General Chemistry

Lién két héa hoc
va cau tao phan tu




4.1.Nhing khai niém co ban ve lién két hoa
hoc

4.2.Lién két ion

4.3.Lién két cOng héa tri

4.4.1ién két kim loai

4.5.Lién két phan tUr
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4.1.2.MOt sO dac trung cUa lién

két

" PO dai lién két
*Khai niém : khodng cach gifia 2 hat nhan cUa cac
nguyén tU tuong tac vOi nhau

+

'

A

A4 - e
276 pm 205 pm
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4.1.2.MO0t sO dac trung cUa lién

nhan nguyen tu’ trung tdm vO&i 2 hat nhan nguyen tl
lién két.
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4.1.2.M0t sO dac trung cua lién

ket ,
Phan tUr Hinh dang Goc lién két
AX, Thang 180°
AX, Tam giac 120°
AX, TU dién 109.5°
AX, Luc dién 90° / 120°
AX, Bat dién 90°
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4.1.2.M0t sO dac trung cUa lién

ket
L = A At
Nang luong hien ket: - 1 oh phan

eKhai niem: C+4H-Q < —~ CH,+Q
Phan ly phan tu

Ning luong dugc gidi phong ra khi tao thanh lién
két do6 tU cac nguyén tU

* Tri sO ‘_Elk‘:‘-l_Eph‘
-Phan tU 2 nguyén tU AB —E, | =+ Ey
-Phéan tU nhi€u nguyén t&* AB, |-E, | :% +E |
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4.1.2.M0t sO dac trung cUa lién

két

 Khai niém: sO lién két tao thanh gilra 2 nguyén tU
tuong tac truc ti€p nhau
 Quy luat: r1Bacliénkét -ld & 1E,

.b@@

O O H O O H :N=N: H N N H
Po dai LK 121 pm 148 pm 110 pm 145 pm
PO manh LK 498 kJ/mol 213 kJ/mol 945 kJ /mol 275 kJ /mol
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Cac hoc thuyét vé lién két hoa hoc

" Thuyét dién hoa
-NOi dung :
Ng.tf = cuUc “+” + cuc “-”
2ngtr A& B: A c6cuc “+” chi€m uu thé
B c6 cuc “-” chiém uu thé
(] Hit nhau — HOp chat hod hoc
-Han ché : Ng.t&r gibng nhau - O,, H,, Cl, ?
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Cac hoc thuyét vé lién két hoa hoc

»Thuyét cau tao
-NOi dung :
+Céac ng.tU trong phan tU két hop vdi nhau theo
mOt trat tu’ xac dinh tuong Ung vOi hod tri cUa
chung
+T/c hod hQc cUa cc chat = f(thanh phan &
cach sap x€p ng.tl) hay f(cau triic hoa hoc)

-Han cheé : ban chat that su cla lién két hoa
hoc ?
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Cac hoc thuyét ve lién két hoa hoc

= Thuyét electron
-NOi dung
2 ng.tU ti€p xuc -LOp vO “e” ngoai cung thay
doi —bat 8 e (Cau hinh bén ving cla khi tro) [
Cap “e” dung chung tao thanh Lién két hoa hoc
2 loai lién két:
Cap “e” thuOc vé€ 2 ng.t&r —Lién két cOng hoa tri
Cap “e” thubc vé 1 ng.t&r —Lién két ion
-Han cheé : ban chat that su cUa lién két hoa
hQc ?
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Cac hoc thuyét ve lién két hoa hoc
*Thuyét co luong t

Luc huat

/ bam may
/ electron

e —
o <c—— —>0
\ _ Hat nhan

Luc day

—
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H atom H atom
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4.2 .Lién két ion.

4.2.1.CO ché
4.2.2.Piéu kién
4.2.3.Tinh chat dac trung cua lién két ion
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4.2.1.CO ché tao thanh lién két ion

* Thuyét tinh dién vé lién két ion cla Kossel
(Kossel 1888-1967,nguroi Purc).

-Chuyé€n electron hoa tri tU nguyén tU ndy sang
nguyén tU khac.
Nguyén tUf mat “e” —lon “+” : cation
Nguyén tU nhan “e” —Ion “-” : anion.
- Ton ngugc ddu — Hut tinh dién - Ion gan nhau
lon gdnnhau — VO “e” day nhau
Luc day = Luc htit » Phan tu ion
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4.2.1.Co ché tao thanh lién két
ion

Sodnm has 2 fill orbits, but its outer orbit
has only 1 electron. Chlonine has 7 electrons
in its outer orbit, so it needs one to male it

stable. When they react chlorine takes the extra electron
and leaves Sodum with full orbats too.

Thiz way both atoms are satisHed.

Thang 0z.2uuo

1D. Md vdll nuug 15
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4.2.2. Piéu kién tao thanh lién két

ion
" Pieu kién : AX= 2

Ng/tCI' co X 16n : nhén “@” _, Anion “-”
Gan v06i Ai luc electron (F)

Ng/t’ c¢6 X nhO : nhuOng “e” — Cation “+”
Gan vOi Nang lugng ion hoa (I)
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4.2.3.Tinh chat dac trung cua l. két

1011.
" Tinh khong dinh hudéng: hit ion trai dau theo
bat ky hudng nao.

* Tinh khong bao hoa: hiit c4c ion trdi dau vdi
luogng khong xac dinh.

