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CHUONG III. LIEN KET HOA HQOC VA CAU TAO PHAN TU

I.NHUNG KHAI NIEM CO BAN VE LIEN KET HOA HQC

Ly thuyét vé lién két héa hoc la mot trong nhitng van dé trung tam ciia héa hoc hién dai vi ¢é bzét dwoc
ban chat tiong tdc giita cdc tiéu phan, nghia la biét dwoc lién két héa hoc tao thanh giita cdc tiéu phan
trong tuong tdc thi moi hiéu dwoc nhitng van dé co ban cia héa hoc nhw: tinh da dang ciia vt chat, co
ché tao thanh, thanh phan, cdu tao va khd nang phan g ciia chiing.

1.Bén chit lién két - lién két hoa hoc c6 ban chat dién vi co s& tao thanh lién két 1a Iyc hat
gifra cac hat mang dién (electron, hat nhan)

-Trong cac tuong tac hoa hoc chi c6 céc electron cua nhitng phan 16p ngoai cung hodc cic
phan 16p dang trong qua trinh xay dung 16p vd dién tir nhu: (ns,np), (n-1)d, (n-2)f thyc hién
lién két - d6 14 c4c electron_héa tri.

-Theo co hoc lugng tir, nghién ctru lién két 1a nghién clru sy phan bd mat do electron trong
truong hat nhan ctia cadc nguyén tir tao nén nguyén tur.

2.Mt s6 diic trung ciia lién két
a) D¢ dai lién két - 1a khoang cach giita hai hat nhan ciia cac nguyén tir twong tac.
Do dai lién két thay d6i phu thudc vao:  *kiéu lién két
*trang thai hoa tri ciia cac nguyén to
*d6 bén hop chit ...
b) Géc héa tri - 1a goc tao boi hai doan thang tudng twong ndi hat nhan nguyén tir trung tam
v6i hai hat nhan nguyén tir lién két.
GOc hoa tri phu thudc vao:  *ban chat nguyen tir trong tac
*kiéu hop chit
*dang hinh hoc phan tir (cau hinh khong gian ctia phén tir)
C) Bdc lién két (dd boi lién két) - 1a s lién két tao thanh giira hai nguyén tir tuong tac.

d) Nang luong lién {cét - 1a ning luong can tiéu tén dé pha huy lién két
Nang lugng lién két phu thudc vao:
*d0 dai lién k&t — do dai cang ngdn thi ning lugng lién k&t cang 16n.
*d0 boi lién k&t — dod boi cang 16n thi ning luong lién k&t cang 16n.
*d0 bén lién két — lién két cang bén thi ning lugng lién k&t cang 16n.

3.Pudng cong thé ning ciia phan ti — 13 dudng cong bi€u dién sy phu thudc thé ning cla
hé tuong tic vao khodng cach r giita cdc nguyén tu.

- Pudng cong nay c6 thé xay dung dua trén sy tinh todn 1y thuyét theo co hoc lugng tir
cling nhu dya trén khao sat thyc nghiém.

- Do trung hop gifta cdc dudng cong thé€ ning thuc nghi€ém va 1y thuyét sé cho chiing
ta bi€t mic @6 chinh x4dc clia sy tinh todn 1y thuyét. Céc dic trung thay ddi thé ning clia hé
cho bi€t khong nhitng két qua tuong téc (cé hinh thanh lién k€t hod hoc hay khdng) ma con
ca dic di€m ctia lién két cling nhu cAu tao phan ti n€u c6 sy hinh thanh phan ti.
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4.C4c loai lién két hoa hoc
* Lién k&t cong hod tri.
* Lién két ion.
* Lién két kim loai.
* Lién k&€t Vanderwaals va lién k&t Hydro.

IL. MOT SO TINH CHAT PHAN TU

1.Tinh chat dién cia phan tf
* Ludng cuc dién — 12 hé gdm hai dién tich +q va —q bing nhau do 16n nhung ngudc dau
va ding cdch nhau mot khodng cdach / nao do.

—
— — H

Momen ludng cuc dién pu = q. /! +q _ -q
/

Ngudi ta thudng biéu dién momen ludng cuc dién bing mot vectd hudng theo truc ludng
cuc tir dién tich duong dén dién tich Am.

* Trong phin ti¥ - nhitng hat nhan nguyén t& 12 nhitng hat tich dién duong con nhitng
dién ti 12 nhitng hat tich dién 4m. Ta c6 thé hinh dung ring trong phin tf ta ¢6 thé tim dudc
mot trong tdm cho cac hat tich dién dudng va mdt trong tim cho cic hat tich dién 4m

+ N&u hai trong tAm trén tring nhau phan tf dudc goi 1a phin tf khong ¢6 cuc.

+ Trong trudng hop ngudc lai, né€u hai trong tAm trén khong tring nhau, phin tir dugc goi la
phin t& ¢6 cuc. Phan ti dugc coi nhu mot ludng cuc dién c6 mdt momen ludng cuc phan ti
dugc xdc dinh bing tdng vectd momen ludng cuc clia cic lién k€t va momen ludng cuc clia
céc cip dién tr hod tri ty do trong cdc AO lai hod cé trong phin tir (néu c6).

2. Tinh chat tif cua phan ti.

* Chat nghich tir — 12 chdt ma phan tif cda ching khong chita dién tir doc than, nén
khong c6 momen tif vinh ctru. Duéi tdc dung clia tif trudng ngoai ( nam chim) sé 1am xua't
hién mdt momen tir cdm ¥ng ngugc vSi chiéu tir trudng ngodi( hién tugng nay goi l1a nghich
tir ), do @6 miu chit bi diy bdi nam cham.

Vi du — chat nghich tr nhu Hz, CO,, H2O0, . . .

* Chat thuan tif — 12 chdt ma phan o cda ching c6 chita dién tit ddc thin nén c6 sin
mdt momen tf vinh cttu. Khi dit trong tir trudng (nam cham), thi momen tir dinh huéng cung
chiéu véi tir trudng ngoai (hién tugng nay goi 1 thuin tir ) nén chit nay sé& bi hiit bdi nam
cham.

Vi du — chdt thuin t¢ nhu O, NO», ..
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I11.LIEN KET CONG HOA TRI THEO CO HQC LUQNG TU

*Theo co hoc lugng tit, khi cdc nguyén tit tuong tdc véi nhau dé hinh thanh phan tit ¢6 su tdng madt
do dién it trong khu vuc giita cdc nhén, chinh sy tén tai cia mdt dé dién tit nay cé tdc dung hiit cdc
nhdn lai vdi nhau lam gidm ndng ligng ciia h thong dia dén hinh thanh phan ti.

