CHUGNG 2; LIEN KET HOA
HOC VA CAU TAO PHAN TU
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1. NHUNG KHAI NIEM CG BAN VE
LIEN KET HOA HOC
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1.1 Ban chat lién két

> Lién két héa hoc c6 ban chat dién.

>Electron thyc hién lién k€t hoa hoc chi yéu
la cac electron & 16p ngoai cung: ns, np, (n-1)d
va (n-2)f goi la cac electron hoa tri.

>Su phan bd mat do electron khdc nhau
trong trudng hat nhan cua cac nguyén
t¢ tao tao thanh cdc lién két khac
nhau: chu yé€u 12 lién két cOng hda tri
va lién két ion.
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1.2 Mot s6 dac trung cula lién két
a. PO dai lién két: Do dai lién két 1a khodng cach
gitta hai hat nhan cua cdc nguyén tu tuong tic vdi
nhau.

P Ta 1 T
I >h€ |
| |
L

C6 thé xdc dinh gan ding: d, g =1, + 1 i

d — do dai lién két

r — ban kinh nguyén tir
A B

» Khi A, B c6 dd 4m di€n gannhau: d, . =r, + r,

» Khi A, B ¢c6 d0 am di€n xa nhau:

d, s =Ty +r, 0097, 7,

A-B
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1.2 Mot s6 dac trung cula lién két

b. Géc héa tri: 12 géc tao thanh bdi hai doan thiang
tuéng tugng noi hat nhin nguyén tu trung tim vdi
hai hat nhan nguyén tu lié€n két.

1 80¥

Ejfl-_-lz
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1.2 Mot s6 dac trung cula lién két

c. Nang luong lién két: Pic trung cho do bén
cua lién két. Ning luong lién k€&t 12 ning luong can
tiéu ton d€ phd hdy lién két hay 12 ning lugng dudc
¢idi phong ra khi tao thanh lién két.

Nang luong phd hiy va tao thanh lién k€t ¢6 tri
sO bang nhau nhung ¢6 dau khdc nhau
Luu y : n€u trong phin ti, 1 nguyén t ¢6 khd ning
tao nhiéu lién k€&t thi ning luong lién k&t dugc tinh
qua nang lugng trung binh.

Q phanhiyH O 91910

VD :H,0 c6Ey, = = =459,5Kk] >0
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2. LIEN KET ION
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2.1 Thuyét tinh dién hién dai vé lién két ion

Qua trinh tao 1on tU0 nhiling
nguyén tu tuong tac

Tuong
tac hoa
hoc gom

Qua4 trinh hit nhau bang lyc hit
tinh di€n cua cac ion
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2.1 Thuyét tinh dién hién dai vé lién két ion

Vidu:
Na + Cl — Na* + Cl~
1522s22p°®3s!  1822522p©3s23p>  1822522p°® 15%2522p°3523p°

Nat + Cl- — Na(Cl

1. Cdc nguyén tlr sé chuyén cdc electron héa tri cho nhau.

2. Ban dau cdc ion ngudc diu hit nhau, nhung khi ti€n lai
gin nhau thi s& diy nhau do tuong tdc clia cdc 16p vd
electron.

3. Phan t& ion hinh thanh khi luc ddy bing luc hit.



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

2.2 Nang luogng lién két ion

Xét ndng luong cda lién két ion trong phin t ion
AB (k) dudc tao thanh tir cic nguyén tut A(k) va
B(k) (déu hoéa tri 1)

Ak)=A*Kk)+e+1, (1)
B(k) +e=B~(k) + F; (2)
A*(k) + B =AB(k) + E (3)

bat E,z =1, + Fg + E thi E,; la nang lugng tao
thanh phan t ion AB (K) va chinh 14 bing gid tri
niang luwgng lién két ion A-B ke
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2.3 Kha nang tao lién két ion clia cac
nguyén to

> Khad nidng tao lién két ion cla nguyén t0 phu
thudc vao kha nang tao ion.

> D01 vGi cac ion don gidn 1 phan t¥, khd ning nay
dua trén nang lugng 1on hoda va ai luc electron. Cac
nguyén t0 c6 ning lugng ion héa nhd dé tao cation
va co6 41 luc electron 16n dé tao anion.

