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CHÖÔNG 2: LIEÂN KEÁT HOÙA 

HOÏC VAØ CAÁU TAÏO PHAÂN TÖÛ

(Thôøi löôïng: 6t LT + 2t BT)
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1. NHÖÕNG KHAÙI NIEÄM CÔ BAÛN VEÀ 

LIEÂN KEÁT HOÙA HOÏC
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1.1 Baûn chaát lieân keát

Söï phaân boá maät ñoä electron khaùc nhau

trong tröôøng haït nhaân cuûa caùc nguyeân

töû taïo taïo thaønh caùc lieân keát khaùc

nhau: chuû yeáu laø lieân keát coäng hoùa trò

vaø lieân keát ion.

 Lieân keát hoùa hoïc coù baûn chaát ñieän.

Electron thöïc hieän lieân keát hoùa hoïc chuû yeáu

laø caùc electron ôû lôùp ngoaøi cuøng: ns, np, (n-1)d 

vaø (n-2)f goïi laø caùc electron hoùa trò.
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1.2 Moät soá ñaëc tröng cuûa lieân keát

 Khi A, B coù ñoä aâm ñieän xa nhau:

BABABA
rrd 


 09,0

a. Ñoä daøi lieân keát: Ñoä daøi lieân keát laø khoaûng caùch

giöõa hai haït nhaân cuûa caùc nguyeân töû töông taùc vôùi

nhau.

Coù theå xaùc ñònh gaàn ñuùng: d
A-B

= r
A

+ r
B

d – ñoä daøi lieân keát

r – baùn kính nguyeân töû

 Khi A, B coù ñoä aâm ñieän gaàn nhau:
BABA

rrd 

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1.2 Moät soá ñaëc tröng cuûa lieân keát

b. Goùc hoùa trị: laø goùc taïo thaønh bôûi hai ñoaïn thaúng

töôûng töôïng noái haït nhaân nguyeân töû trung taâm vôùi

hai haït nhaân nguyeân töû lieân keát.
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•c. Naêng löôïng lieân keát: Ñaëc tröng cho ñoä beàn

cuûa lieân keát. Naêng löôïng lieân keát laø naêng löôïng caàn

tieâu toán ñeå phaù huûy lieân keát hay laø naêng löôïng ñöôïc

giaûi phoùng ra khi taïo thaønh lieân keát.

Löu yù : neáu trong phaân töû, 1 nguyeân töû coù khaû naêng

taïo nhieàu lieân keát thì naêng löôïng lieân keát ñöôïc tính

qua naêng löôïng trung bình.

VD : H
2
O    coù E

OH
=                                        = 459,5 kJ  > 0

2

91910

2

Q
OphaânhuûyH

2



1.2 Moät soá ñaëc tröng cuûa lieân keát

Năng lượng phaù huûy vaø taïo thaønh lieân keát coù trò 

soá baèng nhau nhöng coù daáu khaùc nhau

VD : H
2
O    coù E

OH
=                                        = 459,5 kJ  > 0

2

91910

2

Q
OphaânhuûyH

2


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2. LIEÂN KEÁT ION
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2.1 Thuyeát tónh ñieän hieän ñaïi veà lieân keát ion

Töông

taùc hoùa

hoïc goàm

Quaù trình huùt nhau baèng löïc huùt

tónh ñieän cuûa caùc ion

Quaù trình taïo ion töø nhöõng

nguyeân töû töông taùc
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• Ví duï:        

• Na      +           Cl         Na
+

+           Cl


1s
2
2s

2
2p

6
3s

1
1s

2
2s

2
2p

6
3s

2
3p

5
1s

2
2s

2
2p

6
1s

2
2s

2
2p

6
3s

2
3p

6

Na
+

+           Cl
  NaCl 

1. Caùc nguyeân töû seõ chuyeån caùc electron hoùa trò cho nhau.

2. Ban ñaàu caùc ion ngöôïc daáu huùt nhau, nhöng khi tieán laïi

gaàn nhau thì seõ ñaåy nhau do töông taùc cuûa caùc lôùp voû

electron.

3. Phaân töû ion hình thaønh khi löïc ñaåy baèng löïc huùt.

2.1 Thuyeát tónh ñieän hieän ñaïi veà lieân keát ion
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2.2 Naêng löôïng lieân keát ion

Xeùt naêng löôïng cuûa lieân keát ion trong phaân töû ion

AB (k) ñöôïc taïo thaønh töø caùc nguyeân töû A(k) vaø

B(k) (ñeàu hoùa trò 1)

•A(k) = A
+
(k) + e + I

A
(1)        

•B(k) + e = B

(k) + F

B
(2)      

•A
+
(k) + B


= AB(k) + E (3)

•Ñaët E
AB

= I
A

+ F
B

+ E thì E
AB

laø naêng löôïng taïo

thaønh phaân töû ion AB (k) vaø chính laø baèng giaù trò

naêng löôïng lieân keát ion AB
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2.3 Khaû naêng taïo lieân keát ion cuûa caùc 

nguyeân toá

 Khaû naêng taïo lieân keát ion cuûa nguyeân toá phuï

thuoäc vaøo khaû naêng taïo ion.