" Luc lién két :
E = 35 -85 kj/mol — Lién két bén ving
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4.2.3.Tinh chat dac trung cua l. két

ion.

" Su phan cuc

«  Cation “+” : hit ddm may “e” cUa anion — Che phU
. Xuat hién lién két cOng ho4 tri -

*  Anion “-” : d3y ddm may “e”[] Bi€n dang ion

= Vung che phu
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4.3.1.Thuyét dién tU (Thuyét Lewis)
3.3.1.1.CO ché
3.3.1.2Piéu kién
3.2.1.3.Tinh chat dac trung

4.3.2.Thuyét co hoc luong tur
4.3.2.1.Thuyét lién két hoa tri (VB-valence
bond)
Thuy@t hoa tri spin (Thuyé@t Pauling)
Thuy@t lai hoa (Thuy@t Pauling-Slater)

4.3.2.2.Thuyé@t orbital phan tur
HUI© 2006 (MO-molewlaeaﬁemfbital) Slide 20 of 48



3.3.1.1. Co ché (Thuyét Lewis)

Vidu1l:H-H =>H2

H H Vo

H atom H atom
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4.3.1.1.CO ché (Thuyét Lewis)
* Vidu 2 : H20

H+:0:+ H -—» H:OOH—>H-O-H

; >
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"NOi dung co ban:
e SU hinh thanh lién két

Nguyén tU tuong tac gép chung mot sO “e” - Cap
“e” chung cho 2 nguyén tU

* Cau hinh :
Cau hinh “e” v(iing bén cla céc khi tro
- VO dién tUr : 2enhu H, - Khi Heli (He)
- VO dién tUr : 8enhu H,O - Khi Neon (Ne)
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*Cong thifc cau tao
e 2 nguyén ttr cung loai
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*Qui tac bét tar

F*+ H —> (IF.H

o H
..O..+2Ho H Ié_H
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=Céc loai lién két
*Lién két don
. H H
"Q2H — H Icl)—H
L ién két bi
CO —_— O=C=0
°L_ién két ba
N —_— N=N
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*Lién két cho-nhan
A + B —

Vi du : NH

H + NH — — | H:IN:

3
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4.3.1.2.Pi€u kién lién két cOng hoa

tri
" Piéu kién: PO am dién Ay < 2
AYsS 2 -~ Cong hoa tri phan cuc

Ay=0 - COng hoa tri thuan tuy
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4.3.1.3.Tinh chat dac trung

liéen két cOng hoa tri

" Tinh c6 hudng
" Tinh bao hoa : khong ro

" Ning luong lién két
E = 20 — 72 kj/mol :=> Lién két kha bén viing

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 29



4.3.1.3.Tinh chat dac trung

liéen két cOng hoa tri

" SU phan cuc
Ay =0 (ng.t’ cung loai) — khéng phan cuc

H:F

A x < 2 (ng.t’ khac loai) - B
Phan cuc

5+ 85— TR
H—F or H—F

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 30



Thuyét CHLT : Su hinh thanh H,

H atom H atom

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 31



Thuyét CHLT : Su hinh thanh H,

" Luc tuong tac gilta 2 ng.tt hydro
* Luc hut
* Luc day
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Thuyét CHLT : Su hinh thanh H,

* Truong hop 2 ng.tU co spin ngug'c chieu

-Khi tién gan : Luc hit > Luc day —Ning luong

-Khi cach nhau r, : may “e” che phu 1én nhau -

Lién két cOng hoa tri —ILuc hdt hat nhan -

INang luong=min - H hinh thanh

-Tiép tuc ti€n gan : Luc day >Luc hit —1tNang lugng
« Truong hop 2 ng.tl cé spin cling chiéu
-Khi tién gan : Luc day >Luc hiit —tNang luong

- H khong hinh thanh

« Két luat :LKCHT hinh thanh do cap “e” cé spin
l}gujq C General Chemistry: Slide 33 of 48



Ning luong theo VB cUa phan tU H,

2 \
g \
E \
T
‘I o \
= ~
= ~ — _
20
b Internuclear . )
o . distance L, ~/
o

Attraction (—)
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4.3.2.1.Thuyét hoa tri spin-Pauling

1- Lién két hinh thanh do su ghép déi cla 2e
doc than co spin trai dau
2-Su xen phu

Khi tao lién két xdy ra su xen phU céc
orbitan hod tri cUa 2 ng.tUr tham gia lién két.

Su xen phU cang 16n thi lién két cang bén
3-Lién két c6 hudng
Hudéng cla lién két 1a hudng c6 d6 xen phU
16n nhat cUa cac orbitan héa tri.
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Tinh bio hoa cua lién két cOng hoa tri
* Chu ky 2 :chuyén “e” thuc hién duoc trong cling

10p

* Beri (Be) : 4e RN
Be: 1S 2S RIIRRIE
Be*:

* Bo (B): 5e t H }
B:1S 25 2P TIRERE
B*:

* Cacbon (C): 6elt | b
C:1S 2S 2P NEEREK
(HdH® 2006 General Chemistry:

Hoa tr| 2
Hoa tri 2

Hoa tri 1
Hoa tri 3

Hoa tr| 2
Hod&'trio4 +



Tinh bao hoa cua lien ket cOng hoa

P: 3S 3P RN ERE Hoa tri 3
pP*: AIEINNIE Hoa tri 5

* Luu huynh (S) : 16e

s:3s 3p [Hi[ti[t]? Hod tri
o HOCET ] .
21 AN 04 tri
S* Hoa tri
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Cl: TJ' Tllﬁ‘f ‘ ‘ ‘ H.tri

