CAU TAO PHAN TU VA LIEN KET HOA HOC

Ban chuyén mén Hoa hoc — The Gifted Battlefield
Vi Minh Khang — Tran Kién

Xuat ban vao Ngay 21 thang 3 nam 2024

- Muc luc

1 Dic trung cta lién két héa hoc 3
1.1 Nangluonglien ket . . . . . . . . . 3

1.2 HOatriclanguyentd . . . . . v oo vttt e e 3

1.3 Tutinh . . ... 3

2 Cacloai lién két héa hoc 4
21 Liénkétion . ... ... ... 4

Sy hinh thanhliénkétion . . .. ... ... ... ... .. ... ... .. ... ... ... 4

DPiéu kién hinh thanh lién kétion . . . . . . . . . . . . . ... . ... 4
Cactinhchatctalién kétion . . ... ... ... .. ... ..., 5

Hop Chation . . . . . . . . 5

22 Liénkétconghdatri . . . . . . ... 6

Su hinh thanh lién két conghoatri . . ... ... L 6
Moment ludng cucctia ién két . . . . . ... 7

2.3 Sy khong phan dinh ranh gidi gitta cac loailienkét . . . ... ... ... ... 7
Tacdung phancucctacation . . . . . ... ... L L 7
Subiphdncuccliaanion . . . . . . . .. ... L 7
Sukhong phandinhranh gidi . . . . . ... ... ... o o 8

3 Cong thuc Lewis 8
3.1 Céchbiéudiéncongthiclewis . . . .. .. ... .. 8
32 CAutriccOng hudng . . . . . . . ..o 9
Cau tric cOng hudng tuong dUoNg . . . . . . . o o oot i 9
Diéntichhinhthac . . . .. .. . ... . . e 9

Cac dang cong hudng khong tuong duong . . . . . ... ... ... .. .. ... ... 10

3.3 Céctruong hop khong théabatta . . . ... ... ... ... ... . ... . ... ... 10
Thiéu electron héatri . . . . . . . . . . . 11
Léelectronhoatri . . . . . . . . . . . . e 11
Quabatt . . . ... .. 12



Thuyét VSEPR (Valence shell electron pair repulsion)

Su lai hoa

51 Dinhnghia . . . .. ... .. e

52 CéackifulaihOa . . . ... ...

Thuyét VB

6.1 Solugcvésuhinhthanhlienkét . . . . . . . . . . . . .. . .. . ..

6.2 Thuybt VB . . . . . .

Thuyét MO (Molecular Orbital)

71 Datvande . ... ...

72 Thuyét MO . . . . .
Gian dé MO cta cac hgp chét nhi nguyén tit gibng nhau thuocchuki2 . . . . ... .. ..
Gian d6 MO ctia cac hop chat nhi nguyén tit khac nhau thuécchu ki2 . .. ... ... ..

7.3 Lién két trong kim loai

Bai tap van dung

12

13
13
14

17
17
18



Dic trung cia lién két héa hoc

Nang lugng lién két

Nang lugng lién két gitra hai nguyén tir 1a nang lugng can dé pha vo toan b lién két gitra hai nguyén
ta do. VD:

H—H (g) — H(g) + H(g) Nang lugng lién két = 436.4k] /mol
N==N (g) — N(g) + N(g) Nang lugng lién két = 941.4k]J/mol
H—F (g) — H(g) + F(g) Nang lugng lién két = 568.2k] /mol

Nang lugng lién két duogc quyét dinh bai:
e Bac ctia lién két: Bac lién két cang cao, nang lugng lién két cang 16n.
e Do dai ctia lién két: Lién két cang ngan, niang lugng lién két cang 16n.

Luu y: Day chi la nhitng quy tac chung. Ngoai ra van con nhiéu ngoai 1é.

Hoéa tri cia nguyén t6

Hoéa tri cia nguyén tir 1a dai lugng dac trung cho sb lugng lién két ma nguyén ti tao ra. Trong hgp
chét ion, héa tri ctia nguyén ti bﬁng vé6i dién tich ctia ion d6. Trong hop chét cong héa tri, hda tri ctia
nguyén tir bang tong so lién két ciia nguyén tir do.

Tu tinh

Trong cac chuyén dé trudc, mot nguyén tir sé thé hién tir tinh ctia thong qua viéc cac cap electron da

ghép doi hay chura:

e Néu nhu tat ca cac electron trong cac orbital ctia nguyén tir déu da ghép doi thi nguyeén tir dy c6 tinh
nghich tur (khong bi nam cham hut).

e Néu nhu van con electron chua ghép doi thi nguyén tir ay c6 tinh thuan tir (bi nam cham hut).

Tuong ty nhu nguyeén t, phan ti cling thé hién ti tinh cia minh thong qua viéc ghép doi electron va

dugc du doan chinh xac nhat bang thuyét Molecular Orbital (Van dao phan ti):

e Néu nhu tat ca céc electron trong cac orbital ctia phan tir déu da ghép doéi thi phan tir &y c6 tinh
nghich tur.

e Néu nhu van con electron chura ghép déi thi phan it ay c6 tinh thuan tir.

Mot vi du rat phé bién cho van dé nay la Oxygen 16ng va Nitrogen 1dng. Néu ta viét ra dugc cau hinh

MO ctia hai chét, ta sé thdy rang Oxygen van con 2 electron chua ghép déi, do d6 né c6 tinh thuan tur.

Nguoc lai Nitrogen khong con electron doc than, do d6 né thé hién tinh nghich tur. Vi vay Oxygen long

bi nam cham hut con Nitrogen 16ng thi khong.



Hinh 1. Oxygen 1dng c6 mau xanh dang bi hit va gitt ¢b dinh bdi 2 nam cham.

