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NĂNG L NG LIÊN K T KIM LO IƯỢ Ế ẠNĂNG L NG LIÊN K T KIM LO IƯỢ Ế Ạ
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• Có kh  năng d n đi nả ẫ ệCó kh  năng d n đi nả ẫ ệ

• Có kh  năng d n nhi tả ẫ ệCó kh  năng d n nhi tả ẫ ệ

• Có ánh kimCó ánh kim

• Kéo dài, dát m ng…ỏKéo dài, dát m ng…ỏ
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Thuy t khí electronếThuy t khí electronế

Thuy t vùngếThuy t vùngế  
(MO-LCAO: Molecular Orbitals-Linear 
Combination of the Atomic Orbitals)
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1.M ng l i kim lo iạ ướ ạ  g m các ion d ng ồ ươ

kim lo i.ạ

2.Các e hóa trị  chuy n đ ng t  do trong ể ộ ự

toàn m ng l i nh  ph n t  khí.ạ ướ ư ầ ử

 Giúp gi i thích đ nh tính đ c tính ả ị ượ

ch t v t lý chung c a kim lo iấ ậ ủ ạ

 H n ch  do e không đóng vai trò nhi t ạ ế ệ

dung nguyên t  nên mâu thu n.ử ẫ  

Thuy t khí electronếThuy t khí electronế
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1.Kim lo i là h  nhi u nhân.ạ ệ ề
2. Tr ng thái e trong h  gi ng nh  tr ng thái ạ ệ ố ư ạ

c a e trong phân t .ủ ử
3. Các e không là hóa tr   trong tr ng h t ị ở ườ ạ

nhân riêng c a nguyên t .ủ ử
4. Các e hóa tr   trong tr ng chung c a t t ị ở ườ ủ ấ

c  h t nhân nguyên t  kim lo i.ả ạ ử ạ
5. Tr ng thái c a e hóa tr  đ c mô t  b ng ạ ủ ị ượ ả ằ

orbital phân t  - MO.ử
6. MO trong kim lo i thu c v  nhi u nguyên ạ ộ ề ề

t  ử  MO không đ nh ch  ị ỗ

Thuy t vùngếThuy t vùngế



MO-LCAO: Molecular Orbitals-Linear 
Combination of the Atomic Orbitals













TÍNH CH T TẤ ỪTÍNH CH T TẤ Ừ













Thuy t vùngếThuy t vùngế

NN 11 22 33 nn44
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D N ĐI NẪ ỆD N ĐI NẪ Ệ
< 0,1 eV< 0,1 eV

ĐI N MÔIỆĐI N MÔIỆ
> 3 eV> 3 eV

BÁN D NẪBÁN D NẪ
0,1 - 3 eV0,1 - 3 eV
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T  s  b  m t trên th  tích ỉ ố ề ặ ểT  s  b  m t trên th  tích ỉ ố ề ặ ể
 Xu t phát t  kim lo i : ấ ừ ạ

ch ng khít ki u 2 l p ( sáu ồ ể ớ
ph ng ) và 3 l p ( l p ươ ớ ậ
ph ng tâm m t ) v i s  ươ ặ ớ ố
ph i trí = 12 , các nguyên t  ố ử
n m trên b  m t h t có s  ằ ề ặ ạ ố
ph i trí = 9 ho c nh  h n ố ặ ỏ ơ
tuỳ thu c n m trên m t ộ ằ ặ
nào , c nh và đ nh ạ ỉ

 Khi kích th c h t gi m, % ướ ạ ả
s  nguyên t  n m trên b  ố ử ằ ề
m t tăng.ặ

 Dùng mô hình gi t ch t ọ ấ
l ng (Psaras P.A and ỏ
Langford HD /Ed 1987) 
Advancing materials 
Research Washington DC 
National Academy Press, p 
203
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bccbcc
IA, Fe, Ba…IA, Fe, Ba…