> Cdc nguyén t0 co tinh kim loai va phi kim loai
cang manh cang dé tao lién két ion vdi nhau, vi du
kim loai kiém va halogen

11
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2.4 Tinh chat cua lién két ion
Lién két ion c6 hai tinh chit dic trung ngudc hin
vGi lién két cong héba tri, d6 1a:
¢ Tinh khong dinh huéng
¢ Tinh khong bao hoa

g
; : b No*
A B - S —87(0.1960m)
£ LT A
s Na
2 4! ! cl- cl-
I Aﬁg—)---—::?—;b-- -1+ Y (0, 3620m)
sy, B . 200 S 1
& &
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3. LIEN KET CONG HOA TRI THEO CO
HOC LUONG TU

1. Phuong phép lién két héa tri VB
2. Phuong phap Orbital phan to — MO

3. Cac phan tu cong hoa tri
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3.1 Phuong phap lién két hoa tri -
phuong phap VB

ccccccccccccccccc


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

> Luan diém: mot cip nguyén ti trong phan td
dugc lién két v6i nhau bing moOt hay vai cip

electron chung.

— lién k&t héa hoc theo phuong phdp VB dudc dinh
cho giita 2 nguyén t& (phuong phdp cdp electron
dinh cho hay phuong phdp hai electron — hai tam)

— Phuong phép VB di tim ham s6ng phan t |,

PT

15


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

3.1.1 Bai toan phan tu H,

Ham do6i xing:
v =C (W W, TV, ¥.,)

2 s, A L
O Ham bat do1 xung:
u +
A \_b) Va=CW W, —VoV,,)
a

o ¥ antibonding molecular arbital

f DO
O-O

1= atomic 1= atomic
orbital orbital

T @

T bonding molecular orbital

\WA = CA(Wall/ij _Wbﬁ”az)

Energy

Cs(W, W, TV, ¥.,)

.
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3.1.2 N6i dung co ban cua phuong phap VB
vé lién két cong hoa tri
Khai niém:
> Lién k€t cOong hoéa tri ¢o sG trén cip electron ghép doi
c6 spin ngudc nhau va thudc vé cd hai nguyén t tuong

/

tac.
» Lién két cong hoa tri dugc hinh thanh do su che phu

lan nhau gitta ciac orbital nguyén tu héa tri clia céc

nguyén tu tuong tac.

17
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3.1.2 N6i dung co ban cua phuong phap VB
vé lién két cong hoa tri

» Vi du: su che phu cidp d6i gita hai orbital
nguyén tu s va hai orbital nguyén tu p

18
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3.1.2 N6i dung co ban cua phuong phap VB
vé lién két cdng hoa tri

> Lién k€t cOng hda tri cang bén khi do che phu
cua cac orbital nguyén tu tuong tic cang 16n.

» D6 che phu phu thudc vao kich thudc, hinh dang
cua AO va huéng che phu.

> Lién két cong héa tri dudc bi€u dién nhu sau:
H:HhayH-H

19
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Kha niing tao lién két cong hoa tri ctia nguyén to
va TINH BAO HOA cua lién két cong héa tri

1. Theo c¢o ché€ gbép chung: hinh thanh do su gép
chung hai electron hoa tri doc than c6 spin ngudc
nhau cua hai nguyén ti tuong tdc, trong d6 moi
nguyén tu dua ra mot.

Vidu 1: sy tao thanh lién két trong phan t Hydro

H+ H —-> H'H

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt
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Vi du 2: Xét phan tu HCI

H(z=1) Cl(z=17)
1s! 3s* 3p, > ?)py2 3p,!
cua Hydro

21
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> Kha ning tao lién két quyét dinh bdi sO orbital
nguyén t¥ héa tri mdt electron (s6 electron doc
than).

> Vidu: cdc nguyén t6 H, O va N c6 kha ning tao
sO lién k€t cOng hoa trila 1, 2 va 3.

> Luu y: trong nhi€u trudng hgp s6 orbital hda tri 1
electron c6 thé ting 1&én do su kich thich nguyén tg.
» Vi du: ,Be, (B, (C 0 trang thdi binh thudng va
kich thich?

