Chuong Il

CAU TAO PHAN TU VA LIEN KET
HOA HOC

I.1. KHAI QUAT VE PHAN TU VA LIEN KET HOA HOC
CAC KHAI NIEM CO BAN

Il.1.1. KHAI NIEM PHAN TU

Khai niém phan ti dugc Avogadro, nha bac hoc Y dua ra
ddu tién nam 1811. Trong mot dinh luat dugc goi la dinh luat
Avogadro, khai niém phan ti dugc st dung dé chi nhitng hat
nhé nhdt cia moét chit khi cd khad nang tén tai doc lap, chia
it nhat la 2 nguyen tu'®).
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Theo 1i thuyét cdu «},:‘ e
tao kinh dién thi "phan A '
td gébm moét s6 co gidi
han cac nguyén ti ké  Hinh IL1. Sy hinh thanh phan
hop vdi nhau bang nhiing H,tit 2 nguyén w H
lién két hoa hoc".

Dé c6 mot quan niém chinh xac hon vé phan tu, ta xét su
hinh thanh phan td H, ti hai nguyén ti H.

Khi 2 nguyén tu hidro tién lai gan nhau thi su tuong tac
gitta ciac hat nay dian dén su hinh thanh moét cdu tric moi tic
la phan tt H, (H.IL1) cd nang lugng cuc ti€u, thdp hon tong
nang lugng cta 2 nguyén tua hidro riéng ré H, va H,.

(*) Tru cac khi trd. tén tai dudi dang nguyén w (khi do chua duge biét)
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Trong phan tu H, hai dién ti khéng phai chuyén dong riéng
ré chi trong trudng luc cda mét proton ma cung chuyén dong
trong truong luc cua cd hai hat nhan trong khong gian chung
cua ca phan tu. .

Ta dé dang nhan thdy rang, néu ndi mot cach chinh xac
thi trong phan tu khong con toén tai nhitng nguyén té xudt phat
vdi cdu tric ban dau va su lién két trong phan tu khong phai
don gidn la su ndi két gita nguyén tu nay vdi nguyén tu khdc.

_Theo quan niém hién nay :

Phéan tu géom mot sé c6 gidi han cac hat nhan nguyén tu
va cac dién tw tuong tic véi nhau va duge phdén b6 mét cach
xdc dinh trong khoéng gian tgo thanh mét cdu tric viang bén.

Hiéu theo nghia rong, khai ‘niém phan ti khong phai chi
bao gém nhitng phan tu trung hoa (H, CO) ma con bao gém
ca nhitng ijon phan ti (NOj, H;, ...), nhing ion phuc
([Fe (CN),]*, ..) va nhing géc tu do (.OH, .CH;).

Trong cac tinh thé (vi du : tinh thé natri, tinh thé cacbon,
tinh thé mudi an), s6 nguyén ti hay s6 ion la vo han dinh,
ching khong tao thanh nhing phan tu doc lap. Nhing phan tu
rieng 18 (Na,, C,, NaCl) chi tén tai & nhiét do cao.

Gilta cdc phan tl cing cd moét tuong tac yéu goi la tuong
tac Van der Waals (Van dec Van). Vi vay, tuy theo cac diéu kién
vé nhiét dé va ap suidt, cac phan tt khong chi tén tai & trang
thai khi, phan tan ma con tén tai d nhitng trang thii ngung tu
(Iéng; ran). '

I1.1.2. THUYET DIEN TU VE HOA TRI (1916)

Thuyét dién td vé hoda tri xudt hién sau khi cd mé hinh
nguyén ti Bohr (1913) va trudc khi ¢6 CHLT (1926). Vi vay
thuyét nay van dugc coi la thuyét kinh dién hay mot thuyét phi
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co hoc lugng tu. Két hgp vai cic dit lieu vé quang phd nghiém,
thuyét Bohr da cho phép xdc dinh s6 dién tu trén cac lop va
phan lap quy dao.

Xét vé mat cdu tric, ta da biét, tri nguyén tua héli co 2
dién ti d lop thd nhit (bao hoa) con cac nguyén tu khi tro
khac déu cd 8 dién t& & 16p ngoai cung (s’p®).

Xét vé mat tinh chit, cac khi tro rdt it hoat déng hda hoc :
nguyén tu cia ching khong lién két véi nhau tao thanh phan
tit, chung tén tai trong tu nhién duéi dang nguyén ti tu do
riéng reé.

