CHUONG 1II : LIEN KET HOA HOC

I. CAC PAI LUQONG PAC TRUNG

I1. LIEN KET CONG HOA TRI

III. LIEN KET ION



CHUONG II : LIEN KET HOA HOC

I. CAC PAI LUONG PAC TRUNG :
1. D§ dai lién két
2. G6c lién két : (géc hda tri)
3. Bac lién két

4. Nang lugng lién két



1. D) dai lién két :

La khoang cach giita 2 hat nhin cta nguyén tu lién két
dyg=r,+ry

d (A°) nhé : phdn tit cang bén

VD : HF HCl HBr HI

d(A°) 0,92 1,28 1,42 1,62



2. Goc lien két : (géc héa tri)
Goc tao thanh béi 2 doan thang tuéng tugng ndi hat nhan
nguyén ti trung tAm v4i 2 hat nhan nguyén ti lién két.

Goc lién két phu thudc vao do dm dién ciia nguyén tir trung
tam ; vao luc ddy giita cdc cdp e clia nguyén i trung tam

VD : H,0 H,S H,Se H,Te

Do am dién O > S > Se > Te

S - I PR
HOH > HSH > HSeH > HTeH



Luc day giita cac ciip electron :

H .
H-C-H H/ITI\H
H H

HCH = 109°28' HNH = 107°3'

H/.O\H
HOH = 104°5'
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http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Ammonia-3D-vdW.png
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3. Bdc lién két : do boi lien két
Béc lién két 1a s lién két dugce tao thanh giita 2 nguyén tu
trong phan tu

AN 7
=C-C5 >c=c< -C=C-
1 2 3

S+ -—=-S=—=-0
1,5 O 1,33



4. Nang luong lién két : E;, (kJ/mol, kcal/mol, eV/mol)
La ning lugng can tiéu ton dé pha hiy mot lién két (E > 0)
La nang lugng giai phéng khi hinh thanh mét lién két (E < 0)

E,. cang Ién thi phan tu ........cvevevememnnn.

Luu y : néu trong phan t, 1 nguyén ti ¢6 kha ning tao
nhiéu lién ké&t thi ning lugng lién két duge tinh qua ning
lugng trung binh.

Qphﬁnhﬁyliénké’t Q A LA
Erg = >0 E _ <XTTIliénkét <0

A1 A A TB T A1 A ~
sOliénkét sOliénkét

Qphanhiyr,o 91910
2 2

VD :H,0 c6Egy, = =459,5k] >0



5. Phén loai lién két theo do am dién y :
Ay>1,7 = liénkét ion
0< Ay <1,7 = lién két cong héda tri phan cuc

Ay =0 = lién két cong hoéa tri khong phan cuc

IL LIEN KET CONG HOA TRI :

Nguyén nhan tao thanh lién két cong hoa tri duge giai thich
bing 2 phuong phap :

1. Phuong phap lién két héa tri : (VB) valence bond

2. Phuong phap orbital phan tu : (MO) Molecular orbital



II. LIEN KET CONG HOA TRI :

Giai phuong trinh Schrodinger véi phan tu cho phép giai thich
nguyén nhan tao lién két

1. Phuong phap lién két héa tri : (VB)

a. Noi dung :

- Lién két cong hoa tri dugc tao thanh bing cip e dung chung
c6 spin ngugc chiéu nhau.

- Ciap e dung chung dugc dam bao bing su che phu cda cac
orbital nguyén tu tao lién két

- Mifc d§ che phu giita cic AO cang 16n — lién két cang bén.



Ve

b. Co ché hinh thanh lién két :

* Cd ché& gép chung e :
* Co ch& cho nhan e :
Co ché gop chung e :
VD : phan ti H, (theo VB) gom 2 nguyén ti Hydro
H, z=1 1s!
H,z=1 1s! H,:H, & H-H

(L -

Is 1s




VD2 : H(z=1) Cl(z=17)
1st 3s? 3p, 2 3py2 3p,!

ctia Hydro

N cl__~
) =P
cuaC/

3p Is
H - Cl

606022 Chuong I1



* Co ché cho nhan electron :

Cap e dung chung dugc tao thanh tu mdr nguyén ti co cdp e va
mot nguyén tu co AO tu do.

Lién két tao thanh 12 lién két cho — nhén (lién k&t phdi tri)

Vd o A [ R ~ @ A [ k [ I\‘) d
Ky hiéu —, chiéu miii tén chi chiéu di chuyén cip electron

VD : xét sy hinh thanh phan tu CO theo VB

C,, 2s* 2p,' 2p,' 2p,

) cC T T C‘=—O

0,5 2s* 2p,! 2p,! 2p/

7=



c. Su dinh hudng ciia lién két :

Cac AO khac nhau c6 hinh dang khac nhau ; ¢c6 huéng trong
khong gian xac dinh - muc d) che phu theo cac huéng ciing
khac nhau

AO (ns) c6 dang hinh cau, mdc do che phu cuc dai theo moi
huéng la nhu nhau

AO (np) c6 dang Do , miic do che phu cuc dai doc
theo truc tuong ung.

