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CHÖÔNG II : LIEÂN KEÁT HOÙA HOÏC

I. CÁC ĐẠI LƯỢNG ĐẶC TRƯNG

II. LIÊN KẾT CỘNG HÓA TRỊ

III. LIÊN KẾT ION
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CHÖÔNG II : LIEÂN KEÁT HOÙA HOÏC

I. CAÙC ÑAÏI LÖÔÏNG ÑAËC TRÖNG : 

1. Ñoä daøi lieân keát 

2. Goùc lieân keát : (goùc hoùa trò) 

3. Baäc lieân keát 

4. Naêng löôïng lieân keát 
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1. Ñoä daøi lieân keát : 

Laø khoaûng caùch giöõa 2 haït nhaân cuûa nguyeân töû lieân keát

d
A-B

= r
A

+ r
B

d (A
o
) nhoû : phaân töû caøng beàn 

VD : HF HCl HBr HI

d (A
o
) 0,92 1,28 1,42 1,62
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2. Goùc lieân keát : (goùc hoùa trò) 

Goùc taïo thaønh bôûi 2 ñoaïn thaúng töôûng töôïng noái haït nhaân

nguyeân töû trung taâm vôùi 2 haït nhaân nguyeân töû lieân keát.

Goùc lieân keát phuï thuoäc vaøo ñoä aâm ñieän cuûa nguyeân töû trung

taâm ; vaøo löïc ñaåy giöõa caùc caëp e cuûa nguyeân töû trung taâm

VD : H
2
O         H

2
S        H

2
Se          H

2
Te

Ñoä aâm ñieän       O    >      S     >      Se     >     Te 

HOH > HSH > HSeH HTeH>
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Löïc ñaåy giöõa caùc caëp electron : 

HCH  =  109
o
28'

H H

H

N
C

H

H

H

H

HNH  =  107
o
3'

H H
O

HOH  =  104
o
5'

http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Wassermolek%C3%BClmodell.png
http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Wassermolek%C3%BClmodell.png
http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Ammonia-3D-vdW.png
http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Ammonia-3D-vdW.png
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
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3. Baäc lieân keát : ñoä boäi lieân keát

Baäc lieân keát laø soá lieân keát ñöôïc taïo thaønh giöõa 2 nguyeân töû

trong phaân töû

C - C C = C - C = C -

1 2 3

O

S

O O

1,5

O    S    O

1,33
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4. Naêng löôïng lieân keát : E
lk

(kJ/mol, kcal/mol, eV/mol)

Laø naêng löôïng caàn tieâu toán ñeå phaù huûy moät lieân keát (E > 0)

Laø naêng löôïng giaûi phoùng khi hình thaønh moät lieân keát (E < 0)

E
lk

caøng lôùn thì phaân töû ……………………………

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.

0

átsoálieânke

Q

E
ieânkeátphaânhuûyl

TB
 0

átsoálieânke

Q
E

tTTlieânkeá

TB


VD : H
2
O    coù E

OH
=                                        = 459,5 kJ  > 0

2

91910

2

Q
OphaânhuûyH

2 
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5. Phaân loaïi lieân keát theo ñoä aâm ñieän  : 

 > 1,7         lieân keát  ion

 = 0           lieân keát  coäng hoùa trò khoâng phaân cöïc

0<  < 1,7    lieân keát  coäng hoùa trò phaân cöïc

Nguyeân nhaân taïo thaønh lieân keát coäng hoùa trò ñöôïc giaûi thích

baèng 2 phöông phaùp :

1. Phöông phaùp lieân keát hoùa trò : (VB) valence bond

2. Phöông phaùp orbital phaân töû : (MO) Molecular orbital

II. LIEÂN KEÁT COÄNG HOÙA TRÒ : 



606022 Chuong II

9

II. LIEÂN KEÁT COÄNG HOÙA TRÒ : 

Giaûi phöông trình Schrodinger vôùi phaân töû cho pheùp giaûi thích

nguyeân nhaân taïo lieân keát

1. Phöông phaùp lieân keát hoùa trò : (VB)

a. Noäi dung :

- Lieân keát coäng hoaù trò ñöôïc taïo thaønh baèng caëp e duøng chung

coù spin ngöôïc chieàu nhau.

- Caëp e duøng chung ñöôïc ñaûm baûo baèng söï che phuû cuûa caùc

orbital nguyeân töû taïo lieân keát

- Möùc ñoä che phuû giöõa caùc AO caøng lôùn  lieân keát caøng beàn.
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b. Cô cheá hình thaønh lieân keát :

* Cô cheá goùp chung e : 

* Cô cheá cho nhaän e : 

VD : phaân töû H
2

(theo VB) goàm 2 nguyeân töû Hydro 

H
a

z = 1  1s
1

H
b

z = 1   1s
1

H
a

: H
b

 H – H 

1s 1s

Cô cheá goùp chung e : 



606022 Chuong II

11

VD2 : H(z = 1)                      Cl (z = 17)

1s
1

3s
2

3p
x

2
3p

y

2
3p

z

1 

H Cl

cuûa Hydro

cuûa Clo

Cl H

1s3p

H – Cl 
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* Cô cheá cho nhaän electron : 

Caëp e duøng chung ñöôïc taïo thaønh töø moät nguyeân töû coù caëp e vaø

moät nguyeân töû coù AO töï do.

