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Chuong 3
LIEN KET HOA HOC

3.1 Cac khai niém co ban vé lién két héa hoc

3.1.1 Ban chit lién két héa hoc

Ngudi ta thira nhan lién két héa hoc ¢ ban chét dién.

Mot cach chinh xac, khi tao lién két dé hinh thanh tiéu phan, cAu tric dién tr cla cac nguyén ti
khong con ton tai nhu trang thai ban dau cta no.

Mot cach gﬁn ding, nguoi ta cho réng chi ¢6 céc dién tir hoa tri ndm trong cac van dao hoa tri cua
nguyén tir tham gia vao qua trinh tao lién két.

Vi vay, trude khi xem xét cac bién doi cua lién két trong qua trinh phan tng, phai xac dinh rd rang
cau hinh dién tir ciia cac nguyén tir tham gia phan rng, nghia 1a xac dinh céc dién tr hoa tri va van
dao hoa tri cua ching.

Hinh dung mét cach truc quan la khi hinh thanh lién két, cac dién tir s& phan bé lai vi tri trong
khong gian dé tao thanh lién két khién cho cac hat nhan gan két lai véi nhau.

C0 hai cach phan b dién tir hoa tri chu yéu dé tao thanh hai loai lién két chinh 13 lién két ion va lién
két cong hoa tri.

So sanh lién két ion va lién két cong hoa tri

Loai lién két lon Cong héa tri
Céch phan bd Dién tor hoa tri thudc vé nguyén | Dién tor hda tri dugc st dung
t0 c6 do am dién 16n hon chung cho ca hai nguyén tir
Vi tri ctia dién tir Thudc vé mot nguyén tir Nim gitra hai nguyén tr
Luc lién két Tinh dién ion Tinh dién cdng hoa tri
Cuong do lién két Manh Manh
Str dung chu yéu Ho6a Vo co Hoa Hiru co

3.1.2 Lién két duw6i quan diém nhiét dong lwc hoéa hoc

Trong mdt thoi gian dai trude day, nguoi ta khong giai thich duoc tai sao lai co
thé chuyén hoa chat nay thanh chat kia mt cach de dang ma kho, tham chi khdng — 0
thé, tién hanh qué trinh nguoc lai.

Béng cach vay mugn cac quan diém cua nganh nhi¢t dong lyc hoc, ngudi ta xac — A+B
dinh dugc dong luc cua cac qua trinh hoa hoc chinh 1a chénh 1€ch nang lugng tu
do cua h¢ phan Uing trudc va sau khi phan tng. L c+D

Heé sé& cang bén khi nang luong tu do ctia hé cang thap. Phan tng chi tu xay ra khi
cO su giam nang lugng cua hé.

Vi du: khi cac nguyén tr H phan tng véi nhau tao thanh Hp
H+ H — H; + 103,6 kcal/mol

Hé hinh thanh (1 mol phan tr Hy) ¢6 ning luong nhé hon hé ban dau
(2 mol nguyén tir H) 1a 103,6 kcal.
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Phan giam ning luong tu do nay duoc hinh thanh 1a do su bién doi ctia cac lién két khi chuyén hoa
tur cac tac chat thanh san pham.

Theo quy udc cua nhiét dong luc hoc, lién két cang bén néu nang luong lién Kkét cang am, nghia la
cang nho.

biéu nay c6 nghia 1a néu céc lién két mdi dugce hinh thanh trong san pham c6 nang lugng cang am
so vai cac lién két cii trong tac chat thi san pham cang bén.

Thuec té thi cdc nha héa hoc hay sir dung gié tri tuyét d6i cuia nang luong lién két nén lai thuong noi
rang lién két cang bén khi nang lugng lién két cang lon. Do do, can luu y di€u nay dé tranh cac
nham lan dang tiéc.

3.1.3 Cac thong s6 dic trung cho lién két

3.1.3.1 Niing lwong lién két (E)

Nang luong lién két E (kcal.mol ™, kJ.mol ™) 1a ning lwong can thiét dé cat dut lién két thanh cac
nguyén tir co 1ap. Nang luong lién két cang 16n thi lién két cang bén.

