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CHUONG III

CAU TAO PHAN TU VA LIEN KET HOA HOC

Phan tir 14 phan tir nho bé nhét cta chét, nd duoc tao nén tir nhimg nguyén tr cung loai hodc
khéc loai. Vi vy nghién ciru cdu tao phan tir thyc chét 1a nghién ciru cac mdi lién két giira cac
nguyén ti trong phan tir.

I. Mot s6 khai niém
1. Khdi niém vé phdn tir
"Phan tr la phan tir nho nhat cia mot chat co kha ning ton tai doc 14p ma van giit nguyén
tinh chat cua chat do".

Theo quan diém hién dai thi "phén tir bao g0m mot sd gidi han ciia hat nhan va céc electron
tuong tac voi nhau va dugc phan bé mot cach xac dinh trong khong gian tao thanh mét cau tric
khong gian bén ving".

Phan tir khong chi 1a cic phan tir trung hoa nhu H,, Cl,, CO, ma con bao gdm céc ion phan
tir nhu H,", NO5 ...

2. Do am dién

D06 am dién cua mot nguyén t6 1a dai luong dac trung cho kha nang cua nguyén tir cua
nguyén to do trong phan tir hiit cap electron dung chung veé phia minh.

Do am dién cua nguyén t6 cang 16n thi kha ning hut cp electron cang manh, tinh phi kim
cta nguyén t0 cang manh.

Vidu:

Trong phan tir HCI: giita hydro va Clo c6 mdt cip electron dung chung, ching bj 1éch vé phia
nguyén tir Clo vi Clo c6 d§ am dién lén hon hydro nén trong phan tir HCI thi hydro mang dién
duong va Clo mang dién tich am.

H8+ . CIB

Nguoi ta dé xay dung duoc thang do &m dién cua cac nguyén t6 trong d6 hydro c6 do am
dién bang 2,1 va F c6 d6 4m dién cao nhat 13 4.

Trong thang nay thi:
- Trong mdt chu ky, d6 am dién ciia cic nguyén t6 ting tir trai sang phai.
- Trong mdt nhém d6 4m dién ctia nguyén t6 giam khi di tir trén xudng.
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DJ am dién cua mdt so6 nguyén to theo Pauling

| 1IN 1IN IVa Va VIa VIIA VI,

H

2,1

Li Be B C N O F

1,0 1,6 2,0 2,6 3,0 34 4,0

Na Mg Al Si P S Cl

0,9 1,3 1,6 2,0 2,2 2,6 3,0
3

K Ca Ga Ge As Se Br

0,8 0,9 1,8 2,0 2,4 2.1 2,7
2 5

Rb Sr In Sn Sb Te I

0,8 0,9 1,8 2,0 2,4 2,1 2,7
2 5

Cs Ba Tl Pb Bi Po At

0,7 0,8 2,0 2,3 2,0 2,0 2,2
9 9

Nguoi ta nhan théy :

‘ - Néu hiéu s6 d6 am dién ctia 2 nguyén tir tham gia lién két 16n (2 2) thi dam may electron
gan nhu bi Iéch vé phia nguyén tir c6 d¢ am dién 16n va hinh thanh lién két ion.
- Néu 2 nguyén tir tham gia lién két c6 do 4m dién bang nhau thi my electron lién két dugc
phén bo déu gitra 2 nguyén tir tham gia lién két va tao thanh lién két cong hoa tri.
- Néu 2 nguyén tir ¢6 d0 Am dién khéc nhau khong nhiu 1dm (hiu s6 d6 Am dién giira hai
nguyén tir <2) thi hinh thanh lién két cong hoa tri phan cuc.
3. Mét 56 dic trung cua lién két
3.1. Nang luong lién két
Nang luong ciia mot lién két hoa hoc 14 nang lugng can thiét dé pha v lién két 6 va thanh
nguyén tir ¢ theé khi.
Vi du: Ning luong cua lién két (H-H) trong phéan tir H, chinh 14 hiéu tng nhiét ctia qua
trinh.
H, (k) - H(k) + H(k) AH = 104,2 kcal/mol
’ Néng luong lién két diic trung cho do bén cua lién két, nang luong lién két cang 16n thi lién
két cang bén.
3.2. Do dai lien két
Do dai lién két duoc xac dinh boi khoang cach gitra 2 hat nhén cta hai nguyén tur tham
gia lién két, nu cac nguyén tir tham gia lién k&t nhu nhau, thi lién két cang bén khi d6 dai lién
két cang bé.