H.tri

Cl;f TT‘f T‘T‘T‘ ' H.tri

HUI© 2006 General Chemistry:




Lién két tao thanh theo nhirng huéng nhat dini

" Vidu:H +S=H S - Hndm trén truc orbital P

Isolated atoms Covalent bonds

o SN [ by | [yt |




Lién két tao thanh theo nhirng huéng nhat dinh
* Vidu : Lién két HCI
Tam ng.t’r H phadi nam trén truc cUa orbital P

L
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* Vidu : Lién két Cl
Truc cUa 2 orbital P, phai tring nhau

(-

) 2 2
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* Vidu:LiénkétH S
2 hat nhan ng.t& Hydro (H) phdi nam trén truc cUa
orbital P cUa ng.tU luu huynh (S)
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» Lién két cOng hoa tri c¢é cuc
AX <2 May che phU phan bo khong déu
Ng.tir ¢6 x nhO0 —  Phan cuc duong
Ng.trco X 10n - Phan cuc am

* Lién két cOng hoa tri khong co cuc
Ax =0 -  May che phU phan b6 déu
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4.3.2.1 .Thuyét lai hoa ( Pauling

+Slater)

" NOi dung : trOn 2 hay nhiéu Orbttan ng.tt (AO) dé tao
thanh céc orbital mOi ( Orbital lai hda)

 TrOn it nhat 2 AO c6 mUc niang luong khac nhau (vidu S &
P) — Cac orbital lai hod: c6 hinh dang, kich thudc, nang luong
gi®ng nhau

 Lién két hoa hoc dugc hinh thanh nho :
- SU che phu ddm may dién tU cUa orbital lai hod & cdc AO
- SU che phU dam may dién tU cUa orbital lai hod & céc orbital
lai hoa khac

* SO orbital lai hoa = SO orbital tham gia lai hoa
HUI© 2006 General Chemistry: Slide 44 of 48



Orbital nguyén tU

an s-orbital

I.ai hoa

1x s+ 1xp = sp-orbitals 1xs+2xp = sp?orbitals 1 x s+ 3 xp = sp3-orbitals




1xS +1x P 1SP-orbitals

J t Ives 4 hnear = t
Hybridization N %‘LT /‘“/; . 431'a=|l1g¢m~em _ILE:P;”—L\/ )
¥ ¥ ¥ ‘
A
2p Hybridization 2p 2p
ey — D) —SD)
£ — )
Kieu lai hoa SO lai hoa Cau hinh
SP 2 Puong thang

Goc lién két : 180°




1xS +2xP 1SP2-orb1tals

s r: RN

}.;

Fy
A
2> Hybridization 2p s et
Ceeses——p sp? »
E — 0
Kiéu lai hoa SO lai hoa Cau hinh
SP? 3 Tam giac déu
Goc lien ket :120°




1xS +3xP 1SP3-orbitals

e
. 99- @

» #
o ! N Hybridization | ¥

: z o ) )
y ¥ y ¥

P, P,

2p Hybridization gives a fetrahedral
| 5p3 armangement |
— ) §
Kiéu lai hoa SO lai hoa Cau hinh
SP3 4 TU dién tam giac déu
Goc lien ket : 109°5




Lién két sigma (0)

a s + p sigma overlap

b p + p sigma overlap




Lién két pi (T1)

p orbital + p orbital 7 bond



Du doan ki€u lai hoa

X =Y

»T &ng sO I'=o+
T-T6ng sO orbital 1ai héa
0 -SO lien két o
X-TOng sO “e” hod tri cUa cac ng.tlr trong phan tUr
Y-TOng sO “e” hod tri da lién két
(X-Y)/2 - s cap e hod tri tu' do

T = 2 : Ng.tU trung tdm co6 lai hoa SP
T =3 : Ng.tl trung tdm co lai ho4 SP2
T =4 : Ng.tl trung tdm co lai hod SP3
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"Du doan ki€u lai hoa

= Cach tinh
0 : theo cong thUc Lewis cUa phan tU

*Tinh sO cap e tu do :
1. Tinh X
2 Néu c6 a dién tich +; tOng e héa tri X-a
2 Néu cé b dién tich -; tOng e héa tri X+b
2.TinhY
8e cho mOi nguyén t( bién néi chung
2e cho mOi ng.t( bién 1a hydl)r(o)y

3.50 cap e héa tri : )

Slide 52 of 48 General Chemistry: HUI© 2006



"Du doan ki€u lai hoa

Phan | Ng.tU X Y X=Y T |Laihoa
tUd | Tr. tam 2

Co, C |4+ (6x2) 8 x 2 0 2+0=2| SP
NO, | N |[5+(6x2)-1 [8x?2 0 2+0=2| SP
NH | N |[5+(1x4)-1 [2x4 0 4+0=4| SPs3
CO>| C |4+(6x3)+2|8x3 0 3+0=3| SP2
SO, S |6+ (6x2) 8 x 2 1 2+1=3| SP?
H,0 O |6+ (1x2) 2 x 2 . 2+2=4]| Sp?

