CHUYEN PE 3: LIEN KET HOA HQC - CAU TAO PHAN TU
- LAT HOA ORBITAL, THUYET VSEPR

PHAN I: HE THONG LY THUYET CO BAN VA NANG CAO
I. PAI CUONG VE LIEN KET HOA HOC

Lién két hoa hoc 1a sy két hop gitra cac nguyén tir tao thanh phan tir hay tinh thé bén vimg hon. Noi cach
khac la cac nguy@n tir chuyén thanh phan tir hoac tinh thé dé dat dén cau hinh electron bén viing caa khi hiém
(qui tic bat tr). Can luu ¥ 1a c6 mot sb trudng hop qui tic bat tir (octet) khdng thoa man nhung phan tir d6
van ton tai.
Vidu: PCls; SFe; NO ; BeHz; ...

1. Lién két ion

a. Sw tao thanh ion, cation, anion

- lon la nhitng phan tir mang dién tich (nguyén tir vn trung hoa dién do sb electron bang sé proton, khi
nguyén tir mat b6t hoidc thu thém electron né tré thanh phan tir mang dién tich goi la ion).

- Nguyén tir ciia nguyén té kim loai nhuong electron (thuong la toan bo electron 16p ngoai cung) dé tao
ion duong (cation)

M—— M" +ne(n=1,2,3)
Vi du: 12Mg : 15225%2p®3s2 = Mg —— Mg™ 4 2¢
- Nguyén tir ciia nguyén té phi kim ¢6 xu hudng thu thém dé tao ion &m (anion)
X+ne—> X" (n=1,273)
Vi du: g0 : 1522522p* = O +2e ——> O

b. Ion don nguyén tir, ion da nguyén tir
- Ton don nguyén tir chi do mot nguyén tir tao nén con ion da nguyén tir la nhom nguyén tir mang dién

tich.
Ton don nguyén tir Ion da nguyén tir
Mgz+: Cation magneSium NOg : Anion nitrate

O? : Anion oxide
Cl™ : Anion chloride

S Anion sulfide

SOZ Anion sulfite

SO?" : Anion sulfate

H,PO, : Anion dihydrogen phosphate
ClO, : Anion perchlorate

c. Sw tao thanh lién két ion

- La lién két dwoc hinh thanh bai luc hut tinh dién giita cac ion mang dién tich trai dau.

- Lién két ion duogc hinh thanh gitra nguyén ti kim loai dién hinh va nguyén ti phi kim dién hinh.

- Pic diém cua lién két ion 1a khdng co tinh dinh hudng va khéng co tinh bio hoa.

- Do lién két ion rat bén viing nén hop chét ion da phan la chat ran, kho bay hoi, kho néng chay, mot sb
hop chét ion tan duoc trong nudc tao dung dich dan dién. P bén viing cua lién két ion phu thudc vao ban
kinh ion, dién tich ion, ning lwong mang ludi tinh thé, ...

Vi du: Lién két ion trong phan tir NaCl duoc hinh thanh theo so d6 sau



+ Cl — > Na™ + Cr
152 252 2p6@ 1s2 252 2p8 352 1s22522p8 1522522p535%3p®

Moo A

Lién két ion Na
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2. Lién két cong hoa tri

- La lién két dwoc hinh thanh gitra hai nguyén tir bang mét hoac nhiéu cap electron chung. Mdi cap electron
chung tao nén mot lién két cong hoa tri.

- Lién két cong hoa tri trong d6 cap electron chung nam chinh gitra hai nguyén tir goi la lién két cong hoa
tri khong phan cuc (thuong la lién cong héa tri trong don chat).

