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N i dungộ

4.1.Nh ng khái ni m c  b n v  liên k t hóa ữ ệ ơ ả ề ế
h cọ

4.2.Liên k t ionế
4.3.Liên k t c ng hóa trế ộ ị
4.4.Liên k t kim lo iế ạ
4.5.Liên k t phân tế ử
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4.1.2.M t s  đ c tr ng c a liên ộ ố ặ ư ủ
k tế

 Đ  dài liên k t ộ ế
•Khái ni m : ệ kho ng cách giũa 2 h t nhân c a các ả ạ ủ
nguyên t  t ng tác v i nhauử ươ ớ
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4.1.2.M t s  đ c tr ng c a liên ộ ố ặ ư ủ
k tế

Góc hoá tr  ị : góc t o  thành b i 2 đo n th ng n i h t ạ ở ạ ẳ ố ạ
nhân nguyên t  trung tâm  v i 2 h t nhân nguyên t  ử ớ ạ ử
liên k t. ế
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4.1.2.M t s  đ c tr ng c a liên ộ ố ặ ư ủ
k tế

Phân tử Hình d ngạ Góc liên k tế

AX2 Th ngẳ 180o

AX3 Tam giác 120o

AX4 T  di nứ ệ 109.5o

AX5 L c di nụ ệ 90o / 120o

AX6 Bát di nệ 90o
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4.1.2.M t s  đ c tr ng c a liên ộ ố ặ ư ủ
k tế

 Năng l ng liên k t:ượ ế
Khái niêm:

 Năng l ng đ c gi i phóng ra khi t o thành liên ượ ượ ả ạ
k t đó t  các nguyên tế ừ ử
  Tr  sị ố
-Phân t  2 nguyên t  ABử ử
-Phân t  nhi u nguyên t  ABử ề ử n

Hình thành phân tử

Phân ly phân tử
C + 4H - Q CH4 + Q

phlk EE +=−

ABBA EE +=− −

nABBA E
n

E +=− −
1
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4.1.2.M t s  đ c tr ng c a liên ộ ố ặ ư ủ
k tế

 B c liên k tậ ế
• Khái ni m:ệ  s  liên k t t o thành gi a 2 nguyên t  ố ế ạ ữ ử

t ng tác tr c ti p nhauươ ự ế

• Quy lu t : ậ ↑ B c liên k t ậ ế →↓d & ↑ Elk

Đ  m nh LKộ ạ

Đ  dài LKộ
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Các h c thuy t v  liên k t hoá h cọ ế ề ế ọ

 Thuy t đi n hoáế ệ
-N i dung :ộ

Ng.t  = c c “+” + c c “-”ử ự ự
2 ng.t  A & B :ử A có c c “+” chi m u thự ế ư ế

B có c c “-” chi m u thự ế ư ế
⇒ Hút nhau → H p ch t hoá h cợ ấ ọ

-H n ch  ạ ế : Ng.t  gi ng nhau ử ố → O2, H2, Cl2 ?
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Thuy t c u t oế ấ ạ
-N i dung :ộ

+Các ng.t  trong phân t  k t h p v i nhau theo ử ử ế ợ ớ
m t tr t t  xác đ nh t ng ng v i hoá tr  c a ộ ậ ự ị ươ ứ ớ ị ủ
chúng

+T/c hoá h c c a các ch t = f(thành ph n & ọ ủ ấ ầ
cách s p x p ng.t ) hay ắ ế ử f(c u trúc hoá h c)ấ ọ
-H n ch  : ạ ế b n ch t th t s  c a liên k t hoá ả ấ ậ ự ủ ế
h c ?ọ

 

Các h c thuy t v  liên k t hoá h cọ ế ề ế ọ
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Thuy t electronế
-N i dungộ

2 ng.t  ti p xúcử ế →L p v  “e” ngoài cùng thay ơ ỏ
đ i ổ →Đ t 8 e (C u hình b n v ng c a khí tr ) ạ ấ ề ữ ủ ơ ⇒  
C p “e” dùng chung t o thành Liên k t hoá h c ặ ạ ế ọ

2 lo i liên k t:ạ ế
 C p “e” thu c v  2 ng.t  ặ ộ ề ử →Liên k t c ng hoá trế ộ ị
C p “e” thu c v  1 ng.t  ặ ộ ề ử →Liên k t ionế
-H n ch  : ạ ế b n ch t th t s  c a liên k t hoá ả ấ ậ ự ủ ế
h c ?ọ

 

Các h c thuy t v  liên k t hoá h cọ ế ề ế ọ
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L c đ yự ẩ

L c hútự

Đám mây 
electron

H t nhânạ

Các h c thuy t v  liên k t hoá h cọ ế ề ế ọ
Thuy t c  l ng tế ơ ượ ử
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4.1.3.Lý thuy t l ng t  v  liên k t hoá ế ượ ử ề ế
h cọ

 Thuy t c  l ng tế ơ ượ ử
• Ví  d  ụ

• Phân t  g m m t s  gi i h n các h t nhân ử ồ ộ ố ớ ạ ạ
ng.t  và các “e” t ng tác v i nhau & đ c ử ươ ớ ượ
phân b  xác đ nh trong không gian, t o thành ố ị ạ
m t c u trúc b n v ngộ ấ ề ữ
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4.2.Liên k t ion.ế
4.2.1.C  chơ ế
4.2.2.Đi u ki nề ệ
4.2.3.Tính ch t đ c tr ng c a liên k t ionấ ặ ư ủ ế
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4.2.1.C  chê t o thành liên k t ionơ ạ ế
 Thuy t tĩnh đi n v  liên k t ion c a Kossel  ế ệ ề ế ủ

(Kossel 1888-1967,ng i Đ c).ườ ứ
-Chuy n electron hoá tr  t  nguyên t  này sang ể ị ừ ử
nguyên t  khác. ử

Nguyên t  m t “e” ử ấ →Ion “+” : cation 

Nguyên t  nh n “e” ử ậ →Ion “-” :  anion.

