock-Roothaan doivent être réso-

lues par un procédé itératif puisque les intégrales Fjk ~ .  

dépendent des orbitales ~~  par le biais de l'opérateur F 
(II.A.19) (II.A.20) (II.A.21), et que ces ~  dépendent des 

coefficients C kï. (II. A. 28) . 

On donne en annexe A quelques commentaires sur les systèmes 

du type "open-shell". 
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II.A.3. Fonctions de base. 

Deux types de base sont utilisés principalement pour re-

présenter explicitement les orbitales atomiques Ilj (II.A.28); 
les fonctions de Slater (Slater, 1930) et les fonctions gaus-

siennes (Boys, 1950). Chacune possède ses avantages et ses dé.sa-

vantages. 

En coordonnées sphériques, une fonction de Slater (FS) a la 

forme suivante, 

(II.A.34) 

où NFsest une constante de normalisation, r est la distance du 

point ~ ~ .  ') à l'origine de la fonction, C'f\. , ~ et rm sont les 

nombres quantiques atomiques caractérisant la fonction, ~ est 

l'exposant orbital et' Ylrot"l(8ICf) est l' harmonique sphérique corres-

pondante dont on utilise la forme réelle. 

En coordonnées sphériques, une fonction gaussienne (FG) a 

la forme suivante, 

(II.A.35) 

où NF&est ~e constante de, normalisation, r est la distance 

du point r . . ~ d  à l'origine de la fonction, ~ , ~ et mt sont les 

nombres quantiques atomiques caractérisant la nc i n ~ est 

l'exposant orbital et Y!N(\(9, '(') est l' harmonique sphérique corres-

pondante dont on utilise la forme réelle. 
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Pour des calculs sur des systèmes moléculaires, le systè-

me de coordonnées cartésiennes est souvent utilisé. Dans ce 

cas une FG a la forme suivante, 

(II.A.36) 

où NF& est une constante de normalisation, t ,f'f{\. et f'(\. sont des 
" 

entiers positifs et ~ est l'exposant orbital. Il est à noter 

que les entiers IY\ , ~ et r<Y\. de (II. A. 35) sont différents des en-

tiers ~ , /'fi\. et N\. de (II. A. 36). De faç on explicite ces derniers 

sont définis r ~ ~ i i e une FG du type s, donc 

ayant la forme, exp(-C(r
2
); ~ r r .  1 implique une FG du type p, 

donc ayant la forme, x e ~  ou y e ~r  ou z e ~ . 

On peut noter cela de la façon suivante, (x,y,z) exp(-C(r2); 

~ rrn  implique une FG du type d, donc ayant la forme, (x2, y2, 

z2, xy, xz, yz) e ~r ~ ~ ~~  implique une FG du type f, 
333 2  2  2 222 donc ayant la forme (x ,  y  ,  z  ,  x y, x z, y x, y z, z x, z y, 

xyz) exp(-cœ2). 

La principale différence entre une FS et une FG est que 

la première possède une dérivée non nulle à r=O (fig.4). Et 

cette propriété de décroissance est essentielle pour la des-

cription précise de fonctions d'onde atomiques ou moléculaires 

près des noyaux. C'est pourquoi il faut utiliser une combinai-

son linéaire de plusieurs FG pour avoir une bonne représenta-

tion d'une OA. Ainsi un calcul qui utilise la méthode CL-FG-

CSC-OM implique l'évaluation d'un plus grand nombre d'intégra-

les que le calcul correspondànt par CL-FS-CSC-OM. Cependant 



27 

t' 
exp(-ocr) 

~
o l 

r 

Figure 4. Dépendance radiale comparée de FS et FG . . 
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l'évaluation d'intégrales impliquant des FG est beaucoup plus 

simple que l'évaluation d'intégrales impliquant des FS. Ceci 

est expliqué du fait que le produit de deux FG situées sur des 

centres différents est égal à une troisième FG située sur un au-

tre centre. Donc, toutes les intégrales de répulsion à deux 

électrons à trois et quatre centres se réduisent à des intégra-

les à deux centres. 

Tous les calculs étant fait par ordinateur, le temps d'éva-

luation peut être un facteur déterminant si l'on désire étudier 

une molécule avec un certain nombre de centres. Par exemple le 
4 

nombre d'intégrales de répulsion est proportionnel à B où B 

est le nombre de fonctions de base. Donc il est possible de 

choisir une base dépendamment du type de problème que l'on veut 

traiter. Pour des calculs atomiques les FS semblent le meilleur 

choix puisque l'évaluation d'intégrales à un centre n'est pas 

plus difficile pour les FS que pour les FG. Pour des molécules 

linéaires plusieurs calculs CSC avec des FS ont été réalisés 

puisque des méthodes numériques particulières peuvent alors 

être utilisées. Et enfin pour des molécules non linéaires, les 

FG sont préférées pour des calculs CSC puisque le taux d'éva-

luation des intégrales est plus rapide malgré le plus grand nom-

bre de ces intégrales. 

En plus de choisir un type de fonction de base, il existe 

plusieurs façon d'utiliser ces fonctions. Par exemple l'emploi 

d'une seule FS par OA constitue une base minimum. Si on utili-

se deux FS,avec des exposants différents, par OA cela consti-
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tue une base double-zéta. Cette seconde représentation est plus 

précise que la première de façon notable. L'utilisation d'une 

infinité de FS, c'est-à-dire une base complète, représenterait 

de façon précise chaque OA, mais pour des raisons évidentes il 

est impossible de réaliser cela de façon analytique bien que 

numériquement possible. L'idée dans les calculs CLOA est d'uti-

liser une base finie qui saura représenter le mieux possible 

les OA du problème considéré. On peut utiliser aussi le schè-

me de fonctions de valence divisées (VD) qui consiste à repré-

senter les OA de valence par deux FS et les autres OA des cou-

ches internes par une seule FS. Pour mieux représenter les dis-

torsion des OA dans la formation de molécules on peut ajouter 

aussi des fonctions de polarisation (FP). Pour permettre cette 

polarisation, ces FP doivent avoir leur nombre quantique ~ 

plus grand que le Q maximum de l'atome libre correspondant. 

Pour faire allusion aux FG, il existe un type de base appelée 

FS-NG qui est en fait une base minimum où chaque FS est approxi-

mée comme une combinaison linéaire de N fonctions gaussiennes. 

Les coefficients et les exposants orbitaux des FG dans les 

combinaisons linéaires sont déterminés par la méthode du moin-

dre carré. Le schème le plus habituel est celui où N=3. On 

donne en annexe B les notations utilisées pour dénoter ces 

différentes bases de façon explicite. 

On a défini ici certaines bases par rapport aux FS mais 

la pratique actuelle en chimie quantique est d'utiliser ces ter-

mes indifféremment du type de fonction de base considérée. 
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II.B. Système de programmes POLYATOM. 

II.B.l. Description générale de POLYATOM. 

Le système POLYATOM version II (Neumann, 1971) est un en-

semble de programmes pour calculer la fonction d'onde électro-

nique déterminantale de molécules à partir d'une base de FG. 

Différentes propriétés peuvent aussi être calculées. Tous les 

calculs sont du type ab initio incluant tous les électrons et 

calculant toutes les intégrales. POLYATOM a demandé vingt-cinq 

années de travail impliquant plus de vingt personnes. Le sys-

tème a été conçu de façon à être modifié assez facilement par 

l'utilisateur. 

Tout le système est codé en language FORTRAN IV à l'excep-

tion de deux sous-routines; PACK et UNPACK, qui sont codées en 

language machine. Ces sous-routines ont du être réécrites 

pour être compatible avec la version COMPASS 3.6 de NOS 2.2 602 

de CDC. Elles sont données en annexe C. 

Lé système de programmes POLYA TOM êst orienté vers la mé-

thode CSC-OM mais sa flexibilité permet de l'utiliser dans d'au-

tres modes. PA20A et PA20B sont deux programmes qui créent des 

listes d'étiquettes pour les intégrales à un et deux électrons 

respectivement. PA30A et PA30B sont les programmes correspon-

dant pour calculer ces intégrales. PA40 effectue un calcul 

"closed-shell" CSC. PA4l effectue un calcul "open-shell" CSC. 

PA59 est un programme pour réaliser une analyse de population 

de Mulliken. Et PA60 calcule jusqu'à 18 propriétés monoélec-

troniques pour la fonction d'onde considérée. 
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La limite pour le nombre de fonctions de base est de 1024 

pour le système CDC utilisant des mots de soixante bits. Cepen-

dant, un nombre illimité de centres avec un nombre illimité de 

propriétés de symétrie peuvent être considérés. 

II.B.2. Description des programmes PA20A et PA20B. 

Le but des programmes PA20A et PA20B est de générer des 

listes d'étiquettes pour les intégrales à un et deux électrons 

respectivement, tout en éliminant celles qui sont identiquement 

zéro et en réduisant au minimum le nombre d'intégrales qui 

doivent être évaluées indépendamment. Le fichier de données 

est constitué principalement d'une matrice de transformation 

des fonctions monoélectroniques utilisées. Chaque colonne cor-

respond à une transformation du groupe ponctuel auquel appar-

tient la molécule. L'opération d'identité peut ne pas être 

considérée. Et chaque rangée correspond à une FG. On forme 

cette matrice de la façon suivante: la fonction ±k obtenue en 

appliquant la j ième opération sur la i ième fonction formera 

l'élément (i,j). Si la transformation génère une fonction au-

tre que celles considérées, alors (i,j)=O. Cela peut être une 

combinaison linéaire par exemple. 

Les formats explicites pour les fichiers de données cor-

respondant à PA20A et PA20B sont présentés en annexe D. 

A partir de ces données les programmes créent des fichiers 

contenant les listes des étiquettes des intégrales de recou-

vrement (G), d'énergie cinétique (T), d'attraction nucléaire(V) 

et de répulsion électronique (M). Les listes sont constituées 
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de façon que toutes les intégrales non nulles soient représentées 

et que les intégrales liées par le biais des transformations 

de symétrie sont consécutives. 

II.B.J. Description des programmes PAJOA et PA30B. 

Le but des programmes PAJOA et PAJOB est d'évaluer les 

intégrales à un et deux électrons spécifiées par les listes gé-

nérées par PA20A et PA20B respectivement. Le fichier de données 

est principalement constitué des paramètres caractérisant cha-

que fonction de base. Ces fonctions de bases /(p , doivent 
être de la forme, 

'X}rJo r . ~  l Cp"- ~e .S~  (II.B.l) 
lA. 

-:, 

, rA étant centré par rapport au point (Ax,Ay,Az). Le vecteur 
~ 

A étant centré à son tour sur une origine arbitraire. La fonc-

tion (II.B.l) se nomme gaussienne contractée où Np est sa cons-
tante de normalisation. 

On définit mainte.nant la fonction '1( (rA) comme, 

(II.B.2) 

qu'on appelle gaussienne primitive où ~ est sa constante de 

normalisation. 

Les coefficients ~ dans (II.B.l) sont ceux des primiti-

ves normalisées, 'r( lA. • .f p r . ~ ~  est le préfacteur et est le 

même pour chaque primitive. pe plus il doit être de la forme, 



(II.B.)) 

.... ou, 

(II.B.4) 

" /'. /'. /'. 

Les opérateurs G , T , V et M sont les opérateurs de re-

couvrement, d'énergie cinétique, d'attraction nucléaire et de 

répulsion électronique respectivement. Leur forme explicite 

est la suivante, 

G =- l 

A 

T= 

" V --

/'-

M --

1 \J 2-

2 

N 

I :b: 
ry-'-

)A-:.1 

1 
r 1.2. 

(II.B.5.a) 

(II.B.5.b) 

(II.B.5.c) 

(II.B.5.d) 

)) 
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Les intégrales à calculer sont de la forme, 

(II.B.6.a) 

A 

j X 'L(l) -j X j (t) ctv l (II.B.6.b) 

A j A ,Ü) V Xj(l) dv, (II.B.6.c) 

,par PAJOA et, 

Â j XJ1) X/2) M A k( l) Xt(2) d'/,d" , (II.B.6.d) 

,par PAJOB. 

L'étape essentielle pour la réduction des intégrales mul-

ticentres est l'application du théorème suivant: Le produit de 

deux gaussiennes sur des centres A et B est égal à une autre 

gaussienne centrée sur un point du segment AB, soit, 

Les méthodes utilisées pour l'évaluation des intégrales 

sont des variantes de celles suggérées par Boys (Boys, 1950). 

Les formules utilisées sont basées sur celles développées par 

Clementi et Davis (Clementi, 1966) et par Taketa, Huzinaga et 
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O-Ohata (Taketa, 1966). 

Les formats explicites pour les fichiers de données cor-

respondant à PAJOA et PAJOB sont présentés en annexe E. 

II.B.4. Description du programme PA40. 

Le but du programme PA40 est de calculer les OM, leur 

énergie et l'énergie totale d'une fonction d'onde CLOA-CSC-OM 

représentée par un seul déterminant de Slater. Le fichier de 

données est principalement constitué d'un ensemble de fonctions 

de symétrie et de l'occupation des OM spécifiant l'état élec-

tronique que l'on veut étudier. Un ruban ou un disque magné-

tique contenant les intégrales calculées par PAJOA et PAJOB 

doit aussi être fourni. 

Le problème à résoudre par PA40 est le même que celui dé-

veloppé à la section (II.A.) c'est-à-dire solutionner les équa-

tions de Hartree-Fock-Roothaan (II.A.JO). On utilise ici la 

notation propre au programme PA40. 

Les OM sont écrites comme combinaisons linéaires de fonc-

tions de base '1 p , ou encore de fonctions contractées X p , 

(II.B.8) 

Sous forme matricielle, les équations de Hartree-Fock-Roothaan 

s'écrivent, 

(II.B.9) 
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... 
ou, 

(II.B.IO) 

et, 

\H' = T + VI (II.B.ll) 

~ étant la matrice des intégrales de recouvrement. Les dif-

férents éléments de ces matrices sont définis de la façon sui-

vante, 

(II.B.12) 

(II.B.IJ) 

III 

V ~  ~ ~ 'lJ p( 1) L -l ~ ~ J "19(1) dv, 
fA-~ 1 

(II.B.14) 

J ~ , 2::. I. D rs } "l/I) "l j (2) UJ'1r(l) "ls(2)dv,dv1 (ILE .15) 
r 5 

où ~ est la matrice densité monoélectronique définie comme, 
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Drs = 2-L ~ Ylr ts (II.B.17) 

L 

où ft est l'occupation fractionnaire de la i ième OMo 

L'équation (II.B.9) doit être résolue indirectement en 

formant un ensemble de fonctions de symétrie {cr) orthonormales 
à partir de l'ensemble t "1.1 ' 

(II.B.IS) 

... 
ou, 

(II.B.19) 

On utilise cette matrice ~ pour transformer (II.B.9) soit, 

(II.B.20) 

Posons, 

(II.B.21) 

et, 

(II.B.22) 



alors le problème revient à resoudre, 

/ 

fW WE (II.B.23) 

1 

La matrice IF" étant par blocs suivant les types de symétrie 

puisque la transformation ~ est ordonnée de façon que les 

orbitales de symétrie appartenant à la même représentation 

irréductible soient placées sur des rangées adjacentes. 
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Puisque ~ est dépendante des solution de (II.B.9) par le 

biais des équations (II.B.15), (II.B.16) et (II.B.l?), la ma-

trice des coefficients des aM, y  , doit être trouvée par mé-
thode itérative. 

Le programme forme la matrice ~ à partir d'une matrice ç: 
comprenant un ensemble d'orbitales de symétrie étant groupées 

par représentations irréductibles. Cette matrice C doit être 

incluse dans le fichier de données. On a donc, 

/ 

(J (II.B.24) 

où ~  est une matrice diagonale par blocs. On diagonalise 
1 

maintenant ~ 

(II.B.25) 

En multipliant de chaque côté par 



-i r  / -1:. 

~ UG U 9 2 == l (II.B.26) 

et considérant (II.B.24) et (II.B.19) on a que, 

s (II.B.27) 

On expose maintenant la méthode pour générer les fonctions 

de symétrie de départ, ce qui est en fait la matrice c: 
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Soit l'hamiltonien d'une molécule totalement symétrique par 

rapport à un groupe ponctuel de symétrie % composé des opéra-

tions RI'<'\. avec C représentations irréductibles 1\ de dimen-
sion ..~. Dénotons par X.JRrJ le caractère de l :'opération R"", 
dans ~. On associe avec chaque représentation irréductible 

un opérateur de projection défini comme, 

\.= 1.. . c (II.B.28) 

L'application d'un tel projecteur sur une fonction d'onde ar-

bitraire donne une nouvelle fonction qui appartient à la re-

présentation li. et possède les propriétés de symétrie voulues 
soit, 

(II.B.29) 



où ~ est une fonction de base et ~ ~ est la fonction de 

symétrie résultante. 
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L'algorithme utilisé par PA40 pour déterminer les solutions 

"self-consistantes" de (II.B.9) est le suivant. 

A.I. Forme S par le biais de (II.B.24) à (II.B.27). 
A.2. Forme IH =T+ V par le biais de (II.B.II), (II.B.I]) 

et {-II.B.14). 

A.].a. Symétrise par bloc \HI . \HI':: S \HI 5 . 
A.]. b. Diagonalise \rf par bloc. IH\ Wo ::: Wo E 
A.].c. Forme Y:= 5 W. A ce point y ~ IL. 
B.I. Forme D à partir de 'r par le biais de (II.B.17). 
B. 2. Forme IF:: T et la valeur moyenne de l'opérateur d' é-

nergie cinétique (T):: trace. \ 10 T} . 
B.]. 

B.4. 

B.5. 

B.6. 

Forme IF :: H et la valeur moyenne de l'opérateur d' at-
traction nucléaire < V):: rnce.~ 0 \I}. 
FormeF=H+2.J-)K et la valeur moyenne de "l'opérateur de 

Hartree-Fock-Roothaan" (F) = troce. { D Ir 1 . 
Forme la valeur moyenne de l'énergie électroni0ue <n = i ~ <T) + (V) + (rl 1 et ~~  . 
Compare l'énergie électronique de B.5 avec la valeur 

précédente. Si leur différence est plus petite qu'une 

certaine valeur alors vas à C.I . 

B.7.a. Symétrise par bloc F en utilisant S si c'est la 
première fois que cette étape est réalisée. Sinon 

symétrise par bloc ~ en utilisant la dernière matri-

ce y On a alors F' =S F SÎ 



B.7.b. 

B.7.c. 

B.8. 

1 

Diagonalise F par bloc. If W1 = 

Transforme W 1 • 

Pose 'Y :::: Yt et va 

V: :: Si \!Ji 
à B.l . 

G.I. Il Y a "self-consistance" pour l'énergie électroni-

que. Imprime les résultats des coefficients des OM, 

de leur énergie, etc. 

Les formats explicites du fichier de données correspon-

dant à PA40 sont présentés en annexe F. 

II.B.5. Description du programme PA41. 

41 

Le but du programme PA41 est le même que PA40 mais pour 

des états du type "open-shell". La méthode employée est celle 

développée par G.G.J. Roothaan (Roothaan, 1960). Un seul ha-

miltonien est utilisé pour les parties "closed-shell" et "open-

shell". 

Les formats explicites' du fichier de données correspon-

dant à PA41 sont présentés en annexe G. 

II.B.6. Description du programme PA59. 

Le but du programme PA59 est de r éaliser une analyse de 

population de Mulliken et une analyse de population de recou-

vrement. 

Soit une OM , ~ ~ , exprimée comme une combinaison linéaire 

de fonctions de base, X j , 

rp 'l, ::. C 1 X 1 + C 2. X 2. + . .. + C. IT." X rm.. (II.B.JO) 



La densité de probabilité associée à un électron dans cette 

OM est, 

(II.B.Jl) 
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Intégrant (II.B.Jl) sur tout l'espace et utilisant le fait que 

~ i. et que les X j sont normalisées, on a que, 

2. l. 

1= Cl + C 2. + (II.B.J2) 

où, ici, les & sont des intégrales de recouvrement du type, 

(II.B.JJ) 

Deux genres de contributions existent donc. On dit qu'un 

électron dans l'OM ~i.. contribue ~ à la population atomique 

nette (PAN) de Xv l  , C ~ à la PAN de X 2. , etc., et contri-

bue 2c1.c.z. &12. à la population de recouvrement (PR') entre X 1. et 

Xl. . . ~ ~ à la PR entre X1 et X'!J' etc. Sommant les 
contributions sur tous les électrons on obtient la PAN pour 

chaque X et la PR pour chaque paire de X  . 

Si on somme les contributions des PR pour toutes les pai-

res de X dans une OM donnée, alors on obtient la PR totale 
d'une OMo Si cette PR est substantiellement positive l'OM 

est dite liante; si elle est substantiellement négative l'OM 



est di te antiliante J si elle est nulle ou près de zéro l' OM 

est dite non liante. 

Pour attribuer des populations atomiques brutes(PAB) à 

chaque X , on divise la PR 2c..Cj G- ij également entre X·" et 

Xj . La contribution d'un électron dans l'OM Y'i- à la PAB 

de Xi est donnée par, 

(II.B.34) 

Si on additionne ces PAB des )( sur chaque centre, alors on 

obtient la population atomique totale (PAT) sur ce centre. 

Les formats explicites du fichier de données correspondant 

à PA59 sont présentés en annexe H. 

II.B.?. Description du programme PA60. 

Le but du programme PA60 est de calculer les valeurs 

moyennes de différents opérateurs monoélectroniques avec l'ai-

de des fonctions d'onde générées par PA40. Voici quelques 

propriétés avec leur numéro de référence, 

1. Potentiel: (x2+y2+ z2)-t=1/r 

3. Champ électrique: x/r3 , y/r3 , z/r3 

4. Gradient du champ électrique: (3x2_r2)/r5 , (3y2_r2)/r5 , 
(3z2_r2)/r5 , 3xy/r5 , 3xz/r5, 3yz/r5 

5. Moment dipolaire: x, y, z 
2 2 2 2 1 ( 2 2) 6 . Moment quadrupolaire: t (3x -r ), t (3y -r ), ~ 3z -r 

(3/2)xy, (3/2)xz, (3/2)yz 



La valeur d'une propriété observable d'un système quan-

tique est définie comme la valeur moyenne de l'opérateur re-

présentant cette proprié t é  par rapport à la fonction d'onde 

de l'état considéré. 

Soit ct l'opérateur représenta.nt la propriété  F  .  Alors 
la valeur moyenne <F> est donnée par, 

< ~  - (II.B.J5) 

Soit le moment di polaire électrique, 

(ILB.J6) 

Considérant (II. B. J5), sa valeur moyenne dans l' état ~ est, 

<(;.) -

~ ~ 

~ f'Lt:Z!,R,.}P""t + ~ rd.  
~ ljJ' \fi cl.t 

(II.B.J?) 

Et dans l'approximation de Born-Oppenheimer avec ~ normali-

sé on a, 

<1 > = (II.B.J8 ) 

Les formats explicites du fichier de données correspon-

dant à PA60 sont présentés en annexe 1. 
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CHAPITRE III 

~ ~S 

III.A. Détermination de la base. 

On utilise une base de FG contractées calculées pour une 

série d'atomes neutres et d'ions importants (Huzinaga, 1984). 

Le schème de contraction le plus simple est équivalent à celui 

de FS-3G mais la qualité de la base par rapport aux formes 

des orbitales est près de celle de FS double-zéta. Des fonc-

tions de polarisation ont aussi été déterminées. Les exposants 

ainsi que les coefficients des OA pour les atomes neutres N, 

o et Mg, et pour l'ion Mg2+ sont donnés au tableau 1. 

La qualité de la base peut être accrue en divisant les fonc-

tions de valence contractées en fonctions de moindre contrac-

tion, laissant ainsi plus de flexibilité. Prenons comme exem-

pIe la fonction 2p pour N. Du tableau l on a, 

= x [0,1159195 exp(-6,1203500 r2) 
+ 0,4699582 exp(-1,2593800 r2) 

+ 0,6184476 exp(-O,29145000 

, avec des expressions semblables pour )(NZp et ~ en 
1 Pl 

changeant le préfacteur par y et z respectivement. On peut 

exprimer l'orbitale /(N2 par deux contractions, soit, 
~ 



Tableau 1 
2+ Base de FG contractées à 3Gpour N, 0, Mg et Mg . 

Atome Orbitale Exposant Coefficient 

N ls 218,36449 0,0678703 

32,598890 0,3902018 

6,9173900 0,6700832 

N 2s 8,3263800 -0,0808903 

0,65919000 0,5672020 

0,21009000 0,5110918 

N 2p 6,1203500 0,1159195 

1,2593800 0,4699582 

0,29145000 0,6184476 

0 ls 281,86658 0,0690599 

42,416000 0,3931595 

9,0956200 0,6656691 

° 2s 11,466030 -0.0808199 

0,88786000 0,5820895 

0,27880000 0,4971596 

0 2p 8,0472LWO 0,1242709 

1,6684200 0,4765935 

0,37251000 0,6130445 

Mg ls 650,64367 0,0680297 

98,370780 0,3907384 

21,322490 0,6672673 

46 



47 

Tableau 1 (suite) 

Atome Orbitale Exposant Coefficient 

Mg 2s 27,977380 -0,0867195 

2,3265200 0,5856969 

0,81808000 0,4864974 

Mg 3s 0,91134000 -0,1276505 

0,09940000 0,6507728 

0,03623000 0,4362719 

Mg 2p 23,216630 0,1214603 

5,0022200 0,4792914 

1,2046500 0,5989417 
Mg2+ Is 654,89097 0,0675674 

98,727577 0,3901195 

21,335201 0,6683850 

Mg 2+ 2s 28 ,128657 -0,0863368 

2,2951125 0,5978077 

0,79975294 0, 4746430 
Mg2+ 2p 23, 805108 0,1182192 

5,1165930 0,4748816 

1,2313920 0,6051010 
Mg2+ 3d* 3,444 1,000000 

3d* est une fonction de polarisat ion. 
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= x [0,1159195 exp(-6,120J500 r2) 
+ 0,4699582 exp(-1,259J800 r2)] 

(III.A.2.a) 

, et, 

n ] ~ = x [exp(-0,29145000  r2) 
j\...-N2.px' 

(III.A.2.b) 

Une fois normalisées par les r gr~e  PAJOA et PAJOB on a, 

- x [0,2160775 exp(-6,120J500 r2) 

+ 0,8760166 exp(-1,259J800 r2) ] 
(III.A.J.a) 

, et, 

Il 

X ~ - X [1,000000 exp (-0,29145000 r
2
) J (III.A.J.b) 

et bien sûr, (III.A.J.b) est identique à (III.A.J.a). Ainsi 

les coefficients des FG contractées sont déterminés dans le 

calcul CSC moléculaire plutôt qu'atomique. L'ajout de fonc-

tions de polarisation augmente aussi la flexibilité du cal-

cul dans les régions de valence. 

III.B. Détermination de la matrice de transformation. 

Soi t, par exemple., le fragment Mg2+N40 (fig. 5) représenté 



z 

x 

Figure 5. Géométrie de base du fragment Mg 2+N40. 



dans une base minimum. Ce fragment appartient au groupe t4v 
dont la table des caractères est donnée en annexe J. On 

numérote d'abord les différentes fonctions de la base (ta-

bleau 2) en groupant les OA ls et 2s sur chaque atome puis-

qu'elles possèdent les mêmes propriétés de symétrie. Le for-

mat d'expansion sera donc, dans l'ordre des fonctions; 2, l, 

l, l, 2, l,  l,  l, 2, l,  l,  l, 2, l, l, l, 2, l, l,  l, 2, l, 
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l, 1. Considérons maintenant les opérations formant le grou-

pe C4V ' en excluant l'opération d'identité, dans l'ordre; Cz' 
~ '{:o x-o 'JI.=Y ..,._-y 

C+ ' L4 , cr" , (fv , Cl J.. , (fa.. Appliquons chacune des opéra-

tions à la nc i n~  en considérant la figure 6, 

ê2.(tfl) := ffl 

C"Ctl) " ~  

c.: (it1) 2 *1 
~  (# 1 ) ,. if 1 (III.B.l) 

0-:-0 (-ff 1 ) ::. tf 1 
crXv (if 1) :: *1 
\fr-Y C 1\: 1 ) " if 1 

, soit l'entrée au fichier de PA20A, 

l l l 1 l 1- 1 (III.B.2) 

Pour la fonction ~ 2, 

(7.(*2; = -~  

(4 (it2) :: #-3 

C: (t2) :: -:tf 3 (III.B.)) 

~  Ci 2 ) = #2 
cr:2°Cit=2) :: -=If 2 

cr-à'Y ( i\-2) :: #3 
(fJ>-Y (* 2) ::: -:\\=3 



z 

Figure 6. Positions des fonctions de la base minimum 
2+ avec indication des phases pour le fragment Mg N40. 
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Tableau 2 
2+ Numérotation des fonctions de la base minimum de Mg N40. 

Numéro de la fonction OA associée(s) Centre de la fonction 

1 ls et 2s Mg2t 

2 2px 

3 2Py 
4 2pz 

5 ls et 2s N(l) 
6 2px 

7 2Py 
8 2pz 

9 ls et 2s N(2) 
10 2px 

Il 2Py 
12 2pz 

13 ls et 2s N(3) 
14 2px 

15 2Py 
16 2pz 

17 ls et 2s N(4) 
18 2px 

19 2Py 
20 2pz 
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Tableau 2 (suite) 

Numéro de la fonction OA associée (s) Centre de la fonction 

21 1s et 2s 0 

22 2px 

23 2Py 

24 2pz 



soit l'entrée, 

-2 2> -j 2 -2 3 -3 

Pour la fonction i 5, 

, soit l'entrée, 

Cl (#-5) :: #'13 

(4 (# 5) = % 9 

C: (\f5) :; if \7 
. <r:'o ( ~ 5) :: ~ 5 

~  ( * 5) " * 13 
(J,!,v (:ff 5) ':: * 9 
Cf;:·Y ( ~ S) • #-17 

13 ~ l 7 5 13 9 l 7 

Pour la fonction #-6, 

, soit l'entrée, 

(2(*b) ::-'*14 
C4 (if(,) :: ~ 11 C: (=If ç,) :: -=if 1 <j 
cr;' 0  ( * (0 ) ~ ~ G 
(Jvx:O( #-ç,) = -if \ 4 

crtY ( 'If ~  :; * 11 
cr;=-'f( * Co) :; -if 19 

-1411 -19 b -i4 11 -19 

Et de façon similaire pour les autres fonctions. 
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(III.B.4) 

(III.B.5) 

(III.B.6) 

(III.B.?) 

(III.B.8) 



III.C. Détermination des fonctions de symétrie. 

2 ... Soit, par exemple, le fragment Mg N40 appartenant au 
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groupe e4V ' L'opérateur de projection (II.B.28) associé à la 
représentation Al est donné par, 

L'application de ce projecteur sur la nc i n~ r exemple, 

donne, 

, soit l'entrée au fichier de PA40, 

1 1.0 (III.C.]) 

Appliquons é?Al sur la fonction 4f 6, on a, 

GAi (*10) = ~ [h +(-H4)-r1Hl +(-lfj9) +h, .. (-lf14)+iHl + (-h9) ] 

: ~ [4fCo t ~ 11 -:\f 14 -~ 19] (III.C.4) 

, soit l'entrée, 

co 0.25 11 0.25 14 -0.25 i9 -0.2.5 (III.C.5) 

Soit maintenant l'opérateur de projection associé à la repré-

sentation E donné par, 

(III.C.6) 
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L'application de ce projecteur sur la fonction.5 donne, 

(III.C.?) 

, soit l'entrée, 

s O,S 13 - 0·5 (IILC.8) 

Pour chaque représentation, on détermine l'opérateur de 

projection associé qu'on applique sur toutes les fonctions de 

base pour ainsi trouver toutes les fonctions de symétrie liné-

airement indépendantes. 

III.D. Détermination de la configuration électronique. 

Pour chaque fragment, l'estimation des OM est déterminée 

à partir de la partie monoélectronique de la matrice initiale 

de Fock diagonalisée, soit l'étape A.j.c de l'algorithme de 

PA40. On assigne alors les électrons deux par deux aux OMo 

On commence par l'OM de plus basse énergie jusqu'à ce que tous 

les électrons aient été placés. Le calcul CSC du type "closed-

shell" est alors réalisé. 

Si, lorsqu'il ne reste que deux électrons à assigner et 

que le niveau à utiliser est doublement dégénéré, alors un 

électron est placé dans chacune de ces OMo Le calcul CSC du 

type "open shell" est alors réalisé. 

On dit que la configuration électronique ainsi déterminée 



57 

est "l'état fondamental" du ~ e considéré. 

Soit, par exemple, le fragment Mg2+N40 représenté dans 

une base minimum. Le nombre explicite de fonctions de base 

est de JO d'où on aura JO OM soi t 10 du type Al (puisqu'il 

existe 10 fonctions de symétrie explicites du type Al)' 1 du 

type A2,  4 du type BI' 1 du type B2 et 14 du type E. En uti-

lisant des lettres minuscules pour nommer les OM l'ordre crois-

sant des énergies de ces OM estimées donne: laI' 2al, lbl, le, 

2e, Jal' 4al, Je, 4e, 5al, 6al, 7al, 5e, 6e, 2bl, 8al, lb2, 

7e, 8e, la2, 9al, ge, 10e, Ile, l2e, Jbl, 10al, lJe, l4e, 4bl. 

Le fragmenta 46 électrons et la configuration étudiée est donc: 

2  2  2  4  2  2  4  2  2 
(laI) (2al) (lbl) (le) (Jal) (4al) (2e) (5al) (6al) 

242  224 224 (7al) (Je) (2bl) (8al) (lb2) (4e) (la2
) (9al) (5e), 

où  on a groupé les OM doublement dégénérées. 

III.E. Calcul des OMo 

III.E.l. 
2+ 

Le fragment Mg ~. 

On étudie une géométrie idéalisée pyramidale à base car-

rée (fig. 5) où les distances entre les différents atomes sont 

des moyennes calculées à partir du "meilleur ensemble de li-

aisons" pour la chlorophylle a (Kratky, 1977). Les moyennes 

ici calculées sont, Mg-O = J,85l u.a. et Mg-N = J,898 u.a. 
pour les N dans le même plan que Mg et, Mg-N = J,950 u.a. pour 
les N dans un plan en-dessous du Mg. 

On fait d'abord un calcul avec les N dans le même plan 

que Mg dans la base minimum. Les fichiers de données pour 



PA20A (tableau 3), PA20B (tableau 4), PA30A (tableau 5), PA30B 

(tableau 6) et PA40 (tableau 7) sont déterminés. La configu-

ration électronique étudiée est: (lal )2 (2al )2 (lbl )2 (le)4 

(3al)2 (4al )2 (2e)4 (5a l )2 (6al )2 (7a l )2 (3e)4 (2bl )2 (8al)2 
2 4 2 2 4 (lb2) (4e) (la2) (9al) (5e). Après 100 itérations on ob-
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tient les paramètres énergétiques de l'état considéré (tableau 8) 

et les OM explicites (tableau 9). Le fichier de données pour 

PA59 est déterminé (tableau 10). On obtient les analyses de 

population de Mulliken (tableau 11) et de recouvrement (ta-

bleau 12). Le fichier de données pour PA60 (tableau 13) est 

déterminé. On obtient les moments dipolaire (tableau 14) et 

quadrupolaires (tableau 15) . 

On fait un deuxième calcul pour la même géométrie et la 

même configuration électronique que précédemment mais dans une 

base de valence divisée avec une fonction de polarisation sur 

Mg. Les fichiers de données pour PA20A (tableau 16), PA20B 

(tableau 4), PA30A (tableau 17), PA30B (tableau 6) et PA40 

(tableau 18) sont déterminés. Après 150 itérations on obtient 

les paramètres énergétiques de l'état considéré (tableau 19) 

et les OM explicites (tableau 20). On obtient les analyses 

de population de Mulliken (tableau 21) et de recouvrement (ta-

bleau 22). On obtient le moment dipolaire (tableau 23). 

Un troisième calcul est effectué aussi dans une base de 

VD mais avec les N dans un plan en-dessous du Tl'1g. La coor-

donnée en Z pour un N est alors de -0,639 u.a. Après 150 ité-

rations on obtient les paramètres énergétiques de l'état con-
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sidéré (tableau 24) et les OM explicites (tableau 25). On ob-

tient les analyses de population de Mulliken (tableau 26) et 

de rec'ouvrement (tableau 27). On obtient les moments dipolai-

re (tableau 28 r et quadrupolaires (tableau 29). 

III.E.2. Le fragment Mg2+N4• 

On étudie une géométrie idéalisée plane avec la même dis-

tance r~ig  ': J, 898 u. a. que celle utilisée à la section précé-

dente. 

On fait d'abord un calcul dans la base minimum. Les .&" 
l.l.-

chiers de données pour PA20A (tableau JO), PA20B (tableau 4), 

PA30A (tableau JI) ,et PAJOB (tableau 6) sont déterminés. La 

configuration de l'état fondamental "closed-shell" étudiée est: 

2  2  4  2  2  4  2  2 
(lalg) (lb1g) (leu) (2alg) (Jalg) (2eu) (la2u) (4a1g) 

(3eu)4 (2b
lg
)2 (lb2g)2 (4eu

)4 (la2g)2 (leg)4 . Le fichier de 

données pour PA40 (tableau 34) correspondant à cet état est dé-

terminé. Après 28 itérations on obtient les paramètres éner-

gétiques (tableau 35) et les 000 explicites (tableau J6). On 

obtient les analyses de population de Mulliken (tableau 37) et 

de recQuvrement (tableau J 8). Une autre configuration élec-

tronique "closed-shell" est étudiée par le biais du fichier de 

données pour PA40 (tableau J2) pour obtenir les paramètres 

énergétiques (tableau JJ) de l'état considéré. La configura-

2 
tion de l'état fondamental "open-shell" étudiée est: (lalg) 

(lb
lg
)2 (le

u
)4 (2a1g

)2 (Ja
lg
)2 (2e

u
)4 (la

2U
)2 (4a

1g
)2 (Je

u
)4 

(2b
lg
)2 (lb

2g
)2 (4e

u
)4 (la

2g
)2 (leg)2 (2a2U

)2. Le fichier de 
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données pour PA41 (tableau 4J) correspondant à cet état est dé-

terminé. Après 28 itérations on obtient les paramètres éner-

gétiques (tableau 44) et les aM explicites (tableau 45). On 

obtient les analyses de population de Mulliken (tableau 46) et 

de recouvrement (tableau 47). Deux autres configurations élec-

troniques "open-shell" sont étudiées par le biais des fichiers 

de données pour PA4l (tableaux J9 et ln) pour obtenir les pa-

ramètres énergétiques (tableaux 40 et 42) des états considérés. 

On fait un de ~i e calcul mais dans la base de VD avec 

une fonction de polarisation sur Mg. Les fichiers de données 

pour PA20A (tableau 48), PA20B (tableau 4), PAJOA (tableau 49), 

et PAJOB (tableau 6) sont déterminés. L'état fondamental 

"closed-shell" est réétudié par le biais du fichier de données 

pour FALW (tableau 50) pour obtenir les paramètres énergéti-

ques (tableau 51) de l'état considéré et les aM explicites 

(tableau 52). On obtient les analyses de population de Mulli-

ken (tableau 5J) et de recouvrement (tableau 54). L'état fon-

damental "open-shell" est étudié par le biais du fichier de 

données pour PA4l (tableau 55) pour obtenir les paramètres éner-

gétiques (tableau 56) de l'état considéré et les OM explicites 

(tableau 57). On obtient les analyses de population de Mulli-

ken (tableau 58) et de recouvrement (tableau 59). 

III.E.J. Le fragment MgN4. 

On étudie une géométrie idéalisée plane avec la même dis-

tance Mg-N = J,898 u.a. que celle utilisée à la section pré-
cédente. 



On fait un calcul dans la base minimum. Les fichiers 

de données pour PA20A (tableau 60), PA20B (tableau 4), PA30A 

(tableau 61), PA30B (tableau 6) et PA40 (tableau 62) sont dé-

terminés. La configuration électronique étudiée est 
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2 2 2 4 242 2 (lalg ) (2alg) (lblg ) (leu) (3alg) (2eu) (la2u) (4al g ) 
4 2 242 2 4 (3eu ) (2blg ) (lb2g) (4eu ) (la2g ) (2a2u) (leg). Après 

12 itérations on obtient les paramètres énergétiques (tableau 

63) de l'état considéré et les OM explicites (tableau 64). On 

obtient les analyses de population de Mulliken (tableau 65) 

et de recouvrement (tableau 66). 



Tableau 3 

Données pour PA20A du fragment Mg2+N40 dans une base minimum. --- - -

,- 1 1 2 1 
-. , .- HGNL ST _ _  _  ____  ____ ______ __ _  _  _  _ __ _ 

21t 30 
21112111211121112 1 1 1 2 1 1 1 r
--H-G ~ ~  .. II, HGI2·' :(11/1 J, N: [11/1 J, U:ll111 J, PAZU" 
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-18 15 -7 16-10 7-15 

1 -19-11+ 6-19 11 6-lIt 

1

1 _  - ~  a ____ ~ ~ ~ 
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I
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. 12 8 10 12 2 0 16 6 
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Zit. Z .. _ Z'! .~ . ~ ________ _ 
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1 
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Tableau 4 

Données pour PA20B du fragment Mg
2
+N40 dans une base minimum. 

. . ~~. . . . .  

111 
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Tableau 5 

Données pour PA30A du fragment Mg2+N40 dans une base minimum. 
"Ge2+)N40,C4V,HGe2+);133/3);(11/1J,N;e33/3);[11/1J,O;13J/31;ll1/11,PA3UA 
2  0  0 1 

HGNLST...  . . ItGNl.Iil.L._ ...... _ .. .......... .... . -. . _ .. -.--_ .. _ ... _---_._-_.- ---_ .. _-- ---------------
6 

"Ge2+) 0.0 0.0 0.0 12.0 
._tU _____ -l.J96 .~ .. .  Z.O ~ 

N2 0.0 3.696 0.0 Z.O 
N3 -3.898 0.0 0.0 7.0 
Nit li.D ...... =I .. ~ . 0.0 . ~  .. 

1 o 0.0 0.0 3.851 8.0 
90 30 
3  .LI .L . .l.....LL_L  . .l 1  1  l l 3 _J . .LLLLl .. _l....-J..J-.l.LLI _L3. .... 3<--___ _ 1. 

1 "Ge2+) S 654.89097 0.0675674 
NGe2+) s 98.7Z75ZZ 0.3901195 
NGe2U S...... Zl.13!iZOL  . .Lflflll.3UQ.. 
NGe2+) S 28.128657 -0.0863368 1 

... -_ ... _--_ .... _----- ---- - _ .. _---_._---_._-----_._ .. . ~ . 