* Viviéc giai chinh xac phwong tring song Schrodinger doi voi hé phan tw khong thwc hién dwoc nén
dé khdo sdt lién két céng héa tri nguoi ta dua ra nhiéu phwong phap giai gan ding khdc nhau, trong dé
¢6 hai phuwong phdp dwoc pho bién rong rdi |a phwong phdp lién két hoa tri (VB) cua Heitler — London
va Pauling Slater va phuong phap orbital phin tir (MO) cuia Mullinken — Hund.

A.Phwong phap lién két héa tri (VB — valence bond)

Ndm 1927, Heitler va London lan ddu tién dp dung co hoc lugng it dé gidi bai todn vé phdn tit
Hydro, két qud nay sau dé dugc Pauling va Slater phdt trién thanh thuyét lién két hod tri hay con goi
la thuyét VB.

1.Luin di€m co ban cua thuyé&t VB.
*Lién ket cong hoa tri co so trén cap electron ghép doi co spin nguoc dau va thugc vé

dong thoi ca hai nguyén tir twong tdc, cdp dién tit nay thudc chung cho cd hai nguyén tit
(titc la chi di chuyén trong viing khong gian bao phii hai nhdn ciia hai nguyén tit lién két).
Nén thuyét VB con goi la phuwong phdp cdp electron dinh chd hay lién két cong hod tri goi

la lién két hai electron hai tdm.
*Lién ket cong hoa tri dwoc hinh thanh do sw che phu lan nhau giita cac AO hoa tri ciia

cdc nguyén tir twong tac.(ving che phii ciia cdc ham séng phdi cé ddu giong nhau mdi tao
lién két, su che phii nay goi la che phii diong).

*Lién két cong héa tri cang bén khi mdt dg che phii ciia cdc AO cang 16m. Trong khi do,
do che phii phu thugc vao kich thudc, hinh dang cia cac AO va hwdng che phi cia ching.

*Diéu kién tao lién ket cong hoa tri:

e Ning lugng ctia cac AO hod tri tham gia che phu phai xap xi nhau.

e Cac AO ho4 tri tham gia che phu phai c6 mat do electron du 16n.

e Céc AO ho4 tri tham gia che phu phai cung tinh dinh hudng.

*Biéu dién lién két cong héa tri bing hai chdm hodc gach ndi ddt giita hai nguyén tit
dé chi cdp electron chung.

Vidu - trong phan td H> H.:H hoiac H-H

trong phan t O 0::0 hoic 0=0

2.Co ché tao lién k&t cong hoa tri.
a)Co ché ghép doi
He + ¢eH — H-H
*Lién k€t cong hod tri hinh thanh do su g6p chung hai electron hod tri doc than ¢ spin
nguoc nhau clia hai nguyén tif tuong tic, trong dé6 mdi nguyén tir dua ra mot. N6i cdch
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khéc, lién k&t cong hod tri dudc tao thanh do su che phu cip doi hai orbital nguyén ti
hod tri 1 electron ctia hai nguyén ti tudng tac.

*Khi hinh thanh lién k&t cong hod tri, trong mdt sd trudng hop, mot s6 dién tl ddc than
tdng 1én khi & trang thai kich thich. P&i v6i cdc nguyén t6 thudc phadn nhém chinh thudng
st di chuyén dién tif chi c6 thé x4y ra giita cdc AO trong ciing mot 16p, su di chuyén dién
tr 1én 16p khdc doi hdi ning lugng kich thich qud 16n khong dén bu dudc bdi ning lugng
dugc gidi phong trong cdc phan wng hod hoc.

Vidu : C: 2s2p* — C" : 2s'2p?
™N N T - N NN
0 2¢’ 2p* o 2 2p*
b) Co ché cho nhin
H H
H—_N: +H — H_N->H
H H

*Su hinh thanh cédp electron ghép doi cda lién k&t cong hod tri chi do mot trong hai
nguyén tif tuong tdc dua ra, nguyén tl cho c6 sdn cdp electron hod tri tu do déng vai trd
cho, con nguyén tt kia nhan 18y. N6i cach khéc, lién k€t cong hod tri dudc tao thanh do
su che phu cip doi giita mot orbital hod tri ¢6 2 electron cia mot nguyén tif thit nhat va
mot orbital hod tri trong (khong chita electron) clia nguyén tt thit hai.

3.Tinh chat cta lién ké&t cong ho4 tri.
+  Tinh dinh huéng — d€ cho lién k&t cong hod tri tao thanh bén vitng thi mitc do che
pht giita cdc orbital nguyén tf phdi cuc dai, titc su che phii xdy ra theo nhitng hudng nhat
dinh trong khong gian. Vi vy, phan tif phdi ¢6 cdu hinh khdng gian x4c dinh. P6 chinh 1a
tinh dinh huéng cla lién két cong hod tri.
+  Tinh bao hoa —kh3 niing tao thanh s6 lién k&t cong hod tri cuc dai ciia mot
nguyén td dudc xdc dinh bdi s orbital nguyén tif ho4 tri cia nguyén td.
Vidu - cic nguyén t& chu ky 2, chi ¢6 thé dugc tao thanh t3i da 4 lién k&t cong hod tri
do c6 4 AO hoa tri.
+  Tinh c6 cuc hodc khong cuc. o
* Khi 2 ngtlr trong tac giong nhau, ddm may electron phan bo doi xung gitra 2 hat nhan
— lk cong hod tri khong phan cyc - momen ludng cyc clia két lién két p = 0.
* Khi 2 ngtu tuong tac khac nhau, ddm may electron phan bd bat doi xting gitra 2 hat nhan
— 1k cdng hod tri phén cyc (c6 cuc) - momen ludng cuc cliia k€t lién k&t p = 0.
DPam may electron 1éch vé phia nguyén tir c6 d6 4m dién 16n hon — ngtir phan cuc 4m,
con nguyén tir ¢6 do Am dién nhé hon s& phan cuc duong. Vidu : H- F>
* Lién k€t cong hod tri phan cuc ¢6 tinh cht trung gian gitta lién k&t cong hod tri
khong phan cuc va lién két ion.
A-B A-B A-B
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XA = B XA < %8 AA<<xs(x8-xAZ22)
Lk cht dong cuc lk cht co cuc Ik ion

4.Cac loai lién két cong héa tri va bac lién két

Céc loai lién két cong hoa tri tiry thudc vao cach che phi cua cac AO, tinh dbi xtmg ddi véi
truc lién nhan (duong ndi cac hat nhan) ma nguoi ta chia ra cac kiéu lk o, , 8.
* Lién két ¢ - duoc tao thanh do su che phu cyc dai clia 2 AO doc theo truc lién nhan
cta hai nguyén tif tuong tdc. Pudng nay Ia truc lién k&t va ciing 1a truc d6i xitng cia may
dién t lién k€t tao thanh.
Vi cdc AO s c6 tinh d6i xtiing cAu nén khong thé che phi nhau vdi mitc d6 di 16n, cic AO
p dinh huéng theo truc lién k&t do d6 che phd nhau nhiéu hon. Nén ta ¢6 do bén clia cic
lién két o nhu sau : Gup-np > Ounp-ns > Ons-ns
Vi du — ning lugng lién k&t Gnsns clia Li-Li 12 E = 109KJ/ mol
ning lugng lién k€t Gnp-np cia F-F 13 E = 159KJ/ mol
Trong phén ti nhiéu nguyén ti , cdc lién két o dinh hudng mot cdach xdc dinh doi vdi
nhau, chiing tao ra b khung ciia phan tii va quyét dinh c@u triic hinh hoc ciia phén tii .