Lieân keát taïo thaønh laø lieân keát cho – nhaän (lieân keát phoái trí) 

Kyù hieäu , chieàu muõi teân chæ chieàu di chuyeån caëp electron

VD : xeùt söï hình thaønh  phaân töû CO theo VB

C
z=6

O
z=8

C      O

2s
2

2p
x

1
2p

y

1
2p

z

0

2s
2

2p
x

1
2p

y

1
2p

z

2

s p p
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c. Söï ñònh höôùng cuûa lieân keát :

Caùc AO khaùc nhau coù hình daïng khaùc nhau ; coù höôùng trong

khoâng gian xaùc ñònh  möùc ñoä che phuû theo caùc höôùng cuõng

khaùc nhau

AO (ns) coù daïng hình caàu, möùc ñoä che phuû cöïc ñaïi theo moïi

höôùng laø nhö nhau

AO (np) coù daïng , möùc ñoä che phuû cöïc ñaïi doïc

theo truïc töông öùng.

Do coù söï ñònh höôùng cuûa lieân keát  hôïp chaát coäng hoaù trò coù

tính ñònh höôùng vaø baõo hoaø,

Söï che phuû giöõa caùc AO daãn ñeán söï taïo lieân keát s vaø lieân keát p.

 hôïp chaát coäng hoaù trò coù nhieät soâi, nhieät ñoä noùng chaûy 

thaáp hôn hôïp chaát ion.
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Lieân keát s :

Lieân keát coù mieàn che phuû cöïc ñaïi naèm treân truïc noái taâm cuûa

2 nguyeân töû taïo lieân keát (truïc lieân keát)

VD : lieân keát s ñöôïc taïo thaønh do söï che phuû s – s , p – p vaø 

s – p 

S P P  S

s
p

sp
3

– 1s   :   lieân keát C – H (phaân töû CH
4
)

sp
3

– sp
3

:   lieân keát C – C (phaân töû C
2
H

6
)
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Löu yù : trong phaân töû, neáu giöõa 2 nguyeân töû coù khaû naêng taïo

nhieàu lieân keát thì lieân keát ñaàu tieân laø lieân keát s, sau ñoù laø

lieân keát p

Ñaëc ñieåm cuûa lieân keát s :

Khoâng caûn trôû söï quay töï do giöõa caùc nguyeân töû trong phaân töû  

 Es lôùn  lieân keát s beàn (khoâng tham gia phaûn öùng coäng)
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Lieân keát p :

Lieân keát coù mieàn che phuû cöïc ñaïi naèm veà 2 phía cuûa truïc lieân

keát

truïc lieân keát

z

lieân keát p

lieân keát giöõa 2AO p coù truïc song song (ñaûm baûo coù mieàn che

phuû cöïc ñaïi)
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p
z

– d
zx

: taïo lieân keát p

truïc lieân keát

lieân keát p

p
z d

zx

p – s : mieàn che phuû naèm veà 2 phía nhöng khoâng cöïc ñaïi

 khoâng taïo lieân keát p
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Ñaëc ñieåm cuûa lieân keát p :

Caûn trôû söï quay töï do giöõa caùc nguyeân töû trong phaân töû  taïo

ñoàng phaân cis – trans

Ep nhoû  lieân keát p keùm beàn, deã bò phaù huûy, deã tham gia

phaûn öùng coäng

Löu yù : 

+ Lieân keát p chæ ñöôïc taïo thaønh giöõa 2 nguyeân töû khi ñaõ coù

lieân keát s

+ Caëp ñieän töû p neáu thuoäc 2 nhaân nguyeân töû taïo lieân keát  laø

lieân keát p ñònh vò

+ Caëp ñieän töû p neáu thuoäc nhieàu ( 3) nhaân nguyeân töû taïo

lieân keát  laø lieân keát p khoâng ñònh vò
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19VD : phaân töû N
2

theo VB

p
p  ñònh vòN      N

s
1s +

3

1.2

6

.2


 e

átsoálieânke

elieânkeát
keátlieânBaäc

s

2s
2

2p
x

1
2p

y

1
2p

z

1

2s
2

2p
x

1
2p

y

1
2p

z

1

s p p
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Coäng hoùa trò cöïc ñaïi cuûa nguyeân toá ñöôïc quyeát ñònh bôûi : 

a) Soá orbital hoùa trò

b) Soá electron hoùa trò

c) Soá electron hoùa trò ñoäc thaân ôû traïng thaùi kích thích

d) Taát caû ñeàu ñuùng
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Choïn phaùt bieåu sai

Theo lyù thuyeát lieân keát hoùa trò (VB) :

a) Lieân keát coäng hoùa trò ñöôïc hình thaønh do söï keát ñoâi cuûa 2

electron coù spin traùi daáu, ôû ñaây coù söï che phuû cuûa 2 AO

b) Lieân keát coäng hoùa trò caøng beàn khi möùc ñoä che phuû cuûa

caùc AO caøng lôùn

c) Soá lieân keát coäng hoùa trò cuûa moät nguyeân töû trong moät

phaân töû baèng soá orbital hoùa trò cuûa noù tham gia che phuû

d) Nitô coù 5 lieân keát coäng hoùa trò trong hôïp chaát HNO
3
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VD 2 : phaân töû CH
4

C
z = 6

2s
2

2p
x

1
2p

y

1
2p

z

0
H

z = 1
1s

1

C
*
         2s

1
   2p

x

1
  2p

y 

1
 2p

z

1

4H 1s
1

1s
1

1s
1

1s
1

a b c d

ss ss
s s

s s
CH H

H

H

4 lieân keát s trong phaân töû CH
4

khoâng baèng nhau nhöng thöïc

nghieäm cho thaáy 4 lieân keát s naøy hoaøn toaøn baèng nhau vaø phaân

boá ñoái xöùng trong khoâng gian

http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Methane-structure.png
http://vi.wikipedia.org/wiki/H%C3%ACnh:Methane-structure.png
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
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d. Söï lai hoaù cuûa caùc AO :

Söï lai hoaù laø söï keát hôïp cuûa caùc AO khaùc nhau coù naêng

löôïng xaáp xæ baèng nhau ñeå taïo ra moät soá töông ñöông caùc AO

baèng nhau (ñoä daøi, ñoä beàn lieân keát)

Ñieàu kieän ñeå caùc AO lai hoaù :

- Phaûi coù naêng löôïng xaáp xæ baèng nhau, E
p – s

phaûi nhoû. 