Vi vay, cdu tric vdi 8 dién ti & 16p ngoai cung la mét cdu
tric dac biét viung bén.

Theo quy tdac bat ti (Octet) thi cac nguyén tu cua cic nguyén
t6 c6 khuynh huong lién két voi cic nguyén tu khdc dé dat duoc
cdu tric dién t ving bén cua cic khi tro vdi 8 (hodc déi vdi
héli la 2) dién tu 0 lop ngoai cung.

Tuy theo tuong quan vé tinh chdt cua cic nguyén ti tham
gia lién két, cd thé co 2 cach chinh dat dugc cdu hinh vitng
bén cia cac khi tro :

- Su chuyén dién tu tu nguyén td nay sang nguyén ti khac

- Su gdp chung cdc dién tu

Tu do xudt hién hai loai lién két co ban la lién két ion va
lién két cong hoéa tri.

Quy tac bat ti cing nhu gia thuyét vé su hinh thanh lién
két cong hoa tri va lién két ion cita Lewis (Liuyt) va Kossel
(Cotxen) duge Langmuir (Langmuya) phat tri€n thanh thuyét dién
tu vé héa tri

Langmuir phan biét hai loai hoa tri :

1. Héa tri ion cha moét nguyén to la s6 dién tt ma nguyén
td cua nguyén t6 do da bo ra (hda tri duong) hay thu thém
(héa tri am)
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2. Céng hoa tri cuia mét nguyén t6 la s6 cap dién td chung
ma nguyén td tuong Ung cd chung véi cac nguyén tua khac.

I.1.3. SU PHAN LOAI CAC LIEN KET

Ngoai lién két ion va lién két cong hoa tri, theo li thuyét
kinh di€n con loai lién két thud ba dugc goi la lién két kim loai
va cubi cung ngudi ta con k€ dén loai lién két yéu giita cac
phan ti thuong dugc goi la tuong tac gitta cac phan ti.

1. Lién két ion

Trén co s ciha quy tac bat ti, Kossel nha bac hoec Dic cho
rang mot loai lién két cd thé dugc hinh thanh : .

- Bang su chuyén dién td ti nguyén ti nay sang nguyén
tit khac ‘

- Bang luc hut tinh dién giita cdc ion tich dién trai ddu
dugc hinh thanh

Su hinh thanh lién két ion trong phan ti NaCl dugc tém
tat trong sd d6 sau :

e w > as ) 0

:Na: +.Cl: — :Na: +:Cl:

Su hinh thanh lién két ion trong phan ti nhiéu nguyén tu
MgCl, dugc tom tat trong so dé duéi day :

(.-) (++) )

@ €—— 0one ———3 o .

:Cl.+ Mgt +:Clt —:Cls + :Mg: +:C1:

Luc huat tinh dién gita cac ion khéng dinh hudng, mét ion
duong c6 tiac dung hit déi v4i nhiéu ion am va nguge lai, vi
vay cac hgp chdt ion thudng ton tai 6 dang tinh thé.

Cac phan ti ion riéng ré chi ton tai ¢ nhiét do cao (1440°C
dsi voi NaCl). Trén thuc té& lién két ion dién hinh chi hinh
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thanh trong tinh thé giita cac kim loai dién hinh va cac phi kim
di€n hinh. .

Hoa tri cia moét nguyén to trong hop chat jon duge goi la
dién hoa tri hay héa tri ion cia nguyén té do.

Tuong duong véi dinh nghia cha Langmuir, nguoi ta con co
thé dinh nghia : Héa tri ion cia mot nguyénts la sé dién tich cia
ton do. ‘

Trong hop chidt MgCl,, magie cd hoa tri duong hai, clo co
héa tri am mot().

2. Lién két cong hoa tri (lién két nguyén tu)

Cung nam 1916, nha khoa hoc My Lewis (Liuyt) néu lén
gid thuyét cho rang trong nhing phan tu nhu H,, Cl,, CH, (cac
hgp chidt phi ion), su hinh thanh lién két gita hai nguyén t
dugc thuc hién bang moét hay nhiéu cap dién td chung cho hai
nguyén ti va vdi sy hinh thanh nhing cap dién t& chung, cdc
nguyén ti tuong tac co cdu hinh dién tu ving bén cha cac khi
tro tuong ung.

Loai lién két nay dugc goi la lién két cong hoa tri hay lién
két nguyén tu.

