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CHUONG II: CAUTAO NGUYEN TU VA LIEN KET
TRONG CHAT RAN"***

2.1. Céu tao nguyén tir
2.1.1. Cac khéi niém co ban

Nguyén tir 1a hat nho nhit ciu tao nén cac chat, khong thé chia nho hon nita bang
cac phuong phap hoa hoc. Nguyén tir bao gom hat nh&n (c&c proton + c&c neutron) va
cac dién tur (electron), c6 khoi lugng va dién tich cho theo bang

Khoi lwong (gam) Pién tich (Coulomb)
Proton 1,673 x 10 +1,602 x 107
Neutron 1,675 x 102 0
Pién tir 9,109 x 10 -1,602 x 107"

~ Do khéi lrong dién tr rat nho nén khéi hrong nguyén tir = khoi lugng proton +
khoi lugng neutron.

S6 hiéu nguyén tir Z (atomic number) = s6 proton trong nhan ciia mot nguyén tir
ctia mgt nguyeén to.

Trong mot nguyén tir trung hoa: S6 hiu nguyén tir Z = s6 proton = so dién tich
hat nhan = s6 dién tr = s0 thtr tw Z ctia nguyén t6 trong bang phan loai tuan hoan. Moi
gia tri cua Z xac dinh mot nguyén td hda hoc.

S6 khdi A cia hat nhan (mass number) = Z (tong s6 proton) + N (tong sb
neutron)

MJi nguyén tir cia mot nguyén té sé duoc dic trung day du bang hai dai lugng 13
s6 khoi A va va sb hiéu nguyén tir Z, ky hiéu 4 x véi X 1a ky hiéu nguyén t6 hoa hoc.

Vi du: ®ci cho biét nguyén t6 hoa hoc 1a Clo, sb hiéu nguyén tir = 17, s6 khéi =

35. Do do nguyen tir clo c6 dién tich hat nhan 12 +17, sb proton = s dién tir = 17, s6
neutron =35 - 17 = 18, 6 khoi lugng nguyén tr 1a 18 + 17 = 35 dvc va nguyén t6 Clo
nam & O thtr 17 trong bang hé théng tuan hoan céc nguyeén té.

Pong vi (isotope): nhiing nguyén tir ciia mot nguyén to ¢6 sb proton Z gidng
nhau nhung so khoi A khac nhau (so neutron N khac nhau) duoc goi 1a nhiing dong vi
ctia nguyén to do.

Vi du: Clo ¢6 hai dong vi bén la * c1 va 7 a1, chling déu c6 Z = 17, nhung ¢6 sb
neutron khac nhau, teong ung la 18 va 20.

Mol: luong chit chtra 6,023 x 1023 hat vi md (nguyén tir, phan tir, dién tir...)

S6 Avogadro (AN) = s nguyén tir c6 trong mot mol = 6,023 x 1023 ngtir/mol.

Pon vi khdi lrgng nguyén tir (atomic mass unit), amu: Theo céng udc qubc té,
1 amu bang 1/12 khéi lugng cua mot nguyén ti cachon *C.

! Lam Ngoc Thién, Cdu tao chdt dai cuong, NXB PHQG Ha ndi, 2001.
2 bao Dinh Thuce, Nguyén tir va lién két héa hoc, NXB Giao duc, 2003.
¥ Nguyén Dinh Soa, Héa dai curong, NXB DPHQG TP Ho Chi Minh, 2001
William D. Callister, Jr., Material Science & Engineering - An introduction, 6™ edition, John Wiley & Son.
Inc., New York, USA, 2003.
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lamu= —m_ = ———=1,66 x10 g

12 12 AN

Don vi khéi luong nguyén tir con duoc goi 1a don vi cacbon (dvc).

Khéi lwgng nguyén tir twong doi (relative atomic mass) hay nguyén tir khoi, Ax
cua mdt nguyén tir X cho biét khoi Iwgng ctia nguyén tir X gap bao nhiéu lan 1/12 khoi
lwong cua nguyén tir cachon **C.

Ay khdng c6 thir nguyén.

Ax =My : amu

Vidu Ay =1,0079. Ac = 12,0011.