- Ion ng c d u ượ ấ → Hút tĩnh đi n ệ → Ion g n nhauầ
   Ion g n nhau   ầ →  V  “e” đ y nhauỏ ẩ

⇒ L c đ y = L c hútự ẩ ự  → Phân t  ion ử
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• Ví d : NaClụ  :χNa = 0.9 , χCl = 3.0

4.2.1.C  chê t o thành liên k t ơ ạ ế
ion
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4.2.2. Đi u ki n t o thành liên k t ề ệ ạ ế
ion 

 Đi u kiên  :  ề ∆ χ≥  2 

Ng/t  có ử χ l n : nh n “e” ớ ậ → Anion “-”
 G n v i Ái l c electron (F)ắ ớ ự

 Ng/t  có ử χ nh  : nh ng “e” ỏ ườ → Cation “+”
G n v i Năng l ng ion hoá (I) ắ ớ ượ
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4.2.3.Tính ch t đ c tr ng c a l. k t ấ ặ ư ủ ế
ion.

 Tính không đ nh h nị ướ g: hút ion trái d u theo ấ
b t kỳ h ng nào. ấ ướ

 Tính không bão hòa: hút các ion trái d u v i ấ ớ
l ng không xác đ nh.  ượ ị

 L c liên k t :  ự ế
E = 35 -85 kj/mol→ Liên k t b n v ngế ề ữ
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 S  phân c c ự ự
• Cation “+” :  hút đám mây “e” c a  anion ủ → Che ph  ủ
→ Xu t hi n liên k t c ng hoá trấ ệ ế ộ ị→
• Anion “-” : đ y đám mây “e”ẩ ⇒ Bi n d ng ionế ạ

Vùng che phủ

+ -

4.2.3.Tính ch t đ c tr ng c a l. k t ấ ặ ư ủ ế
ion.
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4.3 Liên k t c ng hoá tr  ế ộ ị
4.3.1.Thuy t đi n t  (Thuy t  Lewis)ế ệ ử ế

 3.3.1.1.C  chơ ế
3.3.1.2Đi u ki nề ệ
3.2.1.3.Tính ch t đ c tr ng ấ ặ ư

4.3.2.Thuy t c  h c l ng tế ơ ọ ượ ử
          4.3.2.1.Thuy t liên k t hoá tr  (VB-valence ế ế ị
bond)

Thuy t hoá tr  spin (Thuy t Pauling)ế ị ế
Thuy t lai hoá (Thuy t Pauling-Slater)ế ế

          4.3.2.2.Thuy t orbital phân t  ế ử
(MO-moleculer orbital)
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•Ví d  1: H-HụVí d  1: H-Hụ => H=> H22

3.3.1.1. C  ch  (Thuy t Lewis)ơ ế ế
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• Ví d  2 : Hụ 2O
 ..

H. + : O : + .H H :O:H    H –O – H 

4.3.1.1.C  ch  (Thuy t Lewis)ơ ế ế
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4.2.1. Liên k t c ng hoá tr  ế ộ ị
(Lewis)(

N i dung c  b nộ ơ ả :
• S  hình thành liên k tự ế
   Nguyên t  t ng tác góp chung  m t s  “e” ử ươ ộ ố → C p ặ
“e” chung cho 2 nguyên tử

• C u hình : ấ
   C u hình “e” v ng b n c a các khí trấ ữ ề ủ ơ
   - V  đi n t  : 2eỏ ệ ử nh   Hư 2 → Khí  Heli (He)
   - V  đi n t  : 8eỏ ệ ử nh  Hư 2O→ Khí  Neon  (Ne)
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Η Η ΗΗ

F

+

+ F FF
F F

Η Η

Công th c c u t o ứ ấ ạ
• 2 nguyên t  cùng lo i ử ạ
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Η ΗF + F F H

•Qui t c bát tắ ử

Η

O ΗΗ+O 2 Ο Η

Η
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Các lo i liên k tạ ế

Η+O
Η

O Η2 Ο Η

Η
•Liên k t nế đơ

•Liên k t ôiế đ

CO2 O = C =O

•Liên k t baế

N2 N ≡  N
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•Liên k t cho-nh nế ậ

Α + Β

A

+

-B

-

Ví d  : NHụ 4+

Η + ΝΗ
3

[H←NH

3

]

+

N : H

+H

:H

H
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 Đi u ki nề ệ : Đ  âm đi n ộ ệ ∆ χ ≤  2

  ∆ χ ≤  2 → C ng hoá tr  phân c cộ ị ự

 ∆ χ = 0 → C ng hoá tr  thu n tuýộ ị ầ

4.3.1.2.Đi u ki n liên k t c ng hoá ề ệ ế ộ
trị
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 Tính có h ngướ

 Tính bão hoà : không rõ

 Năng l ng liên k tượ ế
 E = 20 – 72 kj/mol :=> Liên k t khá b n v ngế ề ữ

4.3.1.3.Tính ch t đ c tr ngấ ặ ư
 liên k t c ng hoá trế ộ ị



Tháng 02.2006 TS. Hà Văn H ngồ 30

 S  phân c cự ự
∆ χ = 0 (ng.t  cùng lo i)ử ạ → không phân c cự

∆ χ < 2 (ng.t  khác lo i) ử ạ →
 Phân c cự

4.3.1.3.Tính ch t đ c tr ng ấ ặ ư
liên k t c ng hoá trế ộ ị
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  H-HH-H => H=> H22

Thuy t CHLT : S  hình thành Hế ự 2 
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 L c t ng tác gi a 2 ng.t  hydro ự ươ ữ ử
• L c hútự
• L c đ yự ẩ

Thuy t CHLT : S  hình thành Hế ự 2 
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• Tr ng h p 2 ng.t  có spin ng c chi uườ ợ ử ượ ế
 -Khi ti n g n : L c hút > L c đ yế ầ ự ự ẩ →↓Năng l ngượ

-Khi cách nhau ro : mây “e” che ph  lên nhauủ →
Liên k t c ng hoá trế ộ ị→↓L c hút h t nhân ự ạ →
↓Năng l ng=min ượ → H2  hình thành 