3.1.3.2 P9 dai lién két (d)

Do dai lién két d (~1O_%Om = IA),lé khoang cach can péng giita 2 hat nhan ctia 2 nguyén tir lién két
v6i nhau. D§ dai lién két cang ngan thi lién két cang ben.

3.1.3.3 P9 boi lién két

D0 b lién két 1a s6 lién két hinh thanh gitta hai nguyén tir dang xét. D9 boi lién két tang thi do dai
lién két giam.

Lién két Ning lwong lién két Do dai lién két Do boi lién két
(kJ/mol) (Angstron)
c-C 347 1,54 1
c=C 614 1,34 2
c=C 839 1,20 3

3.1.3.4 Géc lién két
Khi mot nguyén tir dong thoi lién két véi nhiéu nguyén tir khac, goc lién két 1a goc tao thanh boi hai
lién két. Biét duoc gia tri gée lién két ta s€ xac dinh dugc hinh dang ctia phan tu.

Vi du:

e Goc lién két OCO trong phén tir CO, 1a 180° = phén tir CO, ¢6 ciu trac thang hang

e Goc lién két HCH trong phan tir CHy co gia tri 109%28" = phan tr CHy4 phai c6 cu trac tir
dién déu. Nguyén tir C nam & vi tri tAm cua tir dién con 4 nguyén tir H ndm & 4 dinh tir dién.

3.2 Vai nét vé s phat trién ciia cac 1y thuyét vé lién két héa hoc

Tinh chat cua cac chat phu thudc vao ban chét cua lién két hoa hoc va cach sap xép cac nguyén tir
trong chit. Do d6 viéc tim hiéu ban chat va dwa ra mo hinh mo ta tinh chat cta lién két hoa hoc 1a
viéc 1am v cung can thiét.

D3 ¢6 nhiéu 1y thuyét dugc dua ra, tuy nhién chua c6 mot Iy thuyét nao co thé giai thich hoan chinh
tinh chit cta tat ca cac loai lién két hoa hoc. Mdi 1y thuyét déu c6 mot s6 uu khuyét diém riéng. Do
d0, ta phai sir dung nhirng 1y thuyét thich hop cho timg diéu kién cu thé.
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Trude thé ky 20, khi 1y thuyét vé cdu tric 16p vo dién tir cia nguyén tr chua hinh thanh, di co
nhiéu 1y thuyét giai thich ban chét cua lién két hoa hoc vi du nhu “Thuyét luc hip din” cua
Bergmann, Berthollet; “Thuyét dién hoa” cua Berzelius; “Thuyét Hoéa Tri” cia Frankland; tuy nhién
nhirng thuyét nay déu t6 ra c6 nhiéu khiém khuyét nén da khong duoc ap dung rong rii.

Cung véi su phat trién ciia cac hiéu biét vé cau tao nguyén tir vao dau thé ky 20, cac 1y thuyét c6 gia
tri v€ lién két hoa hoc lan luot ra doi.

Nim 1916, dua trén quan niém vé cdu hinh dién tir Lewis dua ra “Thuyét bat tir” dé giai thich lién
két hoa hoc. Theo thuyét nay khi cac nguyén tir tuong tac voi nhau thi 16p dién tr ngoai cing cua
chung s& thay d6i dé dat cau hinh bén cua khi tro gdm 8 dién tir. Mdi lién két hoa hoc trong truong
hop nay duoc thuc hién bang mot cip dién tir trao doi gira 2 nguyén tir twong tac. Néu cip dién tir
ddng thoi thude vé ca 2 nguyén tir twong tac thi lién két duoc goi 14 lién két cong héa tri, con néu
cap dién tir chi thudc vé mot nguyén tir tuong tac thi lién két duoc goi la lién kétion.

Vi du:

NaCl hinh thanh do: Na (1s 2s” 2p° 3s") nhuong cho Cl mét dién tir dé tao thanh Na* ¢6 céu
hinh (1s? 2s% 2p°); CI (1s? 2s% 2p° 3s? 3p® ) nhan tir Na mét dién tir dé tao thanh CI” ¢ céu
hinh (1s? 252 2p° 3s* 3p°)

Na"va CI s& turong tac v6i nhau bang lyc hut tinh dién dé tao thanh lién két hoa hoc
Na‘@(}ik — Na® + [‘Cl]-

Cl, dugc hinh thanh do 2 nguyén tir Cl gbp chung dién tir dé ciing ¢ 16p vo ngoai cling bdo

hoa 8 dién tir.