Khéi lwgng mol, My Ia khdi lugng cia mot mol chat X (nguyén tir, phan tir ...)
va dugc tinh bang gam, con goi la nguyén tir gam, phan tir gam ...

My c6 don vi la g/mol.

My = My : Nx v&i Nx la lwong chat X (tinh ra mol) c6 khéi luong 14 my (tinh ra
gam).

Vi du khéi lwong 1 mol cta nguyén tir Clo = nguyén tir gam = 35,453 g/mol.
2.1.2. Cau tao nguyeén tir
2.1.2.1. Thuyét cau tao nguyén tir Bohr

Nam 1913, Bohr dua ra thuyét ciu tao nguyén tir gom ba dinh dé:

e Dién tir quay quanh hat nhan khong phai trén nhitng quy dao bat ky ma trén
nhitng quy dao tron, dong tdm cd ban kinh nhat dinh goi la nhiing quy dao bén (hay
quy dao cho phép).

e Khi quay trén nhiing quy dao bén nay, dién tir khdng phét ra nang luong dién tir,

e Nang lugng (E) chi dugc phat ra hay hap thu khi dién tir chuyén tir quy dao bén

nay sang quy dao ben khé4c va bang hiéu s6 nang luong cia dién tir ¢ trang thai dau,
Eg, VA trang thai cudi, E.

E = |Eq— E¢| = hv v&i v 12 tan s6 bic xa, h 12 hing s Planck = 6,626 x 10 J.s.

Orbital electron Photon Photon

(a) Energy absorbed (b) Energy emitted

Thanh céng caa thuyét Bohr:
e Tinh duoc ban kinh cac quy dao bén cd thé cd trong nguyén ti, toc do va nang
luong cua dién tur khi chuyén dong trén cac quy dao bén do.

hy hy

2, 2
, , , - A _ n-h L.
Ban kinh cac quy dao bén: r = ———— vai
T2 2
4% "me Z
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n: s6 luong tir chinh = 1, 2, 3..., m = 9,1 x 10% g, Z: dién tich hat nhan nguyén
to
e = 4,8 x 10™ don vi tinh dién cgs (1 don vi tinh dién cgs = 1/2,9979 x 10° C).
h=6,626 x 10% erg.s
Khi n = 1, ban kinh Bohr r = 5,29 x 10 m = 0,529 A.
Téc d6 chuyén dong cua dién tir trén quy dao bén: v = 1x2¢2
n h

Nang luong cia dién tir: € = ~ %X Zn%z [eV]
n
1eV=16x10"erg=3,8x10% cal.
e Giai thich duoc ban chét vat Iy cua quang pho vach nguyén tir va tinh toan vi tri
cac vach quang pho hydro trong viing anh sang thay dugc.
Nhwoe diém:
e Khong xac dinh dugc vi tri cta dién tir khi chuyén tir quy dao ndy sang quy dao
khéc.
e Khong gidi thich duge cac dac trung quang pho quan trong nhu cuong d6 va do
bdi cua cac vach quang pho.
e Khong cho két qua phu hop thue nghiém khi tinh toan nang luong cua dién ttr
trong nhitng nguyén tir nhi¢u dién tir (ngay ca doi vai Heli).
2.1.2.2. Thuyét ciu tao nguyén tir hién dai theo co hoc lwong tir
2.1.2.2.1. C4c luan diém co sé
Hat vi md déu ¢ tinh chat hat va séng. Ban chat séng thé hién qua hién tugng
giao thoa va nhiéu xa anh sang, con ban chat hat thé hién qua hién tugng hiéu tng
quang dién (chiéu anh sang vao kim loai s& phat ra dién tur) va hi¢u tng Compton (anh
sang gap mot vat thi mot phan anh sang bi khuéch tan nhung c6 tan s6 nho hon tan s6
cua anh sang toi).
De Broglle (1924) da dua ra gia thuyét vé tinh chat ndy qua hé thirc A = h/mv —
Hat vi m6 c6 khdi lugng m khi chuyén dong vai tc d6 v s& tao nén song truyén di véi
budc song A.
Nguyén Iy bét dinh Heisenberg (1927): khdng thé dong thoi xac dinh chinh xac
ca vi tri 1an toc do cua hat vi mo.
AXAV > h/2m v6i Ax 1 do bét dinh vé vi tri va Av 1 do bét dinh vé toc do.
— Khi biét chinh xac tbc do chuyén dong cua hat vi md, chi c6 thé biét xac sut
€O mat cua nd ¢ cho nao do trong khong gian.
Function (ham) va Operator (toan ti)
Function: chuyén mét hodc nhiéu s thanh mot s khac.
Vi du: 1ay mot s6 rdi nhan véi chinhnd — y=f(x) =x2,x =2thiy = 4
Operator: chuyén mot ham thanh mot ham khac