 Ñoái vôùi caùc ion ñôn giaûn 1 phaân töû, khaû naêng naøy

döïa treân naêng löôïng ion hoùa vaø aùi löïc electron. Caùc

nguyeân toá coù naêng löôïng ion hoùa nhoû deã taïo cation

vaø coù aùi löïc electron lôùn deã taïo anion.

 Caùc nguyeân toá coù tính kim loaïi vaø phi kim loaïi

caøng maïnh caøng deã taïo lieân keát ion vôùi nhau, ví duï

kim loaïi kieàm vaø halogen
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2.4 Tính chaát cuûa lieân keát ion

•Lieân keát ion coù hai tính chaát ñaëc tröng ngöôïc haún

vôùi lieân keát coâng hoùa trò, ñoù laø:

 Tính khoâng ñònh höôùng

 Tính khoâng baõo hoøa
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3. LIEÂN KEÁT COÄNG HOÙA TRÒ THEO CÔ 

HOÏC LÖÔÏNG TÖÛ

1. Phöông phaùp lieân keát hoùa trò VB

2. Phöông phaùp Orbital phaân töû – MO

3. Caùc phaân töû coäng hoùa trò
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3.1 Phöông phaùp lieân keát hoùa trò -

phöông phaùp VB

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


15

 Luaän ñieåm: moät caëp nguyeân töû trong phaân töû

ñöôïc lieân keát vôùi nhau baèng moät hay vaøi caëp

electron chung.

→ lieân keát hoùa hoïc theo phöông phaùp VB ñöôïc ñònh

choã giöõa 2 nguyeân töû (phöông phaùp caëp electron

ñònh choã hay phöông phaùp hai electron – hai taâm)

→ Phương phaùp VB ñi tìm haøm soùng phaân töû
PT


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3.1.1 Baøi toaùn phaân töû H
2

+ +

_ _

+

1 2

a b

r
a1 r

a2

r
12

r
b1

r
b2

Rab

Haøm ñoái xöùng: 

)(
2121 abbaSS

C  

Haøm baát ñoái xöùng:

)(
2121 abbaAA

C  

)(
2121 abbaSS

C  

)(
2121 abbaAA

C  
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3.1.2 Noäi dung cô baûn cuûa phöông phaùp VB 

veà lieân keát coäng hoùa trò

•Khaùi nieäm:

 Lieân keát coäng hoùa trò cô sôû treân caëp electron gheùp ñoâi

coù spin ngöôïc nhau vaø thuoäc veà caû hai nguyeân töû töông

taùc.

 Lieân keát coäng hoùa trò ñöôïc hình thaønh do söï che phuû

laãn nhau giöõa caùc orbital nguyeân töû hoùa trò cuûa caùc

nguyeân töû töông taùc.
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 Ví duï: söï che phuû caëp ñoâi giöõa hai orbital

nguyeân töû s vaø hai orbital nguyeân töû p

S P P  S

3.1.2 Noäi dung cô baûn cuûa phöông phaùp VB 

veà lieân keát coäng hoùa trò
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 Lieân keát coäng hoùa trò caøng beàn khi ñoä che phuû

cuûa caùc orbital nguyeân töû töông taùc caøng lôùn.

 Ñoä che phuû phuï thuoäc vaøo kích thöôùc, hình daïng

cuûa AO vaø höôùng che phuû.

 Lieân keát coäng hoùa trò đñöôïc bieåu dieãn nhö sau:

H : H hay H - H

3.1.2 Noäi dung cô baûn cuûa phöông phaùp VB 

veà lieân keát coäng hoùa trò
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•1. Theo cô cheá goùp chung: hình thaønh do söï goùp

chung hai electron hoùa trò ñoäc thaân coù spin ngöôïc

nhau cuûa hai nguyeân töû töông taùc, trong ñoù moãi

nguyeân töû ñöa ra moät.

• Ví duï 1: söï taïo thaønh lieân keát trong phaân töû Hydro

H·  + H·      H  ··H                               

   .    .   .   .  +

Khaû naêng taïo lieân keát coäng hoùa trò cuûa nguyeân toá

vaø TÍNH BAÕO HOØA cuûa lieân keát coäng hoùa trò
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• Ví duï 2: Xeùt phaân töû HCl

H Cl

c u ûa  H y d r o

c u ûa  C lo

H(z = 1)                      Cl (z = 17)

1s
1

3s
2

3p
x

2
3p

y

2
3p

z

1

Cl
H

1 s3 p
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 Khaû naêng taïo lieân keát quyeát ñònh bôûi soá orbital

nguyeân töû hoùa trò moät electron (soá electron ñoäc

thaân).

 Ví duï: caùc nguyeân toá H, O vaø N coù khaû naêng taïo

soá lieân keát coäng hoùa trò laø 1, 2 vaø 3.

 Löu yù: trong nhieàu tröôøng hôïp soá orbital hoùa trò 1

electron coù theå taêng leân do söï kích thích nguyeân töû.

