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2.1. Cơ sở lý thuyết của phƣơng pháp MO

H2
+ ion H ─ H+: 1 electron quay quanh 2 protons
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2.1. Cơ sở lý thuyết của phƣơng pháp MO

 Quan ñieåm cuûa phöông phaùp MO:

 Giải phương trình sóng Schrodinger của 
từng e riêng biệt

 Phân tử là hệ gồm tổng phương trình sóng 
của các electron và sẽ tồn tại ở trạng thái 
có năng lượng cực tiểu

 Phân tử là nguyên tử đa nhân. Các e 
chuyển động quanh các nhạt nhân. 

 Caùc orbital phaân töû coù theå coù 1 taâm, 2 

taâm hay nhieàu taâm tuyø thuoäc vaøo soá 

nguyeân töû tham gia taïo thaønh lieân keát
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2.2. Kết quả của phƣơng pháp MO

Noäi dung cô baûn cuûa phöông phaùp MO veà lieân keát coäng hoùa trò

Caùc orbital phaân töû ñöôïc taïo thaønh do söï toå hôïp tuyeán tính 

caùc orbital nguyeân töû (töùc do caùc orbital nguyeân töû xen phuû 

laãn nhau). 
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Noäi dung cô baûn cuûa phöông phaùp MO veà lieân keát coäng hoùa trò

 Söï toå hôïp caùc orbital phaân töû töø caùc orbital nguyeân töû chæ 

xaûy ra khi coù ñuû caùc ñieàu kieän sau:

 Caùc orbital nguyeân töû phaûi gaàn nhau veà maët naêng löôïng.

 Caùc orbital nguyeân töû phaûi che phuû nhau ñaùng keå.

 Caùc orbital nguyeân töû phaûi ñoái xöùng gioáng nhau ñoái vôùi 

ñöôøng lieân keát trong phaân töû

Không tạo liên kết Không tạo liên kết Tạo liên kết
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Noäi dung cô baûn cuûa phöông phaùp MO veà lieân keát coäng hoùa trò

 Trạng thái của e được xác định bằng các MO. 

 Caùc orbital phaân töû ñöôïc kyù hieäu laø , , , ... tuyø 

thuoäc vaøo söï ñònh höôùng cuûa chuùng ñoái vôùi truïc noái 

caùc haït nhaân nguyeân töû. 

AO trong ngtử s p d f

MO trong ptử
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 Số MO tạo thành bằng tổng số AO tham gia tổ hợp

 Söï toå hôïp tuyeán tính coäng caùc orbital nguyeân töû taïo 

thaønh caùc orbital phaân töû lieân keát coù naêng löôïng thaáp 

hôn caùc orbital nguyeân töû ban ñaàu. Orbital phaân töû 

naøy ñöôïc goïi laø orbital phaân töû lieân keát. Kyù hieäu 

chuùng laø: 
1s

, 
2s

, 
2px

, 
2py

, 
2pz

...: EMO < EAO

 Söï toå hôïp tuyeán tính tröø caùc orbital nguyeân töû taïo 

thaønh caùc orbital phaân töû phaûn lieân keát coù naêng löôïng 

cao hôn caùc orbital nguyeân töû ban ñaàu. Caùc orbital 

phaân töû naøy ñöôïc goïi laø orbital phaûn phaân töû lieân keát. 

Kyù hieäu caùc orbital phaân töû phaûn lieân keát laø *
1s

, *
2s

, 

*
2px

, *
2py

, *
2pz

...: EMO* > EAO

Tổ hợp 2 Orbital nguyên tử
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Tổ hợp 2 Orbital nguyên tử s

Phương trình tổng quát:
ca (1sa) cb (1sb)]

n A.O.’s n M.O.’s
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Tổ hợp 2 Orbital nguyên tử p dọc trục liên kết
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Tổ hợp 2 Orbital nguyên tử p vuông góc trục liên kết
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Tổ hợp 2 Orbital nguyên tử d

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com
https://fb.com/tailieudientucntt


Không tạo liên kết Không tạo liên kếtTạo liên kết
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Orbital phân tử không liên kết

 Caùc orbital nguyeân töû khoâng 

tham gia toå hôïp vôùi caùc orbital 

nguyeân töû khaùc khi hình thaønh 

phaân töû seõ ñöôïc chuyeån nguyeân 

veïn vaøo phaân töû vaø ñöôïc goïi 

teân laø orbital phaân töû  khoâng 

lieân keát. 