Vi du: 14y mot ham rdi binh phuong ham d6 — £ =72, £ sin(x) = sin’(x)
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2.1.2.2.2. Phwong trinh séng Schrodinger (1926)
Phuong trinh séng Schrédinger cho dién tir

HY =EY

A 1 o2 o2 02 N M 7 N N 1 M M 7 7

H:-_z( IRSLAIRSLAN B Y HEIL TN 35 13 I
2 = axi 8yi azi i:1A:1|&A_£i| i=1 i [i_[j‘ Ale>AR_A_&B|

= 'IA'e tv ne+\7ee + \7nn = Toan ti dong niang T * Toin t& th&€ ning V

Giai phuong trinh Schrédinger véi toan tir Hamilton cho dién tir (H ) s€ thu dugc
nang lugng cua dién tir (E) va ham song dién tir (V).

Y = W(X1,X,...,XN) Ia ham song dién tir ctia hé phu thudc vao 3N toa d6 khdng
gian (ry,r,...,rN) va N toa do spin (51,S,...,SN) cta dién tir (ky hiéu chung cho toa do
khong gian va toa do spin la xi).

Y nghia vt ly ciia ham song

- Ham séng N dién tr W( X1,Xo,...,XN) = W¥( r1,51,2,55,...,FN,sN)

- Binh phuong ham séng [¥( X1,X2,. . .XN)[? dx;0x,...dxN biéu thi xac suit tim
thay dong thoi dién tir 1 trong khong gian dx;, dién tir 2 trong khéng gian dx,, ..., dién
ta N trong khéng gian dxN.

- X4c suét tim thay N dién tir trong toan bo khong gian phai bang 1

¥ 0 X e )] A 0 e dxy 71 ()

2.1.2.2.3. Trang thai dién tir trong nguyén tir va dam may dién tir
Theo co hoc lugng tu, khi chuyen dong xung quanh hat nhan, dién ttr c6 thé co

mit ¢ bat ky thoi diém ndo véi xac suat c6 mat khac nhau, tao thanh viing khdng gian
bao quanh hat nhan goi la dam may dién tr hay orbital nguyén tur.

Pam may dién tir con duoc quy ude la ving khong gian gan hat nhan ma xac suat
€6 mat cua dién tir chiém khoang 90% va hinh dang dam may duoc gidi han boi bé
mat tao thanh tir cAc diém cd mat do xac suat bang nhau.
2.1.2.3. C4c s6 lwgng tir va ¥ nghia

Viéc giai phuong trinh Schrédinger cho thay:

e Dién tir chi c6 thé nim trén nhitg mirc nang luong roi rac

e Xuat hién bdn s lwong tir biéu thi trang thai cua dién tr trong nguyén tir: n, I, m
vas.
2.1.2.3.1. S6 lwong tir chinh, n

e S6 luong tir chinh, n, x4c dinh trang thai nang luong cua dién tir trong nguyén ti,
con goi la muc nang lugng