- Maät ñoä e phaûi lôùn 

- Möùc ñoä che phuû giöõa caùc AO phaûi cöïc ñaïi
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Caùc daïng lai hoaù :

Lai hóa kiểu sp3

Lai hóa kiểu sp2

Lai hóa kiểu sp 

* Daïng sp
3

: 1 AO ns vôùi 3 AO np  4 AO sp
3

4 AO naøy höôùng veà 4 ñænh cuûa cuûa töù dieän ñeàu, goùc giöõa caùc

AO baèng 109
o
5’

Lai hoaù sp
3

gaëp trong hôïp chaát höõu cô coù noái ñôn (s) 

Caùc daïng lai hoaù :
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C* (z = 6) 2s
1

2p
x

1
2p

y

1
2p

z

1

Tröôùc khi lai 

hoùa

Lai hoùa sp
3

sp
3

sp
3

sp
3

sp
3

109
o
28'
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C lai hoaù sp
3

: 

sp
3

sp
3

sp
3

sp
3

109
o
28'

109
o
28'

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
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Phaân töû CCl
4

: cacbon ôû traïng thaùi lai hoaù sp
3

C

Cl

Cl

Cl

Cl
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Phaân töû n – butan : CH
3

– CH
2

– CH
2

– CH
3

Caùc nguyeân töû C
1
, C

2
, C

3
, C

4
ñeàu ôû traïng thaùi lai hoaù

sp
3  phaân töû coù daïng ziczac, do goùc hoaù trò giöõa caùc

C baèng 109
o
5’

C

C

C

C

109
o
28'

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
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* Daïng sp
2

: 1 AO (ns) + 2 AO (np)  3 AO sp
2

3 AO naøy höôùng veà 3 ñænh cuûa tam giaùc ñeàu, goùc giöõa caùc AO

baèng 120
o

Lai hoaù sp
2

gaëp trong caùc hôïp chaát höõu cô coù noái ñoâi nhö

anken vaø daãn xuaát, benzen

C
*
       2s

1
    2p

x

1
   2p

y

1
   2p

z

1

sp
2

  s

 p

p sp2

sp
2

120
o

Tröôùc khi lai hoùa
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VD 1 : Xeùt söï hình thaønh phaân töû etylen CH
2

= CH
2

Trong phaân töû  CH
2

= CH
2

cacbon ôû traïng thaùi lai hoaù sp
2

C  =  C

H H

H H

s

s s

s s

p

4 s (C – H) : do söï xen phuû giöõa AO 1s cuûa H vôùi 1 AO sp
2

cuûa C

Lieân keát C = C : goàm 1 lieân keát s giöõa AO sp
2

(C
1
) – sp

2
(C

2
)

1 lieân keát p ñònh vò 2p
z

(C
1
) – 2p

z
(C

2
)

p

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

3p

Cl 3p Cl
3p

B

sp2

sp2

sp2

VD 2 : phaân töû BCl
3
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* Daïng sp : 1 AO (ns)  +  1 AO (np)  2 AO sp

2 AO naøy naèm treân cuøng moät ñöôøng thaúng, goùc giöõa chuùng

baèng 180
o

sp
sp sp

180
o

Lai hoùa sp thöôøng gaëp trong caùc hôïp chaát höõu cô coù noái 3
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CC
H H

C
1

C
2

H H
ss

Caùc lieân keát taïo thaønh : 

2s : sp(C) – 1s(H)   ;   1s :  sp (C
1
) – sp (C

2
)

2p ñònh vò : 2p
y

(C
1
) – 2p

y
(C

2
)  ;   2p

z
(C

1
) – 2p

z
(C

2
)

VD : phaân töû C
2
H

2

C
*

z = 6
2s

1
      2p

x

1
    2p

y

1
    2p

z

1
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VD : cho bieát traïng thaùi lai hoùa cuûa caùc nguyeân töû cacbon sau

CH
2
 = CH - CH = CH

2 CH     C - CH = CH
2

1             2         3          4 1            2      3          4
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e. Döï ñoaùn traïng thaùi lai hoùa cuûa nguyeân töû trung taâm A

Xeùt caùc phaân töû AB
m

, AB
m

q+
, AB

m

q-

AB
m

: A laø nguyeân töû trung taâm caàn döï ñoaùn traïng thaùi lai hoùa

B laø nguyeân töû nhoùm, m laø soá nhoùm = soá s lieân keát.