Slide 53 of 48
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W Du doan ki€u lai hoa & Cau hinh
Lai houa
WPdui 1: phaan tou BeCl

*Tao orbital lai hoa
Be (Z = 4) 152 252
A
2p Hybridization 2p 2p
B 2 +Sp +sp

E —H-ZS

1?---.1 ,.--—‘

Be

\ /Tu 0 sp hy I_‘)I‘ld‘a on B:\ /

eLién két véi 2Cl :
Cl (7 = 17) 32 35



Lai houa
Vi dui 2: Phaan tou BF .
*Tao orbital lai hoa

SP B(Z=5): 2s22p!

A
T 2p Hybridization 2p

meesssm—— - e 2
E —H—2s

eLién két vOi3 F VW F 2p
F(9=1):2s?2p°



A

Lya"l—ﬁﬂé—@ Phaan tou CH
*Tao orbital lai hoa
C(Z=06): 2s!2p°

A

T T 2p Hybridization
B —I— —I— -I— —I— sp3
E —H— 2s -
ls
. . /
H / \.' H
CH,

eLienkétvoi4dH : 1s



: Phaan toa NH
Tao orbital lai hoa
N(Z=7): 25?2p3

Jo 12 Hybridization PRI

eLiéenkétvéi3H : 1s



Phaan toa H O
Tao orbital lai hoa
O (Z=8): 2s522p*

A

-~ 2 Hybridization

Bl = —H——H—-I——I— sp3
E —H-Zs

eLienkétvoi2H : 1s



Han ché :Thuyét hoa tri spin
= H :lién két H-H* bang le } ,
Thuy@&t hoa tri spin : lién két bang cap .

"=0Oxy: 0O(8):1S 2S 2P

R MK -
= [ 1|¢m H

v

Thuc té : chat thuantr # Chat
nghich tur
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A

4.3.2.2.Thuyét orbital phan t& (MO

=Phan tU la nguyén t& da nhan: Cac hat nhan & Cac electron
» Phuong phap gan diing : MO-LCAO
(PP orbital phan t-T6 hgp tuyén tinh cac orbital ng.t(r)
(Moleculer Orbitals-Linear Combination of Atomic Orbitals)
*Hat nhan : dUng yén
Pién tU : xoay quanh hat nhan
Pién t hoa tri lien két — Phan tu
*Ham song Y

Ng.tU' 1 : ham séng Y —CU +C
Ng.tU 2 : ham song — l?”Mo 1¢I1 2¢l2

P.trinh Schrodinger HYy =EY > &E
*T6 hop nAO -~ nMO

HUI© 2006 General Chemistry: Slide 60 of 48



4.3.2.2.Thuyét orbital phan t& (MO

=Piéu kién t6 hop cac orbital nguyén tl
eCac AO phai co ciing tinh chat ddi xtng

*Nang luong cac AO phai xap xi nhau
eCac AO phai xen phu ro rét

» Cau triic “e” cUa phan tu
Tuan theo N.Iy bén viing + N.ly Pauly+Q.tac Hund

HUI© 2006 General Chemistry: Slide 61 of 48



4.3.2.2.Thuyét orbital phan t& (MO

=Pai luong dac trung

‘Bacliénkét  ,_n-n*
n-sO “e” lién két n* -sO “e” phdn lién két

*Nang luong lién két (E)

*PO dai lién két (d)

HUI© 2006 General Chemistry: Slide 62 of 48



Hinh dang MO lién két & MO phan lién

két

_I_
¢
Energy

H atomic orbitals

H, molecular orbitals

Prentice-Hall © 2002 General Chemistry: Chapter 12 Slide 63 of 47



Hinh dang MO lién két & MO phan lién

két
QOTQQ OQTQQ
““ O@@O

3+3 8v8

(c) (d)

Prentice-Hall © 2002 General Chemistry: Chapter 12 Slide 64 of 47



Combining p orbitals

>0

Q. Q. 9
SO0~ a

i3 z,;, (antibonding)

0y p (bonding)

'rr; » {antibonding)

Tap (bonding)

L & s
75, (antibonding)

ﬂzf,fh-onding)

Prentice-Hall © 2002

General Chemistry: Chapter 12
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Su hinh thanh MO tur 2 ng.tu cling loai (A )

(Chuky1:H + H ,He + He )

Vidul: H+H -H
=Lap cac MO y
MOi ng.tlr c6 1 orbital héa tri : 1S
¢’1s = C1¢l51 + CwaZ
0-18 w+ = 05(‘)051 +¢ISZ )

O Y_ = 0-5(‘/’51 “/’52) %

" Gidn doO nang luong

c1s”

Nang luwong

~
~
\l
-
-
-

G1s

-
-
-
-
+
~
.
~
L

* CAau hinh “e” : 0115

. 1-0
" BéCllénkét : N=T=05

HUI© 2006 General Chemistry:
Slide 66 of 48



Su hinh thanh MO tur 2 ng.tu cling loai (A

(Chuky1l:H +,H ,He +, He )

Vidu2: H (2e) I
"AO: 1S £
: =
MO:ao,, = "

~ < 5 1S 1S

= Cau hinh: (0,) b 1y
. " o
H H, H
2-0

N o A ~r N - = ]_

= Bac lien ket 2

HUI© 2006 General Chemistry: Slide 67 of 48



Su hinh thanh MO tu 2 ng.tu cling loai (A )