NGI2+) S 2.2951125 0.597807Z 
. __ H.YJZtl.. _ _ . __ ~  . . . ~. ~~ ~~ _________ -,-_ _ __________________________ _ ~ 
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NGI2+) X 5.1165930 0 ... 1 .. 81116 
HG'2tl .)( ........ ____ 1.U1J9Z0 .. .II.§II.}_1DlIl .. _ _ .. . - - ---------_ .. _._----_._._-
NGe2+) y 3 
"GI2+) Z  3 

_ .. JU _____ ...s. __ _ ~. ~  . ~~ .... ~~ ~ ____________________ ______ _ _ ___ ---------- --1 
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l'Il . S  . 8. JZo.UDIl._._ ... -:Il .. .o.0IlBU __ .. _ .. _ _. ________ _ .. ____ •. _ ..... ______ . _______ _ 
l'Il S 
Nl $ 

___  HL-_ __ .. _ x 
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l 
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6 
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Tableau 6 

Données pour PA]OB du fragment g ~  dans une base minimum. 
. ~ ~~ .  

1  0  0 1 
HGNLS1. HiiNl.NL._._ .. _. . .. __ .. -.......... _. __ ... __ ._-_._._._---------- -_._---._._._---_._--_._--._._----
1.DOOuOOOOOE-12 1.0 

••••• _  • ____________ 4 ____ _ ••• _  • • 
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-----------
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Tableau 7 
Données pour PA40 du fragment Mg2+N4û dans une base minimum. 

. ~ . ~~. . . ~ ~ ~  

o  •  • 
/'tGHIHT _. __ 
ZIt 21t 
7 Al 

Il o Il o o • o 
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Tableau 8 

Energies relatives à l'itération 100 pour Mg2+N40. 

l--- -. -. -----..... -.-.--- -----.--.--.--" ... ---.-------.------------------------.--.---.--------------.. ~ . 
. ~ ~ . . . . ~  

_  _______ . ~ ~ S i  ~  SElF-CONSISTENT-HElù ".C.A.O. HErHOO 
( RESULTS OF ITERATION lUO 

__ ~.~ i . __ _ 
ITERATION 

PREVIOUS 
·-i fËRATl oN- CtiA"NGt:--· 

___ ..KIHfnç_. ~  L.L=._. _ _ _ _____ ._______ .. 88.02380002.... ..118. û23 .. 77_308:;-.. ____ . ~ .~ ~  .. _;_0------------
ONE ELECTRON POTENTIAL ENERGY, VCll = -1538.5169995969 . ~  .0004263617 
ONE ELECTRON ENERGY, H  • T.Vl11 z .~  -lu50 ... 93 .. ~  .0002 .. 90776 
no EI.E!;TROH POHNTlM. E.NfRGY, V!1.z!. ~ _ 363 ... 21"6011'+1 . 363 .... 217 .. 22865 . ~ . 
ELECTRONIC POIENT!AL ENERGY, V lEI = VIl). v 1 l, 21 -ï17s:ii9SSJ<jl;ilZs---· ·····:11:7"5 ~  --n î-- ----;ïiifG"ïi;i;1873-r------------.. -----·-·--- --- - .--...... --
ELECTRONIC ENERGY, EIEI = H.Vll,21 = -687.D11139 .. 565 -687.0717063617 -.0000330968 

. .~ g~~ .n ...i .  ~ ~ ~ ~.~ ~ ~ ~  .. ~ ~ . ...~ ~ ~~~~~ ~ ~~ ~  ... ~ 
: POTENTIAL ENERGY, V = V(EI.V(N) -97 ... 963t115106.. -97,..9b37557337 .0001 ... 1813 
1 VIUAL, -VIT = 1.9977711820.. 1.9971763901 

T9TAL ENERG'(, ~ '7 PfJ .!lINI = . ~~ .~~~ ~~ ~ ~ .~. . . . .~.~~~ . ~~~ ~ .. ~  . ____ ~ ~~ 9_ ~ ~ ~ . ~~ .-.-.. 

ORBITAL ENERGIES (VALUES OF PREVIOUS ITERATION IN ~ S S  

1. A1 -0RBITAls-;--·ê"10'j'"(- - 1  -: -i o'--------------
-49.31888919 (-109.3181168751 -20.1166C."398 -20.866021521 -16.li249l,9JO (-16.0Z49J.8891 -... J95151uO ( -4.395138901 
-2.88711506 ( . ~  -1.61004505 -1.61003957> -1.478Hb26 (-1 ... 1693533) -.916269 .. f: ( -.918256361 
-.77983218 ( -;719839371 -;100213024 ~ii i i r  .,,---" --.-. -.... -.  -.. -. . - . . -- .  --..... ---.-.... --. . -.. ---.. --.----.. 

1
' _  -1. AL  - . . . n ~  __ L __ 1L.!JL::. -!!.!.--

-.88413616 ( -.864737071 

i 
1 3. III ~ S  4' ! ~ - 15.1 
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Tableau 9 

OM de l'itération 100 pour Mg2+N40. 
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2Al 
2 

~ .  1.00000 
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Tableau 9 (sui te) 
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TOTAL 1.99993 

. . . .~ . _o. l! .. ____ ~~  .. _____ . ___ . .!!.. ___ .. . .~ ~.  ____ . .. ~ ~  ___ ~~  _____ . . i. ~ 0 0 OJ 0 ._.....!. ~ 3lr. ___ . . .~  ______ .. ~ . 30 _. __ . ..!. Ù ~~ ___ .. .~. . ~.~ ... ___ . ___ .. _ 

TOTAL IN Al .~  

81 . ~  .~ ~ ~~~. ~ ~~~~ ~ ~.~ ~ ~ ~ ~ ______________________ ~ 
TOTAL IN 81 .~  

E .00310 O.UùOOO Il.00000 .001G7 .9&959 O.OJOOO .~  olOU .wU 38u .01139 0.00000 
.. ____ ... ____  . _. _____ ._ .. _______ .. _ ._. .~  ... .. .~.  Q9 . _! OC a H O. 0000 0  _. ______ ._. _____________ . __ _ .. ____ . ___ . __________ . ___  . __ . __ . __ ._ .. _ ... _ .. 

TOTAL IN E .99395 
TOTAL 1.98933 

1---- ~ )( Z3 AZ .5000-0 
TOTAL IN AZ .50000 

8Z .500e 0 ------·--- -----------.... -·--fëifü:-ÏN-éz- ··;5-0IÏiîiï--------------------·---------------·------·-----------.. -.. ---.. ".-... -.----- -- .-.---.---.. 

E 0.00000 -.00000 .0000& ù.OOÙJO O.JÙOOO .wù162 .97720 .~  ~. ~  . ~ ~ 

.i.i ~. __ .li§.2.'L Il • 0 00 0 0  • 00 0 G 7 
TOTAL IN E .99339 

TOT AL 1.99339 

Nlo y ~ Al -.00001 -. a 0000 -~  ri i ii ii i i ~  0 i .. -.... ~ ~ ~ i  -·----.. ;-;;·;-i6.;-·-·-; 'if 0529 

____________ --=-____ -'T...,O"-'T""A,.....L .l!':L! L ________ . ~ 71 
81 -.00000 . ~~  .~  .01055 

TOTAL IN 81 . ~~  

.. __ . ____________ E _________ ... g.oOQ L __ . .11.. 9QO Qg _. ___ ..~  ~ . _ _1.'OQJ'E. .. __ . ___ !_H.!!J.2 ...... . . . ~~.  .. _.!.!9.Q. QJl..Q .. __ . . ~ .. L ___ .!_ .. ~ 131 ___ .~ . . .  

.510376 0.00000 . ~ D.OOOû O 
TOTAL IN E .1010510 

TOT AL • ~  3 

Nlo z 25 Al -.00000 -.00000 .00000 .01i000 . i ~  • ùO 018 .ul/OOO .~  • 0 ~  2 .~  .. 3 

- "-----------.. TorAi---iN-Aï --.-.-.. ---~ ii i ---.. ---.. -.--... . ... -,--.-.. -..... 
E .OOOUO 0.00000 0.00000 .Oouo o .ùOOOO ù.OuOOO O.OOOOU .,,0012 .ila"s 0.00000 

_. __ . _____ .__ ~.  0.00000 .97738 O.OOOUO 
TOTAL IN E .02Z57 

TOTAL . ~ 

~ TOTAL IN-A1 ON Nlo 1.50t'o6 .. 
TOTAL IN AZ ON ~ .50000 

___  rgHI._I .!L!U.. ____ Q.!L ~  _____ !. HQ QQ" " 
TOTAL IN 82 ON Nlo .50000 
TOTAL IN E ON ~ .~ ~  

TOTAL ON ~ 6.95bOZ 

CP 
1-' 
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Tableau 11 (suite) 

..................... -.... _-----_._-----------_ .. -.-. __ .. _ .. -._. __ ._._ .. _----_ .. _--_ .. _-_ .. ----------------------_. -_ .. _----_ .... 

o 

. _. Q 

o 

o 

MULLIKEN POPULATION ANAL1SIS 
MG' Z + INItO .C .. V .HG' Z"=' 33/3':= (11/1' .N: 133/3'= ~n  =( 111 U .PA5 9 

.... _._ ........ _____  . __ .. ____________ .1. .. __ ... _ .. _ .. ~ ___ .. _ ... _. __ .L .. _____ ._!t. ______ 5 ___ . __ .. __ 0 _. ___ .2. 8 ~ 1L ___ . ____ ._ 

s 26 Al -.00000 

TOTAL ÏNAl 

1.'38304 .00000 

1.99999 

.00UuO .0000 0 • (116 53 . ~  ."OOZ,+ .Ilolillil .00001 

.. L ._ ... ~  _. ___ . ! 1. . . ~g .. __ ... . ~ .  __ . .. ~ . . ___ ....!Oil002 __ ~~ ... __ h~ .~. . _ _!!lig _ _ ... . i~ .olùO'+o .~~ ~ ...... __ ._ . 

TOTAL IN Al 1.99982 

X 28 E 0.00000 -.00000 .00002 0.00000 0.00000 .00201 .002lt3 O.uOOpO . ~  1.Ife,n 
0.00000 .88631 0.00000 .02210 

...... ____ . _____ --..ln!L ~ .. ______ ... ~~. i .  . _____ . ___ . __ .. _ 

1 29 E -.00000 
.88631 

TOTAL IN E 

0.00000 0.00000 
0.00000 .02210 

1.09159 

.00002 
0.00000 

."0201 o.ùOOOO o .uli 000 .1102 .. 3 1.0671J 0.00000 

.. nu ... !L ... _ .. n.l __ 3D Al -.UllUJL __ .. ...!.OO.!!..QL._. -.00000 .00 0 111 .00151 • U31 r~ __ . ~ .~ __ 1_. ~. ... . 26:' 3 ___ .~. .~~ ...... __ _ 

TOTAL IN Al 1.9961 .. 

o TOTAL IN Al ON 0 5.99595 
TOTAL IN A2 ON 0 0.00000 

_. ______ . __ ._.IIH.!.I.. . ...I1L.ll._._Q!t 0 __ g . . . ~~ .. __ . __ ._. 
TOTAL IN B2 ON 0 0.00000 
TOTAL IN E ON 0 2.18318 

TOTAL ON 0 8.17913 

CONSIDER OVERLAPS IN BONDS LESS THAH 7.79100000 AU LONG 
----_ .. _-_._-- ._ .... -._-_ .... _ ....... ... _ .. -. __ .... _----- - ----

1-··_· ________________ ._.  _________ ._. __ ~. _____ ._r._________ _ __ "_,,-__ '_'_'_0" _ 

_ ... _ _ _  •  _ _________ _ _ _ _______ •• __ . ___ ••• __ ••• _. __ •. _. _______ ,_. ___ ~ ________ • ________________ .~ ____ • __ . • ___________ . . ~ __ •  _ ___l ____ _ 

r--._. 

'-------_._- ~ 

·f 
1 
1 

(X) 

l'V 
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Tableau 12 

Analyse de population de recouvrement pour Mg2+N40• 

~ . ~ . e . e . e . e S  

OVERLAP POPULATIONS PAGE 1 

1. fROH -"1 HOLECULAR OR8IT4LS 
______ . __ . __ ... _____ .. _._. __ JU __ . ___ ._. ___ ~g  ... _. ____ . __ ._N?.. tH_. _ ... __ •. ~~ _______ . __ . _____ IiL __ ~~ ____ ... _. _____ Ii'! _________ ~  ____ . ~~  ____ .. ________ .. _ ... _ .... ________ .. _. ____ ._._. 

"Gez.) HGez.) Nl HGez., Nl NZ HGIZ.) Nl NZ N3 
~  .00049 . ~  .00000 . ~  .00000 . ~  ~ ~~  . ~   . ~ . ~  

541 .00007 .00007 .UiJJI--!.lI.ll!7 .QOOOO .00000  .00007 .00000  .00000 . ~  

&41 -.0001& -,0001& .00011 -.0001& .00001 .00017 -.0001& .00011 . ~ .00u17 
7Al -.00H5 -.00355 . ~ -.00355 .000&9 .01951, -.00355 . ~ .0110&9 . ~ 

.4H ... _. _____ . __ ~ .•. O!UU4 ..  __ ~. Q ~g  ... _ ! g Q!lQQ . ~ ! _Q OP..lL ___ ... ~ . i ______ . .~ ____ :"_!!I_P.!lJ.I!._. __ . ~ ~ . ~~ _____ . . . ~ . __ . __ . . .~ ______ ._. ________ _ 
9Al -.005&0 -.005&0 . ~  -.005&0 .0006Z . ~  -.005&0 . ~  . ~  . ~  

TOTAL FRO" 
41 -.00896 -.0089& .034&9 -.0089& .0013Z . ~  -.UU896 . ~  .OU13.i: .1131,69 

Z. fROH 4Z HOLECULAR ORBITALS 
.  . _______ .tU_  .... ____ .. __ Ji? __ . ______ .. _ .. ~.  _ . '._._ .. ____ l'P.  . __ . ______ .tlL ___ ._._. ___ ~ ______ N.1._ ... _______ !!'!. __ . _____ . ____ .!!'!._._._._ .. __ . __ ~ .  ... _ . _ .. _____ .. ___ .__ _ ._._._._ .. _ 

HGez.,  HGez., Nl HGez.. Nl NZ HGez., Nl N2 N3 
lAZ 0.00000 0.00000 -.OZZ95 0.00000 -.0000& -.OZ295 0.000011 -.J2295 . ~  -.IIZ295 

TOTAL FROH 
AZ 0.00000  0.00000 -.OZZ95 0.00000- -.00006 -.OZZ95 0.oooiJil---;;;nZ9ç--;;-.1l00ût> -.02Z95 

.... h fP-Q!1IU .... _ ... .. .~ ~ ~ ~. ~ ~ .  ... _____________________ _ "N-ï;""---tii.----------·N;;·---·------Nï;""---·-----·-··----·· .-.... -.-.-.-.. -... 

Z81 
TOTAL FROH 

Bl 

Nl NZ NZ H3 N3 
HGIZ.. HGez., Nl HGeZ+I Nl 
0.00000 0.00000 -.019Z8 0.00000 .00067 

0.00000 0.00000 -.01931 0.00000 .000&1 

H3 
HZ 
-.019Z8 

-.01931 

HGe2.' Nl NZ N3 
O.UOOOO -.019Z3 .000&1 -.ù19Zd 

0.00000 -.01931 .00067 -.111931 

i ~ FROH BZ --.---·- -HOlECULAiC6ifsTTATs-- ---·------------ -.--------------.---.---------------.---... -.-.--.-------.---------.- -.. . 

lBZ 
TOTAL FRO" 

Ni NZ NZ Nl Nl N3 N.. ~ NI, NI, 
HGez..  HGez., Nl HGCH' Nl NZ HGIZ.) Nl NZ Nl 
0.00000 0.00000 .OZ10Z 0.00000 -.00005 .OZ10Z o.OOOOu .OZ10Z . ~ .02102 

. Q{ .. __ .. ______ QJ.ll!lll_ J!J!H!. ___ ... ~  __ . h ~ . ~  _ _ . ~ . . . .  _ __ . . ~. . ___ ~.. .. . ..~ __ . ~  _______ . __ 

5. FROH E HOLECULAR OR8ITALS 
Nl NZ NZ N3 N3 N3 N" r... No. r. .. 
HGez., HGez.) Nl HGIZ.' Nl NZ HGI2.' Hl N2 N3 

~

3E .00393 .00008 .00001  .00393 -.00000 .0COOl .ùUOOd .0ùODI . ~ . ~ ~  

~ .. _. ______________ II.Q Q.!LL ___ . _.1 O-nH __ . __ _ .• !lIl!!_9! _. __ ,g!!!! g~ _______ .!.!!.HQ.ll ___ • .!U.9.çJ._ .... . ~~~ .  .. _ . ... ~~~ i.  __ . .. . ~  ___ ~~ .i  . ___ .... _______ . 
5E -.00003 . ~  .00096 -.00003 .00000 . J0096 . ~  .ùOil96 -.Cl013t> .0""9& 
&E ,:,.00411 -.00003 .00096 . ~  -.0013& .OU09& -.u0003 .0009& .000"" .00096 

_ ____ _ . ___ IE -,110018 -.00036 .00135 -.0.!l.H.8 -.00001 .00135 -.00û36 .00135 .00011 .OHl:) 
8E -.00016 -.00018 .00135 -.00036 .00011 .~  -.Oülllé .0C,135 -.000111 . ~  

9E .00012 -.003Z1 -.00239 .0001Z .ouoeo -.0(Z39 . ~  -.oaZ39 -.ÛJ05b -.00Z39 
lOf . __ .--=.t.UnL _ _ -L.OQj.1.Z _______ . ~  ni . ~ ~  ____ :.!.l!i!l ~  ___ .. ~ .  ~n . ____ . ~  . . . ~~ . _____ . . i . ~ ~~ __________  . __ 

TOT AL FROH 
E 

TOTAL FROH ALL 

-.00381t -.0038" -.01l014 -.0038" -.0018Z . ~ ~ -.003S .. 

HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ N3 N3 N3 N" 
HGez., HG eZt' Nl HGIZ+' Nl NZ HGIH' 

OVERLAP CHARGE '--:;1iiz79'--:-;ôiz7g' -'- -' ~ 0133"1"" ~ ii ~  - - • i ~ i  

DISTANCE CAU) 3.89800 3.89800 5.51260 3.89800 ~  5.5126U l.698vU 

-.OOOH -.0016" -.0001 .. 

N.. ~ Nit 
Nl NZ N3 

.~ iïÜJr"-• j 00 ~ S-----; "1331 - - -'-- --'-.-'-....... -... 
5.51Z&II 7.79&110 5.51260 

CP 

i~ 
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Tableau 12 (suite) 

.. _ .. _-_.-._---_._._----------------_ .. --- ---_ .. _._.--_._-_._. __ ._ - _ ._----_ .. ---- --------- ---... ~ . __ . 

e . ~ ~ . e  

OVERLAP POPULATIONS 

1. FRO" Al "OLECULAR ORBITALS 

PAGE 2 

. _. ______ .......... _. _._ .. ____ . __ 0 . ___ _ ,Q .. ___ ._ ... _ .. __ 9. _. __ ._._._._ ... __ .Q. ... ___ Q_._. ____ ._ ._. _ _____ ._. ______ ._. _______ _____ _ _ _ ____________ ... __ .. _._._ .. 
"Gez.) Nl NZ Nl ~ 

~  .00028 .00000 .00000  .00000  .00000 
_____ .-2Al ·.oaZ71 .~  .00000 .OOOOO ___ ~.~ ~ ~ ~

6Al -.10396 . ~  . ~  . ~   . ~  

lAl .00026 -.00185  -.00185 -.00185  -.00185 
.__ .. 0 ! L . ___ . __ .:: .• u.i1 ~. . . g Q ~ u _ ...... t.!! Q g,H _ ...... ~.  ~. .  ___ . ~.  ____ . _ _ _ . _ _____ ..... __ . ____ ... _ ... _ ... ____ . ____ .. __ . __ ..... _____ .. _ .. _ .. _. ___ .. _._ .. :..._ . 

9Al .00108 -.00J81  -.00J81 -.00181 -.OÜJ81 
TOTAL FRO" 

Al -. 00 7 liJ -.00119 

Z. FRO" A2 "OLECULAR ORBIULS 

-.00119 -.00119 -.00119 

..•. _. __ .... ___ .... _ . .Q ___ . ___ ..9. __ ._ .. _ .. _ .. Q _ ...... _ .... _ .. __ Q  . ____ .. _ .. ..9..__ __. ______ . ______ ._. ______ ._ . _____  _ 
"Gez., Nl HZ NJ Nit .... ---------.. -.---.. -.. 

TOTAL FRO" 
AZ 0.00000 0.00000 

J. FRO" Bl ~ ORBITALS 

0.00000, 0.00000 0.00000 

°  °  °  °  ° ------HGCz.,--· .. -N"i--·--·--'Nz----------ifr ~ --.------.-------.----------------. -.----.. --..... -.. -... 

TOTAL FRO" 
Bl 0.00000 0.00000 

~. FRO" BZ "OLECULAR ORBITALS 
._._. _ ____ __ ____ _____ lL 0 

"Gezu Nl 
TOUL FRO" 

BZ 0.00000 0.00000 

5. FRO" E "OLECULAR ORBITALS 

o.ooooa 0.00000 0.00000 

°  °  ° "Nz------'N3 .~ -----------------------------_._._ ... 

0.00000 0.00000 0.00000 

. __ . ___ . ________ . ___ . __ _ ~ .. ___ lt _ _ _ _ ._ . .9_ . ____ _ . __ Q .. ________ . __ 0__ _ ____ . ________ _ ___ ____ .. _ _ .... __ ._ .. _._. 

SE 
&E 
7E 
SE 
~  
lOE 

TOT AL FRO" 

"G'Z" tU NZ NJ ~ 
-.00002 .00001 .00082 .00001 .0008Z 
-.00002 .00082 .00001 .00062 .ocoel 
-.00001 .00006 . ~  .00006 . ~ ~

-.00001 .00026 .00006  .00026 .000l6 
_. ____ .':.1 GUSS ~ g  L  _ ... ~  + 7 H _ ... __ . . .~  .. ___ .. ~ . ~ 

-.00055 . ~  -.00077 .01718 -.Oij077 

E -.00111 .01756 .01756 .01756 .0 17 ~  

TOTAL FRO" ALL HOLECULAR ORBITALS 
. ___ . _ . __ . ____ JL __ .....Jl ____ . ___ .... _ .. Q ____ ._. ____ ... _ .. Q ..... _. __ . __ .... Q __ ...... _. _____________________ . ____ -.:.. _ ________ _____ .. _. __ . ___ . ________ _ 

"GIZ.) Nl NZ NJ ~ 

OVERLAP CHARGE -.00853 .01637  .01637  .01637 .01t37 
___ ~  eAUI 3.85100 .~  5.47947 5.47947 .~ ~  

........ __ ._._.-'.--_._. __ .. _------- . --------_. ---------_. -_ .. _-'_ .. '._ ... -
'-------_.. ~ 

'1 

co 
{:"" 



Tableau 13 

Données pour PA60 du fragment Mg2+N40 dans une base minimmum. 
------

. ~ ~ ~ ~ .  
1 . 

.Ii _. 
I---"HG e 2 t) 

.... . _ --
0.0 0.0 0.0 12.0 

Nl J.898 0.0 0.0 7.0 
N2 
Nl 
~ 

o 

.a......!I-
-3.898 

l.4'H 
0.0 

Il.0 '_.-L-
0.0 7.0 

._ __________  <-':--L Il . _  ._ . __ ~ ____ . 

0.0 -3.1l98 ~.  7.0 
0.0 0.0 3.851 8.0 

90 30 
l  3  J  3  J  3  3  3  3  J  J  J  'J  3  3  J  3  J J 3  J  3  3  3  J  3  3  l  3  3 
HG' 2 t 1 ~ ____ A'i.!.L.. 89 0 97 L..Oi>.Z5b.1-L-

e ~  S 98.727577 0.3901195 
HGe2t) S 21.J35201 U.6683850 
"Gt2+! S 28.l.28657 -0.011 tJJ68 
e ~  S 2.2951125 0.5978077 
e ~  S o. ~ ù ... ~  .. 30 

-It.G..LZil _ _ . ~ 23.605106 J.-ll..IlZ1.9? ___ _____ _ ._ .. _. ______ ... ___ . ___ ._ 

~  X 5.1165930 O ... ~  

. ~  X 1.2313920 0.6051010 
HGI2t) y 3 -
HGI2+1 Z 3 
Nl S 218.36 .. ~  0.0678703 
Nl S 12.598 89J 0....l911 20! /1 ___  . ___ _ _ _ _  . __ _ 

Nl S 6.91739iJO 0.6700832 
Nl S 6.3263600 -0.0608903 
_ Nl S 0.65919000 O. 567 2020 
Nl S C.21009000 0.5110916 
Nl X 6.1203500 Il.J.159195 
N1 X 1 25938°0 0 .. 699582 _" __ .  _ ___ _ 

Nl. X 0.29h5GGO . ~~  

Nl '( 8 
Nl Z  8 
N2 S  6 
NZ S  7 
NZ X  8 .. __ _  . _____  _ 

N2 Y  6 
N2 Z  8 

_  .IU S  6 
N3 S  7 
N3 X Il 
Nl Y m_ 8 

N3 Z a 
~ S  6 

Nit S  7 
~ X a 
~ y  6 
Nit l d.. _______ . _ .. _. __ .. '. __ . ___ .  _ .. ______ .... __ . __ 
o S 281.66656 U.06.90599 
o S .. . .~  0.3931595 
O· S 9.0956200 0.6656691 
o S 11 ... 66030 -0.0606199 
o S u.86786000 . ~  

c
---~ ~~~~~~e~~n ~~~ ~~ . ---u_. _ ___  • __ _ 

o X 1.o66 .. 2CO 0 ... 765935 
o X . ~ i  O.61JU .... ~ 
o y 26 
o Z 2& 

10 A 1  ------------ ----------' - ---- - - --- -

1  A 2 
It 81 
1 82 

----.... - - - -.---------1 

J, 

ro 
\..r\ 



Tableau 13 (suite) 

O. 
8. 

_-= ___ UfI!iI O1'3ZE.= 0 Z 
o. 
o. 

8. 

O. O. . ~ ~  

Q. O. O. 
0_"--_________________ J20'35JJJE-OZ . . ~ ~  

. ~ ~  -.69990588EtOO O. 
O. -.116901'32E-02 O. 

Il. 

~.  0.00000 
O. . ~ ~  ~. 

-.32095333E-02 . ~ i  ~  

29 
29 

__ 2'3 __ 

Z9 
2'3 
Z!iI 
29 
29 

30 
30 

pe 'P"""H2pgrxulI Me ... IY 

.11690192E-02 O. O. .32095333E-02 

. ~  . ~  O. -.69990588E.00 
_O. O. • 1169019ZE.,1l2 O. 
O. O. O. . ~  

O. O. 

ZJ 
1 1.0 
Z 1.0 
J 1.0 
~ 1.0 
L...l....JI. 
6 1.0 
1 1.0 
Il __ 1.0 
9 1.0 
11 1.0 

13 1.' 
16 1.0 
11 1.0 
18 1.0 
19 1.0 
ZII 1.11 .LeU 

21 1.0 
22 1.0 
Z3 1.0 
Zt, 1.0 
Z5 1.0 
2é 1.0 
5 0 
6 0 
0 0 , 0 

0.0 0.0 
0.0 U.O 

a 

~ . .

3.651 
3.1151 

30 
30 
30 
30 
30 

~ 

225 
Z26 
zzr 
Z2e 
229 
zu. 
231 
232 

233 
2H 
2J5 
236 
237 
2J6 
239 
24t0 

-----------

... -- ,---_.-----

_ ___ ~  

J, 

._ .. __ . ___ , __ ... ___ _____  ... _____ u_.__ .J 

OJ 
Û'\ 



Tableau 14 

Momemt dipolaire de Mg2+N40. 

------------------ -------_. -------

OIPOLE HOHENTS 
',M'IeYbM'ÇU 

WITH ~  TO 
THE POINT 

------------ < ~ 

o 
COORDINATES 

x y  - Z 
0.000000 0.000000 3 ~ ~ __________ ~ ~ 

IN ATOHIC UNITS 

!-'-__________________ ___ --'-______ -,-.J:t:.&'.ult(L-.. ,,-L' .. '.uJn ... ~  -loli..L.1JUw1t<(IC.u.-' • .JlNUluff.S. _ _ _____ . _____________ _ 

NUCLEAR 
ELECTRON 

X 
0.000000 
.JlOOOOO 

y z 
0.000000 ~. ~  

.000000 ~ .  

-------_.-- ,. 

237(\7'1 _ .. _----_!.._----

ARGUHENT TOO SHALL, RESULT UNOERFLOW 

ARGUHENT TOO SHALl, RESULT UNOERFLOW 
_ ERROR __ NUHBEfi _ 115 __ ~  8Y exe 

ARGUHENT TOO SHALL. RESULT UNOERFLOw 

ARGUHENT TOO SHALL. RESULT UNOERFLOW 
_ _ ERROR NUli8ER ____ 11!i. DETECTEO 8Y -EXP. 

ARGUHENT TOO SHALL. RESULT UNDEkFLOW 

ARGUHENT TOO SHALL. RESULT UNOERFLOW 
ERROILtoI\Jlt8ER _. -115. _ DETEC-TEO. 8Y EXP. 

ARGUHENT TOO SHALL. RESULT ~ 

END PROPERTY ELAPSEO TIHE : 28.0811 SECONDS 

- ----------1 

Ç!pu'n: qucar"! 1  1 2 IJ!= Ir.dru p' r AC d  ______ _ _  • 

ARGUHENT TOO SHALL, RESULT UNOERFLOW 
_ ERROR HUrl8Ea ___ 115 ___ 0ETEC_TEO.8Y EXP . 

ARGUHENT TOO SHALL, RESULT UNOERFLOW 

ARGUHENT TOO SHALL, RESULT UNDERFLOW 
ERROR NUHaER _ 115 DETECTEO BY.EXP 

~  TOO SHALL, RESULT UNJERFLOW 
ç 

ARGUHENT TOO SHALL, RESULT UNDERFLOW 
ERROR HUHBER 115 OETECTED BV EXP 

_. ---- - -- -

~ 

1 

OJ 
---.J 



Tableau 15 
Moments quadrupolaires de Mg2+N40. 

--_ .. _----_ . ...-.--_._-... -
QUAORUPOLE HOHENTS 

~ ~ ~~~~~~~g  TO ~ . .
THE POINT 

· 0 
COOROI NA TES 

X 't Z 
n.nnnnnn ".dnnnon ~. ~ nnn 

( 

IN ATOHIC UNlTS 

________________ -'E'-Lo ... R ....... ~  UJOA ... AILlI-Jo-C, . i . ~ ___ ______ ._ ... _________ . __ 

QHIXU _ QHI't'tl QHIZZI QI1()('tI QHIXZI QHI'tZ) RSQO 
. ~  . ~  .~ ~ O.OOOOOU 0,000000 D.OùOOOa 101a.&5135Z 
~.  ~.  -3 .. 8.5756QO .000000 -.000000 -.000000 ••••• -•••••• 

____ -;.(: < IL 
Jo 

- - -

.----

... __ .~ 
NUCLEAR 
ELECTRON 
ToTA -15.95539Z -15,955392 31.91018. .OQOOOQ -,000000 . . ~ .. . .. .. ____ . __ ._. _ •. _______ . _________ ~ 

._---

.. _--- -

" _"_0-"- _ __ • __ 

----

... ._-_._-------_ .. ----------------------' 
co 
(X) 



Tableau 16 

D PA20A du f t Mg2+NI.O d 

~ . ~ . . . .  

{) 1 2 1 · 
_-JClaIL.SL. 

3D 60 
3  2 2 2 l  l t 1  1 1  3  2  2  2  3  2 2 2  3  2  2  2 ;5 2 
:>  :> , :> :> :> 

1 7 0 
1 l 1  1 1 1  . 1 

_ _ .. ~. . __ . ~. . .  -2 3 -3 '. 

-3 -2 l -3 3  2 -2 
ft ~ 4  4 4 4  4 
5  b  b  5 <, Fo F. 

6  5 ~ .. 6  5  5 
7  7  7  7  7  7  7 

..... ~ . . IL-:Ii ,.1i .. !dL".8 .--lI_.A_. _____ ._. _____ --
-9 10-10 'J -9 ~  

-10 -9 3-1Q 10 9 -9 
~ ..  11 19 15 23 
-20 17-25 12-20 17-25 
-21-16 ~  21 16-24 _._,2. .. 16 .ZQ .. ~... . .  26 
23 19 11 23 15 11 19 
~ 21-il ~  13-21 
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Tableau 17 
Données pour PA30A du 

2+ 
fragment Mg N40 

~ . . . .  
2  0  0 1 . 

, .. ltlitILSL, .. i~ .  _______ ,_. ___ .... , ___ . ____ 
6 

"GC2+) •• 0 0.0 0.0 12.0 
1 ;1.828 Il.a Il.11 7.0 
N2 0.0 3.898 0.0 7.0 
N3 -3.898 0.0 0.0 7.0 

.... Nit. ............. Il ... Il. __ . __ .:-1..a.nL __ .Q .J. .... ____ .. _ .. l .!.L __ 
0 0.0 0.0 3.&51 8.0 
96 60 
3 ~ 1  2 1 ~ 1 ~ 1  1  1  1 Jo 1  l 3 Z  1 2  1  2  1  2  1  3  2 l ·Z 1 Z 1  Z  1  3  Z  1 
212 121 3  2 121 2  1 213 212 1  Z  1  2  1 
"GCZ+) S 6510.89097 0.067561lt 

"1!12+! ,$ .... ___ ..... .~ . r.. ...... iI t ~ . ~ .  .. , ......... __ .. 
"G(Z+) s Zl.335201 0.66&3850 
"G (2+) S Z8.128657 -0.086ll68 

r ~  s 2.2951125 0.591-8077 
HG(Z+) S 0.79915Z9lt 1.000000 
"G (2+) )( 23.80510& 0.118 Z192 
"Gez +t ~ ... _ ._._ .. __ . ~ . ~~.~  ... ~ . H .H .HL _ .. "_ .. _ 
"G i2+; )( 1.23139Z0 1.000000 
"Gez+) y It 

"Gez+) y 5 
- iiGe2+) l 10 
"Gez+) l 5 

_ .. HG ~ ~ . XX 3.101o1t 1.00UOOO 
"GeUI 

YY--1 0-·------·---·----------
"G ez +) Il 10 
"Gezu XY 10 
"Gez+l Xl 10 
"G ez +l YI 10 
Nl S Z1&.36101o9 0.0618103 

. -Nl . , .. " .. S'·---·----Jï:·S98890--"i:3'90 iD ia'--
Nl s 6.911l900 0.6700832 
Nl S 8.3Z6l800 -0.0808903 
Nl S 0.65919000 0.561Z0Z0 
Nl S 0.Z1009000 1.UOOOOO 
Nl X 6.1Z03500 0.1159195 
.. Hi ·--·· .. i ii i ~ r  .. ---· 
Nl X 0.Z91105000 1.000000 
Nl Y '19 

- 'Ni' y ZO 
Nl l 19 

l 

dans une base de VD. 

N1, 20 _._------_. __ ..... __ ... -._----_ .. _--_._ ... _--_._------- -_._-----_ .. .. s ' i(;" ....... ---.... ---.. ---................ --................. NZ 
NZ S 17 

---..HZ S 18 
NZ li 19 
NZ X ZO 
NZ .'f .. _ .. l'! ... ____________ .. _ ... _._, ., , .... _ ................ _. ___ .. _, __ ... ______ . ______________ . ___ 
NZ y 

HZ l 
HZ l H3 -.. ,-----s-· 
Hl 
H3 
H3 
Hl 
~ __ 
Hl 
Hl 
Hl 
Hit 

S 
. ~ 
li 
)( 

y 
'( 

z 
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ZO 
19 
za 
16 
17 
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16 
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Tableau 18 

Données pour. PA40 du fragnlent Mg2+N4û dans une base de VD. 
. . ~ . ~ .  

r ~ 
Il D .. 0 0 0 a o ' • (1 0 l , a 0  0  1 a 0 ~ (1 0 0 

30 30 ' . : 
,  9 Al 4 
1 1.11 

4 1.0 
1 1.0 

, 

~  t.n 

3D 1.0 
5 0.5 ' 6 D. 5 
tt Il,l'r; '1 r; .~r  HI n ?Ii 23. Il .2r; 

12,0.25 11 0.25 20 -0.25 25 -0.25 
14 0.25 U ~  ~ 2 0.25 26 0.25, 1 

t  ' 12 10 1 -
13 0.25 16 -0.25 21 -0.25 24 8.25 
4 81 ct 
r; n,1; , f, _n, 1; 

11 0.25 15 -0.25 19 0.25 23 -0.25 
12 0.25 11 -0.25 20 -0.25 25 1.25 
il. Il .,r; tll -II "r; l'? D..1S 26 -0.25 
2 82 4 
a 1.0 
t 3. Il .l'Ii t li. ft ,'Ii , 

2t -1I.21i 210 -11.25 

14 E 4 
2 1.1 
3 1.0 _________ M -----. -------_. --'-
9 1.0 
10 1.0 
'" t .n 
'29 1.0 
11 0.5 19 -0.5 
t, n.1i ;>0 Il c; _._----•. _-------.-_. 
13 0.5 21 0.5 
14 0.5 22 -il.5 
t 5 Il.0; 23 -II ,0; 

16 0.5 21t 0.5 
11 0.5 25 0.5 
18 0.5 ? .. _n ,1; --------- .. _--. 
J  2 2 2  1  1  1  1  1  1 J 2 2 2 3  2 2 2  3 2 2 2 J 2 
2  2 J 2 2  2 

.1. Q 

1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 
1.0  1.0 1.0 0.0 0.0 1.0 

-L-D Q.O (j.0 0.0 0.0 0.0 
0.0 
2 

t ,II n ,n 
a 
1.0 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 
0.0 0.0 
J 
1.0 0.0 0.0 
28 

1.0 1.0 1.0 1.0  1.0 1.0 
1.0 1.0 1.0 1.0 , 0.0 0.0 
0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 o ,II 
0.0 0.0 0.0 0.0  0.0 Il.0 
0.0 0.0 0.0 0.0 
II1111nnllOllJ1 ,G ~  

o o ,2150150 o 1 .1 -.9 
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Tableau 19 

Energies relatives ~ l'itération 150 pour Mg2+N40. 

. , 
1 

. ~ . . ~ ~  
'.' 

~ S Of ~  150 

~~  PRE.l/l.OUS 
ITERATION ITERATION CHANGE 

ONE ELECTRON POTENTIAL ENERGY. vell; -1530.5739656700 -1530.5709988153 -.0029668547 
ONE ELECTRON ENERGY, H  ; T.Vlll • -1049.3439727165 -1049.3416793875 -.0022933290 

ON .. P.OTENTIAL ~  .• 2.l - -lf>2.0..996331616-____ 362. 0974180916 .01UU5.fa61t1 
ELECTRONIC POTENTIAL ENERGY, VIEl ; VIlHVIl,2) -1168.4743319083 -1168.4731861117 -.0011511906 
ELECTRONIÇ ~  EIE) : HtVll,2) .-687.2443389548 . -687 .21038612900 -.000,.776648 

POTENTIAL ~  V  ; .~  ; -968.342 .. 039719 -968.3"12521813 -.0011511906 
VIRIAL, -VIT • 2.0122237145 2.0122241387 

AL ENERGY, E  : ~  - -lta.l..1121t1101.4_. _ _ .... .. .g ~S . - • QO QIo,ZZ 66U 

ORBITAL ENERGIES IVALUES Of PREVIOUS ITERATION IN PARENTHESES) 

1. Al ORBITALS, 1 lill ( 1  - 19) 
-49.42669633 ( -49.42891415) -20.97652522 1 -2Q.976355911 -16.1Q423194 (-16.10427128) -,..41551064 ( -4.415696081 
-2.9110.2..V1 -2 ..9-11.Z.Oa5.01 ... ~ . S ~. i. .. 65972392 • . ~.  L __ ~ .. . .. . .~ . .... ~~ .  .. 16) 
-.749255"1 -.7"911159' • -.50108852 1 -.5012966lU .25868109 ( .258884001 .72598lt43 , . • 12(10579) 
.83908394 .83902756) 1.00643938 ( 1.006 .. 80871 1.35163535 ~ ~  2.06810382 

, 
2.06157815. 

~ 

2. A2 ORBIT ALS, 2) 1 '20 - 211 
-90722726  , -90.2.2..6.2.6..3,) __ 1.0l1i81L?LL-...1...QZ{a8l61t1l.l_ .... ____ ---._ .. ' . ~ . 

3. Bl ORBIl ALS, 61 ( 22 -29' 

.5964076 .. 1 .59637530) .978551l1t .97850583) 1.06610 7741 

... 62 ~ . . .. . . .  . ....30-,,-32).. __ - - '-
-.9&977911 ( -.96961422 ) .79220260 .79216819' 6.191)8&405 6.190&64043) 

-1&.1044150& -1&.104454391 -1& .104 .. 1506 ( . ~  -2.916&3676 -2.IH6831 03) -2.91663678 -2.91683103. , 
-1 ... 7331967 -1.47334715) -1 ... 7331987 , -1 ... 733 .. 715) -.9 .. 038608 -.9 .. 0 .. 16271 -.9"038608 -.94DIt16271 

2f>6Ll.-._ ,...l.1U9S91.Z-, . ~ ..  -.5112Z53551 -.510211118 -.5102153551 
-... 5450 .. 58 -.45458720) -.45"504511 ( -.451058720 ) .41634162 .1t16320 n) .~  .4163211721 
.67067639 .87064080) .670&7839 1 .8706 .. 080) .93022305 .93017586) .93022305 .930175'&' 

3.92681432 3.926628&1) 3.92681"32 3.926028&11 6.19405255 . ~  6.19405.255 6.193864231 

.. ~ ~  ELA J?S.EO.-lI.1t E ;;; • 131o-SEGOtWS 
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Tableau 20 (suite) 

0.0000000 O.OliOOOOO O.OOIiODOO 0.0000000 . ~  .OZ3323 .. 0.0000000 0.0000800 •• ~ .~  
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0.0000000 
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Tableau 22 (suite) 
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Tableau 23 

Moment dipolaire de Mg2+N40. 
r-·- ·------ --·----.-

r-
i 
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-------- ------------
DIPOLE HOHEHTS 

CALCUUTED 
NITH ~  ro 

THE POINT o _____ _ 
eOOROIHAfES 

x v z 
~ ._----- ------- -_ .. _-----_. ___ ---1L ... UlQ.lIII.D o.QOoogo ].051QPD 

HUCLEAR 
ELECTRON 
IQBb _____ _ 

IN ArOHIe UHlTS 

• _________  u  _ _  • ___ ..Bl1l GLOUL COORDINAIES 
-- ---,------

x y  z 
0.000000  0.000000 ~. ~  

.000000 .000000 ~ . ~  

.!lllllJ! 11 ___ ~  ~. . ~~ .  Ri.!. _ _ 
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Tableau 24 

Energies relatives à l'itération 150 pour Mg2+N40. 
_._----------- - -------------

------ - 10 
HG 1 2+IN'tO ,C4\1 ,HG 1 2+1= 1 3211 2111.' ,IFI 3211Z1I ,0= 1 321/211 ,PA40 
PA'tD CLOSEO SHELL HARTf<H-fOÇI( S~ . S S ~ ~ n . .. h ~ .  __ 

KINETIC ENERGY, T = 
ONE ELECTRON POTEHTIAL ENERGY, 11111 = 
ONE ELECTRON ENERGY, H = T+ll111 = 
TWO ELECTRON POTENTIAL ENERGY, 1111,21 
ELECTRONIC POTENTIAL ENERGY, I/IEI = Vl11+1/11,21 
ELECTRONIC ENERGY, EIEI = H+llll,21 

~ ~ S  ENERGYL ~  

POTENTIAL ENERGY, V = VIEI+VINI 
VIRIAL, -VIT = 
TOTAL ENERGY. E = EIEI+VIN) 
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Tableau 25 
OM de l'itération 150 pour Mg2+N40. 
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.0000 a .00000 .001101 .00381 .110001 .00000 .00021 

.0.0..000 .00000 .00001 .0IlOOD .. 111100 .001000 

.00002 • ~ 13 2 . ~ . ~ .. .~  

.00000 0.00000 .01i1ll0 .0001l6 O.UOIiOO oJ.llùOIlO .00001 

.00015 ".001i00 .00263 . i ~ .1.0018 O.olOOOO .000100 
• /l.IUUl1 0.00.il00 • .. .. . . i~... . .  Û ... 001011 

-.oeouo -.IiOOOl .00075 .2 .. 539 .~  .010001 • 0 2080 
.00015 .00057 • CC190 • ~ 00 l ... 0 li .. a .JOOOl 

.00185 .21184 .COuOO .00835 .1.0004 

-.00022 0.001100 .51756 .11(0513 O."ùOUO O.Ol"iUO .0017& 
.01 .. 23 .~  ... 0 889 . ~  ... 2709 il. IIlillu Il .000101 
.OÙ 11 .. 0.00000 .00Hl 0.0 .. 000 .1.0000 

.00019 .uooo & .001 & 3 .2350.6 -... Oiltlt .QIiIiIiO -.00179 

.000l0 .00062 • GO 255 . ~ J05 .1.0 00 2 .0 0006 

81 

.00000 

.21865 
TOTAL IN Al 
. ~..  