Do cé su dinh hudng ciia lién két — hop chdt cong hod tri cé
tinh dinh huong va bdao hoa,

— hop chdt cong hod tri cé nhiét séi, nhiét dp nong chay
thédp hon hop chdt ion.

Su che phii giita cdc AO dan dén su tao lién két ova lién két



Lién két o:

Lién ké&t c6 mién che phu cuc dai ndm trén truc ndi tAm cia
2 nguyén tu tao lién két (truc lién két)

VD : lién két o dugc tao thanh do sy che phus—s,p—p va
S—P
S S P P
A

sp?—1s : liénkét C — H (phan tit CH,)
sp? - sp® : lién két C - C (phan ti C,H,)




Luu y : trong phan tif, n€u gitta 2 nguyén tu ¢6 kha ning tao
nhié¢u lién két thi lién két dau tién 1a lién két o, sau d6 1a
lién két

Ddc diém ciia lién két o:

Khong can trd su quay ty do gitta cac nguyén tu trong phan tu

= E_16n — lién két o bén (khong tham gia phan @ng cong)



Lién két n :
Lién két c6 mién che phu cuc dai nam vé 2 phia cua truc lién

két

Z

> A /\,
truc lién két

lién két

lien két gitta 2A0 p c6 truc song song (dam bdo c6 mién che
phu cuc dai)



p,—d_:taolién két w

truc lién két

Pz dzx

lién két 1

p — s : mién che phi nim vé 2 phia nhung khong cuc dai
— khong tao lién két ©



Ddc diém cuia lién két r :
Can tro sy quay tu do gitta cac nguyén tu trong phan tu — tao

dong phan cis — trans

E_nhdé — lién két 7 kém bén, dé bi pha hiy, dé tham gia
phan @ng cong

i

+ Lién ké&t & chi dugc tao thanh giita 2 nguyén t khi da cé
lién két o

+ Cap dién t © néu thudc 2 nhan nguyén ti tao lién két - 1a

lién ké&t v dinh vi

+ Ciip dién t © n€u thudc nhiéu (= 3) nhan nguyén ti tao
lién két — 1a lién két ©t khong dinh vi



VD : phan tu N, theo VB

N=N I+ 271 dinhvi
7T

> eliénkét  6e 3

Bic lién két=—4=———=—-=
2.s0liénkéto 2.1




’ PAI HOC TON PUC THANG
TON DUC THANG UNIVERSITY

overlapped volmne

}

shared electrons

.,
o

Eond lenoth
Bond energy 9421 Timole

N=N (triple bond mtrogen molecule)
Strongest bond in nature
{cross section)



Cong hoéa tri cuc dai cia nguyén t6 duge quyét dinh bdi :
a) SO orbital héda tri

b) SO electron héa tri

¢) S6 electron héa tri djc than ¢ trang thai kich thich

d) T4t ca déu diing



Chon phat biéu sai
Theo 1y thuyét lién két héa tri (VB) :

a) Lién k&t cong héa tri duge hinh thanh do sy két doi cua 2
electron c6 spin trai dau, ¢ day cé su che pha cua 2 AO

b) Lién ké&t cong héa tri cang bén khi midc d§ che phi cua
cac AO cang Ion

¢) So lién két cong héa tri cia modt nguyén td trong mot
phan ti§ bing so orbital héa tri ciia né tham gia che phu

d) Nito ¢6 5 lién két cong héa tri trong hgp chat HNO,



VD 2 : phan tu CH,
CZ=6 2¢? 2px1 zpyl 2p20 H

z=1 1s!
ol 2.81 ZPX1 2??/12?21 GI|{
HCS H
4H Is' 1s' 18t Is! ﬁc
a b C d

4 lién két o trong phan tit CH, khong bing nhau nhung thuc
nghiém cho thay 4 lién két o nay hoan toan bang nhau va phédn
bo doi xiing trong khong gian

H

C ---H
/ \ 606022 Chuong I
H H



http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Methane-structure.png
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d. Su lai hod cua cdc AO :

Su lai hoa 1a su két hgp cua cdc AO khiac nhau c¢6 ning
lwgng xap xi bing nhau dé tao ra mot so tuong duong cic AO
biang nhau (d0 dai, do bén lién két)

Diéu kién dé cac AO lai hod :
- Phai cé niing lugng xap xi bing nhau, AE , _ phai nho.
- Mt dj e phailén

- Midc d6 che phu giira cac AO phai cuc dai



Cac dang lai hoa :

Lai hoa kiéu sp3
Lai hoa kiéu sp?