-Ti p t c ti n g n : L c đ y >L c hút ế ụ ế ầ ự ẩ ự →↑Năng l ngượ
• Tr ng h p 2 ng.t  có spin cùng chi uườ ợ ử ế
 -Khi ti n g n : L c đ y >L c hút ế ầ ự ẩ ự →↑Năng l ngượ

→ H2 không hình thành

• K t lu t :ế ậ LKCHT hình thành do c p “e” có spin ặ
ng cượ

Thuy t CHLT : S  hình thành Hế ự 2 
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Năng l ng theo VB c a phân t  Hượ ủ ử 2 
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4.3.2.1.Thuy t hoá tr  spin-Paulingế ị

1- Liên k t hình thành do s  ghép đôi c a 2e ế ự ủ
đ c thân có spin trái d u ộ ấ

2-S  xen phự ủ
Khi t o liên k t x y ra s  xen ph  các ạ ế ả ự ủ

orbitan hoá tr  c a 2 ng.t  tham gia liên k t.ị ủ ử ế
S  xen ph  càng l n thì liên k t càng b nự ủ ớ ế ề

3-Liên k t có h ngế ướ
H ng c a liên k t là h ng có đ  xen ph  ướ ủ ế ướ ộ ủ

l n nh t c a các orbitan hóa tr .ớ ấ ủ ị
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Tính bão hoà c a liên k t c ng hoá trủ ế ộ ị
 Chu kỳ 2 :chuy n “e” th c hi n đ c trong cùng ể ự ệ ượ

l p ớ
•  Beri (Be) : 4e

Be: 1S22S2 Hoá tr  2ị
Be*: Hoá tr  2ị

•  Bo (B) : 5e

B: 1S22S22P1 Hoá tr  1ị
B*:  Hoá tr  3ị

• Cacbon (C) : 6 e

C: 1S22S22P2 Hoá tr  2ị
C*:  Hoá tr  4ị
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•  Photpho (P) : 15e

P: 3S23P3 Hoá tr  3ị
P*: Hoá tr  5ị

• L u huỳnh (S) :ư  16e

S: 3S23P4  Hoá tr  ị
2

S*:  Hoá tr  ị
4

S*:  Hoá tr  ị
6

 

 

Tính bão hoà c a liên k t c ng hoá ủ ế ộ
trị
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• Clo (Cl) : 17e  1S22S22P6 3S23P5 

Cl:         H.tr  ị
1

3S        3P     3d

Cl*:      H.tr  ị
3

Cl*:       H.tr  ị
5

Cl*:     H.tr  7ị

 

 

Tính bão hoà c a liên k t c ng hoá ủ ế ộ
trị
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Tính có h ng c a liên k t c ng hoá ướ ủ ế ộ
trị S  che ph  max theo nh ng h ng nh t đ nh ự ủ ữ ướ ấ ị → 

Liên k t t o thành theo nh ng h ng nh t đ nhế ạ ữ ướ ấ ị

 Ví d  : ụ H2 + S = H2S → H n m trên tr c orbital P ằ ụ  
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Tính có h ng c a liên k t c ng hoá ướ ủ ế ộ
trị S  che ph  max theo nh ng h ng nh t đ nh ự ủ ữ ướ ấ ị → 

Liên k t t o thành theo nh ng h ng nh t đ nhế ạ ữ ướ ấ ị
• Ví d  : ụ Liên k t HClế  

Tâm ng.t  H ph i n m trên tr c c a orbital Pử ả ằ ụ ủ
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• Ví d  : ụ Liên k t Clế 2 

 Tr c c a 2 orbital Pụ ủ z ph i trùng nhauả
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• Ví d  : ụ Liên k t Hế 2S 

 2 h t nhân ng.t  Hydro (H) ph i n m trên tr c c a ạ ử ả ằ ụ ủ
orbital P c a ng.t  l u huỳnh (S)ủ ử ư
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• Liên k t c ng hoá tr  có c cế ộ ị ự
∆χ < 2→ Mây che ph  phân b  không đ uủ ố ề
Ng.t  có ử χ nh  ỏ → Phân c c d ngự ươ
 Ng.t  có ử χ l nớ  → Phân c c âmự

• Liên k t c ng hoá tr  không có c cế ộ ị ự
∆χ = 0 → Mây che ph  phân b  đ uủ ố ề

 

  

Tính phân c c c a liên k t c ng hoá ự ủ ế ộ
trị
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 N i dung :ộ  tr n 2 hay nhi u Orbttan ng.t  (AO) đ  t o ộ ề ử ể ạ

thành các orbital m i ( Orbital lai hóa)ớ

• Tr n ít nh t 2 AO có m c năng l ng khác nhau ( ví d  S & ộ ấ ứ ượ ụ

P)→ Các orbital lai hoá: có hình d ng, kích th c, năng l ng ạ ướ ượ

gi ng nhau ố

• Liên k t hoá h c đ c hình thành nh  :ế ọ ượ ờ

- S  che ph  đám mây đi n t  c a orbital lai hoá & các AO ự ủ ệ ử ủ

- S  che ph  đám mây đi n t  c a orbital lai hoá & các orbital ự ủ ệ ử ủ

lai  hóa khác

• S  orbital lai hoá = S  orbital tham gia lai hoá ố ố

4.3.2.1 .Thuy t lai hoá ( Pauling ế
+Slater)



x
y

z
px py pz

x
y

z
1 x s + 2 x p = sp2-orbitals 1 x s + 3 x p = sp3-orbitals

60°

60°

x

y

z

an s-orbital
the three p orbitals

Orbital nguyên tử

Lai hóa

x
y

z
1 x s + 1 x p = sp-orbitals

4.3.2.1 .Thuy t lai hoá ( Pauling ế
+Slater)