e nlasénguyénduong=1,2,3,4..., o
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Vi du déi véi nguyén tix hydro & = - o ST —ev
n n
n =1 — Trang thai ning luong nho nhét, E;
n = oo — Trang thai nang luong 16n nhat, E,,= 0 — nguyén tir da bi ion hoa
e O diéu kién binh thuong, dién tir nam trén nhitg muc nang lugng thap (trang
théi co ban), khi bj kich thich (nhan nang luong tir ngoai vao) thi dién tir s& nhéy lén
nhitng mirc nang luong cao hon (trang thai kich thich). Khi chuyén trang théi, dién tur
s& hap thu hay phat ra ning luong — nguyén nhan xuit hién quang phd nguyén tir.
e Cac dién tu c6 cung gia tri n (cung mirc nang lugng) hop thanh 16p lugng tur (chu
ky trong bang phan loai tuan hoan)
S6 lugng tir chinh, n = 1 2 3 4 5 6 7
Ky hiéu 16p lugng tir tuong ung: KLMNUOVP Q
e SH lwong tir chinh, n, xac dinh kich thudc cua orbital, n cang 16n kich thudc cua
orbital cang 16n, mirc nang leong cang cao.
E.:<E,<Ez<...<E,
2.1.2.3.2. S6 lwong tir orbital, |
e S6 lugng tir orbital, I, cho biét hinh dang cac orbital.
e |lasénguyén duong =0, 1,2, 3,4, ... (n—1).
e Cac dién tir trong mdi 16p hegng tir €6 cling gid tri | (cing phan mirc nang luong)
hop thanh phéan 16p luong tir
S6 luong tir orbital, | = 0
Ky hiéu phén 16p luong tir S

1 2
p d f

J




yz? 2(x%-y?) y(3x2-y?)

2.1.2.3.3. S6 lwong tir tir, m
e S6 luong tir tir, m, cho biét sy dinh hudng trong khdng gian cta cac orbital.
e m=0,+1+2,...., %I
=0—> m=0— phan 16p s: 1 orbital s
I=1—>m=0,+1— phan lop p: c6 3 orbital px, py va pz (m = 0)

15
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=2 —>m=0,+1, +2 — phan lop d: c6 5 orbital dxy, dxz, d . (m = 0), dyz,
d 2__2

y

2.1.2.3.4. S6 lwong tir spin, s

e S6 luong tir spin, s, Xac dinh trang thai chuyén dong riéng cua dién tir

e Theo quan niém c6 dién, su chuyén dong riéng cua dién tir ‘Ié su tw quay cua dién
tir quanh truc cua minh. Sy tu quay cua dién tir dwoc dac trung bang so lwong tir spin s

Quy wéc: s = +1/2 khi dién tir quay thudn chiéu kim dong ho va s = -1/2 khi dién

tur quay nguoc chicu kim dong ho.

e Theo quan niém hién dai, trang thai chuyén dong riéng cua dién tir dac trung cho
tinh chat spin (quay tron) cua di¢n tir dudi tac dung cua tir truong. Tinh chat spin duoc
dung d¢ giai thich thi nghiém cua Stern va Gerlach: khi cho dong nguyén ti hydro di

qua tir truong s& thu duge hai dong, mdi dong gom nhirng nguyén ti&r hydro co spin
dién tir dinh hudng giéng nhau nhung nguogc chiéu voi dong kia.

N S
I Spin up
‘ | B
-7 | garE ST
/ /
i \ o ¢ ( | m
{ Sun % N ) &/
N Tk = =
Y \\“--w”// e |
S N (a) (b) v

T6m lai: Trang thai dién tir trong nguyén tir duoc hoan toan xac dinh bang 4 sb
lwgng tir n, I, mva s dac trung cho kich thudce, hinh dang, sy dinh huéng trong khong
gian cua cac orbital va su tu quay cta dién tu.

Trong mot sb truong hop orbital s va p két hop voi nhau tao ra cac orbital lai hoa
spn vai n la sé orbital p tham gia. n co gia tri bang 1, 2 va 3 tuong tng vai cac orbital
lai hoa sp, sp va sp®. Céc nguyen t6 nhom 111A, IVA va VA trong bang tuan hoan la
nhing nguyén t6 thu:ong tao cac orbital lai hoa.

2.1.2.4. Cac quy tic sip xép dién tir trong nguyén tir
2.1.2.4.1. Nguyén Iy loai trir Pauli
e Trong nguyén tir khdng thé c6 hai dién tir ¢6 cing bén sd luong tirn, |, mvas
e MBJi orbital nguyén tir duoc dic trung bang 3 s6 lugng tir n, I, m nhat dinh va chi
C0 thé chira toi da hai dién tr ¢ spin nguoc chiéu nhau
e Hai dién tr & trén cung mot orbital va cd spin nguoc nhau goi la nhitng dién tir
ghép doi, con nhirng dién tir & mot minh trén mot orbital goi la nhitng dién tir doc than.
e Sb dién tir toi da trén mdi 16p hrong tir tinh theo 2n°

n | Sédién tir tdi da trén mdi 16p (2n°) S6 dién tir tbi da trong orbitals
1 |2(1H=2 s?