Other Types of Bonding Interactions

s ‘n‘) s Pi

Nodal
plane

(7T)

- g nodal plane
=
s - P A
- - ' )
P ©~ \’J
Sigma (o) Delta (3)
cylindical symmetry two nodal planes

* Lién ké&t 7 - dugc tao thanh do sy che phi bén cia hai AO, hai AO nay c6 truc ddi xitng
song song nhau va thing géc véi truc lién nhan.

Su che phii bén kém hiéu qud hon sy che phii doc theo truc lién nhdan (cé xdc sudt hién dién
dién tit cyc dai) do do lién két n yéu hon lién két o.

S6 lien k&t 1 (co ché ghép ddi) = | s6 OXH clia nguyén tif trung tim - s6 lién kéto | .
+Giita hai nguyén tif c6 thé tao thanh 1 mdi lién k&t cong hod tri (lién két don ) hoic 2,3
lién k&t cong hod tri (lién k&t bdi 2,3). Néu 1a lién k&t don thi lién k&t d6 phdi 12 lién két o.
Né€u 13 lién két kép thi mot 12 lién k€t o, mot 1a lién két . N&u 1a lién k&t ba thi gdbm mot

lién k€t o va hai lién két w .
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Su ¢6 mit cia lién két w 1am ting mat do electron trén dudng ndi cdc hat nhan do d6 lam
ting do bén lién k&t va ridt ngdn do dai lién k&t gifra hai nguyén tf lai. Do lién két ©1 kém
bén hon lién két 6 cho nén néu cung cAp ning lugng cho phan ti thi mai lién két ©t s& bi
dit trude lién két .

* Lién két § - dugc tao thanh do sy che phii bén ctia hai AO d nim trong hai mit phing song
song che pht 1an nhau theo cd bdn cénh hoa.

* Lién ké&t © khong dinh chd- cip electron lién két ctia lién k&t m khong thudc hin vé mot
cip nguyén tif ndo cd ma phan bd ddng déu cho mdt sd hat nhan nguyén ti k& can , goi la
lién k&t da tAm da dién t .
Vi du — ion CO3* c6 mot lién k&t 1 khong dinh chd (lién két 2 electron 4 tAm )
* Bac lién k&t (d6 boi lien két) —12 s6 cdc lién k&t tao thanh giita hai nguyén tf .
Vi du - lién két don thi bac lién két1a 1( H-H)
Lién két doi thi bac lién két1a 2 (0=0)
Lién két ba thi bac lién két1a 3 (N=N)
Bac lién két = 1(Ik 6 ) + s6 1k 7 dinh chd + (s6 Ik © khong dinh chd) /(s6 cip ngtlr c6 Ik m khong dinh chd.)
Bdc lién két c6 thé la s6 1é khi c6 mdt lién két & khong dinh chd.

Vidu - C¢Hs c6 baclienkét=1.5; CO3%* c6 baclién két=1,33
5.Thuyét lai ho4

a) K&t qud khio sat hinh hoc clia nhi€u phan ti cho thiy trong nhiéu trudng hgp cdc
nguyén tif khi tham gia lién k&t khong st dung cdc AO thuan tuy s, p hay d.. ma phdi
diing cic AO di dugc pha tron ( t8 hop tuyén tinh ) tif cac AO s,p,d.. trong ndi bd nguyén
t . Cdc AO mdi nay dudc goi la cdc AO lai hod .
* Pic diém cia cac AO lai hoa:
- S6 AO lai ho4 tao thanh = s6 AO tham gia lai hod
- Céc AO lai hod ¢6 ning luong bang nhau.
- Phan bé d6i Xung trong khong gian — phén tu bén hon
- Hinh dang giong nhau, mat d¢ electron don vé mot phia
— mt do che ph ting — lién k&t bén hon $0 v6i khi khong lai hod
* Pieu kién dé lai hoa bén ,
- Nang lugng ctia cac AO tham gia lai hoéa xap xi nhau
- Mat do electron cia cac AO tham gia lai hoa du 16n
- Miic d6 che phu cia cac AO phai cao.
—Trong mot chu ky (chu ky nhd) khi di tir trdi sang phdi, do hi€u s& niing lugng giita hai phan
16p ngoai np va ns (AE(ns —np)) tdng nén kha nang lai hod gidm.
—Trong mot phan nhom chinh khi di tir trén xudng dudi, do kich thude nguyén tir ting lam
gidm mat do electron nén kha nang lai hod gidm.(H>0- 104°5; HaS- 92% HaSe-91°% HaTe -90°)
b) Cac kiéu lai hoa
- Lai hod sp— 1AO s+ 1AO p — 2AO0 lai hod sp dinh huéng thing hang, géc lién két
tao thanh (géc hod tri) 1a 180°.
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Kiéu lai hod nay dung d€ gidi thich cdu hinh khong gian cta cdc phan ti¥ nhu :
ZnCl, CO2, BeH», BeX», CdX», HgX,......(X — halogen )
- Lai hod sp*— 1AO s + 2A0 p — 3AO0 lai hod sp? huéng ra ba dinh clia tam gidc déu,
géc lién két tao thanh 1a 120°.
Kiéu lai hod nay diing d€ gidi thich ciu hinh khong gian clia cdc phin tf hoic ion
nhu : CoHy, BF3, NOs ...
- Lai ho4 sp® - 1AO s + 3A0 p — 4AO lai hod sp> hu6ng ra bon dinh ctia mot ti dién
déu, géc lien két 1a 109°28'.
Ki€u lai ho4 nay diing d€ gidi thich cau hinh khong gian cda cdc phin ti¥ hoic ion
nhu : CH4, NH4*, NH3, SO4>, H2O .....

00 0,0 Orhital o unchanaed # orbital
Bl F 2p P hgridization two unchanged p orbitals {) | |
E —_—_— '
-~
¢ [T1] ~ ™~
Lo . L b o+ + ~
tro sp hybrid orbitals \1809/;‘ ~—— /
I3 Two sp hybrids /
1solated Be atom | ‘
Py 72
Atomicp orbitals not used
[I:'j irhybrid set
Orhital D
L FI .
BloeF 2?’ aF hybridzation  On€ unchanged ? orbital |
& ¥
v —> C
L Gl o 0 /
w il ~
VT 1200
three s¢” hybrid orbitals / B,
spl
l7.

