THUY TTRT NG TINH TH
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Luén diém co ban:
Phuc chat ton tai mot cach bén ving la do
tuong tac tinh dién gitra ion trung tdm va céac
phoi t& phan bd dbi xrng ¢ xung quanh

« Chi xét dén cau hinh electron chi tiét cla ion
trung tam va xét dén bién do6i do dién truong cla
cac phoi tir gay nén. Chi coi phoi ti nhu cac dién
tich di€m tao nén trudng tinh dién bén ngoai.

* Phoi t&r nam xung quanh ion trung tam trén céac
dinh cla hinh da dién nén phuc chat cé su doi
xUng nhat dinh.
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* Phitc chat tir dién
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THUY TTRT NG TINH TH

Cho phép giai thich mau sac va tu tinh cla cac
chat.

Nhuoc diém:

« Khoéng gidi thich ban chat cla lién két

« Su phan b6 mat do e trong phic chat khdng cho
phép xac dinh 1 cach dinh lugng chinh xac cac dac
trung nang lugng va cac dac trung khac

« Khong gidi thich dugc day héa quang pho.
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QUAN PIEM CUA THUYET MO
VE PHUC CHAT

Phuc chat dugc xem nhu mot hé thong CHLT
thdng nhat trong dé cac nguyén to riéng biét va
phan t& mat nhiing dac tinh riéng clia minh

+ Cac e hoa trj cia hé dugc phan b6 trén cac
obital phan t& (MO) nhiéu tam.

¥ Chuyén déng clia moi e dugc xac dinh bdi vi
tri cUa cac hat nhan va dac diém chuyén dong
cua cac e con lai.



+ St dung cac phuong phap gan dang (phuong
phap gan dung 1 e)

Phuong phap gan ddng cho rang moi chuyén
dong doc lap trong truong hiéu Ung trung binh
duagc tao bdi tat ca cac hat nhan va cac e
trung binh khac.



XAY DUNG CAC MO

Xay dung MO trén co s& cac AO cUla chat tao phuc
va cla cac phoi tu.
» May e xen phu cuc dai va c6 Igi vé mat nang
lugng — hinh thanh MO lién két ( Uy

®» Xen phu am cUa cac may e va su tang nang
lugng clia hé - hinh thanh MO phan lién két ()

»Néu AO cUa chat tao phic khong xen phu hoac
hau nhu khéng xen phu véi cac obital clla cac phoi
t0 — nang luong chang khong bién doéi — cac AO
chuyén thanh MO véi mic nang lugng dé (MO
khong lién két)



Phirc bat dién khéng co
lién két 7T

Phuc bat dién

Phic bat dién cé lién két
7T b6 sung






PHU'C BAT DIEN KHONG CO LIEN KET JT

Gia thuyét:

Cac phoi t&r chi s&r dung céac obital phan bo theo tr uc
hudng dén ion trung tam d€ xen phu v4i cac obital cla
chat tao phuec tao thanh 1 lién két.

Diéu kién d6i Chuing khong thé tao thanh

—~xting—— lién két 77, trong truong hgp
nay phuec chi tao lién két o



PIEU KIEN TAO THANH LIEN KET

« D€ tao thanh lién két, chat tao phic (nguyén td
d) s& dung cac AO héa tri ns, np cua IGp e ngoai
cuing va (n-1)d cla I&p e ké ngoai cung.

« Su xen phu gilta cac obital cUa chat tao
ohirc va phoi ti cling chi xdy ra khi c6 nang
uong gan nhu nhau va tuong Ung véi su dinh
nuéng khéng gian cua ching




Trong sO 9 obital héa tri cia chat tao phuc:

6 obital dz,de_y S, P, P,, P,CO kha
nang tham gia cac lién két o

3 obital d,,, d,,, d,, thich hgp trong viéc
hinh thanh lién két 7Tvéi cac phoi tu.