1xS +1x P 1SP-orbitals

Ki u lai hóaể S  lai hóaố C u hìnhấ

SP 2 Đ ng th ngườ ẳ
Góc liên k t :  180ế o



1xS +2xP 1SP2-orbitals

Ki u lai hóaể S  lai hóaố C u hìnhấ

SP2 3 Tam giác đ uề
Góc liên k t :ế 120o



1xS +3xP 1SP3-orbitals

Ki u lai hóaể S  lai hóaố C u hìnhấ

SP3 4 T  di n tam giác đ uứ ệ ề
Góc liên k t : 109ế o5



Liên k t sigma (ế σ )



Liên k t pi (ế π )
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D  đoán ki u lai hoáự ể
T ng s  ổ ố

T-T ng s  orbital l i hóaổ ố ạ

σ -S  liên k t ố ế σ  

X-T ng s  “e” hoá tr  c a các ng.t  trong phân tổ ố ị ủ ử ử

Y-T ng s  “e” hoá tr  đã li n k tổ ố ị ệ ế

 (X-Y)/2 - s  c p e hoá tr  t  do ố ặ ị ự

T = 2 : Ng.t  trung tâm có lai hoá SPử

T = 3 : Ng.t  trung tâm có lai hoá SPử 2

T = 4 : Ng.t  trung tâm có lai hoá SPử 3

2
YX

T
−+= σ
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D  đoán ki u lai hoáự ể
Cách tính

σ  : theo công th c Lewis c a phân tứ ủ ử

Tính s  c p e t  do :ố ặ ự

1. Tính X 
 N u có a đi n tích +; t ng e hóa tr  X-aế ệ ổ ị
 N u có b đi n tích -; t ng e hóa tr  X+bế ệ ổ ị

2.Tính Y 

8e cho m i nguyên t  biên nói chungỗ ử

2e cho m i ng.t  biên là hydro)ỗ ử

3.S  c p e hóa tr  :ố ặ ị 2

YX −
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D  đoán ki u lai hoáự ể

Phân 
tử

Ng.t  ử
Tr. tâm

X Y T Lai hoá

CO2 C 4 + (6x2) 8 x 2 0  2 + 0 = 2 SP

NO2
+ N 5 + (6 x 2) -1 8 x 2 0  2 + 0 = 2 SP

NH4
+ N 5 + (1 x 4) -1 2 x 4 0  4 + 0 = 4 SP3

CO3
2- C 4 + (6 x 3) + 2 8 x 3 0  3 + 0 = 3 SP2

SO2 S 6 + (6x2) 8 x 2 1  2 + 1 = 3 SP2

H2O O 6 + (1x2) 2 x 2 2  2 + 2 = 4 SP3

2
YX −



Lai hoùa 
spVí duï 1: phaân töû BeCl2
T o orbital lai ạ hóa 
Be (Z = 4) 1s2 2s2 

Liên k t v i 2Cl : ế ớ
Cl  (Z = 17): 3s2 3p5

D  đoán ki u lai hóa & C u hìnhự ể ấ



Lai hoùa 

sp

2 Ví duï 2: Phaân töû BF3.
T o orbital lai ạ hóa 
B (Z = 5):   2s2 2p1

Liên k t v i 3 Fế ớ
F (9 = 1) : 2s2 2p5



Lai hóa sp

3

 Ví d ï 3ụ : Phaân töû CH4
T o orbital lai ạ hóa
C (Z = 6):   2s1 2p3

 

Liên k t v i 4 Hế ớ  :  1s1 



Lai hóa sp

3

 Ví  dụï  4:  Phaân töû NH3
Tạo orbi tal  l ai  hóa
N (Z = 7):   2s2 2p3

 

Liên k t v i 3 Hế ớ  :  1s1 



Lai hóa sp

3

 Ví  dụï  5:  Phaân töû H2O
Tạo orbi tal  l ai  hóa
O (Z = 8):   2s2 2p4

 

Liên k t v i 2Hế ớ  :  1s1 
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 H n ch  :Thuy t hoá tr  spinạ ế ế ị
   H2+ : liên k t H-Hế + b ng 1eằ

   Thuy t hoá tr  spin : ế ị liên k t b ng c p eế ằ ặ

    Oxy : O (8) : 1S22S22P4

Th c t  : ch t thu n t    ự ế ấ ậ ừ ≠    Ch t ấ
ngh ch t   ị ừ

?
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4.3.2.2.Thuy t orbital phân t  (MO)ế ử
Phân t  là nguyên t  đa nhân: ử ử Các h t nhân & Các  electron ạ
Ph ng pháp g n đúng : MO-LCAOươ ầ
(PP orbital phân t -T  h p tuy n tính các orbital ng.t  )ử ổ ợ ế ử
(Moleculer Orbitals-Linear Combination of  Atomic Orbitals)

H t nhân : ạ đ ng yênứ
    Đi n t  : ệ ử xoay quanh h t nhânạ

  Đi n t  hóa tr  liên k t ệ ử ị ế → Phân tử
Hàm sóng ψ
Ng.t  1 : hàm sóng ử ψ1
Ng.t  2 : hàm sóng ử ψ2

P.trình Schrodinger → ψ  & E
T  h p nAOổ ợ  → nMO

  

      

 

ψψ EH =

2211 ψψψ CCMO +=
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4.3.2.2.Thuy t orbital phân t  (MO)ế ử
Đi u ki n t  h p các orbital nguyên tề ệ ổ ợ ử

Các AO ph i có cùng tính ch t đ i x ngả ấ ố ứ

 Năng l ng các AO ph i x p x  nhauượ ả ấ ỉ

 Các AO ph i xen ph  rõ r t ả ủ ệ

C u trúc “e” c a phân tấ ủ ử
 Tuân theo N.lý b n v ng + N.lý Pauly+Q.t c Hundề ữ ắ
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4.3.2.2.Thuy t orbital phân t  (MO)ế ử
Đ i l ng đ c tr ngạ ượ ặ ư

 B c li n k tậ ệ ế

n-s  “e” liên k tố ế n* -s  “e” ph n liên k tố ả ế

 Năng l ng liên k t (E)ượ ế

 Đ  dài liên k t (d)ộ ế

  

      