- Lién két cong hoa trj trong d6 cap electron chung bi léch vé phia nguyén tir c6 d6 am dién 16n hon goi
4 lién két cong hoa tri phan cuc (thuong la lién cong hoa tri trong hop chat).
Vi du: Xét sy hinh thanh lién két cong hoa tri trong cac phan tir N2; Clz; HCI; CO:

Phan tir Cong thurc electron Cong thirc cau tao
N, tNS + IND — N3N N=N
cl, .Cl: + -Cl: - @@ Cl-Cl
HCI H® + .é):l: — H :C:Z:I: H-ClI
CO2 (:)::+:C:+:(:): — é)::: c:::O: 0=C=0

Cong thirc Lewis: Cho biét so d6 lién két trong cc phan tir. Cac budc dé viét cong thirc Lewis:
e Nguyén tir trung tim trong phan tr thuong 1a nguyén tir c6 do 4m dién nho nhat, cac nguyén tir H va
F thuong ¢ dau hodc cudi (vi chi ¢6 hoa tri ).

e Sir dung céc cap electron hoa trj dé tao lién két giira cdc nguyén tir sao cho mdi nguyén tir c6 mot cong

héa tri hop 1i va théa méan quy tac bat tir.

3. Lién két cho-nhan (lién két phéi tri)

- Lién két cho-nhan la truong hop riéng caa lién két cong hoa tri, cap electron chung chi do mét nguyén
tr dong gop. Lién két cho-nhan duoc biéu dién bang dau mii tén huéng tir nguyén tir cho sang nguyén tir
nhan.

e Diéu kién hinh thanh lién cho nhan X—Y:

- Nguyén tir cho (X) co orbital chia cap electron ty do.

- Nguyén tir nhan () c6 orbital héa tri con trong.

Vi du: Xét sy hinh thanh lién két cho-nhan trong phan tir CO; SO2; HNOs.

Cong thirc phan tir Cong thikc cau tao
. /'s'
Slo¥ 0" O o o
Céng thuce electron Céng thitc cau tao
v
HNO3 H=0 1-}’_\
-‘#.P




4. Lién két kim loai

- Kim loai ¢ thé ran va long xuat hién ion duong kim loai va cac electron tu do. Lién két kim loai la lién
két duoc hinh thanh giita cac nguyén tir va ion duong kim loai do su tham gia cua cac electron ty do.

e So sanh lién két kim loai vai lién két cong hoa tri

Loai lién két Giong nhau Khac nhau
- Electron dung chung la nhitng
Lién két cong hoa tri electron hoéa tri, do mot hoac hai
- Lién két duoc hinh thanh bai sy | nguyén tir dong gop.
tham gia cua cac electron. - Tat ca cac electron ty do déu
Lién két kim loai tham gia vao qua trinh hinh thanh
lien két.
e So sanh lién két kim loai vai lién két ion
Loai lién két Gidng nhau Khac nhau
Lien Két ion - Luc hat tinh dién gitra ion duong

- Lién két dugc hinh thanh boi luc | va ion am.

hut tinh dién. - Luc hat tinh dién gitra ion duong

Lién két kim loai ) ]
© e kim loai va electron tyu do.

5. Pic trung co ban cia lién két héa hoc

a. Niing lwong lién két

* Nding lwong lién két: La nang luong can tiéu tén dé pha vd lién két chuyén hai nguyén tir 46 sang trang
thai ¢6 1ap xa vo han. Ki hiéu D hoic E hodc A H.

Pon vi: Pon vi cua nang luong lién két ¢6 thé tinh theo eV/phan tir hay KJ. mol™ hay Kcal. mol™

leV =4,336.10" Kcal.mol™; 1 Kcal = 4,184 KJ
Ning luong lién két didc trung cho d6 bén cua lién két, nang luong lién két cang 16n thi lién két cang bén.

« Nang lwong phén tir: La nang luong can thiét dé pha v 1 lién két hoa hoc, tach phén tir thanh cac nguyén
t. Thi du:

HCl — H +CIE, = 431KJ.mol™;E,, = -431KJ.mol™

*Qua trinh phat nhiét va thu nhiét:

Qua trinh tao thanh lién két tir cdc nguyén tir 1a qua trinh phat nhiét

Qué trinh pha v& lién két trong phan tir 1a qua trinh thu nhiét

b. Béc ciia lién két

La s6 mbi lién két dugc hinh thanh giita hai nguyén tir (lién két don, lién két doi, lién két ba)

Bac 1 chi mot lién két gitra hai nguyén tu nhu C1 - Cl, H - H, Br - Br,...

Béc 2 chi hai lién két giira hai nguyén tr nhu O = O, CH, = CHa,...