(Chukyl:H +,H ,He +, He )
Vidu 3: He (3e) |

=AQO: 1S o
o
MO : 0, E
>§ /‘+\ c1s”
) pd
*Cau hinh “e” Rl e
(0ls) (ols )
He He," He*
A qen ~ 2=1
" Bac lien ket NV =—-=05

HUI© 2006 General Chemistry: Slide 68 of 48



Su hinh thanh MO tu 2 ng.tu cliing loai (A )

(Chuky1l:H +,H ,He +, He )
Vidu 4: He (4e)

"AQO: 1S o
MO: 0, s
)g f;’+\\ c1s”

~ - Z ,"/ \\\
* Cau hinh: “m— ) -
(ols) (ols )

He Hes He

N N ~ —_ 2 _2 —_

"Bac lién ket N =——=0

0 He khéng tOn tai



Su hinh thanh MO tur 2 ng.tu cling loai (A )

(Chuky1:H + H ,He + He )

MO H H He He

0] T Tl

0] T Tl Tl Tl

Baclién két| 0,5 1 0,5 0

d< nm | 0.106 0.074 0.108 -

E 256 432 251 0
(kJ/mol)

HUI© 2006

General Chemistry:

Slide 70 of 48




" Lap cac MO
* MOi ng.tU cé 4 orbital héa tri : 1 orbital 2s + 3 orbital 2p.

-T6 hop thir 1: 2 AO 2S cUa 2 ng.tU

S

1
— /7 w'=ﬁ(w51_w52)
ws Clwsl +C2¢,52 \> _i
‘/’+ - \/E (‘/’sl +¢l52) US

-T6 hop thtt 2: 2 AO 2P, cla 2 ng.t(f

a,

1
— /7 Y. =E(wz1 _wzz)
()UZ C3¢Zl + C4¢IZZ \> _ i
w+ - \/z(wzl +¢,22) g,
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"Lap cac MO

-T6 hop thit 3: 2 AO 2P, cla 2 ng.t

7 L/J— = (wyl _¢’Y2 ) 7T,
W, =Cy, +Cy,, = 2
> ‘)U+ = ﬁ (wyl L:UY2 ) 7T,
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" Ghi chu

Pauchuky:Li ,B ,B ,C ,N
AE=E,-E, =min —> Tuong tac déycr &0 :16n

*Cubichuky:0 ,F ,Ne
AE =E,, —E,; =max  —> Tuong tic ddy 0 & ©
khong

Increasing 2s-2p interaction

Energy of m,

molecular orbitals — - - - -

Oz,Pz,NEZ B21C21N2



SU hinh thanh MO tu 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidul:Li (3e) 4 L Li, Li
*A0:15°2S"

MO . 0-28 /,_\20-5* .—.
p) 2s 2s

*Cau hinh : O

Energy

C [ ]
N = 2=0_ 1 /,%\105*




SU hinh thanh MO tu 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidu 2: Be (4e)

=AO: 18°2S8~

YD o G0
e 25%{\ ,":%25
= Cau hinh: _%2 .
()-S

0505

Energy

= Bac lién két

2-2 _H_ _H_
N = =0 Is 1s
5 Khon?g tOn tai +




Su hinh thanh MO tU 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidu 3: B (5e)

sAQ: 1S°2S°2p!

= CAu hinh :
0,0, T, =TI,

Energy

= Bac lién két
NG




Su hinh thanh MO tU 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidu4: C (6e)
1S°2S°2P°

"AQO:

= Cau hinh :

0,0 T, =TT,

Energy

= Bac lién két

N:E:Z
2




Su hinh thanh MO tU 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidu5: N (7e)
"AO: 15%*28%*2p°

* Cau hinh :
0,0, T, =TT,0,

Energy

= Bac lién két

N=""2=3
2




Su hinh thanh MO tU 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidu 6: O (8e)

*"AO: 15°2S8°2p°

= CAu hinh :

Energy

ololai, = = T

—> Thuan tu
= Bac lién két
N=""%=)
2




Su hinh thanh MO tU 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidu7:F (9e)

sAQ: 15°2S8°2p°

= CAu hinh:

Energy

0505 0,1, =TT =TT,




Su hinh thanh MO tU 2 ng.t’ cung loai (A )

Vidu 8 : Ne (10e)

"AO: 15°25°2P°

= CAu hinh :

Energy

k2 *2

05050, =T, T, =T1,°0,

= Bac lién két
vt
— Khong ton tai




SU hinh thanh MO tU 2 ng.t’ cung loai (A )

MO

Li

o 2pz

T 2PX =
T 2py

02pz

Tl

T2pX =
TI2PpY

[E

[

[E

02S

Tl

Tl

Tl

Tl

02S

Tl

Tl

Tl

Tl

HR$lz006

Géberal Che

mistry: 2

2,5 s

ide 84 of28

e gy

- - ey




* Su hinh thanh MO tU 2 ng.tU cung loai (A )

Chuky2:Li
MO
(o] o] o F Ne
o 2pz t
T 2PpX = 1 1 Tl 1 (U N O S
T 2pYy
TI2PX = (VAR R A AR A N AR WA R A WA I A
Ti2py
02pz Tl T Tl T 1
02S Tl 1 (! 1 1
02S Tl 1 (! 1 1
U koos 2.5 Gefleral Chepistry:] | 5 1 lide 85 df ks