22
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2. Theo c¢o ch€ cho — nhan: sy hinh thanh cip

electron ghép doi chi do mdt trong hai nguyén tu

twong tac dua ra, con nguyén ti kia nhin 13y.

Céap electron nay la cap electron hoa tr1 ghép doi
san cO cua nguyén to dua ra va dudc goi la cidp
electron hoa tr1 tu do.

Vidu: N c6 mot cap electron tu do.

> RUT RA: lién k&t cong héa tri chi dudc tao thanh
gitta mOt nguyén ti c6 cap electron héa tri tu do
véi mOt nguyén tu ¢6 orbital héa tri ty do (orbital
khong chita electron) cua nguyén tﬁ’thu’hal

23
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> Vi du: lién két cOng héa tri xudt hién trong két
qua tuong tac gitta NH, va H*.

> Lién két cOng hoa tri theo ¢ ché cho — nhan goi
1a lién két cho — nhan (lién k€&t phoi tri).

>Suy ra: khd nidng tao lién két cOng héa tri con
dudc quy€t dinh bdi cdc cdc AO 2 electron va cac
AOQO hoa tr1 tu do.

> S0 lién két cong hoa tri cuc dai bing s6 AO héa tri
cua nguyén to.

»>Kha ning tao lién k€t cOng hod tri gidi han goi la
tinh bao hoa cua lién két cOng hoa tri.

24
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TINH PINH HUONG cua lién két cong héa tri
> Lién két tao thanh khi mic d0 che phu cua cdc
AQ dat cuc da1

> Su che phu cuc dai x4y ra theo nhitng huéng nhat
dinh. Nhu vay, cdc lién k€t cOng hoa tri sé dudc tao
thanh theo nhitng huéng nhat dinh trong khong gian
vi vy cdc phan tif phdi ¢6 ciu hinh xdc dinh.

» Vidu 1: xét phan tt H,Se

25
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* Vidu 2: Phin t& H,Te ¢6 ciu hinh dang
g0c vG1 goc hoa tr1 HTeH = 90°

26
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> Tuy nhién, mot sO két qud khdc khong giong
nhu thé: vidu HoH =104 5° VA HNH - 107 .3°

> DE gidi quyét khé khin do, Pauling va Slater
dua ra thuy€t lai héa cac orbital nguyén tu.
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3.1.3 Thuyét lai héa cac orbital nguyén tu va
cau hinh khéng gian phan tu

Cac nguyén t khi tuong tic v6i nhau ¢6 thé khong

dung cac orbital s, p hay d... ma dung cac orbital

nguyén t “trén 1an” mdi dudc tao thanh trong nodi

bo nguyén tu.

» Céc orbital nay dudc tao thanh do su tu che phu
nhau gitta cdc orbital nguyén tu trong mot nguyén
tu.

Hién tudng nay goi la su lai hoa cac orbital
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3.1.3 Thuyét lai héa cac orbital nguyén tu va
cau hinh khéng gian phan tu

 Cac orbital lai héa co nang luong va hinh dang hoan
toan giong nhau.

e CO bao nhiéu orbital nguyén ti tham gia lai hoa sé
cO bay nhiéu orbital lai hdéa duogc tao thanh va phan
bo rat doi xirng trong khong gian

% Hinh dang cua orbital la1 hoa

29
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3.1.3 Thuyét lai héa cac orbital nguyén tu va
cau hinh khéng gian phan tu

Muén sy lai héa xay ra bén virng thi:
+ Cac orbital nguyén ti tham gia lai héa phai cé

ning luong gan nhau
+ Mat dd electron phai Ién

+ Mtc d6 che phu cua cdc orbital nguyén tur 16n

30
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Lai hoa sp
Pugc thuc hién do sy td hop mdt orbital s v6i mot
orbital p (ciia cing mt nguyén t¥) va két qua 1a
xuit hién hai orbital lai héa sp phin bo d61 xing
dud1 mot goc 180°.