0.,

25
solated B atom
Atomic orbital unused

in hybrid set
Orbital

202 2p P n
v four s hybrid e E 3 .

2s orbitals in GHy

. H ol

isolated G atom S

Lewis dotstructure Electron-pair geometry Molecular geometry

) Dy doan trang thdi lai hoa cua nguyén tir trung tam trong phdn tir ABn

* Dyta vao géc thy'e nghiém gin vdi géc ctia ki€u lai hod nao thi nguyén ti¥ trung tAm

s€ & trang thdi lai hod doé. P
Vi du —géc thyc nghiém cda phan ti nuéc 1a. HOH ~104°5 nén O § trang thdi lai
hod sp’.

*Thuyét sitc ddy cap dién ti hoa tri VSEPR ( Valence shell electron pair repulsion)
Nguyén tic — trong phan tt cong hod tri AB, , cdc cip dién tit ho4 tri lién két (o) va cip
dién i hod tri tw do quanh A phdi phin bd xa nhau & mic tdi da d€ luc ddy giita ching
c6 gid tri nhd nhat.

2 xn (Hydro)
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S6 cap dién t quanh A = % {>tdng s& e hod tri ciia ABy - 8xn } + n (s8 Ik 6 quanh A)

= s0 cidp dién t tw do + s6 ciip dién tit lién két o.

= 2 — A §trang thdilai hod sp

= 3 — A § trang thdi lai hod sp®

= 4 — A § trang th4i lai hod sp’
Phuong phdp nay xdc dinh chinh xdc géc lién két clia phan tif ¢ tinh ddi xitng cao, dinh tinh
géc lién k&t clia phan tit it d6i xing va x4c dinh cau tric khong gian clia phan td.
(ABLE : n- s6 nguyén tit B lién két vdi nguyén tit trung tam A; m-sé cdp e tu do quanh A)

So cip e | Trang thai Loai phan tif | Dang hinh hoc Vi du
quanh A | lai hod cia A Phan tf
2 sp AB> Thing CO., BeH»
3 sp? AB3 Phing tam gidc déu| BF3, SO3, CO3*
ABXE Goc NO2, SOz, O3, NOy
4 sp ABy Tt dién déu CHa4, SO4*, CCly,
NH4*
T dién 1€ch SO.Cl,
AB;3E Thdp tam gidc NH3s, SOs*
AB:E> Géc H-0, OF,, Cl,O"

d) Gidi thich truong hop géc thuc nghiém sai léch so vdi ly thuyét

* Trong phan t¥ cong hod tri ludn ton tai cdc tuong tic diy cdc doi dién ti¥ theo trat tu
y&u din nhu sau :

boi e khong 1k <> D61 e khong 1k > Pdi e khong Ik <> PBoie lk >DPoie lk <> DPodie lk
—Phan t& c6 chita cip dién tir khong lién k&t s& 1am gidm gbc hod tri.

* MOt electron tu do d?fy y&u hon mot cip electron.

6.Nhén xét vé phwong phap VB

Uu diém - phuong phap VB giai quyét duoc mot s6 van dé cua lién két cong hod tri nhur:
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+Kha ning tao lién k&t cong hod tri
+C4c dic trung cua lién két
+Giai thich duoc ciu trac va tinh chit cta nhiéu ptir, va nhat 13 c¢6 tinh chi't ré rang dé hinh
dung
Nhuoc dz’ém - phuong phap VB la chua dugc téng quat, con nhiéu hién tuwong thyc nghiém
khong thé giai thich dugc bang phuong phap nay nhu: tinh thuan tir cua O2; su ton tai kha bén
cia ion Ho*; mau sic phan t . .

B.Phwong phap orbital phan tir (phwong phap MO)

1.Quan niém cia phwong phap MO

*Thuyét MO quan niém phén tir nhu mot nguyén tir phirc tap da nhan. Trong phan ti tinh chat riéng
1€ cla tirng nguyén tf khong con nifa, cdc nhin va cdc dién tf 1a thudc chung cho céd phan t.
*Phuong phap MO tim cach mé ta su chuyén dong cua ting electron riéng biét.

2.Céc luan di€m co s§ ciia phwong phap MO
*Theo thuyét MO thi phan tir phai dugc xem 12 mot t8 hop thdng nhat bao gém cac hat nhan va cac
electron cua cac nguyén tir twong tac. Trong d6, mdi electron s& chuyén dong trong dién truong do cac
hat nhan va céc electron con lai gay ra.
*Twong tu nhu trong nguyén tir, trang thai cua electron dugc mo ta bdi ham orbital phan t& (MO).
Do viéc gidi phuong trinh séng Schréedinger cho hé phan tir d& x4c dinh MO 1a v cling phifc tap
nén thudng gidi gan ding bing phuong phdp t& hop tuyén cic orbital nguyén tf LCAO

(Linear combination of atomic orbitals). ¥wmo = Z Ci.yao, (Cila hé s6 can xdc dinh )

“Piéu kign cdc AO tham gia té hop tuyén tinh:
> Céc AO tham gia té hop phai c6 ning luong gan nhau.
» Céac AO phai c6 mac do che phu dang ké.
> Céc AO phai ¢6 cung tinh dbi xiémg dbi véi truc lién nhén.
* Cdc MO sé& dudc tao thanh tir sy t& hgp tuy€n tinh cdc AO nguyén tit trong phan tir. Cdc MO thu
dugc s& cang gin v6i MO thuc sy clia phan tif néu s6 AO st dung t6 hgp cang 16n, nghia 1a yéu ciu
tinh todn ciing 16n.Trong thuc t€, do cdc AO hod tri déng gép chi y&u vao sy hinh thanh phan ti¥
nén chi giGi han xét cic AO hod tri.
*Céc MO dugc hinh thanh do sy t6 hop tuyén tinh (cong hay trir) cac AO vé phudng dién hinh 4nh 12
su che phi Iin nhau giita cic AO. Mdi mot MO c¢6 hinh dang va ning lugng xdc dinh duoc xéac dinh
bang to hop cac sb lugng tir. Tudng Gng vdi cdc orbital s, p, d, f trong nguyén ti, trong phin ti c6
cdc MO tén o, 7, 5, @..tuy thudc vao cach che phi ctia cdc AO va tinh d6i xtitng cia MO tao thanh
d61 v6i truc lién nhan.
» Su che phii ciia cdc AO doc theo ctia truc lién nhdn ta c6 MO tén o, nhin truc lién nhdn lam truc
doi xitng
> Su che phil ciia cdc AO vé hai phia truc lién nhdn ta c6 MO tén m, ¢6 mdt phdng phdn xiing chita
truc lién nhdn.
> Su 16 hop tuyén tinh céng cac AO dén dén su che phii duong tao thanh cic MO lién két (ky hiéu o,
7...) ¢6 nang lwong nhé hon nang lwong ciia cdc AO tham gia t6 hop.
> Sir t6 hop tuyén tinh trir cAc AO ddn dén sy che phii dm sé tao thanh cic MO phdn lién két (ky
hiéu o™ ,7* ...) c6 ndang lwong I6n hon nang heong cia cdac AO tham gia t6 hop.
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> MO lién két va phdn lién két ciia phdn tit ¢6 hai nguyén tit goi la MO hai tam,titc lién két dinh

cu.

