
  



  

Lu n đi m c  b nậ ể ơ ả :
      Ph c ch t t n t i m t cách b n v ng là do ứ ấ ồ ạ ộ ề ữ

t ng tác tĩnh đi n gi a ion trung tâm và các ươ ệ ữ
ph i t  phân b  đ i x ng  xung quanh ố ử ố ố ứ ở

• Ch  xét đ n c u hình electron chi ti t c a ỉ ế ấ ế ủ ion 
trung tâm và xét đ n bi n đ i do đi n tr ng c a ế ế ổ ệ ườ ủ
các ph i t  gây nên. Ch  coi ố ử ỉ ph i tố ử nh  các đi n ư ệ
tích đi m t o nên tr ng tĩnh đi n bên ngoài.ể ạ ườ ệ  

• Ph i t  n m xung quanh ion trung tâm trên các ố ử ằ
đ nh c a ỉ ủ hình đa di nệ  nên ph c ch t có s  đ i ứ ấ ự ố
x ng nh t đ nh.ứ ấ ị



  

 Ph c ch t bát di nứ ấ ệ  

Sô ñoà phaân boá maät ñoä electron cuûa 5 orbitan d töông 
öùng vôùi 6 ñieän tích aâm taäp trung ôû caùc ñænh cuûa hình 
baùt dieän
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• Ph c ch t t  di nứ ấ ứ ệ
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u đi m:Ư ể
     Cho phép gi i thích màu s c và t  tính c a các ả ắ ừ ủ

ch t.ấ

Nh c đi mượ ể :
•  Không gi i thích b n ch t c a liên k tả ả ấ ủ ế
•  S  phân b  m t đ  e trong ph c ch t không cho   ự ố ậ ộ ứ ấ
 phép xác đ nh 1 cách đ nh l ng chính xác các đ c ị ị ượ ặ
tr ng năng l ng và các đ c tr ng khácư ượ ặ ư
•   Không gi i thích đ c dãy hóa quang ph .ả ượ ổ



  



  

      
 Các e hóa tr  c a h  đ c phân b  trên các ị ủ ệ ượ ố
obital phân t  (MO) nhi u tâm.ử ề

QUAN ĐI M C A THUY T MO Ể Ủ Ế

V  PH C CH TỀ Ứ Ấ

   Ph c ch t đ c xem nh  m t h  th ng CHLT ứ ấ ượ ư ộ ệ ố
th ng nh t trong đó các nguyên t  riêng bi t và ố ấ ố ệ
phân t  m t nh ng đ c tính riêng c a mìnhử ấ ữ ặ ủ

 Chuy n đ ng c a m i e đ c xác đ nh  b i v  ể ộ ủ ỗ ượ ị ở ị
trí c a các h t nhân và đ c đi m chuy n đ ng ủ ạ ặ ể ể ộ
c a các e còn l i.ủ ạ



  

S  d ng các ph ng pháp g n đúng (ph ng ử ụ ươ ầ ươ
pháp g n đúng 1 e)ầ

     
Ph ng pháp g n đúng cho r ng m i chuy n ươ ầ ằ ỗ ể
đ ng đ c l p trong tr ng hi u ng trung bình ộ ộ ậ ườ ệ ứ
đ c t o b i t t c  các h t nhân và các e ượ ạ ở ấ ả ạ
trung bình khác.



  

Mây e xen ph  c c đ i và có l i v  m t năng ủ ự ạ ợ ề ặ
l ngượ → hình thành MO liên k t  (   )ế ψ

ψ

XÂY D NG CÁC MOỰ

   Xây d ng MO trên c  s  các AO c a ch t t o ph cự ơ ở ủ ấ ạ ứ
 và c a các ph i t .ủ ố ử

 Xen ph  âm c a các mây e và s  tăng năng   ủ ủ ự
l ng c a h  → hình thành MO ph n liên k t (  *)ượ ủ ệ ả ế

N u AO c a ch t t o ph c không xen ph  ho c ế ủ ấ ạ ứ ủ ặ
h u nh  không xen ph  v i các obital c a các ph i ầ ư ủ ớ ủ ố
t  → năng l ng chúng không bi n đ i →các AO ử ượ ế ổ
chuy n thành MO v i m c năng l ng đó (MO ể ớ ứ ượ
không liên k t)ế



  

Ph c bát di n ứ ệ

π
Ph c bát di n không có ứ ệ

liên k t ế

Ph c bát di n có liên k t ứ ệ ế  
b  sungổπ
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PH C BÁT DI N KHÔNG CÓ LIÊN K TỨ Ệ Ế

  Gi  thuy t: ả ế

   Các ph i t  ch  s  d ng các obital phân b  theo trố ử ỉ ử ụ ố c ụ
h ng đ n ion trung tâm đ  xen ph  v i các obital c a ướ ế ể ủ ớ ủ
ch t t o ph c t o thành 1 liên k t. ấ ạ ứ ạ ế