0O

180
Vi du: Phan t¢ BeH, c6 dang dudng thang véi
goc hoa tr1t HBeH = 180°

sp sp 180
S S

31
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Lai hda sp?
» Xay ra do sy tu che phu gitta mot orbital s va hai
orbital p (cia cuing mot nguyén t). K&t qud tao thanh 3
orbital lai h6a sp? phan bd ddi xitng dudi géc 120°

> —>

P

Sp2

Vidu: phian ’[E'[' BCl, c6 dang tam gidc déu vdi goc
héa tr1 CIBCl = 120°

32
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Lai héa sp?
> Khi t6 hgp mot orbital s va ba orbital p (clia cling
mot nguyén ti) thu dugce lai hda sp?® véi su tao thanh
4 orbital lai héa phian bd do6i xitng nhau trong khong
gian theo huéng dén 4 dinh cia mot ti dién déu va
dud1 nhitng goc 109°28°.

33


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

Vi du: phan tt CCl, c6 dang t& dién d€u vdi géc
héa tri CICCl = 109;’28’.

34
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3.1.4 Thuyét day nhau giiia cac cip electron
héa trj - Giai thich cau hinh khdng gian
cac phantu H,O, NH;, CH,

> Ly thuyét ddy nhau giita cdc cdp electron héa tri clia
Gillespie: su sai 1éch gbéc hoéa tri xay ra khi § nguyén tur

trung tim cua phan ti c6 mit cap electron hoéa tri tu do.

Céc cip electron héa tri tu do diy cdc cip electron lién két
lam cho géc héa tri hep lai (sO cidp electron hoa tri ty do

N\ . k /(? N\
cang nhi€u day cang manh).

35
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» Xét phan tu: H,O, NH;, CH,
> Cac nguyén ti trung tAm O, N, C déu co6 lai hoa
sp> d€ che phtl vdi cdc orbital 1s clia nguyén ti H

Nhu vay: cdc phan t phdi c¢6 cung cau hinh khong
gian nhu sau:

Thuc t€: ¢c6 sai léch

36
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~

3.1.5 DU doan trang thai lai héa cua nguyén
tu trung tam
Dua vao tong s6 T = so lién két o giita nguyén
t¢ trung tAm va cdc nguyén t¥ bién + SO cap

electron héa tri tu do  nguyén tir trung tam.

Kiéu sp3  sp3d sp3d?
lal hoa
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+ Tinh o:1a sO nguyén ti bién lién két v6i nguyén tf trung

A

tam.

+ Tinh s6 cdp electron héa tri tu do:

- Tinh t6ng sd electron héa tri clia cdc nguyén ti trong phan
tu (X).
- Tinh s6 electron héa tri bdo hoa danh cho cdc nguyén t
bién lién két véi nguyén to trung tAm (Y) (8 electron cho
moOi nguyén ti bién chung va 2 electron cho modi nguyén t
la Hydro)

So cap electron héa tri tu do = (X-Y)/2

Vidu: dy dodn trang thdi lai hda cua cac phan twr CO,, SO,, CH,, H,O

DuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt 38
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 Luwu y: Trong trwong hop nguyén tir trung
tam co electron hoa tri doc than dé du doan
trang thai lai hoa:

 Xem electron nay nhu 1 cap elctron hoa tri tu
do

O Goc hoa tri s€ tang so voi binh thuong vi luc
day cua electron hoa tri doc than yéu hon cip
electron lién két.

Vi du: Phan ti NO, co6 goc hoa tri 135°

39
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Cac bwoc xac dinh trang thai lai hoa cua

phan twr hiru co

» Budc 1: Viét cong thie cau tao khai trién cia
phan tir.

 Budc 2.
a) Nguyén ti (C, N, O) nao chi c6 lién két don
thi ¢ trang thai lai hoa sp?.
b) Nguyén tir (C, N, O) ndo cd 1 lién két doi thi
& trang thai lai hda sp2.
c) Nguyén tir (C, N, O) nao c6 1 lién ket ba hogc
2 l1én két doi thi & trang thai lal hoa sp

40
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Buoc 3.
a) Nguyén ttir (C, N, O) & trang thai lai hoa sp3khi lién két
vo1 4 nguyén tir Khac thi s€ la tam cua tr dién ma 4 nguyén
tir Kia 12 4 dinh; khi lién két véi 3 nguyén tir khac thi sé 1a 1
dinh ctaa chop tam giac ma 3 nguyén tir kia la 3 dinh khac;
khi lién két véi 2 nguyén tir khac thi s& 1a dinh cua 1 goc
ma 2 nguyén ti Kia nam trén 2 canh cta goc.