 Ví duï:
4
Be,

5
B,

6
C ôû traïng thaùi bình thöôøng vaø

kích thích?
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2. Theo cô cheá cho – nhaän: söï hình thaønh caëp

electron gheùp ñoâi chæ do moät trong hai nguyeân töû

töông taùc ñöa ra, coøn nguyeân töû kia nhaän laáy.

Caëp electron naøy laø caëp electron hoùa trò gheùp ñoâi

saün coù cuûa nguyeân töû ñöa ra vaø ñöôïc goïi laø caëp

electron hoùa trò töï do.

Ví duï: N coù moät caëp electron töï do.

 RUÙT RA: lieân keát coäng hoùa trò chæ ñöôïc taïo thaønh

giöõa moät nguyeân töû coù caëp electron hoùa trò töï do

vôùi moät nguyeân töû coù orbital hoùa trò töï do (orbital

khoâng chöùa electron) cuûa nguyeân töû thöù hai.
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 Ví duï: lieân keát coäng hoùa trò xuaát hieän trong keát

quaû töông taùc giöõa NH
3

vaø H
+
.

 Lieân keát coäng hoùa trò theo cô cheá cho – nhaän goïi

laø lieân keát cho – nhaän (lieân keát phoái trí).

Suy ra: khaû naêng taïo lieân keát coäng hoùa trò coøn

ñöôïc quyeát ñònh bôûi caùc caùc AO 2 electron vaø caùc

AO hoùa trò töï do.

Soá lieân keát coäng hoùa trò cöïc ñaïi baèng soá AO hoùa trò

cuûa nguyeân toá.

Khaû naêng taïo lieân keát coäng hoaù trò giôùi haïn goïi laø

tính baõo hoøa cuûa lieân keát coäng hoùa trò.
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TÍNH ÑÒNH HÖÔÙNG cuûa lieân keát coäng hoùa trò

 Lieân keát taïo thaønh khi möùc ñoä che phuû cuûa caùc

AO ñaït cöïc ñaïi

 Söï che phuû cöïc ñaïi xaûy ra theo nhöõng höôùng nhaát

ñònh. Nhö vaäy, caùc lieân keát coäng hoùa trò seõ ñöôïc taïo

thaønh theo nhöõng höôùng nhaát ñònh trong khoâng gian

vì vaäy caùc phaân töû phaûi coù caáu hình xaùc ñònh.

 Ví duï 1: xeùt phaân töû H
2
Se
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• Ví duï 2: Phaân töû H
2
Te coù caáu hình daïng 

goùc vôùi goùc hoùa trò HTeH = 90
o

1 s

1 s5 p

5 p

H

H

 T e
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 Tuy nhieân, moät soá keát quaû khaùc khoâng gioáng

nhö theá: ví duï vaø

 Ñeå giaûi quyeát khoù khaên ñoù, Pauling vaø Slater

ñöa ra thuyeát lai hoùa caùc orbital nguyeân töû.

o
HOH 5.104

o
HNH 3.107
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Caùc nguyeân töû khi töông taùc vôùi nhau coù theå khoâng

duøng caùc orbital s, p hay d... maø duøng caùc orbital

nguyeân töû “troän laãn” môùi ñöôïc taïo thaønh trong noäi

boä nguyeân töû.

 Caùc orbital naøy ñöôïc taïo thaønh do söï töï che phuû

nhau giöõa caùc orbital nguyeân töû trong moät nguyeân

töû.

Hieän töôïng naøy goïi laø söï lai hoùa caùc orbital

nguyeân töû.

3.1.3 Thuyeát lai hoùa caùc orbital nguyeân töû vaø

caáu hình khoâng gian phaân töû
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• Các orbital lai hóa có năng lượng và hình dạng hoàn

toàn giống nhau.

• Có bao nhiêu orbital nguyên tử tham gia lai hóa sẽ

có bấy nhiêu orbital lai hóa được tạo thành và phân

bố rất đối xứng trong không gian

29

3.1.3 Thuyeát lai hoùa caùc orbital nguyeân töû vaø

caáu hình khoâng gian phaân töû

Hình dạng của orbital lai hóa
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• Muoán söï lai hoùa xaûy ra beàn vöõng thì:

• + Caùc orbital nguyeân töû tham gia lai hoùa phaûùi coù

naêng löôïng gaàn nhau

• + Maät ñoä electron phaûi lôùn

• + Möùc ñoä che phuû cuûa caùc orbital nguyeân töû lôùn

3.1.3 Thuyeát lai hoùa caùc orbital nguyeân töû vaø

caáu hình khoâng gian phaân töû
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•Lai hoùa sp

•Ñöôïc thöïc hieän do söï toå hôïp moät orbital s vôùi moät

orbital p (cuûa cuøng moät nguyeân töû) vaø keát quaû laø

xuaát hieän hai orbital lai hoùa sp phaân boá ñoái xöùng

döôùi moät goùc 180
o
.

