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I. Ham song va phuong trinh
Shrodinger

- Electron chuyén ddng xung quanh hat nhan co
tinh tuan hoan. Chuyén déng nay co thé dwoc
xem nhw 1a chuyén déng dao ddng. Do vay
chuyén ddng cla electron cé thé mé ta bang ham

song:
Y=R(r)eY(0,p)
R(r): phan xuyén tam
Y(0,9) Phan gbc
Poi véi e cung 1 1&p thi R(r) 1a gidong nhau do cé

cung khoang cach r do vay trong trvong hop nay
ngwol ta chu y dén phan goc Y.



Phuong trinh song Schrodinger
HY = EY

H: Toan t& Hamilton, xac dinh dang chuyén déng cua dién to
E: nang lwvong

Trong trwdng hop chuyén ddng clia phan t&r khong
co trwong lwec bén ngoai:
-h 0¥ 0¥ 0O°Y oY
(S +—=5+t——)=ihi—
2m  Ox 0y 0z 0T

——  Khi c6 mat truong thé ndng bén ngoai thi phan tur
vra cO dong nang vwa co thé nang U

B 2 2 2
h(ﬁ\Pla‘f 8‘P) U‘P—zha—\lj
2m  Ox> Oy Oz or




Dang tong quat ciia phuong trinh
song Schrodinger

f V¥ +UY = —iha—qj
2m oT

Ham so6 séng ¢ trang thai dirng — trang thai c6 tri s0
nang lvong cua hé thong xac dinh, khéng phu thubc
vao thoi gian:

hZ

2m

V¥ +UY = EY




Cac thuyét vé lién két hoa hoc va
gOcC hoa tr1

1. Thuyét héa tri dinh hwéng:

- Lién két héa hoc dwoc hinh thanh theo
hwdng ma & dé xay ra sw xen phu cuwc dai
gilra cac obitan

- Hwéng cla lién két héa hoc can phai nhw
thé nao dé cho obitan cua cac electron lién
két xen phi & mirc dd I&n nhat trong khoang
cach da cho.

Vi du: goc H-O-H : 104°5

H-S-H : 92°

H-N-N : 107°5




Su lai hoa obitan lién két

Cau hinh electron clia cacbon & trang thai
thwong: 1s% 282 2p,' 2p,

Khi nhan nang lwong 161,5 Kcal/mol nguyén
t&r C ¢c6 cau hinh electron:

1s2 28" 2p, 2py1’2pz1 ’

Khi tao ra lien két m&i1 obitan 2s va 1 sO
obitan 2p clia C t6 hop vé&i nhau tao thanh
cac obitan lai hoa.

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang



Lai hoa Sp’

Lai héa sp3: 1 obitan s va 3 obitan p (px,py,,pz) sé to hop
v&i nhau tao thanh 4 obitan lai héa sp® giong nhuw nhau.
Bon obitan nay dwoc phan bd trong khdng gian theo hinh
t&r dién déu, hwéong tr tdm dén dinh c6 goc tao thanh 1a
109028

Hybridization "

Four tetrahedral
sp° orbitals

’/‘ An sp® orbital




Ban chat cua lai hoa sp?

Trong hydrocacbon no’hém séng tao ra 4 lién két
chinh la sw t0 hop tuyén tinh cac ham riéng:

Y =a¥ +b‘P +c\If +d‘{’

Theo co hoc Iuo’ng tw, T la ham chuan hoa th|

a’+b>+c’ +d’ =1
Y |la ham trwc giao thi :

a,a;,+bb +cc,+dd, =0

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang



Phuong trinh song cua cac obitan
la1 hoa:

]
2(S+px+py+p)
]

—5(S+px p,—P.)
]
2(S p.+p,—D.)
1
2

—(s—p,—p,+Dp.)