Thuyét bat tir tuy don gian nhung khong giai thich dugc ban chat ciia sy tao thanh lién két cling nhu
cac dic trung cua lién két (nhu d6 bén lién két, goc cua lién két). Do do, thuyét bat tir d3 khong giai
thich dugc su tn tai cua céc hop chit ¢6 sd dién tir 1é nhu NO, NO,, ...; cac hop chit ma xung
quanh nguyén tir c6 nhiéu hoic it hon 8 dién tu.

.o .o 1|: 'Cll“‘. Cle

° —_ —_ -] i as ae .I s

oF —=Be=F . B Cl _Il’\“. sCl =T— Cl?
CF . F° Cc1s ;él;

Dbi v6i trudng hop ion ciing vy, cac kim loai chuyén tiép thuong khong c6 cdu hinh bat by nhu
Fe?*, Fe", Cu*, Cu®", ...

Thuyét lién két hoa hoc hién dai duge xady dung dya trén ly thuyét co hoc lugng tu vé céu tao
nguyén tir — phan tir. Do khong thé giai dugc chinh xac phuong trinh Schordinger ctia hé phan tir vi
qué phtrc tap nén ngudi ta phai sir dung cac phuong phap gan dung. Hai phuong phéap dugc sir dung
rong rai la: Phuong phap VB (Valence Bond) cua Heitler, London, Pauling, Slater va Phuong phap
MO (Molecular Orbital) ciia Mulliken, Hund.

Nam 1927, W. Heitler, F. London xay dung phuong phap VB (con goi 1a “Thuyét lién két hoa
tri”) trén co s¢ ap dung két qua ctia hoa hoc lwong tir va dua ra khai niém “xen phul van dao”. Theo
thuyét nay lién két héa hoc dwoc hinh thanh do su xen phii ciia cic van dao nguyén tir ciia cac
nguyén tir. V& sau L. Pauling va J. C. Slater (nim 1931) b sung thém khai niém “lai héa van dao”
gitip cho thuyét lién két hoa tri giai thich duoc da sb cac tinh chét cia lién két cong hoa tri nhu hinh
dang phén tr, d6 boi lién két, ¢ bén lién két. Tuy nhién thuyét lién két hoa tri co nhidu khuyét
diém, dic biét 1a khong giai thich dugc cac tinh chat tir cling nhu phd dién tir cia cac phan tu.

Nam 1931, Hund, Mulliken, xdy dung phuong phap MO (con goi la “Thuyét van dao phan tir”)
dé bd sung cho nhirng khiém khuyét trén. Thuyét MO dua trén sy mé rong khai niém ham séng cho
treong hop phan tu.
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Phén tir 1a hé phire tap gom nhiéu hat nhan va nhiéu dién tir trong tac voi nhau, do do theo co hoc
luong tir ta chi co thé n6i vé ham soéng chung ctia ca hé phan tir ma khong thé néi vé trang thai riéng
1& cta timg hat cdu thanh.

Ciing giébng nhu trang thai ciia nguyén tir nhiéu dién tir dwoc mé ta dudi dang tap hop cac van dao
nguyén tir, trang thai ciia phan tir nhidu dién tir ciing duoc mé ta boi cac Véan dao phéan tir. Trang
thai cua toan bo phan tir duoc xac dinh boi trang thai cua tit ca cac dién tir trong phan tir nghia 1a
dugc xac dinh bdi mot b cac van dao (ham song) phan tr W cé chira dién tur.

Giai phuong trinh song cho h¢ phan tir ta s€ xac dinh dugc cac ham song ¥ (goi la van dao phan
tr) qua d6 xac dinh dugc trang thai cua céc dién tir trong phan tir tr d6 gidi thich duoc tinh chét
cling nhu ban chét cua lién két gitra cac nguyén tir trong phan tir.