sp

s p s p

1 8 0
o

Ví duï: Phaân töû BeH
2

coù daïng ñöôøng thaúng vôùi

goùc hoùa trò HBeH = 180
o

 s p              s p

Be
 H                                 H

s s

 H      B e         H

   1 8 0
o
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•Lai hoùa sp
2

 Xaûy ra do söï töï che phuû giöõa moät orbital s vaø hai

orbital p (cuûa cuøng moät nguyeân töû). Keát quaû taïo thaønh 3

orbital lai hoùa sp
2

phaân boá ñoái xöùng döôùi goùc 120
o

  s

 p

p s p
2

s p
2

1 2 0
o

Ví duï: phaân töû BCl
3 

coù daïng tam giaùc ñeàu vôùi goùc 

hoùa trò ClBCl = 120
o

Cl

Cl

Cl
s p

2

s p
2

1 2 0
o

  3 p

3 p
3 p

  B
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•Lai hoùa sp
3

 Khi toå hôïp moät orbital s vaø ba orbital p (cuûa cuøng

moät nguyeân töû) thu ñöôïc lai hoùa sp
3

vôùi söï taïo thaønh

4 orbital lai hoùa phaân boá ñoái xöùng nhau trong khoâng

gian theo höôùng ñeán 4 ñænh cuûa moät töù dieän ñeàu vaø

döôùi nhöõng goùc 109
o
28’.

s

p

p

 p
s p

s p

s p

s p

3

3

3
3

1 0 9   2 8 '
o
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• Ví duï: phaân töû CCl
4

coù daïng töù dieän ñeàu vôùi goùc 

hoùa trò  ClCCl = 109
o
28’.

C

Cl

Cl

Cl
Cl

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


35

3.1.4 Thuyeát ñaåy nhau giöõa caùc cặp electron 

hoùa trò - Giaûi thích caáu hình  khoâng gian  

caùc  phaân töû  H
2
O, NH

3
, CH

4

 Lyù thuyeát ñaåy nhau giöõa caùc caëp electron hoùa trò cuûa

Gillespie: söï sai leäch goùc hoùa trò xaûy ra khi ôû nguyeân töû

trung taâm cuûa phaân töû coù maët caëp electron hoùa trò töï do.

Caùc caëp electron hoùa trò töï do ñaåy caùc caëp electron lieân keát

laøm cho goùc hoùa trò heïp laïi (soá caëp electron hoùa trò töï do

caøng nhieàu ñaåy caøng maïnh).
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•Nhö vaäy: caùc phaân töû phaûi coù cuøng caáu hình khoâng

gian nhö sau:
s p

s p

s p

s p

3

3

3
3

1 0 9   2 8 '
o

Thöïc teá: coù sai leäch

H

H

H

H

C

1 0 9  2 8 '
o

H

H

H

H

Ho

N

1 0 7  3

O

1 0 4  5
o

 Xeùt phaân töû: H
2
O, NH

3
, CH

4

 Caùc nguyeân töû trung taâm O, N, C ñeàu coù lai hoùa

sp
3

ñeå che phuû vôùi caùc orbital 1s cuûa nguyeân töû H
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3.1.5 Döï ñoaùn traïng thaùi lai hoùa cuûa nguyeân 

töû trung taâm

•Döïa vaøo toång soá T = soá lieân keát  giöõa nguyeân

töû trung taâm vaø caùc nguyeân töû bieân + soá caëp

electron hoùa trò töï do ôû nguyeân töû trung taâm.

T 2 3 4 5 6

Kiểu

lai hóa

sp sp2 sp3 sp3d sp3d2
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•+ Tính : laø soá nguyeân töû bieân lieân keát vôùi nguyeân töû trung

taâm.

•+ Tính soá caëp electron hoùa trò töï do:

•- Tính toång soá electron hoùa trò cuûa caùc nguyeân töû trong phaân

töû (X).

•- Tính soá electron hoùa trò baõo hoøa daønh cho caùc nguyeân töû

bieân lieân keát vôùi nguyeân töû trung taâm (Y) (8 electron cho

moãi nguyeân töû bieân chung vaø 2 electron cho moãi nguyeân töû

laø Hydro)

• Soá caëp electron hoùa trò töï do = (X-Y)/2

Ví duï: döï ñoaùn traïng thaùi lai hoùa cuûa caùc phaân töû CO
2
, SO

3
, CH

4
, H

2
O
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• Lưu ý: Trong trường hợp nguyên từ trung

tâm có electron hóa trị độc thân để dự đoán

trạng thái lai hóa:

 Xem electron này như 1 cặp elctron hóa trị tự

do

 Góc hóa trị sẽ tăng so với bình thường vì lực

đẩy của electron hóa trị độc thân yếu hơn cặp

electron liên kết.

Ví dụ: Phân tử NO2 có góc hóa trị 135o
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Các bước xác định trạng thái lai hóa của 

phân tử hữu cơ

40

• Bước 1: Viết công thức cấu tạo khai triển của

phân tử.