» MO lién két va phdn lién két ciia phan tik cé tit ba nguyén tik tré 1én goi la MO da tam, titc lién

két khong dinh cu.

> MO khong lién két hay MO mér tam (6, 20 ...) dugc hinh thanh tix AO khéng tham gia t6 hop

orbital phén tit. Cdc MO khong lién két c6 ndng lugng va hinh dang hoan toan gidng cdc AO

chuyén thanh né.

> S6 MO tao thanh bang tong s6 AO tham gia toih‘op‘tuyé’n tinh.

» Sur tao thanh cac MO tir cac AO co thé biéu dien bang gian do nang lwong.

» Mbi MO chi chita t6i da hai dién tik ¢6 spin doi song.

> Viéc x4y dung ciu hinh dién t& clia phan tif ciing tuin theo nhitng nguyén 1y va qui tic nhu
d6i v6i nguyén ti : nguyén ly viing bén, nguyén Iy ngoai trir cua Paoli va quy tic Hund.

Mo o
_ 00,20

2 b \
g o — -
Subtraction of electron orbitals leads to lower U ™ T 'u
electron density in overlap region

T
s

Sigma antibonding orbital - - J )
(with node)

Sigma bonding orbital
mea oy "

Addition of electron orbitals leads to
increased electron density in overlap region

*Bac lién két
> Lién két duoc quyét dinh bai céc electron lién két (electron nam trén cac MO lién két) ma
khong bi triét tiéu boi cac electron phan lién két (electron nam trén cac MO phan lién két)
> Ciach xic dinh bac lién k&t cho lién két 2 tAm( phan tif c6 hai nguyén ti )

BLK :w

— Tén cua lién két duoc goi bang tén cua cap electron lién két khong bi triét tiéu.

— Bac lién két tang thi nang lwong lién k&t ting con do dai lién k&t giam.

10
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2. Ap dung phwong phap MO cho cic phan tir hai nguyén ti cung loai thudc chu ky 1&2.
a)Cdc phdn tit hai nguyén tit ciia nguyén to thujc chu ky 1.

+

Atomic
orbital

Atomic
orbital

+

015

Energy

H

Molecular
orbita]s'

or 1
Atomic |
orbital :
Li - i
Atomic Is Atomic
1s2 otbital orbitals
He Li; Molecular orbitals
atom
(g 2 (o' 2

He, molecule

Cong thifc dién ti clia phan t& Ha : [(G15)7] Baclién két=1
Cong thiic dién tif cda phan t¥ He : [(615)* (6715)?] Bac lién két =0 nén He, khong ton tai.

b)CAac phdn tir hai nQuyén tir ciia cdc nguyén té dau chu ky IT (Li, Be, B, C, N)

Period 2 — Homonuclear Diatomuics
. Li: BE: E;— 'C:: H;— {:.: F:
O2p, -
T2, T2, e n ]l B 1

o2, - | ﬁﬁ II 'I
T2p, T2p, AN

ox [N ——“_-—ﬂ—~_
G2s _H_ ﬁ_H—

11
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b)Cac phdn tir hai nguyén tir ciia cdc nguyén té dau chu ky II (Li, Be, B, C, N)

Phan tu, ion Li2 Be> B> C N2 N,
Tong s6 e hoa tri 2 4 6 8 10 11
(')'Zp*:< - - - - - -
nzp’; [T2p - - - - =] —|— —
oo, — — — — T 3
T2p,, T2p, — — = — | I i It
G5 — 1 T 1 1 1
G2s 7 7 1 7 1 1
Bac lién két 1 0 1 2 3 2,5
Do dai lién két (A) 2,67 — 1,59 1,24 1,10 1,12
Nang luong Ik (ki/mol) | 105 — 289 599 940 828
Tu tinh nghich tir — thuan tir | nghich tir [ nghich tir | thuan tur

Cong thifc dién tif cia phan tif Liz : [(o2s)?]

Cong thifc dién tif clia phan tf Bz: [(o2s )*(02s )*(m2p, )*(m2p,)'] (chon x 1a truc lién nhan )

Cong thitc dién tf cia phan t Ca : [ (025 )*(c2s)*(mt2p y)Z(TEZpZ)Z]

Cong thifc dién tif ciia phan tif Na @ [ (o2s )%(o2s )(m2p , Y (n2p,)*(o2p, )?]

Cong thic dién tif clia ion No* :

¢)CAc phdn tir hai nguyén tir ciing loai ciia nhitng nguyén té cuéi chu ky II (O, F, Ne)

[(02s )*(02s)*(m2p , )*(m2p, )(02p, )*(O2p, )]

Phan tir, ion 0; o, 0, F, F, Ne,
Tong so e hoa tri 11 12 13 14 15 16
GZp: — — — — T ~LT
m2p)) T2p, I O O I N S IR % %
m2p, T2p, N BN O I e B I o I AN B N A N0
o, " T " " T T
o2 1 1 1 1 1 7
G2s 7 7 1 1 7 1
Bac lién két 2,5 2 1,5 1 0,5 0
Do dai lién két (A) 1,12 1,21 1,26 1,41 —
Nang luong Ik (kJ/mol) 629 494 328 154 —
T tinh thuan tir | thuan tir | thuan tir | nghich tir | thuan tir -

(chon x 1a truc lién nhén )

12
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d)Cac phén tir hai nguyén tir khdc loai ciia nhitng nguyén to chu ky II
»  Céac MO tao thanh tuong tu truong hop phéan tie 2 nguyén tir cung loai chu ky 11

Phan ti, ion N2 CcO CN- NO*
Tong so e hoa tri 10 10 10 10
o’ — — — —
ﬂZZp:, , TCZp; - - - - - - - -
o, T T T T
Map, M2p, T NA NN A ) T
G2 i i ) )
G2 T T T T
Bac lién két 3 3 3 3
Do dai lién két (A) 1,10 1,13 1,14 1,06
Ning luong Ik (kJ/mol) 940 1076 1004 1051
Tu tinh nghich tur nghich tur nghich tur nghich tur