2 |2029=8 s%p®

3 [2(3)=18 s?p°d™®

4 |2(4%)=32 sp°d'ofH

2.1.2.4.2. Nguyén Iy virng bén
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e Trang thai bén vimg nhit cta dién tir trong nguyén tir 12 trang thai twrong tng véi
gia tri nang luong thap nhat.

e Céc dién tir trong nguyén tir s& lan luot sap xép vao céc orbital cd nang luong tir
thap dén cao.

e Céc dién tur chiém cac 16p dién day ngoai cung goi la cac dién tr hoa tri. Day
chinh 1a céc dién tir s& tham gia vao lién két trong chat ran.

e Quy tic Aufbau hoic Kleshkovski:

5f——————— n:7

7S w—
1s 6p——— n==6
65 = f———————
25 2p 5p——— n=>5
. 4 v = ——
'3s 3p 134 4 e n=4
fas |
- e  ye— n=3
i 35 =
55 5p - [Bd - [5F
— 2 - oo Emm n= 2
|65 6p 6d =
o 25 w—
\7s 7p
8s
L 15w n=1

2.1.2.4.3. Quy tic Hund
e Trong gidi han mot phan 16p luong tir, cac dién tir s& sip xép trén céc orbital
nguyeén tir sao cho tong so dién tir doc than la cuc dai.
e Céic dién tr phai chiém mdi dién tir mot orbital, chi sau khi hét orbital ty do
ching mai chiu ghép doi véi cac dién tir da chiém céc orbital mot minh.
Vi du:

N (z =7) Tl Tl R F(z=29) Tl Tl Tl TlT

1s2 2s? 2p? 1s2 2s? 2p*®
2.1.2.5. Bang tuin hoan

e Dua vao ciu hinh dién tir ma cac nguyén t6 duoc sip xép trong bang tuan hoan.

e Theo sy ting dan cua sb hiéu nguyén tir, caC nguyén t6 s& dugc xép trong 7 hang
(goi 1a chu ky) va trong cac cot (goi la nhdm — c6 cung so dién tur hoa tri va cung tinh
chat ly, héa). S6 hiéu cua nhdm chi ra so dién tir san sang dé lién ket.

Nhom 0: nhém khi tro ¢6 cac 16p dién tir d4 dién day va cau hinh dién tir bén.

, Nhém VIIA (nhom Halogen: F: Cl, Br, I, At) va nhém VIA (O, S, Se, Te, Po),

thicu 1 va 2 dién tur tuong tng, nén dé nhan thém 1 va 2 dién tir @€ tao thanh anion.
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Nhém IA (Li, Na, K, Rb, Cs, Fr) va nhém II1A (Be, Mg, Ca, Sr, Ba, Ra), du 1 va
2 dién tir trong tng, nén dé cho 1 va 2 dién tir dé tao thanh cation.

Ttr nhém 1B d&én nhém 11B 14 nhdm cac kim loai chuyén tiép con cac nhom
1A, IVA va VA la nhitng nhom trung gian gitra kim loai va khéng kim loai.

e Do am dién 1a kha nang mot nguyén tir cua mot nguyén td hat mat d6 dién tir vé
phia minh khi tao lién két voi nguyén tir ciia mot nguyén té khac — danh gia kha ning
nhan dién tir ciia nguyén tir.

e Trong cung chu ky thi d6 &m dién s& tang tur trdi sang phai, con trong cung nhom
thi d6 am dién s& giam tir trén xudng dudi.