Vi du phﬁn tr F2 C12 BI'Q Iz
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o dai lien két X - X (A") 1,42 1,99 2,28 2,68

3.3. Géc lién két
Goc lién két 1a goc tao boi 2 nira dudng thfmg xudt phat tir hat nhan ctia mot nguyén tir va di
qua hat nhan ctia 2 nguyén tir khac lién két truc ti€p voi nguyén tir trén.
Vidu:
Trong phéan tir nude, goc lién két HOH = 104°30.
3.5. Momen ludng cuc ctia phan tir
Trong nguyén ti, cac electron bao quanh hat nhan duoc phan b toan toan ddi ximg khip
moi phia nén trong tdm cua cac dién tich trung véi tm cua hat nhan (trong tdm cua dién tich
duong).
Trong phan tir, trong tAm cta cac dién tich 4m va dwong c6 thé tring nhau hodc khong
trung nhau.
- Néu trong tAm dién tich 4m va trong tm dién tich Am trong phan tir tring nhau ta c6 phan
tr khong phan cuc.
Vidu: Phanti H,, Ny, Fs ...
- Néu trong tam dién tich 4m va duong khong tring nhau thi ta c6 phan tir phan cuc. Luc
nay phan tir c6 mdt mémen ludng cuc, ky hiéu 1a Y, c6 don vi do 1a Debye (D).
Vidu: Phan tir H-CI

I: d6 dai ludng cuc

M : duoc tinh theo cong thtc P =0.1

Néu d=e¢=4.8.10"" dvtd CGS val=1A° (10*cm).

Thi p=428.10"dvtd.cm

Théng thudng P cd gia tri tir 0 dén 10.10"® dvtd cm nén nguoi ta chon 1.10"® dvtd.cm lam

don vi cua [, va dugc goi la Debye. Momen ludng cuc cua phan tr dugc xac dinh bang thuc
nghiém, Mémen ludng cuc cia phén tir cong hoa tri nam trong khoang 0 - 4D va cua cac phan tir
ion nam trong khoang 4 - 11D.

Momen ludng cyc ctia mot s6 phan tir:
Phéan ttr: KCl1 KBr KI HCI HBr HI
K (D): 0,8 8,2 9,2 1,07 0,79 0,38

II. Lién két ion
Nha vat Iy hoc nguoi Pirc Kossel nhan thay rang trong nhiéu hop chat cic nguyén tir ¢6 xu
hudng mat di hay nhan thém mdt vai electron dé€ c6 cau hinh bén cta khi hiém ngay trudc hay sau
ching trong bang hé thong tuan hoan. Tr d6 6ng cho rang c6 mdt loai lién két hoa hoc dugc hinh
thanh trong phan tir goi 1a lién két ion.
1. Binh nghia
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"Lién két ion 1a lién két duoc hinh thanh do luc hat tinh dién gilra cac ion mang dién
tich trai dau"