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang



Tinh chat

Pat trwng cho cac hop chat no

Muc dich cua sw lai hda la tao sw xen phu
cwc dai, dan dén lien két bén virng

Po I&n cwe dai clia cac ham séng bang nhau

Y, =2

sp~ max

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 10



Cau tao CH,

Cac obitan sp? cua C xen phu voi 1 obitan s cua 4 nguyén
tir H tao thanh 4 lién két C-H giong nhau

M®&i lién két C-H c6 nang lwong 438 kJ/mol va chiéu dai
110 pm

Gac lién két: géc H—C—H la 109° 28’ (109,5°) (gbc hinh tr
dién déu).

Bond |
angle - Bone
108:5 ‘ [ length
C oY 109 pm
H \ H

& 2007 Thomson Higher Education
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Lai hoa sp?

Obitan 2s xen phu vOi 2 obitan 2p (2p, va 2p,) tao thanh 3
obitan lai hda gidng hét nhau nam trén cung mét mat
phang hwéng tir tdm dén dinh clha 1 tam giac déu véi goc
tao thanh la 120°

p

i\

90°

Side view Top view

& 2007 Thomson Higher Education
Mod nwu CO — 1o. 1rdn 1 nuwong wuding



Ban chat

Ham séng tao ra 3 lién két chinh 1a sy td hop
tuyén tinh cac ham riéng:

Y =a¥ +b\P -I-C“P

Theo co hoc Iwo’ng ter, WV Ia ham chuan hoa th|
al. + bl.2 + cl. =1
Y la ham trwc giao thi :
a,a;,+bb +cc, =0

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Phuong trinh song cua cac obitan
la1 hoa:

1
NR
1, 2 e

Tz—ﬁ(S—TPxJFTPy)

1 2 6

W= (s——p ———
3 ﬁ( 5 2py)

(s++2p,)

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Tinh chat

Pat trwng cho cac hop chat khéng no chira
lién két doi
Po I&n cwe dai clia cac ham déu bang nhau

Y, =1991

Sp~ max

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Cau tao etylen

T ——
= 2 obitan sp2 xen phd v&i nhau tao thanh lién két o

= 2 obitan p xen phl véi nhau tao thanh lién két =

p orbitals - bond
o bond

sporbitals 7 bond
5p2 carbon sp2 carbon Carbon-carbon double bond
oK “\KJQ-S“ /“
108.7 pkfc_c )117.4"
T et X
134 pm;

8 H 16

& 2007 Thomson Higher Education



Cau tao etylen

4 obitan sp? xen phu v&i 4 obitan s ctia H tao thanh 4 lién
két o

Goc lién két H—-C—H va H—-C—C 1a 120°

Lién két doi C=C trong etylen ngan hon lién két don trong
etan

Chidu dai lién két d6i C=C la 133 pm (C—C 154 pm)

\ 121.3°
108.7 p\ C—C 117.4°

134 pm

© 2007 Thomson Higher Educatio
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La1 hoa sp

1 obitan 2,s t6 hop véi 1 obitan 2p, tao thanh 2 obitan lai
hoa sp giong hét nhau nam trén 1 dwong thang cé goc tao
thanh 180°

2 obitan p, va p, khong tham gia td hop

One sp hybrid  Another sp hybrid

18



Ban chat

Ham séng tao ra 2 lién két chinh 1a sy t6 hop
tuyén tinh cac ham riéng:

Y. =aV¥ +b¥,
Theo co hoc lwong t&, ¥ 1a ham chuén hda thi:

2 2

a +b" =1

Y |la ham trwc giao thi :
a,a;+bb, =0

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Phuong trinh song cua cac obitan
la1 hoa:

Y :%(S_I_px)

|
Y, _ﬁ(s_px)

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Tinh chat

Pat trwng cho cac hop chat khéng no chira
lién két ba
Po I&n cwe dai clia cac ham déu bang nhau

Y, =193

Sp~ max

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Cau tao axetilen

2 obitan lai héa sp clia C xen phua véi nhau tao ra lién két
Sp—Sp ©
Obitan p,cua moi nguyén t C xen phu v&i nhau tao thanh

lién két PP, T va dong thoi obitan p, cuar moi nguyén tr
xen phu v&i nhau tao thanh lién két p,—P, T

sp orbital

sp orbital

/

p orbitals 7 bond

sp orbitals o bond

Carbon-carbon triple bond

& 2007 Thomson Higher Education



Keét luan veé su la1 hoa

b6 I&n cwe dai cua cac ham soéng:

Tsmax < qumax < ‘{Jspmax < \Pspz max < \Psp3 max
1 V3 1,93 1,991 2
Sw xen phu obitan tang dan nén lién két cang
bén virng
- D6 am dién cla cac obitan sap xép theo thiy
tw:
o %Sp >%Sp2 >%Sp3

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 23



Céc loai lién két

LI AN

_len

LI AN

_len

LI AN

_len

ket &
K&t 1t

et &

Hoéa

Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Lién két o

Hinh thanh do sw xen phu gilra cac obitan
doc theo truc lién két

Vi du: lién két C-H trong metan, C-C trong
etan, etylen, axetylen, O-H

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Lién két o

Lién két 6 c6 nhirng dac diém sau:
+VUng xen phi nam trén tryc lién két va truc
lién két la truc doi xirng cua cac obitan tham
gia tao lién két
+ cac nguyén tlr hodc nhém nguyén tir 6 thé
quay tw do xung quanh truc lien két
+ Lién két o /a loai lién két bén

26



Lién két 7

La loai lién két dwoc hinh thanh do sw xen phu gitra cac
obitan nhwng ving xen phld nam ngoai truc lién két va
vudng goc vai truc lién két.
Lién két = cé thé dwoc hinh thanh do sw xen pha gitra 2
obitan p-p v&i nhau hoac p-d
Lién két = cé nhirng dac diém sau
+ Lién két r thudc loai lién két kém bén, dé bi phan cuc, can
trd s quay tw do cua nguyén t&r hoac nhém nguyén to
+Cac truc lién két song song nhau va vudng goc va&i truc noi
tam.
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Lién két &

Puwoc hinh thanh do sw xen phu gilra cac
obitan d,f

Lién két 5 thwong duoc tao thanh trong 1 sO
phirc chat

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Cac phuong phap gan dung ctia co hoc luong
tir nghién ctru tinh chat cac hop chat htru co

Butadien trong phwong phap MO-LCAO
Y nghia cac sb lwong tor

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 29



Butadien trong phuong phap MO-
LCAO

Xét phan t& Butadien-1,3
H,C——=CH—CH=—CH,

Trong butadien-1,3 co 2 lién két &, twong &ng voi
4 electron © chuyén déng trong trwdng cua 4
nguyén ti cacbon.

Trong phan tinh todn, bd qua cac lién két o, chi
xét lién két .

Ham sb song clia obitan phan t& st dung trong
phwong phap co dang:

VY.(7)=cyw, +c W, +cw, + e,

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 30



Tw phwong trinh Schrodinger:

HY=F¥Y — VYHY=EY’
Lay tich phan khdng gian:

j YHYd T = j EYdr

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Tich phan culong

Tich phan Culong: @ =|W.A¥d7 13 1 dai lwong
biéu thi nang lwong cla eletron trong trwdng cla
hat nhan nguyén tw i v&i ham séng nguyén t W,
va cac hat nhan khac thi it anh hwéng tdi trang
thai nang lwong nay. Nghia 1a khi e dén gan hat
nhan nguyén tw i thi chi chiu anh hwdng cua hat
nhan nay con khi khodng cach tlr hat nhan dén e
la vo tan thi o, =0.