L W
@\ <
) o 5
¥ — g
q'>) —~ Metal R
B o ~R=
B Key G.) - -
' > ;_.;,.n-‘—'f.turnl: niussbher Nonmetal U
H, A VI:._u*—.:l.mt-r.l X
L ) LT SR s iva
uLl Be L TR 2 m:u uin
11 [ES 13 L&
‘Na .[\1:.{ a e VB vig ¥ig ,I"_‘I'“I_'\ 1B 118 Jﬁ?.le': ﬁ?ﬂi
19 20 4 | X2 25 24 25 F- ] 28 0 k] 3t 32
:'LK_;' —_j 9.. P ‘ :]u El:.i'Hi' 5 l-:}".h: E::.lr;u 55’;[‘:&.‘- 'iuc';.’lj Eﬁ.‘-‘l bE uE-'l :Elc:l' :::;__ J':'Eﬁ
37 i 0 40 2] 42 a3 - 45 35 47 48 40 S0
Rb S r ir Mb o Ic He Rh Pd ] Cd n sn
[ b:oc || Bawl 1] e w2l 2504 1] 10007 | 102 a9l 064 | LOTAT | 10340 | L1482 | 1RASG | 1207
Cshga IR 2 N el B R ] 5] A
.Ji;_:'.ll l.:';.u savies || 1T840 | EBOSS | 1E3AS ) LS 192 RO | 19S50 | LS ST | 20050 | 20437 | 207, 1%
Fr |Ra | nae
Electropositive elements: Electronegative jements:
Readily give up electrons Readily acquire electrons
to become + ions. to become - ions.

2.2. Lién két trong chat rin
2.2.1. Lwe lién két va Nang lwong lién két

e Xét sy twong tac giira hai nguyén tir ¢ 1ap khi ching duoc mang dén gan nhau tir
khoang cach xa vo tan. O khoang cach xa, sy tuong tac gitra hai nguyén tir 1a khong
dang ké nhung khi ching dén gan nhau thi moi nguyén tir s€ tao ra nhirng lyc tac dong
I&n nguyén tr kia.

e C0 hai loai Iyc ma do 16n ciaa chdng Ia,ham cua khoang cach gitra hai nguyé:n tur.
Do la luc hut Fa (phu thude vao loai lién két riéng gitra hai nguyén tr) va luc day Fg
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(xuat hién khi hai 16p vo dién tir ciia hai nguyén tir bat ddu xen pha nhau). Tong hop
hai luc nay la Fy = Fa + Frcling l1a ham cua khoang cach gitra hai nguyén tir.
e Khi Fa = Fg thi Fy = 0 va khoang céch can bing giira hai nguyén tir 1a ro

Farce F

Potential energy E

Attraction

Repulsion

Repulsion

Attraction

—_—

—_—

\ Attractive force Fa

[

Eq |

- 3 7
1 -~ Interatomic separation r

| # Repulsive force Fp

T

T

Net force Fy,

g —

(e}

|
Irﬂ—-— Repulsive energy Eg
1
}

s e . i —— p—

a—

Interatomic separation r

—
A

-+ Net energy By

—

|

.

{:— Attractive energy E 4
E

(bl

Nguoi ta thuong dng thé ning thay cho lyc (voi quan hé E = [Far )

r r r
E, = fFNdr = JFAdr+fFRdr=EA+E

)

R
0

Khi r = ry thi Ey = Eo = Ning luong lién két giira hai nguyén ti.
e Khi hé cd nhiéu nguyén tir thi s& phét sinh ra luc va nang leong tuong tac giira
cac nguyén tir, tuy nhién moi nguyén tir ciing s€ cO mot gia tri nang luong lién két
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trong tu nhu Eo. DO 16n cua nang luong lién két va hinh dang ctua dudng cong thé
nang theo khoang cach giita cac nguyén tir s& thay doi tuy theo loai vat liéu va clng
phu thudc vao loai lién két giira cac nguyén ti.

e Rit nhiéu tinh chét vat liéu (nhiét d6 néng chay, modun dan hdi, hé sb dan na,
kha ning dan dién...) phu thudc vao nang luong lién két Ey, dang duong cong thé nang
— khoang cach va loai lién két.

2.2.2. CAc loai lién két
C6 hai loai lién két khac nhau duoc tim thy trong vat liéu:

e Lién két so cap hoic lién két hda hoc: dién tir dugc truyén cho nhau hodc chia sé
cho nhau dé nguyén tir dat cau hinh dién tr bén nhu céc nguyén tir khi tro. Day 14 loai
lien két manh véi ning luong lién két tir 100 — 1000 kJ/mol hozc 1 — 10 eV/nguyén ti.
Lién két so cip bao gom lién két ion, lién két cong hoa tri va lién két kim loai. Trong
mdi loai thi mdi lién két duge tao nén tir cac dién tir hoa tri va ban chat cua lién két
phu thudc vao cau trdc dién tir ctia nguyén tir tham gia.

e Lién két thir cap, lién két vat ly hoic lién két van der Waals: khong c6 su cho
nhan hoac chia sé dién tir ma do su tuong tac gitta cac ludng cuc cua phan tir hoac
nguyén tir. Pay 1a loai lién két yéu voi nang luong lién két < 10 kJ/mol hoic < 0,1
eV/nguyeén tir. Lién két hydro 1a mot dang dic biét cua loai lién két nay.