Su hinh thanh lién két cong hoa tri trong cic phan ti hai
nguyén ta H, Cl,, HCl dugc mé td bang cac so do sau :

H. + "H — H:H

(.o A o s

H. +°'Cl: —  H:C:
Cac cong thuc trén goi la coéng thuc dién tu. Déi dién tu
chung dugc goi la doi hay cap dién tu lién két. Theo quy udc

(1) Vi hoa tri 12 mét s0 (s0 dién . s6 lien k&) nén néu vidt hoa tri cta magic 13
2 4+ cba clo lia 1 - thi khong dung vi do la nhing dién tich. nguge lai néu viét
+2 hay -1 thi cang khong ding vi do 1a mot sA dai sO. quy ude vé s oxi hoa.
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.chung, méi cap dién ti chung dugc tinh 1a mét lién két va dugc
biéu dién bing moét gach (vach) ndi gitta ky hiéu cac nguyén tu
H-H Cl -Cl, H-CL

Cac cong thic nay thudng dugc goi la cong thuc céu tgo.
Xét cong thuc dién tud cia Cl, va caa HCl ta thdy chung quanh
cdc nguyén tid con nhitng cap dién ta hda tri khong tham gia
lien ké&t dugec goi la cdp dién tu khong lién két, hay aap dién
ti tu do. Ngudi ta con thuong bi€u dién méi cap dién ti tu do
bang moét vach ngidn vé chung quanh ky hiéu clia nguyén t
tuong Ung :

[C1 -CI| , H- Cl

Cong thuc nay cing nhu coéng thdc cidu tao ndi trén thuong
duge goi 1a coéng thicc vach héa tri hay so do Lewis.

Su hinh thanh lién két cong hda tri trong cdc phan ti nhiéu

nguyén tit H,S, H,O, CH,;, NH; dugc mé td bang cac so d6 sau :
H +:8+ H->H:SH H- H-S-H
H

S -H
H +:0:'+ H—>H:O: H -0-H H-0-H

| H H
4H +C - H:C: H H—C|3—~H
H ™~ H
. H i H
3H +N —-H :N: H‘*I‘\]'- H—I\II
H H H

Trong cac phan ti dugc xét & trén, cac nguyén ti déu lién
két v6i nhau bang mot lién két cong hoa tri. Cac lién két nay
duge goi la cac lién két don.

Trong phan ti khi CO, , nguyén tit C lién két véi mébi
nguyén ti O bang hai lién két. Do la lién két dou.
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:6: + C: + :6: — :6: :C: :6:

Nguyén tit N co 5 dién ti hoa tri, khi hinh thanh phan tu
N, , mdi nguyén tu gop 3 dién tu tao thanh 3 lién két. Ngudi
ta goi do la lién két ba.

N: + ‘N - :N? N:
- IN = N| - N = N

S6 lien két gita hai nguyén tu goi la bac lién két.

S6 lién két cong hda tri xudt phat td mot nguyén tu trong
phan ti duge goi la so lien két cia nguyén td dé. Tuong duong
vgi dinh nghia cua Langmuir nguoi ta con co thé dinh nghia :
Hoa tri cua mét nguyén té trong mot hgp chat cong hoa tri la
s6 lien két hinh thanh gita mét nguyén tu cua nguyén té6 do
VOi cdc nguyén tu khac trong phan ti. Nhu vay s6 lién két xu.
phat tit mot nguyén td chinh la cong hoa tri cia nguyén tu
tuong ung.

Trong cac hop chat CO,, NH;, HCI, clo va hidro cd hoa tri
moét, oxi cd hoa tri hai, nito cd hoa tri ba, cacbon co hoa tri
bon.

Ta da biét, d6i voi lien két cong hoa tri (binh thuong) moéi
nguyén tu tham gia lien két gop 1 dién ta tao thanh mot doi
dién td chung hay mét lién két.

A+ B—- A:B—-A-B

Trong trudng hgp dac biét, cap dién td chung co thé xuat
phat tu mot nguyén ti. Khi do lién két co thé bi€u dién bang-.
so d6 sau :

' +
A:+ B—-A:B —>A —>Bhay A-B
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Trong so d6 trén, nguyén tit A gdp ca hai dién tu dugc goi
la nguyén tu cho va nguyén tid B khéng gop dién tu dugc goi
la nguyén tu nhgn va vi vay lién két cong hda tri dac biét nay
duoc goi la lién két cho nhan.