• Bước 2:

a) Nguyên tử (C, N, O) nào chỉ có liên kết đơn

thì ở trạng thái lai hóa sp3.

b) Nguyên tử (C, N, O) nào có 1 liên kết đôi thì

ở trạng thái lai hóa sp2.

c) Nguyên tử (C, N, O) nào có 1 liên kết ba hoặc

2 liên kết đôi thì ở trạng thái lai hóa sp

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


• Bước 3:

• a) Nguyên tử (C, N, O) ở trạng thái lai hóa sp3 khi liên kết

với 4 nguyên tử khác thì sẽ là tâm của tứ diện mà 4 nguyên

tử kia là 4 đỉnh; khi liên kết với 3 nguyên tử khác thì sẽ là 1

đỉnh của chóp tam giác mà 3 nguyên tử kia là 3 đỉnh khác;

khi liên kết với 2 nguyên tử khác thì sẽ là đỉnh của 1 góc

mà 2 nguyên tử kia nằm trên 2 cạnh của góc.

• b) Nguyên tử (C, N, O) ở trạng thái lai hóa sp2 khi liên kết

với 3 nguyên tử khác thì sẽ là tâm của 1 tam giác mà 3

nguyên tử kia là 3 đỉnh; khi liên kết với 2 nguyên tử khác

thì sẽ là đỉnh của 1 góc mà 2 nguyên tử kia nằm trên 2

cạnh của góc..

• c) Nguyên tử (C, N, O) ở trạng thái lai hóa sp khi liên kết

với 2 nguyên tử khác thì sẽ ở giữa 2 nguyên tử kia trên một

đường thẳng.
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3.1.6 Tính coù cöïc vaø söï phaân cöïc cuûa lieân 

keát coäng hoùa trò

 Nhöõng phaân töû caáu taïo töø hai nguyeân töû cuøng loaïi thì

ñaùm maây electron lieân keát phaân boá ñoái xöùng trong

khoâng gian: lieân keát coäng hoùa trò khoâng cöïc hay ñoàng

cöïc.

 Nhöõng phaân töû taïo thaønh töø hai nguyeân töû khaùc loaïi

thì ñaùm maây electron lieân keát phaân boá khoâng ñoái xöùng

vaø dòch chuyeån veà phía moät nguyeân töû naøo ñoù trong hai

nguyeân töû: lieân keát coäng hoùa trò coù cöïc hay dò cöïc.

 Ñaùm maây electron lieân keát dòch chuyeån veà phía

nguyeân töû ñoä aâm ñieän lôùn hôn laøm nguyeân töû bò phaân

cöïc aâm vaø nguyeân töû coøn laïi bò phaân cöïc döông.
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3.1.7 Caùc kieåu lieân keát coäng hoùa trò

 Lieân keát coäng hoùa trò : ñöôïc taïo thaønh khi söï

che phuû giöõa caùc orbital nguyeân töû töông taùc xaûy ra

theo truïc noái hai haït nhaân nguyeân töû.

 Lieân keát naøy xuaát hieän do söï che phuû giöõa baát kyø

loaïi orbital nguyeân töû naøo.

S P P  S

s
p
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 Lieân keát coäng hoùa trò : khi caùc orbital

nguyeân töû töông taùc che phuû vôùi nhau veà hai

beân cuûa truïc noái hai haït nhaân.

 Lieân keát naøy ñöôïc taïo thaønh do söï che phuû

cuûa caùc caëp orbital p-p, p-d, d-d.

t r u ïc  l ie ân  k e át

z

l ie ân  k e át  

t r u ïc  l ie ân  k e át

l ie ân  k e át  

p
z

d
z x
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 Lieân keát  khoâng ñònh choã (lieân keát nhieàu

taâm): loaïi lieân keát , nhöng ñöôïc thöïc hieän

giöõa nhieàu nguyeân töû (töø 3 nguyeân töû trôû leân)

vôùi electron tham gia taïo lieân keát coù theå

nhieàu hôn 2.

Ví duï: khaûo saùt ion CO
3

2-

 Coù caáu hình tam giaùc ñeàu, do ñoù nguyeân töû

trung taâm C phaûi ôû traïng thaùi lai hoùa sp
2

(toå

hôïp 2s, 2p
x
, 2p

y
).

 Ba orbital lai hoùa sp
2

chöùa 1 electron cuûa

nguyeân töû C, che phuû vôùi 3 orbital hoùa trò 1

electron 2p
x

cuûa 3 nguyeân töû O taïo thaønh 3

lieân keát xích-ma
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 Orbital hoaù trò 1 electron 2p
z

khoâng tham gia lai

hoùa cuûa nguyeân töû C che phuû vôùi orbital hoùa trò 1

electron 2p
z

cuûa moät nguyeân töû O taïo neân lieân keát

.

 Nhö vaäy, moät trong 3 lieân keát C-O laø lieân keát

ñoâi, coøn laïi laø lieân keát ñôn, ñieàu naøy traùi vôùi thöïc

nghieäm chuùng hoaøn toaøn gioáng nhau.

 Ñeà nghò: lieân keát taïo thaønh khoâng phaûi thuoäc veà

2 maø laø thuoäc veà boán haït nhaân nguyeân töû.

 Ñoù chính laø lieân keát π khoâng ñònh choã.
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1 2 0
o

  O

 O

O

2 p

2 p

2 p

2 p

 Z
  Z

X

s p

2 p

2

x

x

x

z
z

2 p

2 p
z

z

C
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3.1.8 Baäc lieân keát cuûa lieân keát coäng hoùa trò

 Baäc cuûa lieân keát ñöôïc xaùc ñònh bôûi soá caëp

electron tham gia taïo lieân keát giöõa hai nguyeân töû.