Lai héa Kiéu sp

Cac dang lai hoa :

* Dang sp3: 1 AOns v6i 3 AO np > 4 AO sp’3

4 AO nay huéng vé 4 dinh cta cda tif dién déu, gbc giita cac
AO bing 109°5°

Lai hoa sp? gip trong hgp chat hitu co ¢6 ndi don (o)



C* (z=6) 2s' 2p.!2p,' 2p,}

Trudc khi lai
hoa

Lai hoa sp’®

109°28'

606022 Chuong I1



C lai hoa sp’ :

109°28'

109°28'

606022 Chuong I1


http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Methane-3D-space-filling.svg
http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Methane-3D-space-filling.svg

ls

109°28’

ls

606022 Chuong II

ls




Phan tu CCl, : cacbon ¢ trang thai lai hoa sp?

606022 Chuong I1



Phan tu n - butan : CH; - CH, - CH, - CH,

Cac nguyén ti C,, C,, C;, C, déu § trang thai lai hoa
sp® — phan tu c6 dang ziczac, do goc hoa tri giira cac
C bing 109°5°

109°28'

/CQC\C s



http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Butane-3D-space-filling.png
http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Butane-3D-space-filling.png

Lone pair in an
sp2hybrid orbital
0n oxygen

O-H s bond between
an oxygen sp hybrid and
an H |s orbital

606022 Chuong II



* Dang sp? : 1 AO (ns) + 2 AO (np) > 3 AO sp?

3 AO nay huéng vé 3 dinh cia tam gidc déu, géc giita cac AO
biang 120°

Lai hoa sp? gip trong cac hgp chit hitu ¢ c6 ndi doi nhu
anken va dan xuat, benzen

ol 25! ZpX1 Zpy1 2pZ1

Trudc khi lai hoa -<

2
SP

2
SP 0
120

SP



VD 1 : Xét sy hinh thanh phin ti etylen CH, = CH,
Trong phan tu CH, = CH, cacbon ¢ trang thai lai hoa sp?

H H
N o
C =C
H/G © G\H

4 6 (C - H) : do su xen phu gitta AO 1s cua H véi 1 AO sp? cua C

Lién két C = C : gom 1 lién két o giita AO sp? (C,) — sp? (C,)
1 lién két & dinh vi 2p, (C,) - 2p, (C,)

606022 Chuong I1


http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Ethylene-3D-vdW.png
http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Ethylene-3D-vdW.png

unhybridized p-orbitals

T

.i',p! hybrid orbitals




;  L H 1s

(a) C,H, o-bonded framework

606022 Chuong II

(b) C;H, mbonding



VD 2 : phén tu BCl,

606022 Chuong I1



*Dang sp: 1AO@ms) + 1AO (np) > 2 A0 sp

2 AO nay nam trén cing mdt dudng thang, géc gitra ching
biang 180°

S =

P S

180°

- — D
Sp Sp

Lai héa sp thudng gip trong cac hgp chat hitu cd ¢6 néi 3




VD : phan tu C,H,

Céc lién k&t tao thanh :

20 :sp(C)-1s(H) ; 1o : sp(C) -sp (C))
21 dinh Vi . 2py (Cl) - 2py (CZ) 5 2pz (Cl) - 2pz (CZ)



bond formed by
p2—s overlap
H I/,

bond formed by
sp2-sp? overlap

(a)

606022 Chuong II



o-bond




VD : cho biét trang thdi lai héa cta cdc nguyén tuf cacbon sau

1 2 3 4 1 2 3 4
CH, =CH - CH = CH, CH= C-CH=CH,



e. Du dodn trang thdi lai hoa cua nguyén tu trung tdm A

Xét cac phan td AB_, AB_d*, AB_¢

AB_ : A la nguyén tit trung tdm can dy doan trang thai lai héa

B la nguyén tit nhom, m la s6 nhom = so olién két.

VD : trong phan tu H,O, A 1a Oxy, B 1a hydro,

Trong phan tu SO,, A 1a luvu huynh S, B 1a O,



Tinh s6 lién két oxung quanh A (ky hiéula y)

y=4
Y = Oienkét (-) + Okhong lien ket () y=3
y=2

e hdéa tri cia A+m
y= >

ABY = y:e hoa tri C;la A+m-—q

ABY N y:e hoa tr1 cu; A+m-(—q)