Lién -két cho nhan thudng dugc biéu dién bang mot miai tén
ngin cd chiéu t¥ nguyén td cho dén nguyén td nhan, ngudi ta
ciing c¢6 thé hinh dung la trudc dé nguyén tu A cho nguyen tu
B mot dién ti dé gdp chung va nhu viay cé thia mot dién tich
duong trong khi dé nguyén td B cd thita mot dién tich am. Do
do lién két cho nhan cd thé biéu dién bang mot gach néi binh
thuong nhung trén ky hiéu cia nguyén ti A va nguyén td B co
ghi them dau + va ddu -

+ -+ -
A:+ B—-A + B—-A-B
H
Vi du : H" + :NH3-—>[H<—NH3]+—>H:N: H
H

:C: + :0: - |CZ O — |C

A
Ol
3. Lién két kim loai

Lién két gita cac nguyén td kim loai & trang thai tinh thé
hoac & trang thai long duge goi la lién két kim loai. Trong tinh
thé kim loai, ¢ nhitng di€m nut cia mang tinh thé la nhing
ion duong. Cac dién td hda tri tach khoi nguyén td va di dong
tuong d6i tu do trong toan khdéi kim loai. Luc hit gita cac dién
til nay va cac ion duong la nguyén nhan cia lién két kim loai.
4. Tuong tic gitra cac phéan tr ‘

Ly thuyét kinh dién giai thich tuong tac gita cac phan tu

bang tuong tac giita cac phan tit phan cic xuAt phat tit sy phan
cuc cua cac lién két.
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I1.1.4. HAN CHE CUA Lf THUYET PHI CO HOC LUONG TU VE

LIEN KET

Véi quy tac bat ti don gian, thuyét dién tu vé hoa tri da
cho phép xdc dinh cong thdic cdu tao cua nhiéu hgp chat va tu
do ngudi ta cd thé giai thich dinh tinh mot s6 tinh chat cua
phan tu.

Li thuyét dién td vé hoa tri cing da dua ra su phan loai
cac lien két ma hién nay ngudi ta van con st dung dé€ xay dung
cac md hinh gin ding khao sat cac chat.

Tuy nhién, vi thiéu mot cg sd li thuyét ving chac vé cac
hé hat vi mé nén thuyét dién ti vé hoa tri khéong phan anh
dugc nhitng diac diém vé phan td, do d6 nd van duge coi 1a mot
thuyét kinh di€n hay phi CHLT va c6 nhiéu han ché.

Theo li thuyét kinh dién thi ¢ lién két cong hda tri, lién
két chi yéu ton tai trong phan td, dugc hinh thanh bang nhiing
cap dién td chung. Tuy nhién, véi nhiung cap dién tt chung,
thuyét dién tu vé hoa tri khong giai thich duoc nhing van dé
co ban vé liéen két nhu bdn chdt luc lién két cong hoa tri, tinh
dinh huéng cua héa tri cing nhu hoa tri cua nhiéu nguyén t6
va do d6 cing khong giai thich dugc nhitng tinh chat co ban
cua phan tu.

Thuyét dién td vé hoa tri giai thich su hinh thanh lién két
cong hda tri bang nhing cap dién ti chung nhung diéu kién
"cap" dién ti thuc ra khong phai la diéu kién can vi trén thuc
té cd nhing phan ti dugc hinh thanh vdi moét hoac mot sé Ié
dién ti. Vi dy, phan t& H,", phan tu He,'.

Hién nay ngudi ta van su dung quy tic bat tit dé viét cong
thic cdu tao cia nhiéu hgp chat. Tuy nhién, ta can luu y rang
trong nhiéu trudng hop, quy tac bat ti khong duge nghiém ding.
Vi du :
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(7e) (4e) (6e)
F F
F I _F F\ I /F
P >s_
/ \ F~ | °F
F F F
(10e) (12e)

Dac biét, cac ion ctia cdc kim loai chuyén ti€p thuong khong

dat dugc cdu hinh 8 dién ti 4 16p ngoai cung, vi du :
Fe2+, Fe3+, Cu“, Cu®, ..