TOTAl IN 81 
0.00000, 
0.00000 

.Z.2218 . ~ .. O.{;ll.O..J.... __ .. . ... .. ~ _ ..... 000111 ___ .. __ .00 b.3L_--LlLilIi1L ______ . ____ .... _____ _ 

E 

Al 

Bl 

E 

Al 

81 

E 

.006E>8 0 
TOTAL IN E 

rOT Al 

-.00000 
.05192 

TOTAL IN Al 
-.00000 

tOTAL IN Bl 
0.00000 
0.00000 
.21767 0 

TOTAL IN f 
TOT Al 

.01i00l 
• 00039 

TOTAL IN Al 
.00000 

TOUL IN Bl 
O.OOIlOù 
O.oooOol 

.21977 
.00 .. 26 0.00000 
• 00001 O.OGOIIO 
.00000 0.00000 

• .. 5 .. 93 
• 9.10oa .. 

.00000 .00000 

.03075 .25605 
. ~  

.001 .. 2 -.00000 

• 001'*2 
.00000 0.00000 
• 00171 .~ i  

.000(00 O.OCOOO 
.00 .. 09 
.00851 

.UOOUO .0lÙOCo 

.01097 .11231 
.01306 

.0020 .. • 00005 
.0020 .. 

.0ùODO 0.00000 

.00 .. 32 0.00000 
.12310 

TOTAL IN E 
. ~i  0.00000 

TOT AL 
.02016 
.035JO 

.00235 0.110000 
-.00082 0.00000 
.001 .. 0 0.00000 

.~ ---"--_._ -.. .. 

-.OOOolO 
.00369 

.16297 

-.00006 
.32170 
.00 229 

.oa026 

.00172 

.3135 .. 

.COO 3 .. 3 

.6:. 611 

.OH76 

-.00000 
.011517 

• 0118 6 

Il.0000ol 
Il.00000 
0.00000 

."0012 

.00391 

• il 0289 

O.COOOÛ 
0.(0000 
. ~ 

.1t5709 

... 9365 

.011175 

.0üOOl 

.ûl .. 9y 

• Où 3ltl 

.OU l .. é 

.01965 

.0032& 

• c ~ U 2 .. 
.OHOI> 

.0 a 156 

.01011 

.û002 U 
• Gû ~ 7S 

-.00001 0.1.01100 O.ol 1i000 -.C0023 
0.011000 ..... 217 0.00000 .0000 .. 
. ~ ~ .100001 

_ .. ---_.------_. ----------

.002'" 

.~  1111 

• 30 ~  

.000:'8 

. ~  • 
0.00000 

.111. 929 

.OC02J 

.17 9S a 

.0 L 5ab 
J.OI.OOJ 
. . ~  

• u(daO .00 08 2 .1 ~  

.~ i  .0000" 

... 0011 
._---.. _- ~

".' .. ---"---- -
.~  o.aoooo .00001 
... 2919 û.ùllùUII .flOOu .. 
."OliOt 

.- ---------- 0----- -. .. ° 1 .. 7 .00167 .339117 
.,,0008 .0001 .. 

... ùo"2 

.D.1.0Dlio.._ .. JI.ODOOQ .. __ ..• OOOlIl. ____ 
0498 .. 8 
.~  

0.00000 -.0000l 

..J'_ 
Jo 

1--' 
'vJ 
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Tableau 26 (suite) 

HULLIKEN POPULATION ANALYSIS 
HIi12tIN,*O.C.JoIl.. 

1 Z 3 .. 5 & 

.00000 .00000 ... 9 .... 0 .00 liu 0 .uIJOOO .Oul/Ol 
---401Zl---.0001Z .0 1l0.48 .00011 0 .011000 • r,oo 01 

ToTAL IN Al ... 9830 
... 9 .... 0 .00" 21 .00000 • 00 002 .00132, .JOiiÜO 

TOTAL IN 81 ... 98&2 
.98881 0.00000 .011000 0.00000 .110810 O.OOOCO 
• 0 00 0 Il 0.00000 .00015 0.00000 .002&3 0.00000 

--. __ .. ---.--_.-

1 8 '1 10 ---._-

.IiL J81 .1.01101 .000110 .00021 

.00000 .LOOOO .000uli 

. ~ ua .. .Io0ÙOO 

O.Oû ÙOO ."OOU& .000111 0.00000 
. ~ .~ i  .00000 0.00000 

1--
------ - -0-. 04lU1.4 ---_000.4,. .00001 1l-OlUUl0 .00001 0.001100 .0 Q 110 0 o .Ii 0 a Il 0 

i 
i N" S .... 
1- ---- -------------

! 
1 

1 , -
, 

i 
1 , .. -
1 
1 

Nlo 

N" 

NI. 

NI, 

S 105 

x .. & 

x 107 

'( .. 6 

Al 

Al 

ToTAL IN E .99&98 
TOT AL 1.99390 

-.00000 -.00000 .00752 -.OOOliO -.00001 .00075 .2 .. 599 .1.011 .. .000111 .02060 
.19037 .0190" .01172 .00015 .00057 .00190 .OOOGJ .110000 .00001 

10UI lb! Al .255161 , 
0001& .IlU85 .2118 .. .000 Dû • Ou 405 .1000"" 

00022 0.00000 __ .51156 O.OliOOO 0.1l1i 000 ... 0519 .DUllo. 0.011000 
01't28 0.00000 ... 0889 Ci.OOOOO .02103 0.Io0ÙOO .0' 00 1 0.000011 
0011 .. Ii.DOOue .CiOlO] 0.00000 .01. IUij O ... Oûüll 

0019 1 .00019 .000C6 .00163 • Zl 5106 .~  .00011(1 :-.00119 
01531 .00010 • 0006 Z • Où 2 55 . ~  .uOUUZ .011066 

~ .  ft • Zl1fl..!L...-----&JIjj ~ __ .Jl1i b'j7 • .,Il.ll11-

00235 li .00000 .10510 9 i.~  o.ul.ooa -.11Î1Olll -.001,123 Il.00000 
00082 0.00000 • .. 936 5 0.00006 .,,"217 0.1.0000 .0000 .. .~  

001100 0.00000 .00175 0.011110(1 .0 jj 00 1 O."ùOOIi 

---_.-----------------_. _ .. "- ---_._-- . ~

TOTAL IN E 
TOT AL 

.53111 
1.07T1tO 

00001 

01i1l00 
00000 
0000 0 

000113 

00000 
000 00 
00000 

-.OOOOJ -.00000 .00 ùo a 

!'.OOOUO 0.000011 • 000 3J 
.ùOé9:5 0.00000 .o .. a Ou 
.00032 O.LOOOO .0UOOl 

.0aOCé o. O .. ilO il • OC 13e 

.00138 0.06000 .017 &,& 

.00039 O.ùuGCU . ~  

. ~  -.OOOUO • Cii a 01 

.!t521,*-_._II."OIlIl0_ -__ 0 .OOUOII _ _ .00111.6 _______ 

O.Ot Dao . ~  0.110000 .00215 
0.1Il/000 .~  

. _ .. - _._-- ---------------... _-

.535:' Il 0.110000 0.00000 .00008 
0.00 ~  .133" :5 . ~  .00187 
. ~~  '" ."g 000 __ o. ____ ._ 

.0 L 2G7 .II:'L 1 0 

1. 
-' .. 

f--J 
VJ 
l\) 



Tableau 26 (suite) 

) ; . 

r 

.05192  .03075 .25805 
TOTAL IN Al .00JOl 

l 
81 -.00000 .00142 ~.  

TOTAL IN 61 .00142 
E .00000 0.00000 -.00006 0.00000 .00' 

.00389 • 00517 .01004 .01490 .110011 .110002 

. ~ .  .. D1.u.fl_. ___ .. .QIl_H1 .. 3Q QZ.It. __ .a1I.iIl.1.1.... ______________ --1 

346 

'\ , 

" ' 

_______________ . __  .. _ __ --&JUI.1.l1 __ ....... ~ i .. . ~. . . . ..  ...... ~ .~~~  ........ ~ ... .. ... ~ ~ ~ .. ..... .IUl.IUI.!l-.......JILLJIUUUUl-__ -< 
( . ~ .21187 .00?29 Jo 
i TOTAL IN E .00409 
: TOTAL .00851 
! 

N4 

j' 

N4 

N" 

N" 

y .. 9 Al .00UOl .00000 .00000  .00028  .00012 .OOO?.. .00929 .ù01l+7 .00167  .33907 
-.. - ____ ...... 00039. ____ .1l1.1197 .11?31 1l017? .00397 • .tUIUf>...----....II00?O .00004 .OGot!, 

TOTAL IN Al .01308 
61 .OOUOO .00204 .00005 .3135" .00289 .00156  .17950 

TOTAL IN 61 .00204 
E -.00000 0.00000 .00343 . ~  .01011 o.oouoa 0.00000 

.00 .. 32 0.00000 .6 .. 611 0.00000 .00020 O.OUOOO .1981,8 

,uOO"2 

.110586 
O.ÙOOOO 

.00078 0.00000 
-.00001 0.00000 

_______ . __ . ____ ._. ___ .........a..O.O.lllUl. ._ ............... 12310 .00176-11. 00000 .00575 0.00000 .!je. og 5 D .uo 000 
TOTAL IN E .02018 

TOT AL .03530 

Z 50 Al -.00000 . ~  .00000 -.ooaoo -.OOOJO .0000 .. .00001 .~  .1871 0 .00062 
• 0006? .06328 .02630 .21623 • ° 0 4? 2 .00026 .0000 .. .,,00"0 .00000 

.. ,_. __ . ___ ._ .. _ _ '. ____ ._ ... __ . ___ I..OLlt.-1.I>I __ ~ .~  ... ,.:>.5 _____________ _______  _ 

E .00000 0.00000 -.00000 0.00000 .11000.5 O.OUOOO 0.00000 .110001 .15514 0.00000 
• 23449 0.00000 .00055 0.00000 .00028 0.00000 .00 ~ .. 0 ... 0000 .60123 0.00000 
0.00000 .00199 .00571_ 0.00000 .00H2 ù.GOOOIl .00 ilOO _ 0.100000 

TOTAL IN E .15519 
TOTAL .3 .. 366 

----------------------
Z 51 Al .OOOOU .00000 -.00000 .00001 .000U8 .00g29 . ~  .~  .30573 ~  

.00001 .02819 .0.11t97 .1 .. 215 .00 .. 03 .00030 .OL HO ... 0002 .OOOUO 
TOTAL IN Al .30590 

E -.00000 0.00000 .00012 0.00000 . ~ .. O.ÙOOOO 0.00000 .~  .26328 0.0.0000 
.34521 0.00000 .OG111 0.00000 -.00000 0.00000 .00017 .~  .38233 0.00000 

._.- 1 

. __ .. _.0 •. 000.110.  _ .• 0lU.IQ.. ___ .. ..... ... . .~ . ........ . . . .. ______ O'Q.II02 0 .'illJl.û.D. ___ __________ ~ 
TOTAL IN E .26355 

TOTAL .57253 

TOTAL IN Al ON N4 1.50252 
TOTAL IN A2 ON Nit .50000 
TOTAL IN 61 ON Nio. .9.99.99 .. __ . ____ . __  . ____________ , ______ . _______ .. _________ 

TOTAL IN 62 ON N" • .. 9999 
TOYAL IN E ON N" 3.1,21,1,0 

TOTAL ON N4 6.92690 

~ ~ . 

1-' 
'-'> 
'-'> 



Tableau 26 (suite) 

r ~~ --------------- , 
--._---_ •.. - --

HUllIKEN POPULATION ANAlYSIS 
______ -"H ... . . . .. . . ~h  Cl2112111., • N=' 3211211,0= C 321/211 ,PAS9 ~.  

J, 

~ 

1 
1 1--------------------

1 2 7 10 3 5 " 
g & .. 

o s Al -.00000 1.g7b82 . ~  .00000 .00000 .i11b30 .0U011 .11003/0 .00002 
----...40ll2-l-- .4ll-la1o-__ ~ 0 0 S4 Q 01 6 & 00 a ~ ~  .40001 ... 0000 • 0 0 lltJl 

TOTAL IN Al 1.gg358 

.00001 52 

0 S 53 Al -.00000 • 03115 -.00000 ~ .00000 -.0001& .99075 • OG 70 Il .&.352g .ooa/o .0010 J 
1 .03033 .555/og .0789 .. .2/05/0& 
1 

.0180 3 .00323 .0017/0 .~  .00002 
1 TOUL IN Al 1. 0&566 

i--------------------------- -----
1 0 S 5 .. Al .110000 -.OH97 .00000 • OG 010 .00169 .9lt8;1 .011386 -.&.0019 .00021 .000 .. 9 

1 
.02555 .61)"18 .09005 .23101 .03;75 .u0367 • ~ 265 .OU019 .00005 

1 
TOUL IN Ai .9 .. 6.0 

1 

0 X 55 E 0.00000 -.00000 o.oeooo . ~  0.00000 .(j0023 .!lu 012 0.1011000 0.1i00{j0 .4597& 

---------------_ . O...olUUUl-- .3 .. 802 Il 00000 • 00620 ~.  .ooz;u o • O.lUlO Il .1.0096 o .. ~  .01748 

.00503 0.00000 •• 00000 1.15430 Il.001100 • CO 0 01 . ~  .~  

TOUL IN E ."&011 

0 X 5& E 0.00000 .00000 o.OuOOO .00 005 0.00000 .000&8 .OC 0310 0.1)0000 O.OGOOO .&9791 
0.00000 ./07871 0.00000 • 00561 0.00000 .0001" i1.IO(j Où 0 .~  .. 0.00000 .00633 

-- ~  3----4.40-0-0-0--11.0 {) 0 a 0 .80ZZ2 0.(j0000 .~ ~~. n  _ t.O (In.l 

TOTAL IN E • &g8 98 

0  Y 57 E -.00001l 0.00000 -.00000 0.0001;0 • ~  0 2 3 O.OOOUO O.liOOOO .uOL12 .,+597& 0.00000 
.3/0802 0.00000 .00620 0.00000 .00737 o.oooet .OtO:l8 O ... OOuO .017 .. 8 0.00000 
0.00000 .00503 1.15 .. 60 O.OOOilO .00001 O.DOOee .0ÛOO1 .~  

TOr1.1. _IN ~ _.4b.D.1L--____________ : _____ ------ - - --- - -----

0 y 58 E .00000 0.00000 • 00005 0.00000 .00068 O.OCCO& 0.00000 .~  a 3 .. .6g7Ql O.OOOuO 
... 7877 0.00000 .005&1 0.00000 .~  . ~  .00 03 .. o ... oouo .UO_633 0.000&0 
0.00000 .00203 .80772 0.00000 .00003 0.(,11000 .OC003 .~  

TOTAL IN E .6g1198 
-'-' ---_ .... _------------_._---------_ .. '. .., -._------"---

0 Z 59 Al -.00000 .00000 -.00000 .00000 -.00002 .OU922 .00003 .1>3679 .00890 • G 08 3& 
.01839 .05&/01 .00009 .00112 1.01698 .&3830 .oc 523 .~  .00&05 

TOTAL IN Al .65,+92 

0 Z 60 Al .0000ii -.OuOOO -.00000 .0001& .00271 .021 .. b .00020 .~  • a 0517 .00335 
.00106 .01515 ",.0l/011o .0 0 li 61 .79&87 .0 .. 5 .. 2 .009,.1. ___ _4"-OllS.!.---• U OOJ.!L_ 

TOTAL IN Al 1. 127'tl 

0 TOTAL IN Al ON 0 5.g87g7 
TOTAL IN A2 ON 0 0.00000 
TOTAL IN Bl ON 0 il.OOOOO 
TOTAL IN B2 ON 0 0.00000 .. ---.. -----_._------------
TOTAL IN E ON 0 2.31819 

TOTAL ON 0 3.30616 

CONS 10ER ~ S IN BONOS lESS THAN 7.7970001l0 AU LONG 1-' 
I...ù 

---. -_ .. '-" ---._- .- ----- +:-



Tableau 27 

Analyse de population de recouvrement pour Mg2+N40. 
( 
1 
J 

l HGe2.'NltO,C .. . . ~ .  
__ . ____ . ___ . ______ . __ .. _____ . _. _____ ._ _ ---.OïLRlli'_ 

1 

1. FROIC Al HOLECULAR OR8ITALS 
Nl N2 N2 N3 N3 
ICGIZ.' HGIZ., Nl HGeZ.' Nl 

1· !tAl .00090 .00090 .00000 .00090 .000 

Il21/211 ,O=IJ21/211 ,PA59 
POPUl AIIONS 

Nl Nit N .. N .. 
N2 HGI2.) Nl N2 
.HOOO .00090 .00000 .00 00" 

i .. _______ SAl ---.-.. -...400l5-- ........ 00035.. .. - - . • 0aaOl .--.Oo.Q..l5 __ ... . ~ ___ .ll0 a 0 1.. __ -..ll1Ul l5 __ .. ....Ji Q.a Il 1 __ .. _..ût..D.0 L 

6Al -.00007  -.00007 .0001.. -.00007 . ~  

7Al -.00253 -.00Z53 .01925 -.00253 .000 
8Al -.0000" . ~ .00015 . ~ .UDO 
9Al -.OOOll -.00013 .00568 -.00013 . ~  

1- -. 
TOTAL FROH 
... __ .. _ Al. _ -...... 0.Q1S0_ """""O'Ol.5.lI..-.-... o.Z523 - ~  0.0.(1 

1 

1 

\ 

1--

Z. FROM AZ 

lAZ 
__ ._ -IG.T . ~ .

AZ 

3. FROH Bl 

281 
TOTAL FROH 

Bl 

... FROM BZ 

HOLECULAR OR8ITALS 
Nl NZ 
HGIZtl HGeZtl 
0.00000 O.OOOüO 

0.00000 0.00000 

HOLECULAR ORBITALS 

NZ 
Nl 
-.U Z168 

-.OZl08 

N3 
HGe2., 
0.00000 

Q .00 000 

N3 
Nl 
-.000 

-.000 

Nl N2 N2 N3 Nl 
HGIZ.) HG 12.) Nl ICGIZt) Nl 
.00002- _ .000 02· ~ • . Q 1902-. ~  

.OOOOZ .000 02 -.0191J2 .OOOOZ .000 

HOLECULAR OR8ITALS 
Nl NZ N2 N 3 N3 

.0 COL" -.VOOGT .00014 . ~  

.4Iln5 -.OCi25J .019Z5 .00 0611 

.oe015 -.oello .. • ~ 0015 • OLIO ~  
• 00566 -.C/uOll .U 0568 • oc. 0 01 

• G ~~ . . r  . ~~  

Nl No. Nlo N .. 
N2 HGI2+) Nl HZ 
-.02166 o .ù4l000 -.02168 -.olloe!> 

15 -.021E.6 O.OLOOU -.(;2168 -.OOOO!:> 

N3 N .. N" N .. 
N2 HG 12 tl Nl N2 

,6 -.01907 • . . ... ~  .00 0 ob 

-.01902 .00002 - • .11902 .00 000 

N3 NO, N .. NO, 

Pl\\lL 

N!o 
Nl 
.0000 il 
.0 (iUn 1 
.00010. 
.01925 
.01.015 
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Tableau 28 

Moment dipolaire 
2+ 

de Mg N40. 

----_ .... _-- ... ----.-.-._. ---. _---.'---- ___ o. -.. "_. --- _ .. - 0---' ________ . _______ . ____ 
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-- 0 .-.-- ". o' 
.. ,_ .. - . ----... _--_ .... --.-._--_._-.------ -

~ S .. y l 

~ ~  0,000000 1,1121000 1 
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, 

x y l 
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Tableau 30 

Données pour PA20A du fragment g ~  dans une base minimum. 
~

. ~. ~ . . . .  

121 
HGNlST .. _ ........ __ ... _ ..... _ .. _ .. ____ ._. ____ ... . 
20 25 
211121112111211 
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111111111111111 
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~  -2 .2.. ",".3 ... J ... 'L.:'!2. .. ,.,l ... _J.. .. :'!2 ..... 2.. . ~ .. .. 3  . _2. ~  .. 
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-18 15 -7 18-10 7-15-18 10 15 -7 18-10 1-15 
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Tableau 31 
Données pour PA30A du fragment Mg2+N4 dans une base minimum. 

e ~ ~ e e  

2  0  0 1 
MGNL$T ""NINT---.-.--.. -----.--.-.. - .... 
5 

"Ge2+) 0.0  0.0  0.0 12.0 
____ ..1.898 0.0 0.0 1.0 ~ 

N2 
N3 .... 

0.0 3.898 0.0 7.0 
-3.898 0.0 0.0 7.0 
o. 0 ...... _ ...... . ~.  ... _ ........ 0.0_ ............. ...... z.o 

75 25 
J33333JJJJJJ3J33333JJJJ33 

~ ~~ S ~~  .~ ~ ________________________________________________________________ __ 

"Ge2+) S 98.721517 0.J901195 
HGe2+) S 21.3352111 o. &&83850 
HG e2+) . S _ ........ _ .. _._ .. 28.128&51 .... -,,-0 .08.63J&8 .... - ...... -.. - .--.-----.-.-.. ---------.--.-... - -.. -.. -.......... -....... - ----.--------.-----------.- .... ---.. -.... - .-
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HGe2+) S O. ~ 0.lt7 .. f; .. JO 
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rrableau 32 

Données pour PA40 du fragment Mg2+N4 dans une base minimum. 

. ~ ~ . . . . ~ . 

-1 1  1  1  1  1 DO '  0  1  1  1  0  0  0  0  0  1  0  0  0 o o o 
._ . JtIiNI NL .... ____ __________ ._. __ ._ .. _._ ... _ _ ._ . __________ .-:.. .. .______ . _____ ._ ... 
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3 AlG .. 
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7 0.25 10 -0.25 
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Tableau 33 

Energies relatives ~ l'itération 28 pour Mg2+N4 

.. . ~ .  .. _ .. _ .. _ .. _._0 __ ... ·._-. _________ ._._ . ___ " _____ .. '_ 

~  

_______________________ ~~ ~ ~ S i ~  S S S ~  .~. . . nE.nvv ( 
RESULTS Of ITERATION za 

__ UNHlLENERGy, l = 
ONE ELECTRON POTENTIAl ENERGY, Vlll = 
ONE ELECTRON ENERGY, H = TtVlll = 

.. __ PRESLIiL __ . _ ___ ... _._ ..... f.&f.UQyS . . 
ITERATION ITERATION 

7930938 
-1232.98 .. 225 .... 18 

-819.29629"1790 . ~  

"èïiANGt. 

~  
• 00 0 ~ 0 3 .. 90 
. ~  .. 7 
-.011 OOliO 32 .. 8 THO ELECTRON P.OTENT IAl ENERIiY, .IIU.2) 

ELECTRONIC POTENTIAl ENERGY, VIEl = VllhVIl,21 
ElECTRONIC ENERGY, EIEI = HtV11,21 

._ ... ___ . . ~n . . . c  .. _ .. ___ ._.Z.n!.RE U . ~~ . 

-960.6605063Z32 -960.6605063"75 
-.: i ~ ii ii2';3 ... - -- .-.-----.-.---... . 

__ ._WC.LEAILREPUl SION ~ i ..  

POTENTIAl ENERGY, V  = VIEltVINI = 
VIRlAl, -VIT = 

-5106.972577"095 -5 .. 6.972577 .. ~ 

13 ... 32310610 .... 8 13 ... ~~  

. ~  -826.33702730Z7 
1.997 .. 88810 .. 9 . ~  .. 9 

-. DO OOto 0001 

.0000(,002 .. 3 

.. _ .. tOTAL ~ . ~ .. = .. E!El.!.v.HU._=__ ._._._ ....... _ ......... __ ____ . . . .~~ i  3 6 .. L_._ . .~~ .  3 ~~ . ____ .. ___ . __ ~ . . . ~. . . ..~  .. __ . ________ .. 

ORBITAL ENERGIES IVALUES Of PREVIOUS ITERATION IN PARENTHESESI 

1. A1G ORBITAlS, 1 51 (  1  - 51 
~ .  .. 1 -"9.385383"11 
~.~ n  1 __ ..... . ~. ~ . . .  . 

2. A2G ORBITAlS, 11 ( 6  - 61 
. ______ ~~ i . ~  1 -.86Z663 .. 51 

3. A2U ORBITAlS, 1 21 1  7  - al 

-15.98525961 ( -15.985259601 -..... 5073250 1 -If ... 50 7 32,,7) -1 ... 5396910 .. ( -1."539691021 

-z . ~ lIIZ.0fdLJ .. _ .. .~ .  !t.3IiZJI.2l! _. = .• g ~ . . ___ .... . ~..i .. . . ______ ._. ___  . __ ._. ______ ._ .. __ . ______ ... ___ .... _ ...... _ ... __ .... _____ ..... _._. _____ . ___ . __ .. . .  . 

... B1G ORBITAlS, ( 31 1  9  - 111 
___ _ ._--=-12 . ...98bu2.Z11 1 -1.h.9.t1f1f1.2.zZJl.L __ .. _=-1 ....... .. ~ . .. i -1.!t15J8Z2 .. , -.J7Z67937 -.37Z6793&1 ________________________________ __ 

5. B2G ORBlTAlS, ( 11 ( 12 -121 
-.9271079" L ____ =.9Z11fl7901 -----------_ .. _-.-.. _ ... _._ ..... _ ........... '-'.'--'.' ...... _ .. _ .. ,..-

6. B2U ORBlTAlS, 1 11 ( 13 - 131 
~. fl-d.H .1Jl61 1  -~  0601 _______ _ ___ . _____________________________ _ 

7. EG ORBITALS, ( II ( lit - 151 
-.H 11 ZH!L L _. =âZll.Z!?.13J. ~ .• !H 17Z!?llt .. 1... ... _.::,,_.2.71lZU,l L 

8. EU ORtlITALS, 1 101 ( 16 -251 
-2.91066"9331 
-.89'55559;;'----

. ~ . . .  -15 •. . . . .... i ~ . ~i  _ ___=Z_!.'bb6!!_'ill...l 
-1.431661'+3 1 -1,"31661"21 -1 ... ~  1 -1 ... 3H61 .. ll . ~  ! 

-2.9 .. ~  -,.9 .. 6610936 
.~ ~  -.89555595 

-.39735 .. 02 1 -.39735 .. 011 -.39735 .. 1121 -.397354011 

COttPUTED ENEf;,GY EHPSEéi TuiE .169 SECONDS 

-FiNIS-HÊJ c S i~ i S S --------_."_.-_.--

1..._. _ .. ---_._--_ .. _------------------_. 

1-' 
~ 
N 
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Tableau 34 

Données pour PA40 du fragment Mg2+N4 dans une base minimum. 

. ~. ~ . . . . ~  

0  0  0  0  0 Il .0  0  0  0  1  0  1 Il 0  0  0  1 1 o 0  0 •  0 
_ __ ltliHINL._____ . . ... _-_ ... _ .. ----_._ .... _._._-----_._--------------------._ .•. _---_._._--. __ ._--------_._-------_.-----_ ... _-... __ .. -........ . 
21 ZI 
3 A1G ~ 

41:{5 9 0.25 13 0.25 11 1.25 < 
6 0.Z5 11 0.25 1 .. -0.25 19 -0.Z5 
_1 _: AZG .. ____ ._!t. _______ .. ______ ._d .... 
7 0.25 10 -0.25 15 ~ ~i i

Z AZiJ .. 

~~ .• L- .~~~ ~~~~ ~  
• 0.Z5 12 0.25 1& 0.25 21 0.25 
2 81G ~ 

~ 0.Z5 ___ ._. __ ._ .. .c ~ . ~ . . __ . U Q. zs.. __ .. __ ._ .... __ . __ . ~ ~  _______ . _______ ._._ .. _. 
6 0.Z5 11 -0.25 1 .. -0.25 19 0.25 
1 BZG ~ 

~... .  10 1.25 15 -0.25 111 -0.Z5 
1 B2U .. 
• 0.25 12 -0.25 16 0.Z5 2a -0.25 
Z.. f!i . __ ... ___ . ___ . __ !t __ .. _____ .. _ .. ________ . __ .. ___ ._ .. _ _ _ _ ___ .~ ____ • _____ _ _ •. --' ___ '_'0 • 

• 0.5 16 -0.5 
12 0.5 20 -0.5 
__ -'--EU ~ 

2 1.0 
3 1.0 
~ Il. S. ___ ..... _ .. _._ .. .~ . ~ .~ i ... _. _____ ... ___ ._. ___ ._ ... _. ____ . __ ._. _________ . _______ _ _ _ . _____ _________ . .. _ ._. _____ . _ _ . ___ "--_. __ •. _--___ ._.0._---. __ · ... __ .. _._ ... .. _ .... 

9 0.5 17 -0.5 
1 6 0.5 1lt 0.5 
~ . .  18 O. 5 
71.5 151.5 
11 0.5 19 1.5 
... L . 1 ... 1 ... 1 __ !: ___ .L.J.._.-.1....ul. 1  1  L _l.. __ .L _l .. _l __ . ~  L.:1 
5 
1.0 1.0 1.0 1.0 0.0 

------.-1 
1.0 
2 

~.  

3 
1.0 

_ . 1 
1.0 

.. _ ..... .II.L1I .. __________ . __ . _____ ._. __ . ___ .• __ ._ ••.. ____ ..• __ . _____ . . __ . _____ . ______ ._._._ .. _. __ . ___ . _____ . __ ._._. ___ ...... _._ .. _ .... _ .. . 

1.0 0.0 

1 
. O. a 
2 
1.0 1.0 

_ 10 _________________ ~~ ~ ~~ ~~
1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 
1.0 1.0 0.0 0.0 
• Il DODU 0. 0 au ... 0. ggOJlIlU. ________ ._. _____ .. "._ ._. 

Z 30 30, 1  0 o 

-_ . . _-

., 
1 

l 
1 

f-J 
-{::-

'-'> 
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Tableau 35 

En er g ies relatives ~ l'itération 28 pour Mg2+N4 

___ '_' ______________ '_'' ___ ' ___ ___ ' ________ ' ______________ , _____ , _______ P.R.fSfHI--_ _____ ,fRf.!ll_WS _______________ _ ____ ,, __ 
lfERATIOH ITERATION CHANGE 

KlltE.tlC. .. E.HE8...6l....a._T = '* 13.60 193:Ct331y '4'" YV + Z..,..,,, ... ..., + -. !If"" ,,!pV V ~ . ... 
ONE ELECTRON POTENTIAL ENERGY, W(la a . ~ ~  ----------
ONE ELECTRON ENERGY, H = T+V(la = . ~  

TNO ELECTRON l'_01ENflü. EHERlih VU.ZJ ;; ___ , _____ ,_, ______ ._. _____ . . .. ~  __ _ Z.lZ ... ~ . ~ . .~  __ ._ .. ____ .... .. .. . . ~~~ __________ ._. __ . ____ ,,_ 
ELECTRONIC POTENTIAL ENERGY, V(Ea a V(11+V(1,2a = . ~  -960.6551500159 . . ~ ~  

ELECTRONIC ENERGY. E(Eaa H+V'1,2' = ~ .  ~ .  -.OgOOOOOOOl 
_J MCL.EALBfPULSION ENERGY. VIN' a 
POTENTIAL ENERGY, V = V(E'+V(H' = 
VIRUL, -VIT .: 1.9 97 ~  1.997501001069 

.00100002102 

. . i ~ . . ~ _________ . ______ .. ______ _ _ .~i . .n . ~.  _____ --=.!..ll..aU@0001 _. ____ _ _ 

ORBITAL ENERGIES IVALUES OF PREVIOUS ITERATION IN PARENTHESES' 

1. AlG ORBITALS, ( 5' ,  1  - 5' 
-109.38600820 C -109.30618025a -15.985262210 ( -15.90526223' -.,.1051D1t236 l '-10.1051010233» -1.10526GJ79 C -1 • .,5260370' 

,_,.,  . _. _':'a!tUUlA.L'--=...U1U.1UL. __ ,,_. _____________________ _ 

2. A2G ORBITALS, 11 6  - 6' 

J. A2U ORBITALS. ( 2' (  7  - 0' 
____ ,_,_ ". __ , ,::Z. . ~  . ....1 ______ ':Z • ..-'l!t1z..!t.I_'lZ} . ___ ._ .. .....:. ~ ~ . ..  _ _  -~ OD 93996 a  ______ . ____ . ________ , _____ ,_ ... __________ . _______________ ,_"_. _____ . __ . __ . __ , __ ._. _________ " 

10. B1G ORBITALS. 1 3a (  9  -lU 
___ --=-:.1.5..906p51001<< -15.90605!t1-'j) -1 .• ..!tl!t..1.lU76« -1.Hft10175' -.31261tti63« -.3126,.662' 

5. B2G ORBIlALS. ( 1)'  ( 12 -121 
':' • -'1 Z , . Z.P 2 2_0._-'. _____ ~.  Z1 Z 02.2.0_1... _ 

6. B2U ORBITALS, ( 11 « 13 -131 
1--___ .~ ~  ( -.562ZP10-'U 

1. EG ORBITALS, ( 2' ( 110 -151 
, ~. i  .. L  ___ ::.UIIII.HS!t1 , . i ~ S  L , ___ . ~  __ ,, ___ ,,_ , 

O. EU ORBITALS. 1 lOa ( 16 -25' 
,_. ___ ' ...~  1 -15.9U6U5!t' -U......-'l1l567ZSS -lS,90;;il.llli - .Z,9!t699262. -2.-'31069926ZI -Z.910699Z!i5 -Z.2!t69'iZilZL _ 

-1.1032991610 ( -1.1032991631 -1.10329916,. -1.103299163a -.0955J696 -.895536951 -.89553696 -.095536951 
-.3971001011 ( -.3971001016' . ~  -.3971001016' 

---.-.-- --.. .---, -. -" . CONPUTED EHERG y ELAPSElï TiNE .080 SE'ëë'NDS 

FINISHEO SCF ELAPSED TINE = .OOZ SECONDS 

-....... _ ..... ---------.--_ .. ---_ .. _----_ ... -,-----_ ... -.. _-_. 

.. _---_._---

'1 
1 

1 

1 

f-' 
-{: 
-{: 



Tableau 36 

OM de l'itération 28 pour Mg2+N4. 

--or ~  -_. -•• ___ .  _ _  -____________________  _ 

HGC2.,N4,04H,HGC2.I=C33/31,N=IJ3/31,PA40 
MQLECUlAR ORBITAlS 
ITE"AT ION 28 

R.OII . 1 2 3 .. 5 Q 1 Il . _ 'L._. _' .. _ _ 1.11. .. _ _ .. _._ 

lA1G -.. 9.38Q0883 1.00000 
~.g g.. -.o HII!iJLL.-.-Jl.JUllUlJl.4.B-.O ... IlODDO00 O.OOUOOOO ~ . g .OQ0522& -.0010U3!t O.lOOOOjJO Q .0QOQooo 

-.0000959 .00052Z6 0.0000000 -.001003.. 0.0000000 -.0000959 .0005226 .OOlCJ3.. 0.0000000 0.0000000 
-.0000959 . ~  0.0000000 .001U034 0.0000000 

2A1G -15.9852622 1.00000 
2 .0002737 -.0014351 0.0000000 0.0000000 0.0000000 . ~  .0171611 . ~  0.&.000000 0.0000000 

1-_ _____ . ~  __ ~ . . ___ ~  OOOIlU.  . ~ QIJJI !t.9fl!i--LJl a OUOOll _ _ --O"9631 !,oU ----,,11171 pl 7 -, a llAla9ti5 Q. Ù U ua OPO g. 00 U po 00 
.49631 .. 0 .0171617 0.0000000 -.00010965 0.0000000 

JA1G -;,. '+510;'24 1.00000 
3 .26899410 -1.0250219 0.0000000 0.0000000 0.0000000 .000 .. 2510 -.001735;' .0016416 O.ùOOOOOO 0.0000000 

.000425 .. -.001735" 0.0000000 .0016;'76 0.0000000 . ~  .. -.0017 354 -.00H .. 1!) 0 ... 000000 0.0000000 
i . ~ 04.11l5.M. ____ Jl..0 D OOOU _ ~. .i .  ... 00 000 0 n 

.. A1G -1.45260 38 1.00000 
It .0115651 -.0614"11 .~g  0.0000000 Il.0000000 .,.11!t'.l3'.l8 ... 95'.llIi5 ~. S . 0.11000000 .0 ,POUf/QOP . __ . . _____ . _ 

-.1149398 ."959385 0.0000000 -.0677578 0.0001/000 -.1149398 .4959385 .0671518 O.uuuuOOO o .OOOIiOOO 
-.11;'9398 .4959385 (j.0000000 .0617518, 0.0000000 

--------.------_ .• '----- -_. _ .. _-------
5A1G -.10318879 
5 -.015ctJll .0823934 0.0000000 0.0000000 0.0000000 . ~ .0835561 .486 .. 658 0.&'000001l 0.0000000 
-.0192880 .0835567 O.OùOOIlOO .46& .. &68 0.0000000 -.0192860 .0835561 :... 't8'6;, &&8 Il .~~  .. 11.UQII.IIoU.II 
-.0192880 .0835567 0.0000000 -.4116"668 0.0000000 

~ .  __ . ____ .-=--llD26U1.._J...OOOOlL _ _ . . _. _ _ ._. _ ______  . __ . ____ . 
6 O.OUOOOOO 0.0000000 0.0000000 0.0000000 O.OOOOùOO 0.00001i00 0.0000000 O.OOOOOOU .l>11358b 0.0000000 

0.0000000 0.0000000 -.5113586 Il.00110000 0.0000000 o.OuU .. OO&. li .1i001/llÙü &..OllOLOOO -.!H135t16 Il .0000000 
0.0000000 0.0000000 .5113586 0.0000000 O.aOOOilOO -----'- . -

lA2U -2.9432480 1.00000 
7 JL.JIO ODj! PL_Il .. OQOQJlIlj) ____ o .llillloQ.lIlL_ .. ... . ~ ... 9 938.3 5 .. o • Jl.1lJl .llllJlL P,UüoUPUg i g~ i  Il ~ g -,III.IJZftDJ 

O.ouOOOOO 0.0000000 0.0000000 0.0000000 -.11032603 0.1l000000 0.0000000 0.0000030 0.10000000 -.0032603 
. 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 -.OU32603 

2A2U -.5809 .. 00 
8 0.0000000 O.OOilOOOO 0.0000000  0.0000000 -.0192421 . ~ ~~  . ~  . i ~  O.IoOOOÜOU . ~  

. O .. OJl.oQ 1i1llL-1l.1l0001l glL---4 ... U .IUlIUlL __ Il .. 110il.lUloO ___ a ~ . . ~  ... ..IIJIQ.dJlII.._ .Jl.LIllUlüilJL....JI.oJlJl.liij Qg Q Q ,110 OgDO Q ... gz6H3 
0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 ... 976313 

lB1G .~  1.00000 
9 0.0000000 0.0000000 0.0000000 O.OûOOOOO . ~  -... 9&1356 

.4961356 .0180559 O.OOOOOUO . ~  O.JOOOOUO -.496135b 
1 ___ .-. .a..'t'.lU.J's fL __ .... P ~. ... ..  0._. . .. 1111 g 'tZZ-L-. .11 . .0.11..11.0l1.li"-

2B1G -1 ... 1 .. 1018 . ~  

10 '.IIOODOIIO iI.OOQCOaU 0.0000000 ü .01l0UOOu O.aOùLilOO . ~  

-.1191032 .5160006 0.00000410 -.0516322 . ~  .1191032 
-.1191032 .516Q006 0.0000000 .01>76322 . ~  

"L-______ .. _____ 
~ . ---_.----_._-

3B1G -.3126"Q6 
11 O.UOOOOIIO O.OOOOUOO 0.11000000 . ~  0.0000000 -.00')771 .. 

.009117 " -.0"11996 0.0000000 -.50812"4 0.0001'1000 -.009771<. 

.a097774 -. 0'+1199 6 0.0000000 . 50612 .... O.JOOOOOO 

-.u180559 
-.01Cl0559 

-â1QlluOf! 
. ~  

.U .. 1199Q 

.0"11'19& 

.UOu10221 
-.000 .. 221 

,IlHf>32Z 
-.0 !>1Q 322 

.5081Z" .. 
-.50IHZ .... 