Bac 3 chi ba lién két gitra hai nguyén tr nhu N = N, CH = CH,...

Bac 4 chi bon lién két giita hai nguyén tir nhu O =C = 0,...

c. P9 dai lién két

Khoang cach giita hai hat nhan ctia 2 nguyén tir lién két truc tiép véi nhau goi 1a d6 dai lién két. Pon vi
A°(1A° =10"°cm)

Giita 2 phén tir xac dinh thi 6 dai lién két giam khi bac lién két ciing nhu nang luong lién két ting.

d. Géc lién két (hay géc hoa tri)

La goc tao boi 2 nira duong thang xuét phat tir hat nhan cta 1 nguyén tir va di qua hai hat nhan cta hai
nguyén tir khac lién két tryc tiép voi nguyén tir do.

e. Hi¢u do am dién




- Thuc chat khong co ranh gigi rd rét giia lién két cong héa tri va lién két ion. Bé du doan mot cach twong
dbi lién két gitra hai nguyén tir ngudi ta dua vao hiéu do am dién caa chung véi qui wéce nhu sau

Hi¢u d§ am dién Ay Loai lién két

0 <04 - Lién ket cong hoa tri khdng phéan cuc.

04 —> <17 - Lién ket cong hoa tri phan cuc.

>1.7 - Lién két ion.

II. CAU TAO HINH HQC PHAN TU

1. Thuyét VB

Mot trong nhitng ludn diém co ban cia thuyét nay la: Moi lién két hod hoc giita hai nguyén tir diroc dam
boron béi mét dgi electron ¢6 spin doi song do hai
nguyén tir d6 gép chung. Dua vao quan diém nay, Hailo-London d3 giai thich dugc mot cach dinh lwong lién
két hoa hoc trong phan tir hydrogen H .

Tuy nhién, khi mé rong viéc ap dung két qua d6 dé giai thich lién két hod hoc trong cac hé khéc thi két
quéa khong phi hgp. Chang han phan tir H>0. Thyuc nghiém do duge goc lién két HOH bang 104,5°. Néu gia
thiét rang trong H,0, nguyén tir oxygen dua ra 2 orbital p xen phti v&i 2 orbital 1s ciia 2 nguyén tir hydrogen
thi goc lién két d6 phai 1a 90°C. R& rang sy giai thich d6 khong phu hop véi thue nghiém. Nguyén nhan c6
thé 1a & chd: két qua thu dugc véi Ha 1a két qua ctia mot trudng hop don gian nhat, vi H ¢ cdu hinh electron

1" Trong H2 ¢6 su xen phu 2A0, tao lién két. Truong hop H,O thi O ¢6 AO,, , khac xa vé& nhiéu mit véi
AO,,

Dé ap dung duoc thuyét VB cho cac hé khac Ha, ¢6 cac luan diém hay thuyét duoc bod sung vao thuyét
VB. Thuyét lai hoa 1a mot trong s cac thuyét do.
2. Thuyét lai hoa
a. Khai niém
Xét phan tir CHs nguoi ta thiy rang 4 electron hoa tri tao ra 4 lién két C- H khong giéng nhau (gom 1
electron s va 3 electron p ) nhung van tao dugc 4 lién két gidng hét nhau. Dé giai thich hién tuong nay cic nha
ho4 hoc Slater va Pauling da d¢ ra thuyét lai hoa, theo thuyét nay da cé su t6 hop “tron 1An” mot s6 orbital
trong mét nguyén tir, va trong truong hop trén chinh 13 orbital 2s da to hop “tron 1an” véi 3 orbital 2p dé tao
ra 4 orbital lai hoé sp® giong hét nhau, bon orbital lai hod nay xen phu véi 4 orbital 1s ctia 4 nguyén tir H tao
ra 4 lién két C- H hoan toan giéng nhau.Vay: “Sw lai hod orbital nguyén tir la sw té hop “trén ldn” mét so
orbital trong mét nguyén tiv dé dwoc tirng dy orbital lai hod giong nhau nhung dinh hwéng khdc nhau
trong khong gian”.
b. Piéu kién
- Céc orbital chi duoc lai hoa v&i nhau khi nang lugng ctia ching xap xi bang nhau.
- Mat d6 electron clia cc orbital nguyén tir tham gia lai hoa phai du 16n dé do xen phu cia orbital lai hoa
vé6i orbital nguyén tir khac du 16n dé tao ra lién két bén.
¢. Cac Kiéu lai hoa thuong gip
Lai hod sp: La su to hop 1 orbital s v6i 1 orbital p ctia mot nguyén tir tham gia lién két tao thanh 2 orbital
lai hoa sp nam thang hang v&i nhau hudng vé hai phia (lai hoa dudng thiang). Nhimng loai hop chét c6 kiéu lai
hoé sp thuong gip c6 dang AB, nhu: BeCly, ZnCly, BeH, hay CzH; ... Lai hoa sp 1a nguyén nhan dan dén
tinh thang hang (goc lién két bang 180° ) ctia cac lién két trong nhitng phan tir trén.