D6i véi phan td (chu yéu la lién két cong hda tri), khai
niém lién két kinh di€n luon ludn gan lién vdi su néi két hay
su tuong tdc riéng biét chi gitta hai nguyén ti xac dinh trong
phan td. Tuy nhién, v4i quan niém lién két dinh cu, hda hoc
kinh di€n gap nhiéu kho khan trong viéc viét cong thuc ciu tao
cua nhiéu loai hop chidt khac nhau nhu cdc hgp chdt cd hé lién
két lién hop, cdc hop chat "thi€u dién tu", cac hop chat "thua
dién i),

Li thuyét kinh dién phan biét 4 loai lién két. Trén thuc t&
dé chi la nhitng loai gi6i han cua lién k&t hda hoc. Quan hé
lien két trong hau hét cdc hop chidt thuc t& 1a su t6 hgp cua
cac loai lién két trén.

Theo li thuyét kinh dién thi d6i véi lién két ion cd su tén
tai nhitng ion 4m va duong hinh cdu xudt hién do su chuyén
dién t¥ td nguyén ti kim loai c6 tinh duong manh sang nguyén
td phi kim c¢6 d6 am dién 16n. Tuy nhién trén thuc t€ khong
ton tai nhitng phan ti jon li tuéng. Do ban chdt sdng cua dién
td nén xac sudt c6 mat cia dién td hda tri d gan ion duong
khong hoan toan triét tiéu ma ludn ludn cd gia tri khac khong.

(1) Vi du trusng hgp benzen, trudng hgp diboran. trudng hgp XeF)
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Li thuyét kinh dié€n giai thich su lién két trong phan tu ion
don thuidn bing tuong tdc tinh dién gitta nhitng ion tich dién
trai ddu. Trén co sé d6 ngudi ta chi mdi giai thich dugc ngudén
goc cia luc hit, trong khi dé sy ton tai nhitng khodng cach
khéng d8i giita nhitng nguyén ti chdng té c6 su cin bang giia
luc hit va luc ddy. Nguén géc cia luc ddy chi co thé duge giai
thich trén co s& cta co hoc lugng tu.

Li thuyét kinh di€n vé lien két trong kim loai cing gap kho
khan trong viéc gidi thich nhiéu tinh chat, dac biét la van dé
nhiét dung cta kim loai. Do d6 li thuyét vé dién ti trong kim
loai cing phai dugc xay dung trén co sd cua co hoc lugng tu.

Li thuyét kinh di€n giai thich tuong tac gita cdc phan tu
biang luc hut gita cac phan td phan cuc. Tuy nhién, véi li thuyét
nay ngudi ta khong thé giai thich dugc tuong tac gitta cac phan
tt khong phan cuc, dac biét gitta cac nguyén ta khi tro. Mot
cach day du hon, trong truong hgp nay nguoi ta phai ndi dén
hiéu tng khuéch tan, xuidt phat ti li thuyét co hoc lugng ti.

I.1.5. LIEN KET, DAC TRUNG CUA LIEN KET

I1.1.5.1. Khai niém lién két

Khai niém lién két hda hoc, mot khai niém co ban cua li
thuyét phan t&, di dugc hinh thanh tu li thuyét ciu tao kinh
di¢én. D6i vai phan ti, khai niém nay luén gan lién vdi su tuong
tac chi gitta hai nguyén ti xac dinh trong phan tu.

Theo 1i thuyét hién dai, su hinh thanh phan td xuat hién
do tac dung tuong hdé cta tdt ca cac hat nhan va cac dién tu
cua cdc nguyén ti tham gia tao thanh phan tw, tac dung tucné
hé nay dan dén sy hinh thanh moét cdu tric mdi bén ving co
moét nang lugng cuc ti€u. Vi phan tu la mét hé théng nhit nén
vé nguyén tac ngudi ta khong thé co lap hoan toan mot tuong
tac nao do trong phan tu ra khdi cac tuong tac khac.

Tuy nhién, vi phan ti 14 mot hé théng phic tap nén trong
viéec mo ta dinh tinh vé phan td, d6i véi nhing trudng hop dugc
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phép, ngudi ta cing ndi dén moé hinh lién két dinh cu hai tam
ing v6i quan niém kinh di€n vé lién két (d6i vdi nhing trudng
hop dac biét da ndi & trén, li thuyét lién két kinh di€n gap khd
khan khéng gidi quyét ndi thi ngudi ta sd dung mé hinh lién
két nhiéu tam, phu hgp véi nguyén tic cia co hoc lugng ti).