(chon x 1a truc lién nhén )
e)Nhan xét
4+ Khi thém electron trén cac MO lién két s& 1am bac lién két ting nén lién k&t s& bén hon
Khi thém electron vao cac MO phan lién két s& lam bac lién k&t giam do d6 lién k&t s& kém bén hon
Khi thém electron vao MO khang lién két, bac lién k&t khdng thay doi
+ Phuong phap MO c6 cic vu diém sau:
> Giai thich duoc sy ton tai cuaion H, va su khdng ton tai cua Bez, Ne;
» Giai thich duoc tinh thuan tir cua O2
> Giai thich dugc mau sic cua céc chat 1a do khi bi kich thich, su hap thu ¢ chon loc caa chat véi
c4c tia viing quang pho anh sang thay dugc. Chinh si hap thu cé chon loc ndy caa cac phan tir lam
cho céc chat c6 mau sic (12 to hop cua cAc tia sang con lai khong bi hap thu) khac nhau
+ Nhuoc diém cua phuong phap MO: kho
4.S0 sanh thuyét VB va MO

& Khi giai gan dung phuong trinh song Schroedinger xuat phat tir luan diém co ban
khac nhau:
VB: mé ta sy chuyén dong ddng thoi cta cip electron
MO: mo ta su chuyép dong cua tirng electron riéng biét.
+ (Giong nhau ¢ lién két 2 tam
> (a2 thuyét déu dan dén sy phan bd electron trong phan tir gidng nhau.
> Dé tao thanh lién két cong ho4 tri phai c6 mat do electron giita 2 hat nhan nguyén tir
> Dé tao thanh lién két cac AO phai che phu nhau.
» Phan biét lién két o va 1 giong nhau
+ Uu diém cua VB so véi MO
> M0 ta phan tr mot cach cy thé
» Cho phép dung khai niém hoa tri quen thudc
> Bi€u dién phan tir bang cdng thire clu tao
— Thuyét VB tién lgi khi trinh bay ly thuyét

13
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4+ Nhuoc diém cua VB khong giai thich duoc mot sb truong hop
» Tinh thudn tir ciia O2
> Su ton tai cda ion Ho*
q » Van dé mau sic, t tinh.
+ Uu diém cia MO so voi VB:

> Mang tinh tong quat hon, mé ta duogc lién k&t hoa hoc trong moi phan tir , ké ca lién két
kim loai.

» Mo ta duogc trang thai kich thich ctia phan tir
» Giai thich duge mau sdc va quang pho ciia nguyén tir
#* Nhuoc diém cua MO: kho

IV.LIEN KET ION
1. Thuyét tinh dién vé lién két ion

Khi hai nguyén i lién k&t c6 @6 Am dién rat khac nhau (A y > 1,7 ) khi d6 sé& c6 sy chuyén
doi dién t x3y ra gitta hai nguyén t, hinh thanh hai ion tich dién trdi dau (c6 co cdu bén
nhi't vé phuong dién ning lugng). Hai ion trdi dAu nay hit nhau biing luc hiit tinh dién tao
thanh lién két ion.
Tuong tac héa hoc xay ra gdm hai giai doan:

- Nguyén tr truyén electron cho nhau tao thanh ion

- Cac ion trai dau hit nhau theo luc hut tinh dién

Na + ClI —  Na* + Cl- — NaCl
1s22s22p®3st  1s22522pf3s3p®  1s22522p®  1522522pf3s!3p®

sodium contributes
electron, leaving It
with a closad shell

oe
o/ s we

= ge

.o

.

" ""-
Nas 4 *0l6 — Na' + 3013
forming ianic

bond chloring gains

alactron, leaving it
with a closed shel

5
4 Maikonization anargy) - Cljalactronagaiivity)
— 5.14eV - 3.62eV = 1.52 eV
= - .
= 3 /S N s ol Nas +oit
=] S it i Forming ionic //; .
0.2 U T 08 10 1.2 bond [ ’
g i d P r {nmj r=01sﬁhm%/‘| |9
- -~
=-1 The zaro of energy
E _»n P e
-2 reprasants Na «Cles
2-a ! R=GN nautral Na + Cl = 0,095 nm o
-4 — r=0.181nm
] ot

D236 i = gy

e M{t s6 Co cAu bén cuia ion
> Cd cidubdtbo ns’np® : F,CI,0*, Na*, K*, Mg?*, AI’*..(nguyén td s va p)

14
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> Cd cdu thap bat dién ns’np®nd'®: Ag*, Cu*, Zn*"....
(cdc nguyén t& d & gan cudi chudi nguyén td chuyén ti€p)
» Cocauns’® : Pb*, Bi*t, TI*....
(mdt s6 kim loai theo sau ddy nguyén t& chuyén ti€p c6 phan 16p f, d va s
bao hoa sé tao thanh cation bing cidch nhudng cdc dién t& & phan 16p p
chua bao hoa )
> Co ciu phu tAng d bdn bdo hoa : Fe’" ..
2. Kha niing tao lién két ion ciia cic nguyén to:
£ Kha ning tao 1k ion phu thudc vao kha ning tao ion cia cac nguyén to:
» Cac nguyén td c6 nang luong ion hda cang nhod & phan nhém IA, ITA(kim loai kiém,
kiém thd) cang d& tao cation don gidn (c6 mot nguyén tif ).
> Céc nguyén td c6 i luc dién tif cang 16n (halogen) cang dé tao anion don gidn nhu :
F, CI.
C4c anion phifc tap nhu: O k&t hdp vé6i Cl (ClOs), O két hop véi N(NOs™ ), O két hgp S
(SOy)
> Céc cation don gidn va anion don gidn nhi€u dién tich kh4 ning tao lién k&t ion

giam.
#Chénh léch do Am dién giita cAc nguyén tir cang 16n lién két tao thanh cé d6 ion cang
16n:
Ay Do ion, Ay Do ion, Ay Do ion,
% % %
0.2 1 1.4 39 2.6 82
0.6 9 1.8 55 3.0 89
1.0 22 2.2 70 3.2 92

3.Tinh chat cua lién ket ion:
Do céac ion dugc xem nhu cdc qua cau tich dién cé dién truong phan bo dong déu vé

moi hfoighgré]g légg lri(g;ion cO cac @ @ @ @ @ @ (—:I-)
i ©900000
®OO®O®

OO0

Do céc dic di€m trén nén & trang thdi rin hop chi't ion khong ton tai dudi dang don
phan tf riéng 1é ma dudi dang mot tAp hgp rat 16n cdc ion ¢6 trat tw sip x&p x4c dinh
goi 12 tinh th€ ion, trong d6 ki€u ciu tric mang tinh thé phu thudc vao ban kinh ion.