 

2

*nn
N

−=
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Hình d ng MO liên k t & MO ph n liên ạ ế ả
k tế
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Hình d ng MO liên k t & MO ph n liên ạ ế ả
k tế
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Combining p orbitals



Ví d  1:ụ   H + H+ → H2+
L p các MOậ
   M i ng.t  có 1 orbital hóa tr  : 1Sỗ ử ị

 Gi n đ  năng l ng ả ồ ượ

 C u hình “e”ấ   :

 B c li n k tậ ệ ế    :

1
1Sσ

HUI© 2006 General Chemistry:
Slide 66 of 48

5.0
2

01 =−=N

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 1 : H2+, H2, He2+, He2)

22111 SSS CC ψψψ +=
)(5.0

21 SS ψψψ +=+

)(5.0
21 SS ψψψ −=−

S1σ
*

1Sσ
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Ví d  2:ụ  H2 (2e)
 
AO : 1S  
  MO : σ1s 

 C u hình: ấ (σ1s)2 

 B c liên k t ậ ế
1

2

02 =−=N

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2) 
(Chu kỳ 1 : H2+, H2, He2+, He2)
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Ví d  3:ụ  He2+ (3e) 

AO : 1S  
  MO : σ1s 

C u hình “e” ấ
  (σ1s)2(σ1s*)1 

  B c liên k t ậ ế
    

5.0
2

12 =−=N

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 1 : H2+, H2, He2+, He2)



S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 1 : H2+, H2, He2+, He2)

 Ví d  4:ụ  He2 (4e) 

AO : 1S  
MO : σ1s 

 C u hình :ấ
 (σ1s)2(σ1s*)2 

B c liên k t ậ ế

⇒  He2 không t n t iồ ạ

0
2

22 =−=N
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MO H2+ H2 He2+ He2

σ1s* ↑ ↑↓
σ1slk ↑ ↑↓ ↑↓ ↑↓

B c liên k tậ ế 0,5 1 0,5 0

dlk  nm 0.106 0.074 0.108 -

Elk 
(kJ/mol)

256 432 251 0

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 1 : H2+, H2, He2+, He2)



HUI© 2006 General Chemistry: Slide 71 of 48

 L p các MOậ
• M i ng.t  có 4 orbital hóa tr  : ỗ ử ị 1 orbital 2s + 3 orbital 2p. 

-T  h p th  1: ổ ợ ứ 2 AO 2S c a 2 ng.tủ ử 

-T  h p th  2: ổ ợ ứ 2 AO 2PZ c a 2 ng.tủ ử 

 

2211 SSS CC ψψψ +=
)(

2
1

21 SS ψψψ +=+

)(
2

1
21 SS ψψψ −=−

*

Sσ

Sσ

2413 ZZZ CC ψψψ +=
)(

2
1

21 ZZ ψψψ +=+

)(
2

1
21 ZZ ψψψ −=−

*

Zσ

Zσ

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)
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 L p các MOậ

-T  h p th  3: ổ ợ ứ 2 AO 2PX c a 2 ng.tủ ử 

-T  h p th  4: ổ ợ ứ 2 AO 2PY c a 2 ng.tủ ử 

 

2615 XXX CC ψψψ +=
)(

2
1

21 XX ψψψ +=+

)(
2

1
21 XX ψψψ −=−

*

Xπ

Xπ

2817 PPY CC ψψψ +=
)(

2
1

21 YY ψψψ +=+

)(
2

1
21 YY ψψψ −=−

*

Yπ

Yπ



σ 1s < σ 1s∗  < σ 2s <σ 2s∗  < π 2px= π 2py < σ 2pz < π *2px 
= π *2py < σ *2pz

Gi n đ  năng l ngả ồ ượ

E2S ≈  E2p  :Ng.t  đ u chu kỳ (Li, Be, B, C, N) ử ầ



Gi n đ  năng l ngả ồ ượ

E2S <  E2p  : Ng.t  cu i chu kỳ (O, F, Ne) ử ố

σ 1s < σ 1s∗  < σ 2s <σ 2s∗  < σ 2pz < π 2px= π 2py < π *2px
= π *2py < σ *2pz



Ghi chú
   Đ u chu kỳ : Liầ 2 , B2 , B2 , C2 , N2 

T ng tác đ y ươ ẩ σs & σz  : l nớ

    Cu i chu kỳ : Oố 2 , F2 , Ne2 
T ng tác đ y ươ ẩ σs  & σz  : 

không

min22 =−= SP EEE∆

max22 =−= SP EEE∆



Li

E
ne

rg
y

LiLi2

1s 1s

1σs

1σs*

2s 2s

2σs

2σs*

 Ví d  1:ụ  Li2 (3e) 
AO :  
  MO : σ2s 

C u hình :ấ
 
 B c liên k t ậ ế

1
2

02 =−=N

12 21 SS

2

Sσ

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



Be

E
ne

rg
y

BeBe2

1s 1s

1σs

1σs*

2s 2s

2σs

2σs*

Ví d  2:ụ  Be2 (4e) 

AO :  
  MO : σ2s 

 C u hình :ấ
 

 B c liên k t ậ ế

→ Không t n t i ồ ạ
0

2
22 =−=N

22 21 SS

2*2

SSσσ

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



B

E
ne

rg
y

BB2

2s 2s

2σg

2σs*

2p

2p
2σz

2σz*

2πx,y

2πx,y*

(px,py)
pz

Ví d  3:ụ  B2 (5e) 

AO :  

 C u hình :ấ
 

 B c liên k t ậ ế

112*2

YXSS ππσσ =

122 221 PSS

1
2

24 =−=N

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



Ví d  4:ụ  C2 (6e) 

AO :  

 C u hình :ấ
 

 B c liên k t ậ ế

 

222*2

YXSS ππσσ =

222 221 PSS

2
2

26 =−=N

C

E
ne

rg
y

CC2

2s 2s

2σg

2σs*

2p

2p
2σz

2σz*

2πx,y

2πx,y*

(px,py)
pz

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



Ví d  5:ụ  N2 (7e) 