b) Nguyén tir (C, N, O) ¢ trang thai lai hoa sp? khi lién keét
vol 3 nguyén tir khac thi s€ la tam cua 1 tam giac ma 3
nguyén ti Kia 1a 3 dinh; khi lién két vai 2 nguyén tir khac
thi s& 14 dinh ctia 1 gc ma 2 nguyén tir Kia nam trén 2
canh cua goc..

c) Nguyén tir (C, N, O) & trang thai lai hoa sp khi lién két
voi 2 nguyén tir khac thi s€ ¢ gitra 2 nguyén tir Kia trén mot
duong thang.

41
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a) CH, b) CH,OH c) NH, d) CH,CL,
! !
Buoc 1 et H.C-0-H H-H-H H~C~CI
H ! Cl
ol Theo buvc 2a: Theo buoc 2a: | Theo buve 2a: | Theo 2a: C lai
oc 2
s 1Chinsasp’ |Ohibéasp’ |C laihoasp® |hoéa sp’
Theo buoc Ja: Theo budc 3a: | Theo buoe 3a: | Theo buoe 3a:
Buse 3 H Chép tam gidc Cl
‘ 5 o 0. N el
Teediégn H Gée H:C© 'H H”h‘“H Tedién H
e) CS g) HO h) CH,O 1) CH,-CO-CH,
Bude | S=C=S H-0-H H'Eﬂl HSC‘E‘CHB
Rutie 2 Theo buvc 2c: Theo buoc 2a: | Theo buoe 2b: | Theo 2b: C lai
we 2
<1 C lai hoa sp O laihéa sp’ | C lai héa sp* | hoa sp?
Theo buoc dc: Theo budc Ja: | Theo bude 3b: | Theo buoe 3b:
Buse 3 | 57075 Géc H,ﬂxH Tam giac Tam giac
a ing hi H HsC
Thang hang H:C:D o

HsC
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3.1.6 Tinh c6 cuc va su phan cuc cua lién
két céng hoa tri

> Nhirng phin ti cAu tao t hai nguyén ti cung loai thi
dam may electron lién két phin bo d6i xing trong
khong gian: lién két cdng hoa tri khong cuc hay dong
cuc.
» Nhitng phin tuo tao thanh tir hai nguyén tu khac loai
thi ddm may electron lién k&t phan bd khong ddi xing
va dich chuyén vé phia mdt nguyén tif ndo dé trong hai
nguyén tu: lién k€t cong héa tri ¢6 cuc hay di cuc.
> P4dm may electron lién két dich chuyén vé phia
nguyén to ddo 4m dié€n I6n hon lam nguyén t bi phan
cuc Aam va nguyén tu con lai bi phan cuc duong.

43
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3.1.7 Céac kiéu lién két cong hoa tri
> Lién két cong héa tri o: dudc tao thanh khi su
che phu gitra cac orbital nguyén tu tuong tic xay ra
theo truc noi hai hat nhan nguyén ti.
> Lién két nay xuat hién do su che phu gitta bat ky
loai orbital nguyén tu nao.

S S A P P

44
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> Lién két cong héa tri m: khi cdc orbital
nguyén tU tuong tdc che phi vdi nhau vé hai
bén cda truc noi hai hat nhan.

> Lién két nay dudc tao thanh do su che phu
cua cac cap orbital p-p, p-d, d-d.

A Az

truc li€n k€t

truc li€n k€&t
P,

li€n k€t
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> Lién két © khong dinh ché (lién ké&t nhiéu
tdm): loai lién két m, nhung dugc thyc hién
gifta nhi€u nguyén tu (tr 3 nguyén tu trg 1€n)
véi electron tham gia tao lién két cd thé
nhi€u hon 2.

Vi du: khao sat ion CO,*

> C6 ciu hinh tam gidc déu, do d6 nguyén tw
trung tAim C phdi & trang thdi lai hda sp? (t6
hdp 2s, 2p,, 2p,).