VD : trong phaân töû H
2
O, A laø Oxy, B laø hydro, 

Trong phaân töû SO
2
, A laø löu huyønh S, B laø O, 
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Tính soá lieân keát s xung quanh A (kyù hieäu laø y)

y = s
lieân keát

(-) + s
khoâng lieân keát

(..)

y = 4 : 

y = 2 : 

y = 3 : 

2

mAcuûatròhoùae
y




2

qmAcuûatròhoùae
yAB

q

m




2

)q(mAcuûatròhoùae
yAB

q

m




-Electron hoùa trò laø e ôû lôùp ngoaøi cuøng
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VD : H
2
O coù O

z=8
: e hoùa trò cuûa O laø 6

CO
2

: C
z=6

; e hoùa trò cuûa C

NO
2

-
: N

z=7
 e hoùa trò

NH
4

+
: N

z=7
 e hoùa trò
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2. Goùc BAB

Phuï thuoäc vaøo löïc ñaåy giöõa caùc caëp electron cuûa A : 

.. .. > .. _ > _ _ > . _ 

H - C - H

H

H

N
H

H

H

O

HH

HCH HNH HOH= 109
o
28' < 109

o
28' << 109

o
28'

NO
2

: N
z=7 

ONO

N

O O
> 120

o
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Soá lieân keát s

xung quanh A
Phaân töû AB

m
Ví duï

y = 4

A lai hoùa sp
3

Töù dieän ñeàu

109
o
28’

Thaùp tam giaùc

<  109
o
28’

Phaân töû goùc

<< 109
o
28’

BAB

B - A - B

B

B

AB
4

B - A - B

B

AB
3

..

A

BBAB
2

..

:

:
..
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Soá lieân keát s

xung quanh A
Phaân töû AB

m
Ví duï

y = 3

A lai hoùa sp
2

AB
3

Tam giaùc ñeàu 120
o

Phaân töû goùc

<  120
o


AB

2  -
Phaân töû goùc > 120

o

y = 2

Lai hoùa sp 

AB
2

Thaúng haøng
180

o

BAB

A

BBAB
2

..
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Soá lieân keát s

xung quanh A
Phaân töû AB

m
Ví duï

y = 5

A lai hoùa sp
3
d

Löôõng tam giaùc

Töù dieän leäch

Chöõ T

Ñöôøng thaúng
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3. Phaân töû coäng hoùa trò : 

a. Tính phaân cöïc :

- Phaân töû trung hoøa veà ñieän

- Döïa vaøo söï phaân boá maây electron trong phaân töû maø

phaân töû phaân cöïc hay khoâng phaân cöïc

- Trong phaân töû gaàn nguyeân töû döông ñieän hôn seõ tìm

thaáy moät troïng taâm tích ñieän döông ; gaàn nguyeân töû aâm

ñieän hôn seõ tìm thaáy moät troïng taâm tích ñieän aâm
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Phaân töû khoâng phaân cöïc : coù goùc hoùa trò 109
o
28’, 120

o
, 180

o
. 

Phaân töû phaân cöïc : phaân töû coù goùc hoùa trò khaùc 109
o
28’, 120

o
,

180
o
. Ví duï nhö phaân töû HCl, NH

3
(<109

o
28’), SO

2
(< 120

o
), ….

- Neáu 2 troïng taâm tích ñieän truøng nhau  phaân töû khoâng

phaân cöïc (phaân töû ñoái xöùng) ;

- Neáu 2 troïng taâm tích ñieän khoâng truøng nhau  phaân töû

phaân cöïc (phaân töû baát ñoái xöùng)

Ví duï nhö H
2
, CH

4
, CO

2
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Xeùt söï hình thaønh phaân töû AB
m

theo VB : 

2

mAcuûatròhoùae

y





+    Goùc hoùa trò BAB

+   Caáu truùc phaân töû

+   Caùc lieân keát A – B ñöôïc taïo thaønh

+   Baäc lieân keát 

s



keátlieânsoá.2

keátlieâne

x
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VD 1 : xeùt phaân töû NH
3

theo VB 
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Xeùt söï hình thaønh phaân töû H
2
O theo VB, cho O coù z = 8
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VD 2 : Xeùt phaân töû CO
2

; C (z = 6)
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VD 3 : phaân töû SO
2

theo VB (S
z=16

3s
2

3p
4
)
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VD 4 : SO
3  

theo VB
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VD 5 : phaân töû O
3

theo VB
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Söï lai hoùa sp
3

cuûa nguyeân töû trung taâm trong daõy 

ion : SiO
4

4-
- PO

4

3-
- SO

4

2-
- ClO

4

-
giaûm daàn do : 

a) Söï cheânh leäch naêng löôïng giöõa caùc phaân lôùp 

electron 3s vaø 3p taêng daàn

b) Kích thöôùc caùc nguyeân töû trung taâm tham gia lai 

hoùa taêng daàn

c) Naêng löôïng cuûa caùc AO tham gia lai hoùa taêng daàn

d) Taát caû ñeàu sai
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. Trong ion NH
2

-
, kieåu lai hoùa cuûa nguyeân töû nitô vaø

daïng hình hoïc cuûa ion NH
2

-
laø : 

a) sp
3

vaø daïng phaân töû goùc

b) sp
2

vaø daïng tam giaùc phaúng

c) sp vaø daïng thaúng haøng

d) sp
2

vaø daïng phaân töû goùc
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Cho bieát nitô trong phaân töû NF
3

ôû traïng thaùi lai 

hoùa sp
3
, vaäy phaân töû NF

3
coù ñaëc ñieåm : 

a) Caáu hình tam giaùc phaúng, goùc hoùa trò 120
o

b) Caáu hình töù dieän, goùc hoùa trò 109
o
28’

c) Caáu hình  thaùp, phaân cöïc

d) Caáu hình  thaùp, khoâng coù cöïc
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Choïn phaùt bieåu ñuùng veà caáu hình phaân töû NH
3

: 

a) Caáu hình tam giaùc phaúng, phaân cöïc

b) Caáu hình töù dieän ñeàu, phaân cöïc

c) Caáu hình tam giaùc phaúng, khoâng phaân cöïc

d) Caáu hình thaùp tam giaùc, phaân cöïc
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xét phức Nickel (II) tetraclorur, theo thuyết VB, ta chỉ giải 

thích được phức trên có cấu trúc tứ diện chứ không thể 
giải thích được màu xanh lá cây của dung dịch phức này
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2. Phöông phaùp orbital phaân töû (MO) : 

a) Noäi dung : 