3.3 Lién két ion
MO hinh lién két ion

Lién két ion duogc hinh thanh khi cac dién tir hoa tri cua cac nguyén tir tham gia lién két thudce vé
nguyén t6 ¢6 do am di¢n cao hon.

e Nguyén tir cho dién tirla kim loai tao thanh cation
e Nguyén tr nhan dién tir 1a phi kim tao thanh anion

e MQJi cation dugc coi 1a mot dién tich diém vat Iy co
dién tich g+ va ban kinh r+.

e MOJi anion duge coi 12 mot dién tich diém vat ly co
dién tich la gq— va ban kinh r—.

Luyc twong tac giita cdc ion la lyc tinh dién.

3.3.1 Piéu kién hinh thanh lién két ion
Kha ning tao thanh lién két ion ctia cac nguyén t6 thé hién & kha ning tao thanh ion ciia chung.

Péi vé6i cac ion don gian 1 ‘nguyén tu, kha nang nay duoc danh gia dya trén nang luong ion hoa va
ai lyc dién tur cua nguyén t6. Cac nguyén tb c6 nang lugng ion hda nho dé tao thanh ion duwong. Cac
nguyén td ¢6 ai luc dién tir 16n dé tao thanh ion am.

Nhu vay, lién két ion thuong tao thanh giira kim loai c6 s6 oxi héa < 3 véi mdt phi kim.
Ngoai lién két ion giita cac ion don gian, lién két ion con tao thanh giita cac ion phirc tap.

Vi du: trong hop chit Na,SO,4, Na* lién két véi SO4% bang lién két ion con bén trong ion
SO4% cac nguyén tir S va O lién két v6i nhau bang lién két cong hoa tri.

Thuc té khong c¢o lién két ion 100%. Trong mot lién Kkét giau tinh ion nhét thi mat do dién tur cling
thugc mot phan ve ion dwong chir khong mat han ve cho ion &m. Di€u nay c6 thé giai thich do hi¢n
twong phan cuc hoa lan nhau gitra cac ion trai dau (xem muc 3.4.4).

3.3.2 Tinh chét cia lién két ion

Do ban chét ctia luc lién két 1a luc tinh dién nén lién két ion c6 2 tinh chét chinh la:

e Bit dinh hwéng: Tinh bt dinh hudng khién cho mét ion hat cac ion nguge dau theo moi
phuong la nhu nhau nén céc ion c6 the lién két véi céc ion trai dau theo bat ky phuong nao.

e Bit bdo hoa: Tinh bit bao hoa khién cho mot ion hut cac ion nguoc ddu v6i mot s6 luong
toi da, ngoai trir hi¢u ing 1ap thé 1am han ché lugng ion trai dau c6 thé bao quanh ion do6.

H¢ qua 1a sy phan bo trong khong gian cua céac ion chu y€u phu thudc vao kich thudc va dién tich
cua céc ion.
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Do tinh bat dinh huéng va bat bdo hoa ciia lién két ion nén cac hop chat ion tao thanh céc tinh thé
ion chur khong tao thanh phan tur riéng 1€. Cac phan tir chi c6 thé ton tai & trang thai hoi tai nhiét do
cao. Vi du & 1440°C m&i ¢6 phén tir NaCl.

@a O Da Cs
Tinh thé NaCl va tinh thé CsCl

3.3.3 Do bén lién két ion

Dbi véi lién két ion, nang lwong lién két khong tinh riéng cho timg tuong tac giita hai ion trai ddu
ma tinh chung cho cd mdt mang ludi, gia tri nay dugc goi 1a nang lwgng mang ludi.

Néng luong mang ludi ciia mot hop chét ion duogc dinh nghia la nang luong tda ra khi tao thanh 1
mol tinh thé hgp chat ion tir cac ion riéng 1¢ ¢ thé khi.
+ - 2

< L. , .2 ; xq)e 1

Nang luong mang luéi duoc tinh theo biu thire: U = _k(q+—q) 1-—
(r"+17) n
Trong do: k hé s6 ti 1&
q’,q dién tich cia cation va anion

r'. r  ban kinh cta cation va anion
n hé sb déy Born, n >1, n phu thudc vao cAu hinh dién tir cia ion;

duoc xé4c dinh tir d6 chiu nén va tinh chat quang hoc cuia tinh thé.