O.uLOuOuO 
0."000000 

~ ,If Û liQIlilli 
O.LOOOOOO 

0.1000(,000 
0.&.000000 

0.00000011 
0.0000000 

li • OlilHiO OU 
0.0000000 

Il.0UOIIOOO 
i . ~  

._------, 

- - - 0· _ _ ._·_---

,-,. 
4 ' 

~ 
.{::"" 

'-" 



lB2G -.927205& 1.00000 
_ 1Z Il. IlUIlIi 011 11_ Il.1111110000 O.1I00ll0QO 

0.0000000 0.0000000 .~  

0.0000000 0.0000000 .~  

O.OQO!HIOO 
0.0000000 
0.0000000 

Tableau 36 (suite) 

Il ,OIlOn!!O 
0.0000800 
0.0000000 

!hO!!!!!!!l!!!! __ i .l!!HIQQH __ Q.O!!Q!l Oll!! .• ~~ ~ . .  Il.!_I!!Ulli_ 
O.OOGCOPO 0.0000000 0.0000000 -•• 893918 0.0000000 

lB2U -.5&22011----------------- - - -- ---.,- ----- ---------

13 0.0000000 0.0000000 0.8000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 O.OOOO .. ou 0.&.000001i .5024054 
0.0000000 0.1000000 0.0000000 0.0000000 . ~ . O.OOOuOOO 

0.0000000 
0.0000000 U.OIlOOODll __ OAOIiIlOOIlIl __ .. 5JI,Z!d5.!t _________ _ 

0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 -.5024054 

'.10 ____ ~ .. . i. . ___ .  _______________ _ 
0.0000000 0.0000000 O.OOOOüOO O.OOOùOOO 0.0000000 1" 

. ~ 
0.00011000 O.OOùOCYO . ~  0.,,000009 .70712&1 

0.01100000 O.OOUOOOO 0.0000000 0.0000000 0.0000000 . ~ c  ù.OCùüOOO ~. ~  O.uOOOOOO -.70112&1 
0.0000000 0.0000000 O.OQuODOD O.DOOOOOO .~  

2EG -.6960535 1.uOOOO 
15--ll..00JlOOOIi ____ O.llO_Oa.oOO __ 0.00001l1l1l 

0.0000000 0.00110000 0.0000000 
0.0000000 O.OOùOOOO O.üOOOOOü 

lEU -15.965&725 1.00000 
16 0.0000000 0.0000000 .0006270 
_--,0 ....... 000 Il 0. 0 lL--'L.Oo. o.o.o..DJL _ _ .11 0 llb9lo 7 

0.0000000 O.OOOOOOQ .000&941 

2EU -15.91156725 1.00000 
17 0.0000000 0.0000000 0.00001100 

-.7017&63 -.02491l64 O.UOOO(iUO 
JJl1Zbb1 ___ ..JlU9Jl.aJo. ___ ._ .o. o 1l110.o0 Il _ 

3EU -2.9469927 1.00000 
18 O.OQOOOOO 0.0000000  0.0000000 

-.003502.7 .0148921 0.0000000 
.0035027 -.0146921 0.0000000 

----.;ru---------=Z:-9l.69<Ù-i -- 1.00000-----
19 0.0000000 0.0000000 -.9977436 

0.0000000 0.001111000 -.0026301 
0.0000000 0.0000000 -.0026301 

0 .. 00 Q 00 00 ___ Jl. • .a oJUIOÜll_ JL.lIfUlllJlJui. _____ Jl .• JlJdIJH11I.1L-.LIUlCJ0 00 Il Q. "a 00 u!aJl Il • Q Il 0 IlO QIl 
0.0000000 .70712&1 0.0000000 . ~~ . ~ ~~ .~ ~   ~. ~ ~ ~ 

.~  -.10712&1 

0.0000000 o.aoooooo -.7017&63 -.02'+90u'+ -.00110531 O.uOOOIlOO 0.0000000 
li .0'Ulr.ILII.L-II .. ~ .UllbfiJ ~  .. 91l0.. -.DPDO 531 Q ... ppooe Q  Q .OIlOQQQQ 
0.0000000 0.0000000 

.0006270 0.0000000 ù.OOOOOOO o • 0000 Gù Il Il .001iG 000 .,,00&947 U.ùOO&.OOO 
-.OGIi0531 0.0000000 0.0000'00 . ~ ~  O.OOOG OUO .,,00&947 0.0000000 
:-_ • .00.0 11511 O.Oo.OJlJllUl 

.9977 .. 38 0.0000000 o .UOOOIlOIi O.OOllOÜùU i ~ ~  ~  0.0110000.0 
-.015071& 0.0000000  0.0000000 0.0000000 . ~  • &. 0 2630 1 0.0000000 
-.015071& 0.0000000 

.. --_ ... ----_ .• -. ----------

0.0000000 0.000':000 .0035027 -. ùl .. 8 ~ 1 .015L 716 o .~  a.ouuuOOO 
O.OODtOOO 0.0000"00 -.0035U27 ,01'+8921 ~  71& o .IiÜQÛOOQ __ 1) .00DIiODO 
O.OQijOOOO 0.0000000 

E.LL __ . ________ =1 .. !ilZ9'Hfi _.-.LIUlOIlD _ _ . __________ 
20 O.oooouOO 0.00110000 .0571164 ü.OOOOOOO O.ooooooa .1&53599 -.7149156 .067179 8 0.110000011 Il.0000000 

0.0000000 0.0000000 -.0142600 0.0000000 0.0000000 -.1&53599 .71 .. 9156 . ~ 0.11000000 a .00OClOOO 
0.0,000000 O.ODoooao -.0182fiUO 0.0000000 0.0000000 .. _---- __ o. ' •.• - _________ 

&EU -1.432991& 1.00000 
_---'Z .... l"--_'O .. P.ù.UI.P.lIlL __ .o .JIII.QQli L __ .i_dllUJULP JI ____ .JI H _.I.1li-----'l.. . . . . . . . ~ i  ~. i  N  • v NU N V" N  - ... 4 Q, DV li U  • U" U u M U U 

.lE53599 -.7149156 0.0000000 .0811196 0.0000000 O.OOOc.üOU O.OOOOOGO rt ftft.·.ft ftft.. • . n ~  ft ftA • •.••• 

-.lt53599 .71 .. 9156 0.0000000 .Ou71796 0.0000000 
-.. _.- --

7EU -.6955370 1.00000 
22 0.0000000 0.0000000 O.OOOOOOU -.0150047 o.aoooaû o O.OOû':OOO o .0000üûO O.oooooao .7049432 O.OODOOOO 

1 ________ LllllZ 'tH. --_::. ~ . .  IIPII.P.II L _=S..U2 Z3ZL __ .~ ~ PiI.lIL-lI .. J.üJI.üL._ L].ti 
-.01124 .. 6 .0495956 O.OOOOOOu -.0352321 0.0000000 

1 
6EU -,6955370 1.&'0000 
23 0.0000000 O.OOOOOÛO -.0150041 . ~  O.OliQOOOO .0112 .... 11 -.0 .. 95958 -.0352 321 o .!lO OOOOù O.OûOûOOO 

1 0.0000000 O.OOuOOOO .70..9432 O.OOOtOOO 0.0000000 -.0112 .... 8 .0 .. 9595 d -. ° 35 2 ~. . .~  o .OOOOOQG 
'''--_____ . ~  _Q_..o.OjjQUII_L _ Jll.'!-2!t1Z __ .P.. jJ UJIi.JI!I..-..-Q ... IIJLJI. Q.lI.JI..Q.. __ 

'lEU -.3914042 
2 .. o .oooe OG G 0.0000000 .0710 .. 1 2 O.OOOüIlOO .~  -.019t103 .ù6 .. 12J7 . ~  .~i  O.OOUOOOO 

O.ooooooe o.ooaooo o .0 f:l 'lu 7 il 0.0000000 0.0000000 .01'>0103 -.06 .. 1237 .7025696 .~  O.OOOOOOù 

--- . -----.. -. 

. ------. ----

J 

r ., 

, ~. 

1-' 
-r=-
0-
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Tableau 37 
Analyse de population de Mulliken pour NIg2+N4. 

--------- ._ .... -------_ .. _._."-------
HULLIKEN POPULATION ANALYSIS 

_ .. __ ttG.1h1l1hll.!t.fuJt.G.lZ-t.L;: f 33/3). N= (33131. PA2.9... 

1 Z 3 " 
_  5 . b 1 .... . ~ .. a _ ____ ~~ __ . 1ll._.,. ___ 

"Gez.) s 1 AiG 1.9191 .. .00000 .0Z011 .0000 .. .0000& 
I.DllL.lN A J G J.99991o 

HGeZ., s Z A1G .OZ090 -.00000 1.91&30 .000 .. 3 .001131 
TOTAL IN A1G 1.999&3 ----.------ --- -

"Gez., x 3 EU -.00000 O.OUOOO 0.00000 1.99"59 .OOZ&& 0.01l000 0.00000 .I;U(l15 .OOZ&O 0.00000 

._-----_._------
TOTAL IN EU 1.997 .. 0 

"GeZt) y It EU •• 00000 -.00.0011 1.99 .. 59 o.OOOùO 0.00000 • 00 Z&& .0111115 .0.1101100 0.001100 .DJlUR. __ . 

TOTAL IN EU 1.9971t0 

-----_._- - _. ----- -- -... _---
HGeZt) Z 5 AZU 1.99915 .000 Z5 

TOTAL IN AZU 1.99915 
-._--.-._-.-." _. .--_.-- _ .. ~ . . ----

HGeZt) TOTAL IN A1G ON "GeZt) 3.99951 
TOTAL IN AZG ON ~  0.00000 
.raI &.L.l tL .. ~ __ .QN.JtIi .tl ___ ~ i ..  ___ 
TOTAL IN BiG ON "GeZtl 0.00000 
TOTAL IN BZG ON HGeZt' tl.OOOOO 
TOTAL IN BZU ON HGIZ t' 0.00000 -_.--- ---
TOTAL IN EG ON HGeZt) 0.00000 
TOTAL IN eu ON HGIZt) 3.99 .. ao 

-1.D.lALOILtlGIl.!1-_ iL'ti!tH ___ 

-----------._-_ ... _.--_._-".,._------_ .. __ . ~

- --_._._-_ .•. _-_._. __ .. _--_._----_._. -_.-..... _----

----------------------._---_. _. -_ .. ,._-----

----------_._ -."._-_ .. _._-----_._---

-. "----- .-... - ... _ .. _.0 _____ . ____ .. 0 __ -

-------_ .. _--.-.. ------.-------------------------

'-----------._------- ~ . -- _._--------
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Tableau 37 (suite) 

,-

. -_.-. . ------. -.------------------------- ---

> ~ ~ ~ ~~~~ ~  POPULATION ANALYSIS 
~~ __ ~ ~.~ i ~ ~.~ ~ ~ ____ ~~ ________ ~ ~~  

Ni 

Ni 

Nl 

1 2 3 't 5 D  _ _ 1 _____ ~ _11 ____________ .'i ___ .1Il ____  _ 

S o AiG -.00000 .'+9603 .00000 .00 386 .00011 
___ -,--,-_ _ TuQ.uU.L-11t.. illL ____ .4099119 

B1G .'+9583 . ~  .00003 
TOTAL IN B1G .'+9997 

EU .99166 0.000011_ 0.001100 .00000 .0\1199 O.UIIOIiO Q.OOOOO ... OOH .OUDH _ 1I.DUQQ ____ _ 
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--------------------_IDUL _______ L _99.9& r--

S  7 A1G -.00000 .00391 .00008 .,+8,*58 .0113b 
TOTAL IN A1G .'+886'+ ' 

B1G .00,*11 .'+9138 .00'+'*0 
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TOT AL 
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-----------1 
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BlG r---- EU._ 
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Tableau 37 (suite) 

- _ _  - - _ .  • _ _ _ __ - - o'-_ ___ -_____ • ________ • 

HUllIKEN POPULATION ANAlYSIS 

1 Z J It 
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TOTAL Hl A1G 
TOTAL IN AZG 
TOTAL IN AZU 
TOTAL IN B1G 
_ rOULIN BZG 
TOTAL IN B2U 
TOTAL IN EG 
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TOTAL 
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OH NZ 
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.50000 
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_ 0  _ ._ •• _ --_.- --,---_._-- - - -_ .. -
HULLIKEH POPULATION ANALYSIS 

... .HG (Z.!lti ..... .D.!t.fu.tlGJZ tl,= U U ll ... lI=..U Jt_JhEML ____ . ______ 

1 2 3 It 5 

16 A1G -.001l00 ... 9603 .00000 .00386 .00011 
--I OI AL .. IIL A1.G. _. _  .. --A.!éiSJL9.. __  . _ _  . ____ 

B1G .409583 .00UIo .00003 
TOTAL IN BiG • .. 9997 

EU .99186 Ii.GOOIiO tl.Q0800 .OliliOIl .110799 

TOTAL IN EU .99988 
.  __ ___ . ___ ._ ....... _ _ . . _ __ TOTAL ... . 1 • .9.991.IL._. ___ . __ ._ ._. __ 

17 AiG -.OOilOO .il0397 .00008 ... 8 .. 58 .01136 
TOTAL IN A1G .1t88&1t 

B1G .001t17 ... 9138 .00""& 
TOTAL IN B1G • .. 95540 

___ ._--Lu. __ ._ _ .J1.ll/U !L . _ .Il. 1l000IllL--'I .... i . ~  a 9 8 .97 .. 27 

TOTAL IN EU .98587 
TOTAL 1.97005 

18 A1G -.00001 -.00000 .00015 .011 .... ... 6h2 
.... .. _ _ ... IOTlL .lti AHi .  . __ .... .tlUS4 .. 
B1G -.01l000 .00 .... 9 ... 9551 

TOTAL IN B1G .00 .... 9 
EU .00000 0.00000 O.OOQOO .00167 .011t61 

.020 €Il TOTAL. IN EU 
TOT Ai. • S . ~ ____ ... _ . ___ ._ .. _____ . 

El. 

O.OIlOQII 

D.ooooa 

O.OOOOIi 

1 .. 8 

Q.OOAQO , .. 0 DOit 

O.O"ODO ... 02 .. 8 

0',0111100 ."uitllt 

y 19 AlG .50000 

z 20 

TOTAL IN A2G .5uuUO 
BlG .50000 

TOTAL IN B2G .50000 
_ ... EU. ______ .II a.IlDiO li . _-L"-U li 00 • Q ~ Q fi Q. QQ.ü.i_--L..Jlg.jilLil __ --'.1l!I1fl1l __ ----'.99 JZT _ Il.IlQ aaa 

TOTAL IN EU 
TOT AL 

.99 .. 93 
1.99't9J 

EG 1.00000 0.00000 

. 9 .. _  ... 111 _._  .. 

i} 

.OUUZ O.OOOPU 

.111 .. 1 J 0.000110 

.H'lH O.OIlOlll!.. ...... _ 

O.OUOOII ,Ob 511 7 

.. __ . __ ._UHAI....l!i a . __ . . _ ._.1. • .Q.Q.QJIJI _ __ _ _ . _ _ -------_ ... ______ . _ ______________ _ --,---1 

TOTAL. IN A1G ON N3 
TOTAL IN AZG ON N3 
TOTAL iN AlU ON N3 
TOTAL IN B1G ON N3 

1.00011 
.501iliO 
.00006 
1.00000 

r--
1 

._  .  __ TOUL. i. ~ . _ _ . ~ _ _ . __ . . _âOilllll ____ . ____ .. _ _ .. _____ _ 

TOTAL IN BZU ON N3 0.00000 
TOTAL IN EG ON N3 1.00000 
TOTAL. IN EU ON N3 3.00130 

! 
TOTAL ON N3 7.C101 .. 7 
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1--- - .... -._--_ . . __ ...... -------_. -_._--------_ ._-_._._-------
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1 Z J . ~ 5 - .-& - _. -1 . __ .... _ __ .4-_ .. _ ... __ .9 . __ . ___ 111. 

Nio' S Z1 A1G -.00000 .109&03 .00000 .0038& .liûoll 
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TOTAL IN B1G .109991 

EU •• ~  .9918& • 00000 a .01i0ùO 0.00000 ,00799 .0000 't 0,\10000 0,00000. .UIIlZ . 
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1-______  . _ _  --------.-- - . . ---TorAl .. __ 1....9.9L92.L-'11o'"_ __ 

Nio s zz AiG -.00000 .00397 .00008 .1061058 .0113& 
TOTAL IN A1G .1068& .. 

B1G .001011 ... 9136 .0CIoIo& 
TOTAL IN B1G .1095510 

.......,. ____ .. ________ ... EU. _____ .. I4JUlllJllI .. . . ~ d. . ....  O.LiIiOIi.O... ,97 .. 21 .OQ21,8 D.yUIlOG D,PUODO .Dl1013 

__ .. 23 
1-

N4 X 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

A2G .50000 

.96567 
1.91005 

.JDUL..lN AZli .... __ ._ .SOUIL __ . _. ____ ____ _ 
B2G .50000 

TOTAL IN B2G .50DOo 
EU -.oaoou 0.00000 O.ooouo . ~  

TOTAL IN EU .991093 

',DO 1&0 D,Dl/IIOe O:ODDDU ,':I93Z1 .OQ507 Il.110000 

---

1--- - ---- ----.---. 
_ _  . ____ . _______  . . _.lOTAL.. .~  ________ . ____ _ _____________ _ _ __I 

N4 v 24 A1G -.00000 .00015 .01144 .468 .. 2 
• 01158 

B1G .0010109 .109551 
.0010109 

_. ____ .. _ ._fU. 

-.OijOOl 
TOTAL IN AiG 
-.00000 

TOTAL IN 81G 
. __ .... _ .ll .. Jl.Jl1l1l1l ..... .llllJlQQ. _ _ ....aJl.Q.li.l __ LliD.Q.II.Q __ ..LJLllilJl_--&lllltlll ~ . Q ."PIIOU Q .OQPPU .91930 

r ~  .. 
N4 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

.020 &2 

.03&&9 

z 25 EG O.OOUOO 1.00000 
____ ~ . ...l.tLE.G.. _ ... ___ 1...ll.oIlQ.o_ 

TOTAL IN A1G ON Nio 
TOTAL IN A2G ON Nio 
TOTAL IN A2U ON N4 
TOTAL IN B1G ON N4 

1.00011 
.50000 
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1.110000 
1-___ __ _ TaULl..tLBzG... _ _ OIL1& ____ . .5.llQlllL 

O.OGUOO 
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TOTAL IN EG ON Nio 
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Tableau 38 

Analyse de population de recouvrement pour Mg2+N4· 

- ----- - --
__ r __ • _. __ . -.. ._-.. --.. __ ._- ---- - ---_._- -.--.. _----------------_. 

. ~. ~ . e . e  •• Nzell/3).PA59 
__ _ ..;..JlIIFRlAP POPULATIONS PAGE 1 

1. FROM UG HOlECUlAR ORBITAlS 
Nl NZ NZ Nl Nl Nl - Nit -

____ N!t _______ It!t _________ ~ _________ . 

HGez .. HGez.) Nl HGez •• Nl NZ HGez., Nl NZ Nl 
lAlG . ~~ .0 00 ~ .00000 .0001t4 .00000 • 0"000 .000 .... .00000 • 000 ail .00000 
"At G. -.on:nr. - •. .0....03..16 __  .•. . ~  __ _ ........lilQf,D .0 Hj7Ij -.0033f, .DUlP .PODDe .0UlD 

TOTAL FRO" 
AlG . ~ . ~ .01878 -.00Z91t .OO06Ô .1i1878 . ~ .111878 .00066 .111878 

-- --_ .. ----. . _. - ------
Z. FROH AZG HOlECULAR ORBITALS 

, 

Nl HZ NZ Nl Nl Nl N .. N" Nit ~ 

___ _______ JtG_tZ..t.L __ jffi.IZtL __ NL ._. ___ l1.litZt.1 _____ .tü ____ .Nl. HG(Z t 1 Nl N2 Nl 
UZG 0.001100 0.1i0000 -.\12295 0.00000 -.8Il1l06 -.OZZ95 0.00000 -.OZZ95 -.OOUOb -.OZZ95 

TOTAL ~  

AZG 0.00000  0.00000 -.OZZ95 0.00000 -.0000& -.0'Z95 0.00000 ~. S ~.  -.QU92 "0"'-· 
__ o. 

l. FROH AZU HOLECULAR ORBITALS 
______ .JiL ___ . _____ HZ_ .... __ .. HZ_ . ___ Nl..-___ N3 Nl Nit N .. NI, N" 

HGIZ+) HGeZt) Nl HG IZ., Nl HZ HGIZ .. Nl NZ Hl 
lAZU .00008 .00008 .00000 .00008  .00000  .00000 .00008 .!l0000 .000111, .000 a 0 

TOTAL FROH "--- .. _ -.. _--._-
AZU .00U08 .00008 .iiOUOO .00008 .OOUCO .JOIIOO .00008 .00000 .000011 .000 0 a 

10. FROM ~. i . . ... ~ . S.. ____ . _. -------
Nl HZ NZ Nl Nl Nl Nit ~ ~ ~ 

HG IZ.' HGeZ., Nl I1GIZ .. Nl NZ HGeU) Nl N2 Nl 
ZB1G 0.00000 Il.00000 -.01931 0.00000 .011 0 D7 -.0i9H 0.00000 -.U9H • QO Obl -.'H9H - ---

TOT AL FROH 
B1G 0.00000 a.ooooo . ~ 0.00000 • 000 H -.0193 .. o .0ÛOOO -.019l .. .000 b7 -.019l .. 

- • ________ • •  ___ .0- _ _ _ _ '.' _ _ 0 ____ •• __ •• __ • 

S. FROI1 BZG HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ Nl Nl  Nl N" Nit Nit N .. 
HGeZU HG (ZU Hl HGIHI Nl NZ I1GI2.' Nl !i2 .. NJ ----- --. --_ .. -_ .. _._---. 

lBZG 0.00000 0.00000 .0 noz 0.00000 -.00005 .0 Z10 Z O.OOOOQ .OHOZ ~ .0210Z 
TOTAL FROH 

B2k.. _ ___ 0 .JlOJlJllL_O...QJlO 0.0..... __ • .lI..l.l1lZ. Q.QIIQilD -.oupes --.P21Q2 D.DpOuO IQ2HZ -DO 0 O!i ,D 210 Z 

&. FROH BZU HOLECULAk ORBITALS 
Ni N2 NZ Nl Nl H3 N .. N!t _Nit ______ -"l!t __ . __________________ . _____ 
I1Gez., HGeZ.' Nl HGeZ.' Ni N2 HGeZ.) Nl H2 Hl 

TOTAL FROH 
. .az.u.. _. __ ---'l ... .JU1UlL_LJlJlJlIlJl ___ . ...i..aJUl.P.P.D ___ .D .... .lI..lI.iiP.. __ .. . . . . . ~.  ,000110 . ~  o 000011 D.O.llIlDO 

7. FR OH EG 110LECULAR ORBITALS 
Nl N2 NZ Hl N3 
HGeZ+) HGeZ.' Nl HGeZ +) Nl 

,1EG 0.00000 0.00000 0.00000 O,OOOÙO -.00011 
[ ~ ~ _ ___ o.. .. Jl.llJLl.. --.Jl..JUJlJlIL_ P ... . . ~.. . .  . .D_L--L"'p'OQ 

TOTAL FROH 
EG 0.00000  0.00000 0.00000 0.00000 -.00011 
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_ _ _ . _____________ ~  _ _ ~ .  ___ ~ _____ ~~ .. ..  
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.000aT 
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-.00 l8 l 
-.COùOl 
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-,0013Z 
,,JO a CiO 

N3 
N2 
0.0 DODU 
O,o.UIlO 

O,vOGOO 

H3 
~  
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• J ,. t. ~ 

Nit 
HG(2t) 
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~ 

HIlIZ+1 
.00l53 
.00001 
-.OOOOl 
_ _ fi ~ 1 

Nit. 
Nl 
O.OOOpO 
Y.OPOOQ 

0,000':'0 

H .. 
lU 
.00001 
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-N't _______ . .-"l!t --_.-
N2 
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N't t:j, 
-.000011 
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• ~ - ........ .., 

--

Nl 
0.00000 
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• a 00 0 l 
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1EU -.000Z1 -.00003 -.0005/0 -.000Z1 
8EU -.00003 -.000Z1 -.000510 -.OOOOl 

TOTAL fRQ/t 
.0008Z 'EU -.00056 -.00056 -.00056 

TOTAL FRO" ALL HOLECULAR ~ 

Tableau 38 

.00111 -.0 00510 

.00000 -.0005 .. 

-.OOlZZ -.Ïi011 8-Z 

(suite) 

-.00003 
-.000Z1 

- :Ô0056 

-.00054 
-.00054 

• DO 0 Oll 
.ooon 

-.1100510-
-.0005/0 

.11 1) 0 ~ 0 IÏ 1 i, ~ r i  sr ----- - -
,--., 

Nl NZ Ni- ------NJ 

~ .  -"G(Z.) Nl "G(Z.) 
N3 
Nl 
-.110010 
1.19600 

~ ~ Nl Nit N.. Nit N/t 
NZ "G(Z" Nl NZ N3 Jo 

__ OVERLAP CHARGE 
DI STANCE CAU) 

~.  -.OOl/tZ 
3.89800 l.89800 

-.00161 -.0034Z 
5.51Z60 3.89800 1---- -------------------- ".110161 -.OOJ!tZ ",.OU161. ___ ~.  ___ -=.1111101 ___ _ 

5.51Z60 l.89800- 5.51Z60 . ~  5.51Z60 
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Tableau 39 

Données pour PA4·1 du fragment Mg2+N4 dans une base minimum. 

. ~. ~ . . . . ~  

0000000000000000010 
. ItGNINT ........ --.. -.------.--. . -.-.--.... -.. -............ -.--.--. 
20 20 

o  o o o  o 
.~ . ~ -------_ ... __ ... _ .. _._. 

3 A1G
J 

~ ~r ~  

.. 
5 0.25 9 0.25 
6 0.25 . 11 0.25 
.  1 · A2G .... ··---·-.......... · "-" 
1 0.25 10 -0.25 

13 0.25 
1lt -Q.25 

17 0.25 
19 -0.25 

...... _ .. -._--_ ..... _... ._-----_ ... _---- _ .. _ ..... _.--.. _----
15 -0.25 18 0.25 

2 A2U ~ 1 

~ ~ 
a 0.25 12 0.25 \6 0.25 20 0.25 
2 B1G ~ 

5 0.25 .... · ...... -.. ·9 ·-0.25··---· -...... ·1 JO. 25· ... - . ·-·-----1-1--11 .. -2.,.----·-·-.. ·--·---·--··----·-.... · .. ·-·-...... -----_._--_._ ... _ ........... . 
6 0.25 11 -0.25 110 -0.25 19 0.25 
1 B2G .. 
--J -0-.2-5 11 0.25 15--11.....25 U -......0.4-.. ~  .. ~  

1 B2U .. 
a 0.25 12 -0.25 
2 EG .. 

a 0.5 
12 0.5 

1& -0.5 
20 -0.1i 

16 0.25 20 -0.25 

~ ~ .. ----------------------------------------------------------------------------------------------------------1 
2 1.0 
3 1.0 
5 0.5 .... : ...... 13 -0.5-.. 
9 0.5 11 -0.5 
&0.5 1100.5 

•  , - _._._. ------------------_._.--------. _ ._------ .-. __ A _. __ •  _ ___ •• _  • •• 

11- 0·.5 ~
7 0.5 15 0.5 
110.5 190.5 
2  1  1  l '  Z .. ·l .... ·i .... ·l -.. Z··l  1 
5 

1  ·2 ·  1 1 1  2 .. 1··--!,--·1 .. ·-·---· .. ·-.. -.... -·-.... ·-·--...... ··- - - . ---.. - .- . 

1.0 0.0 1.0 
- - -1-00----41.0 10 0 

1 
0.0 
2 

0.0 

0.0 ~~ _______ ~~ ____________________________________________________________________ ~ 
0·. ·01------

1.0 0.0 

1.0 0.0 1.0 0.0 
3 

. ~ .. 0 1.0 Il .. ~ .~ ~ h.~ ~ __ -___________________ ~ 
1 
1.0 
1 

0.0 
2 

0.0 

0.0 

. ~  G.e e .~ ~
10 
1.0 
1.0 
1.0 

0.0 
0.0 
0.0 

0.0 0.0 

1.0 0.0 
1.1-.. ---..... 0.0 
1.0 0.0 

·-0.0--.. ·------2·. ~ ~ r. 5!O----
.00000u0001 .00000001 

2 30  30 1 CI o 

1.0 
1.0 
0.0 

0.0 
·6.·0 .. · ........... -....... . 
0.0 

.... _------_ ..•.. _ .. -_._-_._--_._ ... -
1-' 
Vl. 
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Tableau 40 

Energies relatives à l'itération 30 pour Mg2+N4. 

C· , . 
~ ~ ~  

~ . ~~ ~ ~~ . ~~~ i  

RESULTS Of ITERATION 30 

S ~ i

ITERATION lTERATION CHANGE 

,---'I('lNE-H-G-€-HElHiV, T  • 413.35,1,3'.239& '011. ", 1,,,, 2 211, -. ~  .. *-aQ-99"II"i-99-------------j 
ONE ELECTRON POTENTIAL ENERGY, V(ll = -1232.&8243 .. 289& -1232.&82 .. 53&305 . ~  

ONE ELECTRON ENERGY, H  = T+IIUI : . ~  . ~  .001101083520 
TWO ELECTRON POTENTUL -ENERGY,--\/41,21 z -·--·---··-21-2.'U-6903342--------21-2-.513&931407 -.aGao .. n5&5---
ELECTRONIC POTENTIAL ENERGY, \/IEI = 1I111+V(l,21 -9&0.1&87 .. 39051, ~.  . ~~ 

ELECTRONIC ENERGY, EIEI : H+llll,21 -51,&.813309&&58  -51,&.813309&&13 -.0000"U0045 
~ .S r~  - h.i~ g  U4.il-lJ0.41-O .... ·,"' .. ~e  

POTENTIAL ENERGY, Il = IIIEI+VINI = -825.8452&28&0& -825.8452738450 . ~ 
VIRIAL, -VIT = 1.9979059048 1.9979058783 
TOTAL EHERGY, E .... E IEHV (N 1 __ -0:_________ .. -- -._- . --.. ·--·-4-1·Z ... i9aZ8r.2-1G----·--.-Jo-l.2--'t8982801o5 ....... -.. ----.  --·· · .. OO·0{j{'OO·045· 

ORBITAL EHERGIES IVALUES Of PREIIIOUS ITERATION IN PARENTHESESI 

1. A1G ORBITALS, COHBINEO 1 51 1  - 51 
-.. 9.35214000 1 -49.352140781 . ~  -15.9992&81&1 -... 422 .. 1463 -4 ... 22"15111 -1.413281,92 ( -1,"13283681 
-.&7975131 --( -------.&79747321 

2. A2G ORBITALS, COHBINEO 1 11 6  - 61 
~ ~ ~~  1 ~~ ~ ~ 

3. A2U ORBITALS, COHBINEO ( 21 1  7  - 81 
-2.91 .. &2530---(------2.91 .... 25711---- -... 5 .. 221-95--t----.. -.. 5.2-2--12--1i-.. ---------------- ---·-·--.-... ----.-.. ---

4. B1G ORBITALS, COHBINEO 1 31 (  9  - 111 
-----15 .-999-8-1-"21;' 15 . ~ ~ . J-S5-19' .. 9-----c-------1-.-3!iH 9 ',8 & 1  • i~  -. " .i~  

5. BZG ORBITALS, COHBINEO ( II 12 -121 
-.8 .. 51"2"1-+ '-- - -... 451 .. 5061 

6. B2U ORBITALS, COHBINEO 1 11 13 -131 
------. -..... 33b8-a-5-f- - ........ ~  

7. EG ORBITALS, COHBINEO ( 21 14 -151 
. ~ -.& .. 8 .. 57 .. &1 -..... 8 .. 581 .. · ( · .. ·- ·-·- -. -6 .. 8&-!i1 .. &1 

8. EU ORBITUS, COHBINEO ( 101 ( 16 -251 
.--------1 ST-99 9 SlH:& 1« 1-h-9-99·5-40 n i~  995"'1&-1-(--- h ~h  O'o-i--{· . ~  . ~ i . . ~

-1.379731'08 ( -1.J7973&581 -1.3797371,8 ( -1.379736581 -.76& .. 01'07 ( . d ~  . ~  .. 7 . ~  

~  ( -.52939&041 -.52939662' . ~ ~  

COHPUTEO ENŒGY ELAPSEU TlHE .099 SECONOS 

---------------
fINISHED SCF ELAPSEO TlHE .822 SECONDS 

l ____ . _______ ._. 1---' 
V\ 
Ü'. 
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Tableau 41 

Données pour PA41 du fragment Mg2+N4 dans une base minimum. 
r ~

. ~ ~ . ~  

0000 ~ 

-HGNINT. 
20 20 
l AlG .. 
_1.0 -< 
5 0.25 9 0.25 13 0.25 17 0.25 
6 0.25 11 0.25 lit -0.25 19 -0.25 

... 1 A2G ...... _ .. /t. ... _. __ ._ ... _._ ._. __ . ____ ......... __ . __ .. . 
7 0.25 10 -0.25 15 -0.25 18 0.25 
2 A2U ~ 

-Jt .. 1..D 
• 0.25 12 0.25 16 0.25 20 0.25 
2 B1G ft 
5 0.25 ...... 9.-"0.2" ______ .. _ ___ 13. 0 •. 25 .. -_ .... lL ~ ... . . ____________ . ___ ._. __ .. _ .. __ .. _ .. _ .. _ .. __ . ______ . __ .... _._ . _ _ ___ ..... _ .. _ . _ __ ..... 

6 0.25 11 -0.25 ~ -0.25 19 8.25 
1 82G ~ 

,---L.Jl..25 10 0.25 15 -0.25 18 -0.25 
1 82U It 
• 0.25 12 -0.25 16 0.25 20 -0.25 
2 EG .. __ ....... _.1 ... __ . __ ._ .. _ ... _____ ._ .. __ .... _ ... _ ............ ... ___ .. ____ ._____ • ___ . ___ . __ ._. __ ...... ____ . _________________ _ .. _ .. _._ .. _ ._._ ... _. 

a 0.5 16 -0.5 
12 0.5 20 -0.5 
..lL--EU 40 
2 1.0 
3 1.0 
5 0.5 ._ ..... ____ 11 .. ",.0 .. 5 .. __ ._. __ ._ ... _ .......... _ .... ' ... _. ___ ._ _ _ ___ ._. __ . _ _ ________ ._ .. _. ___ ._ .. _____ .. ___ . _ _ __ .. __ .. ... _ ... . 

') 0.5 17 -0.5 
6 0.5 ~ 0.5 
U-ll .. .5 1 A..Jl.....!. 
7 0.5 15 0.5 
110.5 190.5 
2  1 1. ... 1 .. __ 2.._1._._1. .... 1---2_._.1._ . .1.._..1 ... 2 .. 1 _ 1 ... 1  . __ 2..._.1_.1-..1. ____ .. _ ... __ .. _ .... _. ________ ... _ .... ____ .... _ ... _ ..... _ ...... _ ........ _ 
5 . 

0.0 1.0 0.0 1.0 0.0 1.0 
--1..0 _ 
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2 

~  0.0 ~ __________ ____________ . ______________________ _ 
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3 .. ___ ----.D.O 1.0 0 .. a 0.0 ~~  ____________________________________  _ 
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1 
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2 
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.0 0.5 10 0.0 O.L 
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1.0 0.0 _ _ ..J..0.._ .. ___ ._ . ... 0.0. 
1.0 0.0 1.1 a.o 
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-_0.0 __ -,,2 .. 0 0.5 
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Tableau ~  

Energies relatives à l'itération 28 pour Mg2+N4. 

ç . 
. _ ... _ .. _._--_. __ ._------ - -----_._-------

. ~ ~~ . . . ~  

>-- ~S SINGLE ~  SHEll HARTREE-EQCK lCAO-MO-SCE PA 
RESULTS OF ITERATION 28 

_ .. _. __ . __ . ____ ._._._._._._._. __ ._._ .. _. _ _ P.llSENI. ______ ._._.PRElIl.ClU.S..._ .. ____ . _____ ._. ___ . __ ._. _______________ . ___ .. _______ ._. 

ITERATION ITERATION CHANGE 

1U.Nfll.C-.ENEi. .. ,. 1 a .. 13.'Z'UP"Zltl 101 ".'Z'!!!IZIIZ"!t -.gppplApPPPZ 
ONE ELECTRON POTENTIAL ENERGY, V(l' a -1233.0262867123 . ~  .0000000353 
ONE ELECTRON ENERGY. H & T+Vll) & . ~ ~  . ~ ~  .DOOOuOOJ5D 

_o. IWO ELECTRON ~ . .  .. ENEIlIà.r • . _.lLU, 2L e .. _ . __ . .... ___ . . __ . _____ ._ZZZ.11JJlZ.95.iaO'*--____ 1.l2 ... 1l.1.9295_955.. ~ .'O'Oltlllill.IJU._ .......... ___________ ._._ ....... _ .. _. __ . 
ELECTROKlC POTENTIAL ENERGY, VIE) a Vl11.Vl1,21 • . ~  . ~  .0000000002 
ELECTROKlC ENERGY, E(EI • "+Vll,2) = . . ~ ~~   ~ . ~ ~~  -.0010000101 

-HUJ:lfAR REPULSUlN ENERGY. 1I1N' = UIt.l2U81l1ltU lllo.l23!t81QItU 
POTENTIAL ENERGY, V a VIEI.V(NI z -126.5J08761071 -826.5J0876107J .0000000002 
VIRIAL, -VIT. 1.9977551796 1.9977551796 

____ TOT lL_.ENEIlGY • __ LJI--.E'Etd-'NLL _______ ______ . __ . __ .. _ ... __ .. _._. ___ ~ .. . .. ~~ ... . . . .. .  ... _______ _'=_a . .u."IiIl'O'II.u._ . _______ ._ .. _. __ . 

OR81TAL ENERGIES IVALUES Of PREVIOUS ITERATION IN PARENTHESES' 

1. A1G ORBITALS, COH8INED 1 5)' 1  - 51 
~ .  ~ .  -15.97007261 -15.97017259' ~.~ ~ ~ , .. . ~  -1. ~ ~  , . ~ ~  61 
.. ~ ... 51l01.aZ6._.L ___ =---Its.tltUl.6L ._ .. o._o. _ _  • __ •  _ _ ._ 

2. A2G ORBITALS, COH8INED 1 l' 
. ~  1  . . ~  

6  - 61 

J. A2U ORBITALS, COHBINED 1 2) (  7  - 8) 
. __ .. "2 .. . . . . ~ .~ . . . .i  -.810551480' 

~. B1G OR8ITALS. COH8INED , '3) 9  - 11) 
_______ ~ . . -15.97085821' -1.3 .. 62.3.675 . ~  . ~  .~~ ~  

5. B2G OR8ITALS, COH8INED ( 1) ( 12 -12) 
_ -.... _ ... _ ... . . ~ . . .  __ . _____ . ____ . ________________  _ 

6. 82U OR8ITALS. COH8INED. 1) lJ -13) 
-,102023772 1  -... 2023772' 

7. EG OR8ITALS, COH8INED' 2) ( 1" -15) 
".63_3U6a-' ___ ---"'-.AJot..31.240t_. __ . __ ."'.6J .. l.1.UI. __ L __ . ___ ~.  .. .3.1Z.60j. __________ . ___ .. ____ ._. ___ ... ___ . ________________________ _ 

8. EU OR8ITALS, COH8INED (la) 16 -25' 
~S. .  (-15.970.5309' . ~ ~d  . ~ g  . ~ ~n ~ . ~  . ~ . ~  

-1.362"9158' -1.36249158) . ~  . ~  . ~  . ~  -.876,.8721 -.876,.87211 
.~  ( -.,.1538926) .~  .~ . 

.._ ............ _ .. _. __ .... . . .~ .. ~ . . ~ . -_._ .... -
COHPUTED ENERGY ELAPSED .096 SECONDS 

FINI SHED SCF ELAPSED TIHE " .773 SECONDS 

-_._-_ .-------

. ~ 

1-' 
\J\ 
Cf) 
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Tableau 43 

Données pour PA4l du fragment Mg2+N4 dans une base minimum. 

. ~ ~ ~  

000000000010000001000000 
---H6NINT--------------- -----------------

20 20 
3 A1G j 

~ h ~  

j -

5 0.25 9 0.25 13 0.25 
6 0.25 11 0.25 ~ -0.25 

------- 1----l2G -.-. ~ . .

7 0.25 10 -0.25 15 -0.25 

11 Il.25 
19 -0.25 

•••• M  _ _ •• . ~ ___ ._. __ • ______ ._._. _______ _ •• ____ _ _ _ ___  • • __ ._. _ _ 

18 0.25 
'-__ L 2 A2U ~ 
~~~~~ ~ 

8 0.25 12 0.25 1& 0.25 20 0.25 
2 B1G 4 
5 0.25 _______ u_ -9--G.25 ------- ------13 -6.25 ---h ________ .uu __ 11 ___ II. 25 ---------.---.----.-.-------------________ . __________________________ u 
6 0.25 11 -0.25 14 -0.25 19 ~ ~ 

1 B2G " 
1---'l1r-aa .25- 18 a. 25 ~ h  hr ~  

1 B2U 4 
8 0.25 12 -0.25 16 0.25 20 -0.25 
--2  E G ----___ . ____ ~ . .. -.. --------------------------.-------------- .---------- ----
8 0.5 16 -0.5 

~~  .. 20 -0.5, 

2 1.0 
3 1.0 
5 0.5 .. ---------13---0.'---------------_u __________ u___ u ______ • _______  u ___________ • ______________ ._ • • ___ u  _ ________ _ .... 

9 0.5 17 -0.5 
{, 0.5 14 0.5 

~~~ ~ h.~ ~ ~ 
7 0.5 15 0.5 
11 0.5 19 0.5 
2 1 ·  1  1 2·-hl-----1---1-----2·- - 1-----1 ----1- -2 -- 1--- l '  ·1 -2------1---1-.. ~ h _____ ,, ________ h_". _________ ,, ________ --------... 
5 

~ 
1 
1.0 
2 
1.0 
3 

0.0 1.0 0.0 1.0 0.0 
a.a a.a r.~

0.0 

0.0 1.0 0.0 

--l.a o.a 1.B i ~  ~ ~ ~

1 
1.0 
1 
0.0 
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~ ~  .~ r ~ ~.r~

10 
1.0 
1.0 
1.0 
0.0 
.-a.a -

0.0 
0.0 
G.G 
0.0 

1.0 0.0 
u ___ u -1. Q------- --a. a 

1.0 0.0 

2-. a a. 5 
. ~  .00000001 

2 50 50 1 

1.0 0.0 
-----------1.0--------------·---0·.·0------·----

0.0 0.0 

o o 

'--------------------------------------------------'--------------------------' 

1-' 
\..J\ 
'Ü 



.f',. 
~ 

Tableau 44 
Energies relatives à l'itération 28 pour Mg2+N4 . 

~ ~ ~  

> ~ ..  OPEN S ~~ ~ ~~. r  < 
RESULTS OF ITERATION 28 

·····--· .. · .. -PRE-SENf-- .. ·---.. ----PRE·IIIOOS·-.. ---.. ·-· .----. - -... -... --.. 
ITERATION ITERATION CHANGt: 

-tCI-NE-H-G-E-NEOt·GV. T  • ..1ih-6-'t&-14t8 .. 712 .. ~ ~ . ~ .  