-Electron hoa tri la e 0 lop ngoai cung



VD :H,0c¢60,5:ehéatricuaOla 6

CO,:C,;ehéatricuaC

NO, : N,_, — e hoa tri

NH,* : N, — e hoa tri



PN
2. G6c BAB

Phu thudc vao luc day giita cic cip electron cia A :
N

i N 0
H H
S N S
HCH = 109°28' HNH < 109°28' HOH << 109°28'
NOz N,_- 1\.] N




C [‘L
.-"--n' _-'-- B
H Iilll'll .‘\\\H II y \H &
methane ammonia water

tetrahedral trigonal pyramidal bent

606022 Chuong I1



So lién két o

N

Phén ti AB Vid
xung quanh A an " BAB L
P
ABy B-A-B 109028
T¢ dién déu B
_ oo o0
y=4 | AB; B-A-B
A lai hé
ALnoa sp B < 109°28’
Thap tam giac
[ X ) :A'-.
:AB, B7 Rl <<10928’

Phan tu géc




S6 lién két o

Phan tu AB Vid
xung quanh A " BAB e
AB,
Tam gidc déu 120°
y=3
A lai héa sp? oo
A /A\
AB, B B < 120°
Phan tu goc
'AB, . Phan tu géc > 120°
=2 AB
.y S 180°
Lai hoa sp Thang hang




So lién két o

Phan tu AB_, Vidu
xung quanh A
Luong tam giac
y=35 Tua dién l1éch
A lai hoa sp’d
Chir T

Puong thang




3. Phan tu cong hoa tri :
a. Tinh phdn cuc :
- Phan tif trung hoa vé dién

- Duwa vao sy phan bo may electron trong phian t¢ ma
phan tu phan cuc hay khong phan cuc

- Trong phan td gan nguyén ti duong dién hon sé tim
thdy mot trong tam tich dién duong ; gan nguyén ti Am
dién hon sé tim thdy mot trong tam tich dién Am




- Né€u 2 trong tam tich dién trung nhau = phén ti khong
phan cuc (phan tif d61 xing) ;

- Né€u 2 trong tam tich dién khong trung nhau = phan tif
phan cuc (phan tif bat doi xitng)

Phén tu khong phdn cuc : c6 goc hda tri 109°28°, 120°, 180°.

Vi du nhu H,, CH,, CO,

Phdn tit phéan cuc : phan tu c6 géc héa tri khac 109°28°, 120°,
180°. Vi du nhu phan tw HCI1, NH, (<109°28°), SO, (< 120°), ....



Xét su hinh thanh phdn tu AB,, theo VB :

Y e héa tri cia A+m
B 2

y

A~
+ GOc hoa tr1 BAB

+ CAau tric phan tf
+ Cdaclién két A — B dugce tao thanh

- D e lién keét

2s6 lien két o

+ Baclienkét  x



VD 1 : xét phan tu NH, theo VB



Xét sy hinh thanh phian tw H,O theo VB, cho O c6 z=8



VD 2 : Xét phan tu CO, ; C (z = 6)



VD 3 : phan tu SO, theo VB (S__,,  3s? 3p%)



DAI HOC TON BUC THANG
TON DUC THANG UNIVERSITY

VD 4 :S0O; theo VB

606022 Chuong I1



DAl HOC TON BUC THANG
TON DUC THANG UNIVERSITY

VD 5 : phan tu O, theo VB

606022 Chuong I1
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0,
W
6 6

(a) O; o-bond framework

(b) O; mbonding



Su lai héa sp® cua nguyén tu trung tim trong day
ion : Si0* - PO - SO,* - Cl10, giam dan do :

a) Su chénh léch nang lugng giita cac phan Iop
electron 3s va 3p ting dan

b) Kich thuéc cac nguyén tu trung tim tham gia lai
héa ting dan

c¢) Niing luvgng cia cac AO tham gia lai héa ting dan

d) T4t ca déu sai



. Trong ion NH,, ki€u lai héa ciia nguyén tif nito va
dang hinh hoc cua ion NH, la :

a) sp’ va dang phan tu géc

b) sp? va dang tam giidc phang
¢) sp va dang thang hang

d) sp? va dang phan tu géc



Cho bi€t nitd trong phan ti NF, ¢ trang thai lai
héa sp3, vay phan tid NF, c6 dic diém :

a) Cau hinh tam gidc phang, géc héa tri 120°
b) Cau hinh ti dién, géc hda tri 109°28’

¢) Cau hinh thdap, phan cuc

d) CaAu hinh thap, khong cé cuc



Chon phat biéu diing vé cau hinh phan ti NH, :
a) Cau hinh tam gidc phang, phan cuc

b) C4u hinh t# dién déu, phan cuc

¢) C4u hinh tam gidc phang, khong phan cuc

d) CAu hinh thap tam gidc, phan cuc



xét phirc Nickel (ll) tetraclorur, theo thuyét VB, ta chi giai
thich dwoc phirc trén cé cau truc tir dién chr khong the
giai thich dworc mau xanh la cay cua dung dich phirc nay

606022 Chuong I1



2. Phuong phap orbital phan tu (MO) :
a) Noi dung :

- Phan tif 1a td6 hgp thong nhat giita hat nhan va electron,
trong do6 electron chuyén dong trong dién truong hiéu dung ciia
nhdn va cua electron khdc