> Ba orbital lai héa sp? chita 1 electron cua
nguyén tu C, che phu vd6i 3 orbital hda tri 1
electron 2p, cua 3 nguyén tu O tao thanh 3
lién két xich-ma
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» Orbital hoa tri 1 electron 2p, khong tham gia lai
héa cua nguyén tu C che phu v4i orbital héa tri 1
electron 2p, cia mot nguyén t& O tao nén lién két
TT.

» Nhu vay, mot trong 3 lién két C-O Ia lién két
doi, con lai 12 lién két don, di€u nay trai vdi thuc
nghi€ém chiing hoan toan gidong nhau.

> Dé nghi: lién két tao thanh khong phai thudc vé
2 ma 13 thudc vé bon hat nhin nguyén ti.

> D6 chinh 14 lién két n khong dinh cho.
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3.1.8 Bac lién két cua lién két cong hoa tri

> Bic cda lién két dudc xdc dinh bdi sO cap
electron tham gia tao lién két gitra hai nguyén tu.

= Lién két don c6 bac lién két bang 1.

= Lién két doi c¢6 bac lién két bang 2.

= Lién két ba c6 bac lién két bing 3.

> TAt ca cic lién k&t don déu thudc loai lién két o
> Céc lién két ¢6 bac 16n hon 1 thi ngoai lién két
G con ¢O lién két m, o

> Lién két o s& quy€t dinh hudng cia lién két.
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>Bac =( SO electron lién két )/ (2 x sO lién két o)

»>Bac lién két ting, d0 dai lién két gidm, ning
luong va do bén lién két ting.

Vidu :

Lién két C—O C—0O C=0
Bac lién két | 1,33 2
Po6 dai lién két 1,43 1,29 1,22

1 Cac lién két c6 bac 16n hon 1 goi 1a 1ién két boi.
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3.2 Phuong phap orbital phan tu
(phuong phap MO)

ccccccccccccccccc
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> Phu’dng phdp quan ni€ém rﬁng c6 thé xem
phin t0 nhu 1la mot nguyén tu phuc tap
Phan tr cung c6 cau tric orbital gidng
nguyén tu.

» Ham song phin tr ¢  dudc xac dinh
cich gan ding bang con du’dng to hdp
tuyén tinh (cOng va tr¥) cdc ham song
nguyén tu v
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3.2.1 Xét ion phan tu hydro H,*

> Ion phan tf Hydro gdm c¢6 mdt electron chuyén

dOng trong trudng hai hat nhan nguyén tu H.

> D& xdc dinh him séngphan tlr ' Mulikhen va
Hund chi tim ham séng phan tu dac trung cho su
chuyén dong cla tirng electron trong phan tu:
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Giairataco: C,=C,va C,=-C,

Vaiytacs s - Cs(Fat¥)

¥ =C,(¥, -¥,)

A
Ham g : xdc suat c6 mait electron trén mit
2 A e s Y A N w w
phang doi1 xing bang khong, lam ting nang

lwong cua hé. Khong dua dén tao thanh lién két

héa hoc. Orbital phan t goi 14 orbital phan tu

phan lién két.
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»Ham ¥ _ : mit d electron ting l€n trong mait
phing d6i xdng. Gidm ning lugng cia hé. Tao
thanh lién két héa hoc. Orbital phan t& dudc goi 1a

orbital phan tif lién két.

55


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

11.2.2 NGi dung co ban cua phuong phap MO
vé lién két cdng hoa tri

> Phan tir 13 t6 hop thong nhit bao gém cdc hat
nhan nguyén to va electron cua cic nguyén tu tao
thanh phan tu.

» Trong phan tu trang thai electron ciing dugc dic
trung bang orbital phan td.

» Tuong tng vGi cac orbital s, p, d, f... trong nguyén
tu, trong phan tu ¢é orbital G, w, 5, @...
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» Trong phan tu, trang thai electron dudgc phin

b6 trén cdc orbital phin ti theo nhitng qui luit:
= ting dian ning lugng orbital
= moOi orbital phidn t& cling chi t0i da 2
electron cé spin ngudc chiéu nhau.

> SO orbital phin t& tao thanh bing sd orbital

nguyén ti tham gia td hdp.
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» Tén goi cac MO (o, &, 0, @ ...) dudc xac dinh
ty thudc vao cach che phu cta cic AO doi
vGi truc ndi hat nhidn nguyén t& gidng nhu

trong phucong phap VB.