Trong Butadien: o4 =a,=03=0,=a

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 32



Tich phan cOng huong ﬁij

B, =|W.AY,dr=p (ivujkOnhay B, =[W,A¥,dr=0 (ivyj kh«ngkOnhay

By =|WHY dr  (i#])
La mot dai lwong biéu thi nang lwgng cua e trong
trwdng chung cua hat nhan 2 nguyén tri vajco
ham song tvong dwong la '¥; va ¥, nghia la sé
chiu sw twong tac cua ca 2 hat nhan i va j
Trong phwong phap gan ding: o, dwoc coi nhw
bang nhau doi véi moi nguyén ti twong dwong
nhau thi tich phan cdng hwdng bang nhau doi voi
cac nguyén tr i va j lién két trwc tiép v&i nhau,
con doi voi nhirng nguyén tlr khong lién khéng
lién két true tiép vai nhau thi bang 0

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 33



Tich phan phu s, =[¥¥dr

S, =[®¥,d=0 (i%j);  S;=1(=))

La mdt dai lwong dac trng ChQ s xen phu cua 2
nguyén tr tao thanh lién két (néu trwc giao sé
knong co lien két) — tich phan khong trwc giao

Do lon cua §; phu thudc vao do Ion cua lién két
trong phwong phap vat ly.

Poi v&i 2 nguyén t 1an can:

S1’2 =521 = 53 = S - S34 = S43 =S

Poi v&i 2 nguyén tir nam xa nhau:

S13 = O34 = 514 = S41 =524 =542 =0;

S11= 95 =533 =S4 = 1

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 34



Thay céc diéu kién gan dung trén vao phwong
trinh Schrodinger da duwoc khai trien, két hgp voi
1 s6 cac diéu kién chuan hoa

J“PfdfzJ‘\Pzzdrzj\l’fdr:j\}’fdf:l

Piéu kién nang Iwong cla hé 1a cuc tiéu

oF

= —0
oC

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 35



Két qua:

E,=a+1,6180
E,=a+0,6180
E;=a-0,6180
E,=a—-1,6180

Trong do: E, va E, la nang lwgng wrng v&i cac MO

lién két ¥, (hay p,); ¥, (hay p,);

E, va E, 1a nang lwong (rng v&i cac MO lién két
Y5 (hay py); ¥, (hay py).

Do <0 nén E, <E, <E, <E,

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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C,=C,=0,3717
C,=C, = 0,6015

Ham sdéng cua cac nguyén ti twong ng voi cac

gia tri nang lwvong:

Ham song ¥

Nang luwgng E

¥ =1,=0,3717y, + 0,6015y, + 0,6015y, + 0,371 7y,
¥, =1,=0,6015y, +0,3717y, — 0,3717y, — 0,6015y,

Y= 1,"=0,6015y, — 0,3717y, — 0,3717y; + 0,6015y,
¥, =1,"=0,3717y, — 0,6015y, + 0,6015y, — 0,3717y,

E,=a+ 1,618
E,=a+0,618
E,=a—0,618
E,=a—1618

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang
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Biéu dién phan tir Butadien
(C,H() trong phwong phap MO

a-1,6185 +

a-0,6185 +

a+0,6185 +

a+1,61853 +

a)Gfn®&n"'ngl-Tng E b) § 4 thBEMO-¥ c) §a thBMO-¥2  d) Su ph@n bé electron = tr® n ¢, ¢ orbital p

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 38



Butadien

- 4 electron 7 sé phan bo nhw sau: 2 electron ¢ mirc niing lwong E,
uwng voi ham song W; 2 electron ¢ mwre nang lwgng E, wrng voi ham
song ¥,.

- Ham séng ¥, va ¥,1a cac ham lién két, Ham song ¥, va ¥, la
cac ham phan lién két.

- Binh phwong cac gia tri P2, ¥,2, ¥,2, va W2 1a sy phan bo mat
do electron trong toan by phan tu.

- Lién két khong dwec tao thanh giita cac nguyén tir khi =0 va
2=,

- Niing lwong toan phan ciia lién két 7z trong phan tir Butadien la:

I E_=2E,+2E,=2.(a+1,6180) +2.(a+ 0,6180) =4a+ 44720

Orbital c6 mirc ning lwong cao nhat 1a orbital tao sw phén cit doi
v6i cac cip nhan; Orbital c6 mirc ning lwong thap nhat la orbital
khong c6 mot nit nao va hoan toan lién két.