15
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*Ndng lugng mang tinh thé ion
132 ning lugng cin cung cap dé pha vd ciu triic 1 mol tinh thé ion va chuyén cic ion vé
trang thdi cd 1ap & thé khi - ky hiéu Umx

MX (tinh thé ) —  M*(khi) + X-(khi) AH = Umx

Gié4 tri ndng lugng mang tinh thé phu thudc vao : ban kinh ion, dién tich ion, cAu hinh
electron clia cdc ion, ki€u c4u tric tinh thé€. Gi4 tri ndy s& 4nh hudng d€n dd bén, nhiét
dd so6i, nhiét dd néng chdy, do hoa tan....ciia hgp chit ion.

C6 nhiéu phuong phdp tinh gin ding Uux nhu Born Lande, Born Haber, Kapustinski..

Cong thiic tinh theo Kapustinski:
Uy, = Z, ||z, [n.A
ro+r,
A : hiing s6
n : sd ion c6 trong mdt phan tir
Zc, Za : dién tich ctia cation va anion
Ic, T2 : bdn kinh cia cation va anion

Cdc ion c6 dién tich cang 16n va ban kinh cang nhd c6 gia tri Umx cang 16n.
Céc cong thitc tinh Umx chi 4p dung ding cho nhitng tinh thé thuin tuy ion, khi lién két
c6 phan cdng hod tri tuong d6i 16n thi cdc cong thic tinh nay khong con chinh x4c nita.

4. Pic di€m cta hgp chit ion
Tinh din dién kém & trang th4i rin nhung din dién tdt & trang thdi néng chdy hay dung dich.
Nhiét d6 néng chay, nhiét d6 s6i kha cao
Tinh thé rin va gion

Céc hgp chdt jon dé tan trong cdc dung mdi phin cuc
V.LIEN KET KIM LOAI

1. Céc tinh chat cia kim loai:
+ Khong trong sudt

+ C6 anh kim

+ Dan nhiét, dan dién tdt

+ Déo, dé ddt mdéng, dé kéo sdi...

2. Céu tao kim loai va lién két kim loai

+ Nguyén tir kim loai ¢6 kich thudc 16n so véi nguyén tf phi kim loai, do d6 céc electron hoa tri
nam xa hat nhan va lién k&t yéu véi hat nhan nén cac electron hoa tri nay dé bj but ra khoi nguyén
tr. O diéu kién binh thudng, hiu hét cdc kim loai déu tdn tai dudi dang tinh thé rin. Luc gilt cac
nguyén ti kim loai trong mang tinh thé kim loai goi 12 lién két kim loai.

16
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a)

Lién két kim loai v6i moé hinh khi di¢n tit

Mang tinh thé kim loai duoc tao thanh tur:

4+ Nhirng ion duong ¢ ndt mang tinh thé
4+ Céc electron hoa tri ty do chuyén dong hdn loan trong toan b tinh thé kim loai, giéng nhu

sy chuyén dong clia cdc phan t chat khi vi vay chiing dudc goi la khi electron. Chinh lyc hit

tinh dién giita cdc ion dudng véi khi electroncé dién tich Am da gitip cho sy ton tai clia cdc tinh

thé kim loai.

b)

e Lyc lién két phu thudc vao mdt do electron hod tri tham gia lién két. S6 electron lién két
cang I6n, bdn kinh nguyén tit kim loai cang nhd lién két cang chdt che.

eLién két kim loai khong cé tinh chdt dinh hudng bao hoa.

eLién két kim logi cé tinh khéng dinh ché rat cao hay lién két rat nhiéu tam

oSy hién dién ciia khi dién ti nay lam cho kim loai cé khd ning dan dién, ddn nhiét va cdc
cation kim loai dé dang truot 1én nhau khi kim loai duoc ddt mdng hay kéo soi.

ONORON N
(e (2T G eCan (S
TE NI & GG
e (3 2 @@ o o

——

delocalised elechons

Thuyét mién néing lwong vé ciu tao kim logi

+ Ly thuy&t nay ding dé€ mo ta cac dic tinh cd 1y ciing nhu cc tinh ning dién (din dién,
ban dan, cach dién)

+ Ly thuy€t ndy 1a phuong phdp MO 4p dung cho hé chita mot s& 16n nguyén ti¥, § trang
thdi tinh thé.

+ Theo quan niém phuong phap MO

e Ung v6i mot mic ning lugng nguyén ti ban diu

> Khi hai AO ctia hai nguyén tir kim loai che phii nhau (t6 hdp tuyén tinh vdi nhau) sé&
tao thanh 2MO — tuong ¢ng c6 2 mic ning lugng: trong d6 ¢c6 1MO lién két ¢6 ning lugng
thdp va IMO phén lién k&t c6 ning lugng cao.

» NE&u c6 4A0 ctia 4 nguyén tf ( mdi nguyén tt c6 1AO ) che phii nhau sé& tao thanh
4MO - tuong tng c6 4 mitc ning lugng : trong d6 c6 2MO lién k&t ¢6 ning lugng thap va
2MO phén lién két ¢6 ning lugng cao. Cac MO nay cé ning lugng cang gan nhau.

» Néu c6 N cdac AO cia N nguyén tif che phii nhau sé& tao thanh N cic MO — tuong (ng
¢6 N mtc niang lugng. N cang 16n d6 sai biét ning lugng gitta cic MO cang nhé ...Vay véi
trudng hdp kim loai c6 N rat 16n (1cm’kim loai chita khodng 10?* d&€n 10%* nguyén tf ) nén
ning lugng clia cdc MO c6 thé xem nhu lién tuc tao thanh diy ning lugng (chénh léch ning
luong gitta cdc MO khoang 102%eV)

Oerbital Energies Ffor sam MV Atormm Solibd

Mo=st antilonding

Mo st bhbormdEin o

1 = = =3 =
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e Tuong &ng Vi cac trang thai nang lugng s, p, d, f ... ciia nguyén tir trong tinh thé kim loai s&
hinh thanh nhitng mién nang luong s, p, d, f ...tuong tng.SE electron t5i da c6 thé trong mdi
viing dudgc hinh thanh tir N nguyén tr sé 13 : Mién s — 2N electron
Mién p — 6N electron
Mién d — 10N electron
Trong cdc mién ning lugng, thudng quan tAim d&€n cdc mién sau va vi tri tuong ddi gitta chiing
> Mién héa tri - 12 mién c¢6 nang luong cao nhit da dugc chi€m bdi electron (mién chita
céc electron hod tri )- HOMO (highest occupied molecule orbitals)
> Mién dén - 12 mién c6 nang lugng thap nhat khdng chira electron, nam trén mién hoa tri -
LUMO (lowest unoccupied molecule orbitals)
> Mién cdm — 13 khodng cich giita hai mién trén (néu c6)

3. Ap dung thuyét mién ning lwong dé giai thich tinh din dién ciia chit ran
a. Kim loai
+ Trong kim loai - mién hoa tri va mién din che phu hoac ti€p xic nhau, khéng cé mién cam.
+ Mién hoa tri cua kim loai c6 thé duogc dién day hay khong duoc dién day electron