Trong phdn sau ta sé thdy d6i v6i moét s6 trudng hop, tinh
chidt cua phan td ¢S th€ coi la bang tdng tinh chat cta céac
nguyén ti va cua cac lién két trong phan tu. Ngudi ta goi do
la nguyén li cong tinh. Nguyén li cong tinh nhu vay dugc giai
thich bing su thita nhan tinh chat doc lap cua cic lién két riéng
ré trong phan t, do dé nd chi ¢ tinh gan ding va tinh han
ché cua nguyén li nay thé hién rat ré khi dugc 4p dung dé xac
dinh cac tinh chat cia ciac hé cd lién két khéng dinh cu.

l1.1.56.2. Nang Wrong lién két

Lién két dugc dac trung bdi do6 bén hay nang luong lién
két

- Quéa trinh hinh thanh phan ti ti cac nguyén t& luon luén
gan lién véi su gidi phong nang lugng, nang lugng nay dugc goi
la nang luong hinh thanh phan tu.

- Ngugc lai, sy pha v& phan td thanh nhitng nguyén tu
riéng ré luon luén gan lién véi su thu nhan nang lugng, nang
luong nay dudc goi la nang luong nguyén tu héa phan tu
(thuong dugc ki hiéu la €, d6i véi mot phan td va E, d6i véi
mot mol phan t).

Vi du :

Hinh thanh phan tu
C + 4H . e B ) CH4

Nguyén ti hda phan ti
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~ Thong thudng nguéi ta s dung cic s6 s6 hoc dé biéu thi giad trr cla cac
nang lugng dé va nhu véy, theo dinh luat bao toan nang lugng, d6i vdi mot phan
xac dinh, ning lugng hinh thanh phan tt vh ning lugng nguyén i hoa phan td co
gid tri nhu nhau. Tuy nhién mu6n s dung phép tinh dai s6, ngudi ta phai quy udc
vé dau va phan biét nang lugng hinh thanh phan I vdi ning ludng nguyén wi hoa
phan .

Nang lugng can thist d€ pha vo liéen két A - B duge goi
la nang lugng phan li lién két A - B. Vé tri s6 tuyét déi, nang
lugng nay cing chinh 1a nang luong hinh thanh lien két A - B.
Tu su tdng hgp cac dit liéu thuc nghiém ngudi ta xdc dinh mot
gia tri trung binh vé nang lugng phan li lién két cho méi loai
litn két A - B xac dinh va thuong goi d6 la nang luong lién
két A - B (bang II.1).

Bding II.I. Nang luong lién két [kcal/mol]

Lién két A - B | Nang lugng iién két | Lién két A - B | Ning lugng lién két
C-H 987 c-c 785
cC-C 83 C-Br 66
c=c¢C 143 C -1 57
cC=cC 194 H-H 103
C-0 84 0-H l
c=0 182 0=0 18
C-N 70 N - H 93
C=N 207 N-N 38
C-F 105 - N=N 100

Tu bang trén ta thdy ring : nang luong lién két giia hai
nguyén ti xac dinh tang cung bac lién két (don, déi, ba).

Dua vao cac dit liéu vé nang lugng lién két tdng hop dugc,
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ngudi ta cd thé tinh dugc nang lugng nguyén ti hoda cua
phan ti bat ki va tit d6 tinh duge (gid tri gan ding) hiéu
nang lugng cua cac phan dng héa hoc. Tuy nhién, ta can
rang trong nhing truong hogp ma lién két khong dugc coi la
két dinh cu, két qua tinh toan sé cho nhitng sai léch rat 16n so

véi gia tri thuc nghiém.

II.1.6. TINH CHAT PHAN TU

1.1.6.1. Hinh hoc phéan tr

1.1.6.1.1. D6 dai lién két

Khodng cach gitta hai hat
nhan cta hai ngusfén ta lién két
truc ti€p véi nhau (theo cong thiic
cdu tao kinh dién) dugc goi la do

dai lién két (d).

Thi du, trong phan tu H,O,
0,94A

d =

Hinh 1.2 :

104°28*

Phan tit H,0

mot
ung
nho
lién

Gita hai nguyén ti xac dinh thi do dai lien két giam khi
bac lién k&t cing nhu nang lugng lién két tang.