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 39



He lien hop trong phan twr
Butadien

Trong phén to C,H, cé(; orbital p khong & trang thai
doc 1ap tao nén cac lién két 7z riéng ré ma chung xen phu
lan nhau thanh mdt hé lién hop va nhd ¢o su lién hop ma
phan tir trd nén bén hon.

CH,=—CH— CH=—CH, H~< /
NG R - i \H

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 40



Mat do dien tu

Obitan phan t& W, trong hé lién hop:
¥, =2.Cx,
j=I

Piéu kién chuan hoa:

[ W2dr = fc;j;gjdr =1
. <

Néu tat ca cac obitan déu chuan héa: j;(fdr =1

Suy ra: Zn:Cij —1
j=1

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 41



Mat do dien tu

Neéu trén mo1 orbital ¢6 n; electron 7z thi mat d¢ electron
tong cong bang tong mat d electron cua tat ca cac electron
trén cac MO. Vi vay, mat do electron 7z do61 vo1 nguyén tir thir r

duoc tinh bang hé thuc:
. 2
q, = Z n;.c,
]

Trong do: q,: mat do electron 7z trén nguyén tur thir r;
n:: s6 electron 7 trong MO-¥,;

C.: hé sO orbital g v&i nguyén tir thr r o MO-Y..

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 42



Mat do dién tu trong Butadien

Trong phan t* C;H; c6 4 nguyén ttr C (r =1, 2, 3, 4).
2 electron t & mirc nang lwong E, (Png véi ham soéng:
¥Y,=0,3717y, + 0,6015y, + 0,6015y; + 0,3717y,
2 electron t & mirc nang lwong E, (Png véi ham soéng:
¥,=0,6015y, + 0,3717y, - 0,3717y; - 0,6015y,
DPoi véi nguyén tir cacbon thir nhat (C-1), mat do electron la:
g, = 2¢44%2 + 2¢,,%> = 2.(0,3717)%? + 2(0,6015)>= 1
Twong tw, doi véi nguyén tir cacbon thir hai (C-2), thir ba (C-3), va thiy
tw (C-4) mat do electron la:
q, = 2¢,,% + 2¢,,?> = 2.(0,6015)% + 2(0,3717)?>=1
g; = 2¢45% + 2¢,,% = 2.(0,6015)2 + 2(-0,3717)%> =1
q, = 2¢,,%2 + 2¢,,%>=2.(0,3717)%? + 2(-0,6015)>= 1
Nhw vay, trong phan tw Butadien, mat d6 electron tai cac nguyén tuw
cacbon déu bang 1:

d1=9,=q3;=q,=1

43



Thir bac lién két

Trong Héa hoc Hiru co' co dién,bac lién két ludn la so nguyén (vi du:
1 doi vai lién két don, 2 doi voi lién két déi, 3 doi véi lién két ba).
Theo quan niém hién nay, bac lién két Ia nhirng sb thap phan.

Nhw da biet, do bén lién ket phu thudc vao tich phan xen ph gitra
hai nguyén tr r va s; dé bén lién két ty I& vai tich (c;..c,.) trong MO-
v
T cac hé sb dirng trwdc ham séng nguyén tl]” trong ham song
phan t& cling cé thé xac dinh dwoc bac lién két p cho lién két gitra
hai nguyén tr r va s dirng canh nhau theo hé thirc:

n
b= Z n;.C,..Cg
i

Trong do: ¢,: hé so orbital ciia nguyén ti r cia MO-¥;
c,. hé so orbital clia nguyén tlr s cia MO-¥;;
n;: sO electron p trén MO-¥,. “



Th bac lién két trong Butadien

V&i cac nguyén tor dieng xa nhau thi: P, = 0.

Bac lién két tinh theo hé thic trén 14 bac lién két p.