Vidu:
Na + Cl - Na" + CI' - Na(Cl
Nhimg hop chét tao nén bang cach nay goi 1a hop chét ion.
2. Piéu kién tao thanh lién két ion
Do am dién cua 2 nguyén tir tham gia lién két phai khac nhau nhiéu (hiéu s6 d6 am
dién = 2).
3. Bdc diém cuia lién két ion
- Lién két ion khong c6 tinh dinh hudng: mdi ion c6 thé hat vé phia minh céc ion trai déu
theo mot phuong bat ky.
~ -Lién két ion khong c6 tinh bio hoa: do tuong tic tinh dién giita cac ion nguoc diu khong
dan dén su trlét tiéu hoan tgén dién truong cta nha,u, do d6 mot ion sau kl}i da lién ki€t véi mot ion
thir 2 nguoe dau véi n6 van con kha nang lién ket voi cac ion nguge dau khac theo cac phuong
khac, nén lién két ion khdng c6 tinh bao hoa.
Do hai tinh chét nay ma cac phan tir hop chét ion c6 khuynh hudng tur két hop lai manh mé,

cac phén tir ion riéng 1¢ chi ton tai & nhiét do cao. Con & nhiét do thudng moi hop chat ion déu ton
tai ¢ trang thai ran, c6 cAu trac tinh thé va toan bo tinh thé duoc xem nhu mot phéan tir khong 10.

Vidu: mudi, oxit kim loai, hidroxit kim loai thudng 13 cac hop chét ion.
4. Hod tri ciia nguyén t6 trong hop chdt ion
- Hod tri ctia nguyén t3 trong ion don bang dién tich ion
Vidu:
Na’, CI' thi Na v Cl déu c6 hod trj 1
- Dbi vé6i ion da nguyén tir: ta khong noi dén hoa tri cia timg nguyén td ma noéi dén hoa tri
cua ca ion.
Vidy: NH4", SO5, ClO4 c¢6 hoa tri 1
SO,*, HPO,* ¢6 hoa tri 2

III. Lién két cong hoa tri
Trong 2 kicu lién két chinh ctia phan tir, lién két ion duoc giai thich bang thuyét finh dién
cua Kossel con lién ket cong hoa tri da l1a doi twong nghién ctru cua nhi€u nha khoa hoc su6t tir the
ky 19 dén nay. Trong s6 cac thuyét nay c6 thé ké dén 2 quan diém chu yeu 1a quan diém cuia Lewis
va quan diém cua co hoc lugng t.
1. Thuyét Lewis vé lién két cong hod tri
Theo Lewis khi nguyén tir cia 2 nguyén td c6 do am dién xap xi nhau tham gia lién két,
ching s€ chung cac electron lam thanh cdp electron dung chung cho ca 2 nguyén tr, khi do ching
ciing ¢4 duoc cau hinh bén vimg cua khi hiém, lién két nay goi la lién ket cong hoa tri - moi cap
electron dung chung tao thanh mot lién ket.
Vidu: H.+.H - H:H hay H-H
Hoto(ls - H2{S  hayH-CI
Madi cap electron ding chung dugc ky hiéu biang mdt vach ngang goi 1a vach hod tri.
- Néu d6 4m dién cua 2 nguyén tir tao lién két bang nhau, cip electron dung chung duoc
phan bo déu gitra 2 nguyén tir ta cd lién két cong hoa tri khong phan cuc (H», Cls ...)
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-‘Néu d6 am dién ciia hai nguyén tir tao lién két hot khac nhau, cap electron dung chung s&
bi Iéch vé€ phia nguyén tir co6 dd am di¢n lon hon ta co lién két cong hoa tri phan cuc (HCI).

* Hoa tri ciia mot nguyén t6 trong lién két cong hoa tri: la s lién két hinh thanh gitta mot
mot nguyén tir cia nguyén to d6 vdi cac nguyén tir khac trong phan tir.

Vidu: Trong CO, NH; HCl

Clo va hydr6 c6 hod tri 1, 6xi c6 hod tri 2, nito c6 hoa tri 3 va cacbon c6 hoa tri 4.

Thuyét Lewis da giai thich kha don gian, d& hiéu vé su tao thanh lién két gitra cac nguyén tir

trong phan tur, giai thich duoc cac trang thai hoa tri cia nguyén t6 trong cac hop chat. Tuy nhién
thuyét nay ciing gip mot s6 han ché va khong giai thich duoc tir tinh cia mot s chat.