π

Đi u ki n đ i ề ệ ố
x ngứ

 Chúng không th  t o thành ể ạ
liên k t      , trong tr ng h p ế ườ ợ
này ph c ch  t o liên k t ứ ỉ ạ ế σ   

π



  

       Đ  t o thành liên k t, ch t t o ph c (nguyên t  ể ạ ế ấ ạ ứ ố
d) s  d ng các AO hóa tr  ns, np c a l p e ngoài ử ụ ị ủ ớ
cùng và (n-1)d c a l p e k  ngoài cùng.ủ ớ ế

    S  xen ph  gi a các obital c a ch t t o ự ủ ữ ủ ấ ạ
ph c và ph i t  cũng ch  x y ra khi có năng ứ ố ử ỉ ả
l ng g n nh  nhau và t ng ng v i s  đ nh ượ ầ ư ươ ứ ớ ự ị
h ng không gian c a chúngướ ủ

ĐI U KI N T O THÀNH LIÊN K TỀ Ệ Ạ Ế



  

Trong s  9 obital hóa tr  c a ch t t o ph c:ố ị ủ ấ ạ ứ

 3 obital dxy, dxz, dyz thích h p trong vi c ợ ệ
hình thành liên k t  ế   v i các ph i t .ớ ố ửπ

6 obital                    ,s, px, py, pz có kh  ả
năng tham gia các liên k t ế σ 

dz2 , dx2 – y2



  

                                                   có kh  năng xen ả
ph  v i c  6 ph i t  phân b  d c theo các tr c ủ ớ ả ố ử ố ọ ụ
x, y, z
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2 MO 7 tâm       và *
sσsσ

 Obital ns có tính đ i x ng c uố ứ ầ



  

M i AO p c a ch t t o ph c s  xen ph  v i 2 ỗ ủ ấ ạ ứ ẽ ủ ớ
obital c a ph i t  phân b  trên 2 tr c t ng ngủ ố ử ố ụ ươ ứ

Có 3 AO p 6 MO 
3 MO ph n liên k t ả ế

-
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x
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z
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- +

2 MO 3 tâm       và
*

p pσ     σ

3 MO liên k t ế px py pzσ , σ , σ
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Ch  có obital                      có kh  năng xen ph  ỉ ả ủ
v i các obital c a 6 ph i t  phân b  d c theo ớ ủ ố ử ố ọ
các tr c x, y, z  t o thành ụ ạ 4 MO                 và

V i các AO d:ớ

Các AO d   (dxy, dxz, dyz) có m t đ  e phân b  ậ ộ ố
gi a các ph i t  ữ ố ử → không th  xen ph  đ c v i ể ủ ượ ớ
các ph i t  và chuy n thành các MO không liên ố ử ể
k t 1 tâm      ế :                  và đ nh v   ch t t o ị ị ở ấ ạ
ph c.ứ

ε

xy xz yz

0 0 0
d d dπ ,π ,π0

dπ

2 MO liên k t          và ế
2z
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2 2x y
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dσ

−

**

dz2 , dx2 – y2

*
d dσ      σγ γ



  

+

+

+

+

x

y

z

dz2

+

+

+

+

+ +

+

+

x

y

z

2 2x -yd

-

+ +
-



  

x

z

x

y

y

z

+

+

+ +

+

++

+

+ +

+
+ +

+

+ +

+

+



  

Tóm l i:ạ

9 AO ch t t o ph c ấ ạ ứ
                 

6 AO ph i tố ử

t  h pổ ợ
15 MO c a ph c ủ ứ
ch tấ

σ
px

Thông s  tách  ố : là hi u s  năng l ng gi a ệ ố ượ ữ
MO           và 

S  phân b  electron trên 2 MO này ph  thu c ự ố ụ ộ
vào  
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 nhỏ: S  phân b  các electron tuân theo quy t c Hund ự ố ắ
( e phân b  đ ng th i trên 2 MO                   )ố ồ ờ

 l nớ : u tiên làm đ y        tr c r i m i đ n ư ầ ướ ồ ớ ế
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σ *d

σ *d

σ *d
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   So sánh v i thuy t TTớ ế

S  tách m c năng l ng c a các obitan d thành 2 m c d  ự ứ ượ ủ ứ
   ,d     trong thu t tr ng tinh th  phù h p v i s  t o ỵế ườ ể ợ ớ ự ạ
thành các obitan             có m c năng l ng khác nhau.ứ ượσ *d

dz
2 dx

2
-y

2

dxy
dxz dyz xy xz yz

Thuy t TTế Thuy t MOế

σ *z
2 σ*x
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0
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Xét 2 ph c [CoFứ 6]3- có   nh  = 156kJ/mol ỏ

 [Co(NH3)6] 3+ có   l n = 265kJ/molớ

T ng s  e hóa tr  c a 2 ph c nh  nhau là 18e ổ ố ị ủ ứ ư
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C u hình electron c a 2 ph c:ấ ủ ứ