180°
o == -~
~rr :\‘)ﬁ"" :,-_-~,r/‘ \_'.——-,.' . th.""";.vf_""."_ _‘-q,‘
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1AOs lai hoa voi 1AOp 2A0 lai hoa sp Phan 1 BeH,

Lai hod sp2: La su to hop cta 1 orbital s v6i 2 orbital p ctia mot nguyén tir tao thanh 3 orbital lai hoa sp?
cling ndm trong mot mit phing, dinh hudng tir tim dén dinh ciia tam giac déu (lai hoa tam giac). Thuc té hinh
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dang cta phan tir BF3 12 hinh dang tam giac déu nén ta chon kiéu lai hoa sp? dé giai thich lién két. Nhirng hop
chat AB3 c6 kiéu lai hoa sp? thudng gip nhu BF3, BCls, SO3 hay CoHa ....; goc lién két 120°.

1AOs + 2A0p 3A0 lai hoa sp® Phén (& BF3

Hinh 3.8. S lai hoa sp® va sy hinh thanh cac lién két trong phéan tuor BF3
Lai hod sp3: La su t6 hop cua 1 orbital s v6i 3 orbital p ctia mot nguyén tir tham gia lién két tao thanh 4
orbital lai hoa sp® dinh hudng tir tim dén 4 dinh ciia mot tir dién déu (lai hoa tir dién). Kiéu lai hoa sp® thudng
gip o cac nguyén tir O, N, C nhu phan tir H20, NHs, CHa .... Dang phén tir thuong gip kiéu lai hoa nay 1a

ABu, vi du: CCls, NH4* ... Goc lién két 109°28”.

1AO0s
lai héa vdi 3AOp

4 obitan lai hoa sp®
cua nguyeén t& cacbon

Ngoai ba kiéu lai ho sp, sp2, sp® con ¢6 cac kiéu lai ho4 sau:
- Lai hoa sp®d (ludng chép tam giac)

1AO0s +

3A0p +

- Lai ho& dsp? (vudng phang)

1A0d +

1A0s +

- Lai hod sp3d? (ludng chop tir gidc hay bat dién)

1A0s +

3A0p +

Phéan t&r CHa

Hinh 3.9. Sy /ai hoa sp"' va sy hinh thanh céc lién két trong phéan tr CHs (géc lién két H-C - H = 109028')

1A0d => 5A0 spd

2A0p => 4 AO sp’d

2A0d => 6 AO spd?

Thanh tyu to 16n nhét ciia thuyét lai hoa 1a giai thich hinh dang ctia mot s6 phan tir. Chang han:

] Kiéu lai hod & A
Kiéu phan cuarion o Hinh dang o o
., (nguyén to trung . Goc hoa tri Cac phén tir vi du
to A phan tw
tam)
AB; sp Puong thang 180° BeCly, ZnCly, CO2
ABs sp? Tam giac 120° BFs, BCls, SO3
AB; sp® Tt dién 109°28' CHa, CCla, NH4™,
AB, dsp? Vuong 90° PtCls?", Cu(NH3)4>
ABs spid Ludng chop 90°va 120° | PCls
ABs spd? Bat dién 90° SFs, SiFe®"; XeF4; XeOF4; ...

d. Xen phi truc va xen phi bén