Cac loai lién két hoéa hoc
B3l Lién két ion

M Su hinh thanh lién két ion

Nhu da néi & cac chuyén de trudc, kim loai § nhém 1 & 2 rat dé cho electron tao thanh ion duong goi
la cation. Tuong tu, cac nguyén t6 § nhém 6 & 7 ciing c¢6 xu hudng nhan e dé tao thanh ion 4m goi lai
anion. Khi céc cation va anion tiép xtic v6i nhau, ching sé tao thanh lién két ion do lyc hut tinh dién
gitta cac ion mang dién tich trai dau.
Vi du: Su hinh thanh lién két trong NaCl
Na— Na® +e”
:Cle +e- — :CI:

= Na" 4+ Cl- — Na*Cl~

Su hinh thanh lién két trong MgCl,

Mg — Mg2"+2e"~
:Cle+5Cl+ 20 —>iCli 4300
— Mg?" +2Cl~ — Cl-Mg?"CI~
W Diéu kién hinh thanh lién két ion

Khi chénh léch d6 am dién gitra hai nguyén t6 A va B > 2.2 thi tinh ion > 70% va c6 thé xem nhu lién
két c6 ban chét ion (Diéu kién nay chi mang tinh chét tuong déi).



Hop chét | Nang luong lién két | Nhiét do nong chay (°C)
LiF 1017 845
LiCl 860 610
LiBr 787 550
Lil 732 450
NaCl 787 801
NaBr 736 750
Nal 686 662
KCl1 699 772
KBr 689 735
KI 632 680
MgO 3890 2800
ScN 7547 >3000

Bang 1. Ning luong lién két ctia 1 s6 hop chit ion

B CAc tinh chat ciaa lién két ion

e Do ban chét ctia lyc lién két ion la su tuong tac tinh dién cta hai ion nén lién két ion c6 hai tinh chét
chinh 12 bat dinh huéng va bat bao hoa.

e Tinh bat dinh huong khién cho mot ion hdt cac ion ngugc dau theo moi phuong la nhu nhau nén cac
ion c6 thé lién két vdi cac ion trai dau theo bat ki phuong nao

e Tinh bat bao hoa khién cho mot ion c6 xu hudng hut tdi da céc ion trai ddu. Tuy nhién hiéu ung lap
thé gidi han luong ion trai dau c6 thé bao quanh ion do.

e DY bén cua lién két ion cang cao khi cac cation va anion c6:
- Bién tich cta cac ion cang 16n
- Ban kinh ctia cac ion cang nho

Trong cac hop chat ion, hoéa tri ctia ion 1a dién tich cta ion dé

B Hgp chit ion

Trong tu nhién, cdc hop chat ion khong ton tai don 1@ & dang phan tir ma ching ton tai dudi dang ran
két tinh tao thanh cac mang tinh thé. Cac mang tinh thé nay gdm hang ty ty cc cation va anion sap xép
trat tu voi nhau tao thanh cau tric 3D. Ta sé di sdu hon vé sy hinh thanh ctia mang tinh thé & nhiing
chuyén dé tiép theo.

Dac trung cua hgp chét ion: Cac hop chat ion c6 do bén 16n va nhiét do noéng chay cuc ki cao. Luc hut
tinh dién gitra cac ion trdi diu cang manh thi d6 bén cang 16n din dén nhiét d6 néng chay cang cao. O
dang néng chay, hgp chat ion con c6 kha nang dan dién rat tot va dugc ting dung nhiéu trong thuc té.



Lién két cong hoa tri

B Sy hinh thanh lién két cong hda tri
Lién két cong héa tri thuong duoc hinh thanh gitra hai nguyén t6 khong c6 su chénh léch qua 16n vé do
am dién. Trong loai lién két nay, cdc nguyén t tao lién két v6i nhau bang cach chia sé cac cap electron
héa tri v6i nhau dé dat dugc cau hinh ctia khi hiém (8 electron & 16p héa tri, hay con goi 1a bat tir (day
chi 1a 1 quy luat phé bién, khong bao gdm nhiéu truong hop ngoai 18)). Nguyén tac chung dé hinh
thanh lién két cong hoa tri:
e Cac nguyeén tit gop chung e dé dat cAu hinh bén ctia khi hiém
e Nguyén tir thiéu bao nhiéu e thi sé gép chung by nhiéu e
e Doi e gop chung thudc vé ca 2 nguyén t.
Vi du: Gidi thich sy tao thanh lién két trong H,O.
Hydro c6 cAu hinh 1s! va Oxy c6 ciu hinh 1s22s22p*. Hydro can thém 1 electron dé dat ciu hinh cta
Heli(1s2), Oxy can thém 2 electron dé dat bat tir (cAu hinh ctia Neon, 1s?2s22p®). Do d6 1 nguyén tur
Oxy sé lién két v6i 2 nguyén tir Hydro dé thda man ciu hinh khi hiém ctia cic nguyén tur.

He + O+ + +H —» H:0:H
Dé cho thuan tién thi ta cing c6 thé biéu dién mot cap electron gép chung bang mot nét gach.

H—O—H = H:0:H

Bac lién két 1a s6 cap e gop chung gitta 2 nguyén tir
eBacl:lietnkétdon H—H
eBac2:lienkétdoi O=0O
e Bac 3:lién kétba :N=N:
Bac lién két cang cao, lién két cang ngan va lién két cang bén. (Lwu y: Day chi 1a quy tac chung, van con
nhiéu trudong hop ngoai 1é khac).
= Céc phan tir c6 bac lién két cao thudng rat kém hoat dong do rat khé dé pha vd lién két. Biéu nay
giai thich vi sao N rat kém hoat dong hoa hoc.
Lién két cong hoa tri khong c6 cuc: Thuong la dac trung ctia cac lién két trong don chét, cac cap
electron diing chung khong léch vé phia nao. Cac hop chat khong phan cyc nay thuong c6 nhiét do soi
va nhiét d6 néng chdy vo ciing thap. Do d6 cac hgp chat khong phan cyc thuong ton tai & dang khi &
nhiét do thuong. VD:

H—H :

HewH

—}f: :N=N:

Trong céc trudng hgp ma chénh léch do am dién qua nho (thuong 1a Ay <0.5) cling c6 thé coi la lién
két khong phan cyc (VD: lién két C—H trong cac hogp chat hitu co)

Lién két cong héa tri c6 cuc: La dic trung ctia cac lién két trong hop chat. Cap e gép chung bi léch vé
phia nguyén tir c6 do am dién 16n hon. Chénh léch d6 am dién cang 16n thi d6 phan cuc cang lon. Diéu
nay lam tang mat do dién tich trén nguyén ti c6 dé am dién 16n hon va gidm mat do dién tich trén
nguyén tir c6 do am dién thap hon. Nguyén tir ¢6 mat do dién tich cao hon dugc ki hiéu bf?mg o— va
mat do dién tich thép hon 1a 6+. Vi du nhu phan ta@ HCI:



5+ o—
H—

Céc hop chit cong hoa tri nay tiy thudc vao mirc do phan cyc ma cé thé ton tai & dang ran, long hoac
khi & nhiét d6 thuong.