ONE ELECTRON POTENTIAL ENERGY, Vlll = . ~  . ~  . ~ ~  

ONE ELECTRON E NERGY, H  =  T +V Ci' ;: ":819.292 7606 Hil -819.2927607157 .00 DO ~  ~  
TWO ELECTRON POT ENlUL-·ENERGV,-Vf 1. 21 --.. ·---...... 21·2.U.52D.,5-9i! .... -.. ·-.. ·21 .. 2 .. . i ~  ...... -.. OO-Qlil;IUI.JtU .. · .. · .... ------.... ·-· .. ·--.. - · 
ELECTRONIC POTENTIAL ENERGY, VIEl = Vlll+Vll,21 -960.8023665920 -960.80238è5930 . ~  

ELECTRONIC ENERG'I', ECE' = H+VI1,21 . ~  ~ .  .. 011 .. 7 -.00001.00001 
HOG\;E-A . ~  EliER'" Y • Il HU - .ri~  '.... i . i. . ... i ~ .... >-----------------------_l 
POTENTIAL ENERG'I', V  = VIEI+VIN' ;: .~ S~  -826 ... 789075482 . ~ ~  

VIkIAL, -VIT;: 1.9980625928 1.998a625928 
... " TOT AL ENERG'I' ... f---·E-4-EHII ~ .... ·-.......... · ............................... -·-.. 12 •• ·u ·li90a·.Q---·-... l ·2, .. ;S.,l>-90 1QQ·-.... · .. -··-__..0Q.OQI,;OQ001·-.. ----·-· --_ ......... -.. - .-

ORBITAL ENERGIES IVALUES OF PkEVIOUS ITERATION IN PARENTHESESI 

1  - 5' 
. ~~  . ~ .. 6727' 

1. A1G ORBITALS, COMBINEO 1 51 
-.. 9.36 .. 36433 1  -.. 9.38 .. 36 .. 331 -4 ..... ~  , -1.38978700 1 -1.38978700) -".H969D 351 
-... 5185022·  ( .. · .. ·-.4511150221 

2. A2G ORBlTALS, COMBINEO 1 11 l '  6  - 61 

. ~ . ~~  -l 

3. A2U ORBITALS, COMBINEO ( 21 (  7  - 61 
-2.9 .. 19H·9 .. ·+···- ·-2.91+1-9H9H .. --.. . . . ~ .. .. ~ .... -------------.. -.. _-....... -.... · ......... _ ................ . 

1+. BiG ORBITALS, COHBINEO ( 31 (  9  - 111 
. ~  .. 9-15-1-U·9-'H---- l_.-3_4H5·1J7 1. ~ 15 731) • ~ . ~~ ~

5. B2G ORBITALS, COMBINEO ( 11 ( 12 -121 
-.91056281 .... ·"""-.-91OS62-81) -........ -........... -........... --... ---.--...... ---... -.. -.... -. "'-" ..... .. 

6. B2U ORBITALS, ~  1 11 13 -131 
. ~  (  • . ~  ---------------------------------------------- . 

7. EG ORBITALS, COMBINEO 1 21 
-.&351+6605,+ --" -.&3s .. 66aSI 

lit - 151 
... -.63S"668S .. ( 

8. EU ORBITALS. COHBINED 1 10) ( 16 -251 

.. _ .• S ~ ..... _ .. -......... 

------15·. 91'· .. -8-H-1--2-f--!-5-rl14-8·H--l-2-l----1-5-.-911+ 81-H ·Z-4·_ ·H -.-9-1It U -1-1 21 2 . ~S ~ ~~ & 1 Q 2. 9 .. i ~ Q9 ~
-1.3& .. 11&57 1 -1.36 .. 116571 -1.36 .. 11657 (-1.36"11657' -.81d075 .. 6  1 -.876015"71 -.878015 .. 8 -.878015 .. 7' 
-... ~  1  -... 17086 .. 61 -... lH86 .. 6  1  -... 170861+61 

COMPuTEO ENERG'I' ELAPSED TI ME .095 SECONDS 

FlNISHED SCF ELAPSEO TIME .792 SECONDS 

-

f-J 
0\ 
o 



Tableau 45 
OM de l'itération 28 pour Mg2+N4. 

> __ _ _ . ___ ~~ ~~~ ~. ~ ~ ~ ~ ~~i~ ~~ i ~ ~ 1 
ITEf<ATION 28 Jo 

ROW 1 2 3 \0 5 6 1 A __ _. _. 9 - ._. ___ _ 18 . __ . ____ . 

lA1G ~ . ~ ~  1.00000 
.... ....~. i i . __ _ .-...Gl.9A5.5.L __ . .....Q.OJlOIl.JUIIL _LIl OJl.oD.Il.ll... _ . ..Jl ... IlOIlJlllO D .. __ ._ •. Jl.Illlù960 ~ .  22U .Il Il 10 Dl.. o. LD IiUOOA 0 .00 olio DO 

.0000960 -.0005220 O.OOOoOùo .0010034 O.OOOOOCO . ~~  . ~  . ~  O.wOOOOOO 0.0000000 

.0000960 -.0005220 O.OOOijOOO . ~ O.GOooono 

2A1G -15.97"4673 1.00000 
2 -.000263.. .0013803 O.ooOoOUO 0.11000000 o.OoOOOuO . ~ ~ -.0166712 -.0005616 O.uOOoOOO O.OOOuOOO 

f--__ _ ~ i .  . ..~  __ ..Jl ... OOoGIlOO ." . ~  56.14.. __ O. U oOIlD flll _ .. ___ = .. ~.. .. . .  .. b.fù.l..z. .11 Il U 5 618 O. Ii aD 0 00 Q 0 • Do 000 PO 
-.496427" -.0166712 O.OoOOûOO 

JA1G -....... 9690.. 1.00000 
3 .2689966 -1.025028" 0.0000000 

.~ ~  -.0016788 O.OOOOOOij 
r-_____ ~ ~  . ~. n  . . ~  

~  -1.3697870 1.00000 
4 -.011532.. .0613255 O.OOOOOOU 

. ~  -.4959628 0.0000000 

. ~~  .~  0.0000000 
•• _____ ._. _ ____ -0 ________ _ 

5A1G -... 516502 
5 . ~  . ~  .. 3 

.0192761 -.Q635129 

.0192761 -.0835129 

. i~  

. ~  

0.0000000 

~ . i ______ ._= .. II't't1l2Zl. __ ... _1..&II11Qjj_._ .. 
6 0.01100000 0.0000000 O.OOOOùOO 

0.0000000 0.00000&0 -.5113566 

.0005616 0.0000000 

Il.0000000 O.OûOOOCO 
.Q016 .. 25 .~c  
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'rableau 46 

-Analyse de population de Mulliken pour Mg2+N4. 01-

HULLIKEN POPULATICN ~ S S 

HG(Z"N ... . . ~  ,N=_llllJ' ,PA59 ~~  

1 Z 3 

HGIZt' S 1 A1G 1.9191" . ~ .g2011 
~ __________________ ~ ~~ ~  A1G 1.999940 

HGIZ., S Z A1G .02090 -.00000 1.9183Z 
TOTAL IN A1G 1.999&3 

HG(Zt) X 3 EU Il.00ùOO -.00000 1.99 .. 1 .. 

fOYALIN -üi --------1. 99139 

HG(Z+' y .. EU 1).0ClOOO 0.00000 -.00000 

TOTAL IN° EU 1.99139 

1 - HG(Z+1 Z i~ ~

TOTAL IN A2U Z.OOOOO 

HG(Z+1 TOTAL IN A1G ON HG(Zt, . ~  

TOTAL IN AZG ON HGIZt' 0.00000 
TOTAL IN AZU OH HGeZt' Z.O'OGO 
-tofAlÎNB1G--ONHGI2.i -0--0; iiÏlâiiiï-
TOTAL IN BZG ON HG(Zt' 0.00000 
TOTAL IN BZU ON HGIZt' 0.00000 
TOTAL IN EG ON HGez+. 1i.00000 
TOTAL IN EU ON HGeZt' 3.994019 

TOTAL ON HG(Zt) 9.99"3& .. _ ~ ----- - ---_._ .. _0. _____ -- ___ ._ .... _____ _ 

.. ? ~ ~ __________ L _____ ~ .

.00 a 0 3 .0uOO& 

.000401 .OU1i17 

o .OOOLO .00251 O.OOOJO .00 ill .. 0 ... 0000 0.010000 .00Z61 

1.99401 .. 0.00000 • 00 ~ 0.00000 .. ~  0.00000 - - --,---P.-__ _ 
... 1I0i1o 

-----

...... _.-._. ---

--" .. -.--. -.----_. --._0 __ -___ - 0.0_-000 ____ o  _ ______ o ______ •  _ _  o ______________________________ ~ 

----------- -----_. _ .. ._.-------_ .. ---_ .. "._ ._ --_. _. __ ._ .. 

1 0-0 

.-------••••• - - P "  - - _ ,  - ____ . _  . _  . ___  .••• ____________ ______ • •  _ 

l __ 0 ___ "  _ 00 _ 0 __ 0 _____ _ _ .. ___________ . ___________ . J 
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Tableau 46 (suite) 

... ~~  .. -._._--.--.--._---_._.----

HULLIKEN POPULATION ANALYSIS 
____ ~  . ~. ~. ~.~ ~  = (33l!1 ,N= U3/31.!PA59 _ __ 

~ Z 3 .. 5 ~ -, .. -~ . _____ ~. _____ 11 __ . 

Nl S & A1G -.OU"OO • 109&15 • 0 ~  0 0 .003710 .tOlill 
_· __ .lOTAL . ~ _____ .1t9939 ____ 
B1G .109598 .110399 . ~  

TOTAL IN B1G .<.9997 
EU 0.000 U 0 .99213 .oeooo 0.00000 .110710 .~~  . ~ ~~ o ... OOQQ ~ ~~ ~~ . .00012 

TOTAL IN EU .99963 
~ ________________________________ . ~ . ___ 1.9991.L 

Nl S 7 A1G -.OOOOÙ • ~ 365 .00008 ... 6 .. 12 • 011J5 
TOTAL IN A1G ... 86&5 

B1G .00 .. 02 ... 9157 .00 .... 1 
TOTAL IN B1G .109559 

_ . ________ ~ ____ . i . .~ ____ ~~  ___ ._0U091 0.00000 .97380 0.00000 .003 .. 0 11 ... UOOÙ Il.110000 .01 .. 03 

TOTAL IN EU .96597 
TOTAL 1.97021 

Nl x cl A1G -.00001 .00000 .00015 .011 .. 3 ... 66 .. 3 
TOTAL IN A1G .01157 

-----.- ~~i ii ~ ... 955& 
TOTAL IN B1G .0010 .. 10 

EU 0.00000 .00000 .0 a 1& 6 0.00000 .01 .. 65 0.00000 • .00 .. 02 .~  0.00000 .979"7 - • ___ .. - • __ .0-

TOTAL IN EU .02053 
TOT AL .03&5" ---_._-------_._-- - _.-_._ .... -_._-"- - - ------ ------_.-

Nl Y 9 A2G .50000 
TOTAL IN A2G .50000 

B2G .500 00 
TOTAL IN B2G .50(, 00 

EU -.00000 n.aeooo 0.00000 .0000& ~.  .00239 O.OLllû O .'>92 .. 7 .00509 0.00000 

TOTAL IN EU .99 .. 91 
TOTAL 1.99"91 _.----_ . 

Nl Z la A2U .00005 ... 9995 
TOTAL IN A2U . ~  

f---------.------------[G'-- ~ i i

TOTAL IN EG .5(,000 
TOTAL ~  -". -_. __ .-.-.-...• -------------

Nl TOTAL 1 N A1G ON Nl 1.0U011 

_.-_ ._-----------_._--

roi AC Cit·nU ~ D C r~  
---- - - -
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Tableau 46 (suite) 

. ~ --.- ---- --------_._-_._------. -----_.--
HULLIKEN POPULATION ANALYSIS 

~ ~  

~ ~ 3 ~ ~ ~ 7 8 9 . . ~-. . ~ -"--

HZ S 11 A1G -.00000 .~  15 .OUOOU .003h .1i0011 
TOTAL IH A1G .~  

B1G .~ ~ i .

TOTAL IN B1G • ~  
EU .99213 0.0C.01l0 . ~  .0000 0 0.011000 .0071Q 0.00000 .~ ~ .0001Z 0.00000 

TOTAL IN EU .99988 
______________ _________ . ~ __ ._ . ~ . ____________ . ______ . _ ____ 

HZ S 1Z A1G -.UOOOO .00385 .OG008 .106 .. 12 .01135 
TOUL IN A1G • "88&5 

B1G .00 .. 02 • ~  .00 .... 1 
TOTAL IN BiG • .. 9559 

___ __________ ~  __ _______ . ~  ___ ~. ~ ~  .00091 l/.ÙOOOO .97 J 60 . ~  .~c. 3,+0 .011003 0.00000 

TOTAL IN EU .96597 
TOTAL 1.970Z1 

HZ X 13 AZG .5000\1 
TOTAL IN AZG ._.! ~ .--------- S2G -------~ i  0-----
TOTAL IN Bl G .50000 

EU . ~  -.00000 .0000& o .0ùOOO .où239 LI.OOOOt -.99,"7 (j.IoI/0C/U Il.000(;0 .00509 

TOTAL IN EU .99 .. 91 
TOTAL 1.99 .. 91 --------_._------------_._-

NZ V 1 .. A1G -.00001 .00000 .00015 .011103 ,"86,+3 
TOUL IN A1G .0115 7 

BiG -.OOuOO .00 ...... .~  
- ---_ .... ~ . -----_ . --.---

TOTAL IN B1G .00 ...... 
f----------__________ EU _______ _ _ . .. .~ . ~ ~. ~~~~. ~  O.VOGIIO .01 .. 65 0.010000 ... 0 ~  .919 .. 7 . ~  

TOTAL IN EU .OZ053 
TOT AL .03éS .. _. ----------._------.--. -------- ---_.---

NZ Z 15 AlU .00ù05 .~  

f-------
TOTAL IN A2U .50UOO 

EG 1.ooifïfa--Il-:-foooo------

TOTAL IN EG .500 00 
TOTAL 1.0QOOO _._--_ .. ~ --.... _- . . _ .. ---

NZ TOTAL IN A1G ON NZ 1.110011 
TOTAL IN AZG ON NZ . 50000 

----------tèit AClifA"w---mrwz--- - - ; S (llHrll ------------

TOTAL IN 81G ON N2 1.000ÙO 
TOTAL IN 82G ON N2 .5ÙùOO 
TOTAL IN 82U ON Nl O ... OJOO 

nr~ ,;-GlITG --------------. 
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Tableau 46 (suite) 

.. -_ .. -- - ----- --.--_ .... --- - --------------------------.-

HULlIKEN POPULATION ANAlYSIS 
___ ~~~  HG (2U = (3313), N= (313) ,PA59 

~ ~ J ~ !) ~ ... ! 

NJ S 16 A1G -.00000 ... 9615 .00000 .00J7 .. .00011 
TOTAL IN A1G ... 9989 

B1G .495-98'---;oë,-j·gg---. OOTÜ-3----
TOTAL IN B1G ... 9997 

EU 0.00000 .99213 .qOOtO 0.001100 .00770 o.OOOuo .oc 00 .. 

TOTAL IN EU .999811 

----------------_.-------"-T9H.!: .. __ h 999!!!.. __ ... ____ ._. ___ . _ ___ . 

N3 S 17 A1G -.00000 .00385 .00008 ... ~ .. 7 2 .01135 
TOTAL IN A1G .1+8865 

B1G .00 .. 02 ... 9157 .00 .... 1 
TOTAL IN B1G ... 9559 

._. __ _ f!!..._ .. __ ._ ... ~. .. ~.  ~ ~ .  .00091 0.00000 .973110 0.00000 .0031t0 

TOTAL IN EU .98597 
TOTAL 1.97021 

N3 X 18 A1G -.00001 .Ouooo .00015 .011 .. 3 .1+8/1 .. 3 

._ .. _ . ..1.Qlh...1N .Hl! ___ .. _ .!01157 
B1G -.00000 .001t .... ... 9556 

TOTAL IN iHG .00 ...... 
EU o.uoaùo .00000 .OU166 \1 .00000 .H .. 85 0.00000 ; .00 .. 02 

TOTAL IN EU .02053 

.---- -.- - -----------------------TOT AL .~  ... 

NJ Y 19 A?G . ~  

TOTAL IN A2G .50000 
B2G • 501l0ù 

TOTAL IN B2G .500 00 
.. _ _  . __ ... _ _ . ..fI:! ____ ~~ . .. .. . . ~... .. ... .~. .  .OJ006 ù.JOOOO .00239 o.ooooù 

TOTAL IN EU .99" 91 
TOTAL 1.99 .. 91 

N3 Z 20 A2U .00011 5 ... 9995 
TOTAL IN A2U .50000 --------.. -... --.. - .... Tc;----ii:ilooiîo---i;·oiiOôô---.. _ .- _ .-....... --...... -.-- .... ---

TOTAL IN EG .60000 
TOTAL . ~  

N3 TOTAL IN A1G ON N3 1.00011 
TOTAL 11\ A2G ON Nl .50000 ----_. ---- _._--_. _.-._._-------

l'ôUCOtni3 1.ùIl14î 
. - - ---.-._-----_ ... _-----_. 

---_._._------

.~  .... _. _. __ ~ ______ ,!L ___ ._ 

.~  Il.oooeo .0001Z 

.~  0.110000 .01 .. 03 

0.1.0000 . ~  .979 .. 7 

- ----_.-. 

.'192 .. 7 .00509 0.00000 

'-l , 
.. 

1-' 
~ 

-..J 



Tableau 46 (suite) 

MULLIKEN POPULATION ANALYSIS 
> "G' H ~ ~ 04 ~ ~~ '_2 +1 = '33/31. N= Cl 3/3), ~ 

Nit 

Nit 

Nit 

Nit 

~ 2 :r .. ? ~ 7 8 _9. ______ !! _____ _ 

s 21 A1G -.00000 .49615 .00000 . ~  .00011 
TOTAL IN A1G .49989 
~  --:lit-399 • 00003------------

TOTAL IN B1G .lt9997 
EU .99213 0.00000 0.00000 .00000 . ~  .00770 0.110000 .1I00Uio .011012 0.00000 -- - -_. __ .-

TOTAL IN EU .99988 
_ ______ . ~  ___ 1.999 H _____________________________ --1 

s 22 A1G -.00000 .00385 .00008 .108472 .01135 

x 23 

TOTAL IN A1G .48865 
B1G .00 .. 02 .1,9157 .004ltl 

TOTAL IN 61G .49559 
____ fl,! ___________ . ~~  ___ ~ ~ . ~  .00091 0.00000 .97380 0.00000 .1103 .. 0 .01lt03 0.00000 

AlG 

TOTAL IN EU 
TOT AL 

.98597 
1.97_021 

.5 00 ° a 
TOTAL IN A2G 

62G -- ~ i  li 0 ---
_ ~  ________________________________________ _l 

EU 
TOTAL IN B2G 

. ~  

.50000 
-.OUOOO .00006 

TOTAL IN EU .99491 

0.00000 .00239 U.OUIlOu .. 992 .. 7 0.1100110 o .OCOOO .00509 

______________________________ __ _ !.Q!_A_L _____ ~.  .. _9_1 _______________________________________ -1 

y ZIt A1G -.00001 .00000 .00015 .011 .. 3 .1088 .. 3 
TOTAL IN A1G .01157 

B1G -.000110 .ÙO .. ~  .49556 
TOTAL IN B1G .004 .. 4 

1-----------------------
_____ ~  ________ . ~~  __ . .. ~ ~ _ _ .~  .0016& . ~  .ulloIl5_ O.uUOUli ... 0402 .97947 0.00000 

N4 

- - ----.-. 

Nit 

1---------, 
! 
i 
L-____ _ 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

.02053 
• a 3654 

z 25 A2U .OOJ05 ... 9995 
TOTAL IN A2U .50000 

-------------t-G-------î ;àooo 0----0-. Ira 0 00-------- ------------

TOTAL IN A1G 
TOTAL IN A2G 

---TOTAL H -A20--
TOTAL IN B1G 
TOTAL IN B2G 
TOTAL IN Blll 
TOTAL IN CG 
TOTAL IN EU 

TOTAL IN EG .50000 

ON N4 
ON Nit 
ôFrW;-- - -
ON N" 
ON li .. 
ON NI, 
ON N'o 

ON tl" 

TOTAL 1.000 (,0 

1.OL011 
.50000 
.-50Iîôll----- ------- - ------- - -- - - --------

1.OuullO 
.5CuOO 

~.  

.5(,000 
3.0(,130 

TOUL Olnl1t -----7 ~ ~ r r

_ __ . _________ . . _ _  . _____ .. __________ J 

S ~ ~ S IN BONDS LESS THAN 7.797GLOUO AU LONG 

,-

'-1 
~ 

1-' 
0\. 
OJ 



Tableau 47 
Analyse de population de recouvrement pour Mg2+N4. 

-\ _._- -_._------ ---- - - ---_._---_ ._---
HG'Z+IN_.O_H.HG'Z.'='33i3.,N=(33/3),PA59 

> OVERUP POPULATIONS PAGE 1 ~~ . 

1. FROM A1G MOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ N3 NJ N3 N .. 
HGIH. HG'z+) Ni MG'Z" Nl NZ HG'z+, 

N" N" ~ Hl ----------NZ----- - ---NJ- - ------

lA1G .000_3 .000 _3 .(,01i00 .000 .. 3 • Q Il 000 .J IlliCO .000 .. 3 .UO»OO .OOOOL .00000 
_AlG -.00335 -.0(335 _____ ..!.!.16[L_-= .00 335 .000 é& .01675 -.00l35 .01675 .000&b .01675 

TotAL FROH 
A1G -.00Z9 .. -.00Z9 .. .01676 -.00Z9_ .0 ~ 0 && .01678 -.00l9" .01818 • 00 0 &b .01616 

2. FROM AZG HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ H3 N3 N3 N" Nit H. N_ 
MGIZ.) HGIZ+) 

1-----1A2G-----O:-ÔÔOOÔ- ---O'ôoÔOC 
Nl HGIZ., Nl NZ HGIZ.) Nl NZ Nl 
~  fj ZZ9-5-----0-:oooïio-- -::-oO oilT-:-:ïiZzcrs---li. oa 00 0 -.0 ZZ9F5--'-c:.:.=.O .. Ii"O'-,O"'&---"-:..::."O">;Z-,.Z"9 .... S ~ 

TOTAL FROH 
'AZG 0.00000 0.00000 -.OZZ95 0.00000 -.OOOC& -.OZZ95 0.00000 -.OZZ95 -.DOODb -.BU95 

3. FR OH AZU HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ N3 Nl N3 N_ N .. N .. N" 

-------"HGffij---/1(;eù) - -Ni - -------HGCZ+) Nl NZ HG e2.) Nl NZ H3 
14ZU .00007 .00007 .OOGOO .00001  .00000 .00000 .00007 .00000 • 000 ~~ .0tiOOO 
ZAZU -.000Z3 -.0 co Z 3 .00 .. 7& -.000Z3 .00005 .00 .. 7& -.000Z3 .00 .. 7& . ~  .00 .. 7& 

TOTAL FROH 
AZU -.oe01& -.0001& .00 .. 7b -.lI001& .0 a 0 05 .0G_1& -.0001& .IlIiH& .000u:. .0L_l& 

_. FR OH B1t------Hoü-tüL"ÀIf-ôRsftAis --.. -
Nl NZ NZ N3 N3 N3 N .. N" N" N" 
HGeH) MG'Z.) Nl MGeZt' Nl NZ HGez+) Nl NZ N3 

Z'B1G O.OOQOO 0.00000 - '.01929 0.00000 .000 &7 .~  o.oooao -.01929 ; 000 &7 -;019Z9 
TOTAL FROH 
_ _ ~ _____ ~...  0 0!1!.!!- !!.!.!!!l!!!.!!. __ =-!_O 193Z_ 0.00000 .000!l7 -.0193Z o.oeooo -.0193Z • OJ 0 &7 -.01932 

5. FROM 8ZG HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ N3 Hl H3 N4 NO. N .. N4 
HGIZ •• HGez .. Nl HGez .. Nl l'iz HGe2 tl Nl NZ Hl 

lB2G 0.00000 0.00000 .OZ1IlZ 0.00000 -.00005 .0 Z10 Z . ~ ~ .OZHZ . ~ .0 Zl 0 Z 
TOTAL FROH 

ïiiG---O .0000 -0- ~ ~ i  .OZ1CIZ o.ooooe .0210Z . ~ 

HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ> 

~. FI< OH B2U 

HGIZ., HGeZU 
TOTAL FROH 

N2 
Nl 

N3 
HGIZ.) 

N3 
Nl 

N3 
NZ 

N4 
HGez.) 

N .. 

Nl 

N .. -------tïï+-------------- -
N2 N3 

sHi ~ii ~ i i  --0.00 ln!1j--lI:UûliDô- -O-;OoïTn-r 0 • 0 000 (J 0 • 0 a 0 0 Il 0.000 DO 

7. FROH EG HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ N3 N3 Hl NI, N.. N" ------ --NI; - ------
HGIZt) HG ez.) Nl HGez.) Nl NZ HGIZ.) Nl N2 N3 

lEG 0.00000 0.00000 
1-- - --------nt:--------'0 -;lIllilQil--- -il-:-Ollo-Oo-
1 TOTAL ~  
1 EG D.OOJÛO 0.00000 

O.OOUOO . ~   . ~  O.lOOUO 0.00000 0.00000 . ~ (.OLOOO 
O;-lJ-rOOr - r r n ~  n r ~ D.DtlIDD . ~ G.GtClCD 

o.aaooa o.oooeo O.OliOOO -.Oil005 O.OLO('G 0.00000 o.OOOUO . ~ ~ 

~. FROM EU HOLECULAR OR8ITALS 

-------- ~~ ~  ~ ~i ~~ .  ~~ ~~ ~~  ~  ~~ ~~ J 

lEU 
.. EU 
5EU 

. ~  .00007  .00001 .0034& -.00000 .0GÜOl .OG007 .GOOul . ~ .00001 

. ~  .003 .. & .00001 .00007 .0ÛOOO .OCOL1 .003"& .00UGl . ~  .0tOOl 
-.0r,377 -.00003 .00125 -.00377 -.00132 . Ol125 -.lluC.1l3 .00125 . ~ .1l01e5 

4 , 

1-' 
0\ 
\.() 



Tableau 47 (suite) 

377 .00 
lEU -.00002 -.00026 -.00064 -.00002 .00000 -.OL084 ,..00026 -.oooelt .00011 -.000 e .. 
6EU -.00026 -.00002 -.0006 .. -.00026 .00011 -.U006.. -.00002 -.oolle .. .0OGh -.Olloe .. 

---TOTA[··"R·O·H ·  .. --_._. - -_.--------_._._. -_ .. _. __ . .. _-- -- ----
EU -.00056 -.00D56 .00063 -.00056 -.011121 .0006J -.00056 .000113 -.00121 .000e3 

~  LECOLAR Ok-amu------
Nl N2 N2 N3 NJ N3 N" N" N .. N" 
HGC2U HG'HI Nl HG'2+1 Nt N2 HG' 2 + 1 f:jl ___ .!!f__ _ . __ ~ . . _  . ______ . _____ ._._ ... _. __ 

OVERLAP CHARGE ~  -.00366 .00 J12 -.00366 .110001 .LUJl.2 ··-.0036& .00312 .1100111 .00312 
DISTANCE CAU) J.89800 J.69600 5.51260 3.89800 7.l9tOO 5.51260 J.d9601l 5.51260 7.79bllll 5.51200 

- - - --------- ---------_._--

...... '------------------_. 

-----._-_.". ~  

,. 

----------_.- -----"-_.--------

-------- ------.------------ ---------------t 

-_. __ . __ . _._------ -_ ._---_. 

-_ .... ~ 

r -·--- ._--------------

L _____ _ .--_._ - --,--

/-J 
---J 
o 



Tableau 48 

Données pour PA20A du fragment Ivlg2+N4 dans une base de VD. 
r HC(Z+TNI;,DltR,HbT2'iT=TrÜzl"hrJ n~n  

! 1  2 1 
HGNLST 

- "'26 51 

2 2  2 3 2 2 2 3 2 32221111113222 
2  2 
lTB . ~ ~

1  1  1  1  1 
-2 3 -3 2  - 2 
-j -2 2 -3 3 

1  1  1 
3 -3  -2 
2 -2 -3 

1  1  1  1  1 
2  3 -3 2-2 
3 -2 2 -3 3 

~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ . 

5665 ~  
~ 5  5  6 b  -55 --{, - 6  -5 - 5  b 6 
7777777777777 
/1 -8 -II ~ -6 li Il 8 6 -li -0 -6 - 6 
-9 10-10 -9 9-10 10 9 -9-10 10 '.l-9 
-10 -9 ~ lU-1D -9 9 10-1U ' 9 -9-10 10 

~~  .. . .g~ !'La. !? .. ?LU t'il 
-20 17-25 12-20 17-25-20 12 17-25 12-20 
-21-16 ~  21 ~  13-16 ~  21 

1 22 16 ~ ~  ~ 22 

H
3 19  11 23 15 11 19 23 15 19  11 23 15 
~ 21-13  24-16 ~ 16 21-13 ~  

-25-20 g:-l2 .. .p ___ . . ~ .. .~~ ~ __ g ~  
26 22 ~ ~ 26 16 
11 23 15 19  11 23 15 11 19 23 15 19  11 
-12 25-17 20-12 25-17-12 20 25-17 ~  

r ~ 16-21 13 ~  ~ lb-21 13 

1 

~ 26 e ~  22 ~ 

1-. ~  . ~  ~ .H  . .12. n .. H !'il lfi n 
, -16 13-21 16-24 21-13-16 24 13-21 ~ ~ 

1 -17-12 20-17 25 20-12-17 25-12  20-17 25 ! 18 ~ ~ ~  111 26 

1 r----. 

1 
1 
1 
1 
~

1  1 
3 -3 
2 -2 
~ ~ 

t 6 
5 - 5-' 
7  7 
Il /1 
10-10 
9 -9 
1:; 23 
ï']:'g-
1 t-24 
16 26 
11 19 
1 ]-21 

.. ------

~  . 1 
1 .. 22 
23 15 
25-17 
2 .. -16 
2 ~ 18 
19 11 
2l-iT -. 
20-12 
22 1'. 

---. 

__ o. _. _______ _ - - - - -

-_._._-----_._----------------------- ------

---------------------------

"------------

0\ 

!-J 
~ 

!-J 



Tableau LI-9 

Données pour PA30A du fragment Mg2+N4 dans une base de VD. 
'---'""'S"""'12"""'.'""'", TrR .. .-..... 0.,.., .. H"... • .. .. r. ~.~  e~ t 1 ~ 1 • N= 1 l-ZVZ·fI,ï>Ü a A 

2 a  a 1 
"GNLST "GNI NT -·-·'- 5-.--- -----

HGe2+! 0.0 0.0 0.0 12.0 
~ ______ .. ~ . ~  ____ u 30 ~ .. _____ ~ _ _ 7.0 (-'-
" u. .098 .u 7.0 

~ N3 -3.898 0.0 0.0 7.0 
Nit 0.0 -l.896 0.0 7.0 
·-81 51 --. . 

3  Z  1 212 121 1  1 
Z 1 Z 121 3  2 121 
HGe2., S -.---

HGI2+1 S 
HGIZ+I S 
HGi2+1 S 
HGe2+1 S 

321l121213212121.21321 1  1  1  1 

2  1  "  1 - ~~ ~  067'561,.;--------- ------------------------------------1 

98.727577 ~.  

21.335201 0.6683850 
28.126657 -0.08bl368 
2.2951125 0.:>978071 

HG e2+1 S 
"Gez+) x 

0.7997529,. 1.0UOOOO -------21-;6"051"08- -0 :1162i92----------------------------------------------I 
"Ge2.) x 
HGeZ+1 x 
HGIZ+I y 
HGI2+) Y 

.. 
5 

"GIZ+I 1 .. 

5.1165930 0 ... 7 .. 6816 
1.231392Q 1.000000 

HGï2.-;----ï .-.. -5 ---.--.- -_._. __ . --._" 
HG e2+1 xx 
HGI2+) YY 
"Ge2+) Il 

H' ~~g~ ~i  
HGez+) YZ 
Nl .  S 
Nl S 

L 
Nl S 
Nl S 
Nl S 
- -NI S 

1 
' Nl X 

Nl x 
Nl x 
Nl y 

, Nl Y 
"'--NC· -z 

Nl Z 
NZ :; 

i NZ S 

1  . NZ S 
I---.,NZ X 
1 HZ X 

NZ y 

NZ y 

N2 Z 

NZ Z 
N3 S 

:---tn s 
Nl S 
N3 X 
Nl X 

J Nl '( 
. Nl r 
~ NJ Z 

N3 Z 

N" S 
N" S 

10 
la 
10 
lu io --. 

19 
20 
19 
20 
16 
17 
18 
19 
20 
19 
20 
19 
20 
lb 
17 
16 
19 
20 
19 
20 
19 
20 
1 6 
17 

3 ..... ,. 

2111.36 .... 9 
32.596890 
6.9173900 
8.3c!636.ru 
~.  

'O;2ÜJ09000 
6.12Ù35ÛO 
1.2593600 
0.291-+5000 

1.000000 

0.&676703 
0.390,018 
0.6700832 
-u.0608903 
0.5672020 
1.0000.a ------.--------------- - - -----------

001159195 
0.,.699582 
1.000000 

.. -.•. _--_. __ ._--- - -

~ ~ 

1--' 
-'l 
l\) 



~ 
1 

i 

1 1 1 i ! 1 1 1 
1 

1 1 1 1 1 

1 i : 1 1 

1 

1 1 

1 
i 

1 1 

: 

1 
; 

! 1 

! 1 

1 
1 1 

1 
! 

1 
1 

1 1 
1 

1 
! 