- Phaân töû laø toå hôïp thoáng nhaát giöõa haït nhaân vaø electron,

trong ñoù electron chuyeån ñoäng trong ñieän tröôøng hieäu duïng cuûa

nhaân vaø cuûa electron khaùc

- Traïng thaùi cuûa electron ñöôïc ñaëc tröng bôûi haøm soùng phaân

töû (öùng vôùi moãi haøm soùng phaân töû coù moät orbital phaân töû, kyù

hieäu MO)

Moãi MO ñöôïc xaùc ñònh bôûi toå hôïp caùc soá löôïng töû phaûn aùnh

tính chaát cuûa electron treân moãi traïng thaùi naêng löôïng
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Töông öùng vôùi caùc AO s ,p ,d ,f … trong nguyeân töû, trong

phaân töû coù caùc MO s p   ..

Teân goïi caùc MO ( sp …) 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 .

- MO ñöôïc taïo thaønh baèng toå hôïp tuyeán tính (che phuû) cuûa caùc

orbital nguyeân töû (AO) taïo lieân keát. Coù bao nhieâu AO trong

phaân töû tham gia toå hôïp seõ coù baáy nhieâu MO ñöôïc taïo thaønh (ie

coù n AO  n MO)
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Ví duï : söï toå hôïp cuûa 2 AO 1s taïo thaønh MO lieân keát s
1s

vaø MO phaûn lieân keát s
1s

*

Ngoaøi ra coøn coù loaïi MO thöù ba ñöôïc goïi laø MO khoâng lieân

keát do caùc AO khoâng tham gia toå hôïp chuyeån nguyeân veïn

thaønh.

hay söï toå hôïp cuûa 2 AO 2p  coù theå taïo thaønh 2 MO lieân keát

s
2p

vaø phaûn lieân keát s
2p

*
hoaëc 2 MO lieân keát p

2p
vaø phaûn

lieân keát p
2p

*
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b) Ñieàu kieän ñeå caùc AO tham gia toå hôïp : 

- Caùc AO phaûi coù naêng löôïng xaáp xæ baèng nhau, E
p-s

nhoû

- Caùc AO phaûi coù tính ñoái xöùng gioáng nhau. Ví duï AO s ñoái

xöùng quanh truïc z thì AO p phaûi ñoái xöùng quanh truïc z

- Phaûi coù söï che phuû cöïc ñaïi giöõa caùc AO

c) Keát luaän : 

Phöông phaùp MO laø giaûi phöông trình Schrodinger ñeå xaùc

ñònh caùc MO vôùi caùc phaân möùc naêng löôïng cuûachuùng

Sau ñoù xeáp electron cuûa phaân töû vaøo caùc MO, phaûi tuaân theo :

Nguyeân lyù Pauli 

Nguyeân lyù vöõng beàn 

Quy taéc Hund 
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Töø coâng thöùc electron cuûa phaân töû cho bieát tính chaát

cuûa phaân töû : + Töø tính 

+ Baäc lieân keát theo MO 

+ Töø tính :

+ Baäc lieân keát theo MO : 

Phaân töû thuaän töø (bò nam chaâm huùt) : trong phaân töû coù

electron ñoäc thaân

Phaân töû nghòch töø (khoâng bò nam chaâm huùt) : trong phaân töû 

khoâng coù electron ñoäc thaân

s



 

átsoálieânke.2

nkeátephaûnlieâelieânkeát

x
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VD : phaân töû H
2

theo MO

- Taïo caùc MO trong phaân töû

H
2

H
a

z = 1 1s
1 

1s (a)

H
b

z = 1 1s
1 

1s (b)

Ñeå taïo MO phaûi toå hôïp tuyeán tính caùc haøm soùng AO 

Coù 2 caùch toå hôïp : toå hôïp tuyeán tính coäng vaø toå hôïp tuyeán

tính tröø
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1) Toå hôïp tuyeán tính coäng : 


s

= haøm soùng phaân töû ñoái xöùng

= C
1


1s (a)
+    C

2


1s (b) 
=   orbital phaân töû lieân keát

 MO lieân keát

MO lieân keát coù naêng löôïng nhoû hôn cuûa AO töông öùng

Khi 2 haøm soùng AO cuøng daáu phuû leân nhau  toå hôïp tuyeán

tính coäng
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2) Toå hôïp tuyeán tính tröø : 


A

= haøm soùng phaân töû phaûn ñoái xöùng

= C
1


1s (a)
- C

2


1s (b) 
=   orbital phaân töû 

phaûn lieân keát  MO phaûn  lieân keát (MO*)

MO phaûn lieân keát coù E > E cuûa AO töông öùng. Kyù hieäu MO*

Khi 2 haøm soùng AO ngöôïc daáu phuû leân nhau  toå hôïp tuyeán

tính tröø

Theo VB : 2 electron ñaåy nhau seõ khoâng taïo lieân keát
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E
O

E
1

E
2

AO

E

MO phaûn lieân keát = MO s1s phaûn lieân keát = s
1s

*

MO lieân keát = MO s1s lieân keát = s
1s

1s 1s
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Two 1s orbitals combine to form a bonding and an

antibonding M.O.
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An orbital correlation diagram for hydrogen 



606022 Chuong II

78



606022 Chuong II

79

Vaäy thöù töï naêng löôïng cuûa caùc MO nhö sau : 

s
1s
s

1s

*

Xeáp e cuûa phaân töû H
2
vaøo caùc MO nhaän ñöôïc coâng thöùc e cuûa

phaân töû H
2 s

1s

2
(phaân töû nghòch töø)

Baäc lieân keát : 

+ Tröôøng hôïp H
2

+
: 

So saùnh H
2

vaø H
2

+
:

baäc lieân keát  : 

Ñoä daøi lieân keát:

Ñoä beàn lieân keát :
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VD 1 : phaân töû He
2

toàn taïi hay khoâng ? 