2.2.2.1. Lién két so cap

2.2.2.1.1. Lién két ion

Lién két ion co thé duoc tao thanh giita cac nguyén t6 c6 do duong dién cao (kim
loai) va nguyén té co d6 am dién cao (khdng kim loai). Dién tir s& dugc truyén tir
nguyeén tir ciia nguyén té c6 d6 duong dién cao sang nguyén tir ciia nguyén t6 c6 do am
dién cao dé tao thanh cation tich dién dwong va anion tich dién am. Do d6 luc lién két
ion 1a do luc hit tinh dién gitra c4c ion tich dién trai dau.

Vi du Na c6 cdu hinh 1s? 2s? 2p°® 3s' (d& cho 1 dién tir); Clo 1s? 2s? 2p® 3s® 3p°
(d& nhén 1 dién tr). Trong qua trinh ion hda dé tao cip Na* CI', dién tir cia Na & mirc
3s s& chuyén sang mirc 3p ciia Clo dé tao thanh ion Na* (cdu hinh dién tir bén gidng
nhu Ne) va CI™ (cdu hinh dién tir gibng Ar). Khi d6 Na sé& bi co lai: giam ban kinh tir
0,192 nm (dang nguyén tir) sang 0,095 nm (dang cation); con Cl s& dén ra: tang ban
kinh tir 0,099 nm (dang nguyén tr) sang 0,181 nm (dang cation). Na bi giam ban kinh
14 do ti 1¢ gilra dién tir/proton giam, hat nhan tich dién duong hon nén hat dam may
dién tir lai gan hon lam cho kich thudc nguyén tir giam. Viéc tang ban kinh cuia Clo
cling la do ti 1¢ gitra dién ti/proton tang.

Na (metal) O Cl (nonmetal)
unstable unstable

electron
Na (cation) — Cl (anion)
stable Coulombic stable

Attraction
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Electron transfe,

Nucleus

Na Cl

F () =+|Z,Z5| ¢*/(drex2)
Na* Cl

Trong lién két ion thé niang E duoc tinh theo:

2
E=E +E :—i‘i‘iz——zlzzq +E
A

R
roor" 47y r"

V6i g & hing s dién moi cua chan khong (8,85 x 10" F/m); Z, va Z, la héa tri
ctia Cac ion tuong umg; q la dién tich cua dién tir (1,6 x 10™° C); A, B, n la c4c hing sb
phu thudc vao tirng hé ion riéng.

lon thuong duoc xem ¢6 dang hinh cau nén c6 rat nhiéu cach tiép can dé tao lién
két ion, vi vay lién két ion 1a lién két khong dinh hudng. Do d6 dé vat liéu ion bén thi
tat ca cac ion duong phai c6 mot ion am & 1an can gan nhat trong khdng gian ba chiéu
va nguoc lai.

Do 16n cia nang luong lién két ion twong ddi 16n, thuong trong khoang 600 —
1500 kJ/mol hoidc 3 — 8 eV/nguyén tir, nén cac hop chat ion thuong cé nhiét 6 ndng
chay cao.
2.2.2.1.2. Lién két cong hoa tri

Trong lién két cong hda tri, cdu hinh dién tir bén 1a do sy chia sé dién tir giita cac
nguyén tir 1an can nhau. Hai nguyén tir tao lién két cong hoa tri s& gop it nhat mot dién
ttr vao lién két va dién tir da chia sé xem nhu thudc vé ca hai nguyén ti.