Su hinh thanh MO (AB)
tu 2 ng.ta khac loai

Nang lvong




Su hinh thanh MO (AB)

tu 2 ng.tu khac loai thuoc chu ky 2
Vidu 1: BN

=AQ
B : 1S22S522P! g’
°N : 1S22S22Pp3 =
() \
L \\_Eﬂﬁ'_/f Top
sCau hinh <
(0,.)° (02s ) (nsz)2 N +
(TLpq? N S
angé_\lc lién két - RGN
N="2-»
2
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Su hinh thanh MO (AB)

tu 2 ng.tu khac loai thuoc chu ky 2
Vidu 2: CN

—1F— o
.AO ’; \\
oC : 1S22S2D P2 o| . é,:,, L] N
| N 2P
°N : 1S22S22Pp3 S S .
o — /o
. 3% \ /
=Cau hinh pd dofg— P
olom, =m0, o
R ) E]E'_(i\ \\ 7 25
*Bac lien ket o
C CN N
7 =2
N=—=25

2



Su hinh thanh MO (AB)

tu 2 ng.tu khac loai thuoc chu ky 2
Vi du 3: CO

—1— o
.AO o -';; —i | I—}\.‘ REP*
C: 1S22S522 P2 g E-_{f: %—_ﬂ
> VN ]
.0 : 1S282p+ 2 R
- \ ;ﬁ
. . g \_Eﬂﬁ_f Tiop
=Cau hinh
2 __*) _ 2 J B o
O-s O-S n-;x = n-;y O-pz _EZS ﬂ_(’/ \\
\\\ K: les
*Bac lién két T o
v C CcO O
8—2
N=—=3

2



Su hinh thanh MO (AB)

tu 2 ng.tu khac loai thuoc chu ky 2
Vi du 4: NO

—1F— o
.AO f.ﬂi \\\
oN : 1S22S2)Ps3 o ; LI \\:“nzp*
C | 2 gy 4
.O : 1522822P4 g. \‘\\\ ,E}—-ﬂ
= \ —W— o
gj \\\ l’;r
*Cau hinh Z R
olo’m, =M, 0, T, R R
A ,\ . 2Sem N
*Bac lien ket g o
8—1 N NO 0
N = =2.5

2



Su hinh thanh MO (AB)

tU 2 ng.tk khac loai thuoc chu ky 2
MO BN BO CO NO
CO NO
T 2pZ
T 2PX = 1
T 2Py
02pz 1 1 (i 1 (!
TI2PpX = (VR N T A R N AR A N SR A (N A O A A
Ti2py
02S 1 1 1 1 1 T
02S 1 1 1 1 1 T
Blk 2 2,5 2,5 3 3 2,5
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4.4.Phan tU phan cuc &

Phan tu khong phan cuc

* Phan cuc lién két & PO am dién

PO ion, O
4% 51% "100%”
0 0.4 2.0 4.0

Chéch 1&ch d6 am dién, AY

* AX =0-0.4: 1.két cOng hoa tri khong cuc
* « AX =0.4-1.9 : Lkét cOng héa tri cocuc

* e AX =2-4:1kétion
U
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4.3.Phan tU phan cuc &
Phan tu khong phan cuc

Xa = 3.0 Xq = 3.0 X = 3.0
AX,=3.0-3.0=0 Xy =21 Xy, = 1.0
Pure Covalent AXx=3.0-21=09 Ax=3.0-09=21
Polar Covalent Ionic

Tro, Chemistry: A 93
Molecular Approach



4.3.Phan t phan cUc &

Phan tU khong phan cuc
" Moment lUGng cu'c

* Cong thirc -
H=qd

q-gia tri tuyét doi cUa dién tich, C
d-d6 dai lién két, m
Dbon vi do / |

delectron poor electron rich

Cuulomb x mét (C.m) / regi(‘ EF.

Debye (D)

1

>
1D = 510‘29C.m =3.33x10"Cm OF éf.

*Hudng vecto : tU cuc duong dén cUc am

94



4.3.Phan tU phan cuc &

Phan tu khong phan cuc

" Phan tU phan cuc (co cuc)
* «Trong tam di€n tich duong cUa cac hat nhan
& trong tam dién tich Am cUa cac electron
khong trung nhau
* «Cau tric phan t : khong doi xUng
* Phan ti khong phan cuc (khong cuc)
* *Trong tam di€n tich duong cUa cac hat nhan
& trong tam dién tich Am cUa cac electron c6
trung nhau

* «Cau tric phan tu : gﬁ'i xUng



Tinh chat tu

=MOi dién tU “e” chuyén dOng => dong dién nhd
=> TUu trurong yéu => Momen tU
pH = Ho+Us Ho= 0

(a) Orbiting electron (b) Spinning electron

Théng 02.2006 TS. Ha Vin Hong



Tinh chat tu

= Chat nghich tur
+ L&p ngoai : “e” : Eﬂy] UHs=0=>un =0

* Pat trong tuU trueong H

H
—— Vatliéu bj tU héda : “e” thay doi tOc db gbc

= pz0=> /_j dinh huéng H

=> Lam y€u tU truong ngoai =>

) TS. Ha Van Hong 97
Thang 02.2006



Tinh chat tu

= Chat thuan tur
* LGp ngoai: “e” : m msZ0=> M# 0

* Pat trong tu truong H
Vit li€u bi tU héa : “e”quay theo tU tr'Gng ngoai

_—

=> M dinh huéng 12

=> Lam tang tU truong ngoai

Théng 02.2006 TS. Ha Vin Hong
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4.4.Lién két kim loai