Vi du:

> Céc kim loai nhém 1A c6 cau hinh electron 1a ns*, nén mién hoa tri 1a mién s chi dién day
mot nira , con mién dan bao gom mot nira mién s con tréng (chwa bi chi€m béi electron). Mién
dan va mién hda tri tiép xdc nhau.
> Céc kim loai nhém 11A c6 cau hinh electron ns?, nén mién héa trj 1a mién s dugc dién day
electron, con mién dan 1a mién p. Déi vai cac nguyén té nhoém 1A, do chénh Iéch nang luong
giita ns va np nho nén mién hoa tri va mién dan che pha nhau.
Dudi téc dung cua dién truong, cac electron tir mién hoa tri rat dé chuyén 1én nhitng trang thai
nang lugng cao hon con tu do ( mién din), tao thanh dong electron chuyén dong ¢ huéng —
kim loai dan duoc dién

b.Chit cach dién

4 Mién hda tri dién day electron

+ Mién dan cach mién hda tri bang mién cam c6 AE > 3eV. Dudi tic dung cia dién truong
binh thudng khang di kha nang kich thich cho electron chuyén tir mién hda tri sang mién dan , nén
khong thé dan dién dugc — chat cach dién

c.Chét ban din
4 Mién hoa tri dién day electron
+ Mién dan cach mién hda tri bang mién cam c6 AE khéng 16n (0,1V<AE < 3eV).
Khi kich thich bang cch dun ndng hay chiéu sang, electron c6 the chuyen tir mién
hoa tri sang mién dan — c06 thé dan dién dugc— chat ban dan
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conduction MIEN DAN
band

|

MIEN CAM | AE>3eV
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valence
band

Insulator Semiconductor

Metal

Cach dién Ban dan

Kim loai
VI. LIEN KET VAN DER WAALS

1. Ban chit caa lién k&t VVan der Waals - 1a tuong tic tinh dién.
2. Dic diém
o Laloai lién két xuat hién gitra cac phan tir.
o Cd thé xuit hién ¢ nhirng khoang cach twong dbi lon.
o Conang lugng nho (1 + 2 Kcal/ mol )
o Co tinh khdng chon loc va khéng béao hoa.
Co tinh cong.
3. Thanh phan
“+ Twong tic dinh hwéng: xuat hién giita cac phan tir c6 cuc — tuong tac ludng cuc
- ludng cuc. Twong tac dinh huéng 1 khi moment ludng cuc cua phan tir 1 va T°)

G > G

O

Tuong tac nay c6 gid tri I6n va dic biét 16n khi phan t& ¢6 momen ludng cuc 16n va dic biét
khi cdc phan tf tao dugc lién két Hydro.

“ Twong tac cam trng: Xuat hién giita cac phan tur c6 cuc va khéng cuc — tuong tac ludng cuc —
ludng cuc cam tng. Tuong tac nay chi dang ké khi moment ludng cuc caa phan tir ¢6 cuc lon.
(tuong tac nay c6 gid tri nhd thudng bd qua)

L —

5 —C >

“ Twong tic khuyéch tan: xuat hién 1a nho ludng cuc nhat thoi cia cac phan tir — twong tac ludng
cuc nhit thoi - ludng cuc nhat thoi .Tudng tic nay ting theo kich thuc phan tit ciing nhu kha
ndng bi phian cuc hod ctia 16p vo dién ti ngoai cing clia cac nguyén ti trong phén tu.

> @

Neon Heon

Tuong tdc khu€ch tin xuit hién trong moi trudng hdp, déng vai trd chld y&u cho phan ti khong
cuc hoic ¢6 cuc y&u hoic cic nguyén ti khi hi€m. Pdi vdi phin ti ¢6 cuc cé6 momen ludng
cuc 16n thi tudng tdc nay sé khong ddng ké.
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VILLIEN KET HYDRO

1. Khai niém va ban chit caa lién két hydro
+ Lién k&t Hydro dugc hinh thanh gitta nguyén t& Hydro bi phédn cuc duong manh
(H%) vé&i nguyén tit c6 dp am dign manh nhu'F, O, N hay véi Cac nguédn dién tic
(X%) thudc cing phan t& hay thudc phan tit khdc.
+ Lién k&t Hydro thudng gip trong cdc chit 18ng, trong tinh thé nhiéu khi ngay ci &
trang thdi khi , trong cdc hop chit cao phin ti.
+ C6 hai loai lién két
Lién két hydro lién phédn tir — 13 lién k&t Hydro thyc hién gita cdc phan tif .
+ Lam tdng khdi lugng phan t& nén lyc Van der Waals ting 1am ting nhiét do
s0i va nhiét d6 néng chdy.
+ ChA't ¢6 kha niing tao lién k€t Hydro véi dung moi sé dé hoa tan trong dung
mdi do.
+ Nuéc dd do tao lién k&t Hydro nén ¢6 cu tric xop, ti khoi nue dd nhd
hon t khéi nude 16ng.
Lién két Hydro ndi phén tir — 12 lién k&t Hydro thuc hién trong cling mot phan t(.
+ Lam gidm kich thuéc phan tif nén lam gidm lyc Van der Waals, din dén
nhiét d6 s6i va nhiét d6 néng chdy gidm.
+ Lam gidm kha nidng hoa tan .
4 Lién két hydro c6 ban chat dién va mang mot phan ban chat ctia lién két cho -
nhan.
2. Pic diém
+ Lién két hydro Ia loai lién k&t yéu, yéu hon nhiéu so véi lién két cong hod tri nhung
manh hon lién k&t Van der Waals.( E(lk Hydro) = 2 = 10 Kcal/mol)
+ Lién k&t hydro cang bén khi nguyén tir Am dién di lién k&t v6i Hydro trong phan tit
c6 dd Am dién cang 16n , kich thudc cang nhd.

Vidu- FH...X> -O-H... X > =N-H... X

»

Do bén lién k&t Hydro gidm, kha ning tao lién két Hydro gidm.
+ Lién két hydro cang bén khi nguyén ti¥ 4m dién tham gia tao lién k&t Hydro c6 d6 4m
dién cang I6n.

Vidu - Y-H%...F E(Ik Hydro) = 10 Kcal/mol
Y-H>*...0 E(lk Hydro) = 5Kcal/mol
Y-H%* .. .N E(lk Hydro) = 2Kcal/mol

3. Anh hwéng ciia Ik hydro dén tinh chat ciia cac chat: Ik hydro lamcho
v Tang nhiét d6 soi, nhiét d6 néng chay ctia cac chat co Ik hydro lién phan ti.
v' Giam d6 acid cua dung dich.
v Tang d tan trong dung méi (tao Ik hydro lién phan tf v6i dung moi)
v’ Trong sinh hoc, Ik hydro giup tao cac cau truc bac cao cho glucid, protid. ..
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