B Moment luéng cuc ctia lién két

Moment ludng cuc la mét dai lugng vector ding dé do do phan cuyc ctia lién két cong héa tri va duoc
ki hiéu la 7 Lién két cang phan cuc thi gia tri ctia 7 cang 16n. Vi moment luong cuc la cac dai luong
vector nén moment ludng cuc ciia mot phan tit 1a téng cac vector thanh phan. Diéu nay lam cho mot sb
phan tir mdc du ¢6 lién két phan cuc nhung ca phan t lai khong hé phan cuc.

Vi du nhu phan tir SO3. Phan tir SO3 c6 dang tam gidc déu vdi cdc nguyén tir Oxy la dinh ctia tam gidc
va nguyén tr luu huynh nam & trong tdm tam giac. Mac du céc lién két S-O 1a lién két phan cuc nhung
khi ta cOng moment ludng cuc ctia ca ba lién két lai thi két qua la moment tong sé bang 0. Do do, trén
thuc té SO; lai 1a mot phan tir khong phan cyc.

Su khoéng phan dinh ranh giéi giita cac loai lién két

B Tac dung phan cuc cua cation

Cation vi mang dién tich duong nén cé xu hudng kéo ddm may electron mang dién tich &m vé phia
minh. Tac dung phan cuc cta cation (polarizing power) la kha nang kéo ddm may electron ctia anion
vé phia minh.

Tac dung phan cuc cua cation cang manh khi dién tich ctia cation cang 16n va ban kinh cang nho.

Na®™ <« Ca?t < Mg?" « Si"

Tac dung phan cuc tang
qrt

— Tac dung phan cuc cang manh, dam may electron cang bi kéo vée phia cation, tinh ion cua lién
két gidm, tinh cong héa tri tang.
W Su bi phan cuc ctia anion

Cac anion mang dién tich &m bi cdc cation kéo dam may dién tu khién cho mat do dién tich trén anion
giam. Nguogc lai v6i cation, anion bi phan cuc cang manh khi dién tich trén anion cang bé va ban kinh

cta anion cang 16n.

02 <S2 < Cl <I™

Anion cang bi phan cuc
|

— Anion cang bi phan cyc, ddm may cang bi kéo xa khdi anion, tinh ion cta lién két gidm, tinh cong
hoa tri tang.



Ion — Ion—Cong hda tri —+Cong hoa tri c6 cuc — Cong hoa tri khong phan cuc

Tac dung phan cuc tang | Tac dung bi phan cuc tang

B Su khong phan dinh ranh giGi

Nhu da trinh bay 6 trén, tac dung phan cuc cua cation va su bi phan cuc cta anion sé anh hudng t6i
muc d6 ion hay cong hoa tri ctia lién két. Do dé, khong c6 su phan dinh ro rang vé ranh gioi gitra lién
két ion va lién két cong hda tri. Vi vy ta chi c6 thé phan ra lam 4 mdc véi la:

Ion — Ion—Cong hoa tri — Cong hoa tri c6 cuc —Cong hoa tri khong co cuc

Vi su khong phan dinh ranh gigi nay nén khi so sanh hodc giai thich tinh chat ctia cac hgp chét , can
phai 4p dung duing ly thuyét ctia cac loai lién két d€ giai thich.

Cong thirc Lewis

Cong thic Lewis (hay Cau tric Lewis) 1a mot cach don gidn dé biéu dién cac lién két trong hop chat

cong hoa tri. Moi cdp electron lién két duogc biéu dién bé“mg mot cac nét gach, cac electron khong lién
két dugc thé hién bang nhimng diu chAm (chi thé hién cac electron hoa tri). VD:

N,: :N=N: H,0: H—O—H HF: H— F:

Cach biéu dién cong thiic lewis

1. Dém t6ng s6 electron hoa tri ctia cac nguyén tit, néu cong thirc can biéu dién c¢6 mang dién tich
(SOi_, NO;’,...) thi cong thém n~ electron hodc trir di n electron.

2. Tir cong thitc hoéa hoc, vé khung ctia hgp chét. Nbi cac nguyén ti bang 1 gach ndi (1 lién két don st
dung 2 electron).

3. Dién cac electron vao cac nguyén i tit ngoai vao trong sao cho méi nguyén tir da bat ti (Luu y: Méi
lién két giira 2 nguyén tir dugc tinh 1a 2 electron cho ca 2 nguyén tir). Néu nhu c6 nhiéu nguyén tir
xung quanh thi vu tién hoan thanh bat ttr cho nguyén tr ¢6 d6 am dién 16n hon trude. (Luu y: Cac
truong ma nguyén tir khong thé thoa bat it hodc c6 sb electron qua bat tir sé dugce trinh bay & phan
ké tiép).

4. Dién tat ca cac electron con du vao nguyén tit trung tam.

5. Néu nhu nguyén tt trung tdm van chua dt bét tt thi st dung cac cdp electron chua lién két nguyén
tlr xung quanh dé tao thanh lién két vdi nguyén tir trung tdm. Néu c6 nhiéu nguyén tir xung quanh
thi vu tién nguyén tr c6 d6 am dién nho hon.

VD: Vé cong thuc lewis ciia H,O

e Budc 1: H,O dugc tao thanh tir 2 nguyén tr H va 1 nguyén tir O. Mdi H ¢6 1 electron hoa tri, va O ¢6
6 electron hoa tri
— T6ng s6 electron = 1x2 + 6=8



e Budc 2: Vé khung hop chét
H—O—H
Ta da vé 2 lién két don. Do d6 tong s0 electron héa tri con lai 1a: 8— 2x2 =4
e Budc 3: 2 nguyén tir H xung quanh da dat cau hinh cta khi tro (2 electron) do dé khong can phai
dién thém electron vao H.

e Budc 4: Dién tat ca cac electron héa tri con lai vao nguyén ti oxy trung tam.
H—O—H
Kiém tra lai thdy Oxy da du bat tr. Vay 1a ta da hoan thanh cong thic Lewis ctia H20.