 Lieân keát ñôn coù baäc lieân keát baèng 1.

 Lieân keát ñoâi coù baäc lieân keát baèng 2.

 Lieân keát ba coù baäc lieân keát baèng 3.

 Taát caû caùc lieân keát ñôn ñeàu thuoäc loaïi lieân keát 

 Caùc lieân keát coù baäc lôùn hôn 1 thì ngoaøi lieân keát

 coøn coù lieân keát π, δ

 Lieân keát  seõ quyeát ñònh höôùng cuûa lieân keát.
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Baäc = ( Soá electron lieân keát ) / (2  soá lieân keát  )

Baäc lieân keát taêng, ñoä daøi lieân keát giaûm, naêng

löôïng vaø ñoä beàn lieân keát taêng.

Ví duï :

Lieân keát CO C O C= O

Baäc lieân keát 1 1,33 2

Ñoä daøi lieân keát 1,43 1,29 1,22

 Caùc lieân keát coù baäc lôùn hôn 1 goïi laø lieân keát boäi.
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3.2 Phöông phaùp orbital phaân töû

(phöông phaùp MO)
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 Phöông phaùp quan nieäm raèng coù theå xem

phaân töû nhö laø moät nguyeân töû phöùc taïp.

Phaân töû cuõng coù caáu truùc orbital gioáng

nguyeân töû.

 Haøm soùng phaân töû ñöôïc xaùc ñònh

caùch gaàn ñuùng baèng con ñöôøng toå hôïp

tuyeán tính (coäng vaø tröø) caùc haøm soùng

nguyeân töû

PT


NT

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3.2.1 Xeùt ion phaân töû hydro H
2

+

 Ion phaân töû Hydro goàm coù moät electron chuyeån

ñoäng trong tröôøng hai haït nhaân nguyeân töû H.

 Ñeå xaùc ñònh haøm soùngphaân töû Mulikhen vaø

Hund chæ tìm haøm soùng phaân töû ñaëc tröng cho söï

chuyeån ñoäng cuûa töøng electron trong phaân töû:

baH
CC   21

2


2

H
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•Giaûi ra ta coù: C
1

= C
2

vaø C
2

= - C
1

Vaäy ta coù 
)(

baSS
C 

A
Haøm : xaùc suaát coù maët electron treân maët

phaúng ñoái xöùng baèng khoâng, laøm taêng naêng

löôïng cuûa heä. Khoâng ñöa ñeán taïo thaønh lieân keát

hoùa hoïc. Orbital phaân töû goïi laø orbital phaân töû

phaûn lieân keát.

)(
baAA

C 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


55

Haøm : maät ñoä electron taêng leân trong maët

phaúng ñoái xöùng. Giaûm naêng löôïng cuûa heä. Taïo

thaønh lieân keát hoùa hoïc. Orbital phaân töû ñöôïc goïi laø

orbital phaân töû lieân keát.

S

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II.2.2 Noäi dung cô baûn cuûa phöông phaùp MO 

veà lieân keát coäng hoùa trò

 Phaân töû laø toå hôïp thoáng nhaát bao goàm caùc haït

nhaân nguyeân töû vaø electron cuûa caùc nguyeân töû taïo

thaønh phaân töû.

 Trong phaân töû traïng thaùi electron cuõng ñöôïc ñaëc

tröng baèng orbital phaân töû.

 Töông öùng vôùi caùc orbital s, p, d, f... trong nguyeân

töû, trong phaân töû coù orbital σ, π, δ, φ…
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 Trong phaân töû, traïng thaùi electron ñöôïc phaân

boá treân caùc orbital phaân töû theo nhöõng qui luaät:

 taêng daàn naêng löôïng orbital

 moãi orbital phaân töû cuõng chæ toái ña 2

electron coù spin ngöôïc chieàu nhau.

 Soá orbital phaân töû taïo thaønh baèng soá orbital

nguyeân töû tham gia toå hôïp.
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 Teân goïi caùc MO (    …) ñöôïc xaùc ñònh

tuøy thuoäc vaøo caùch che phuû cuûa caùc AO ñoái

vôùi truïc noái haït nhaân nguyeân töû gioáng nhö

trong phöông phaùp VB.

• Ví duï: söï toå hôïp cuûa 2 AO 1s taïo thaønh 2

MO lieân keát 
1s

vaø phaûn lieân keát *

1s
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Ñieàu kieän xaûy ra söï toå hôïp caùc orbital 

nguyeân töû thaønh nhöõng orbital phaân töû:

 Caùc orbital nguyeân töû phaûi gaàn nhau veà naêng

löôïng

 Caùc orbital nguyeân töû phaûi che phuû nhau ñaùng keå

 Caùc orbital nguyeân töû phaûùi coù ñoái xöùng gioáng

nhau ñoái vôùi ñöôøng lieân keát trong phaân töû.
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Baäc lieân keát