Vi du: su to hop cua 2 AO 1s tao thanh 2

MO lién két o, va phén lién két ™,
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Piéu kién xay ra su td6 hop cac orbital
nguyén tu thanh nhiing orbital phan tu:

» Cac orbital nguyén t phdi gan nhau vé ning
luong
> Cac orbital nguyén ti phdi che phd nhau ddng ké

» Cdc orbital nguyén t phdi c6 doi xdng gidong

nhau do1 véi dudng lién két trong phan ti.
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Bac lién két
»Theo phuong phdp MO, lién két trong phin t& dudc
xdc dinh bing s electron lién két khong bi electron
phan lién k&t triét tiéu (mot electron phdn lién két
triét tiéu 1 electron lién két) va mot bac cua lién két
tuong tng v4Gi 2 electron lién két, nhu vay:
Bic lien két =
(s0 electron lién két — s6 electron phan lién két)/
(2*s6 lién két o)
Lut §: khi bac lién két bing 0, lién k&t thuc t& khong
hinh thanh.
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3.2.3 Vi du ap dung phucng phap MO

e Cac phan tu hai nguyén tu cung loai cua
nhitng nguyén t6 chu ky 1

Xét vi du H,*, H,, He,*, He,

Céc MO cua H,, He, dugc tao thanh tir sy to hop
tuyén tinh 2 AO 1s ctia cdc nguyén td H va He:
d6 1a cdc MO lién két o,, (c6 niang lugng thap

hon) va phdn lién két o,." (c6 ndng lugng cao hon)
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Su phan bo electron trén ciac MO:
M 9 H,* H, He,* H?Z

, o

ls
\

B + # H#H W
Bac lién két 0,5 1 0,5 0
Chi€u dai lién két, A° 1,06 0,74 1,08
Nang luong 255 431 251
lién két (kj/mol)
C4u hinh electron phan tif : biéu dién cdc ky hiéu
orbital phan t& v4i s6 mil 1a s6 electron phin bo trén
ching va sip xép theo trit tv ting dan ning luong.
Hy: [o 21 1 (o) He tl(e )26 7 )M
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Cac phan tu hai nguyén tu cung loai
cua nhiing nguyén t6 chu ky 2

> SO orbital cia moi nguyén td c6 khd ning tham

gia t0 hdp thanh orbital phan tir 1a 5: 1s (16p K) 2s,
2p,, 2p, va 2p, (16p L).

» P06 chénh 1éch nidng lugng giltta cic orbital

nguyén ti 2p va 2s cliia cac nguyén t6 chu ky 2 ting
Ién manh tr dau chu ky (1.9 eV) dén cudi chu ky
(26.8 eV)
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Cac nguyén to cudi chu ky (tir O dén Ne):

D6 chénh 1éch ning lyong 16n: chi x3y ra su to
hgp gitra cac orbital 2s v61 nhau va 2p v6i1 nhau

Su t0 hgp 2 AO 2s tao thanh 2 MO o, va o F

Su t6 hdp 2 AO 2p, tao thanh 2 MO yo VO]
(che phu theo truc x)

Su t6 hgp ciap doi 2 AO 2p, va 2 AO 2p, tao

% - %

; AC Ca , a :
thanh cac cap MO ooy *Topy 2 Ton, 0T

(che phu vé 2 phia truc ndi hat nhan)
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C4c'MO tao thanh dudc phan bo theo ning lugng
nhu sau:
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Péi véi cac nguyén to dau chu ky (tr Li dén N)

Do d0 chénh 1€ch nang lugng AE gitta cac AO 2p
va 2s nhd nén cic AO 2s td hdp dudc vSi nhau
va vG1cac AO 2p.