Chu tric cOng hudng

B CAu triic cOng hudng tuong duong

Déi voi mot s6 hgp chét, khi ta vé cong thitc Lewis sé ¢6 nhiéu cach dé thda man bat tir tuong duong
nhau. Vi du trudng hgp ctia O3. Sau khi da dién du bat tir cho 2 Oxy & ngoai va dién tat ca cac electron
con lai vao Oxy trung tam thi ta thiy rang Oxy van con thiéu 2 electron dé du bat ti.

35—
Dé thoa man bét tir ciia Oxy trung tam, ta c6 thé stt dung 1 cap electron trén 1 trong 2 Oxy xung quanh.
O=0—0: hoic :0—0=0

Theo cu tric Lewis thi Oz sé c6 1 lién két doi, 1 lién két don va lién két doi sé cé do dai ngén hon
lién két don. Tuy nhién, trong thuc té khi do dat thi ca 2 lién két trong phan tir O3 lai c6 chiéu dai
bang nhau (128pm). Diéu nay cho thdy O3 ton tai & dang tron 1an gitra cd 2 cong thitc.Vi vy, cong thic
Lewis thuong duoc biéu dién bang tat ca cac dang cong hudng tuong duong va duge phan cach véi
nhau bang dau +—.

S=8—0 s :0—0=0

W Dién tich hinh thic

Dién tich hinh thic trén nguyén t dai dién cho su chénh léch gitra s6 electron thuoc vé nguyeén tu do6
trong hop chat so vdi electron héa tri ban dau cta nguyén tit. C6 2 diéu can luu y khi tinh dién tich
hinh thtc nhu sau:

e Tat c cac electron khong lién két trén nguyén ti thi thudc hoan toan vé nguyén tir d6
e Dbi vdi cac electron dang tham gia lién két thi chi c6 mot nira la thudc vé nguyén ti do.

Vay dién tich hinh thirc dugc tinh nhu sau:

Dién tich hinh thiic = S6 electron héa tri — S6 electron khong lién két — So-clectronlién ket

VD: Tinh dién tich hinh thic trén cac nguyén t cia H,O

1. Dau tién, ta vé cong thuc Lewis cia H,O: H— O —H



2. Nguyén tir H ¢6 1 electron hoa tri va c6 2 electron lién két
— Dién tich hinh thic =1 -3 =0
3. Nguyén tir Oxy c6 6 electron héa tri, 4 electron khong lién két va 4 electron lién két
— Dién tich hinh thic =6 —4 — 3 =0
Vay ca 3 nguyén tit trong H,O déu c6 dién tich hinh thic 1a 0
Tinh dién tich hinh thuc cua O3
1. Dau tién ta vé cong thitc Lewis ctia O3. Vi 2 cong thfxc.?ﬁa Lewis O3 tuong duong nhau thi ta o thé
st dung 1 trong 2 cong thirc dé tinh: :0—0=0
2. D6i véi Oxy bén trai: DTHT =6 — 6 — 2 = -1
3. Dbi v6i Oxy bén phéi: PTHT =6 —4 — 3 =0
4. Dbi v6i Oxy trung tam: DPTHT =6 — 2 — § = +1
Déi véi mot phan tr thi tdng dién tich hinh thitc trén cac nguyén tir phai bang 0, d6i véi ion thi tong
dién tich hinh thitc bang dién tich cta ion do.
Luu y: Dién tich hinh thitc chi mang tinh chat HINH THUC va khong c6 ¥ nghia thuc tién.

B Cac dang cong hudng khong tuong ducng

Trong mot s6 truong hop, 6 nhiéu cach dé théa man bat tir ctia nguyén t trung tdim nhung cac cach
nay lai khong twong duong nhau (goi la cac dang cong hudng khong tuwong duong). Do d6 ta can st
dung dién tich hinh thitc dé chon ra dang cong hudng phit hgp nhat. Quy tac chon dang cong hudng
phit hgp nhat nhu sau:

1. Gid tri ctia cac dién tich 1a nho nhat

2. Khong c6 dién tich ciing dau trén 2 nguyén ti ké can

3. Pién tich 4m nam trén nguyeén tir ¢6 d¢ am dién 16n hon.

VD: Hay vé cac cong thitc Lewis ciia N2O va chon ra dang cong hudng pht hgp nhat.

Ta c6 thé vé dugc 3 dang cong hudng cia N, O nhu sau:

2 +1 41 -1 +1 0 0o +1 -
IN—N=0: «+— N=N=Q — :NEN—Q:

Ta c6 thé tinh dugc dién tich hinh thic trén cac nguyén tir (nhu hinh trén). Dya vao cac quy tac noi
trén, ta c6 thé chon dugc cong thitc Lewis phtt hgp nhét 1a cong thitc bén phai. Trong thuc té thi N, O
sé khong ton tai & bat ki dang cong hudng nao trong ca 3 cong thic trén. Ma thay vao d6 N,O sé ton
tai & dang tron 1an ctia ca 3 cong thirc v6i sur dong gop 16n nhat dén tir cong thirc phit hgp nhat.

Cac truong hop khong thoa bat tir

C6 thé phan cac trudng hgp ngoai 1é thanh 3 truong hgp sau:

1. Nguyén tif trung tdm khong du bat tir do thiéu electron héa tri.
2. Nguyeén tit trung tam khong du bat tir do s6 electron hoa tri bi 1é.
3. Nguyén tui trung tam qua bat tur.