Theo phöông phaùp MO, lieân keát trong phaân töû ñöôïc

xaùc ñònh baèng soá electron lieân keát khoâng bò electron

phaûn lieân keát trieät tieâu (moät electron phaûn lieân keát

trieät tieâu 1 electron lieân keát) vaø moät baäc cuûa lieân keát

töông öùng vôùi 2 electron lieân keát, nhö vaäy:

•Baäc lieân keát =

•(soá electron lieân keát – soá electron phaûn lieân keát)/

(2*soá lieân keát )

•Löu yù: khi baäc lieân keát baèng 0, lieân keát thöïc teá khoâng

hình thaønh.
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3.2.3 Ví duï aùp duïng phöông phaùp MO

 Caùc phaân töû hai nguyeân töû cuøng loaïi cuûa 

nhöõng nguyeân toá chu kyø 1

•Xeùt ví duï H
2

+
, H

2
, He

2

+
, He

2

•Caùc MO cuûa H
2
, He

2
ñöôïc taïo thaønh töø söï toå hôïp

tuyeán tính 2 AO 1s cuûa caùc nguyeân töû H vaø He:

ñoù laø caùc MO lieân keát 
1s

(coù naêng löôïng thaáp

hôn) vaø phaûn lieân keát 
1s

*
(coù naêng löôïng cao hôn)
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•Söï phaân boá electron treân caùc MO:

MO                         H2
+ H2 He2

+ He2
*

s1




1s

Baäc lieân keát                   0,5 1 0,5          0   

Chieàu daøi lieân keát, A
0

1,06       0,74         1,08        

Naêng löôïng                    255 431           251 

lieân keát (kj/mol)

Caáu hình electron phaân töû : bieãu dieãn caùc kyù hieäu

orbital phaân töû vôùi soá muõ laø soá electron phaân boá treân

chuùng vaø saép xeáp theo traät töï taêng daàn naêng löôïng.

H
2

:  (    )2
s1

 :  (    )1


2 s1

 : (    )2
(       )

1



2

e
s1





s1
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Caùc phaân töû hai nguyeân töû cuøng loaïi

cuûa nhöõng nguyeân toá chu kyø 2

 Soá orbital cuûa moãi nguyeân töû coù khaû naêng tham

gia toå hôïp thaønh orbital phaân töû laø 5: 1s (lôùp K) 2s,

2p
x
, 2p

y
vaø 2p

z
(lôùp L).

 Ñoä cheânh leäch naêng löôïng giöõa caùc orbital

nguyeân töû 2p vaø 2s cuûa caùc nguyeân toá chu kyø 2 taêng

leân maïnh töø ñaàu chu kyø (1.9 eV) ñeán cuoái chu kyø

(26.8 eV)

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


64

Caùc nguyeân toá cuoái chu kyø (töø O ñeán Ne):

•Ñoä cheânh leäch naêng löïông lôùn: chæ xaûy ra söï toå

hôïp giöõa caùc orbital 2s vôùi nhau vaø 2p vôùi nhau

Söï toå hôïp 2 AO  2s taïo thaønh 2 MO  
2s

vaø


s2

Söï toå hôïp 2 AO  2p
x

taïo thaønh 2 MO         vaø

(che phuû theo truïc x) 

px2


*

px2



Söï toå hôïp caëp ñoâi 2 AO 2p
y

vaø 2 AO 2p
z

taïo

thaønh caùc caëp MO                                             

(che phuû veà 2 phía truïc noái haït nhaân) 

*

px2pz2

*

py2py2

 ,   vaø   , 
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Caùc MO taïo thaønh ñöôïc phaân boá theo naêng löôïng

nhö sau: 

*

px2

*

pz2

*

py2pz2py2px2

*

s2s2

*

s1s1


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Ñoái vôùi caùc nguyeân toá ñaàu chu kyø (töø Li ñeán N)

• Do ñoä cheânh leäch naêng löôïng E giöõa caùc AO 2p

vaø 2s nhoû neân caùc AO 2s toå hôïp ñöôïc vôùi nhau

vaø vôùi caùc AO 2p.

• Söï toå hôïp 2 AO  2s vaø 2 AO  2p
x

taïo thaønh 4 MO 

*

px2

*

s2px2s2

  ,   ,   , 

Söï toå hôïp caùc caëp AO 2p
y

hay 2p
z

taïo thaønh caùc

caëp MO *

pz2pz2

*

py2py2

  ,   vaø    , 

Ñoái vôùi caùc nguyeân toá ñaàu chu kyø: do söï xuaát hieän

löïc ñaåy giöõa caùc orbital 2s vaø 2p maø caùc orbital

zy
pp 22

,  trôû neân thuaän lôïi hôn veà maët naêng

löôïng so vôùi orbital
x

p2

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• Caùc  MO taïo thaønh ñöôïc phaân boá nhö sau: 

*

2

*

2

*

2222

*

22

*

11
xzyxzy

ppppppssss
 
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Söï phaân boá electron treân caùc MO

•Ñoái vôùi caùc nguyeân toá ñaàu CK:


2px

  