- Trang thai cua electron duwgc ddc trung bdi ham séng phédn
tir (Wng véi moi ham séng phan t& ¢6 mot orbital phdan tir, ky
hiéu MO)

Mbi MO dugc xac dinh béi té hgp cac sé luwgng ti phan anh
tinh chat cua electron trén moéi trang thdi niang lugng



- MO dugc tao thanh béng td hop tuyén tinh (che phii) cta cac
orbital nguyén ti¥ (AO) tao lién két. Cé bao nhiéu AO trong
phdn tit tham gia to hgp sé cé bdy nhiéu MO duoc tao thanh (ie
co n AO - n MO)

Twong @wng véi cac AO s ,p .d .f..trong nguyén tu, trong
phin tu ¢6 cic MO o, 7,9, @ ..

Tén goi cac MO ( 0,m,0,¢ ..) dugc xac dinh tuy thudc vao
cach che phu cua cidc AO d6i véi truc ndi hat nhan nguyén
tu giong nhu trong phuong phiap VB .



Vidu : su to hgp cia 2 AO 1s tao thanh MO lién két o,
va MO phan lién két o, *

hay su to hgp ciia 2 AO 2p c¢6 thé tao thanh 2 MO lién két
G,, va phan lién két o,," hoac 2 MO lién két m,, va phan
lien két m,,"

Ngoai ra con co loai MO thi ba dugc goi la MO khong lién
két do cac AO khong tham gia t6 hgp chuyén nguyén ven
thanh.



b) Diéu ki¢n dé cdc AO tham gia t6 hop :
- C4c AO phai cé ning lugng xap xi bing nhau, AE nho

- C4ac AO phai c¢6 tinh doi xi¥ng giong nhau. Vi du AO s doi
xifng quanh truc z thi AO p phai d6i xi¥ng quanh truc z

- Phai c6 su che phu cuc dai gitta cac AO

c¢) Két lugn :
Phuong phap MO la gidi phuong trinh Schrodinger dé xac
dinh cac MO véi cac phin midc niang lvgng cuachiing

Sau dé xép electron cua phén tit vao cdc MO, phai tuan theo :
Nguyén ly Pauli

Nguyén Iy virng bén
Quy tic Hund



T cong thifc electron cia phan td cho bi€t tinh chat
cua phintu: + T tinh
+ Bac lién két theo MO

+ Tuw tinh :

Phan to thuan to (bi nam chim hiit) : trong phin tuo cé
electron doc than

Phan tu nghich tur (khong bi nam cham hit) : trong phan tu
khong co electron djc thian

+ Bdc lién két theo MO :

D eliénkét— ) ephanliénkét
X =

2.s0liénkéto




VD : phan tw H, theo MO

- Tao ciac MO trong phan tu

H, H, z
H, z

1
1 1S1 TIS (b)

Pé tao MO phai to hgp tuyé&n tinh cdc ham sé6ng AO

Cé 2 cach to hop : té hgp tuyén tinh cong va té hgp tuyén
tinh tru



1) To hop tuyén tinh cong :
¥ =ham séng phan t doi xing
=Ci ¥ + ©C,¥m = Y orbital phan tif lién két
— MO lién két
MO lién két c6 ning lvgng nho hon cia AO tuong Wng

Khi 2 ham séng AO cung dau phu 1én nhau — té hgp tuyén
tinh cOng



2) T6 hop tuyén tinh trir :
¥, = ham séng phén ti phan doi xiing

=C, ¥y - C,%¥iswm = ¥ orbital phan tu
phan lién két > MO phan lién két (MO*)

MO phdn lién két ¢6 E > E cua AO tuong wng. Ky hi¢u MO*

Khi 2 ham séng AO ngugc dau phu lén nhau — to hgp tuyén
tinh tru

Theo VB : 2 electron ddy nhau sé khong tao lién két



c" » » AO

MO lién k€t = MO o 1s lién két = o

*



Eneray

| -
P 'I:F'TS antibonding MO
SN
et
i S

~Molecular Orbital ™
S Diagram for Hy -

™ e 0‘15

18 ™ _ |
H atomic orbital ™, 4 yd H atomic orbital

“_f—“01s bonding MO

<O

Ha molecular orbitals




]
H s H ls T H-H
Constructive
overlap
Modal plane
i
+ + E = + 3 = + 2 =
o*
H ls Hls T H-H
Destructive
overlap

Two 1s orbitals combine to form a bonding and an
antibonding M.O.



Energy

+
|

— jJ*H—H N
?Destahilizatinn due
! o antibonding
+ His | + <

Stabilization due
to bonding

% ‘OH-H 4
+

H-H H

An orbital correlation diagram for hydrogen
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Antibonding
o* 1s

Bonding
g 1s



Vay thi tu ning lugng cua cac MO nhu sau :
G1s O1s.