B Thiéu electron héa tri

Trong mot s cong thirc Lewis, nguyén tir trung tdm sé khong du bat tir. Vi du dién hinh cho truong
hop nay la BeH,. Be thudc nhém 1A nén sé c6 cau hinh [He]2s? tirc 1a Be sé ¢6 2 electron hoa tri, cong
thém 2 electron tir 2 Hydro thi tong s electron héa tri trong BeH, sé la 4. Néu ta thir vé cong thuc
Lewis thi ta sé dugc cong thirc sau:

H—Be—H

Lic nay ta nhan thay rang nguyén tr Be van chua da bat ti nhung 2 nguyén tir H xung quanh khong
con cdp electron du. Do d6, ta chidp nhan cong thiic trén 1a dung.

Mot truong hop tiéu biéu khac 1a phan tir BF3. Néu ta vé cong thitc ctia BF; thi ta c6 thé vé duoc 3 dang
cong hudng tuong duong va 1 dang cong hudng khong tuong duong. (Dién tich hinh thic cia 2 dang
cong huodng ngoai cung bén trai tuong tu voi dang cong hudng thu 3 tur trai sang).

0 -1 +1 0 0 0
F—b—fr o sf—p—fr o sE—p—f b
| I I |
:E: HI S :'F': :E:
0 0

Dé dang nhan thay rang 3 dang cong hudng tuong duong sé lam théa man bat tir ctia nguyén ti B. Tuy
nhién néu xét vé mat dién tich hinh thic thi trong 3 dang cong hudng sé c6 1 nguyén tit F mang dién
tich +1 va B mang dién tich -1. Ngugc lai, trong dang cdng hudng khong tuong duong, ca 4 nguyén tu
déu mang dién tich 1a 0 (wru tién) nhung nguyén t B lai khong thoa bat tir. Bdi vi nguyén tir Flo c6 do
am dién 16n nhat nén trong cac cong thirc Lewis, Flo thudng sé dugc uvu tién dé mang dién tich nhé
nhat c6 thé, do d6 nguodi ta thuong biéu dién BF; 6 dang cong hudng khong tuong duong. Trén thuc
té BF3 ton tai & dang tron 14n ctia ca 4 dang cong hudng, do d6 lién két B—F c6 nang lugng cao hon va
do dai ngan hon so vdi lién két don thong thuong.

W Lé electron hoa tri

Trong mot s6 truong hgp, téng s6 electron hoa tri ctia phan i 1a s6 1¢, diéu nay dan dén viéc nguyén
t trung tam khong du bét tir. Vi du nhu phan tit NO,, tong s6 electron héa tri trong NO; bang 17
electron. Vay ta c6 thé vé cong thitc Lewis cia NO, nhu sau:

O=N—0O:
Sau khi ta hoan tat bét tir cho 2 nguyén tir Oxy, ta chi con du 1 electron hda tri. Ta dién electron héa
tri ndy vao nguyén tir N va st dung 1 cdp electron chua lién két dé tao lién két v6i N thi N sé chi c6 7

electron xung quanh. B&i vi con 1é 1 electron nén NO3 sé ¢6 xu huéng dimer héa bang cach tao lién két
N-N.

.0 yoX

. . . . . . N\ s °

O=N—0: + O=N—0: — N—N

.o Py e Py - / N .
.O. .O



W Qua bat t

Céc nguyen t6 c6 orbital d tréng (hodc f trong 1 s6 truong hop) c6 thé nhan cdp electron tit cac nguyén
ti xung quanh dé tao thanh lién két ké ca khi nguyén tir trung tam da du bat tir. Vi du nhu cong thic
Lewis ctia SFe.

o0 :F: (1]
¢F | F:
oo \S/ oo
.oo / | \ oo'
o0 :.P'.: (1]

Mot s6 truong hogp thuong thay c6 thé ké dén nhu PCls, SO;, BrFs, XeFy.
oo :CI: oo :F: ) oo
'(.:.l\l o 'E\ I .. Ef
P—Cl: Br: Xe
b /l oo oo ~ ° / o0 \\ O
:Cl :F° :F E:

* :Cl: :E:

Thuyét VSEPR (Valence shell electron pair repulsion)

Hay con goi la thuyét Gillespie-Nyholm, cho rang cac cap electron khong tham gia vao lién két sé tuong
tac ddy vdi nhau sao cho vi tri cia cdc nhom electron nay dugc phan bd xa nhau nhét (tao su thuan loi
vé mat nang lugng). Thuyét nay duge dung dé c6 thé du doan hinh hoc ctia phan tur.

Cach du doan hinh hoc ctia phén t@ nhu sau:

Goi phan ti dang xét c6 dang: AXpEm
Trong do:
e A la nguyén tit trung tam c6 cac electron hoa tri dang tao lién két
e X 1a nguyén tir tao lién két sigma véi A (d6i vdi cac phan tir c6 lién két doi hay ba thi cling sé khong
lam thay déi hinh dang phan t)
e n 1a s6 lugng nguyen tu X
e E la cip electron khong tham gia lién két (khong phan chia)

e m 1a s6 cdp electron khong tham gia lién két (khong phan chia)

Vay két qua hinh hoc dy doan dugc dua vao bang sau:



Loai phan tu Goc lién két(°) Hinh hoc phan tu Vidu
AX; 180 Duong thang BeCl,
AXj3 120 Tam giac phéng BF;

AX,E <120 Gap khtic SO,
AXy 109.5 Ta dién CH,4
AXGE 107.5 Chop day tam giac NH;
AX2E 104.5 Gap khuc H,O0
AXs 120 (Mat phang xich dao) Luong thap day tam giac | PCls
90 (Lién két - Mat phéng xich dao)
AX4E Phuc tap Béap bénh SF,
AXGE; ~ 90 Chu T CIF;
AX;E; 180 Duong thang XeF,
AXe 90 Bat dién SFe
AXsE ~ 90 Chop day vuong BrFs
AX4E 90 Vuéng Phang XeF,
Tong quat:

e Hinh hoc ctia mot hgp chat héa hoc c6 thé du doan dugc dya trén s nhém electron xung quanh
nguyeén tu trung tam.

e S electron lién két hodc khong lién két dugc xac dinh qua cong thitc Lewis (hodc dung 1 trong cac
cong thitc cong hudng (néu co).

e Goc lién két ctia cac phan tir trong thuc té déu c6 thé khac goc ly tudng bdi c6 su khac nhau gitta cac
lién két doi, lién két ba, cap electron tu do,... c6 thé dinh huong khac nhau hoac chiém nhiéu khong
gian hon (tuong tac gitra cac cdp electron, cac lién két véi nhau).

e Cac tuong tac gitta cdp electron tai mat phéng 1én xich dao 1én cac cdp electron tai vi tri truc va nguoc
lai déu khong dang ké.