 Caùc orbital phaân töû khoâng lieân 

keát chæ coù hình daïng vaø möùc 

naêng löôïng hoaøn toaøn gioáng vôùi 

orbital nguyeân töû chuyeån thaønh 

noù. 

 Kyù hieäu laø 
0

2s
, 

0

2px
, 

0

2py
, 

0

2pz
...: EMOo = EAO
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Sự phân bố e trên các MO

 Veà maët naêng löôïng caùc orbital phaân töû coù theå ñöôïc saép 

xeáp theo traät töï taêng daàn nhöng khoâng theo moät quy luaät 

roõ raøng laém, phuï thuoäc nhieàu vaøo söï cheânh leäch naêng 

löôïng giöõa caùc orbital nguyeân töû toå hôïp thaønh caùc orbital 

phaân töû.

 Trong phaân töû caùc electron phaân boá treân caùc orbital phaân 

töû theo caùc quy luaät gioáng nhö treân caùc orbital nguyeân töû 

goàm

 Nguyeân lyù vöõng beàn

 Nguyeân lyù Pauli

 Quy taéc Hund
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 Cứ một cặp e phân bố trên MO* có tác dụng đẩy 2 nhân ra xa sẽ 

triệt tiêu tác động hút 2 nhân lại gần của một cặp e phân bố trên 

MOlk tương ứng 

 Liên kết sẽ được tạo thành khi tác động hút giữa 2 nhân mạnh 

hơn.

 Một bậc lk ứng với một cặp e phân bố trên MOlk không bị triệt tiêu

 Tên của lk được gọi bằng tên của MOlk chứa cặp e không bị triệt 

tiêu

 BLK tăng thì năng lượng liên kết tăng còn độ dài liên kết giảm

SLK

ee
BLK

lk

2

Bậc liên kết
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Mô tả cấu trúc phân tử gồm các bƣớc

 Bước 1: Xét sự tạo thành MO từ các AO

 Bước 2: Sắp xếp các MO theo thứ tự năng lượng tăng 

dần

 Bước 3: Xếp các e vào các MO

 Bước 4: Xét các đặc trưng liên kết
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2.3.1. Áp dụng phương pháp MO cho các phân tử 2 nguyên tử chu kỳ I

Phân tử – H2
+

BLK = 0,5

NLLK = 255 kJ/mol
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Phân tử – H2

BLK = 1

NLLK = 458 kJ/mol
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Phân tử 2 nguyên tử

Bậc liên kết = ½ [(Số e trên MO) – (Số e trên MO*)]

Liên kết Bậc liên kết
Chiều dài 

liên kết

Năng lượng 

liên kết

H2
+ 0.5 105 pm 255 kJ/mol

H2 1.0 74 pm 458 kJ/mol
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Phân tử – He2
+

BLK = 0,5

NLLK = 251 kJ/mol
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Phân tử – He2

BLK = 0
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2.3.2 Áp dụng phương pháp MO cho các phân tử 2 nguyên tử

chu kỳ II

 Hai phân tử cùng loại của các nguyên tố chu kỳ II

 Phân mức năng lượng của các Orbital phân tử của những 

nguyên tố cuối chu kỳ II

 Phân mức năng lượng của các Orbital phân tử của những 

nguyên tố đầu chu kỳ II

 Các phân tử hai nguyên tử khác loại của những nguyên tố 

chu kỳ II
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Phân tử 2 nguyên tử của các nguyên tố chu kỳ 2- orbital