O céc lién ket doi, ngoai lién két p con co lién két s nén
bac lién két toan phan sé la:

I:)I’S - 1 T pI’S

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 45



Bdc lién két P, doi vdi tirng nguyén
tw cacbon trong phan tu Butadien:

Trong phan t&r C,H; moi orbital lién két ¥,, ¥, (i=1, 2) ¢ 2
electron (n,=n, = n, = 2).
Y, =0,3717y, + 0,6015y, + 0,6015y, + 0,3717y,
¥Y,=0,6015y, + 0,3717y, - 0,3717y,; - 0,6015y,
T do co thé tinh dwoc bac lién két nhw sau:

P,,=2.c{4.Ci,+ 2.C5,C», = 2.0,3717.0,6015 +2.0,6015.0,3717 = 0,894
P,3 =2.¢45.C43+ 2.C»,Cy3 = 2.0,6015.0,6015 +2.0,3717.(-0,3717) = 0,447
P;, =2.c43.c44+ 2.c50,,=2.0,3717.0,6015 +2.(-0,3717).(-0,6015) = 0,894
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Nhuw vay:.
Bac lién két p gitra cac nguyén t& C trong phan to
Butadien la:

0,894 0,447 0,894
CH> CH CH CH>

(1) () S (4)
Bac lién két toan phan (tinh ca lién két s) la:

1,894 1,447 1,894
CHypzz=toss = CH ===t = CH===22s -CH,

(D) (2) 3) (4)

Hoéa Hiru co — TS. Tran Thwong Quang 47



Y nghia ciia béc lién két:

- Tt thwe nghiém thay rang luén cé mbi quan hé tryc tiép gitra
bac lién két va do dai lién két. Bac lién két cang Ién thi do dai lién
két cang nhd. Néu biét dwoc bac lién két co thé suy ra do dai lién
két. Dbi v&i cac hydrocacbon co lién két déi thi dd dai lién két la:
d. (A)=1,52-0,19.p,

Vi du: doi v&i phan tir butadien: d,, = dgy = 1,52 — 0,19.0,8942 =
1,35A

dys = 1,52 —0,19.0,447 = 1,43A
Cac gia tri nay rat gan voi cac gia tri thwe nghiém twong &ng la
1,37A va 1,47A.
- Suw xac dinh bac lién két p cdn cho phép danh gia vé mc do
dinh cw cua lién két p.
Vi du: doi v&i phan tir butadien: P,,= 0,443 < P,, = P,, = 0,8942.
Do dé, cac electron p cé xac suat tap trung & khoang gilra cac
nguyén tlr C-1 va C-2, C-3 va C-4; cac lién két p dwoc coila co 4
muwc dd dinh cw xac dinh



Chi s6 hoa tri tu do

Muodn nghién ctru kha nang phan trng ctia phan
t&r can phai xac dinh vé mat ly thuyét kha nang
cwe dai ma nguyén tl trong phan ti co thé lién
két v&i cadc nguyén tir 1an can. Néu nguyén to
chwa s dung hét kha nang cwc dai ciia n6 dé tao
thanh lién két thi nguyén t& do con “hda tri tw do”
va van con kha nang phan &ng nhat dinh.

Khai niém “chi so hda tri tw do” dac trweng mot
cach dinh lwong cho “d6 chwa bao hoa” cua moét
nguyén t r nao do trong phan tu.
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Chi s6 hda tri tw do clia nguyén t& r dwoc xac dinh theo

cong thure:

F.=N,__ -N

max ' Vr

Trong do:

F.: chi s6 hoa tri tw do clia nguyén to r;

N,: tong s0 bac lién két tinh cho nguyén ti r;

N, gia tri cwc dai hay s0 lién két cwe dai;
Poi vai nguyén tir cacbon, gia tri N tim thay la:

N, . == 3+1,732 = 4,732

( chinh la gia tri cyc dai cla tbng cac bac lién két p ma
nguyén tr C co6 thé tham gia).
Triso N, = 4,732 thu duwoc tlr viéc tinh toan dobi voi
nguyén tir cacbon trung tam C-2 trong goc trimetylen
metan.
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Chi so héa tri tw do F. doi véi tirng nguyén
tw cacbon trong phan tw Butadien:

Chi s0 hoa tri tw do: F, = F, (d6i v&i nguyén tlr C-1 va C-4);