Cac gia tri ciia n theo cau hinh dién tir ctia ion

Céu hinh dién tir He Ne Ar Kr Xe

n 5 7 9 10 12

Do bén lién két ion cang 16n khi cac cation va anion co:

e Diéntichcanglén  nghia la khi

e Bankinhcangnhd nghialakhi rfvar |
Yéu t6 dién tich q* va g quan trong hon do yéu t6 dién tich bién thién 16n va theo tich sb cta 2 dién
tich.

Yéu t6 ban kinh r* va r” khong quan trong bang do yéu t6 ban kinh bién thién nho va theo tong sb
cua ban kinh cation va anion.
Vi du: Xét sy bién dbi ciia nang lwong tuong tac tinh dién ciia hop chit A'X' co ban kinh cia
cation va anion déu la 1 khi tang dién tich cua anion Ién gap do6i va khi giam ban kinh cua
anion con mot nua.

Dién tich va ban kinh qg=-1r=1 qg=-2,r=1 q=-1,r=05

N" o2 1A 2 2 2

ang lugng tinh dién _x (IxDe Uek (1x2)e Uk (IxDe
(1+1) (1+1) (1+0,5)

Gia tri trong ddi A 2A 1,33A
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Ning lwgng mang luéi ciia mot s0 hop chit ion

Hop chét LiF | Lil |NaF |NaCl |Nal |KF |KBr |KI |MgF, | MgO

Nang lugng mang
(kJ/mol)

1024 | 744 | 911 | /88 693 | 815 |682 |641 |2910 | 3938

3.4 Lién két cong hoa tri
3.4.1 Thuyét lién két héa tri

3.4.1.1 Cac luan diém co sé cia thuyét VB

Quan diém cua Lewis c6 han ché 1a khong gidi thich duoc vé d bén hoa hoc, tinh dinh hudng va
hinh dang cua phan tu.

Dé giai quyét van dé nay, thuyét lién két hoa tri dugc phat trién voi nhimng luan diém sau:
Luin diém 1:

Lién két cong hoa tri dugc hinh thanh do su ghép doi 2 dién tir c6 spin dbi song khi c¢6 su xen phu
cua 2 van dao nguyén tir. Vi vay dién tir lién két co tinh chat dinh x{r trong vung gitta hai hat nhan.

e Su xen phu c6 hiéu qua tao lién két khi d6 xen pha S > 0.

e Su xen phu c6 hi€u qua am khi d§ xen phu S < 0. G)E) G)E) %
e Su xen phu khong c6 hiéu qué khi d6 xen phu S = 0.

Luc lién két cong hoa tri mang ban chat dién do dién tich 4m cta dién tir lién két kéo 2 hat nhan
mang dién tich duong lai gan nhau.

Luan diém 2:

Hoa tri cia mot nguyén tb s& bang s6 dién tir doc than co thé ¢ clia nguyén té d6 khi & trang thai co
ban hay kich thich. Trang thai kich thich lam tang so dién tor doc than ctiia nguyén tu.

Vidu: Be,B,C,P, S, Cl

Be Be* (hoa tri 2)
™ — 0 0

B B* (hoa trj 3)
™ 1 — 0 Tt

C C* (hoa tri 4)
™ T — 0 (R O
2s 2p 2s 2p

P* (hoa tr1 5)

0 Tt 0

S* (hoa tri 6)
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CI* (hoa tri 7)

T (N ) N )

3s 3p 3d

Luan diém 3:

Lién két cang bén khi muc d6 xen phu cac van dao cang l6n (mat do dién tur gitra hai hat nhan 1a 16n
nhat)

Mirc Sié xen phu phu thudc vao: hinh dang, kich thuéc, ndng lugng cua cac van dao, huéng xen phu
va ki€u xen phu gitra chung.