1 

: 1 : 

~~~ 
.... N 

... N 
.... 

,  
i 

1 
,(
I
»
C
 
)
C
'>  
> ",r-

I 1 1 1 , 

~
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#
'.
# 
.
# .

~
 J 

z
z
z
;
z
z
z 

i 

1 1 1 

1 1 i 1 

: 

1 

1 

1 

1 
1 

1 
! 

1 1 
i 

! 1 
1 

1 
1 

i 
1 

1 ! 
: 1 

i 1 
i 

1 
i 

1 
1 

1 
i 

1 

1 1 1 
1 1 

1 1 
1 

1 

1 
1 

1 i 1 : 1 1 1 

1 i 1 1 
1 
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1  . 
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Tableau 50 
Donné e s pour PA4 0 du fragment g ~ dans une base de VD . 

~ ~ . ~  
1  1  1  1  1  1  1  1  1  1  1  1  1  0  1  1  •  1  •  1  •  • 

. ~~ r 
26 26 

~ 

•  1 

5 AllO 
1 1.1 
7 1.1 

"  1 
.... _-_... ~

50.5 60.5 
.... " •• 25 151.25 
12 '.25 17 0.25 
1 AlG ~ 

19 0.Z5 
21 -0.25 

U 0.Z5 
25 -1.l5 

U . -: .... u .... _ .... ___ . _n........a..ll. ___ .. ______ _ .... ............ ________ _ ______________ . __ _ 4 '13 1.25 16 -I.ZL. ___ .. _ 
2 AlU ~ 

~ 1.0 
~ l'Z5 II 0.25 22 0.25 26 0.25 
;) 81G ~ 

5 '.5 6 -0.5 
~...  __ ._ ..... .. ~ .  ......... _ ....... U g ~  ................ . ~h~.  .... __ _ ... _ .. _-_ .. _ .- --_._ ..... _ ...... _---
12 1.25 . 17 -0.25 21 -0.25 25 1.25 

.  2 82G ~ 

o 1.1 
13 0.25 16 1.25 21 -1.25'  2 .. -1.25 
1 82U It 
~ .. U __ ._ ..... _lI-=.lI.n. ~ . . ~ .............. __ ~~ . .. . ..~~. _ .. ___ ......... _ --------"- ----- - - --_._--_ .. 
.. EG .. ' 
9 1.1 
11 1.' 
1 .. '.5 22 -1.5 
II 0.5 26 -0.5 

f----=Jl.I,...... f.IL...._. _ ....... _.!a..... _ .  - . . 
2 1.1 
;) 1.0 
U 1.5 U -0.5 
15 0.5 23 -0.5 
12 0.5 2a 0.5 
16 1.5 ~ 1.5 
13 1:5- .-----·-21-·.:5 .. - -..... 
17 1.5 25 1.5 
3  2  2  2  1  1  1  1  1  1  3  2 2  2 ;) 222 3 2 2  2 
2  2 
7 

Li. 0 .... _ . ..1.11. __ .... m ........... ~ 0..... 
, 0.1 

1 
1.0 
2 
1.1 
It 

0.1 

..... !!, ...... 9!.! .. _._ .~ ~  . 

;) 2 

-.. ----- ---

--1:. -.... -.... ~ ......... ~ .... --.... - ô-;i - -........ - .... - · -----.- -.. - -... --............. -----._--.---
2 
1. 0 
1 
1.0 

0. 0 

----- - ~ ._----_._--

.. 
1.0 
10 

.. -.... -1-:-0 ...... ··----.. :0---'-·a.ô-·· --_ .. _ . . _ .... ----------_ .... _-------------_ .... _-----/ 

1.0 1.0 1.1 1.' 1.1 1.0 
1.0 1.0 1.0 . ~  
.0eOOOI0.Ol .00000001 
'--... _ ...... __ ... .~  ~ __ .......... L ....... J! .... L ._ -- "._------_ ._--"---_._ .. ------_ .. 

J, 

1-' 
-.....) 

+:-



Tableau 51 
Energies relatives à l'itération 33 pour Mg2+N4• --------

HG(2 •• ~ ~  •• . . . ~  

~  CLOSED SHELL HARTREE-FOCK SELF-CONSISTENT-fIELD L.C.A.O. "ErHOO > ---------.----.-- ··---- -----·-----RESuLts-OF--nE-RAfi6N-n---------- - ·-- ----------<. 

PRESENT 
IrERATION 

PREVlOVS 
ITERATION CHANGE 

Elle ENERllLL_'" _________________ . _________ ... __ --.!a.U.U1ln.uu _ ____ !t.L.1UlltUll ____ ~ ~ ~ 

ONE ELECTRON POTENTIAL ENElGY, Vel) z . .~~ -1226.75399110'1 -.10.1 •• 5003 
ONE ELECTRON ENERGY, H '" T.V(1) a -111.572970'513 -818.57Z97.1337 -.00'0003176 
rNo ~~~  POTENTIAL ENERGY, V(1,2. = . ~ . ~  . . ~  
ELECTRONIC POTENTIAL ENERGY, VeEl • V(l •• V(l,Z' • . . ~  . ~  -.0100001IZ8 
ELECTRONIC ENERGY, E(E) = H.V(1,2. li: ~ .  ~ . e  -.0000000000 
!.!GLfü- ~ S . . .  'J {Ht :0;_  _ _ __ , ______ U!t.UHUI!t'tL _ __ '_lU.UllllllI..!t.lt.L ___ . ___ _______ _ 
POTENTIAL ENERGY, V a VCE'.VCN. a -821.IJ26139913 -821 •• 3260J8155 -.10'1001IZ8 
VIRIAL, -VIT '" . ~~ ~ . ~~ e  

TOTAL ENERGY, E = E(E).V(N' = ~ . ~  ~ . S ~  -.0000000000 

ORBITAL ENERGIES (VALUES Of PREVIOUS ITERATION IN PARENTHESES • 

1. AlG-----oRlÏfTALS-; ( 10. (  1 -10' 
~ .~  ( ~ .~  

.~.  ( -.'8877330' 
6.U,823012 C 6.16823112) 

. _._-------_ .... _------ - - -

-16,'6511825 
. ~  

15.66392838 

-16.16570029' 
. ~~  

15.6639263U 

~.~ ~ ~  

. ~~  D7Z{> 
. ~~  

. ~  ~  

.~ ~ 

. ~~  

-1."1657771 
. ~~  

~i _ _ _ QIUUTALS, L _ ZI L 11 ~ 12t 
-.88026896 C . ~  1.10066218 1.UD6621i,- - - - - . - - -.---.------ -----

3. A2U ORBITALS, ~  ( 13 -161 
. ~ ~  C . ~ ~  -.59813760 ( -.591113762) . ~h  ( . ~  UI 3.1It773976 ( 3.1It773976' 

~. i ~ ~~n ~~~~ ~i ~ ~i~ ~ ~ . ~ .~ r ~.~. ~ .. ïUcjT78' . ~  .61'32092' 
1.'8682278 C 1.1168Z276. . ~  ( . ~  

5. B2G ORBITALS, 
-.910502897 C 

31 C 23 -251 
. ~ . 

~ -_._-_._-_ .. _. ---_. _. ------ - -
6. B2U ORBITALS, 2) ( 26 -27) 

. ~ ( -.57(99636) 

7. EG ORBITlLS, C 6) ( 21 - 331 

.81611301 .1U,8130111 6.16306451 e 6.163.68511 
--._-_ .. -- _ ... _ . _. ~  .. 

.99628322 .996213201 

-.71382023 C -.713820251 -.71382023' -.713IZ025' .95615372 C .95615369. .95615372 ( .95615369' 
______ .h1H1..U'U_ L _ _ ~ .~ rn  _____ h ~ .~ .  ___ . ~. .. ~. ~ ~n --._ .... _----_ .. _ - ---_. 

1. EU ORBITALS, 
-11"1.06591883 C 

.~ ~ ~ ( 

.~ ~  C 
_ _______ . ~~  J 

3.90060613 ( 

'------.--. 

C la. ( ~ -5U 
-16,0 65'H88 7) 
-1. ~ ~  

-."36 .. ~  

____ ~ .  

3.90060613' 

-16.06591813 . ~~  . ~  ( ~~~~ ~ ~~. ~  -?9't'12771) 
-1 ... ~  .~  . ~ ~  C . ~ ~~  . ~  . ~  .. 1t' 

. ~  C .~  .. ~ . .~  ( .~ n  .'3253539 .~  

_ ~~~ ~. L ____ . . ~~ ~ .  _____ . ..~i  ____ !.!059 .. 12!!L.. ___ -..! ... 059lt1215 . ~  

3.90068613 ( 3.9'.606131 

COHPUrEO ENERGY ELAPSEO TIHE '" .1?5 S ~ 

__ ~~ ~ ~ . _________ ~ .~~~  = ._. __ .0'2 SEC0H.!!L._____ _______ _ 

., 

~ 

1--' 
-..J 
V\ 
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Tableau 53 
Analyse de population de Mulliken pour Mg2+N4. 

"ULLIKEN POPULATION ANALYSIS 
> . _ _ .. ____ ._. __ .~ ~ ~ i ~ . ~ ~ ~ . ~ g ~  ___ . __ . _______ _____ _____ ._ --< 

1 

"Gez+, S 1 A1G 1.96l64 
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-.00000 
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.OZ085 

.. 
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.001111 

fi 
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.1I0Zll 

') 

.DODOO 

li 

.DUl9 

1-------------- .-----TCly·ù -iN- ~ i

"Gel" S Z A1G .0511&& -.001101 1.176ZZ .01lZ8Z .111359 .Ol1065 .11450 .. .6l187 .0001!6 .llt51' 

TOTAL IN AlG 1.1Z910 

"GeZ+I S ii ~~  ':':. i ~ ii . i ~i • ~ ~  .11019 -.16661 

"Gez +, x 

"Gez+1 ' X 

"Gez., y 

"GIZ+) y 

"Gez+, l 

/t 
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6 

7 

EU 

EU 

TOUL IN A1G 

-.0001111 
... _._.G. DODU. 
TOTAL IN EU 

-. ooao 0 
0.00000 

TOUL IN EU 

EU-----'-'0'-0'0000 

.01301 
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.UIIOIt 

0.011000 0.00010 .9Z689 0.000011 .00l311 Il.00001 .~  Il.''''' .11011 
__ .tau. _LIIOUG ___ ... . . ~ . ___ . ~  __ ., .• 1I0 111111 1 •. ~~  ______________ _ 

.931165 

0.110000 0.00 •• 1 
-.00196 0.10000 
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. . ~ 

.IDDl" 
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.00039 
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TOTAL IN EU 1.06053 
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TOTAL IN AZU .93398 

. ~ .  ___ c~ ~ __ ~~ . ___ ~  . -!Q@Q!!! __ . ~~  

TOTAL IN AZU 1.065"8 
~.~~ ~  

.~ -------_ ...• _---"_. __ .---------_._---

"GIZ+) TOUl. IN A1G ON "Gel+1 4.0002" 
TOTAL IN AlG ON "GIZ+' 0.00000 
TOTAL IN AZU ON "Gel+1 1.999 .. 6 

f-____ . . . ~ . ___ .. ~ 

TOTAL IN BlG ON "Gel.) .0000l 
-----_ .... ~.~ ._-_ .. _- -------- . ~

TOTAL IN BlU ON "Gez., 0.00000 
TOTAL IN EG ON "Gel.' .00005 
TOTAL IN EU ON "Gez., 3.98ll6 

TOTAL ON "Gez+) 9.98219 
.. _._. __ .. _---------_.. ._--------

, --_.-._.-._----_ .. _-._----._--------_ .......• - . --._. -_ .-- -_.-~ 
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Tableau 53 (suite) 

_ .. .--.. --_. -- --_.-
HUllIKEN POPULATION AHALYSIS 

.. .. ~. . ~~ .  L*). N: C32l{2U 1 PAS') 

1 Z 3 40 5 fi l e ~ 

'j __ U . --- . -

lEi HG .88800 .49 .. 38 .80110 .803&& .008240 .08135 .80015  .08812 .OIGII .... 81 

-
TOUL IN ~ .409112" 

B1G ... 9 .. 38 .00 .. 21 .11003 .00135 .0000/0 .OUOO 
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TOTAL 1.99311 
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TOUL IN EU .52757 

.TOT Al 1.0 .. 9111 
----._-----_._---- ------ - ------------
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BiG -.002"1 .22101 .001611 .2&11& .00570 .00020 

TOUL IN B1G .224&& 
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Tableau 53 (suite) 

EU 1.00000 -.DOOOO -.10100 0.00000 • OlOll O. au 00 
. ~  0.00001 . ~~ 0.00000 . ~  0.01001 

TOTAL IN EU ."'56 
. '. -. - tOTAL ~ D96ï ... 

..... ~  O.IIDOOO 

.00111 ~.  
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EU '.00000 .00001 .0.006 0.01000 
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Nl l ?3 EG 
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TOTAL IN EG 
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. ~ 0.00000 .00001 
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TOTAL IN A2G ON Nl 
TOTAL IN A2U ON Nl 

1-____ ~ i . .  .111_  . 
TOTAL IN 82G ON Nl 

. ~ 

.50000 

.0001" 
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... 9999 
~.  ... _----. ------------
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Tableau 53 ( suite) 

HUlLIKEN POPULATION ANALYSIS 
} i~ .. .  C121illlt.la N" . ~  ,PA59 

N2 S 

N2 S 

25 A1G 

B1G 

EU 

1 2 . 3 

• 10000 ... 9 .. 38 •• 0000 

.. 
.00386 

5 

.OOOH 

fi 

.00135 
--_. --" "_ .. --.. - --... _ -------------.•. _---------

TOTAL IN A1G ... 982 .. 
.1t9 .. 30 .80 .. 211 .00013 .00135 .001'" 

TOTAL IN B1G ... 9858 
0.00000 .98811 .00100 0.88000 .00006 
.00211 0.00000 .00018 0.00000 .00001t 

.01001 

0.00000 
0.000011 

__________ 1OUL_IH EU . __ ..  _ • 99&..1.'L_ .. ____ . ____ ._ .. _________  _ 

TOTAL 1.99311 

26 A1G -.01100 .00155 -.OOODI .Z"151 .0ZUl .20226 

TOTAL IN A1G .21,915 
__ . _____ ._ JUIi _ _ .IIDOOl & Zfllt SZ.  _ ._. . ~ __ .Zll.li.JL... __ ..J IIl1.l't.§.... ___ . ~ ___ 

TOTAL IN B1G .27Z55 
EU 0.00000 .01550 -. DelOZIo 0.00000 .50681 0.00000 

• 1t1910 0.00000 .02136 0.011111 • • 0075" 0.00001 
TOTAL IN EU .52157 

TOTAL 1.0"918 

1 

• 00015 

.00006 

.00 001 

.02273 

.005 .. 3 

.0011 .. 

• 
.110002 

0.1100011 
0.00008 

.lIO 2!1 

0.110000 
0.00000 

9 ...... 
• 00018 

.00000 

•• 1669 

--_._-. 
~ i  ~ . • 2251t-5---.0333-3--;iD3(;-,--.11003 NZ S 21 A1G .00000 -.00193 

B1G 
TOTAL IN UG 
-.002Itl 

TOTAL IN B1G 

.239"0 
.Z2107 .00168 

.221,66 
.26116 .00570 .00020 

" . ..... 
.... 00 • 

.111111 

0.0000' 

.IID07 

EU 0.00000 -.OOItZl .00251 0.00000 .1t66Z1 0.00000 -.00002 1.00000 -.00081 0.10008 
-i ~iii iii  ~ r ~ i i ~i .i i i i  ~ ii  ~ 

N2 

---- ~ i 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

.46 .. 56 

.92862 

K 28 A2G .2 .. 285 .25715 
_____________ ____ t!HH II'! ~~~ .. _ ! ~~~ ~ ________ . _ _ _ _ 

B2G .20903 .29096 .00101 
TOTAL IN B2G .20903 

EU -.00000 0.00000 D.OOqOO -.00000 
0.00000 .04808 0.00000 .16641t 

TOTAL IN EU .1t .... 56 

-._-_ . .. -.-----

0.00001! 
0.000110 

• 00033 
.333 .. , 

0.00 Q!HI 
0.00000 

.1t1t,,?3 
• (jIlODi 

o·oUOI! .0071t .. 

_____ ._. __ _ _ IQ.TA" .. ___ ~~~~  ___________ _ -_ .. _-- ------_ .. _-. - ---------- - - -

N2 K 29 A2G .Z5115 .Z .. 285 
TOTAL IN A2G .25115 

B2G .29096 .20099 .00001, 
TOTAL IN B2G .29096 

I-------.. --.-- --.------.[!!- - ---~gg ~ ~ g ~ g . . ~g g .. -- ~ _ _ ~ ~~. . g.  . _____ !2!!32L __ 0.Ollll. 
0.00000 .01631 0.10000 .13051 0.00000 .30609 0.00000 -.00001 

..!911169 _ ___ _ 

TOTAL IN EU .5 .... 61 
TOTAL 1.09273 

N2 'f 30 AlG -.00000 • 000 00 -.ODOOD • 00233 .12813 .0521t3 .2955 .. .112090 .00002 .00005 

._----, ----._-- --, -6TA':: INA1G'----... ~  ----------------.--- _ .. _--
B1G -.00000 .00163 • 110 .. 1t .11017 .3090 2 .00013 

TOTAL IN B1G .00163 
EU O.OOUOO .01l000 -.00001 0.10000 .00392 0.00001 .00 0&9 0.00000 .31530 •• 10001 
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Tableau 53 (suite) 

•• l.71 D.DO.DD .~  D.DIDO' .llOZ5 .... 01. 
TOTAL IN EU •• Dlt5 ... 

TOT A!, ~ ~  

NZ y 31 A1G .000'1 .OODDI .01131 .11I6D .3101075 • DO D 3Z 

) TOtÂï:--Ïjj-ÂfG- ----- ~ i ---
B1G .00000 .D8Z56 .317101 .00Z37 .17713 .0.D5Z 

TOTAL IN ~  .ODZS6 
EU •••• 00. -.00000 .1039Z O.OODOO .11154 0.08800 

.000010 D.OOOOO .19 ... 77 D.8'00D .lZ035 D.ODOOO 
___ --IllIAL_IH EU ____ _ ____ .. J1Z1.6L _ ___________________________________________ --l 

TOUL .03516 

Hl z 3Z 

NZ Z --il ____ 

NZ TOTAL IN A1G 
TOUL IN AZG 
TOUL IN AZU 

_ ____ lOUL_IJiJUG 
TOUL IN BZG 
TOUL IN BZU 
TOUL IN EG 
TorAL IN EU 

TO 
---_._---.-

EG .34975 0.00001 .61QZ... D.DOOOO .01001 0.00000 
TOTAL IN EG .34975 

li _____________ .  __ D.III1l1I1Il _____ ~ ... DII8IID _ _ ....aJIDllJIL-LJlOIlU.L ______ _ 
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.800110 
_.'l'l'l'lS 
.... 9999 
0.00000 
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. ~  

7.0010105 

---------- -----------------------------------
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Tableau 53 (suite) 

HULLIKEN ~ ANALYSIS 
> h ~ ~~~ ~ ~~  < 

N3 S 

H3 S 

3 .. 

35 

UG 

1 z 
• noa 0 ... 9 .. 311 

;) 

.01000 

It 

.003116 

TÔTA':-ÎN A1&-----... 9I1Z .. -----------
B1G .109 .. 311 .OU"ZO .00103 .00135 

TOTAL IN B1G ... 91158 
EU .98877 0.01000 O •• . ~ .OOOU' 

0.0000' .IOZ71 0.00000 .00al11 
__ .. __ ... ___ IDTl1..IH fU.  . ____ ._ . . ~ . . ___ . __ .. _. __ _ 

TOTAL 1.99311 

A1G -.00000 .007 55 -.00010 .2"151 

TOTAL IN UG .2 .. 905 

5 

.00.2 .. 

.000110 

0.00000 
0.000111 

.02311 

" 
.01135 

.00000 

.0011 06 
• 000 Dio 

.20226 

--_. __ . - _. B1G.. __ .1111811;5 _ 
TOTAL IN B1G 

.01550 

. ~~  _ .lDzn _. _ 
• 27Z55 

-".z1JflL __ _ ...• lIlll'tfl ___ ... ~ ~ 

EU 0 •• 0000 0.00000 
•• 000 0 a 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

_. --_._._--------- .-

• 1t1970 0.00000 
.52757 
1.0"9111 

-.00021t 
.oznfl 

0.00000 
0.00000 

• 50687 
• 0075 .. 

1 

.00 015 

0.00000 
0.000011 

.02213 

o 

.00102 

.00006 

.00 001 

.00271 

'J _ 11 

.11 .... • ... 00 

0.001100 .IIOU 

.01lQU .IIODDl 

. ~ -- ------,- -

0.00000 
0.00000 

.005 .. 3 

.00 Ulo 
0.00000 .11669 

N3 S 36 UG .001U0 -.00193 ~iii.  -- .210113 . ~ .i . i i • aoou .00007 

Nl l( 37 

B1G 
TOTAL IN UG 
-.OOZ"l 

TOTAL IN B1G 

.239 .. 0 
.Z2707 .001611 

.2Z .. 66 
.26176  .00570 • OU 20 

_ . .f\! __ ~ . ~...g  __ _ __ ._.-.. !!!!/ogr 
0.00000 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

.00257 0.00000 .106627 0.00000 -.00002 0.00000 
.1011690 0.00100 ~i~ii  ~iii  ~  .-i;ôïiëiDO .00192 

A1G -.00000 

... 6 .. 56 

.92862 

.00000 -.08100 

.---------TOTAL IN A1G .00233---------

.00Z33 • 12873 

B1G -.00000 .00163 .178.... .01077 .l09112 
TQTAl IN B1G .00163 

EU .00000 0.00000 0.00000 -.00001 0.00000 
0.00008 .02011 0.00000 ... l531 0.00000 

.052 .. 3 

.00013 

.00392 
• 2Z0 25 

.2955 .. 

0.00 liDO 
0.00080 

.02090 

.01069 
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.0000 2 

o.oooao 

~  

.00005 
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t-- ----.I..QIll_l!LE:Y._. _ ___ .. .1U .. 5't. _ _ _ _ _________ ._. ______________ --------------1 
TOTAL .00850 

,n )( 311 UG .00001 .000 DO .001l3l .111060 .3 .... 75 .go ~  ~ ~  i ~~  !QQQU . .~ 

TOTAL IN A1G .01092 
~ __ _ _ ~ .  _ _ .!!!.256 _ .317101 . ~ .. . ~~~c. ~ . . • . . . . ~ _____ _ ____ _____________ -1 

TOTAL IN B1G .00256 
EU -.00000 0.00000 0.00000 

0.'0000 .oeoo.. ..0 •••• 
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.GD 39Z 
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•• 01080 

.OUS8 
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~ g  
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Tableau 53 (suite) 

•• 00.0. -.00001 -•• e... . .. 000. 
.01t108 0.'0100 • 1661t1t 0.10100 

TOTAL IN EU ... ltlt56 
-.-- TbTAL .8961t' 

.... 33--0;0 .. 00 

.3331t7 O. OU oe 
."""U •. 8 .. 01 
.0UD1 0.81000 

... 7.... -..... 81 

. ~ ~ h . ~ . ~ ... -l N3 .. 0 AlG '( 

.l, 

N3 z lt1 

BlG .l9096 .l0199 .0000lt 
TOTAL IN BZG . ~ 

EU •• 01000 ••••• 0 •• 0 •• 6 0.00101 .0013l 0.00000 .51t3l3 .~ .  ... 169 .... 18 • 
.01631 0.01000 .13051 0.00000 .31619 0.00000 -.00001 0.00000 

. ____ lJlTAL.. lM EU. -- . ~ !Z!tIt.&L __  .. -- - -.------- . --.- -----------.---------- - --- -- ----1 
TOTAL 1.09213 

EG 0.00000 
TOTAL IN EG 

.38915 I.IOU' 
.38915 

.610l" O. 0.0 QI 1 .0UQl 

1--_ -!l.N"-.3_ ~ . ___ .E!i_._ .. _ . .. Il.IIOOGa.  ..uaz't._ .8.lIl1ll.u ___ ...• ~~  ___ .II .• UillJl ___ _ .t.UU2 __ .____________ . ____ ~  

TOTAL IN EG .61121t 

N3 TOTAL IN A1G ON N3 .99991t 
TOTAL IN AlG ON N3 .50000 
TOTAL IN AlU ON N3 .0 DO lit 

._ . ___ TQUL. IN 81G OH lU. . • 99990 -- -,------"'----- _ ..• _--_. .-._.--.'----"." _ ._.",------_. -_._-------
TOTAL IN B2G ON N3 .1t9999 
TOTAL IN BZU ON N3 0.00000 
TOTAL IN EG ON N3 .99999 
TOTAL IN EU ON N3 3.001t"1 

TOTAL ON N3 1.00 .... 5 
.-. -_. --.-,--_ .... -_. -----j 

---_. __ . __ . __ .. _-----_. ----------------. 

-------_._._--.'---_ .... -- ---_. __ .. _--_ . . _-. ------" -----_ .. _--

---_._ - -----_. __ ._--_ .. _._---_._--------

._---_._----... _-_._--------. -------------_ .• ----- - --_. ------ _.-

_. ___ .. _. ____ . __ J 
/-' 
co 
'-Ü 



Tableau 53 (suite) 

"ULLIKEN POPULATION ANALYSIS 
"> ~ h~ ~ . i. i~ ~  ,PA59 ~ ~ l 

N, 

Nit 

N, 

S ~  UG 

B1G 

EU 

S .. ~ Alt;; 

_______________ 1I1y. 

EU 

1 Z 3 " 5 

.10000 .,9,38 .ODua .01386 .01lIlZ .. 
-_. -_._._----._---_. __ ._ - -

TOTAL IN A1G .~ ~ 

.~ ~  •• ~  .00003 .00135 .01lD0 .. 
TOTAL IN SlG .~ e 

0.00000 .98877 .00100 0.00000 .00116 
.IOZ71 0.00000 .00011 1.00000 . ~ 

__ Hl! AL_IN __ EU ______ ~  ____ _____________ _ 

TOTAL 1.99371 

-.00000 .00755 -. aODII a . ~  .OZ317 

rOTAL IN A1G . ~  

6 

.00135 

.00000 

0.00000 
0.00000 

.ZOZZ6 

_ .ODon _ . ~ ~  _ .!llIl_U _____ -"-lll.§.L-___ . ~ __ __ .g ~ 

rOTAL IN SlG .Z7Z55 
0.00010 .11550 . ~ 0.00 •• 1 
.~  0.000'0 .02736 0.00108 

TOTAL IN EU .52757 
TOTAL . ~  

.50 &81 

. ~ 

0.00000 
o.oooog 

1 

.00015 

.DOOI& 

.UDH 

.02273 

.00 ~  

.0011,. 

a 

.001102 

0.110 001 
1.&il000 

.110217 

0.0011 00 
Q.QOQoo 

~ li 

.10'" .... 00 

.OIIUI '.0110' 

.00000 .UIU 

.Di669 0.10000 

S ~ .00000 -.00193 . . . rn ~ i . S ~  --.00167--.aooifl- - .-oïïïior----

• ~  

B1G .ZZ707 .00168 .Z&776 .00570 .oooza 
• Z2,&6 

I------- ---------!;!! 

rOTAL IN A1G 
-.OIIZ'l 

TOTAL IN B1G 
a.aoaoo 

---- -:itâf.9Ô -
. ~  .00Z57 0.00000 .~  0.00100 -.OOOOZ 1.00000 -.00081 0.00000 
li ~ iioo 00 ---- . ~  - .; 00 ïojj----. 0 iin ~ oiïo-Dô i ~ ii a a --

~ x 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

.,&,56 

.9ZUZ 

,6 AZG . ~  .Z5115 
TOTAL IN AZG .Z'Z85 

~ ii - ~ i iii -- -----------------------------------j 

rOTAL IN BZG .Z1903 
EU -.00000 0.00000 0.00000 -.OODoa 
- 0.00000 . ~  0.10000 . ~~ 

TOTAL IN EU .~~  

0.00010 
0.00000 

.00033 
• ~  

0.00000 
0.00000 

... ~ .. Z3 
~ i  

!!.00!!!!Q . ~~ 

1-_________________ __ _ ____ !QI AL _______ !. ~ ~  __________ _ 
-------------_. ---.-----

N, ~ ~  AZG 

BZG 

___ _______ ~  

N" y .. a A1G 

B1G 

EU 

.Z5115 .Z .. 285 
TOTAL IN AZG .Z5715 

.Z909& .zoa99 .00.0, 
TOTAL IN BZG .Z9096 

.00000 1.00000 0.00000 .00006 0.00000 .0013Z 0.00000 .5 .. 3Z3 0.00000 
--o:iiôôôëi --:iiiii3i- -T.iioiioiï- -~ ii ---ii:ôoiijjQ- -:30&ag-o:OOôiïo -.lIO 001 ---
rOTAL IN EU .5 .. ,61 

TOTAL 1.09Z73 

-.00000 .000110 -.oODDO .UZ33 .lZ873 

-"tOTAC  Ï N--A1G-------;ïioz-ü----- - - - ----
-.00000 .00163 .111 .... 

TOTAL IN B1G .00163 
0 .00000 .00000 -.08001 

.01017 

0.00000 

.3090 Z 

.00392 

.05Z .. 3 • Z955, .OZ090 .0000 Z 

.00013 

0.00000 .000&9 0.00000 .31530 

.00169 

.00005 

0.00000 

Jo 

1-' 
\,() 

o 
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N4 

~ 

N4 

Tableau 53 (suite) 

.IZ071 1.08000 .~ S  1.10000 .ZZIZ5 1. DO 100 .Da n9 O.UDaI 
TOTAL IN EU . ~ ~ 

~ !!lD85!1 

y ~  AlG .00001 .88000 .10131 

TofAL'-ÏNArli-'---.1119Z 
81G .00000 .00Z56 . ~  

TOTAL IN B1G .aaZS6 
EU 0.00000 -.00101 .00392 

Z 50 EG 

L-_ . .u __ . __ . __ .~ .... 

TOUL IN AtG ON 
TOTAL IN AZG ON 
TOTAL IN AZU ON 
TJHAL_.a .IIlG . __ OH 

~ IN 82G ON 
TOTAL IN BZU ON 
TOTAL IN EG ON 
TOTAL IN EU ON 

TOTAL ON 

.Ollllh o.aoou .19H7 
JDIAl._IIL EU _  . _ ----I.IZUO'!-_ _ __ _ 

TOTAL .03516 

.38975 0.00000 . ~ 1.00001 • a Da 01 0.00001 
TOTAL IN EG .30975 

. . . ~~  Q.QgUI _ _ tH2TJ._. O'.OUU_._tJlllQL_.L!!UU __ . __ .. ________ _ 
TOTAL IN EG .610Z4 

~ 

Nit 
N4 
_ti!t. .. 

~ 

Nit 
~ 

Nit 
~ 

.99994 

.50800 

.OODH 

.99990 

.~  

0.00000 
.99999 
. ~  

7.001t1t5 

-."------_._-----_.-_ .. . _-------_._-----------_._------------_._-_. -------- -

CONSIDER OVE Ri.-APsI N BONDS -i: ESS THAN 7. 79700Doti--A-U- lONG--' 

------_. _._. - - p - --_._--_._----- - ------- _  • • _----_. 

--------- ___ _  •  _ _ _____ • _____ • ___ _____ • ___ •  _ _ _ _ _ ----______  0 

-------_ ...... _ .... _ .... _-_ .. _ .. .. --------._-------_ .. _------------ -_._----------_._----- ----

----_._-- -_ . --- . ------ _ .. __ ._----------_.----

_. __ ._------- - -.. - ____ __________________ _ _ _ ____ ___ J 

f--J 
\.Q 

f--J 



Tableau 54 
Analyse de population de recouvrement pour rtIg2+N4, 

HG' Z+) NIo, 04H, HG' z., =, lZll Zll1 •• ,Nz ClZlI ZU, PA S9 
__ _ _ _  . __________ _ . ~  POPUI..!I10NS PAGE 1 <_: 

1. FROH AllO 
Nl Nio N" ~ N,. 
NZ HG'Z+) Nl NZ N3 

lA1G •••• 00 .00096 .00000 .00000 .00000 
~.

TOTAL 
.OZ023 -.00301 . ~ ~ ~ ~.~ ~ ~ ~  _______ ___ ~ 

AllO -.00Z03 -.00Z03 .OZIZZ -.OOZOl • OZOZZ -.00 lO3 .0lOZZ 

z. FROM AZG HOlECUlAR OR8ITALS 
Nl NZ NZ N3 N3 N3 N" Nit 

______ lUilZU __ ._HIiCZt.L __ HL ______ Hlif2.!L. ___ Nl _ _____ .HZ_. _ _ -..l1liIZtl __ IU. 
UZ{J 0.00000 0.00010 -.OZZ10 0.00'01 -.1.005 -.OZl10 ~  -.OZZ10 

TOTAL FR OH 
Aze; 1.00000 0.000'0 -.OZZ10 0 •• '.'0 -.00005 -.Ol210 0.00000 -.02Z10 

l. FROH AZU HOlECUlAR OR8ITAlS 

•• DD7J 

Nit 
NZ 
-.0I1D5 

•• ZIZZ 

Nit 
Nl 
-.OlZ1O 

. ~  -.OZ210 

___ N.l ____ ...ItZ ___ _ 
HGez.) HG'Z+) 

HZ __ .  ____ IU _ ______ Hl _ _ --HL  _ __ . _ _ "-__ Jf't-___ -----H!t. ~  ----l 
Nl HG(l+) Nl Nl HG(l.) Nl HZ N3 

UZU .GOOH .80019 .00000 .00019 .00000 .OO'DO .00019 .08000  .00000 .00000 
TOTAL FRO" 

AZU .10119 .00119 

". FROtt 8110 HOLECl.lUIi.Jl&lU.ULS _ _ 
Nl NZ 
HG(Z+) HG (2+) 

Z81G .OOOOZ .0 OIOZ 
TOTAL FR OH 

8110 .OOOOZ .OOOOZ 

5. FROH 8z"G--HOlECUUR" M8flAis· 

18ZG 
TOTAL FROH 

Nl NZ 
"GCZ+) 1110 (z., 
.00001 .00001 

.01001 .00119 .DI.OI .00llU .00019 ' .00000 

-----------.. _ -------
NZ Nl H3 H3 Hit HIt 
Hl HGCZ+I Nl HZ HGCZ+) Nl 
-.OZOO1 .IIIOOZ ... nl -.0?"1 .OOOOZ -.OZUi 

-.OZIOO .0000z .DlD11 -.OZOGI .OOOOZ -.OlOOO 

--_. ----------- _. __ ._-------------
NZ 
Hl 
.OZ189 

N3 
HG(Z+) 
.00001 

N3 
Nl 
-.00005 

N3 
NZ 
.OZ189 

Nit 
"G(Z.) 
~  

HIt 
Nl 
.OZ189 

.0DlOII 

Nit 
NZ 
.OOOZI! 

.00 011 

Nit 
NZ 
-.00005 

1-_ ___ ...JIZL-_ ...... UU1 ______ JJ1i.U __ . . d. i ~ . .  ___ ~ .• DJQ02 _____ . ~  ___ . _..!.!OOOl . .~  

6. FRO" 8ZU 

TOTAL FROH 

HOlECUlAR OR8ITAlS 
Nl HZ NZ 
HG(2.) HGC2.) Nl 

H3 
HGCZ.) 

H.$ 
Nl 

N3 
HZ 

Nlo 
HGCH) 

Hlt 
Nl 

Hlt 
HZ 

.00000 

H4 
N3 
-.OZUl 

-.OZOOO 

Nit 
N3 
.aZ119 

~i  

Hlt 
N3 

1-____ -><8 ~ __ 0 • D 0 9 0 0 L .H.!!lL _...l!..Q.iU!L .. __ hll!O! ____ Jill 00 !L __ ~ .. . .. . ~ ~  0 Di. 0.000 00 o. DO 010 a. a 0 a DO 

7. FROH EG HOlECULAR OR8ITALS 
Hl HZ NZ H3 H3 Hl Hit Nit Hlt Hit 
HG(H' HGCZ+) Hl "G'l+l Hl HZ "G(Z+) Nl HZ N3 

lEG 0.00000 • 00081 0.00000 D.DlOU 0.00000 0.00000 .00081 0.00000 -. DODU 0.00000 
~  ____ i ~... . ..  _L..Ug_o_O __ . ~. . . . . i O.GlODO O.OOODa .!!. 00000 O.OOODI 

TOTAL FRO" 
EG .00001 .0 O. 0 1 0.000" .00101 -.'IOU O.OOGOD .GOaOl O.OUlOO -.IOOU 1.10000 

a. FRO" EU HOLECUlAR QR8ITAlS 
Nl HZ NZ N3 N3 Hl Hit N" Nit N" 
HG(Z.' HG(Z.' Nl HG'Z.) Nl HZ HGCZ.) Nl NZ N3 

-3EU ------:-ôiï ii i ~ iii9ïit ~ c ci i .  .OOGOZ .0891" .OUDZ -.GOGOZ .OODOZ 
"EU .009110 .ooooa .OOOOZ .0091/0 -.OOOOZ .OOOOZ .lOua .000 OZ .00000 .0000 Z 
5EU -.00003 -.001003 .00099 -.aIlOD3 .... U .00'99 -.08 .. 0l .11099 -.011"1 •• 0199 
&EU -.00" 0 3 -.0 aOOl .00099 -.00 .. 03 -.001101 . 00099 -.OOOD3 .00099 .01l00tl .00099 

J 

J. 

1-' 
'Ü 
l'V 



7EU 
aEU 

TOTAL FROM . --. ---EU----

-.00030 -.00117 
-.00011 -.'0130 

.001070 .001010 

'l'ableau 5l.j, (sui te) 

.IOZ61 -.'0830 .00011 
~  -.01017 . -.IODOZ 

.007ZIo .011t70 -.ID131t 

.00Z61 -.'0017 

.00Z61 -.00030 

.007ZIo .1D107D 

.00261 -.ODOOZ 

.00Z61 .U'U 

.00121t ~  

.IOZ61 

.IOZ61 

.001210 

TOTAL FROH ALL HOLECULAR ORBITALS 
Nl NZ NZ-·------N"j-- N3 

=-____ -= ______ =-__________ ~ ~ L 
-N3- Nlo Nlo Nit NIt 

NGCZ.I "Gez.1 Nl "Gez., 
OYERLAP CHARGE .DOZ9Z .00Z9Z .007Z5 .DDZ9Z 
DISTANCE eAUI 3.89aOI 3.a9aoo 5.51260 3.89a.0 

Nl 
-.ItICI1Io 
7.79600 

--- _ .• _----

._--_ .. _ ------_. .._ .. _-----

N2 "GCHI Nl NZ N3 
.007Z5 .10292 . ~ -.800110 . ~~ 
5.51Z60 3.89aoo 5.51260 7.79600 5.51Z6D 

_O· _______ ._._ _ __ _ _ • ____________  . _________ _ 

. -- - _._---- - -._. --.. -.. _._-------_._---_._----

----------------_.-----._-----_. ------ _ .. _----------_ .. _ ._------_._. 

--"---"---- -----_._. -_. 

-_ .. _--- --_. -----_._-_ ._-------------_.---------- - -

J, 

1-' 
'Ü 
\.Al 



Tableau 

Données pour  PA4l du f ragment 
"GC2+' NIt,DltH,HGC 2.,,, C321121/1 •• ,Na C321/211 ,PAU 
1  1  1  •  1  •  1  0  0  1  0  •  1  1 110 110 1  1  1  0 

~  
-26-i6 
5 A1G .. 
1 1.1 

5 1.5 6 1.5 
_ 11 •• ~ 15 I.Z5 
12 1.25 17 1.25 
1 A2G .. 

19 0.25 
20 -0.25 

Z;' D.25 
l5 -1.25 

55 
2 + Mg  N4 dans une  base de VD. 

13 1.25 ~.. .. . .. _____ . ~ ___ . _____ -Z..I.L ~ _________________ _ _ _ _ _________ --j 
2 A2U .. 
It 1.0 
1 .. l.l5 
- 3 81G 
5 1.5 

18 0.25 
It 

II 0.25 l6 0.25 

6 -0.5 
~ 

17 -0.l5 
1'1 Il .ll! _ _ _ _ ____ ~ 
lO -1.25 .. 

a 1.1 
13 i.25 16 0.Z5 21 -0.l5 
1 8lU It 
li.ù2 _ ________ ~~.. ~ ___ g g~  

It EG .. 
9 1.1 
UI 1.0 l' 0.5 II -0.5 
la 0.5 l6 -0.5 
-a EU __ !L __ 
2 1.11 
3 1.0 
11 1.5 19 -0.5 
15 0.5 l3 -0.5 
12 1.5 lD 0.5 
·16 0.5 lit 0.5 
13 1.5 -- -----n--ï ;s-
171.5 l50.5 
31111111 
Z l 

1  1  3  2  2 

7 
1.0 
1.1 

1.' 
1 
1.0 
l 

0.0 1.0 1.0 
-0.0 - -ï; 0- - -- ô ~ a -
0.0 

0.0 

~ 0.0 1.1 1.8 It ---.--- ---

1.1 
1.1 
l 

1 . 1 

D.I 
O. O' 

D.O 

1.0 0.0 

0.0 a.a 

l 

25 0.25 

lit -0.l5 

_ ~  -0.l5 

. __ .. _------

------- - _ ._-

3 l  l 2  3 l 2  2 

1.1 0.0 0;1 --------ï;o-·---

0.0 0.0 

._----------------_ ._----

3  2 

_._ .. _--------- - ---_. -- -- ----

-------.... . -- - - - ---- - - - - --------- - _._-

~ci
- -_._--_._- - _ . __ ._------_ .. ,-_._------- -- ------ -

1.1 .. 
1.' 
1.1 
U 
1.q, __ ._ 
1.0 
1.0 
1.1 
D. I 

0.5 
0.0 

0.0 
i ~  
0.0 
0.0 
-2.0 

D.D 

1.0 
1. ii--
1.0 

0.5 

0.5 I.a 0.0 

1.0 1.0 0.0 
--- .~i 'î:;jJ- '---o;-o- -- ----- --- _._ ._-- - -- ----- __ __ _ .. _ _ --..--J 

0.0  0.0 0.0 

" 

1--' 
'D 
+=-



195 
-<

 .... 
-

i 
! 

l 
1 1 

1 1 
1 

1 

1 
! 

i 
i 1 1 1 

1 

1 i 
1 1 

1 
1 1 

1 1 1 
1 

1 

1 
1 

1 
1 

i 
1 

--
1 

1 

i 
Q

) 

1 

1 

op 
1 

.r-! 

! 

::s 
1 

Cf.) 
1 

1 
• 

1 

......., 
i 

1 

·1 

If'\ 
1 

If'\ 

::s 
1 

al 
1 

i 
Q

) 
! 

1 
ri 

1 
,.a al 
8 

i 1 

1 
! 

1 1 

C
I 

1 

C
I 

1 

... 
1 1 

1 

, 
1 1 

1 
1 

1 

1 

1 

1 

C
I 

1 

It\ 
1 

... 
1 

... 
1 

1 

C
IO

 

i 

1 
O

lt\ 
i 

C
I"

 
C

I 

1 

a 

1 
C

lN
 

1 
i 

... . 
1 

i 
... 

1 
- a

l 
C

I 

1 1 
C

I 
1 

-
1 

ID
 

.. .. .. 
1 

. ! 
. 



Tableau 56 
Energ'ie s relatives à l'itération 32 pour Mg2+N4. 

e ~ ce . e ~  

) ~  S ~~~ ~ ~~ i ~ ~ ~~~~~.~r~~~~~~~~~  ________________________________ ~ 
RESULTS OF ITERATION 32 

PRESENT 
IJERATION 

PREVIOUS 
ITERATION CHANGE 

UN'-.1.C-ftifiG..L_ I _ z _________ . _____ o. _ __ _ _____ . .. . ~ __ _'t.LZ.SZI._UU82 • .. . ~ ~ ____________ -I 
ONE ELECTRON POTENTIAL ENERCY, vel. = -122&.950879'269 -1226.9508791777 . . ~  

ONE ELECTRON ENERCY, H .. T+Vel' a -111.&980262925 . ~ -.00000116Jl 
THO ELECTRON POTENTIAL ENERCY, VC1,2. = . ~  ~. ~ ~  .00000016JO 
ELECTRONIC POTENTIAL ENERCY, VIE' .. Vel'+V'l,2' -955.612133'997 . ~  -.0001.00862 
ELECTRONIC ENERCY, EIE' = H+V'l,2' z ~ .  ~ . .  -.00D080D081 
NUCLEAR . .S ~  • . 1lUil .. ;L_  _  _ _ __________ __ Ult..JZ.I.!t.Jl.1lHJ 1ü..JZllUI!t.!tL ______ ----:c=-=_=_=_o 
POTENTIAL ENERGY, V .. VIE.+VIN' = . ~ ~  -821.288&523617 . ~  

VIRIAL, -vIT.. 2.1117156'67 . ~  

TOTAL ENERCY, E .. E(E,+V'N. .. ~ .  ~ . ~ -."DaGODOU 

ORBITAL ENERGIES IVALUES OF PREVIOUS ITERATION IN PARENTHESES' 
-------,---- --- --.. _.". 

1. A1G ORBITALS, COHBINEO 1 10) 
~ .~ ~ 1 ~ .~ ~  

. ~  . ~  

. ~  . ~  

2. A2e -DRaIIALS. COHBINED j _Z) 
-.15932633 1 -.85932631' 

3. A2U ORBITALS, COMBINEO 1 ~  

-2.93115111 C -2.93185811' 

1  - U. 
. ~  C 
.27389176 1 

15.66&37179 , 

11 ~ lZ} 
. ~  

13 -161 
-... 7 .. 13180 

-16 .... 7771155 , 
.27U<H15' 

15.C>66J7179. 

. ~  

.~ ~  

~. ~  

. ~ ~  

. ~  C 

~ .~~  

. ~ ~  

.8 ~ 332 89' 

1----' .. . ~ n h ~  li.! J po -~  _______________ . _____________ _____________ _ 
. ~  C . ~  -1.J6044169' . ~~  .~ ~~  .~ ~~~  

1.079"9198' 1.019491971 6.18701142' . ~  

5. B2C ORBITALS, COMBINEO C 3' 
. ~  1 . ~  

6. B2-U----oiiëlT"Ai:S,- -ëoÎùiïtiEO C-1) 
. ~  1 . ~  

23 -25) 
. ~ ~ 

2C> - Z11 - ---- - -. 

.92158750 

7. EC ORBITALS. COMBINEO' 6) ( 28 -33) 

.81h38931 

• ~  

. ~  ( C> . ~c  36) 

----- -_.------

.~ ~  

Z. ~ 

. ~  

.59749196 

-1. ~  7112511t' 
~. ~~ 

3. ~ ~  

--;597091951 

. ~  . ~  . ~  , . ~  .878 .. ~  , . ~  .. ~  . ~  , . ~ ~ ~  

1-______ .6.16llli35 __ I ____ . . . ~.  ___ . ___ ~ ~ ~ ~  ___ c . ~. ~n -------------_._ .. _------
8. EU ORBITALS, 

·-16.04796250 C 
-1.38043623 , 
-.452"5150 C 

COHBINEO 1 18) 
-!f,.0479625Z) 

. ~  

-.45Z451511 
_________ . ~  !  _ 

. ~ C 
.8467 U57l 
~ r i  

~ - 511 
. ~  -1C>.0479C>Z521 -2.9 .. ~  . ~  . ~ ~ . ~ ~  

. ~  . ~  -.89 .. ~  C . ~i  ~~ ~i ~  . ~ ~  
-... 52 .. 5150 C .~ ~  .~  , .H60971C>1 .~  .U60971C>' 
__ ~ ~~~  _L ____ ~ ~~ ~  ____ . r. ~  __ 1.0 ~~ .. ____ 1! ~  . ~ .  

. ~ C . ~  

CO"PUTEO ENERGY ELAPSEO TI ME .. .185 SECONDS 

~ ~~~ S  _____ ~ n~  5.985 SEC.::.ON:..;..D=.;S=--___ _ --------------