He (z = 2)    He
2

coù 4e

He
2

:

VD 2 : 

He
2

+
:

Theo MO khoâng tính ñöôïc goùc lieân keát
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An orbital correlation diagram for a hypothetical He-He 

molecule 
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(*) Phaân töû goàm 2 nguyeân töû thuoäc chu kyø 2 : A
2

Li
z=3

Be
z=4

B
z=5

C
z=6

N
z=7

O
z=8

F
z=9

Ne
z=10

Caùc nguyeân toá ñaàu chu kyø Caùc nguyeân toá cuoái chu kyø

Do thöù töï möùc naêng löôïng MO gioáng nhau – 2s gaàn baèng 2p 

Xeùt phaân töû taïo thaønh töø caùc nguyeân toá cuûa chu kyø

II : phaân töû kieåu A
2

hoaëc AB
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VD : phaân töû O
2

coù toång coäng 16e

O  z = 8         1s     2s    2p
x
    2p

y
     2p

z

O  z = 8         1s     2s    2p
x
    2p

y
     2p

z

a

b

Coù 10 AO tham gia toå hôïp taïo thaønh 10 MO : 

*

p2p2

*

p2p2

*

p2p2

*

s2s2

*

s1s1
zzyyxx

ppppssssss
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10 MO naøy ñöôïc phaân boá nhö sau : 

Baäc lieân keát : 

O
2 

: O = O 
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90Orbital correlation diagram for diboron (B
2
) 
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Orbital correlation diagram for homonuclear diatomic 

molecules other than B
2
, C

2
, and N

2
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Thöù töï MO cuûa caùc nguyeân toá cuoái chu kyø 2 : A
2

Vieát ôû daïng ngaén hôn : 

Chæ xeáp electron hoùa trò cuûa phaân töû – nghóa laø

electron cuûa lôùp ngoaøi cuøng (bỏ đi 4 e của 2 MO K)
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VD :

Phaân töû O
2

-
(17e) : coù   hoùa trò

 Phaân töû O
2

-
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Thöù töï caùc MO cuûa caùc nguyeân toá ñaàu chu kyø 2 : A
2

Viết ở dạng ngắn hơn :  
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VD : phaân töû N
2

(14e)

Soá e hoùa trò =

 Phaân töû N
2

Baäc lieân keát : 

N      N
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Phaân töû goàm 2 nguyeân töû khaùc nhaân (AB) cuûa chu kyø 2 :

VD : CO, NO, CN
-

CO : 10e hoùa trò 

NO : 11e hoùa trò 

CN
-
: 13 + 1 – 4 = 10e hoùa trò 
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Söï hình thaønh phaân töû CO theo 

MO
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Tuy thuyết MO có tính chất tổng quát nhưng hầu như 

không giải thích được các liên kết riêng lẻ trong phân tử, 

mà chỉ quan tâm đến các điện tử hóa trị tham gia vào 

việc tạo thành orbital phân tử và bỏ qua các liên kết giữa 

các nguyên tử. 

Xét ví dụ phân tử nước :

thuyết MO giải thích việc tạo thành orbital phân tử nước, mà

không giải thích về liên kết giữa O và H như thế nào, hình

dạng, độ dài liên kết...

Với 6 orbital nguyên tử, nước có 6 orbital phân tử, giản đồ

các mức năng lượng của các orbital phân tử như sau:
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Với 4 điện tử trên 2 orbital phân tử liên kết

sigma(s) và sigma(z), phân tử nước có 2 liên

kết.

Tất cả các điện tử đều ghép đôi nên nước

nghịch từ. Điều mà thuyết VB hoàn toàn không

làm được.
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Orbital correlation diagram for LiF 
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III. LIEÂN KEÁT ION : 
1. Ñònh nghóa : 

Lieân keát ñöôïc taïo thaønh baèng löïc huùt tónh ñieän giöõa caùc ion

tích ñieän traùi daáu

Na
+

+ Cl
-

= NaCl

Thuyeát tónh ñieän hieän ñaïi veà lieân keát hoaù hoïc : töông taùc hoaù

hoïc goàm 2 quaù trình

+ quaù trình huùt nhau baèng löïc huùt tónh ñieän cuûa caùc ion

naøy

+ quùa trình taïo thaønh caùc ion töø caùc nguyeân töû töông

taùc

CHÖÔNG II : LIEÂN KEÁT HOÙA HOÏC (TT)
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2. Nguyeân nhaân taïo lieân keát : 

- Nguyeân töû nhöôøng electron : cation taïo thaønh coù caáu truùc lôùp

voû electron ngoaøi gioáng khí trô ôû chu kyø tröôùc noù

Ñöôïc giaûi thích theo thuyeát Kossel :

- Nguyeân töû nhaän electron : anion taïo thaønh coù caáu truùc lôùp voû

ngoaøi gioáng khí trô ôû cuøng chu kyø

- Cation vaø anion huùt nhau vaø tieán laïi gaàn nhau.