AO :  

 C u hình :ấ
 

 B c liên k t ậ ế

 

2222*2

ZYXSS σππσσ =

322 221 PSS

3
2

28 =−=N

N

E
ne

rg
y

NN2

2s 2s

2σg

2σs*

2p

2p
2σz

2σz*

2πx,y

2πx,y*

(px,py)
pz

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



O OO2

E
ne

rg
y

2s 2s

2σg

2σu*

2p

2p

2σz

2σz*

2πx,y

2πx,y*

(px,py)
pz

Ví d  6:ụ  O2 (8e) 

AO :  

 C u hình :ấ
 

Thu n tậ ừ
 B c liên k t ậ ế

2
2

48 =−=N

522 221 PSS

1*1*2222*2

YXYXZSS ππππσσσ ==

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



F FF2

E
ne

rg
y

2s 2s

2σg

2σu*

2p

2p

2σz

2σz*

2πx,y

2πx,y*

(px,py)
pz

Ví d  7 : ụ F2 (9e) 

AO :  

  C u hình :ấ
 

 B c liên k t ậ ế
1

2
68 =−=N

522 221 PSS

2*2*2222*2

YXYXZSS ππππσσσ ==

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



Ne NeNe2

Ví d  8 : ụ Ne2 (10e) 

AO :  

 C u hình :ấ
 

 B c liên k t ậ ế

 →  Không t n t i ồ ạ
0

2
88 =−=N

622 221 PSS

2*2*2*2222*2

ZYXYXZSS σππππσσσ ==
E

ne
rg

y

2s 2s

2σg

2σu*

2p

2p

2σz

2σz*

2πx,y

2πx,y*

(px,py)
pz

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)
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MO

Li

2

B

2

C

2

N

2+

N

2

σ*2pz

π*2px = 
π*2py

σ2pz ↑ ↑↓

π2px = 
π2py

↑         ↑ 
             

    

↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓

σ2s∗ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓

σ2s ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓

Blk 1 1 2 2,5 3

dlk  (A0) 2,67 1,59 1,24 1,12 1,1

Elk 
(kJ/mol)

105 289 599 828 940

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)
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MO

O

2+

O

2

O

2

F

2

Ne

2

σ*2pz ↑↓

π*2px = 
π*2py

  ↑ ↑         ↑ 
             

    

↑↓      ↑ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓

π2px = 
π2py

↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓

σ2pz ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓

σ2s∗ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓

σ2s ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓

Blk 2,5 2 1,5 1 0

dlk  (A0) 1,12 1,21 1,26 1,41 -

Elk 
(kJ/mol)

629 494 328 154 -

S  hình thành MO t  2 ng.t  cùng lo i (Aự ừ ử ạ 2)
(Chu kỳ 2 : Li , Be , B , C , N , O , F, Ne)



A + B = AB  

S  hình thành MO (AB) ự
t  2 ng.t  khác lo i (A &B)ừ ử ạ

BA χχ < BA EE >
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Ví d  1ụ : BN  
  
AO

•B : 1S22S22P1 
•N : 1S22S22P3

 
C u hìnhấ

B c liên k tậ ế

2
2

26 =−=N

(σ2s)2  (σ2s*)2(π2px)2

(π2Py)2  

S  hình thành MO (AB) ự
t  2 ng.t  khác lo i thu c chu kỳ 2ừ ử ạ ộ



Ví d  2ụ : CN  
  
AO

•C : 1S22S22P2 
•N : 1S22S22P3

 
C u hìnhấ

B c liên k tậ ế

5.2
2

27 =−=N

S  hình thành MO (AB) ự
t  2 ng.t  khác lo i thu c chu kỳ 2ừ ử ạ ộ

1222*2

zpyPxPss σππσσ =



Ví d  3ụ : CO  
  
AO

•C : 1S22S22P2 
•O : 1S22S22P4

 
C u hìnhấ

B c liên k tậ ế

3
2

28 =−=N

S  hình thành MO (AB) ự
t  2 ng.t  khác lo i thu c chu kỳ 2ừ ử ạ ộ

2222*2

zpyPxPss σππσσ =



Ví d  4ụ : NO  
  
AO

•N : 1S22S22P3 
•O : 1S22S22P4

 
C u hìnhấ

B c liên k tậ ế

5.2
2

38 =−=N

S  hình thành MO (AB) ự
t  2 ng.t  khác lo i thu c chu kỳ 2ừ ử ạ ộ

1*2222*2

xPzpyPxPss πσππσσ =
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MO BN BO

CO

+ CO

NO

+ NO

π*2pz

π*2px = 
π*2py

 ↑

σ2pz   ↑   ↑ ↑↓ ↑↓ ↑↓

π2px = 
π2py

↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓ ↑↓    ↑↓

σ2s∗ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓

σ2s ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓ ↑↓

Blk 2 2,5 2,5 3 3 2,5

S  hình thành MO (AB) ự
t  2 ng.t  khác lo i thu c chu kỳ 2ừ ử ạ ộ
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 Phân c c liên k t & Đ  âm đi nự ế ộ ệ

 ∆ χ  = 0 – 0.4 : l.k t c ng hóa tr  không c cế ộ ị ự
   ∆ χ  = 0.4 – 1.9 : l.k t c ng hóa tr  cóc cế ộ ị ự
   ∆ χ  = 2 - 4 : l.k t ionế

4.4.Phân t  phân c c & ử ự
Phân t  không phân c c ử ự

0 0.4 2.0 4.0

4% 51%
Đ  ion, ộ δ

“100%”

Chêch l ch đ  âm đi n, ệ ộ ệ ∆ χ  
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χCl = 3.0
∆χCl = 3.0 - 3.0 = 0

Pure Covalent

χCl = 3.0
χH = 2.1

∆χ = 3.0 – 2.1 = 0.9
Polar Covalent

χCl = 3.0
χNa = 1.0

∆χ = 3.0 – 0.9 = 2.1
Ionic

4.3.Phân t  phân c c & ử ự
Phân t  không phân c c ử ự
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4.3.Phân t  phân c c & ử ự
Phân t  không phân c c ử ự