3.4.1.2 Tinh chit cia lién két cong hoa tri theo VB

Lién két cong hoa tri c6 2 tinh chét dic trung la:

e Pinh hwéng: Cac nguyén tir lién két v6i nhau theo cac phuong xac dinh sao cho su xen phit
1 16n nhat.

e B&o hoa: Mot nguyén tir lién két véi mot luong xac dinh cac nguyén tir khac tiiy vao sb
luong van dao hoa tri va electron hoa tri ctia nguyén tir.

3.4.1.3 P§ bén lién két cong héa tri theo VB

Do bén lién két cong hoa tri cang 16n khi théa man cac Yéu td
e Hai van dao lién két c¢6 ning luong gan nhau: Pong ning
e D0 xen phu gitra hai van dao cang lon: Xen phu
e Mat do dién tir trong vung xen phu cang lon: Mat do

Trong d6, yéu t6 mat d6 quan trong nhat do lugng dién tich am cua dién tir nhu 1a keo két dinh hai
hat nhan mang dién tich duong.

H¢ qua la cac nguyén t thudc chu ky nho 2 va 3 tao hop chit véi lién két cong hoa tri bén viing
hon c4c nguyén t6 thugc chu ky lén 4, 5, ...
3.4.1.4 Lién két cong hoa tri-cho nhin theo VB

Trong trudng hop mot nguyén tir ¢6 doi dién tir ty do va nguyén tir con lai co van dao tréng (nhu
NH;z va H") thi lién két cdng hoa tri dugce thuc hién bang cach xen phu hai van dao lién két nhung
do6i dién tur chi do mdt nguyén tr cung cap.

Lién két nhu vay ciing duoc goi 1a lién két cong hoa tri-cho nhan hay lién két phdi tri theo Lewis.
Két qua 12 hda tri toi da ciia mot nguyén tir bang so van dao héa tri c6 kha ning tham gia tao lién
két ctia nguyén tir do.

3.4.1.5 CAc loai lién két

Lién két ola lién két hinh thanh do su xen phu doc theo truc d6i xtmg cua van dao nguyén tir. Him
song chung c6 dang va dau doi xung qua truc lién nhan.
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s+s ®+E - D Tk
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Lién két m1a lién két hinh thanh do sy xen phu phia bén cia truc ddi xtng ctia van dao nguyén tir.
Ham song chung c6 dang d6i xtimg qua truc lién nhan nhung bat do1 xtirng vé dau.

. gg ] 8 o
.88 - 83 -

3.4.1.6 Tinh dinh hwéng ciia lién két cong héa tri va hinh dang cia phan tir

Lién két cong hoa tri dugc phan b theo cac phuong sao cho sy xen phi 13 cuc dai.

Vi vay hinh dang cta cac van dao tham gia lién két co anh huong quyét dinh dén hinh dang cua
phan tur.

3.4.1.6.1 Phén tir 2 nguyén tir

Truong hop lién két s—s: Cac van dao c6 ddi ximg cau nén do xen phu chi phu thudc vao khoang
cach gitra 2 hat nhan ma khong phu thudc vao hudng lién keét.

Truong hop lién két s—p: BJ xen phu la cyc dai khi truc lién nhan trung vdi truc cua van dao p tham
gia lién ket.

Trudng hop lién két p—p: D6 xen phu 1a cuc dai khi tryc lién nhén tring véi truc ciia ca 2 van dao p
tham gia lién két.

Do bén lién két cong hoa tri ti 1€ voi dd xen phu. Néu quy udc do xen phu s—s la 1, ta co:

Loai lién két S-S s—p p—p

b6 xen phu 1 V3 3

O+@ O+ED E0+E<0
3.4.1.6.2 Phén tir 3 nguyén tir

Vi du phan tir HyS ¢ co cdu goc duoc hinh thanh bang 2 lién két s—p cia (a) 2 van dao s cua 2
hydro va (b) 2 van dao p vuéng goc cua luu huynh.
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Goc lién két thue té 14 92° do lién két S—H phan cuc 1am 2 hydro tich dién dwong va déy nhau.