" Mo hinh “khi electron”
- Co ché
> Cac d.ttr héa tri lién két yéu véi hat nhan
BUt khoi 10p ngoai cing => o
Hat nhan: thua dién tich duong=>  Ion (+)
(e) mang dién (-) ch.dOng tu do “May e”
» Luc hut tinh dién: Ion (+) hut ¢ dién t (-)
> LUc déy: Ion (+) day < Ion (+)

=> Luc hit = Luc day => Lién két kim
Tﬁa’zfooe TS. Ha Vin HoOng 99



4.4.Lién két kim loai

*Lién két kim loai :
Lién két nhiéu tam vi cac khi “e” ddng thoi thudc vé
toan bO cac nguyén tU

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 100



Nguyen t&r tai nut mang tin

'F

ﬁ ' \HM\
<muHH

\
»u\\\mm\u»




4.4.Lién két kim loai
*Pac diém:
> E =6-50 kj/mol (nho)=> Lién két bén viing
» Tinh khong c6 hudng:
Ion (+) # qUa cau mang dién -
Pién truOng nhu nhau theo moi phuong :
-Hut cac dién tU (e) tu' do
-bay cac ion (+) xung quanh
> Tinh khong bao hoa: khong han dinh s luong

=> Tap hop cac Ion (+) trong bi€n (e) tu do
=>  Tinh thé kim loai

Théng 02.2006 TS. Ha Vin Hong 102



4.4.Lién két kim loai
= Mo hinh dai nang luong (Thuyét MO)
¢ 2 Ng.tU cung loai gan nhau:: T/tac v&i nhaud
1 MO lién két c6 E, thap
1 MO phan lién két c6 E,, cao k
AE = E - Ey,, Mién cam (h6 nang luong)

]

’ Eplk

i = Tqs Elk

H, Molecular orbitals

H Atomic orbitals

Théng 02.2006 TS. Ha Vin Hong 103



4.4.Lién két kim loai

¢ Hé nhi€u ngtr : 3, 4, 5...N ngt(rTuong tac O
N/2 MO lién két

N/2 MO phan lién két

E :N muUc lién tuc U AE: min Dai nang

luong

Energy

Théng 02.2006

A

A &

Li L12 Li3 S

TS. Ha Vin Hong

25 I

/

\

!

\

=

| 5| N

Energy
band
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MO-PLK MO-PLK
14/2 =7 — N/2
AO AO
N=14 (nho) N= vé cung 16h
MO-LK MO-LK
14/2 =7 — N/2

Dai nang luong cla cic MO

uon[ sueu e

<

a0 8

O N



4.4.Lién két kim loai

* Mién cam AE :
Kim loai : AE rat nhd hay AE =0 ev

Chat ban dan: AE=0.1 -3 ev
Chat cich dién : AE > 3 ev

AE
YAE

(a) Metal (b) Metal (¢) Semiconductor (d) Insulator

Théng 02.2006 TS. Ha Vin Hong 106



4.4.Lién két kim loai
= Tinh chat:

» Ly tinh :
Dan dién
Dan nhiét

» CoO tinh
Tinh dan hoi
Tinh déo

Tinh chat khdc:  Nhiét dung ?
Anh kim ?

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 107



4.5.Lién két Hydro

B Coché:
X =21<y =4 >
May dién tu H bj hut vé phia F —
H* & F- »Lién két cho-nhan H B
- Lién k&t cOng hoa tri

* H : kich thudc nhd - Bk B g
Chui vao vO F- cUa HF# R e HEE
=> Lién k&t phu (Lién két bac _,
o Lién ket Hydro

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 108



4.5.Lién két Hydro

B Vi du: lién két hydro trong nudc

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 109



4.5.Lién két Hydro

" Pieu kién

» X-H: X, 106n; X:F,O,N

* Y-H: Y c6 cap “e” chuastdung; Y:F, O,
N

“e” clla H dich chuyén vé X - H*
H chuivao ve Y (anion) clla ophan t(F Y-H



4.5.Lién két Hydro

B Phan loai

» Lién két hydro lién phan t
Tao thanh gi(ra cac phan tU

» Lién két hydro nOi phan tu
Tao thanh trong 1 phan tU

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 111



4.5.Lién két Hydro

B Pac diém:
> E = 8- 40 kj/mol < E => Lién két yéu

»>»T  TLién két bj pha vO

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 112



4.5.Lién két Hydro

B Anh hudng lién két hydro dén tinh chat clia cac
chat
¢ Bién At

100

H,Te
SbH;
HI

snH,

Temperature (°C)