Su lai hoa
binh nghia

Sy lai héa la thuat ngtr chi sy t6 hgp cua cac orbital trong nguyén tir dé trd thanh cac orbital c6 trang

thai nang lugng (mtrc nang lugng) gidng nhau nhung dinh hudng khac nhau trong khong gian. Theo
nguyén li vitng bén, cac electron dugc sdp xép theo cac mitc nang lugng tang dan theo cac orbital khac
nhau. Su khdc biét nay sé lam ra su chénh léch muc nang luong va trd nén kém bén. Vi vay, su lai hoa
lam cho céac orbital chita cac electron c6 thé dong hda mitc nang lugng va cé thé tao dugce lién két bén
véi cac nguyén tu khac.



Su lai héa chi dugc dung dé giai thich thuc nghiém vé hinh hoc ctia phan tur.
— Khong dung dé dy doan khi chua c6 di liéu thyc nghiém.

WAl Cac kiéu lai hoa

Lai héa sp: 1 orbital s két hgp vdi 1 orbital p tao thanh t6 hgp 2 orbital lai héa sp.
Hinh dang hinh hoc: duong théng.

? p. P, P, P, P,
2 3 £
p — —_— — ] —_ —_— 2 \ n
T Valence =3 % —‘ ! '—» — >< '_>
T Ay ombialand ﬂ x x
_H'_ P . —_ electrons 2 2ﬂ‘ p hybl'ld
) ‘ (@)
Be (Z=4) 2s 2p, sp hybrid
sp hybridization )

Hinh 3. U Pinh hudng khdc nhau trong khéng gian

Hinh 2. U Sy t6 hop ctia 1 orbital s va 1 orbital p
ctia kiéu lai héa sp.

tao thanh 2 orbital lai hda sp clia nguyén tit sp dé cé

thé tao lién két.

Lai héa sp?: 1 orbital s két hop véi 2 orbital p tao thanh t6 hop 3 orbital lai héa sp?.
Hinh dang hinh hoc: tam gidc phang.

—— + ©<D— —eQ—

25 2p, sp* hybrid

30°!
> X X X
2 2p, 2p, sp? hybrid
¥
30
2s 2p, 2p, sp? hybrid

Hinh 4. [ Sy t6 hop 1 orbital s v6i 2 orbital p tao thanh t6 hop cac orbital lai héa sp? c¢6 dinh huéng khac nhau

trong khong gian.



Vi du: Giai thich vi sao BH3 ¢6 dang hinh tam giac phéng?
—B ¢6 chu hinh electron 1a1s?2s22p!. Khi nhan ning lugng thi cac electron héa tri duge kich thich
tao nén cau hinh electron: [He]2s!2p?. 1 orbital 2s két hgp véi 2 orbital 2p t6 hop thanh 3 orbital lai héa
sp? c6 dinh hudng tao thanh hinh tam gidc phang.

H 1s atomic orbital

’/\/ B sp? hybrid orbital

Hinh 5. ) Phan t&t BH;3 va dang hinh hoc ctia cac orbital trong khéng gian.

& wltt] |
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Figure. sp: hehrid of haran,
Hinh 6. Su lai hoa ctia nguyén ti Bo trong BH3



Lai héa sp3: 1 orbital s két hgp véi 3 orbital p tao thanh t6 hgp 4 orbital sp3.
Trong khong gian, cac orbital lai hoa nay dinh huéng theo cac hudng khac nhau, tao hinh mot hinh ti
dién, dién hinh la phan t&r CHy.

Hinh 7. [/ Binh huéng ctia cac orbital lai héa sp® trong khong gian.

Ngoai ra, con c6 cc kiéu lai héa khac nhu sp3d véi 2 loai hinh hoc khac nhau la vuéng phang va luéng
thap day tam gidac:

\ v \ \ \
! fansntt ant ﬂ \ |

Axial Axial Equatorial Equatorial Equatorial
(a)
jloﬁ\ Mgy, o Mgy,
Axial Basal Basal Basal Basal
(b)

Hinh 8. [ (a) T6 hop clia cac orbital lai héa sp3d,2 tao hinh ludng thap day tam giac; (b) T6 hop clia cac orbital
lai héa sp>d,2_y2 tao hinh chép day vuoéng.



Tong quat: Trang théi lai hoa ctia nguyén tir trung tdm sé ing vdi cac dang hinh hoc nhu sau

Trang thai lai héa | Dang hinh hoc electron
sp Duong thang
sp? Tam giac phang
sp® Tir dién
sp3d,> Luong thap ddy tam gidc
sp3dxz,yz Chép day vuong
sp3d? Bat dién
dsp? Vuong phang
sp>d>f Luong thap day ngu giac

| 6 CAL

B So ludc vé su hinh thanh lién két

Interaction Energy of Two Hydrogen Atoms

. . . B -

-—— e e e ——— —

Bond/ ________ '

—— 8ond / H —H distance ——>
length

Hinh 9. [ Gidn d ning luong qua trinh hinh thanh lién két va pha v4 lién két H-H.

e Khi nang lugng ctia hé gidm di (su an dinh tang) do sy hinh thanh lién két m&i — Lién két mdi
dugc hinh thanh.

e Khi ndng lugng ctia hé ting 1én (sy an dinh gidm) do sy hinh thanh lién két mgi — Lién két mdi
khong duoc hinh thanh.