[CoF6]3-

[Co(NH3)6]3+

S  phân b  electron trên 6 MO, ự ố

σ
pσ

s
σdγ

σ
d
*

σ
s

σ
p dσ

C a 2 ph c ch t là nh  nhauủ ứ ấ ư

s  phân b  electron trên 2 MO          ,         c a 2 ự ố ủ
ph c khác nhauứ

σ *d

[CoF6]3-  có 4 e đ c thân=> có tính thu n tộ ậ ừ

[Co(NH3)6]3+  không có e đ c thân => ngh ch tộ ị ừ

02 66 4 4 2
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0
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 So sánh v i thuy t TTớ ế

T ng t  thuy t TT,theo thuy t MO,                 cũng ươ ự ế ế
là ph c spin cao, có tính thu n tứ ậ ừ

                   cũng là ph c spin th p,ngh ch tứ ấ ị ừ

[CoF6]3-

[Co(NH3)6]3+



  

Ph c bát di n có liên k t pi b  sungứ ệ ế ổ :

 Đi u ki n t o liên k t pi b  sung:ề ệ ạ ế ổ

Ch t t o ph c có các AO d     (dxy,dyz,dxz)ấ ạ ứ

Ph i t  có các AO p,d, các MO    liên k t và ph n liên k t ố ử ế ả ế
2 tâm c a ph i tủ ố ử

 Có 2 lo i t ng tác (liên k t ) piạ ươ ế

+ t ng tác  pi cho nh n   (L->M)ươ ậ

Khi có s  xen ph  c a AO d       c a ch t t o ph c v i ự ủ ủ ủ ấ ạ ứ ớ
AO p,         ch a đ y e c a ph i t .M t ph n m t đ  e ứ ầ ủ ố ử ộ ầ ậ ộ
c a ph i t  chuy n v  phía ch t t o ph củ ố ử ể ề ấ ạ ứ

Thông s  tách  gi m xu ng so v i   trong ph c ch t ch  ố ả ố ớ ứ ấ ỉ
có liên k t ế

V V

π

π
ε

ε

σ



  

+T ng tác pi cho  nh n ng cươ ậ ượ   (M-> L)

đ c hình thành do s  xen ph  gi a obitan d    ch a c p ượ ự ủ ữ ứ ặ
e c a ch t t o ph c và obt  *,p* tr ng c a ph i tủ ấ ạ ứ ố ủ ố ử

M t ph n m t đ  e c a ch t t o ph c s  chuy n v  ph i ộ ầ ậ ộ ủ ấ ạ ứ ẽ ể ề ố
t .ử

Thông s  tách delta s  tăng lên so v i ph c không có ố ẽ ớ ứ
liên k t ế

π

π

ε



  

VD :ph c ch t [CoFứ ấ 6]3-

Liên k t        đ c hình thành do s  xen ph  c a ế ượ ự ủ ủ
obitan 3d c a COủ 3+ v i obitan 2p có c p e c a Fớ ặ ủ -

(liên k t cho nh n)ế ậ
σ *d σ *d

d
lk

p

d
*

Gi n đ  năng l ng các MO  d c a  [CoFả ồ ượ ủ 6]3-

s  t o liên k t ự ạ ế
 làm  gi m    ả
xu ng, do đó ố
F- đ ng đ u ứ ầ
dãy phổ

V

V
V

0
dπ

π

π

π

π
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VD :ph c [Cr(CO)ứ 6]

Liên k t  đ c hình thành do xen ph  gi a obitanế ượ ủ ữ

Ch a c p electron c a Cr v i MO    *   t  do c a COứ ặ ủ ớ ự ủ
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a)s  hình thành liên k t      ự ế

b) S  hình thành liên k t ự ế

σ

π

π

π
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σ *d σ *d

d

d
lk

d
*

*

Gi n đ  năng l ng các MO        c a ph c ả ồ ượ ủ ứ
ch t v i ph i t  COấ ớ ố ử

d

S  t o liên k t     làm      tăng lên,do đó CO đ ng ự ạ ế ứ
cu i dãy phố ổ

V
V

π

π

π

V

π
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Thuy t MO gi i thích đ c t  tính,màu s c c a ph c,c  dãy ế ả ượ ừ ắ ủ ứ ả
quang phổ

Ph i t  có th  là ch t cho      ,cho     ,nh n ố ử ể ấ ậ

Ph i t  nh n ,         l n.ố ử ậ ớ

Ph i t  là ch t cho ,           bé.ố ử ấ

Dãy quang ph :ổ

I-< Br- < Cl - < SCN- < F-<OH -< H2O< NCS- < NH3 < NO2
+<CN-

σ

Cho      ,

Nh n       ậ
y u ế

Cho 

Nh n ậ

σ

V

V

π

π π

π

π

π

σ
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