X&p e cua phan ti H, vao cic MO nhan duge cong thiic e cua

phén i H, o,.> (phan tu nghich tw)

Bac lién két :

+ Truong hgp H,* :
So sanh H, va H,* :
bac lién két :
Po dai lién két:

P§ bén lién két :



VD 1 : phan tif He, ton tai hay khong ?
He (z=2) —» He,co4e
He, :

VD 2:
He,* :

Theo MO khong tinh duoc géc lién két
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Energy

{% :U*HE'—H e ™

. , h[]uea5’[E||I:|«|'Iizeu’[ic:nn due
! o antibonding

"\ : ?Etahilizati:::n due
* . to bonding

‘OH-H 4

He He-He He

An orbital correlation diagram for a hypothetical He-He
molecule



Xét phan tu tao thanh tir cic nguyén té cua chu ky
I1 : phan ti§ ki€u A, hoiic AB

(*) Phan ti gom 2 nguyén t¥ thudc chuky 2: A,

Li,_; Be,, B, Cs N> O, F Ne_

7= 7= 7=

» »
Ll Ll

Cdc nguyén to dau chu ky Cdc nguyén to cudi chu ky

Do thi ty mdc niing lwgng MO giong nhau — 2s gan biing 2p



VD : phan tif O, c6 tdng cong 16e
O z
a

3 Is 2s 2p, 2p, 2p,

B S

Is 2s 2p, 2p, gpz

o O
N
1
@)

Cé 10 AO tham gia to hgp tao thanh 10 MO :

* *

* *
O1s Ogs Opg Opg GZpX GZpX Tc2py Tc2py TCZpZ TCZpZ



10 MO nay dugce phan bé nhu sau :

Bac lién két :

0,:0=0



2S 2S
9)
0*

1s 1s
O

oxygen oxygen
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Fig. 6.8 Molecular orbital diagram of oxygen molecule
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n
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1 J;, R 1
2Py 2Py 2Pz 1‘ . \ _4%,—’; 2px 2py 2pz
T, T )
Loty
og F"'Jfﬂ 25
B B-B B

Orbital correlation diagram for diboron (B,)



Energy

_-J '-__hﬂ-
Sy =4
25 / 25
F F-F F

Orbital correlation diagram for homonuclear diatomic
molecules other than B,, C,, and N,




Thi tw MO cta cic nguyén to cudi chuky 2 : A,

Vi€t ¢ dang ngian hon :

Chi xép electron héa tri cua phdn tii — nghia la
electron cua lop ngoai cung (bo di 4 e cua 2 MO K)



VD :

Phéan tu O, (17e) : ¢c6 héa tri

= Phin tu O,



Thi ty cdc MO cua cdc nguyén t6 dau chu ky 2 : A,

Viét & dang ngin hon
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VD : phan tu N, (14e)

SO e héa tri =

= Phan tu N,

Bac lién két :



Phén tir gom 2 nguyén ti khdc nhan (AB) ctia chu ky 2 :

VD : CO, NO, CN-

CO : 10e héa tri

NO : 11e héa tri

CN-:13+1-4=10e hoa tri



W Su hinh thanh phan tu CO theo
a MO



Tuy thuyét MO c6 tinh chat tdng quat nhwng hau nhw
khéng giai thich dwoc cac lién két riéng 1é trong phan t,
ma chi quan tdm dén cac dién ti héa tri tham gia vao
viéc tao thanh orbital phan tir va bé qua cac lién két gitra
cac nguyén tur.

Xét vi du phan te nwéce :

thuyét MO giai thich viéc tao thanh orbital phan t nwéc, ma
khong giai thich ve lién ket gitrva O va H nhw thé nao, hinh
dang, do dai lién ket...

V&i 6 orbital nguyén tle, nwéc cé 6 orbital phan t, gian do

cac mirc nang lwong cua cac orbital phan toe nhw sau:



+ Group orbitals

.......... - @ O %
:: | Q 0 En




V&i 4 dién toe trén 2 orbital phan to lién két
sigma(s) va sigma(z), phan tw nwéc co 2 lién
két.

Tat ca cac dién tir déu ghép déi nén nwéc
nghich tir. Diéu ma thuyét VB hoan toan khong

N\

lam dworc.