fccfcc
Ca, Cu, Ag, Al…Ca, Cu, Ag, Al…

hcphcp
Be, Mg, Zn…Be, Mg, Zn…





1. ΔHa  đ u l n, l n nh t là W, ề ớ ớ ấ
nh  nh t là Hg.ỏ ấ

2. ΔHa c a kim lo i d nói chung ủ ạ
cao h n kim lo i không d.ơ ạ

3. T  trái sang ph i trong dãy d, ừ ả
ΔHa tăng theo s  e hóa tr  (n-1)d ố ị
và đ t c c đ i  gi a dãy.ạ ự ạ ở ữ

4. T  trên xu ng trong nhóm A, ừ ố
ΔHa  gi m, còn trong nhóm B thì ả
ΔHa  tăng.
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Năng l ng solvat hóa ion là năng l ng t a ra khi 1 ượ ượ ỏNăng l ng solvat hóa ion là năng l ng t a ra khi 1 ượ ượ ỏ
mol ion  th  khí tan vào dung môi thành dung d ch ở ể ịmol ion  th  khí tan vào dung môi thành dung d ch ở ể ị
vô cùng loãng. vô cùng loãng. Khi dung môi là n c, g i là năng ướ ọKhi dung môi là n c, g i là năng ướ ọ
l ng hydrat hóa.ượl ng hydrat hóa.ượ

NĂNG L NG SOLVAT HÓAƯỢNĂNG L NG SOLVAT HÓAƯỢ





298 405.84 /
2( ) ( ) G kJ molNa k H O l Na∆ =−+ ++ � � � � � � � � �
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Ph ng trình Born:ươ
2 2 1

1
2s s s

Z e N
G H T S k

r ε
�

�

� �∆ = ∆ − ∆ = − −� �
� �

ε – h ng s  đi n môi c a dung môiằ ố ệ ủ
k – h ng s  ph  thu c đ n v  s  d ngằ ố ụ ộ ơ ị ử ụ

ΔHs – nhi t solvat hóa ionệ

ΔSs – s  bi n thiên entropi solvat hóa ionự ế

ΔGs  – s  bi n thiên th  đ ng áp solvat hóa ự ế ế ẳ

cation hay anion (năng l ng solvat hóa ion).ượ

Z+, Z- - đi n tích d ng, âm c a cation và anionệ ươ ủ

r+, r- - bán kính c a cation và anionủ
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Effect of Hydrogen-Bonding on Boiling PointEffect of Hydrogen-Bonding on Boiling Point



H khi đã liên k t v i nguyên t  c a ế ớ ử ủ
nguyên t  có đ  âm đi n l n (F, O, ố ộ ệ ớ
N) còn có kh  năng liên k t ph  v i ả ế ụ ớ
nguyên t  khác trong phân t . Liên ử ử
k t ph  này g i là liên k t hydro, ế ụ ọ ế
bi u di n b ng d u ch m.ể ễ ằ ấ ấ
Năng l ng liên k t hydro ph  thu c ượ ế ụ ộ
ch  y u vào đ  âm đi n c a nguyên ủ ế ộ ệ ủ
t  liên k t v i nó. Đ  âm đi n càng ử ế ớ ộ ệ
l n ớ   năng l ng liên k t hydro ượ ế
càng l n.ớ
Năng l ng liên k t hydro nh  h n ượ ế ỏ ơ
r t nhi u so v i năng l ng liên k t ấ ề ớ ượ ế
ion và liên k t c ng hóa tr , giá tr  ế ộ ị ị
c a nó trong kho ng 4 – 40 kJ/mol, ủ ả
l n nh t là 113 kJ/mol trong Fớ ấ -………HF

Năng l ng liên k t y u    Năng l ng liên k t hydro Eượ ế ế ượ ế hyd
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Uvdv là l c t ng tác gi a các phân t , nguyên t  trung hòaự ươ ữ ử ử
        là t ng tác hút khi các v  e ch a xâm nh p vào nhauươ ỏ ư ậ

Năng l ng liên k t y uượ ế ế

Năng l ng t ng tác Van der Waals (1837-1923) Uượ ươ vdv

( )

( )

( )

4

26

2

26

2

26

2 1

3 4

2 1

4

3 1

4 4

dh

o

vdv cu

o

o
kt

o

U
R kT

U U
R

h
U

R

µ
πε

αµ
πε

υ α
πε

= − �

� = − �

= − �

Z
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μ – momen l ng c c c a phân t  [Cm]ưỡ ự ủ ử

k – h ng s  Boltzmann, 1.3805ằ ố .10-23 [J/K]

T – nhi t đ  [K]ệ ộ

R – kho ng cách gi a 2 phân t  [m]ả ữ ử

εo – h ng s  đi n môi c a chân không, 8.85ằ ố ệ ủ .10-12 [SI]

α – đ  phân c c (bi n d ng) c a phân tộ ự ế ạ ủ ử

h – h ng s  Plank, 6.626ằ ố .10-34 [Js]

νo – t n s  dao đ ng ng v i năng l ng  T = O Kầ ố ộ ứ ớ ượ ở

V. Keesom 1912

Dobai 1920

London 1930
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Covalent and van der Waals radii
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