2. Quan diém cua co hoc lwong tir ve > lién két cong hoa tri

’ Hai thuyét gén dﬁng cua co hoc hr(_mg’ tw dugc st dung rong rai dé giai thich béan chit cta
lién ket cong hoa tri 1a thuy6t lién ket hoa tri viét tat la VB (Valence Bond) va thuyét orbital phan tir
viet tat la MO (Molecular orbital).

2.1. Thuyét lién két hoa tri (VB)

2.1.1. Lién két 0, lién két T lién két &

) Thuyét VB dung su xen phu cua cac orbital nguyén tir (AO) dé mo ta su tao thanh cac lién
két. Tuy theo tinh do61 xtng cta vung xen phu gif}’a cac AO tham gia lrién két doi VO’l truc lién ket
(truc v&i tim 2 hat nhan), nguoi ta phan biét lién ket xich ma (0), lién két (1) va lién két (d).

* Lién két 0: néu sy xen phu cc AO xay ra trén truc lién két thi lién két nay goi 14 lién két
0 khi d6 phan xen phu trong lién két 0 s€ nhan truc ndi gitra 2 hat nhan lam truc lién ket.

@7 (O N NS ON N TN
N N NN I
H Cl

Cl Cl

H -H
5 (@)
(@) (@ ) P
* Lienkétmr
Néu gilta 2 nguyén tr xudt hién lién két doi hodc lién két 3, thi cac lién két tha 2, 3
do cac ddm may p con lai dinh hudng theo phuong vudng goc voi truc noi gitra 2 hat nhan nguyén
tir, cac dam may xen phu ¢ 2 bén truc lién két goi 1a lién ket Tt
Vidy: phéan tir nito (N,) c6 mot mdi lién két ¢ va 2 mdi lién két Tt
Vay lién két Ttduoc tao thanh do su xen pht cac AO hoa tri ¢ 2 phia truc lién két.

() (T )

p-p p-p
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, Qi&a 2 ng}lyén tir lién két voi nhau trong phan tir bao gio ciing chi ton tai mot lién két o va
sO lién ket Tteo the co1a 0, 1, 2.
* Liénkétd:
Lién két nay it gap, do 1a lién két suat hién do sy xen phil ctia cc orbital d.
2.1.2. Luan diém co ban ctia thuyét VB
- Bai toan phan tir hydro
Khi 4p dung co hoc lugng tir dé giai quyét van dé ban chat cua lién két hoa hoc, nam 1927
hai nha bac hoc W.Heiler va F. London da giai bai toan tinh nang lugng lién két trong phan tir hydrd
Ho.
Két qua viéc giai bai toan nay cho thay:

ONORES )

H (1Sa) H (1Sb) H, (néng lugng thap)

Lién ké't‘ gilra 2 nguyén tr hydro dugc hinh thanh khi 2 electron cta 2 nguyén tr hydro c6
spin ngugc chiéu nhau ghép doi voi nhau.

Khi d6 nang luong cua phan tir hydro thap hon ning luong ciia hai nguyén tir hydro cd lap
va muc nang luong cia hai phan tir thap nhat khi khoang cach gitra 2 tam cua hai nguyén tr hydro
12.0,74A°.

_ Khi hinh thanh lién két mat do may electron & khu vuc khong gian giita hai hat nhan ting
1én giong nhu hai dam may xen phu 1én nhau, do d6 mét do dién tich am cta khu vyuc d6 tang 1én,
nén hut hai hat nhan lai v61 nhau va lién két chung lai tirc 1a xuat hién lién két gitta 2 nguyén tir
hydro dé tao thanh phan tr hydro (H,).

Tir cac két qua nay da rat ra duoc luan diém co ban cta thuyét VB nhu sau:

Trong phan tir cac electron van chuyén dong trén cac AO.