Energy

’ PAI HOC TON PUC THANG
TON DUC THANG UNIVERSITY

s
2s "

A A4y
g
T~y

28
Li Li-F F

Orbital correlation diagram for LiF
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CHUONG II : LIEN KET HOA HOC (TT)

1. Pinh nghia : III. LIEN KET ION :

Lién két dugc tao thanh bing luc hiit tinh dién giita cic ion
tich dién trdi diau
Nat + ClI- =NaCl

Thuyét tinh dién hién dai vé lién két hod hoc : tuong tac hoa
hoc gom 2 qué trinh

+ qda trinh tao thanh cac ion tif cic nguyén tu tuong
tac

+ qu4 trinh hdt nhau béng luc hit tinh dién cta cdc ion
nay

102



2. Nguyén nhdn tao lién két :
Puogc giai thich theo thuyét Kossel :

- Nguyén tif nhudng electron : cation tao thanh cé ciu tric I6p
vO electron ngoai giong khi tré ¢ chu ky trude né

- Nguyén tu nhan electron : anion tao thanh cé cau tric 16p vo
ngoai giong khi trd ¢ cung chu ky

- Cation va anion hit nhau va tién lai gan nhau.

Nhung khi ti€n d&€n rat gin nhau thi giita ching xuit hién lyc day
giita cdc vé e, luc day cang ting khi cdc ion cang ti€n dén gan
nhau hon.

Pé&n khi nao luc day bing huc hit thi cdc ion dirng lai va & cach
nhau mot khoang cach nhat dinh. Khi dé phan t ion hinh thanh
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3. Pdc diém cua lién két ion :
Co6 tinh khong dinh huéng, khong bao hoa, phan cuc
vi vay hgp chit ion cé cau tric kiéu mang tinh thé kim loai

— hgp chat ion c6 nhiét dd séi, nhiét d6 néng chay cao

hon hgp chat cong hoa tri
4. Dj ion cua hop chdt ion :
Pu¢gc xac dinh qua hiéu s6 dé Am dién
A = Xa = XB Xa > As

Ay cang 16n hgp chit cang ion
Lién két ion chi hinh thanh giita cdc kim loai dién hinh va phi

kim dién hinh - 1a nhitng nguyén té c6 d¢ Am dién chénh léch
nhau 16n)
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6. Su phdn cuc cua ion :

- Mot so hgp chat ion nhung cé nhiét dd séi, nhiét do néng chay
thap, khé dién ly va kém bén duéi tac dung ctia nhiét do.

Nhitng hop chat nhu vy dugc goi 1a hgp chat ion ¢6 mot
phan tinh cong ho4 tri

Nguyén nhdn la do su phdn cuc cua ion
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Hodc :
- Su’ phan cuc ion 1 su hiit ddm may electron cta anion vé
phia cation

Cation goi la ion phan cuc ; anion la ion bi phan cuc hay bi
bi€n dang

Su bién dang cua dim may electron anion dudi tac dung
phan cuc cua cation

106



N °A A . A
Diéu kién dé cation phdn cuc :

+ Dién tich (+) phai I6n

+ Ban Kinh ion duong phai nho

+ Ngoai ra con phu thudc vao ciu hinh electron cua cation

Ion CANEG PhAN CUC > ettt et et e e s s .
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So sdanh su phdn cuc cua ion :

* 2 ion cung dién tich : xét ban kinh ion

VD : Mg* (z=12) Ca?*t (z=20)

Do phan cuyc :

606022 Chuong I1
- 108



* 2 ion cung ban kinh : xét di€én tich ion

e = rg = 135A°

Do phan cuc :

606022 Chuong I1
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* 2 ion Khac nhau c6 cung dién tich, ¢c6 cung r :
dua vao cau tric I6p vo electron ngoai cua ion

VD : xét 2 phan tu CuCl va NaCl

re, = Iy, = 098A°

Cu,_, 3s? 3p® 4s! 3d10
Cu* 3s% 3p® 3d1Y

Na,_, 2s? 2p® 3s!

Na* 2s% 2pS
—
Do phan cyc :
Tinh CHT

0 0
ts9tnc
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VD : xét 2 phan tu NaCl va MgCl,
bién tich: Mg** > Na*

rion .
Do phan cuc :
Tinh CHT :

0 0 o
to, t°,.
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Anion co do bi phdn cuc lon hon, dp phdn cuc bé hon cation.

A D , ) A , 2, , A
Vi v@y khi cdac ion nguoc ddu tac dung voi nhau co thé xem
chi co anion bi phdn cuc, con cation dong vai tro ion phdn
cuc

VD :re,,, =099 A% 5rg,,,. = 1,35 A® Sreg, =0,99 A°
So sanh do bén dudi tdc dung nhiét cia CaCO,, CdCO,, BaCO,

ChoCaz=20 ;Baz=56;Cdz=48
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Diéu kién veé anion : anion bi phdn cuc

- ion co dién tich Am Ién
- Ban kinh ion 4m Ién

= cang bi phan cuc = cang c6 tinh cOng hoa tri
= t° s0i, t° néng chay thap

VD : so sanh nhiét do néng chay cua NaCl va Nal

Bi phan cyc:
CHT :
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AgC(Cl AgBr Agl
Trang vang nhat vang dam

Do biphancuc: ClIF < Br < T

I bi phan cuc nhiéu nhat nén Agl ¢c6 mau dim nhat

* Ion cang phdn cuc thi mau sac cang nhat dan :

FeCl; : mau vang FeCl, : mau xanh la
(vi Fe3* phan cuc hon Fe?")