Thuyét VB

Hién thuyét VB ¢6 3 luan diém chinh nhu sau:
e Lién két cong hoa tri hinh thanh trén co s& cac cap electron ghép déi c6 spin nguge ddu nhau (chiéu
quay nguoc nhau) va dong thoi thudc vé ca 2 nguyén tit tao nén lién két dé.
e Lién két cong hoa tri dugc hinh thanh dua trén su xen phu gitta cac orbital hoa tri.
e Do bén ctia lién két cong hda tri dua trén 3 yéu t6: mat do electron viing xen phd, thé tich viing xen
phti va mirc do dong nang gitta 2 orbital xen phti v6i nhau.
Cac electron hoa tri cia cdc nguyén ti tao lién két nam trong cac orbital héa tri. Cac orbital nay c6

thé 1a cac orbital chuén s, p, d va f hoac 1a cac orbital lai hoa. Dang hinh hoc ctia cac orbital xen phu sé
gitip xac dinh hinh dang ctia phan ti. Vi du: M6 ta sy hinh thanh lién két trong phan tir H>O va H,S.

e H,0: Nguyén tir O sé dung 2 orbital lai hda sp3, méi orbital chita 1 electron tién hanh xen pht véi 2
orbital 1s chita 1 electron ctia nguyén tit H dé hinh thanh lién két O-H.

ORTRpRpp—— r lone  bonding
2 2p 2p | pairs  electrons
M [ [ 2. N
------ mix I [ Icalesl
—. |

Hinh 10. [/ Sy hinh thanh phén t& H,O0.

e H,S: Nguyeén tit S dung 2 orbital 3p, méi orbital chita 1 electron tién hanh xen phti truc véi 2 orbital
1s chira 1 electron ctia nguyén tit H dé hinh thanh lién két S-H.
Ton tai tranh cdi giita HpS vdi S khong lai héa do goc lién két khdc goc Ii tudng rat nhiéu (lan luot la 92° va
109, 5°), nhung 1 s6 quan diém lai cho ring i ¢ qud nhé nén sy lai hda khong dang ké.
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Hinh 11. U Sy hinh thanh phén t& H,S.

Thuyét MO (Molecular Orbital)

AW Dit van dé

Trong phan tir O, (dugc biéu thi dudi day), khong con electron doc than, nhung thuc nghiém cho biét
rf!mg O, cho két qua thuan tu, tic Oz con electron ddc than. Vdy electron doc than nay (tinh thuan t)
dugc giai thich nhu thé nao?

o0 o0
(1] (1]

Thuyét MO

Trong phan tir, khong ton tai tinh doc 1ap cta nguyén tir. Cac electron chuyén dong trén moi orbital

chung ctia nguyén ti, tic c6 sy dich chuyén electron gitra nhiéu nguyén t v6i nhau. Khi tao thanh

phan t, cac electron dugc sap xép theo cdc mirc nang lugng khac nhau, dugc xac dinh bdi ham khong
gian goi 1a orbital phan t& (MO). Trong do, cac electron ciing tuan theo nguyén li viing bén, quy tac

Hund va nguyén ly Pauli gitip cho hé dugc an dinh. Ngoai ra, cic orbital dugc dung dé thuc hién sy

xen phti tao thanh cdc MO thi phai théa man mitc ndng lugng gan nhu la tuong dong nhau va c6 do

xen phu ro rét.
Céc MO trong ham khong gian:

e MO lién két (ki hiéu 1a ¢ hodc 7t vdi cac orbital tuong ting): C6 mat do xac suat electron cao & gitra 2
nguyén ti, electron § trang thai nay c6 tac dung lién két lai 2 nguyén t véi nhau. Ngoai ra, electron
tai day cing c6 muc nang lugng thip hon nang lugng ban dau ctia nguyén ti.

e MO phan lién két (ki hiéu 1a o* hodc 7t* vdi cac orbital tuong ung): Nguoc lai vai MO lién két, tai day
mat do electron thap va c6 trang thai kém bén hon nguyén t.

e MO khong lién két: Khi orbital ban dau khong déi xiing thi khong c6 kha nang xen pht, goi la MO
khong lién két.

o o s6 electron trén MO lién két — s6 electron trén MO phan lién két
Céch tinh bac lién két: N= > 1%

Bac lién két N cang cao, lién két gitta phan tir d6 cang nhiéu. Khi bac lién két N tién dén 0, lién két gitra




phan tir d6 khong ton tai — Phan tir d6 khong ton tai.
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\ Hinh 13. !/ N, = 1(H, tén tai 1 lién két o)
Hinh 12. [1 Nhe, = 0(He; khong ton tai)

B Gian do MO cua cac hgp chat nhi nguyén tit giong nhau thudc chu ki 2
Hinh 14. 1 Gidn d6 MO ctia cac hop chit nhi nguyén ti giéng nhau thudc chu ki 2
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Qua sb lugng electron ddc than, c6 thé tinh dugc moment ctia phan tir va ngugc lai theo cong thiic:
ps = y/n(n+2)
Trong do:

e 1 la moment cua phan tu (4B).

enlasd lugng electron doc than

B Gian d6 MO cta cac hgp chit nhi nguyén t khac nhau thudc chu ki 2

Ddi v6i phan tir 6 dang XY (ti 1é X va Y 1a 1:1) va X, Y déu thudc chu ki 2, thi gidn dd0 MO ctia ching
sé tuong tu nhu gian d0 MO ctia NO nhu sau:
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Hinh 15. [U Gidn dd MO cta NO

Phan tich gidn d6 MO cta NO, cac MO lién két 7w c6 mirc ning lugng thip hon MO lién két 0. Ngoai
ra NO con ¢6 1 electron ddc than nén NO sé c6 tur tinh la thuan tur.

Lién két trong kim loai

Khéc vdi lién két cong hoa tri hay lién két ion, lién két trong tinh thé kim loai 1a 1 loai lién két dac biét

dugc hinh thanh dya trén co s& cta thuyét MO va duge goi la thuyét band (Band theory). Loai lién két

trong mang tinh thé kim loai nay dugc miéu ta qua mot s6 luan diém nhu sau:

1. Lién két trong kim loai 1a céc lién két cong héa tri da tam da dién tir hinh thanh gitra tit ca cac
nguyén tif trong toan khéi tinh thé kim loai.

2. Mbi nguyeén tr kim loai sé str dung cac AO ctia minh dé xen phti v6i cac AO ctia cac nguyén tir xung
quanh theo ca 3 phuong trong mang tinh thé.

3. n AO héa tri ctia toan bo nguyén tr kim loai sé t6 hop thanh n/2 MO lién két va n/2 MO phan lién
Kkét.