MGdi lién két cong hoa tri duoc tao thanh do sy ghép dbi 2 electron doc than co spin trai diu
cta 2 nguyén tir khac nhau tuong tac vdi nhau, cd@p electron nay dugc xem nhu chung cho cé 2
nguyén tu.

’ Khi d6 xay ra sy xen phu giita 2 dam may electron lién két, sy xen phtl cang manh thi lién
két cang bén.

~ Lién két duoc phan bd theo phuong ma tai d6 su xen pht 1an nhau giira cac AO tham gia
lién ket 1a 16n nhat, va nhu vay s& c6 nhimg phuong dugce vu tién trong khong gian phu hop véi cau
hinh khong gian cua phan tir vi vay lién két cong hoa tri co6 tinh dinh hudng.

Lién két cong hoa tri co tinh bao hoa nghia la mdi lién lgét chi ddm bao bdi 2 electron va &
mot nguyén tir tham gia lién ket chi c6 mot so gidi han céc lién ket hoa tri.

Vidu:

N két hop v6i H tao NH; , khong tao ra cac phan tir NH,, NHs
S lién két v6i H tao H,S, khong tao ra cac phén tir HsS, HyS

2.1.3. Cac thuyét trong khuon kho thuyét VB

* Hoa trj ctia cac nguyén t theo VB. Thuyét spin vé hoa tri

Noi dung:
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Hod tri cong hod trj ctia mot nguyén t6 dugc x4c dinh bang sb electron doc than cua nguyén
tr ciia nguyeén to do ¢ trang thai dang xét.

Vidu: Na(Z=11) co chu hinh electron: 1s* 25> 2p° 3s'
cé 1 electron doc than ¢ phan 16p 3s [1 ¢6 hoa tri 1.
O (Z = 8) ¢6 cau hinh electron:
1s* 2s* 2p*

Tl T T

O phan 16p 2p c6 3A0 chira 4 eletron trong d6 c6 2 electron ddc than nén oxi c6 hoa tri 2.

Trong qua trinh phan ng khi dugc cung cap nang luon di 16n mot sd electron da ghep
d6i ¢6 thé bi kich thich dé nhay ra cac AO con trong & cac phan mirc nang lugng clia nd dang ton tai
dé tré thanh doc than 1am cho sb electron doc than ting 1én nén 1am ting hoa tri cia nguyén to.

Vidu: C(Z=6)
- Trang thai coban:  1s? 2s? 2p?
hoa tri 2

i
- Trang thai kich M !

f f 1 f hoa tr1 4

i Tuy nhién trong diéu kién thuong cta cac phan Gmg hoa hoc thuong khong du ning lugng
de cho cac electron ¢ cac 16p bén trong nhay ra cac 16p c6 mtirc nang luong cao hon, do do sy kich
thich chi dugc thuc hién gitra cac phan 16p c6 muic ndng lugng bang nhau (trong cung mot 16p).

Nhén xét:

Thuyét hoa tri spin gitip ta giai thich dugc hoa tri cua nhiéu nguyén t6. Tuy vay no ciing gip
han ché nhung khong giai thich dugc sy hinh thanh lién ket trong cac ion phan tir va tir tinh cua mot
s0 chat, khong gidi thich dugc do bén cia cac phan tir ...

* Thuyét lai hod orbital

Khai niém lai hoa duoc Pauling dua ra trong khuén kho thuyét VB dé giai thich sy hinh
thanh lién keét trong phan tir CH,, BeF, ... va cac hop chat tuong tu.

_ Theo Pauling khi tham gia lién két cac AO hoa tri cua cac nguyén tur khong tham gia dong
thot bang cach tron lan voi nhau trude khi di vao lién két. Hay noi cach khac 1a cac AO t6 hop voi
nhau thanh cac 6 hop tot nhat dé tao lién ket bén nhat. Cac t6 hop do la cac ham song twong duong
nhau, ¢6 nang lugng va hinh dang giong nhau va dugc dinh hudng 10 rét trong khong gian.