F, = F5 (d6i v&i nguyén tlr C-2 va C-3).
Nhan thay:
+ Nguyén t&r C-1/C-4 tham gia tao thanh 2 lién ket s, v&i nguyén t& H va 1 lién
két scc v&i nguyén tir C-2 /C-3. Béac lién két cua cac lién két s nay bang 1.
Nguyén ttr C-1/C-4 con tham gia tao thanh lién két p v&i nguyén tir C-2 /C-3 nén
bac lién két p bang 0,894.
Dodo: F,=F,=4,732—-N,=4,732-N,=4,732 - (3.1 + 0,894) = 0,838
+ Nguyén t&r C-2 tham gia tao thanh 3 lién ket s (1 lién két s, voi nguyén t&r H
va 2 lién ket s¢ ¢ voi nguyén tr C-1 va C-3). Bac lién ket cua cac lién két s nay
bang 1.
Nguyen ter C-2 con tham gia tao thanh 1 lien két p vé&i nguyén tr C-1 v&i bac lien
kétpla py,=0,894 va 1 lién ket p v&i nguyén tir C-3 v&i bac lién két p 1a p,3 =
0,447.
Nguyén t&r C-3 ciing twong tw nhw nguyén t&r C-2.
Dodé: F,=F;=4,732-N,=4,732 -N;=4,732 — (3.1 + 0,894 + 0,447) = 0;391.



Y nghia cua chi so héa tri tir do:

Chi s6 hda tri tw do dac trwng cho kha nang tham gia phan
(’ng clia nguyén tl trong phan t& v&i cac goc tw do hodc
cac nguyén tr trung hoa khac.

Vidu:

Cac nguyén tr C-1 va C-4 trong phan t& butadien c6 chi
sO hoa tri tw do 16n (F, = F, = 0,838) nén trong phan &ng
brom hda thi brom sé& két hop vao C-1 va C-4:

(|3H2 — CH=CH - (|3H2 1,4-dibrom but-2-en
CHp,=CH-CH=CH, + Br { Br Br  (SfinphEm chih)

Butadien-1,3 (|3H2 — (|3H —~CH=CH, 3,4-dibrom but-1-en

Br  Br (sfln phEm pho)
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TONG KET CAC TINH CHAT CUA PHAN TU
BUTADIEN THEO PHUONG PHAP MO

Cac tinh chat Cong thure tinh Phan tir Butadien
Mat do electron q, g = Z n.C> G=@=q=q=1
i=1

DléntiCh Qr Qr:Zr_qr Q1:Q2:Q3:Q4:O
Bac lién két p,, " Py, =Pis= 0,894

prs R ;ni‘clr ClS Dy = 0,447
Bic lién két toan phan P, P =1 +p, P,,=P;,= 1,894

P,;= 1,447

ChisohéatritudoF,  F.=N__—N, F,=F,=0,837

hay F.=4,732 — N, F,=F;=0,391

[oJ5}



Biéu do phan tir (Gian do phan tir)

Biéu do phan ti 1a so d6 biéu dién khung cla phan t& ma
trén do co ghi ro cac gia tri:

Mat do electron p (q,) hay dién tich p (Q,);

Chi s6 hoa tri tw do (F));

Bac lién két p (p,.) hay bac lién két toan phan (P,,).

Trong do:

Mat dé g, hay dién tich Q, ghi tai vi tri nguyén tr twong
(rng;

Bac lién két p,, hay P, ghi doc theo truc lién két;

Chi s6 hoa tri tw do F, ghi & dau mai tén xuat phat tt vj tri
cac nguyén tw twong wng.
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Prs

Ar

0,837 0,391 0,391 0,837
T 0,894 T 0,447 T 0,894 T
CH, CH CH CH,

1,000 1,000 1,000 1,000

a) BiCu ® phén 6 =

0,837 0,391 0,391 0,837
T 1,894 T 1,447 T 1,894 T
CH, CH CH CH,

0,000 0,000 0,000 0,000

b) BiCu @& phén t&
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