* Ion cang bi phdn cvc thi mau sac cang didm ddn :
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V.LUC VAL DER VAL :

Luc ValderVal la nguyén nhin giay nén hién tugng hoa long,
ran, hoa tan, hap thu, ...

Ddt vdn deé :
Ly thuyét vé lién két ion va lién két cong ho4 tri gidi thich
dugc cdu tao phan td cia nhiéu chat ¢ thé rian, 16ng, khi

nhung khong gidi thich dugc su ton tai cia mot s6 khong it
cac chat, vi du nhu khi hiém
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Nguyén tif khi hi€m cé vo electron bén nén khong
thé tao ra cac ki€u lién k&t hoa hoc da xét 6 trén.

Nhung 6 nhiét dd rat thap (= 0°K) khi hi€m cé thé héa 16ng
va héa rian, cdc qua trinh nay thodt ra ning lugng.

Vay nhirng luc nao da hiit cac nguyén t khi hi€ém lai véi
nhau ?

Tuong ty, luc nao di hit nhirng phin tu trung hoa nhu H,,
0,, N,, CH, lai v6i nhau dé chiing ton tai & trang thai 16ng
varan ?

Nhitng luc hit gitta cac nguyén tu, phan tu trung hoa, goi
chung la lyc giira phin tu, hay con goi la luc Val der val
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el ./\9
Ddc diem :

Luc Val der Val ciing c6 ban chat dién nhung c¢6 mét s6
diem khac véi lyc lién két héa hoc nhu :

+ Thé hién trén nhitng khoang cach tudng ddi 16n
+ Khong bao hoa
+ C6 nang lugng rat bé

Luc lién k&t Val der Val gom 3 phan tuong téc :

+ Tuong tac dinh huéng
+ Tudng tac khuéch tan

+ Tuong tac cam Gng
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a. Tuong tdc dinh hudng : xudt hién giita cac phan t& ¢é cuc
— la tuong tac ludng cu'c — luong cu'c. Tuong tac nay ting Khi
Miygng cye €UA €4c phin tif ting va nhiét do cua hé tuong tic
giam
Hop chit c6 nhiét do soi, nhiét d) nong chdy cao — chat
khi dé héa 16ng — chat 16ng dé dong dic

b. Tuong tic cam ing : xuat hién gitta cac phan tu ¢é cuc va
khong cuc ; chi dang ké khi p g, oqc Ciia phin ti§ c6 cyc 16n
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c. Tuong tdac khuéch tin :

+ xuat hién nho luéng cuc nhat thoi gitra cdc phan tu

+ tuong tac luéng cuc nhat thoi — Iwdng cuc nhat thoi
c6 thé tao thanh giita cac phan ti bat ky, c6 cuc hoic
khéng co cuc

+ ¢6 gia tri khong dang ké khi pg,, . ciia cdc phan

tu ¢6 cuc 1én

Tuong tac khuéch tan ting theo kich thuée phan t — nhiét

do soi, nhiét do néng chay cao — chit khi dé héa 16ng
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VD : so sanh t° sdi, t° néng chay cua NH; va CH,

120



Tom lai :

- Tuong tac khué€ch tin xuit hién trong moi trudng hgp va
déng vai tro chu y&u doi véi cdc phan tif khong cé cuc hodc
c6 cuc y€u

- Luc dinh huéng : quan trong véi cac phan tu tuong tac cé
cuc manh

- Tuong tac cam Wng : ndi chung cé vai tro khong dang ké
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VI LIEN KET HYDRO :

Hydro lién két véi mot nguyén t& am dién, dong thoi ciing
c6 kha ning tao lién k&t bo sung véi nguyén tif cia nguyén
to Am dién trong phan t khac

Vidu: H O #) 6

- Bdn chat : lién ké&t hydro vira ¢6 ban chat dién, vira ¢6 ban
chat cho — nhan

- Dj bén : lién két Val der Val < lién két hydro < lién két
cong hoa tri

Lién k&t hydro 1am cho nhiét d§ s6i, nhiét dé néng chay caa
cac chat nhu HF, H,0, NH; cao bat thutong, lam ting do tan
cua cac chat
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C6 2 loai lién két hydro :
H

, O
oA N 10 3 ) : / \ /
+ Li€n két hydro lién phan tu H H...O

“H

Lién k&t hydro lién phan ti lam KLPT ting 1én — t°, t°,.
cao ; lam gidm tinh axit cia mét sé axit ; d tan trong
nudc tang

+ Lién két hydro ndi phan tif :
Hy. O

RN
C III H2C_CH2
’ O/ \O—H
\ .-
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