Obital ns c6 tinh do6i xting caucd khd nang xen
phu vdi ca 6 phoi t& phan boé doc theo céac truc
X, Y, Z

—> 2MO7tam o, va g,



@ MOi AO p cla chat tao phirc sé xen phu véi 2
obital cla phoi tr phan bo trén 2 truc tuong Ung

—> 2 MO 3tdm Oya O,
3MOliénkéto,,0,,0,

CO3A0p —6 MO <
3 MO phan lién két GPX,pr,G

Py







@V4i cac AO d:

“Chi c6 obital d,. , d._,. €0 kha néang xen phu
vGi cac obital clia 6 phoi tir phan b6 doc theo
cac truc x, y, z tao thanh 4 MO o,,vao,,

/ 2 MO lién két O-dz va O'a-,2 2

\2 MO phan lién két Udzva U d,

1Cac AOd (d,,, d,, d,,) c6 mat dd e phan bo

giCra cac phoi tor — khong thé xen phu dugc véi
cac phoi tir va cohuyen thanh cac MO khong lién

két 1 tam T[d Ty ﬂTd T, va dinh vi & chat tao
phuc.
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Tom lai:

9 AO chat tao phirc 10 hop

>~ 15 MO cua phuc

6 AQphGi chat

| tU

O < = 0. =0 <0 0) e

S px py pZ dxz-y2< d22 < 77(:13/ 77(;)(2 — 770
y = O7 < 4 0 — 0-* — 0-*

< Ud v dZZ O-S O-px py pz
X -y

. Vi hiéu s6 nang lugng gitra
MO O dya Tt

Su phan bo electron trén 2 MO nay phu thuoc
vao

dyz



V . Su phan bo cac electron tuan theo quy tac Hund
( e phan b6 dong thoi trén 2 MOg*, 7, )

g% [T][1

7P, Tt

V 16n: uu tién lam day 72, trudc réi méi dén O
0% [T
p. (TN




Su tdch mUc nang lugng cla cac obitan d thanh 2 mdc d €
@ trong thuyét truong tinh thé pht hgp véi su tao
thanh cac obitan g™ 72, c6 muc nang lugng khac nhau.

Ty o
Y T v T | L4
dxy dxz dyz nxy nxz nyz



Xét 2 phiic [CoF > c6 \hho = 156kJ/mol
[Co(NH,).] = c6 M6n = 265kJ/mol

Tong sO e hoa tri clia 2 phirc nhu nhau la 18e
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[COFJ* o) 4, o

dy
6 4 6
conar (070, flg, |

Su phan bé electron trén 6 MO, Y. Up

Cua 2 phuec chat la nhu nhau

sy phan bo electron trén 2 MO g™, , 7P,
phuc khac nhau

04

cua 2

[CoF J* c6 4 e dOc than=> c06 tinh thuan tu

[Co(NH,)]** khéng c6 e doc than => nghich tu



Tuong tu thuyét TT,theo thuyét MO, [CoF, > cling
la phuec spin cao, c6 tinh thuan tu

[Co(NH,)¢]** ciing la phic spin thap,nghich tu



Phurc bat dién cé lién két pi bd sung:

1 Diéu kién tao lién két pi b sung:
Chat tao phiic c6 cac AO & (dxy,dyz,dxz)

Phoi tir cé cac AO p,d, cac MO 7T lién két va phan lién két
2 tam cUa phoi tu

Khi cé su xen phu cia AO d¢ cUa chat tao phuc véi
AO p, 7T ch(a day e cla phoi t.MOt phan mat do e
clia phoi tir chuyén vé phia chat tao phuc

Thong so6 técthiém xudng so v&iVirong phic chat chi
co lién két O



dugc hinh thanh do su xen phu gilra obitan d € cha cap
e cUa chat tao phuc va obtrr*,p* trong cua phoi tu

MOt phan mat do e cla chat tao phuc sé chuyén vé phoi
tur.

Thong so tach delta sé tang Ién so véi phic khéng co
lién Rét



Lién két 7T dugc hinh thanh do su xen phu cuUa
obitan 3d cua CO?3*vaQi obitan 2p c6 cap e cua F
(lién két cho nhan)
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Gian do nang lugng cac MO d cla [CoFJ*



VD :
Lién ké&f'dugc hinh thanh do xen phd gilta obitan’T
ChUta cép electron cla Cr véi MO "™ tu do clia CO

a)

M+ D+ (*+oc=o08— M{/pc=o:
Q@ Do FVE_

AN O TG P Q

a)su hinh thanh lien két O
b) Su hinh thanh lién két 77
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Gidn d6 nang lugng cac MO T cua phuc
chat vdi phoi t&r CO

Su tao lién két n Iathéng lén,do d6 CO dung
cudi day pho



Thuyét MO gidi thich dugc tu tinh,mau sac cla phuc,ca day
quang pho

Phoi tr c6 thé la chdtcho O ,chom ,nhanm

Phoi t&r nhan , V 16n.

Phi tir la chat cho ,7 V' bé.

Day quang pho:

I'< Brr < Cl < SCN-< F<OH < H,0< NCS- < NH, < NO,*<CN-

Cho o, m Cho O
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