 Moment l ng c cưỡ ự
    Công th cứ

q-giá tr  tuy t đ i c a đi n tích, Cị ệ ố ủ ệ
d-đ  dài liên k t, m ộ ế
Đ n v  đoơ ị
   Cuulomb x mét (C.m)

Debye (D)

H ng vect  : ướ ơ t  c c d ng đ n c c âmừ ự ươ ế ự

H F

electron rich
region

electron poor
region

δ+ δ−mCmCD .1033.3.10
3
1

1 3029 −− ×==

qd=
→

µ
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4.3.Phân t  phân c c & ử ự
Phân t  không phân c c ử ự

 Phân t  phân c c (có c c)ử ự ự
 Tr ng tâm đi n tích d ng c a các h t nhân ọ ệ ươ ủ ạ

& tr ng tâm đi n tích âm c a các electron ọ ệ ủ
không trùng nhau

 C u trúc phân t  : không đ i x ngấ ử ố ứ
 Phân t  không phân c c (không c c)ử ự ự

 Tr ng tâm đi n tích d ng c a các h t nhân ọ ệ ươ ủ ạ
& tr ng tâm đi n tích âm c a các electronọ ệ ủ  có 
trùng nhau

 C u trúc phân t  : đ i x ngấ ử ố ứ
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Tính ch t t  ấ ừ

M i đi n t  “e”ỗ ệ ử  chuy n đ ng ể ộ => dòng đi n  nhệ ỏ
=> T  tr ngừ ườ  y u ế =>  Momen t  ừ

µ  =  µ o + µ s  µ o ≈  0
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Ch t ngh ch tấ ị ừ
•  L p ngòai : ớ “e” :         µ s = 0 => µ  = 0

• Đ t trong t  tr ng Hặ ừ ườ

Vât li u b  t   hóa : “e” thay đ i t c đ  gócệ ị ừ ổ ố ộ

=>  µ ≠  0  =>  đ nh h ngị ướ

=> Làm y u t  tr ng ngoài  =>ế ừ ườ

  

H

H

Tính ch t t  ấ ừ

µ
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Ch t thu n tấ ậ ừ
• L p ngòai: ớ “e” :         ms ≠ 0 => M ≠  0 

• Đ t trong t  tr ng Hặ ừ ườ  

Vât li u b  t  hóa : ệ ị ừ “e”quay theo t  tr ng ngoàiừ ườ

=>          đ nh h ngị ướ

=> Làm tăng t  tr ng ngoàiừ ườ
= 

M H

Tính ch t t  ấ ừ
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 Mô hình “khí electron”

• C  chơ ế
   Các đ.t  hóa tr  ử ị liên k t y u v i h t nhânế ế ớ ạ

B t kh i l p ngoài cùng ứ ỏ ớ =>

H t nhân: th a đi n tích d ngạ ừ ệ ươ Ion (+)

(e) mang đi n ệ (-) ch.đ ng t  doộ ự       “Mây e”

   L c hút tĩnh đi n: ự ệ Ion (+) hút    đi n t  ệ ử (-)

   L c đ y:ự ẩ  Ion (+) đ y  ẩ   Ion (+) 

=> L c hút = L c đ y => ự ự ẩ Liên k t kim ế
lo iạ

4.4.Liên k t kim l aiế ọ
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4.4.Liên k t kim l aiế ọ
•Liên k t kim lo i :ế ạ
Liên k t nhi u tâm vì các khí “e” đ ng th i thu c v  ế ề ồ ờ ộ ề
toàn b  các nguyên tộ ử



Ion

Electron t  doự
Electron trong nguyên tử

Nguyên t  t i nút m ng tinh ử ạ ạ
thể

Nhân
Ion

Electron t  doự
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Đ c đi m:ặ ể
 E =6–50 kj/mol (nho)=>̉  Liên k t b n v ngế ế ữ
Tính không có h ng:ướ
Ion (+) ≈ q a c u mang đi n ủ ầ ệ → 

Đi n tr ng nh  nhau theo m i ph ng :ệ ườ ư ọ ươ
-Hút các đi n t  ệ ử (e) t  do ự
-Đ y các ion ẩ (+) xung quanh 

Tính không bão hoà: không h n đ nh s  l ngạ ị ố ượ

=> T p h p các Ion ậ ợ (+)  trong bi n ể (e) t  doự
=> Tinh th  kim lo iể ạ

4.4.Liên k t kim l aiế ọ
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Mô hình d i năng l ng (Thuy t MO)ả ượ ế
  2 Ng.t  cùng lo i g n nhauử ạ ầ ::  T/tác v i nhauớ ớ 

1  MO liên k t  có Eế (lk) th pấ

1  MO ph n liên k t có Eả ế (plk) cao

 ∆E =  E(plk) - E(lk)   Mi n c m (h  năng l ng)ề ấ ố ượ
  

 

El
k

4.4.Liên k t kim l aiế ọ

Eplk

Elk
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  H  nhi u ngt  ệ ề ử :  3, 4, 5…N ngtửử T ng tác ươ ơ
N/2 MO liên k tế
N/2 MO ph n liên k tả ế

E :N m c liên t c ứ ụ ụ  ∆E: min   D i năng ả
l ngượ

 

4.4.Liên k t kim l aiế ọ



E

D i năng l ng c a các  MOả ượ ủ

AO

MO-PLK
14/2 = 7

MO-LK
14/2 = 7

N=14 (nhỏ)

AO

N= vô cùng l nớ

D
ải năng lượng của N

 M
O

MO-LK
N/2

MO-PLK
N/2



Tháng 02.2006Tháng 02.2006 TS. Hà Văn H ngồTS. Hà Văn H ngồ 106106

Mi n c m ề ấ ∆ E : 
 Kim lo i : ạ ∆E r t  nh  hay ấ ỏ ∆E = 0 ev
 Ch t bán d n: ấ ẫ ∆E = 0.1 – 3 ev 
Ch t cách đi n : ấ ệ ∆E > 3 ev 

4.4.Liên k t kim l aiế ọ
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Tính ch t:ấ
 Lý tính : 

D n đi nẫ ệ
D n nhi tẫ ệ

C  tínhơ
Tính đàn h iồ
Tính d oẻ

Tính ch t khác :ấ  Nhi t dung ?ệ
Ánh kim ?