Vi du :
Lién k&t C - C=¢C =C
E [kcal/mol] 83 143 194
d [A] 154 134 12

11.1.6.1.2. Goc lién két

Goc lién két hay gdc hda tri la géc tao bdi hai niua duong
thang xudt phat tu hat nhan ctia moét nguyén ta va di qua hat
nhan cia hai nguyén ti khac lién két truc tiép voi nguyén td

trén.
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Vi du : trong phan tu
H,0, géc HOH = 104°28’
11.1.6.1.3. C4u hinh hinh hoc cla

moét s6 loai phan tu

- Phan tu logi AB, cG thé€
co 2 dang :

Dang thing, vi du : CO,
(H.IL3)

Dang hinh chit V, vi du :
H,0 (HIL2)

- Phan tu loai ABy thudng
c6 dang :

Phang tam giic, vi du BF;
(H.11.4a)

Thap tam gidc, vi du NH,
(H.I1.4b)

- Phan ti loai AB, thudng
c6 dang :

Vuéng phang, vi du XeF,
(H.IL.5b)

Ty dién, vi du CH,
(H.I1.5a)

- Phan tu loai AB, thudng
co dang :

Bat dién, vi du SF
(H.IL.6)

- Phan tu loai A,B, cd
dang :

Dang thang, vi du C,H,
(H.11.7a)

Hinh I1.6
o—@——o a
H. C C H

Hinh 11.7
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Dang khong phang, vi du H,0, (H.IL7b).

-~ Phan tu loai A,B,.

Trong phan ti C,H, cdac goc liéen két déu bang 120” (H.IL.7¢c)
- Phan tu loai A>B,.

Trong cac phan tu.C,H, cac goc lién két déu la goc tu dién
(109°28’) (H.IL.8a)

- Cdéc hidrocacbon no ddy métan :

(H.IL.8b) Cac goc lién két déu la gdc tu dién, mach cacbon

H H
H
H Cc Cc
i H
a)
b)
Hinh 1.8 Hinh [1.9

cd cdu tao gdp khic tao thanh cac goc 10928

- Cac hidrocacbon vong no : C, H,, :

Gdc hoa tri tao bdi cdc nguyén td C phu thuoc vao so
nguyén td dé cua vong. D6i v6i xyclopropan géc nay bang 607,
déi véi xyclobutan gdc nay bang 90°. Cac hé nay kém bén. Theo
wél suc cang cua Baeyer (Bayoj, su sai léch ciia goc lién két
CCC so véi goc tg dién (108°28’) lam phat sinh mot suc cang
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cia vong cacbon va do dé la nguyén nhén cua tinh khéng bén
cua cac hgp chit trén.
Déi véi xyclopentan cd su sai léch {t nhiéu so véi goc td dién.
D6i véi xyclohexan, néu véong cacbon cd cdu tao phang thi
sé cd su sai léech nhi6u so v6i gdc td dién va hé vong khoéng
bén. Tuy nhién trén thuc t€ xyclohexan lai 12 mét hop chdt bén.
Dé giai thich diéu d6 nam 1872 Sachse (Zacxo) cho rang
xyclohexan co c4u tao khong phang ting
vdi hai dang : dang ghé va dang
thuyén (hay thung tam) (H.IL9). Cac
tai liéu thuc nghiém cho thdy ring &
diéu kién binh thuong, xyclohexan co
dang ghé.

Hi ;
- Phan t& benzen C.H, inh 11.10
(hgp chit thom) cé cdu tao phang (H.IL.10)

1.1.6.2. Su phén cuc dién cta phan tr

1.1.6.2.1. Mémen luéng cuc cua phan tu

Luong cuc dién : Ludng cuc dién la mot hé gom 2 dién
tich +q va -q ding cich nhau mot khodng cach 1 nao dd. Dai
luong do bang tich cia dién tich q

va tay don | cda ludng cuc dién dugc -q
goi la mémen ludng cuc dién. +q l
— >
w=1q
Hinh [1.11 :

Moémen' ludng cuc dién dugc
bi€u dién bing mot vectos hudng tiu
dién tich + dén dién tich - .

Ludng cyc dién

Trong phan td, nhitng hat nhan nguyén ti mang dién tich
duong, nhitng dién t& mang dién tich am. Co thé hinh dung
trong phan t@ ta tim dugc mét trong tdm cho ciac hat mang
tich dién duong va mot trong tam cho cac hat mang dién tich
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am, néu hai trong tam doJ trung nhau thi phan td dugc goi la
phan tud khong cé cuc.