Ñeán khi naøo löïc ñaåy baèng löïc huùt thì caùc ion döøng laïi vaø ôû caùch

nhau moät khoaûng caùch nhaát ñònh. Khi ñoù phaân töû ion hình thaønh

Nhöng khi tieán ñeán raát gaàn nhau thì giöõa chuùng xuaát hieän löïc ñaåy

giöõa caùc voû e, löïc ñaåy caøng taêng khi caùc ion caøng tieán ñeán gaàn

nhau hôn.
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3. Ñaëc ñieåm cuûa lieân keát ion : 

Coù tính khoâng ñònh höôùng, khoâng baõo hoaø, phaân cöïc

vì vaäy hôïp chaát ion coù caáu truùc kieåu maïng tinh theå kim loaïi

 hôïp chaát ion coù nhieät ñoä soâi, nhieät ñoä noùng chaûy cao

hôn hôïp chaát coäng hoaù trò

4. Ñoä ion cuûa hôïp chaát ion : 

Ñöôïc xaùc ñònh qua hieäu soá ñoä aâm ñieän

 =  
A

- 
B 


A

>  
B

Lieân keát ion chæ hình thaønh giöõa caùc kim loaïi ñieån hình vaø phi

kim ñieån hình – laø nhöõng nguyeân toá coù ñoä aâm ñieän cheânh leäch

nhau lôùn)

 caøng lôùn hôïp chaát caøng ion
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6. Söï phaân cöïc cuûa ion : 

- Moät soá hôïp chaát ion nhöng coù nhieät ñoä soâi, nhieät ñoä noùng chaûy

thaáp, khoù ñieän ly vaø keùm beàn döôùi taùc duïng cuûa nhieät ñoä.

Nguyeân nhaân laø do söï phaân cöïc cuûa ion

Nhöõng hôïp chaát nhö vaäy ñöôïc goïi laø hôïp chaát ion coù moät

phaàn tính coäng hoaù trò
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Hoaëc :

- Söï phaân cöïc ion laø söï huùt ñaùm maây electron cuûa anion veà

phía cation

Cation goïi laø ion phaân cöïc ; anion laø ion bò phaân cöïc hay bò

bieán daïng

+ -

Söï bieán daïng cuûa ñaùm maây electron anion döôùi taùc duïng

phaân cöïc cuûa cation
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Ñieàu kieän ñeå cation phaân cöïc :

+ Ñieän tích (+) phaûi lôùn

+ Ngoaøi ra coøn phuï thuoäc vaøo caáu hình electron cuûa cation

+ Baùn kính ion döông phaûi nhoû

Ion caøng phaân cöïc  ……………………………………………………………………………..
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So saùnh söï phaân cöïc cuûa ion :

* 2 ion cuøng ñieän tích : xeùt baùn kính ion 

VD : Mg
2+

(z = 12)  Ca
2+

(z = 20)

Ñoä phaân cöïc :  
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* 2 ion cuøng baùn kính : xeùt ñieän tích ion

Ví duï : 
o2

BaK
A35,1rr  

Ñoä phaân cöïc :
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o

NaCu
A98,0rr  

Cu
z=29

3s
2

3p
6

4s
1

3d
10 

Cu
+

3s
2

3p
6

3d
10



Ñoä phaân cöïc  :  

Tính CHT      :  

t
o

s
, t

o

nc 
:   

VD : xeùt 2 phaân töû CuCl vaø NaCl

Na
z=11

2s
2

2p
6

3s
1

Na
+

2s
2

2p
6

* 2 ion khaùc nhau coù cuøng ñieän tích, coù cuøng r :

döïa vaøo caáu truùc lôùp voû electron ngoaøi cuûa ion
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VD : xeùt 2 phaân töû NaCl vaø MgCl
2

Ñieän tích : Mg
2+

>    Na
+

r
ion

:  

Ñoä phaân cöïc : 

Tính CHT : 

t
o

s
, t

o

nc
: 
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Anion coù ñoä bò phaân cöïc lôùn hôn, ñoä phaân cöïc beù hôn cation.

VD : r
Ca 2+

= 0,99 A
o

; r
Ba 2+

= 1,35 A
o

; r
Cd2+

= 0,99 A
o

So saùnh ñoä beàn döôùi taùc duïng nhieät cuûa CaCO
3
, CdCO

3
, BaCO

3

Cho Ca z = 20  ; Ba z = 56 ; Cd z = 48

Vì vaäy khi caùc ion ngöôïc daáu taùc duïng vôùi nhau coù theå xem

chæ coù anion bò phaân cöïc, coøn cation ñoùng vai troø ion phaân

cöïc
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Ñieàu kieän veà anion : anion bò phaân cöïc 

- ion coù ñieän tích aâm lôùn

- Baùn kính ion aâm lôùn 

Bò phaân cöïc : 

CHT : 

VD : so saùnh nhieät ñoä noùng chaûy cuûa NaCl vaø NaI

 caøøng bò phaân cöïc   caøng coù tính coäng hoùa trò         

 t
o

soâi, t
o

noùng chaûy thaáp 
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FeCl
3

: maøu vaøng FeCl
2

: maøu xanh laù

(vì Fe
3+

phaân cöïc hôn Fe
2+

)

AgCl AgBr AgI

Traéng vaøng nhaït vaøng ñaäm

* Ion caøng bò phaân cöïc thì maøu saéc caøng ñaäm daàn :

I
-
bò phaân cöïc nhieàu nhaát neân AgI coù maøu ñaäm nhaát

Ñoä bò phaân cöïc :      Cl
-

<    Br
-

<    I
-

* Ion caøng phaân cöïc thì maøu saéc caøng nhaït daàn :
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V. LÖÏC VAL DER VAL :

Ñaët vaán ñeà :

Lyù thuyeát veà lieân keát ion vaø lieân keát coäng hoaù trò giaûi thích

ñöôïc caáu taïo phaân töû cuûa nhieàu chaát ôû theå raén, loûng, khí

nhöng khoâng giaûi thích ñöôïc söï toàn taïi cuûa moät soá khoâng ít

caùc chaát, ví duï nhö khí hieám

Löïc ValderVal laø nguyeân nhaân gaây neân hieän töôïng hoaù loûng,

raén, hoøa tan, haáp thuï, …
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Nguyeân töû khí hieám coù voû electron beàn neân khoâng

theå taïo ra caùc kieåu lieân keát hoùa hoïc ñaõ xeùt ôû treân.