Vay "Su lai hoa orbital la sy t6 hop cac AO nguyén tir trong mot nguyén tir dé tao thanh céc
AO lai hoa giong nhau vé nang lugng, hinh dang va dinh hudng 1o rét trong khong gian".
Diéu kién d¢ cdc AO lai hoé bén la:
- Ning lugng ctia cac AO tham gia lai hoa phai xap xi nhau
- Ning luong ciia cac AO tham gia lai hod thap
- D6 xen phi cac AO lai hoa véi cac AO clia cac nguyén tir khac tham gia lién két phai 16n.
Céc kiéu lai hoa gitra cac AO ns va np
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- Lai hod sp: d6 1a su t6 hop giita mot AOs va mot AOp thuge cung mét 16p nguyén tur, tao
thanh 2 orbital lai hod c6 nang luong twong duong va hinh dang giong nhau, truc d6i xtimg cua 2
AO lai hoa ndy tao voi nhau mot goc 180°.

Truong hop lai hoa nay thuong xay ra trong nguyén tr khi tao thanh cac hop chét ¢6 dang
du(mg thél’lg nhu Ber, BeHz, BGCIQ, COQ, C2H2 -

Vidu:

Xét sy tao thanh lién két trong phan tir BeF,

Be (Z=4): 1s* 2¢*

Trang thai co ban

A

] e

sp sp

Trang thai kich thich

Hai AO lai hoa sp tao thanh ctia Be s& xen phu v6i 2 AO hoa tri cia 2 nguyén tir F (2py) dé
tao thanh 2 lién két Be - F vai goc lién két FBeF = 180°.

11 Tl Tl 1

\'_/ .
2py sp sp 2py
(F) (F)

- Lai hoa sp? (Lai hoa tam gi4c):

'La su lai hoa gitra mot AO s v6i 2 AO p tao ra 3A0 lai hoa sp? ne‘“m} trong cung mat
mat phang, truc doi ximg ctia chiing tao v6i nhau mot goc 1a 120° hudng vé 3 dinh ctia mot
tam giac deu.

Lai hod sp® duqc dung dé giai thich cAu trac hinh hoc cua c,eic phan tir BH;, BF;, BCl;, SO,,
SO; va gidi thich lién két doi cta cac nguyen tir C trong cac hop chat hiru co.

Vidu:
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Xét sy tao thanh lién két trong phén tir C,H,
CZz=06)

Trang thai co ban T

Trang thai kich thich

Mbi nguyén tir C thyc hién lai hod sp® tao 3 AO lai hoa sp’. Giita 2 nguyén tir C lién két voi
nhau bang su xen phu ciia 2 AO lai hoa sp® tao ra lién két ¢ C-C, sau d6 mot AO sp? cia mdi
nguyén tir C sé tao 2 lién két 0 C-H véi cac AO s cta 2 nguyén tir hydro doc theo truc lién két tao
ra bd khung cta phan tir. O mdi nguyén tir C con lai 1 orbital p chua lai hoa (c6 chira 1 electron doc
than). Vi vy tao dugc mét lién két Tt véi nhau theo phuong vudng goc véi truc lién két c6 goc hoa
tri 1a 120°.

- Lai hoa sp’ (lai hoa tr dién)
Do 1a sy lai hoa gitta mot AO s va 3 AO p tao ra 4 AO lai hoa sp* hoan toan giéng nhau tao
thanh phan tir co cél} trac tr dién hodc gan tr dién nhu CH,4, CCly, SiCly, H,O, NH; ... véi goc hoa
tri 1a 109°28' hodc gan vai goc do.

Sp
>
sp’
sp’ s’

1A0s +3AO0p
Vidu:
xét syt tao thanh lién két trong phan tir CH,

C (Z=6) o(sp’—s)

Trang thai co ban Tl 1 1