,  1 

.. 

1-' 
\.() 

0-. 



Tableau 57 
OM de l'itération 32 pour Mg2+N4. 

1·--·· 

. ~ ~ . ~  

> _______ ._ .. ___ _________ .~ ~ . ~ ~ 

. ITERATION 32 
--------- -- ---------------------< 

ROll 1 2 3 ~ 5 fi 1 a ~ 11 

lA1G ~ .~  1.00000 
1  • 90 ~ clQU _ _ ........u.9U.9fL .. .~ Il 15 g D.Z!t __ 1I.I18JDII "-_-L..a.U Il.111L--1..J U.lI.D.8.lI._---L.AJlIIJ..iII.I_-.L a ulla a --R...J.i.JlUQ Il ;. • Dl "565 

. ~~  . ~~ ~  0.0000000  0.0000000 0.00'0000 -.0000011 . ~  .00057Z6 . ~ -.'015172 
1.0000000 0.'001001  0.'000000 0.0000000 -.0000111 . ~  .0005726 Q.IOOOOIo 0.000010. • ••• ~ 
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Tableau 58 
Analyse de  p opulation de Mulliken pour Mg2+N4. 

--------_ .. -~ .. _. --_. -- - - ---.. - ._- .----1 
NULLIKEN POPULATION ANALYSIS 

NGeZ.,N/O O/OH.NGI2.'=C321/2111.'.No: C321/21'.PA59 

_ ..1._  . - L _ . . _ _ ;) -_._-- !t _ 5 li _._l ___ ._ • _ ____ . ____ 'L ____ U - - ----

NG 12.' S 1 UG 1.9&3&/0 -.08080 .02015 .000 a 5 .0001& • 00 029 .000211 .0023/0 •• 0000 .11239 

TOUL IN A1G /1.98/053 

~ .  S Z. Hll • ~ i l' -.0110110 1.07/lU .1I0ZU .01333 .0335& . ~  .~  .!I!l!l06 _ . ~ ~ . __ .. 

TOUL IN UG 1.12959 

"Gl2+» S 3 A1G -.00636 -.IODIO .891/02 -.00092 .0039. .02992 .06160 1.(j8698 .OU.8 -•• 6661 

_._....,...----_. - - - - TOTAL Iii A1G .I!O'tU 

"GI2.' J( .. EU O.ODOOO -.00001 0.10000 .92690  .00321 0.0800. '.00011 ... 00 .... 0.00000 ••• ao .. 
,01ZII& Il ,11011011 a ,0011111 ,0011":1 ,0Oqlt Il .IIU III t..113113l IfUUI 

TOUL IN EU .93056 

~.~  ~ ~ EU !I.OOolO -.00000 0.00000 1.06076 -.00007 0,00000 g.OOIOO -.(j0007 "'111101 . ~ ... _--
-.00199 0.00000 0 ..... 0 .ÔOO31 .00036 0.011000 .910261 O ... OODO 

TOUL IN EU 1.D6062 

"GI2.' Y 6 EU -.00000 0.00000 .92690 0.00000 O.OODaI .00321 .000 .... 0.00000 .0 DIO .. O.IDODO 
0.00000 .01286 • ooa .. 3 0.00000 O.OOOU .00981 0.00000 1,113031 

---- ~ IN EU • 93Q ~  - -

"GI2.) '( 7 EU -.00000 . Il.00000 1 •• 6076 8.00000 0.00000 -.110007 -.00 007 0.110000 -.00191 0.1010. 
o ,00000 -00199 .00031 0.00000 0.00000 .00036 O.OOIIDI .9 .. 261 

TOUL IN EU 1.06062 . 
____  .tlvIHL Z __ • AZU .93'tO:J • ~ .. . ~ 1.DIi:JS6 , - - - -- -. -

TOTAL IN A2U .93 .. 51 

tU;lZ+l L 9 A?U t  ,11&5 .. 9 -.00008 .00020 . ~  

TOUL IN A2U 1.065/01 

ItGlZ.l.IOIM.._.n !1Jl ___ ._ !lN ~.  /0.00023. .. - --- -_ .. -. 
TOTAL IN AZG ON "GIZ., 0.00000 
TOTAL IN A2U ON NGez •• 1.99999 
TOTAL IN BiG ON "Gez •• .0 DO 0& 
TOTAL IN B2G ON "GI2.' .01003 
TOTAL 1 N BZU ON "Gez+» 0.00000 
TOTAL .. . .. ~ __ .... uuZ-. ___________ --- ----- -_.- -------_. --- - - - ----. - -_ ..... 
TOTAL IN EU ON PlGe2 •• 3.9823 .. 

TOTAL ON PlGI2.) 9.982&1 

------ - --------- -------_._- ----- ----------- _.0-_____ -------- _. -------"-- - - - - - ------ - ------ .-
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Tableau 58 (suite) 

_____  0 ____________ > ~ _ _ _ .. _-_ .. _._. __ .... _----
MULLIKEN POPULATION ANALYSIS 

~ HGe Z"N;,OloH,HG!2.!=C3ZilZl/\·!,N= CJ211Z1 .. PA59 ~.  

________________ . _._J..  _ ... ___ l!.. _______ . 3 _  ... __ '* _ .... !L._ fi _ ... _ , . ______ . ..l. _____ ~ ______ .J..D ___ . ____ . _._, 

Nl S 1& HG 

BiG 

EU 

____ JU ___ :i _ .. 17 _ ... Air; . 

BiG 

EU 

Nl S 18 A1G 

B1G 

EU 

Nl x 1'1 A1G 

B1G 

EU 

.00000 

TOTAL IN HG 
.109 .. 51 

_.lQHL IN !!lG 
0.00000 
.00272 

TOTAL IN EU 

.1091050 .00000 

.109823 
.00,.0& .00103 

. ~  
.98902 0.00000 
0.00000 0.00000 

, 'l'I68Jl 
TOT AL 1.99369 

~ .. QQIIOII 

TOTAL IN UG 
,0079,. 

.0UBli -.UIIODU 

• Z" 785 
,261066 .00Z39 

.27260 
.01532 0.00100 

TOTAL IN B1G 
0.00000 
.1t?11t7 

TOTAL IN EU 
TOTAL 

O.OOOPO Q.QOQQQ 

.00000 

~  IN A1G 
-.002,.5 

TOTAL IN B1G 
Q.ooooo 

.52727 
1.0,.772 

-.001'17 .00020 

• ?1t1!5'l 
.2271,. .00151 

.2210&'1 
-.00103,. 0.01000 
0.00000 0.00000 

.1065010 

.93032 

• ,.8810 0 
TOTAL IN EU 

TQHL 

-.00000 .00000 -.80000 

TOTAL IN ~  .00231 
-.00000 .00161 .17'173 

_TOTAL IN B1G .Q0161 
0;001100 .00000 0.00000 
.02012 0.00000  0.00000 

TOTAL IN EU ~~ 

TOTAL .008,.2 

.00H3 

.00136 

.00000 

.00017 

. ~  

.21779 

-.0002. 
.Q?2'H' 

.000Zlt 

.00003 

.00779 

.0000,. 

.02355 

.00718 

.50562 
,"0730 

.2,.235 -.00205 

.26828 

.00251 

.03'171 

.00231 

.01018 

-.00007· 
.,.310110 

.00532 

.106&8'1 

.00602 

.1301 '1 

.30835 

.~  

.21'127 

.00137 .008110 

.00000 

0.00000 0.00080 
0.00000 .00001 

.?OHIt 

00005 

0.00000 
O.QOOo.O 

.22510'1' 

.00020 

.02HIo 

0.00000 
.'!OUO 

.03235 

.110 DGZ 

.110007 
0.000110 

.IIH7P 

.1i1l657 
Q!Ii"O!!Q 

.00353 

.00000 ."pu 

o .OOOU .00016 

!GD!!!!!L ~ ..  _ .. 

0.00000 .11688 

.01003 .00007 

0.00000 
0.00000 

0.00000 -.IiOOOl 0.00000 -.00106 
.00188 0.00000 

• Q 51 26 

.00013 

0.00000 
0.00000 

.Z'l551 

0.00000 
.00 38 7 

.02066 

.110067 
0.00000 

.00002 .10005 

Il.00000 .31609 

, __ ~  20 . ~ . ___ ---Li00 0 1 . __ .• 000.0"-___ -' 1I1111;S 1_ . . _ ..• 01 OP!i • ,1't:$11 • 01111 zz._._ .. . . .~ . UII1.1. __ _ .UDD1.R _ . __ . 

TOTAL IN A1G .01097 
BiG .00000 .00251 .31021t .OO??6 .1761t7 .00052 

TOTAL IN B1G .00251 
EU 0.00000 .00000 0.00000 .003'10 .01167 0.00000  0.00000 .u0612 0.00111111 .653&1 
_ . ... _ ":Ll1UP .. JI1l1.UgO Q.U!)II!! _ ~ ~  _ . ~  P'.!!IH!lUL .  _ .• ~ ~ __ !!.!!lUOO __ . __ 
TOTAL IN EU .Ol16'l 

TOTAL .03517 

" ---' Nl Y 21 AlG .21023& .257610 
TOTAL IN A2G .lIo23& 

B2G .208100 .l'l15'l .00001 
TOTAL IN B2G . ~  
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Tableau 58 (suite) 

EU -.00000 0.00000 -.00000 0.00000 0.00000 .00059 .IoIoZ76 0.00000 .00750 0.00000 
Il.00000 .0 .. 663 .16810 0.00000 0.00000 • 33 .. IoZ '.00 00 0 .110001 

TOTAL IN EU .101033 .. 
--YOT-A-r---:i9ÜÜ- -----------_.,.--------------- ----_. 

Nl y 22 AZG .Z576" • Z"Z 36 
TOUL IN AZG .2576 .. 

B2G .29159 .20836 .0010 .. 
tOTAl._ IH ~  __ _ ____ .Z'llil ------ ---

EU • DODO 0 0.00000 , .00006 0.00000 0.00000 .00198 ----. ~ i i ~ ~  ---

0.00000 .015310 .13069 0.00001 0.00000 • 3G 657 0.00010 -.00001 
TOTAl IN EU .5105&8 

TOTAL 1.09 .. 91 

---..!'tL_ Z_ __ ~ ____ !Z!.L _____ - .011000 . ~~  • ~  . ~ ._.----.. - -_._--_. - -_ ... 
TOTAL IN A2U .18957 

EG ... 2223 0.000 DO .57776 0.00000 .00l1li1 0.00000 
TOTUIH EG .21111 

1 

TOTAL ... 0068 

__ ---.ltl __ .l ____ ~ . _ !<Zy .QgU2 .UQ3z .H9Z0 .00031 - _.- --
TOTAL IN A2U .31010" 

EG .57776 0.00000 ./02219 0.00000 .00005 O.OOIIDO 
TOTAL IN EG .28888 -

TOTAL .59932 

__ ~  ___ ..~  ~  Pli NI .9999/0 
TOTAL IN A2G ON Nl .50000 
TOTAL IN A2U ON Nl .50000 
TOTAL IN 8iG ON Ni 99998 

TOTAL IN B2G ON Nl ... 9999 
TOTAL IN 820 ON Nl D.DOOOO 

-.------TOTAl. IN E!1 ON Nl .50000 ----_.- --- --
TOTAL IN EU ON Nl 3.00 .... 1 

TOTAL ON Nl 7.00 .. 33 
-_ ._---_._. 

. 
___ o. "." --- _. --- -- .----. - -•... _---. 

- --

---------- _. -- . . _____ 0. __ 
0".". _ ._. _ .. _ 

-- -

--------------- ~ . .  .. _--------_. --- ---_._-_ .. __ .. ---- ------- -----------.-- -.---- -------

---

---------- -.-._----- --- -- --_.--_. "--------------- ----- .. _---.-" .. - --------- -- -_. ---- _ . ---------- --------_. __ ._--- - _._--->------. 
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Tableau 58 (suite) 

------_._---- ---

MUllIKEN POPULATION ANAlYSIS 
HG( ~ ~  HG lZ. .. t ::13211Z1/1.,. H= 13211 Z11 J PA59 

__ 1 ____ .2 ___________ 3 _______ It. ____ 5. ___ fI_. _______ . ________ l _ _  _ ____ O __ . ______ ~ _ _____ lll __ _ ______ 

NZ S 25 A1G .00000 .~ ~  .00800 • DO 313 . ~ .00131 .000h .000112 .00000 .00008 

--
TOTAL IN A1G .109823 

B1G .1,9 .. 51 ·.OUIoO& .00083 .0013& .00003 .00000 
------_.,. ______________ lOIAl IN 1I1G . ~ ~  

.OOOÙ--0.110000 
._---. ---

EU .911902 0.000110 .00000 0.00000 0.00000 .00119  .00001 0 ... 0000 
0.00000 .00212 .00011 0.00000 0.000011 . ~ •• 00000 • ClOGOl 

TOTAL IN EU • 9'lflllll 
TOT Al 1.993 &9 

___ .Hl ___ S __ 2f1 A1G ~.  .00746 -.Ill0UO .Z"039 .IIZ355 .ZOU,. .• 8217" .110 zr!! .OUIII! .000111 ______ 

TOTAL IN AlG .ZIo 785 
BiG • g Ol9!! .ZflHfl .IIOZH .ZHZ,;! .d~ ..  05 

TOTAL IN B1G .212&0 
EU .01532 0.00000 -.00024 0.00000  0.00000 .505&2 .00&51 0.00000 .01&88 O.UOQll 

---------.-- -- 0.00000 .1021107 .02597 Q.QQIlGQ o.OQOOO .00130 Q.POQOO .1i0UO --
TOUL IN EU .52127 

TOTAL 1.0le772 

---- -----
N2 S 27 AlG .OOUOO -.00191 .OIi020 .21,235 -.00205 .225109 .03235 .(10353 .OOOU .00001 

--_._---_. TOUL Ilf A1G • Z'tO 59 ----- - ---
B1G -.002105 .2271" .00151 .2&8211 .00532 • 00 0 20 

TOTAL IN 81G .1l4&9 
EU -.. JlJl!tH 1!.III1UII . ~  o. ..~ ~ . ~  ___ ,:.!.OO go 1 •• J/.JIlli . ~  

0.00000 .4481,0 .03971 o .OOOGO 0.00000 .00&02 0.00000 .00188 
TOTAL IN EU .10&504 

- ---_._- lOTAL . • 930 lZ - - .. _. -- _. --- ----
N2 X 211 A2G .2 .. 2J& .251&4 

T.oTAL ItL.AZ!.i • Z!tZ;Jf! ----- 1 

B2G .20410 0 .29159 .00001 
TOTAL IN B2G .208100 

---------- -.-- E.u -._-- O.IIOIIIIU -,00000 O.OQOOO -,00000 .OQ\l59 1,1.001)011 g.!l!iIlOQ . ~  __ Il.01111111 ___ .. G!I l!i Il 
.0 "&&J 0.00000 0.00000 .1&810 .33 .... 2 0.00000 • 0 0 00 1 0.00000 

faTAL IN EU .4 .. 33 ... 
TOTAL .89 .. 10 

N2 X 29 A2G .257&" • 2 .. 23& 
.JjllAL_l.H AZ.Y-______ ..tl2li!t. ____________ -- .' ----. ----_ . . _-_ .. . ~. -._-_._.----------

82G .29159 .Z08 J& .0000 .. 
TOTAL IN 82G .29159 

EU Il ,001lll Il • ~ g go O.gogoo 
.01534 0.00000 0.00000 

TOTAL IN EU .5 .. 5 &8 
--__________________________________ IQ1 AJ. _ _ _ l. !l';!!t'U. ________ 

N2 Y 30 A1G 

B1G 

Fil 

-.00000 

TOTAL IN A1G 
-.00000 

TOTAL IN B1G 
.000 00 

.00000 -.00000 

.00231 
.001&1 .17973 

.001&1 
n.ooeoo -.00007 

.0000& .00198 0.00000 -LOO DO!! .5103&3 lI·g gUIi .0011" 

.lJÔ&9 .30&57 0.00000 -.00001 0 ... 0000 

- ---------_. -----.'------.-._-----_._----_.--.'. ------- - - - ------.. ----_. -

.00 Z31 .13Q19 .0512& .295H .020 &6 .00 Da 2 .00005 
~ 

.01018 .301135 • 00013 

0.00000 0.00000 .00390 .000&7 0.1.0000 
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Tableau 58 (suite ) 

0.11111100 • OZO 1Z .lt3,.1,. 0.00000 0.00000 • Zl 9Z7 0.00000 .Ii Il 387 
TOTAL IN EU .111,.51 

TOUL . ~~ -----_._.-._----- --

HZ Y 31 AiG .00001 .00000 .00031 .01065 .3lt317 .000 ZZ .12136 .IIZlt01 .110011 .00016 

TOTAL IN A1G .01097 
B1G .110000 • DO Z 51 • 316Z,. .110226 .178 .. 7 .00052 

--'!l.T_AL. _IN 61b ___ .D02S.1. ___________ 
--- .. ---._;.- ------------------- _ .. _-- ---_ .. ----

EU .00000 0.00100 .00390 0.001100 0.00000 .01167 .0061Z 0.00000 .65361 0.00000 
0.00000 -.001113 .19684 0.00000 0.00000 .12130 O.OU 00 0 .00 668 

IIlIAL HI EU .QZli9 
TOT AL. .03517 

______ uz ____ Z 32-__ __A2U - - ..,.00000 .18957 .31029 .00015 --- --- -- . ----_._---._.--
TOUL IN A2U .18957 

EG 0.00000 ... ZZZ3 0.011100 .57776 0.00000 .00001 
TnTH IN FG .:>11 t  t 

TOTAL .40068 

_____ .NZ ____ 1. _____ ..J 3 AZU .001112 .3103Z .1II9Z0 .00031 -- --------
TOUL IN AZU .310 ,.It 

EG 1.000"0 .57776 O.OClOIlO ... 2219 0.00000 .000 a 5 
TOTAL. IN EG .Z88U 

TOTAL .59932 

_ ___ -H2. ____ TOTAL 1 N AiG OH HZ .99994 ------
TOTAL. IN AZG ON N2 .50000 
TOTAL 1 N A2U ON N2 .501100 
TOT AL 1 N 81G ON N2 ,'1'1998 
TOTAL IN 82G ON NZ .49999 
TOTAL IN B2U ON NZ 0.00000 

----t!HAL IH Eli --- ON NZ .500110 - - ---.. _-----.... --.-----. 
TOTAL IN EU ON NZ 3.00 .... 1 

TOTAL ON NZ 7.00 .. 33 

. 
-- --- - .-.-- ... _-- - -----1 

1 

---------,.,- .. -- - -'.-. -- .. _----- - - -0- -- --

---

.-.. -------._- ---------------_ .. -- "--. -----------.----_._--- - ----_.--"-- - -_.-.. _._._ .. _-

-----_.0 ____ ._·0 __________ _________ . _ _____ ..• __ . __ . ______ . ___ .' __ ,. ________ 
--- .. _----------------- - --_._-_._-- - -- .----- _ ._----. . -.. -----
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Tableau 58 ( suite) 

EU -.10010 0.00000 -.OOOU O.OOUO 0.00000 • 00 059 .44276 0.00000 • a 075 a 0.00000 
1.00000 .04663 .16410 0.00000 0.00000 .33442 0.00000 .00001 

H1IALlli . ...f!L _ _ --L!tItHIt -_._---._-------_._--_._-----_._- ----- --
TOTAL .49/010 

1 

H3 Y  . 1t0 A2G .25764 . ?4?36 
TOTAL IN AZG .2576,. 

BZG .Z9159 .Z0836 .00004 
______ ----..1 OUL._IN az G .. _____ .• Z'lU!L _________ ----. . .... -_._---------.-.--.-----------_.-. ---_._-. - -------

EU .0001111 0.00000 .00106 O.OODOO D.OUOOO .001 94 .543b3 0.00000 .00174 0.00000 
0.00000 .0153,. , .13069 O.OUUO 0.00000 .30657 0.00000 -.00001 

TOTU TN ~  ,';"<;1'''1 

TOTAL 1.D9491 
1 

__ _ ~  _ . _.!t.L-___ .AZU __ . __ ~ .  .1895.7 _ .310Z9 .D0015 _. _. . - - - --.-----.---- - ----._ ... ---
TOTAL IN AZU .18957 

ECi .4ZZZ3 0.00000 .51776 0.00000 • QOOIl1 0.00000 
TnTAL IN EG .21111 

TOTAL .1t00 68 

_ .. __ N3_--L __ H_. _ _A2U . .DOO12 .31032 .10920 .00037 - . 

TOTAL IN AZU • 3101t,. 
ECi .57776 0.00000 .42Z19 0.00\100 .00U5 0.00000 

~  
, 

• ~ ~ 
TOTAL .59932 

___ NL _____ JOJAL. IN AiG OH H3 .99994 .-----
TOTAL 1 N AZCi ON N3 .50000 
TOTAL 1 N AZU ON N3 . ~~~~~ TnTA T N A1 r. n, N:t . 

TOTAL IN B2Ci ON N3 .49999 
TOTAL IN BZU ON N3 0.00000 
TOTAL _1 N EG __ ON N3 .50000 . - - . --- .. ---

TOTAL IN EU OH N3 3.00441 
ToTAL ON H3 7.00 .. 33 

. 
... - -. --. ---_. -- .". - - -.. _-------_ . ..,...-.-

1 

_.-- __ o . ____ ." . ----. ---- --- ----... _ .... . _.- . 

. __ ._---

-----• ________ 0- _______ • ___ ._. __ • 

--- - -' --
•  _  - ______ _ o' - - ____ ••. _ _________ •  _ _ 0' __ -__ __ ... , .. 

-----

.'------_._----------_._ .. -- --_ .. _---- -------- -._.- _.-._ .. .... --- - --- --_._------_. ----- -_._--'---- -_ .. -- --_ .. - --_._-

------- - -

1 

. ~ 

~ 

l'V 
1-' 
o 



Tableau 58 (suite) 

--- _ .. --------------- _ .. 

MULLIKEN POPULATION ANALYSIS 
MGI2HN4.04H.HGI?+'",02iJ21/t_l N:Il?H?tl .PASQ 

-----.. 1 .  -.--. . . -.2 _______ 3_. _____ . .1 • .. - 5 . 6 .. .. .. _ L . _ ... _ ___ 11 __ . ___ .9. ___ 11._._ _ .... _-
Nit S 1t3 A1G .00000 ... 91t50 .00100 .00373 .0002/0 .00131 .0001" .uOOOZ .00000 .nOOD , 

TOTAL IN A1G .1t9823 
81G .1t9 .. 51 .001t06 .00003 .00136 .00003 .00000 

--------_ .. . ____ . ______ JOTlL IN B1G • !t'185 Il - ._---_ . . ~

___ HL __ S. _ !tlt.  _ . 

-----._--- --

N" S .. 5 

--_. 0- __ o. 

-- ----.--"--

N" X .. 6 

---------_.---_. -

N" )( .. 7 

-----_._-------
N .. Y ..6 

EU .9890Z 0.00000 .OUOO 0.00000 0.00000 .00119 .00001 0.00000 .001118 0.100011 
0.00000 .00212 .00011 0.00000 0.00000 .000 Olt 0.00000 .1i0 001 

TOTAl TN .11 .9961111 
TOTAL 1.99369 

AiG -.OOOùO .0011t6 -.00100 • 21t0 3'.1 .OZl!i5 • ZOCt lit .az 11 le .IH10 • Q QOO 0 ,0OQu .- -

TOTAL IN A1G .24185 
BiG ,007Q!t • Zfl!tflfl .01l?lQ .Z1ZZ9 .01l1111 .DOQ05 

TOTAL IN 81G .Z7260 
EU .01532 0.00000 -.00021t 0.000110 0.00000, .50562 .00651 0.000011, .01688 0.000011 

0.00000 .ItZ141 .02591 o .DIIOOI Il.0ii1l00 .oano Il.0UOOO .00110 . ---" 
TOTAL IN EU .52121 

TOT AL 1.0 .. ,,2 

A lG .00000 -.00191 .00020 .2 .. Z35 -.00Z05 • ZZ549 .OH35 .LO 353 .0000l .00001 

, 

. TOTAL IN A1G • Z'<O 59 _. _._._-_.--.------ ___ o. 

B1G -.00Z"5 • 22114 .00151 .268Z 8 .00532 .000 ZO 
TOTAL IN 81G .221069 

EU -.OO43!t Il.000011 .IIOZ:il Il.oalillO 0.000011 .!t1'!1'!1l2 -.IIUia. Il.IHIIiIIII -.11111112 1.11011111 
Il.001100 ... 8840 .03911 0.00000 0.00000 .0060Z 0.0000 0 .00188 

TOTAL. IN EU • .. 6501t .' 
TOTAL .930 lZ - .. .. - . _--------

A2G • Z423 6 .2516 .. 
TOTAL HI AZ!i • Z!tZJI'! 

BZG .20 8 .. 0 • Z9159 .00001 
TOTAL IN 8ZG .208100 

EU. _. _ .... 0.110000 -.00000 0.1111000 -.110000 .00059 OtllUOOO 1.00 DU O. __ .!t!tZ76._. 0.11111l1li.._. ~  .-
.04663 0.00000 0.00000 .16810 .33 .... Z 0.00000 .00001 0.000011 

TOTAL IN EU • .... 33 .. 
TOT AL • s'l"u 

A2G .Z5761t • 21t2 36 
_lQ.lAL..lN AZy __ .. _,,-Z516!t ._------... -.. ------. ---_. __ ._----_.--------------------_.-- -- --' 

BZG .29159 • ZO 836 • 00001t 
TOUL IN B2G • Z9159 

EU 0.00111111 • gllg gg Il.U!I!III .Oggll6 .00198 !lI Oll!! Oi hUlll_ . ~  II· Il !!lU . ~ 
.0153" 0.00000 0.00000 .13069 .30&51 0.000011 -.00001 0.1'100011 

TOTAL IN EU .5 .. 568 
.-. . ______ .. __ . TOI AL_. _  1 • .II'3HL ___ ---- - - - - --_. ---_ .. - ----_ .. _---_. ----,----------------_. 

A1G 

BiG 

FU 

-.00000 

TOTAL IN A1G 
-.00000 

TOTAL IN 81G 
.000011 

.00000 -.00000 .00Z31 

.00Z31 
. ~  .11913 .01018 

.00161 
O.GOOOO -.00001 U.OOOf.O 

.13019 .05126 • Z9 551 .1120&& .00002 .00005 

-
.30835 .00013 

0.00000 .011390 .OGOf>7 0.110000 .31609 0.00000 

. .~ 

J; 

l'V 
1-' 
1-' 



Tableau 58 (suite ) 

0.00000 .02012 ... 3 .. 110 . 0.00000 0.000110 .21927 0.00 000 .00 387 
TOTAL IN EU .001051 

~  ._---- - -.-- - ---------------------_.----- - --_. ._-----

N .. Y .. 9 A1G • 0000 1 .00000 .00031 .01165 .3 .. 311 .00022  .12136 .(i2 .. 01 .00011 .10016 

TOTAL IN AiG .010 91 
81G .00000 .00251 • 31621t .00226 .110ltl .00 052 

1 

_I.Olll_ IN 811. .._ . • 00251-_ _____ -.. _- . -------- _ _ _  o . ------- - --------- ---_._-_ .. __ .. ,--- ---- - ._--
EU .00000 0.00000 .00390 0.00000 0.00000 .01161 .00 61 2 0.00100 .65361 0.00000 

0.00000 ·.000 13 .196810 0.00000 0.00000 .12130 0 .00000 .00668 

.- IOUI IN EU .021&9 
TOTAL .03517 

__ H!t. __ Z 5.0. ___ A2U ·.00000 .16951 .31029 .00015 --_.- - -----_o . . _.__  _ __ . __ -. -
TOTAL IN A2U .14957 

EG 0.00000 ... 2223 0.00000 .57176 0.00000 .000 oti 
~ .  EG .21111 

TOTAL ... 0068 

_ _ ___ N!t. __ L ._ .. !il A2U .G001Z .31032 .16920 .00 0 31 - . - -----" 
TOTAL IN A2U .3U .... 

EG 0.00000 .57716 0.00810 ... 2219 0.00000 .00005 
TOTlL IN EG .ZIIIIU 

TOTAL .599.3Z 

_ _ 1f!t ___ . . TOUL IN Alli ON N" .9999" ... ---... --
TOTAL IN A2G ON Nit .50000 
TOTAL IN AZU ON N" .50000 
TOTA TN Rir.: ON 1014. .'1'1'1'18 
TOTAL IN B2G ON Nit ... 9999 
TOTAL IN B2U ON Nit 0.00000 

_____ tOTAL HI Eli _ON N" _ .50000 . .- --- _ . --- - --------------" 
TOTAL IN EU ON N" J.OOlt41 

ToTAL ON Nit 7.00433 

COHSIDER OVERLAPS IN BONaS LESS THAN 7.79700000 AU LONG . 
---- - ---------- . -.' ._- . .. ---.' -- -- ---" ------ ----

._----------_._--------------_ .. --_ .. _- -. - - _ . .. "- ----- ---- -.--------.. _-- ------- -----
. 

._----- _.-._--- --- -----. . '- ---- --_._--- -------------

----- - ----------------_.--_ ._-_ .. __ ._._ --- -- --- .-- - -_. -- .. -_ . ----_. _ .. ---,.----- _ _ _  •  _ •• _0 _ _____ •  _ _  • _____  • _ ___ _  • __ - 0 ___  - ----- ___ 0'-

1 

! 

1 ~ 
.. 

!'\) 
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Tableau 59 

Analyse de population de recouvrement pour Mg2+N4. 
1 

1----------------.---------. - - - .-----

HG IZ+I Nit, OltH, HG 1 Z+I: 1 3Z11 ZI/1-' ,N: 1 3lilZ 11 ,PA59 
nllFRÙP pnPlI1 ATTnH<: PAGE 1 

1. FROH A1G HOlECUlAR ORBITAlS 1 
i---- _______ ·_NL_. __ NZ ___ .... HZ ____ . ___ H3._ .. ___ Nl-_ ..... __ .N3 . __ Nit _ ... _ N't. ______ .NIt ____ ._t&. __ . ______ ___ . __ .  __ . __ 

HGIZt'  HGIZl' Hl HG(Zl) Nl HZ HG(Zl' Hl NZ N3 
3A1G .10096 .00096 .00000  .00096 .DOOOO .~  .80096 .00000 . ~ .00000 

t-____ I ..... ,4u.l1G. -.00103 -00303 .02D3b -.00303 .00073 .0ZO:U, -.00303 .8203b ,00013 .0203b 
TOTAL FR OH 

A1G -.00Z05  -.00Z05 .OZ035 -.00Z05 .00073 .OZ035 -.00Z05 .OZ035 .00013 .OZ035 
- - - ------ ._.--_._---- - --- .- _o.  - ___  . _. __ 

Z. FROH AZG HOlECUlAR ORBITAlS 
Nl HZ NZ H3 H3 H3 Hit Nit Nit Nit 
MC; 1 ;> • 1 MC; 12 •  l "'1 HG « 2 t 1 Nl N Z ---1lG.IZ-U ,....-_.J] HI"'-.l-::-::--:-_-"N,-,,-= ~ .  N37::c-=-:-::--_________ -; 

lAzG 0.00000 0.00000 -.OZli6 0.00000 -.OOOOb -.OZZ16 0.0000-0 -.OZZlb -.OUOb -.OZli6 
TOTAL FROH 

_ _____ .. Alli... ___ ._ .. 0.111000 .. _ 0.001100 ~ .  O.IIDDU !'.1lI00& -.1I2Z1& 0.001100 -.IIZ21& ~.g gg  ~.  __ _. ._ .. _ 

3. FROH AZU HOlECUlAR ORBITAlS 
Ni H2 "'2 "'3 H3 H3 ~ Nit Nit Hit 
HGIZl) HGIZt' Hl HGIZl) Hl HZ HGIZl' Hl NZ H3 

lAZU .00018 .00018 .00000  .00018 .10008  .00000 .00018 .00000 .00000 .00000 
___ ____ .. ZAZU.. . ~.  -.00010 .00563 -.UOlO .0111106 . i ~  -.00010 . ~ ~ .IIOIlO(! . i ~ . __ 

TOTAL FROH 
AZU -.00001 -.00001 .00563 -.00001 .0000& .00563 -.00001 .00563 .0000& .005&3 

It. FROH B1G HOlECUlAR ORBITAlS 
Hl HZ NZ H:5 H3 H3 Hit HIt Hit Nit 

_.___ . __ HlilZtl  HlilZtl Nl H!iIZtl Nl HZ HGeZ" Hl N2 ~ _  _  _ ...... ___ .. _ .. 
ZB1G .OOOOZ .OOOOZ -.01997 .OOOOZ .00070 -.01997 .0080Z -.01997 .Oa070 -.01997 

TOT Al FROH 

. . ~ 

J, 

BiG 00002  00002 -OtqqZ· .00002 ,00070 -OtqqZ OOOOZ -,01997_ --'-.J!..!QO!JIO!.!.7.lLQ_ ..::-.!..'.OulU9!29.!...,7 ________ -1 

5. fROH BZG HOlECULAR OR8ITALS • 
_.. __ .  _ _ tH NZ NZ Nl Nl Hl HIt HIt HIt. _. Hit __ .. _ .... _._. _. __ _  _ 

HGIZt) HGIZt' Hl HGIZt' Nl NZ HGI?t, Nl HZ H3 
lBZG .00001 .00001 .OZ195 .00001 -.00005 .OZ195 .00001 .OZ195 -.00005 .OZ195 

TnT 41 ~n  

BZG .00001 .00001 .UZ195 .00001 -.00005 .OZ195 .00001 .OZ195 -.00005 .OZ195 

~ . .  tlOLECULAR ORBITAlS .. _... _  . 
Nl NZ NZ N3 N3 N3 Nit Hit Nit Nit 
HGIZt' HGIZt' Nl HGIZt' Nl NZ HG(Zl' Hl HZ Hl 

TOT AL fROH . _____ . 
BZU 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 O.JOOOO . .~~~.~~ ~.~~~~ ~. ~~

----LA_.f.R.OI:t EG HOlECULA&...ORiIIJALS__ _  _ _ .. _ .... _________ . ____ . ___ . _  _  _ _________ .. ______ ._._ . _ _ _ _  . ____ . .  _ .. ____ ... __ ._. 

Nl NZ NZ Hl Hl Nl ~ HIt Nit ~ 

HGIZt) HGIZt) Nl HGIZt) Nl HZ HGIZl) Nl NZ Hl 
lEG .00001 0.00000  0.00000 ,00001 -.DODDE> ~.i . O.OOOOL-LQOOOO . ~ ~~ .~ ~ ~ ~ ~ _______ _ 
ZEG 0.00000 .00001 0.00000 0.00000 0.00000 0.00000 .00001 0.00000 -.0000& 0.00000 

TOT AL FROH 
__ . __ . ___ ... ~ .. ______ -"00 001 __ ._._f.1I00U.  _ .II.JI!IIIQ..lL .  _ .Ol.llu.  . -.IlUIL6 .. .11.11 go!!!! .QO!!!!! .. ~ .. .. ~ ~  O!1 _ Q ... HIIOIl ___ ._ .... - . -.--

8. FROlt EU HOLECULAR ORBITALS 

lEU 
.. EU 
5 EU 

H t HZ HZ Hl N] N3 ~ ~ N.. Hit _ 
HGIZ. ) 
.00008 
.00q06 
-.00l97 

HGIZtl Nl HGIZt) Nl HZ HGIZt) Hl HZ 
.00908 .OOOOZ .00008 .00000 .OODOZ .00908 .OOOOZ -.OOOOZ 
.00008  .00002  .00908 -.OOOOZ .OOOOZ .00008 .OOOOZ .0000w 

N3 
• a 00 a Z 
.OOOOZ 

-.0000"  . 0 0135 -.00lq 7 -.00141 .00135  -.0090 .. .Jloq ? . .i .~ 

N 
1'-' 
\...> 



Tableau 59 (suite) 

&EU . ~ -.01397 .00135 . ~ .10000  .00135 -.00397 .01135 . ~  .10135 
7EU -.00029 -.0'115 .0.232 -.00029 ·.00011 .00232 ~.  .00232 -.00001 .00232 
OEU -.UU5 -,Q.l0li __ -t..GI.U2 . ~.  ___ . . .n . ~ . .  __ .IID.z.R __ ~n.. .. ~ __ ----

TOTAL FROM 
EU ~  ~  ,00737 . ~  . ~ ,OU737 ~  .01737 ~ .00737 .....1. 

r~~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~S~ ~ ~~ ~ .. 

N1 N2 N2 N3 N3 H3 Nit N.. Nit NIt 
_____________  ,ItG, UL_......JtG , h .!.. ____ -tU __ ._ .... __ ._" G fUL ___  - N1--c-.---__ HZ . _____ "G '2 t l _. __ tu _ _ __ _._ .Jtl.._ ... __ . _____ ti3.. _________ . ____ .. ____ .. ______ _ 

OVERLAP CHARGE 
DISTANCE UU) 

1---' 

,00268  ,00268 ,01317  ,00260 ~  .01317 ,00260 .01317 -,OOOu1 ,01317 
3,89800 3,89800 5,51260 3,89800 7.79600 5,51260 3,09800 5.51260 7,79600 5.51260 

------------------------------------ ------------ --------

-----, 

----------

------- - ---"----

... -----_ .. ~ 

N 
1--' 
-{::-



Tableau 60 

Données pour PA20A du fragment MgN4 dans une base minimum. ~ ~  
r ~. ~ . . .  

1 Z 1 
. __ "Gm.SJ 

20 26 

""'f 

.'\;.'1. 

-_ _ .,.........,. ____ ~ ~..  ' s · 
" . ".) 

~ 3  1  1  1  2  1  1  1  2  1  1  1  2  1  l '  1 Z 1  1  l ' 'i'  . 
15 15 ' ...l1 
111111111111111 .... 
-Z 3 -3 Z-Z 3 -3 -Z 2  3 -3 Z -Z 3-3 
-3 -2 Z.".3 3 Z -Z.,3 3".Z Z.,,3. 3 Z-2 
~ ~  ~ ~ ~ ~  ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~  ~  ~  
13 9 17 5 13 9 17 13 ,5 9 17 5 13 9 17 
~ . ....u...=.1.LJI-lIt 11-19-11t (, U-19 b-lIt 11-19 
-15-10 18 -7 15 10-18-15 7-10 18 -7 15 10-18 
16 12 20 -8-16-1Z-Z0-16 -8-1Z-Z0 8 16 1Z ZO 
17 13 ~ 17 9 ~ 13 17 9 ~ 5 17 9 ~ 13 
-18 15 -7 18-10 7-15-18 10 15 -7 18-1U 7-15 

~ 6-19 11 ~  ~ 6-19 11 ~ 

1--__ z..1L1.fL-A.::.Z.O=-1.Z... -8-11:'-20-12-11; -8 20 12 8 16 
5 17 9 13 5 17 9  5 13 17 9 13 5 17 9 
-6 19-11 ~ -6 19-11 -6 ~ 19-11 ~ -6 19-11 
-7-18 10-15 7 18-10 -7 15-111 LD".15 7 lO".LD 
8 20 12-16 -8-Z0-12 -8-16-Z0-12 16 8 lO 12 
9  5 1.5 9 17 13 5  9 17 5 13 9 17 13 5 

. . ~. . . .. .  D 18 7 -15 10 -18 ....1.L=L 
-11 -& ~  19 ~ -&-11 19 -& ~  19 ~ -& 
12 8 1&-12-Z0-16 -8-1Z-Z0 -8-16 12 ZO 1& 8 

f-'-·-------7·------- - -- - - ----

r··----~ 

, f-.. 

! 
1-... 

_._- - --

'---'-' -._-_. --_. -.. __ ._----- --- - ---

.• .J . 

- - - - -

.-/ 

' -'.-_. -

.-- -------.. ._---------- --------------1 

_._-----_._---_._--- -----------' 

l\.) 

1-' 
\..n 



'rableau61 

Données pour PAJOA du fragment MgN4 dans une base minimum. 
"-- -iiGNIt,OltH, HG: CJ 33/3)--;H= CJ3/3', PA3U 

" 
2  •  • 1 ... t,.\ .' 

HGNLST HGNINT ·--5··------.---------- ---._.---. ----.----- _ --_ •• - -.---.:--- ----------------------- . - -------'--,'-. __ ....4-___ • 1::: . ~ .  

HG 0.0 0.0 1.0 12.0 { _  " 
~ 3.898 0.0 0.0 7.0 ,::t...:. 

H2 0.0 3.898 •• 0 7.0 . ~. 

HJ -3.898 0.0 0.0 7.0 
Nit 0 • 0 _ __ ~  • 898 O. 0 1 .0 -_._-----
18 26 
33333 3  3  3  3  J  3  3  3 333 3  3  J  3 333 3  3  3 

I.-JiG S 650.6 .. 367 0.068P297 
HG S 98.370780 0.3907381t 
HG S . ~  0.6672613 
HG S H. ~  . ~ ~  
HG s 2.3265200 0.5856969 
HG S 0.81808000 0.lt86lt97/o 
~. _______ ~ . ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~ ~. ~~ ~ ~ ~  ________________________________________________________________________________ -1 
HG S 0.099ltOOOO 0.6501728 
HG S 0.03623000 0 ... 362719 
HG j( . ~  Od.2l,lt6U 
HG )( 5.Q022200 0.1t792911t 
HG )( 1.20,+6500 0.5989 .. 11 
HG _  Y .. 
HG Z It 
Nl S 218036""9 0.0678703 
Nt S .~  .~  --~.

Nl S 6.9113900 0.6700832 
Nl S 8.3263801 -0."808903 
~ ___ ..s. .. . i. . . . i .i ~  ____________________________ _ _ _ _____________ _ .....:.. __ ~ 

Hl S 1.21009010 0.5110918 
Hl )( 6.1203500 0.1159195 
Nl )( 1.2593800 ·O'''6H5l!Z 
Nl )( 0.291'+5000 0.618'+'+16 
Nl Y 

til__ L 
H2 S 
N2 S 
N2 )( 
N2 Y 

1 N2 Z 
i --!fI - - - - ~ 

N3 S 
N3 )( 
H3 Y 
H3 Z 
Nit S 

Ij,! S 
Nit )( 

Nit Y 
N.. Z 

9 
'3 
i 
6 
'3 
'3 
'3 

7 
6 
'3 
9 
'3 
1 
· 6 
9 
'3 
'3 

-_ ... -._---------------------

----_._- ··------·----------------------t-------

--' --_ .. _._--------------------

.. -.-------- -------.-------f 

------- ~ 

./ 

/'\) 

1-' 
Ü'\ 



Tableau 62 

Donné e s  pour PA40 du fragment MgN4 dans une base minimum. 

1 1 0 0  0 1 1 1  0  0  0 001100100 

-------•. -----,--- -----.--.--.---- -----1 

.. 
9  0 
11 1 

'* ------,--.--------
10 -0.25 15 -0.25 18 0.25 .. 

8 0.25 12 0.25 16 0.25 20 0.25 
2 BlG .. 

~ 0.25 'j -0.25 1,1 0.Z5 , __ 17 . ~ 

6 0.25 11 -0.25 1 .. -0.25 19 0.25 
---

1 B2G .. 
7 0.25 --1i... O .25 15 -Q .25 18 -0.25 
1 B2U .. 
8 0.25 12 -0.25 16 0.25 20 -0.25 
·Z EG 't 
8 0.5 16 -0.5 
12 0.5 20 -0.5 

___ ....D __ ~ ____ ~ 

2 1.0 

1 
·3 1.0 
~ 0.5 13 -0.5 -._-

1 

9 0.5 17 -0.5 

__ . . ~ ___ ~~  ~  ____ . ___ . 

1

70.5 150.5 
11 0.5 19 0.5 
31112111211121112111 

i .. 

" 

__ ~ . ___ . ___ _ 
1.0 

,  2  -

1.0 1.0  1.0 
-- ----_ .. --_. __ ._-----------

1 1. Il 1.0 
2 

1.0 

I-
1.0 
_1 
1.0 
o 

-.---------_.--------. ----------- -- '- -... _---

I 
1 

2 
1.0 1.0 

i· 0 
1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0 

----._._--_. ------------- -

1.0 1.0 
.0000000001 .00000001 

30 

-__ o. _. -- . ___ . __ .. "_ . •. ______ . __ .. _ __ - -_____ _ 

.  _____ _________________ ..J 

N 
1---' 
--.J 



Tableau 63 

Energies relatives à l'itération 12 pour MgN4' 
. ," 

\. 

HGN .. ,O .. H,HG=I133/31,N"'133/3.,PhO· ~  
~ PhO CLOSEO SHELl HARTREE-fOCK SELf-CONSISTENT-fIELD L.C,A.o. HEJHOD_ 

~  ..... ,.. ..~ ...... rfta ....... ,..... • ~ ... 

PRESENT __ _ _  _ 
ITERATION 

_PREI/IOUS 
ITERATION 

-.. ~ -----l 
CHANGE 

i 

l'Nt!!" tNtl<loJ. 1:; ,*16,.5,,01290512 ,*16.5 .. 013Q7 .. 23 -.goog .. 
ONE ELECTRON POTENTIAL ENERGV, VIl) = -1257,"616367689 -1257,"61&"12160 ,0.ODO ...... 79 
ONE ELECTRON ENERGV, H :; T.Vlll = -8 .. 0.9129077178 -8"0,912910"7"6 ~  

THO ELECTRON POJENTIAL fNERGY. VI1.Z1 ; _ Z9l.hDII'l7I1Ul____ Z93.IIitOD9919H ~. n  ____ ~ __ 
ELECTRONIC POTENTIAL ENERGV, VIE' = Vl11.Vl1,ZI :; -96","1353973Z1 -9& ..... 135 .. 1 .. 238 .0000016911 
ELECTRONIC ENERGV, EIEI :; HtV(l,ZI -5"1,8&"8106815 -5"7,86 .. 8106815 -,00000100011 
CLEAR REPULSION ENERGV. VINI :; 13 ... 323 .. 01Q .... 8 13 ... 323 .. 010 .... 0 

POTENTIAL ENERGY, V :; VIEltVINI :; -03",8900586819 -830,0900603790 .00OOIi16911 
VIRIAL, -VIT:; 1.99Z1801978 1.9927801938 
. TOTAL ENERGY, E :; EIE) tV(Nl :; ~ .  _-Itll .• HUZ'lf!Jol .~. __ _ 

ORBITAL ENERGIES (VALUES OF PREVIOUS ITERATION IN PlRENTHESESI 

1. A1G ORBITALS, ~ 61" ( 1  - 61 
-"8.93752721 1 -,.8.937526901 -15,3073183" 

~.  1 ~.  .... lS"81 .283&3&15 

2. A2G ORBITALS, 1 11 1 7  - 71 
_____ -= .. .lllQ091t8 ( -.;IZJUU1.:>9;;o.5"''*LI _ _  _ 

-15,307317921 
• 28lf! lfl!tH 

-3.981"5621 -3,981"55801 -,92652195 1 

1 
3. A2U ORBITALS, 21 1 8  - 91 

, -2 ... 7 .. 38290 1 -2 ... 7 .. 382561 -.29811186 -.298111621 

1 .. , B1G ORBITALS, 1 31 1 10 -121 

1 

_______ -=-llilDH'UH_ L _ ~ . . ~. . . . i  ___ ~ . . -,87"531721 , 16812687 ( ,1681272ltl 

5. B2G ORBITALS, 1 11 1 13 -131 
1 -.39170007 1 -.39170003) 

1 6, B2U 

. ~  

! -
ORBITALS, 

-.101!!911/J_ ! 
11 1 14 -141 

_ ~. .  ----.---- --- . 1 

7. EG ORBITALS, 
-.203219 .. 7  1 

O. EU ORBITALS, 
-15. Jasa Of/55 1 
-.89599333 1 
.1398719 .. 1 

21 ( 15 -lbl 
-. Z6;JZ19231 

1 101 1 17 - 261 
~ ~. ~ ~  

-. 8 ~  061 
.1H872321 

-.263219,. 7 

~ ,,IQSQH55 
-.89599333 
.1398719,. 

-.263219231 

~ . ~ ~ IIQ f!H! 
-.89599306' 
.139872321 

COHPU TE 0 ENE RG Y 

FINISHEO SCF 

-i: ! 'tlltf!!! ~ 
-,35681Ci08 

~ ~ ~ ~~ ~. .  elL.! ___ . . ~  ----1 
-.35661003' -,356810118 1 -.35681003' , 

ELAPSEO TlHE .173 SECONDS 

ELA PSEO TI HE .003 SEëoNOS 

~ .  .•. _ .. _-_.--_._-

.'j 

j 

i'; 

N 
1-' 
()) 



Tableau 64 

OM de i r~ i n 12 pour MgN4' , -
1 

~. ~ .  . . ~  

~ gS~~ ~.~~ ~ S ~ r~ .  

ROll 1 2 J It 5 .. __ fi 1 _ .. 1 _ 9 _ .. 18.. _________ . _ _ 

lA1G ~ .  1.00000 
1 .9899875 .0'*1279& . S ~  . ~  g.Qooopog Q.QOQOQQQ -.QgQ1212 .g~  -.UUY4agg Y'Y"YYYY" 

0.0&00000 -.0001212 .00161t10 0.0000000 -.0001566 0.0000000 -.0001212 . ~  .00D.1566 