4.4.Liên k t kim l aiế ọ
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C  ch :ơ ế
  χH  = 2.1 <  χF = 4  →
Mây điên t  H bi hut vê phia F̣ ử ̣ ́ ̀ ́  →
H+  & F- →Liên k t cho-nh nế ậ

 ⇔ Liên k t c ng hoá trế ộ ị

   H+ : kích th c nh  ướ ỏ →
Chui vào v  Fỏ - c a HFủ ≠  

=> Liên k t ph  (Liên k t b c 2) ế ụ ế ậ
⇔Liên kêt Hydró

4.5.Liên k t Hydroế
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Vi du: liên kêt hydro trong n ć ̣ ́ ướ

4.5.Liên k t Hydroế



 Đi u ki nề ệ
• X-H : χx l n ; ớ X : F, O , N
• Y-H: Y có c p “e” ch a s  d ng ;  Y : F, O , ặ ư ử ụ

N

 “e” c a H ủ d ch chuy n v  Xị ể ề → H+

H+   chui vào v  Yỏ -(anion) c a phân t  Y-Hủ ử

4.5.Liên k t Hydroế
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Phân lo iạ
• Liên kêt hydro liên phân t́ ử

T o thành gi a các phân tạ ữ ử
• Liên kêt hydro n i phân t́ ộ ử

T o thành trong 1 phân tạ ử

4.5.Liên k t Hydroế
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Đ c đi m:ặ ể

  E = 8- 40 kj/mol < Econght=> Liên k t y uế ế

 T T Liên k t b  phá vế ị ỡ

4.5.Liên k t Hydroế
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 nh h ng liên k t hydro đ n tính ch t c a các Ả ưở ế ế ấ ủ
ch tấ

• Bi n đ i lý tính :  Tế ổ s

4.5.Liên k t Hydroế



Thay đ  kh i l ng riêng ổ ố ượThay đ  kh i l ng riêng ổ ố ượ

  N c : ướN c : ướ k t tinh  :ếk t tinh  :ế →→  Đá n i ?ổĐá n i ?ổ

                          Khi  đá tan  :Khi  đá tan  : ??????

C u trúc c a Hấ ủC u trúc c a Hấ ủ 22O : O : O liên k t 4 HếO liên k t 4 Hế
• 2H liên k t Oế2H liên k t Oế →→Liên k t C ng h.trế ộ ịLiên k t C ng h.trế ộ ị
• 2H liên k t Oế2H liên k t Oế →→Liên k t hydroếLiên k t hydroế

4.5.Liên k t Hydroế

LR dd <
V↑

N c á ướ đ
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 nh h ng liên k t hydro đ n tính ch t c a các Ả ưở ế ế ấ ủ
ch tấ

• Bi n đ i hoá tính ế ổ
-Đ  phân ly c a axit : gi mộ ủ ả

-Đ  tan : tăngộ
Ví d  : R u + N c ụ ượ ướ : hoà tan vô h nạ

4.5.Liên k t Hydroế
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4.6.Liên k t Vandevanế

  Khai niêm: ́ ̣ l c t ng tac gi a các phân t  ự ươ ́ ữ ử ửL c ự
Vandevan
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4.6.Liên k t Vandevanế

  C  ch : ơ ế l c t ng tac gi a các phân t  ự ươ ́ ữ ử ửL c ự
Vandevan

Ví d   : Hụ 2O , HCl
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4.6.Liên k t Vandevanế

  Các lo i l c hútạ ự
L c đ nh h ngự ị ướ
T ng tác gi a các phân t  có c cươ ữ ử ự

µ1 – Momen l ng c c c a phân t 1 ưỡ ự ủ ử

µ2 – Momen l ng c c c a phân t  2 ưỡ ự ủ ử

r-Kho ng cách gi a 2 phân tả ữ ử

3
212

r
Eđh

µµ=
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4.6.Liên k t Vandevanế

L c c m ngự ả ứ
T ng tác gi a phân t  có c c & phân t  không c cươ ữ ử ự ử ự

 α – Đ  phân c c c a phân t   ộ ự ủ ử
µ – Momen l ng c c c a phân t  có c c ưỡ ự ủ ử ự
r-Kho ng cách gi a 2 phân tả ữ ử

6

22

r
Ecu

αµ=
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4.6.Liên k t Vandevanế

• L c khuêch tan:ự ́ ́
Phân t : không c cử ự    Chuyên đông “e”̉ ̣ ̣ Điên tich lêch khoi ̣ ́ ̣ ̉
vi tri cân băng̣ ́ ̀ ̀  L ng c c tam th iưỡ ự ̣ ờ

 α – Đ  phân c c c a phân t   ộ ự ủ ử
vo – T n s  dao đ ng c a l ng c c t m th i ầ ố ộ ủ ưỡ ự ạ ờ

h-H ng s  Plankằ ố
 

6

2

4

3

r

hv
E o

kt

α=



Tháng 02.2006 TS. Hà Văn H ngồ 121

L c đây:ự ̉
Phân t  : gân nhau ử ̀ ̀ Mây điên t  : xen phu nhaụ ử ̉ ̉ Phân 
t  đây nhauử ̉

m-H ng s  đ yằ ố ẩ

4.6.Liên k t Vandevanế

12r

m
Eđ =
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Đ c đi m:ặ ể
Năng l ng liên k t ượ ế
E = Hh + Eđ  < 40 kj/mol (nh ) < ỏ Ehydro => Liên 
k t y uế ế

Vì xu t hi n trên nh ng kho ng cách l nấ ệ ữ ả ớ

Tính không bão hoà

4.6.Liên k t Vandevanế
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