 Orbital nguyên tử hoá trị của các nguyên tố chu kỳ II : 2s và 2p

 Theo phương dọc trục liên kết: 2 Nguyên tử có 2 AO 2s và 2AO 2pz

zzzz
pBpBpApAsBsBsAsA

cccc
22222222

2 AO 2s  2s và 2s*

2AO 2pz  2pz và 2pz*

2s

2s*

2pz

2pz*
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Phân tử 2 nguyên tử của các nguyên tố chu kỳ 2- orbital
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Phân tử 2 nguyên tử - Năng lƣợng của AO

Nguyeân toá Li Be B C N O F Ne

E
2s–2p

(eV) 1,9 2,8 5,7 8,1 11,4 18,9 22,6 26,8
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Trật tự năng 

lượng các MO 

trong phân tử 

2 nguyên tử

Caùc nguyeân toá ñaàu chu kyø 

coù söï cheânh leäch naêng 

löôïng giöõa 2s vaø 2p ít khaùc 

nhau

Caùc nguyeân toá cuoái chu kyø 

coù söï cheânh leäch naêng 

löôïng giöõa 2s vaø 2p caùch 

xa nhau
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Tổ hợp 2 Orbital nguyên tử 2p
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Tổ hợp 2 Orbital 

nguyên tử 2p
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Chiều dài liên kết phụ thuộc vào số electron trong phân tử hai 

nguyên tử

Thêm e vào 

orbitals liên kết

Thêm e vào 

orbital phản liên kết
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Phân tử Li2 – 6electron

Li2 ( 1s)
2 ( *1s)

2 ( 2s)
2

Triệt tiêu LK

BLK = ½ [(4) – (2)] = 1.0
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Phân tử – Be2

BLK = ½ [(4) – (4)] = 0.0

Be2 ( 1s)
2

u( 1s)
2 ( 2s)

2 ( *
2s)

2

Triệt tiêu LK Triệt tiêu LK

NLLK = 10 kJ mol-1
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Phân tử – B2
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Phân tử – O2

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com
https://fb.com/tailieudientucntt


Phân tử – F2
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Sắp xếp điện tử vào phân tử hai nguyên tử từ các 

nguyên tố chu kỳ II
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Các phân tử hai nguyên tử của các nguyên tố đầu chu kỳ II

MO Li
2

Be
2

B
2

C
2

N
2

N
2

+

Toång soá e 6 8 10 12 14 13

2px
*

2py
*, 

2pz
*

2px

2py
, 

2pz

2s
*

2s

1s
*

1s

Baäc lieân keát 1 0 1 2 3 2,5

Chieàu daøi lk (A
0
) 2,67 – 1,59 1,24 1,10 1,12

NL lieân keát (kJ/mol) 105 – 289 599 940 828

Tính thuaän töø nghòch – thuaän nghòch nghòch thuaän
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Các phân tử hai nguyên tử của các nguyên tố cuối chu kỳ II

MO O
2

+
O

2
O

2

–
F

2
F

2

–
Ne

2

Toång soá e 15 16 17 18 19 20

2px
*

2py
*, 

2pz
*

2py
, 

2pz

2px

2s
*

2s

1s
*

1s

Baäc lieân keát 2,5 2 1,5 1 0,5 0

Chieàu daøi lk (A
0
) 1,12 1,21 1,26 1,41 –

NL lieân keát (kJ/mol) 629 494 328 154 –

Tính thuaän töø thuaän Thuaän thuaän nghòch thuaän –
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Caùc phaân töû 2 nguyeân töû khaùc loaïi cuûa caùc nguyeân toá 

chu kyø 2

 Do hai nguyeân töû cuûa 2 nguyeân toá khaùc nhau veà ñoä 

aâm ñieän neân 

 AO cuûa nguyeân toá döông ñieän hôn seõ goùp chuû yeáu 

vaøo MO phaûn lieân keát

 AO cuûa nguyeân toá aâm ñieän hôn seõ goùp chuû yeáu 

vaøo MO lieân keát.
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Phân tử  HF
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Phân tử LiF
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Phân tử  CO

BLK =3

1lk và 2 lk 

tạo nên 3 lk của CO
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Phân tử NO
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Phân tử ICl
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Caùc phaân töû hai nguyeân töû khaùc loaïi cuûa caùc nguyeân toá chu kyø 2