®

+
O+ OMORONO-©
HaS BeHso
Vi du phén tir BeH; c6 co ciu thang hang dugc hinh thanh bang 2 lién két s—S va s—p cua (a) 2 van
dao s cua 2 hydro va (b) 1 van dao s va 1 van dao p cta luu huynh. Chua thé giai thich dugc mot
cach thoa dang co cau nay.
3.4.1.6.3 Phan tir 4 nguyén tir

Vi du phan tir NHs ¢6 co cdu thap duoc hinh thanh bang 3 lién két s—p cua (a) 3 van dao s cua
hydro va (b) 3 van dao p vudng goc cua luu huynh. Goc lién két thuc té 1a 104,5° duoc giai thich la
do lién két N—H phan cuc khién cho 3 hydro tich dién duong va day nhau.

NHz BF3

Vi du phan tr BF3 ¢6 co cdu tam giac phang duoc hinh thanh bang 3 lién két s—p va p—p cua (a) 3
véan dao p cua 3 fluor va (b) 1 van dao s va 2 van dao p cua bor. Chua thé giai thich dugc mot cach
thoa dang co cau nay.

3.4.1.6.4 Phdn tir nhiéu hon 4 nguyén tir

Céc phan tir nhw CHs, PFs, SFs,... 1an lugt co co ciu tir dién, thap d6i tam gidc, bat dién,... Chua
thé giai thich dugc mdt cach thda dang co cau nay.

3.4.1.7 Thuyét lai héa

3.4.1.7.1 Nguyén tic lai héa

bé gidi thich dugc mot cach thé'c} dang cac co cAu cuia BeH,, BF;, CH,,... Pauling va Slater bo sung
thém khai niém lai héa vao thuyét VB.

Theo thuyét lai hoa, cac nguyén tir khi lién két c6 the to hop tuyén tinh n van dao hoa tri lai thanh n
van dao lai hoa (hybrid orbital) c6 nang lugng, hinh dang, kich thudc giong nhu nhau dé lién ket
thuan lgi va phan tir 6 nang lugng thap nhat.

3.4.1.7.2 Cdc kiéu lai héa thong thuwong

Kidu lai héa Cac van Qz}oltham gia Hn:h dang c.ua’cac Thi du
lai hoa van dao lai héa :
sp S+p thang hang BeH,

OO0 - $=9

sp? S+2p tam giac BF;
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Oy -
sp’ s+3p tir dién CH,
O+C<D- g A -
dsp?, sp’d d+s+2p vudng phing PtCls*
ludng thap t
dsp®, spd s+3p+d wong thap tam PFs
giac
d%sp, spd? 2d +5s+3p bat dién SFe
Truc
Mit
xich dao
dsp?, sp’d dsp®, sp°d d%sp?, spd?
3.4.1.7.3 Piéu ki¢n lai héa bén
Trang thai lai hoa s& cang bén khi thoa min cac Yéu td
e Céac van dao lai hoa c6 nang luong gan nhau: Dong ning
e Mat dd dién tir ciia cac van dao nguyén tir
tham gia lai hoa cang lon: Mat 46
e Do xen phu khi st dung van dao lai hoa
tao lién két voi cac nguyén tir khac cang 1on: Xen phu

3.4.1.7.4 Phwong phdp xdc dinh trang thdi lai hoa ciia nguyén tir trung tim

Dé xéc dinh trang thai lai hoa ctia nguyén tir trung tim can phai biét tong s cap dién tir (T) gdm s6
lién két o va so cap dién tir hoa tri tu do (L) xung quanh nguyén tir trung tam.

Mai nguyén tir lién két véi nguyén tir trung tim dong gop 1 dién tir vao nguyén tir trung tim. Riéng
oxi va luu huynh khong dong gop dién tur. Do d6 cach xac dinh T nhu sau:

e D6i v6i phan tir trung hoa dién AB; (i > 1):
S6 diéntl taolienk&tc+So diéntl héatrity do SO diéntir hdatricha A+i
2 - 2

T=(+L)=

So diéntlt héatriciaA +i+n
2

e Dbivéiionam AB"™ (i>1): T=(c+L)=

So diéntit héatriciaA +i—n
2

o Ddivoiion AB™ (i>1): T=(c+L)=

Luru ¥: truong hop phéitr B1a O, Sthii=0
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