Su td hdgp 2 AO 2s va 2 AO 2p, tao thanh 4 MO

sk
G > O > O > O
2s 2 px 2s 2 px

Su t6 hop cic cap AO 2p, hay 2pZ tao thanh cac
cap MO T , n va T ,

2 py 2 py 2 pz 2pz

P61 v6i cdc nguyén td dau chu ky: do sy xudt hién
luc déi)y gitra cac orbital 2s va 2p ma cac orbital

20 7 2y, trd nén thuin I¢i hon vé mit ning

lugng so véi orbital © -
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Cdc MO tao thanh dugc phan bd nhu sau:
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Su phan bé electron trén cac MO
Péi véi cac nguyén té dau CK:

Bac lién két 1

Chiéu dai 2,67 1,59 1,24 1,10 1,
lién k&t, A0

Niang lugng 105 289 599 940 828

] i é n ké/t (ki /m 0] ‘) CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt 68
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D61 véi cac nguyén té cudi CK

) I T — il -

T N B R

Bac lién k&t 2.5 2 1.5
2

Chiéu dai 1.12 1.
lién két, A9
Nang lugng 629 494 328 154

liénkét (kj/mol) .. ..
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Nhan xét

Bac lién két ting — Do dai lién két gidm —
Ning luong lién két ting — DO bén lién két
tang.

Su ting electron trén cdc MO lién két 1am ting
dd bén cha lién két cling nhu phan t&. Ngudc
lai, su ting electron trén cic MO phan lién két

IAm gidm do bén cua lién két cling nhu phan t.
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Tinh chat tur

» Khi phan tu c6 chira electron doc than: thuan

tu, b1 nam cham hut.

» Khi phin to khong chita electron doc than:
nghich tlr, tr trudng cua hai spin ngugc nhau sé

triét tiéu nhau, chat khong bi nam cham huit.
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Mau sic cac chat vo co

> Céc electron phan bo trén orbital phan t khi bi
kich thich ciing c¢6 thé hap thu céc tia viing quang
pho cla 4nh sidng thdy dudc dé chuyén sang

orbital c6 ndng lugng cao haon.
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3.3 Cac phan tu cong hoda tri
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3.3.1 Phan tu cong hoa tri c6 cuc va khong cuc
> Tuy thudc vao sy phan bdo mat do electron doi
xtng hay khong doi xing trong phin t& ma cic
phan ti cong héa tri ¢6 thé 13 cé cuc hay khong
cO cuc.

» Phan ti khong cuc: phin to hai nguyén tu cung
loai. Vd: H,, N, CL,, . ..

» Phan t0 c6 cuc: phan t0 hai nguyén tu khac
loasi.

Vd: HCI. HBr... hodc cdc phin t& c¢6 ciu tao
khong doi xing
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3.3.2 Luong cuc va moment luéng cuc

» Xem phan to ¢é cuc la mot ludng cuc dién,
nghia 12 hé thong gom hai dién tich bing nhau
nhung ngudc diu ( §+, 5 — ) cdch nhau khodng
cach1goi1la do dai ludng cuc.

» Moment luGng cuc: tich dd dai luGng cuc vdéi
di€én tich §

u =1.0

Pon vi: Culong-met, Debye D
~ 1D=3.336x10"C.m
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Néu p =0 : phan t& khong phan cuc (phan t do6i xing)
iw= 0 : phan tir phan cuc

1 cang I6n phan tf cang phan cuc

Moment ludng cuc cua phan tir 1a dai lugng vectd co
chi€u qui udc tir cyc duong dén cuc Am.

Vi du : v6i phan ti HCI 55
H - Cl

Moment ludng cuc cua phan t¢ 12 tong _vecto
moment ludng cuc CUA CAC LIEN KET va
ELECTRON HOA TRI TU DO. Vi viy gia trj cla
moment ludng cuc phu thudc vao ciu tao phan ti doi
xing hay khong doi xing.
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Anh hwéng ciia cau tao phan tir

Vidu: Phan tr CO, tuy C-O c6 cuc manh#c o =2.7D
nhung do phan t& ¢6 ciu tao doi xing dudng thang

va chiéu vectd moment ludng cuc ngudc nhau nén
CO, thudc loai khdong cuc.

Phan to H,O: g6c hda tri 104.5°, moment
ludng cuc cua O-H 1a 1.51D. Moment ludng cuc
nudc 1.84D
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Anh hudng cia cip electron héa tri tu do
dén moment luéng cu'c

Vi du: NH; va NF, . C4c lién két N-H va N-F déu
co cuc, trongdd 4 < u  _ ,nhung dd co cuc

ctia NH, (1.48D) 16n hon nhiéu 1an NF, (0.2D).
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