MO N
2

CO CN
–

NO
+

Toång soá e 14 14 14 14

2px
*

2py
*, 

2pz
*

2px

2py
, 

2pz

2s
*

2s

1s
*

1s

Baäc lieân keát 3 3 3 3

Chieàu daøi lieân keát (A
0
) 1,10 1,13 1,14 1,06

NL lieân keát (kJ/mol) 940 1076 1004 1051

Tính thuaän töø nghòch nghòch nghòch nghòch
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Trật tự sắp xếp năng lƣợng của các MO tạo thành

Giống như 

 Trật tự sắp xếp orbital phân tử của 2 nguyên tử cùng loại 

cuối CK 2 nếu cả 2 nguyên tố đều là cuối CK 

 Trật tự sắp xếp orbital phân tử của 2 ngtử cùng loại đầu 

CK 2 nếu 

 Cả 2 nguyên tố đều là các nguyên tố đầu CK 2 

 Một trong 2 nguyên tố là nguyên tố đầu CK 2 

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com
https://fb.com/tailieudientucntt


2.4. Một vài thí dụ khác

Phân tử H2O
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Phân tử NH3
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Phân tử CH4

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com
https://fb.com/tailieudientucntt


So sánh các thuyết liên kết công hoá trị 

Các mẫu liên kết:

Thuyết Lewis và VSEPR

Thuyết Valence Bond (VB)

Thuyết Molecular Orbital (MO)

Mức độ dễ 

sử dụng 
Độ chính xác
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Mối liên quan giữa bậc liên kết và năng lƣơng 

liên kết

Bậc liên kết càng 

cao thì năng lượng 

liên kết càng cao
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Mối liên quan giữa bậc liên kết và chiều dài liên 

kết

Bậc liên kết càng 

cao thì chiều dài 

liên kết càng ngắn
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Mối liên quan giữa năng lƣợng liên kết và chiều 

dài liên kết

Năng lượng liên kết  

càng cao thì chiều 

dài liên kết càng 

ngắn
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Công hoá trị có cực và không cực

Phaân töû coäng hoùa trò coù cöïc laø do söï phaân boá maät ñoä 

electron trong phaân töû gaàn vôùi nguyeân töû aâm ñieän hôn 

laøm cho nguyeân töû coù ñoä aâm ñieän lôùn tích ñieän aâm vaø 

nguyeân töû coøn laïi tích ñieän döông.

Phaân töû coäng hoaù trò khoâng cöïc laø phaân töû taïo thaønh töø 

caùc nguyeân töû cuøng moät loaïi nguyeân toá (N
2

H
2

O
2
…) hoaëc 

phaân töû coù tính ñoái xöùng (CO
2

CS
2

CCl
4

C
6
H

6
…)
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Löôõng cöïc vaø moment löôõng cöïc

Phaân töû coù cöïc: xuaát hieän löôõng cöïc ñieän goàm hai taâm coù 

ñieän tích baèng nhau nhöng traùi daáu (
+ -

) , caùch nhau khoaûng 

caùch l goïi laø ñoä daøi löôõng cöïc.

Moment löôõng cöïc: laø ñaïi löôïng vectô coù chieàu qui öôùc töø 

cöïc döông ñeán cöïc aâm.

 Coù ñoä lôùn     = lx Thöïc teá thöôøng ño baèng ñôn vò 

debye (D)

Trong heä thoáng CGS = 10
-18

ñôn vò tónh ñieän x cm

Trong heä thoáng SI = 3.336 x 10
-33

Culong-meùt (C.m).

Phaân töû coäng hoaù trò:  =  0 4 D. caøng lôùn thì phaân töû 

caøng coù cöïc maïnh.

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

http://cuuduongthancong.com
https://fb.com/tailieudientucntt


AO(2)AO(1)
AO(2)

AO(1)

AO(2)

AO(1)

AO(2)

AO(1)

< 0.5 : Cht không phân cực 0.5 < < 1.7 : Cht phân cực    > 1.7 : Lk ion
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