Trong trudng hop ngugce lai, néu hai trong tam khéng trung
nhau thi phan tu dugc goi la phan tu c6 cuc. Trong truong hop
nay, phan td c6 moét mémen ludng cuc vinh ciu. Mémen ludng
cuc nhu vay dac trung cho d6 cd cuc cua phan tu.

Moémen ludng cuc u thudng tinh ra don vi Debye (Débai) D

D = 2107 Cm
3
11.1.6.2.2. Mbmen Iluéng cuc va cdu tao phan tu

Nhu da dugc trinh bay & trén, ta thdy co méi lién hé gita
momen ludng cuc va su phan bd hinh hoc tuong d6i cua cac
hat nhan nguyén tu trong phan ti. Tu d6, viéc xac dinh mémen
ludng cuc cho phép ta xét doan cdu hinh hinh hoc chia phan tu.

Mot s6 vi du :

Phan td CO, : 4 = 0 — Phan tud phai ¢ cdu tao thang.

Phan tt H,O : « = 1,84 , D = 0 — Phan ti khong thé
c6 cdu tao thdng ma phai cd cdu hinh tam giac (Hinh chi V).

Trong viéc khao sdt moémen ludng cuc cia phan td nhiéu
nguyén td, nguoi ta thua nhan mdi lién két riéeng ré cing co
mot moémen xac dinh dugc goi 1a moémen lién két va cung véi
viec chdp nhan nguyén li céng tinh, mdémen ludng cyc cia phan
td dugc coi la bang téng vecto cua cac moémen lién két.

Khi thuc hién cac phép tinh vecto, ta can xac dinh chiéu
cia cac moémen lién két dua vao sy so sanh d6 am dién cua
cac nguyén tu lién két.

bsi v6i cac momen C-X (tru X bang H) va déi vdi cac
moémen X - H thi cuc am déu hudng vé nguyén tdt X (X = O,
S, N, Cl, ..).
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Ta c6 thé tham khao thém phan dng dung dudi day.

Ung dung :
Momen luéng cuc cia cdc dén xudt nhiéu nhom thé )
Phan ti benzen khéong c6 cuc 4 = O nhung nhing dan

xudt don cta benzen déu la nhung ludng cuc
(M()né‘clobenzen: #,= 1,53 D ; Nitrobenzen : u, = 39 D,
Anilin : By = 16D .

Hi

H1
a) para b) ortho c) meta

Hinh 11.12

Truong hop hai nhém thé giong nhau
Vi du : diclobenzen

Dan xuat para : up =y —up =0
Dan xuat ortho : Ho = \{2‘1,¢%+ 2/z%cos60” =u N3
Dan xuidt meta : Um = \FQui + 2;c§cos120“ =1

Truong hop hai nhom thé khdc nhau :

Ky
a) para b) ortho c) meta

Hinh 11.13

9
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Can chu y toi chiéu cua vecto moémen.
a. Cdc vecto déu huong tit nhan ra ngoai : nitréclobenzen
w, = 1,68 D, w2 = 3,9 D).

Dan xuat para : Up = M2 = Ul
Dan xudt ortho : Uo = \I,u'f + uS + o
DAan xudt meta : Um = \l,u% + ud = o

Mo M2 ) H2

i
‘ [3%]

Ha

1!
a) para ° b) ortho c) meta

Hinh [1.14

b. Mot vecto momen hudng vao nhan, mét vectoc momen

huong tit nhan ra ngoai : nitranilin (uu = 39D, 3 = 1,6 D).
Dan xudt para : up = u2 + w3
Dan xuat ortho : Uo = \‘y% + 13— us
Dan xudt meta : Um = \Iyg + ud + ps

111.6.2.3. Su phadn cuc hoa phan tu

1. Phén cuc hoa bién dang

Mot phan ta (c6 cuc hay khong cd cuc) néu duge dat trong
moét dién trudng thi dudi tac dung cua dién trudng, sé co su
xé dich dam may dién ti so vdi cac hat nhan nguyén tu va
td d6 cd su xé dich tuong d6i cua cdac hat nhan trong phan
ta. Dién truong nhu vay cod tdc dung lam phan cuc hoa phan
td va tid do lam xudt hién trong phan ta mot momen ludng
cuc cam ung. Su phan cuc nay dugc goi la sy phdan cuc hod
cam ung hay su phan cuc hod bién dang

Momen ludng cuc cam ung ty lé thuan vdi cuong do dién
truong E.
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