Töông töï, löïc naøo ñaõ huùt nhöõng phaân töû trung hoøa nhö H
2
,

O
2
, N

2
, CH

4
laïi vôùi nhau ñeå chuùng toàn taïi ôû traïng thaùi loûng

vaø raén ?

Vaäy nhöõng löïc naøo ñaõ huùt caùc nguyeân töû khí hieám laïi vôùi

nhau ?

Nhöng ôû nhieät ñoä raát thaáp ( 0
o
K) khí hieám coù theå hoùa loûng

vaø hoùa raén, caùc quaù trình naøy thoaùt ra naêng löôïng.

Nhöõng löïc huùt giöõa caùc nguyeân töû, phaân töû trung hoøa, goïi

chung laø löïc giöõa phaân töû, hay coøn goïi laø löïc Val der val
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Ñaëc ñieåm :

+ Theå hieän treân nhöõng khoaûng caùch töông ñoái lôùn

+ Khoâng baõo hoøa

+ Coù naêng löôïng raát beù

Löïc lieân keát Val der Val goàm 3 phaàn töông taùc :

Löïc Val der Val cuõng coù baûn chaát ñieän nhöng coù moät soá

ñieåm khaùc vôùi löïc lieân keát hoùa hoïc nhö :

+ Töông taùc caûm öùng

+ Töông taùc khueách taùn

+ Töông taùc ñònh höôùng
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a. Töông taùc ñònh höôùng : xuaát hieän giöõa caùc phaân töû coù cöïc

 laø töông taùc löôõng cöïc – löôõng cöïc. Töông taùc naøy taêng khi


löôõng cöïc

cuûa caùc phaân töû taêng vaø nhieät ñoä cuûa heä töông taùc

giaûm

Hôïp chaát coù nhieät ñoä soâi, nhieät ñoä noùng chaûy cao  chaát

khí deã hoùa loûng  chaát loûng deã ñoâng ñaëc

b. Töông taùc caûm öùng : xuaát hieän giöõa caùc phaân töû coù cöïc vaø

khoâng cöïc ; chæ ñaùng keå khi 
löôõng cöïc

cuûa phaân töû coù cöïc lôùn
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c. Töông taùc khueách taùn :

+ xuaát hieän nhôø löôõng cöïc nhaát thôøi giöõa caùc phaân töû

+ töông taùc löôõng cöïc nhaát thôøi – löôõng cöïc nhaát thôøi

coù theå taïo thaønh giöõa caùc phaân töû baát kyø, coù cöïc hoaëc

khoâng coù cöïc

+ coù giaù trò khoâng ñaùng keå khi 
löôõng cöïc

cuûa caùc phaân

töû coù cöïc lôùn

Töông taùc khueách taùn taêng theo kích thöôùc phaân töû  nhieät 

ñoä soâi, nhieät ñoä noùng chaûy cao  chaát khí deã hoùa loûng 
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VD : so saùnh t
o

soâi, t
o

noùng chaûy cuûa NH
3

vaø CH
4
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Toùm laïi :

- Töông taùc caûm öùng : noùi chung coù vai troø khoâng ñaùng keå

- Löïc ñònh höôùng : quan troïng vôùi caùc phaân töû töông taùc coù

cöïc maïnh

- Töông taùc khueách taùn xuaát hieän trong moïi tröôøng hôïp vaø

ñoùng vai troø chuû yeáu ñoái vôùi caùc phaân töû khoâng coù cöïc hoaëc

coù cöïc yeáu
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VI. LIEÂN KEÁT HYDRO : 

Hydro lieân keát vôùi moät nguyeân töû aâm ñieän, ñoàng thôøi cuõng

coù khaû naêng taïo lieân keát boå sung vôùi nguyeân töû cuûa nguyeân

toá aâm ñieän trong phaân töû khaùc

Ví duï : 

H  -  F . . . H  -  F

(+) (-) (+) (-)

- Baûn chaát : lieân keát hydro vöøa coù baûn chaát ñieän, vöøa coù baûn

chaát cho – nhaän

Lieân keát hydro laøm cho nhieät ñoä soâi, nhieät ñoä noùng chaûy cuûa

caùc chaát nhö HF, H
2
O, NH

3
cao baát thöôøng, laøm taêng ñoä tan

cuûa caùc chaát

- Ñoä beàn : lieân keát Val der Val < lieân keát hydro < lieân keát

coäng hoùa trò
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+ Lieân keát hydro lieân phaân töû : 
O

HH O

H

H

. . .

Lieân keát hydro lieân phaân töû laøm KLPT taêng leân  t
o

s
, t

o

nc

cao ; laøm giaûm tính axit cuûa moät soá axit ; ñoä tan trong

nöôùc taêng

+ Lieân keát hydro noäi phaân töû : 

C H

OH

O

H
2
C

O

H

O

CH
2

H

Coù 2 loaïi lieân keát hydro :