—100

“ " < T,

o

] 2 3 4 5
Perod

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 113



4.5.Lién két Hydro

*Thay d6 khdi lugng riéng

Nuéc : két tinh :dR < dL N Panobi?
Khi da tan : 'V 27?7

Céu tricc cla H20 : O lien két 4 H

» 2H lién két O -Lién két COng h.tri

» 2H lién két O -Lién két hydre
Jﬁwu

JH
j/_/Hydr-:}gen bond

ruﬂq;g,\u

|
J




4.5.Lién két Hydro

B Anh hudng lién két hydro dén tinh chat clia cac
chat

* Bi€n dGi hoa tinh
-PO phan ly cUa axit : gidm

-DO tan : tang
Vidu: Rugu + Nudc : hoatan vo han

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 115



4.6.Lién két Vandevan

B Khai niém: luc tuong tac gilra cac phan tU UL Uc
Vandevan

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 116



4.6.Lién két Vandevan

B Co ché: luc tuong tac gilra cac phan tU ULUC
Vandevan

Vidu : H20, HCI

H,O HCl

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 117



4.6.Lién két Vandevan
B Cac loai luc hut
® Luc dinh hudng
Tuong tac gilta cac phan tU ¢ cuc
2,
3

r
1, — Momen 1udng cUc cUa phan tU1

I, — Momen 1u@ng cuc cUa phan tUr 2 5
r-Khodng cach gilra 2 phan tU a Q

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 118




4.6.Lién két Vandevan

® Luc cam Ung

Tuong tac gilta phan tU ¢6 cuc & phan tU khong cuc
2a°

g =

cu 6

r
o — B0 phan cuc cUa phan tU

U — Momen ludng cuc cUa phan tU c6 cUc
r-Khoang c4ch gilra 2 phan tU

00-00.

Thang 02.2006 TS Ha Vian Héng




4.6.Lién két Vandevan

* Luc khuéch tan:
Phan tU: khong cuc  Chuyén dong “e” Dién tich 1éch khoi
vi trl cdn bang Ludng cuc tam thoi

_3hv.a’
Ekt _ 6
4r

o — DO phan cuc cla phan tU
v, — Tan s6 dao ddng cla luGng cuc tam thoi
h-Hang sO Plank

—

—_— —_— —_ +anas — -+
J J k. +

Théng 02.2006 TS. Ha Van Hong



4.6.Lién két Vandevan

B ] uc day:
Phan tU : gan nhau MaAy dién tU : xen phu nhau Phén
tU day nhau

m-Hang sO day

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 121



4.6.Lién két Vandevan

® Pac di€m:
> Niang luong lién két
E = Hh + Ed <40 kj/mol (nh0) < Ehydro => Lién
két yéu
Vi xuat hién trén nhing khodng cach 16n

> Tinh khong bao hoa

Théng 02.2006 TS. Ha Vin HOng 122



	Chương 4 Liên kết hóa học  và cấu tạo phân tử
	Nội dung
	4.1.2.Một số đặc trưng của liên kết
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Các học thuyết về liên kết hoá học
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	4.1.3.Lý thuyết lượng tử về liên kết hoá học
	4.2.Liên kết ion.
	4.2.1.Cơ chê tạo thành liên kết ion
	Slide 15
	Slide 16
	4.2.2. Điều kiện tạo thành liên kết ion 
	4.2.3.Tính chất đặc trưng của l. kết ion.
	Slide 19
	4.3 Liên kết cộng hoá trị 
	3.3.1.1. Cơ chế (Thuyết Lewis)
	4.3.1.1.Cơ chế (Thuyết Lewis)
	4.2.1. Liên kết cộng hoá trị (Lewis)
	Slide 24
	Slide 25
	Slide 26
	Slide 27
	4.3.1.2.Điều kiện liên kết cộng hoá trị
	4.3.1.3.Tính chất đặc trưng  liên kết cộng hoá trị
	Slide 30
	Thuyết CHLT : Sự hình thành H2 
	Slide 32
	Slide 33
	Năng lượng theo VB của phân tử H2 
	4.3.2.1.Thuyết hoá trị spin-Pauling
	Tính bão hoà của liên kết cộng hoá trị
	Slide 37
	Slide 38
	Tính có hướng của liên kết cộng hoá trị
	Slide 40
	Slide 41
	Slide 42
	Tính phân cực của liên kết cộng hoá trị
	Slide 44
	4.3.2.1 .Thuyết lai hoá ( Pauling +Slater)
	1xS +1x P SP-orbitals
	1xS +2xP SP2-orbitals
	1xS +3xP SP3-orbitals
	Slide 49
	Slide 50
	Dự đoán kiểu lai hoá
	Slide 52
	Slide 53
	Slide 54
	Slide 55
	Slide 56
	Slide 57
	Slide 58
	 Hạn chế :Thuyết hoá trị spin
	Slide 60
	Slide 61
	Slide 62
	Hình dạng MO liên kết & MO phản liên kết
	Slide 64
	Combining p orbitals
	Slide 66
	Slide 67
	Slide 68
	Slide 69
	Slide 70
	Slide 71
	Slide 72
	Slide 73
	Slide 74
	Slide 75
	Slide 76
	Slide 77
	Slide 78
	Slide 79
	Slide 80
	Slide 81
	Slide 82
	Slide 83
	Slide 84
	Slide 85
	Slide 86
	Slide 87
	Slide 88
	Slide 89
	Slide 90
	Slide 91
	4.4.Phân tử phân cực &  Phân tử không phân cực 
	4.3.Phân tử phân cực &  Phân tử không phân cực 
	Slide 94
	Slide 95
	Tính chất từ 
	Slide 97
	Slide 98
	4.4.Liên kết kim lọai
	Slide 100
	Slide 101
	Slide 102
	Slide 103
	Slide 104
	Slide 105
	Slide 106
	Slide 107
	4.5.Liên kết Hydro
	Slide 109
	Slide 110
	Slide 111
	Slide 112
	Slide 113
	Slide 114
	Slide 115
	4.6.Liên kết Vandevan
	Slide 117
	Slide 118
	Slide 119
	Slide 120
	Slide 121
	Slide 122