2s

MO Li
2

B
2

C
2

N
2

N
2

+

    
         


px2


z,py2


2py,z

 


s2



Baäc lieân keát 1            1             2            3           2,5 

Chieàu daøi            2,67        1,59      1,24     1,10        1,12 

lieân keát, A
0

Naêng löôïng        105          289       599       940        828 
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Ñoái vôùi caùc nguyeân toá cuoái CK

MO                   O
2

+
O

2
O

2

-
F

2
Ne

2


z,py2

Baäc lieân keát           2.5          2             1.5         1             0

Chieàu daøi            1.12        1.21         1.26     1,41         

lieân keát, A
0

Naêng löôïng         629          494         328       154         

lieânkeát (kj/mol)


2px

   


2py,z


s2


2s


px2


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Nhaän xeùt

• Baäc lieân keát taêng  Ñoä daøi lieân keát giaûm 

Naêng löôïng lieân keát taêng  Ñoä beàn lieân keát

taêng.

• Söï taêng electron treân caùc MO lieân keát laøm taêng

ñoä beàn cuûa lieân keát cuõng nhö phaân töû. Ngöôïc

laïi, söï taêng electron treân caùc MO phaûn lieân keát

laøm giaûm ñoä beàn cuûa lieân keát cuõng nhö phaân töû.

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


71

Tính chaát töø

 Khi phaân töû coù chöùa electron ñoäc thaân: thuaän

töø, bò nam chaâm huùt.

 Khi phaân töû khoâng chöùa electron ñoäc thaân:

nghòch töø, töø tröôøng cuûa hai spin ngöôïc nhau seõ

trieät tieâu nhau, chaát khoâng biï nam chaâm huùt.
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Maøu saéc caùc chaát voâ cô

 Caùc electron phaân boá treân orbital phaân töû khi bò

kích thích cuõng coù theå haáp thu caùc tia vuøng quang

phoå cuûa aùnh saùng thaáy ñöôïc ñeå chuyeån sang

orbital coù naêng löôïng cao hôn.

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


73

3.3 Caùc phaân töû coäng hoùa trò
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3.3.1 Phaân töû coäng hoùa trò coù cöïc vaø khoâng cöïc

 Tuøy thuoäc vaøo söï phaân boá maät ñoä electron ñoái

xöùng hay khoâng ñoái xöùng trong phaân töû maø caùc

phaân töû coäng hoùa trò coù theå laø coù cöïc hay khoâng

coù cöïc.

 Phaân töû khoâng cöïc: phaân töû hai nguyeân töû cuøng

loaïi. Vd: H
2
, N

2
, Cl

2
, . . .

 Phaân töû coù cöïc: phaân töû hai nguyeân töû khaùc

loaïi.

Vd: HCl. HBr... hoaëc caùc phaân töû coù caáu taïo

khoâng ñoái xöùng
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3.3.2 Löôõng cöïc vaø moment löôõng cöïc

 Xem phaân töû coù cöïc laø moät löôõng cöïc ñieän,

nghóa laø heä thoáng goàm hai ñieän tích baèng nhau

nhöng ngöôïc daáu ( ) caùch nhau khoaûng

caùch l goïi laø ñoä daøi löôõng cöïc.

Moment löôõng cöïc: tích ñoä daøi löôõng cöïc vôùi

ñieän tích

  ,



 .l

Ñôn vò: Culong-met, Debye D

1D = 3.336x10
-30

C.m 
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•Moment löôõng cöïc cuûa phaân töû laø ñaïi löôïng vectô coù

chieàu qui öôùc töø cöïc döông ñeán cöïc aâm.

•Moment löôõng cöïc cuûa phaân töû laø toång vectô

moment löôõng cöïc CUÛA CAÙC LIEÂN KEÁT vaø

ELECTRON HOÙA TRÒ TÖÏ DO. Vì vaäy gía trò cuûa

moment löôõng cöïc phuï thuoäc vaøo caáu taïo phaân töû ñoái

xöùng hay khoâng ñoái xöùng.

Neáu  = 0 : phaân töû khoâng phaân cöïc (phaân töû ñoái xöùng)

  0 : phaân töû phaân cöïc 

 caøng lôùn phaân töû caøng phaân cöïc

Ví duï : vôùi phaân töû HCl
 

H     -     C l

-+
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•Ví duï: Phaân töû CO
2

tuy C-O coù cöïc maïnh

nhöng do phaân töû coù caáu taïo ñoái xöùng ñöôøng thaúng

vaø chieàu vectô moment löôõng cöïc ngöôïc nhau neân

CO
2

thuoäc loaïi khoâng cöïc.

Phaân töû H
2
O: goùc hoùa trò 104.5

o
, moment

löôõng cöïc cuûa O-H laø 1.51D. Moment löôõng cöïc

nöôùc 1.84D

D
OC

7.2




Ảnh hưởng của cấu tạo phân tử
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AÛnh höôûng cuûa caëp electron hoùa trò töï do 

ñeán moment löôõng cöïc

• Ví duï: NH
3

vaø NF
3

. Caùc lieân keát N-H vaø N-F ñeàu 

coù cöïc, trong ñoù                          , nhöng ñoä coù cöïc 

cuûa NH
3

(1.48D) lôùn hôn nhieàu laàn NF
3

(0.2D).

FNHN 
 
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