Band
of MOs

Energy

Li Li; Liy... Lis... Lig... Li,

6

Hinh 16. 1Gii d5 MO ctia mang tinh thé Lithium

Mtic nang lugng cao nhat c6 chita electron dugc goi 1la HOMO (Highest occupied molecular orbital),
muc nang lugng thap nhat khong chita electron duge goi la LUMO (Lowest unoccupied molecular
orbital).



Tuy thudc vao do chénh léch mitc ndng lugng ma mang tinh thé ay c6 thé mang cac tinh chat nhu sau:

e Chat dan dién: Nhiing chat nay c6 su chénh léch nang lugng rat it gitta LUMO va HOMO do d6
electron tt HOMO dé dang dugc kich thich 1én LUMO khi dugc dat trong truong dién tir. biéu nay
gitip cho chat c6 tinh dan dién.

e Chat ban dan: Nhiing chat nay c6 su chénh léch niang lugng tuong d6i nho gitta LUMO va HOMO
(thuong 1a tir 0,1 dén 3 electron volts). Liic nay electron can nang lugng tuong ddi 16n hon dé c6 kha
nang dan dién. Diéu nay gitp cho chat c6 tinh ban dan.

e Chét cach dién: Nhiing chat nay c6 su chénh léch nang lugng LUMO va HOMO rét 1én (thuong 16n
hon 3 electron volts). Lic nay electron can nang lugng vo cuing 16n dé kich thich electron tt HOMO
lén LUMO va thuong rat khé dat dugc trong diéu kién binh thuong. Diéu nay gidp cho chét c6 tinh
cach dién

Energy

Conduction
band

Band
gap

<:| Valence band

(a) (b) (©)

Hinh 17. [U(a) Chéit cach dién, (b) Chét din dién, (¢) Chit ban din



n Bai tap van dung

1. Bl Dya vao d6 am dién hay sap xép theo chiéu gidm d6 phan cuc ctia lién két gitra 2 nguyén ti trong

nhiing phan t sau: CaO, MgO, AIN, N,, NaBr, BCl3, AICl3, CHy, A1,03, CuCl;, H,O,Na,S, KBr
Phan tf ndo c6 lién két ion, lién két cong hoa tri phan cuc va khong phan cuc?

. Bl Dya vao do am dién hay néu ban chét lién két trong cac anion: HCO,,ClO,, SOi_.
. 81 V& cong thitc Lewis ctia AICI3. Tir d6 giai thich vé sy hinh thanh ctia phan tir AlClg. Vi sao

khong ton tai phan tit B,Clg?
B Mo ta su hinh thanh lién két va cau tric hinh hoc ctia CHy, C,Hy, CoH,

5. [3] Nang lugng lién két cia BF3 bang 646k]/mol con ctia NF3 1a 280k] /mol. Gidi thich sy khdac biét

10.

nang lugng lién két nay.
So sanh tinh base caa CrO, Cr, O3, CrO3.

(Olympic 30/4 2008)
Cho bang sau:
Chat NH; | NF3
Moment luong cuc | 1.46D | 0.24D
Nhiét do soi —33°C | —129°C

So sanh va giai thich ngan gon sy khac nhau vé trj s6 ctia cac dai lugng dugc cho trong bang trén.

. (Olympic 30/4 2010) X la nguyén t6 thudc nhém A, tao hop chat véi hidro cé dang XH3. Electron

cubi cling trén nguyén tir X c6 tong bdn s6 lugng tir bang 4.5. (Quy uwdc tix -1 dén +1).

a. Viét cau hinh electron nguyén tir c6 thé c6 cta X.

b. O diéu kién thuong XHj 1a mot chat khi. X tao véi oxy cho mot sb phan tir va ion sau: XO»; XO; ; X0, .
Hay viét cong thitc Lewis, cho biét trang thai lai hoa ctia nguyén tir trung tdm, du doan dang hinh
hoc ctia cac phan tir va ion trén, dong thoi sap xép cac goc lién két trong chiing theo chiéu gidm dan
(c6 giai thich).

c. Hay so sanh géc lién két va moment ludng cuc ctia XHj va XFs. Giai thich.

3] Thue nghiém xéac dinh duoc gia tri moment ludng cuc ctia phan tir H»S 1a 1.09D va ctia lién két
S-H 1a 2,61.103°C.m. Hay xéc dinh géc lién két H-S-H, cho 1D = 3,33.103°C.m.

(Olympic 30/4 2019)

a) Lap luan va xdc dinh cong thirc Lewis bén nhat trong tiing trudng hgp sau ctia NO; va PO3—.
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b) S&t dung md hinh VSERP, hay du doan va vé cau tric hinh hoc ctia cac ion va phan tir sau:
CIOF; , C1OF;, CI1OF, . Hay cho biét trang thai lai hoa ctia nguyén tit trung tdm Cl trong ting ion
va phan tu trén.

11. Cho bang sau:

Mubi NaCl | KCl | RbCl | CsCl
Nhiét d6 néng chay (°C) | 801 770 | 718 | 645

Mudi MgCl, | CaCl, | StCl, | BaCl,
Nhiét d6 néng chay (°C) | 714 772 | 874 | 962

Giai thich sy bién thién nhiét d6 néng chay ctia mubi clorua ctia 2 day kim loai IA va ITA. Vi sao cac
mubi déu dugc sap xép theo chiéu ting dan ctia chu ki kim loai nhung lai thé hién 2 xu huéng bién
thién nhiét d6 néng chay nghich nhau?

12. Du dodn hinh hoc va trang thdi lai hoa ciia nguyén tr trung tam va xét tinh phéan cuc ctia phan ta
do: VOC13, PC13, COz, 802, CSz, PH3, PF5, IF5.

13. M6 ta sy hinh thanh lién két trong cac nguyén tir sau bang thuyét VB: N, NHs+, benzene, NH;, PH;
HCHO.

14. Cho gian d6 sau: 1

a) Vé gian do MO.
b) Tinh bac lién két, xét d6 bén cta lién két d6 véi H-H.
15. Dung thuyét MO dé xac dinh tir tinh cta cac chat: CN*,CN,CN .
B i lidu
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