o.ooooaoo -.0001212 .00161t10 0.0000000 .0001566 . ~ ~  

2AIG -15.3013183 1.00000 
2 . ~  .001507. -.01780.0 
~.  .'*956283 .Q225158 

0.0000000 .~  .0225158 

1 ;3U!i -J.901"562 1.00000 

l
, 3 -.269'+668 1.02'+2332 .0051075 0.0000000 

0.0000000 -.0002692 . ~  0.0000000 
I ____ _ LOQOQOQQ -.Q002692 . ~  Q 

1 

i 
1. _ _ __ 

~  -.9265219 1.00000 
.. -.015,,570 .07a710" . ~ ~  

0.0000000 .111'+517 -.1t65173. 
. ~  . ~  -.1t651731t· 

5AIG . ~  

5 . ~  . ~  

.~~  . ~  

0.0000000 . ~  

-.81t61222 
.H&62!l3 
.3166283 

O.QOOOOOO 
0.0000000 
0.0000000 

0.0000000 
0.0000000 
0.0000000 

____ ~~ . . ___ .. ____ . __ ... ~ ~~  _ _____ . _____ . __ ._. __ 
6 .0261369 . ~  1.0299916 0.0000000 
o.aoooooo .0315875 -.2637615 0.0000000 
0.0000000 .0315675 -.Z637&15 0.0000000 

1A2G -.3Z00095 1.00000 

0.0000100 0.0000000 

0.0000000 
-.0011'*18 

0.0000000 
0.0000000 

o.OOOOooQ __ 0,00.010011 
.0.51529 0.0000000 
-.0.51529 0.0000000 

0.0000000 
.?'t'HT8l, 
-.21091781 

0.0000000 
.10610310" 
-./tf> .. 30111t 

0.0000000 
O.OOO!lQgO 
0.0000000 

0.0000000 
0.00010000 
0.0000000 

./t956283 .1225158 -.U2UIo3 O.OUOOODO 

-.0002692 .000.519 -.00111018 0.0000000 
-.0002692 .00010519 .0011.18 0.000001. 

.11,,51' ~ . ~  . .~ ~ ~~~ O.POOOOOO. 

.111/t511 -.,*65113" -.0/t51529 0.0010000 

-.01t91319 
-,1I1o'-U,319 

.3166283 

.31662113 

. ~  

.0315875 -.2637&15 

.21091161 

. ~ ~~ 

• 1t6/t 30 DIt 
-... &/t3001o' 

0.0000000 
9 .OOOgnO 

0.1000001 
o .OODOO" 

.. l . ~ g  .O,O!!ODOPO __ jl.QOIIOQOD 
. ~  0.0000000 O.OOOOOOù 
0.0000000 0.0000000 0.0000000 

O. UOg O!!.Q!L __ .!! .Og QUU Il ___ '!! .... QOO !log O __ .. .o! QQO!!\1Qg __ . ~ g g  __ ....Q .!tU.!!Il'O''--.... ~ ~ ~ ~ ~  ______ -l 
-.5113566 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000001 -.51'3586 

lA2U .~ ~  1.00000 
8 0.0000000 0.0000000 0.0000000 

• ~ ~ ~ . O.OOvQQQQ Q.Q!!QQUOQ 
. ~ 0.0000000 O.OOOOUOO 

2A2U -.2981119 1.00000 
9 u.OùUOOUO 0.0000000 O.OOOOUOO 

.~ ~  0.0000000 0.0000000 

.~ ~~~ . ~gg  !!.OggQQOO 

181C -15.3053983 1.00000 
tG U . ~ ~  . ~  0.00001100 

. ~  . ~ .01cl58lt3 
0.1l000000 .~  .. . ~  

281G . ~  1.00000 
11 O.OOOOOCiO O.OOOOIiOO 0.0000000 

Ci.OOOOOOO -.1196752 .5170666 
O.OilOOOOO . S~ .51701\"", 

.5113566 0.0000000 0.0000000 

o . ~  .~  .9996997 
Q.ilQQ gggo. ~ g ggg g ~ 

0.0000000 0.1000000 . ~ 

0.0000000 0.0000000 -.0192233 
0.0000000 0.0000000 .~  

g ! Il gg Qg gg o . . gg~ gg ~ ~~~  

o • 0000000 0.0000000 0.0000000 
0.0000000 -.000.,6510 0.00001l00 
0.0000000 .000ltIl5/t û.OOOOOOO 

0.0000000 0.0000000 O.OOOOùOIl 
0.0000000 -.Ott02708 O.OOOUOOO 
1;.&000000 . ~  0 

0.0000000 Il.0000000 0.0000000 o .OOODOU 
Q,QQQOQOO .. 0 !Oggg gg!!.. __ 9. ·"OOOOOD _ .. . ~ .  ___ . 

0.0000000 0.0000000 1.110001100 0.011 000 00 
0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 

~ .. - --._-- . . --------------.. ------------

~ -. ~ 3 .C;oalt851t 0.0000000 
. ~ -.01856"3 -.000/ta5/t 0.0000000 

-"------_ ... _"--------•.. _--_ .. -
.1196752 -.5170866 ."/touoa 0.0000000 
.1196752 -.5170866 -. Olt 02708 0.0000000 

. 4·' 

l\} 

f-' 
\.Q 



JB1G • 1&812&9 
!! ~  
-.0056887 

0.1000000 
-~ i i ~ 

Tableau 64 (suite) 

0.00000110 
-;50979;;2 

0.0000000 .1056817 -ü;iiooiiioo- ':00S6ai, . ~~ ... .. ~ ~~ ~  1 
-.OZ35101t . ~  •• UI8I'" . 

-..... ' . 
, 0.0000000 

o.oooüoiïo 
o. GUO 0000 -.50979 .. 2 0.0000010 

H  . Q !!!U!!!!!!1i 
o .oaooooo 
0.0000000 -.0056887 • D23580lt 

~~ r  lB2G -.3917009 1.0000' 
13 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000001 0.0000000 0.0000000 0.1010000 1.08000DP .~  · · 4 

1 
1 
1 

0.0000000 0.0000000 0.0000000 ... 893918 O.DDUDOD O.DODOOOO O.IIDOODU Il.110110011 O.IIDUO"_ =. .. .!tU;SUI:"'_. 
0.0000000 0.0000000 0.0000000 -... ~ 0.0000100 . ~  

~ . ~  ___ _ _ _ 
1.. 0.0000000 0.0000000 0.0000000 

.502 .. 05.. 0.0000000  0.0000000 

. ~ ~ .. ~~ 0.0000000 O.OOOOOOv 

0.0000000 
0.0001l000 
0.00.000.00 

0.0000000 
0.0000100 
O.Oo.OOO!lO 

0.0000000 0.0000000 
-.502 .. 05.. 0.0000000 
~. ~ ~ .~~  

0.0000000 
0.0000000 

0.1l000000 0.0000 ••• 
.~  0.00000'. 

1 
lEG -.2632195 1.00000 

~. .  0.0000000 !I.II.llO.ü.D.. r- .7071261 0.0000000 ' 0.0000000 
!I.P!lOOQOO p.OppOpOP Q.ppOOOOO O.OQOOOOO '.0000000 ~  0.00000' 
0.0000000 0.0000000 0.0000000 O.QOOOOOO ~  O.UOOoOOO 0.110000.' 

1 -.7071261 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 0.0000000 . 

i 2EG -.2632195 1.00000 
1 16 0.0000000 0.0000000 O.OOOOilOO 
'1 O.OUIl_II.ll.QO D.ODOOOOO O.U.WJlII u.uu 

0.0000000 0.0000000 0.0000000 1.11100 000 0.00101101 •• 0000110 

0.0000000 0.0000000 0.0000000 

i lEV -15.3050066 1.00000 
1 17 0.0000000 0.0000000 0.0080000 -.0008826 .~  0.011000110 

o .~ i  
o .OOOODOO 
O.OOOOOOQ 

0.0000000 .70159 .. 9 
0 •• 000000 . ~  

.0256'79 
-.1256 .. 79 -.OUOZZ2 1 . ~  0.0000000 O.ùOOOOOO -.0007122 

I---_ _ ll .1I1I..O.IUlll.L  _ _ ll. D.lUIllijUL--'I ... lUlillll.o.. --=.....P.ll.A.L1 ..... .r.. ~  .... uL.o.o.IIuo.llu..llu.u.uuUJuIUUL-.......JIUl.ll .... .u.UIlJ.UUJUIUUUUL-_______________________ _ ~  

1 

1 
1 . 

2EU 
10 

3EU 
19 

-15.3050066 1.00000 
0.0000000 0.0000000 . ~  

0.0000000 .70159 .. 9 .0256 .. 79 
0.0000000 -.70159 .. 9 -.0256 .. 79 

~i~  1.00000 
u.OOOOOOO 0.0000000 O.OUOOOOO 
O.OijijOOOù 0.0000000 0.0000000 
o.ooooaoo 0.0000000 0.0000000 

0.00000011 
0.0000000 
0.0000000 

.9979280 

. ~ 

. ~ 

-.QQOOIIZQ 
-.0000222 
-.0000222 

0.0000000 
0.0000000 
0.0000000 

O.OOOwOOQ 0.0000000 
0.0000000 0.0000000 
0.0000000 

0.0000000 
0.01100000 
0.0000000 

-.0032 .. 73 
. ~  

Il.00011 00 a 
0.0000000 

.1137233 
-.0137233 

I.Q8 !!OOn 
1.0000100 

-.11137835 
-.11137835 

~ . g 
-.0007122 

Il.0000001 
0.01100000 

.!tEU _ . ~~~  1.111100.0 
20 0.0000000 0.0000000 O.OOOOUOO 

G.OOOOOOO -.003Z .. 73 .0137233 
0.0000000 .0032'73 -.0131233 

O. DO 0110-0'0- --: 99-792"80 0.0000000 0.00-000" - iI-:ïîoÎlOoo 0 '.11 000000 • OU7D ~ 
O.oooooqo -.0137835 0.0000000 0.0000000 0.0000000 p.OOOOOOO . ~ 

0.0000000 -.0131835 0.0000000 

5EU -.8959933 1.00000 
.Z! 0,OQQQQ9Q O.QODOOQO O.OQOOOOO !!,OOP!!!!!!g .. .:".QI1H7V !!!!lggoll(!!l g.go,,!!!!O!) g.!lQ!!!!.!lO!l __ . ~ . . ..... . . . .. _ _ _ _ 

t.OOOOOOO -.1665852 .7170 .. 89 O.OUOOOOO -.0656036 0.0000000 0.0000000  0.0000000 0.0000000 .02207 .. 6 
G.OOOOOOO .1665852 .r ~  . ~  -.0656136 0.0000000 

6EU -.8959933 1.00000 
22 t.BOOOOOO 0.0000000 ~.   . ~  0.0000000 O.OOOLOOO -.1665852 .7170 .. 89 .~  0.0000000 

. g~  Q.OQQOQOQ O.ogQOOOO . ~  Q!QQQPQQI! I!.QOO!l!l!!!l . ~~  -.rH!l!tH .. .~ ~. ~~~ ~.. . i. . . _ _ . ___ _ 
[.0000000 0.0000000 0.0000000 .0220'''6 0.0000000 0.0000000 

7EU -.35&8101 1.00000 1 N 
23 t.OOOOOOO . ~  O.OOOOûOO 0.0000000 . ~  O.OOOGOOO 0.0000000 0.0000000 .~  -.70 .. 1 .. 66 N 

L.OOOOOOO -.0118939 .0522228 0.0000000 .0 .. 30687 0.0000000  0.0000000 0.0000000 8.0000001 . ~  ' c) 

o .dQQoOOO .0118939 . ~ 0 . ~ . ~ .  _  . g.!l!!.!!.Qg!lg __________________ . _ o . 

8EU -.3568101, 1.00000 
~ O.OGOOOOO 0.0000000 0.0000000 . ~  0.0000000 0.0000000 .0118939 -.0522228 . ~  0.0000000 

G.O\lOOOOO 0.0000000 O.OtOOOOO .7C<OI<o",,& 0.0000000 0.0000000 -.0118939 ~ . ~ __ -_ ._U1t_J-O.fl.8L__1l. •. OJUlQ 



____ îfU 
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Tableau ~ (sui te) 

0.0000000 0.0000000 I.IOOGOOO .7111t1/t66 0.1801100 '.0000000 

0-. Ii 00 if 0 0'0 .~~  no 00 . - '0 ~.  0000 o. ,izoni---' 0;-0 0 Qï-ô 0 IÏ -0 .-0000000 -. ï -1-1t3itït7---'- .• -. 6'ïiâ-.."'5;;-----;.  7;:; • . i~ i ... M"'1.----............ . 

" 
; ' .,., .!, 

.. ' 
"Y i 
:.;. ~ ~ 

0.0000000 0.0000000 0.1000000 .0693019 O.OOOODOO 1.0000000 .01,.3/t/t1 -.'6131/t5 .71,.55.1 ••• 0..... ) . 
\. 0.0000000 0.0000000 0.1000000 .0693019 O.OOUOOO 0.0000000 (.:.1l. 

10fU 
Z6 0.0000000 

~  

0.0000000 

.13911719 
0.0000000 
-.01103 .... 7 
.11 .. 3 .... 7 

0.00000011 
.06134 .. 5 
-.06138/t5 

HOLfCU(AR ORBITALS PUNCHfO 

1 
~

\ 

1 
! , 

0.l1li0011 DL 
0.0000000 
0.0000000 

---_._-

.D1Z0H1 

.70/t5501 

.70/t5501 

o • IJIO 0l1li0 
0.0000000 
0.0000000 

o .001i1i0Dl .. Il.111100111 ___ '.111111'" _ ._ •• U;J.1'l .... _____  _ 
O.OOOOOOU 0 •• 000010 "000010' •• 693.19 

.. _-----

--'--

{-

~ --_. -----! 

._-------- .. _----'-- ---

... _.----------------.----- ---

~ ; 

) 

') 

N 
N 
f-J 



Tableau 65 

Analyse  d e  p opulation de Mulliken pour MgN4' _ 
r-- \\: 

ANALWSIS 
> nUQ"u,n,nu-, .. .,."." '"-,.,..r',fl Ir",,? ~ .~ 

1 Z 3 .. , _______ 5 ____ _ fi ___ _ 1 ________ I. _____ .i. _______ .1I ____ _ 

HG s 1 AIG 1.978 .. 5 .00000 .0208 .. .110011& .000"& .00 U8 
~  IN AIG 1.9993& 

HG S 2 AIG .02170  .00000 1.97& .. 3 .00061 .001310 -.00008 
TOUL IN AIG 1.'3'307 .. __ . 

HG s l AIG -.00018 -.0020& .002Zl .1 .. lll ·1.0455l .81317 

HG x .. EU -.00000 0.00000 1.99509 0.00000 0.00010 • 00 ZZ& 0.00000 .1.101115 .00Z109 .... 10 • 

TOTAL IN EU 1.99751 

~~  , 

1 

5 EU 0.00000 -.üOOOO 0.00000 1.99 

TOTAL IN EU 1.99751 

1 HG Z  6 AZU 1.99976 .OOOZ .. 

L TOTAL IN A2U 2.00DDO 
---------- - ------- -:-=------------------------- - - - -----1 
i HG TOTAL IN AIG ON HG ... 13939 

1 
TOTAL IN A2G ON HG 0.00000 

. TOTAL IN AZU ON HG 2.00000 

l
, TOTAL IN B1G ON HG 0.00000 

TOTAL IN B2G ON HG 0.00000 
1 ________ l.!HAL_l1i.JllU ____ ~ ________ hIlJ!!lU 
! TOTAL IN EG ON HG 0.000011 
'1 TOTAL IN EU ON HG 3.99501 

TOTAL ON HG 10.13 .... 1  . 

1 
1 
1--· ' 

___________________ 4  _ ________ • ______ • 

----------------,--_._---------1 

- ----------------------1 

~ 

~ . 

-' 

>-. 
~  

, . 

" 

N 
N 
N 



Tableau 65 (suite) 

':, ~ 
.. 1.: 

1 
;\! 

HULLIKEN POPULATION ANALYSIS 
> HGNIt,O,H,tlG=!3U/3I,N=Cl3/JltPA59 ~ r.... . 

1 2 3  . 

Nl S  7 ' AIG -.00000 ... 9520 .00000 
~  ."99Q1 

B1G .1t95&9 .OuIo3D .00001 
TOTAL IN B1G .109999 

EV . ~  0.00000 .. ,10000 

1 
TOUL IN EU • 99991t 

1 TOTAL 1.99093 
, 
1 Nl S 8 AIG .00ClOl .005210 .00002 
{ TOTAL IN AIG .It,9o.Z 
: BiG .001t31 .109391 .00170 

" _.It _. s 

.00373 .00071 

~ . 1I.00IIo.Q 

.4537& .01058Z 

- & 

.00020 

1 

. ~  D.ODOn 

-.001t01o 

0. __ .  _ ..... Cl" ____ ~. 11_ 

_.n!l!l't .. .UIU. O"O!!!!DD ___ _ 

._--

1 TOTAL IN B1G .1t9022 
1 _ _ . ___________ .3.1L...-___ --&..D.1I8!t.Z_ Q. III1UO .OOOU Il.PPQPO G • .JOOPQ .980 1.. Q .QO QI Q .QG zoe .IU60 Il.10100 

~ 

TOTAL IN EU 
TOT AL 

.99232 
l,'Jlt9" ---1 j 

Nl X  9 AIG .00000 .00000 .00010 .0070Z .1916 .. . .301 2 .. 
--__ . __ .. _IllIAL..lIL.A.l.li_ ------&..IlI.L1.Z.-:-::-:-::-::--______________________ ~ __________ _I 

B1G -.00000 .00181 ... 9820 
--------

TOTAL IN B1G .00100 
EU -.00000 0.00000 ,00151 0.00000 0.00000 .00835 •• 00 OPO . ~ . . ~ !hUOU . .. ~. . 

TOTAL IN EU .01559 

r------ - '-' - . . __ . ___ .TOIAL .. ...J .... Q .... Z,2;L5ok,l ______________ _ 

1 , 
Nl v 10 A2G 

B2G 

EU 

Nl Z 11 A2U 

EG 
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CHAPITRE IV 

DISCUSSION 

L'erreur implicite de la méthode HF, appelée corrélation 

électronique, provient de la représentation des interactions 

interélectroniques en potentiels de Coulomb et d'échange. Elle 

est d'environ l % pou rI' énergie totale du système. Elle est 

encore plus importante lorsque l'on considère des différences 

d'énergie qui sont des quantités plus directement liées à des va-

leurs expérimentales. 

Des méthodes exposées à la section I.B seule la méthode des 

fragments est du type ab initio utilisant une base (FGSF) déter-

minée par le biais des fragments. La base ici utilisée (FG) aété 

déterminée par le biais des atomes respectifs. 

Les OM calculées pour un fragment sont les parties consti-

tuantes de la fonction d'onde de ce système. Il est plus faci-

le d'interpréter cette fonction d'onde par le biais d'analyses 

de population de Mulliken et de recouvrement. Il faut cepen-

dant être conscient du fait que les résultats d'analyses de po-

pulation sont dépendants de la base utilisée. Ainsi les valeurs 

absolues des populations électroniques sont parfois plus ou 

moins significatives. Cependant, leur comportement pour montrer 

certaines règles au niveau d'une famille de composés ou encore 

pour différentes géométries d'une même molécule peut être très 

révélateur. 
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Considérons le fragment MgN4 plan. Dans la base minimum, 

l'état fondamental est du type "closed-shell" avec une énergie 

totale de -41),541 u.a. On constate que l'environnement des 

quatre azotes induit une charge résiduelle de +1,87 sur l'atome 

de magnésium, le fragment dans son ensemble étant électrique-

ment neutre. Chacun des azotes porte une charge de -0,47. 

L'analyse de population de recouvrement montre que l'OM 4alg a 

un certain caractère liant notable (0,29) comparativement à 
l'OM Ib2g (0,084) et aux OM à caractère antiliant la2g (-0,092) 

et 2blg (-0,074). Les autres OM sont à caractère non liant. 

Les populations de recouvrement des "liaisons" Mg-N et de N-N 

étant de 0,055 et 0,002 respectivement, le type d'interaction 

est essentiellement ionique. 

Considérons le fragment Mg2+N4. Dans la base minimum, la 

configuration électronique produisant la plus basse énergie 

(-412,8)9) est du type "open-shell" en comparaison avec -412,650 

pour la configuration électronique "closed-shell fondamentale". 

Un" autre calcul "closed-shell" (-412,649) et deux autres cal-

culs "open-shell" (-412,490 et -412,801) ont été effectués mon-

trant les écarts d'énergie faibles pour différentes configura-

tions du même type et de types différents. Pour la configura-

tion électronique donnant la plus basse énergie, les populations 

atomiques (Mg2+ = +2,006 et N = -0,001) et de recouvrement 

(mg2+_N = -0,004 et N-N ~ 0,00) confèrent une très faible in-

teraction de type ionique. L'analyse de population de recou-

vrement des OM montre que l'OM 4alg (0,06) a maintenant un ca-
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ractère liant de même grandeur que l'OM Ib2g (0,084) et que les 

OM à caractère antiliant la2g (-0,092) et 2blg (-0,076). La po-

pulation de recouvrement pour Mg2+_N est plus faible que pour 

Mg-N, mais le transfert de charge sur les quatre azotes du frag-

ment MgN4 doit être responsable de cette différence. 

Dans la base de valence divisée avec une fonction de pOla-

risation sur l'atome de magnésium, les énergies totales des con-

figurations "closed-shell fondamentale" (-412,852) et "open-

shell" fondamentale (-413,036) ne sont abaissées que sensiblement 

par rapport à la base minimum. Les analyses de population four-

nissent des résultats semblables pour ces deux configurations, 

soient Mg2+ = +2,018 , N = -0,004 , Mg2+_N = 0,003 et N-N = 0,007 

pour celle du type "closed-shell" et, Mg2+ = +2,017 , N = -0,004 

, Mg2+_N = 0,003 et N-N = 0,013 pour celle du type "open-shell", 

la plus grande population de recouvrement N-N correspondant à 
la configuration de plus basse énergie. 

Considérons le fragment Mg2+N40 avec les quatre azotes dans 

le même plan que l'atome de magnésium. Dans la base minimum, 

l'état fondamental est du type "closed-shell" avec une énergie 

totale de -486,940. Le calcul dans la base de valence divisée 

avec une fonction de polarisation sur le magnésium n'abaisse 

cette énergie que sensiblement (-487,112). L'ajout d'un atome 

d'oxygène à Mg2+N4 modifie certaines charges résiduelles. Ainsi 

la charge que porte l'atome de magnésium reste pratiquement in-

changée (+2,014), les azotes assument maintenant des charges 

positives (+0,068) en comparaison avec les charges essentielle-
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2+ 
ment nulles (-0,004) dans Mg N4. L'atome d'oxygène porte une 

charge notable négative (-0,29) pour produire un moment dipolai-

re sur l'axe g ~  (fL= -8,499 u.a.). L'analyse des popula-

tions de recouvrement pour les OM montre que les OM 7al (0,066) 

et lb2 (0,086) possèdent un certain caractère liant et que les 

OM la2 (-0,087) et 2bl (-0,075) possèdent un certain caractère 

antiliant, toutes les autres OM étant non liantes. Les faibles 

populations de recouvrement pour les "liaisons" Mg2+_N (0,002), 

Mg2+_0 (-0,002) , N-N (0,014) et N-O (0,036) suggèrent des in-

teractions essentiellement ioniques. Ainsi l'approche d'une mo-

lécule d'eau du fragment Mg2+N4 ne devrait pratiquement pas per-

turber la charge sur l'ion g ~. 

Considérons le fragment Mg2+N40 avec les quatres azotes dans 

un plan sous l'atome de magnésium. En comparaison avec l'énergie 

de la conformation précédente (-487,112), la conformation pyra-

midale est énergétiquement moins favorisée (-487,048). Aussi, 

la charge résiduelle sur l'oxygène devient plus négative (-0,31) 

et les charges des azotes deviennent plus positives (+0,073) 

avec aucune variation sur l'atome de magnésium (+2,014). Il en 

résulte une augmentation du moment dipolaire ~  -9,110 u.a.). 

Le cycle porphyrinique n'étant pas considéré, la comparai-

son avec des calculs de molécules de la famille de la chlorophyl-

le ne convient pas. 

L'angle de la "liaison" Mg-O avec le plan moléculaire ainsi 

que l'optimisation de l'exposant de la fonction de polarisation 

du g ~ pourraient être des perspectives de recherche. 
• 
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ANNEXE A 

S ~ e du type "open-shell". 

Pour une grande classe d'états du type "open-shell", con-

tenant un seul sous-niveau "open-shell" dont les orbitales sont 

de même dégénérescence, l'énergie peut s'exprimer comme, 

E = 2. I. H" + L (2 J kt -K kl ) 
\< ~ 

+ ~ [2 l Hem. + t I. (20. J""-,,,--b K"J (A.l) 
l'fT\. 1'1'1'-II\. 

+ 2 L ~ ~  
KI1Y\. 

où 0 est l'occupation fractionnaire des orbitales de spin du 
type "open-shell" et, a et b sont des constantes dépendant du 

cas étudié. 

Par le biais de quelques transformations (Roothaan, 1960) 

l'application du h r~ e variationnel sur(A.l) avec la condi-

tion d'orthonormalité des orbitales, conduit aux deux ensem-

bles d'équations, 

(A.2.a) 

(A.2.b) 



2J 8 

"-

où Fe est l'opérateur Hartree-Fock pour les orbitales du type 
" "closed-shell" et Fo pour les orbitales du type "open-shell". 

Ces opérateurs sont des fonctions enire autres des constantes 't ' 
Q  , b et peuvent être combiné s pour former un seul opérateur 
de Hartree-Fock dont l'ensemble des fonctions propres comprend 

les orbitales des deux types, soit, 

(A. J) 

L'ensemble ~~i.  satisfaisant (A.J) est équivalent mais non 

identique, aux ensembles satisfaisant les équations (A.2). 

L'énergie associée à (A.J) s'écrit, 

E ::. ~ ( Hk i-t k) + )) L ( H", + ~  
k N'Y\. 

0' L (2 ex J ~ -0 K ~  (A.4) 

krm. 

3 L (2 Q( JO'C", -0 K""J t 
f'rI\.l'I\. 

... 
ou, 

(1 -c..) 
(A.5.a) ci. --

(1 f) 

~ 
(1 -b) 
- (A.5.b) -
(1 -f ) 
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Un cas fréquemment rencontré est celui où les orbitales du 

sous-niveau de type "open-shell" ont toutes un seul électron 

de spin +t par exemple. C'est l'état fondamental de cette con-

figuration et la fonction d'onde est un seul déterminant de 

Slater. Les valeurs des constantes sont dans ce cas, 

1 '6 == 2 (A.6) 

ou, utilisant les équations (A.5), 

ex:: 0 ) o = - 2 (A.7) 
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ANNEXE B 

Notation d'une base. 

Considérons C2H2 utilisant une base minimum. Chaque H se-

ra formé de une FS ls et chaque C sera formé de une FS ls, une 

FS 2s et une FS 2px' une FS 2Py' une FS 2pz' On note cela; 

(2s lp / ls). Donc, pour une base double-zéta on notera; 

(4s 2p / 2s). Si on ajoute des fonctions de polarisation sur 

H soit trois FS 2p et sur C cinq FS 3d alors on notera; 

(4s 2p ld / 2s lp). Si on utilise une base FS-3G, donc une ba-

se minimum où chaque FS est représentée· par une combinaison li-

néaire de trois FG, alors on notera; (6s 3p / 3s) que l'on con-

tracte à [2s lp / lsJ utilisant des crochets pour indiquer la 

contraction. 

On peut utiliser les différentes notations pour les atomes 

séparément. Par exemple, pour le C, la base FS-3 avec une fonc-

tion de polarisation pourrait se noter (6s / 3p / 3d) contrac-

tée à ~  / lp / ldJ . On peut encore être plus explicite de 

la façon suivante; (3 3  /  3  / 3*) contractée à [1 l  /  l  / l*J 

où la séquence s,p,d,f est délimitée par des obliques et * in-

dique qu'il s'agit d'une fonction de polarisation. 
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ANNEXE C 

Nouvelle version des sous-rou tines PACK et UNPACK. 

PACK 
STORAGE ALLOCATION. 

AOORESS LENGTH 

o 13 
13 

o 20010313000000000007 
1  - 1 

2 ~ 110 

3 20162 

.. 20250 

5 53 33J 

5117000001 
53110 

51Z7000002 
53220 

3601Z 
,137ù00003 

~ SS 3.6-587. ~ . .~ . . 

BINARY CONTROL CARDS. 

IOENT PACK 
END 

ENTRY POl NTS. 

PACK 1+ 

------

IOENT PAèK 

• SUBROUTINE PACK(WORO,I,J,K,L,HU,ITAGI 
ENTRY PACK 

--- -Vfô---1t-2 TOLPACY;-Ù /7----------- -----

PACK BS$ 1 
SB7 Al 

SAl B7 H 
SAl Xl 
LXl 50 
--5AZ----87 +2--

SA2 X2 
LX2 .. 0 
IXO X1UZ 
SA3 iH+3 
SA3 X3 

PAGE 

------Z·0-33& ---ex) -- ~ -- -----_._-.. _------------_._-_ ... __ . 
51 .. 70000h 

6  , 53 .... 0 
Z-0"21t 

36 .. 3 .. 

7 5157000005 
53550 

3600 .. 

20512 

36005 0006 
10 512700 53220 

11 3&&T2 
5&170 

53610 
1Z 0200000001 + 
13 

SAit B7 ... 
SA" x .. 
LX.. 20 
IX.. X3U .. 
IXC XOU" 

------:;-A5---a7.5---- - -

SA5 X5 
LX5 10 
lxo· XOtX5 
SA2 B7.E: 
SA2 '(2 
IX6 ~ +X2 - ------------------

SAl il7 
SA& Xl 
JP PAC"K 
END 

"6600a-cH -- S-fORAGEUSEO-----------3Z-STATEHENTS------ - -C5VHlfoLS..-------,-----

SERIAL CPU ASSEHBLY 0.226 SECONDS 3 REFERENCES 

SYHBOLlC REF ERENCE TABLE. 

1 

-------_._------- --------------- --------._---------. -.+_0_- _0 _________ ..••• _________________________________ 0 ____________ _ 

PAC K PROGRAH" 1/16 E 1/16 L 1/ ... N 
+=-
f---J 
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c-
~  COHPASS 3.6-587. 

STORAGE ALLOCATION. 

AOORESS I.ENGTH 

'D 

13 
lJ 

,BIN&RY CONTROL ~ S. 

IDENT UNPACK ' 
END 

ENTRY POINTS. 

UNPACK 1. 

IDENT UN PACK 

8"/05/22. 19."3.33. 

( '" SUBROUTINE UNPACKIWORLD,I,J,K,L,HU,ITAGI, 
ENTRY ' UNPAC K 

o 2516200 la 313 OD a 0 0 00 1---------------IIFD----4Z-/0LUNPA-=T,Ta-n 
1 1 UNPACK BSS 1 
2 .. 3062 HXù 50 

6 .. 1111 SB1 Al 
53110 SAl Xl 

15él1l BX6 -XO·Xl 
3 512700GOOé ~n .  

53620 SAé X2 
21112 AXl 10 

.. 15él0 BX6 -XOiXl 
51270000115 SA2 117.5 

53620 SAé X2 
5 21112 AXl 10 

é 

7 

10 

11 

12 

13 

15élG BXé -X 0·)(1 
512700000.. SA2 B7 ... 

53620 SA6 XZ 
21112 AXl 10 

15610 BXé -XO.X1 

5127000003 'SA 2--an J 

15010 

21112 

53620 

531:20 SAé )(2 
ê1112 AXl U. 

8Xé -~ .  

5127000002 SA2 B7 +2 
53é20 SA6 X2 

..xl 10 
15610 aX6 ~  

~  1 SA2, 67H 
SAô X2 

0200000001 • JP UNPACK 
END 

~  CH STORAGE USED 
SERIAL CPU ASSEH8LY 

33 S T ATEHENTS 
0.172 SECONDS ' 

SY HI:! n ~ n . ~.

UNPACK 1 PiWGRA,'1'" 1/1é E 1/111 L 1/.5 

1 SYHBOLS 
3 REFERENCES 
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ANNEXE D 

Formats des données pour PA20A et PA20B. 

1. (12A6): Etiquette du problème. 

2. (24IJ): Options d'entrée et de sortie. Si la i ième option 

est différente de zéro alors 

1(1) imprime la matrice de transformation 
étendue. 

1(2) =N donc imprime les N premiers records. 

1(10) imprime l'information relative aux 
différents fichiers. 

J. (A6): Le nom du fichier des étiquettes. 

Uniquement pour PA20A, 

4. (2IJ): Le nombre original de fonctions de base (NBFO) et le 

nouveau nombre de fonctions de base (NBFN). 

5. (24IJ): Si NBFOt:NBFN alors lire le nombre de nouvelles fonc-

tions correspondant à chaque fonction originale. 

6. (JIJ): Le nombre total de transformations (NTRN), le nombre 

de transformation du groupe ponctuel (NTRNPT) et le 

nombre de transformations additionnelles (NADD). 

7. (24IJ): Si NTRN;fO alors lire la matrice de transformations 

originale (voir le texte). 
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ANNEXE E 

Formats des données pour PA30A et PA30B. 

1. (12A6): Etiquette du problème. 

2. (2413): Options d'entrée et de sortie. Si la i ième option 

est différente de zéro alors il y aura exécution 

suivante; 1(1) =N, imprime les N premiers fichiers 
d'intégrales. 

1(10) imprime l'information relative aux 
différents fichiers. 

3. (A6,4X,A6,4X,4I5): Le nom du ruban contenant les étiquettes 

(LSTNAM) et le nom du ruban contenant les intégra-

les. 

Uniquement pour PA30A, 

4. (213): Le nombre de noyaux (NON) et le nombre de centres 

additionnels (NAC). 

5. (A6,6X,4F12.0): Le nom du noyau, ses coordonnées X,Y,Z et 

sa charge. 

6. (213): Le nombre de primitives (N) et le nombre de fonc-

tions de base (NBFNS). 

7. (3612): Le nombre de primitives par fonction de base. 

8. (A6,6x,A3,9X,2F12.0): Le nom du centre de la fonction (CNTR), 

le type (TYP), l'exposant orbital, son coefficient. 

Aussi (A6,6X,A3,I3): CNTR, TYP et le numéro d'une 

fonction précédente (INC). 



~ 

Uniquement pour PA30B, 

4. (2E15.7): Borne inférieure pour les intégrales à deux élec-

trons pour les primitives (ACRCY) et le facteur 

multipliant ACRCY pour la borne inférieure pour 

les intégrales à deux électrons pour les fonctions 

de base (SCALE). 
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ANNEXE F 

Formats des données pour PA40. 

1. (12A6): Etiquette du problème. 

2. (24I)): Options d'entrée et de sortie. Si la i ième option 

est différente de zéro alors il y aura exécution 

suivante; I(18) prévient l'écriture des coeffi-
cients des OM à la fin du ruban 
contenant les intégrales. 

). (A6): Le nom du fichier des intégrales. 

4. (2I)): Le nombre total de fonctions de symétrie (NR) et le 

nombre de fonctions de base (NC). 

5a. (I),)x,A6,5X,Il): Le nombre de fonctions de symétrie à être 

lues dans le bloc (NSYM), le nom du type de symétrie 

~  et le nombre ~e coefficients lus par ligne 

(INCR). 

5b. (4(I2,F16.o),I2) si INCR 4: Le numéro de la fonction de 

base et son coefficient dans la fonction de symétrie. 

6. ( 24I)): Le nombre de fonctions associées à chaque .fonction 

de base. 

7a. (I)): Le nombre de OM de symétrie occupées par bloc. 

7b. (6F12.0): Occupations fractionnaires. 

8 .  (2F12.0): Le critère de convergence relatif à l'énergie to-

tale (AC) et la borne inférieure pour négliger les 

intégrales à deux  électrons plus petit que ce nombre 

(CUT) • 
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9. (7IS·,SX,2F12.0): Le numéro de l'itération à laquelle la mé-

thode d'extrapolation de la matrice densité débute 

(ISTR), la dernière itération à laquelle cette techni-

que est utilisée (ICUT), le numéro de l'itération 

à laquelle la méthode de la moyenne de la matrice 

densité commence (JSTR), la dernière itération à la-

quelle cette technique est utilisée (JCUT), le nom-

bre i i~ d'itérations (ISTP), le cycle pour la mé-

thode d'extrapolation (ICYEX), le cycle pour la mé-

thode de la moyenne (ICYAV) et les deux constantes 

pour la méthode de la moyenne pour la matrice pré-

sente et précédente (TP, TL) respectivement. 



ANNEXE  G 

Formats des données pour PA4l. 

Les formats sont identiques à ceux de PA40 à l'exception 

des changements suivants, 

7b. (6F12.0): Occupations fractionnaires par paires. Le pre-

mier nombre étant pour l'OM "closed-shell" et le 

deuxième nombre étant pour l'OM "open-shell". 

7c. (3F12.0): Les coefficients ex ~e  Ô .(Voir annexe A) 
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Formats des données pour PA59. 

Les formats sont identiques à ceux de PAJOA à l'excep-

tion des changements suivants, 

2. (24IJ): Options d'entrée et de sortie. Si la i ième option 

est différente de zéro alors il y aura exécution 

suivante; 1(1) fait une analyse de population de 
Mulliken. 

1(2) fait une analyse de population de 
recouvrement. 

I(J) ne réalise pas la normalisation des 
fonctions de base. 

1(4) n'imprime pas la matrice de recou-
vrement. 

1(10) imprime l'information relative aux 
différents fichiers. 

J. Ne pas inclure cette ligne. 

9. (IJ): Le nombre de types de symétrie (NSYMTP). 

10. (IJ,JX,A6): Le nombre d'OM par type de symétrie et le nom 

du type de symétrie. 

Il. Le fichier des OM généré par PA40 comme sortie. 

12. (IJ): Le nombre d'OM occupées. 

IJ. (IJ,F12.0): Le numéro de l'OM et son occupation fraction-

naire. 

14. (F12.0): La distance maximum jusqu'à laquelle les intégra-

les de recouvrement sont considérées. 
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15. (415): Fin du calcul avec quatre zéros. 
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ANNEXE l 

Formats des données pour PA60. 

Les formats sont identiques à ceux de PA59 à l'exception 

des changements suivants, 

2. (2413): Options d'entrée et de sortie. Si la i ième op-

tion est différente de zéro alors il y aura exécu-

tion suivante; 1(10) imprime l'information relati-
ve aux différents fichiers . 

14. (I3,9X,A6,6x ,3F12.0): Le numéro de l'opérateur (MOP), le 

centre où est référé l'opérateur (ICENT), et ses 

coordonnées (CX, CY, CZ). 

15. (I3,57X): Fin du calcul avec un zéro. 
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ANNEXE· J 

Table s de s carac tère s de s groupe s C IIrY et D4h . 

~ E C2 2l .. 2<rv 2<Jd 

Al 1  1  1 1  1 
2  2  2 z x +y , z 

A2 1  1  1 -1 -1 Rz 

BI 1  1 -1 1 -1 
2  2 x -y . 

B2 1  1 -1 -1 1 xy 

E 2 -2 0 0  0 (x,y) (Rx,Ry) (xz,yz) 

D4h E C2 ~ . ~ 2e:: 
1 1/ 

L \fh 254 2a:, ~  

A1g 1  1  1 1  1 1  1  1 1  1 
2  2  2 x +y ,  z 

A1u 1  1  1  1 1 -1 -1 -1 -1  -1 

A2g 1 1  1 -1 -1 1 1  1 -1  -1 R z 

A2u 1  1  1 -1 -1 -1 -1 -1 1  1 z 

BIg 1  1 -1 1 -1 1 1 -1 1 -1 
2  2 x -v .., 

B1u 1 1 -1 1 -1 -1  -1 1 -1 1 

B2g 1 1 -1 -1 1 1  1 -1 -1 1 xy 

B2u 1  1 -1 -1 1 -1 -1 1  1 -1 

E g 2 -2 0  0 0 2 -2 0 0 0 (Rx,Ry) (xz,yz) 

Eu 2 -2 0  0 0 -2 2 0  0  0 (x,y) 