Vi du trong phan tir metan (CH,), nguyén tir cacbon c¢6 4 dién tir hoa tri trong khi
moi nguyén tir hydro chi ¢6 1 dién tir hoa tri. Sau khi cc dién tir hoa tri dd duoc chia
sé dé tao lién két cong hoa tri thi hydro c6 cdu hinh dién tr bén nhu cta He (2 dién tir
hoa tri) con cacbon ¢ cdu hinh dién tir bén nhu ctia Ne (8 dién tir hoa tri). Rt nhiéu
nguyén to khong kim loai (Hy, Cly, Fo, ...), chat ran nguyén t6 (Kim cuong, Si, Ge)
hodc hop chit nhu H,0, HNOs, HF, GaAs, InSb, SiC... déu tao thanh tir lién két cong
hoa tri.
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Lién két cong hoa tri co thé xem nhu duogc tao thanh boi sy xen phu gitra cac
orbital, vi vay lién két cOng hoa tri 1a lién két dinh hudng: 1ién két duoc tao thanh theo
hudng c6 su xen phu orbital 16n nhat.

Shared electron

Shared electron___\ — from carbon

from hydrogen

_— fa
.
\ P
/ g X o g
¢ TN N T
“' ‘," ‘,’
A w e
¢ (7)) ¢ || ¢ (1) e |
“_';,' ' ' e
/ ‘]‘
. " » . »
\ /' L ]
. Covalent bond T——

S lién két cong hoa tri toi da ma mdi nguyén tir ¢ thé tao dugce tinh theo 8 — N’
v6i N’ 14 s6 dién tir hoa tri ciia nguyén tir. Vi du Clo ¢ N = 7 nén chi tao duoc toi da 8
— 7 =1 lién két cong hoa tri, trong khi cachon c6 4 dién tir hoa tri nén co thé tao duoc
t6i da 4 lién két cong hoa tri.

Lién két cong hoa tri c6 thé rat manh nhu trong kim cwong (c6 nhiét do ndng
chay 3550 °C) hoic rit yéu nhu vé6i Bi (c6 nhiét do nong chay 270 °C).

Trong thuc té, rat it hop chét cd lién két ion hodc lién két cong hoa trj thuan nhat.
MGéi lién két gitra hai nguyén tir thuong vira mang tinh ion vira mang tinh cong hoa tri,
tly thudc VAo vi tri twong ddi cua ching trong bang tuan hoan hoic sy khac biét vé do
am dién. Khoang cach cang xa thi ban chat ion cua lién két cang rd va nguoc lai.

Phan tram dic tinh ion cua lién két gitra hai nguyén t6 A va B (A c¢6 do am dién
YA €20 hon yg) tinh theo

% dic tinh ion = * expl ~(0,25)(X, %X, )°] 2100
2.2.2.1.3. Lién két kim loai

Lién két kim loai 12 loai lién két chii yéu trong kim loai va hop kim. Céc dién tur
hoa tri trong kim loai khéng gan chat voi bat ky nguyén tir ndo ma tuong déi tu do di
chuyén trong toan bd kim loai tao thanh dam may dién tir. C4c dién tir con lai va nhan
nguyén tir tao thanh 18i ion c6 dién tich duong bang vé d6 16n voi dién tich &m cua
tong cac dién ttr hoa tri.

Lién két kim loai 1a lién két giira cac 18i ion dwong va dam may dién tir, do do
lién két nay cd tinh khdng dinh huéng, cac ion kim loai c6 khuynh hudng két hop voi
nhau tao ra cac cau tric cé do sit chit cao.

Lién két kim loai c6 thé thay doi tir manh nhu véi W (849 kJ/mol, nhiét d6 nong
chay 3410 °C) dén yéu nhu Hg (68 kJ/mol, nhiét d6 nong chay -39 °C).
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Electron cloud from valence electrons

ion core

2.2.2.2. Lién két thir cap

Lién két thir cip hau nhu ton tai trong moi nguyén tir, phan tir nhung thuong
dugce bé qua khi c6 mat mot trong ba loai lién két so cap. Lién két thir cap tim thiy
trong cac phan tir khi tro hodc gitta cac phan tir ma lién két trong ciu trdc phan tir caa
ching la lién két cong hoa tri.

Khi c6 mot sy phan cach gitta phan mang dién tich duong hodc &m ciia mot
nguyeén ttr hodc phan tir thi s& xut hién mot ludng cuc. Lién két thir cap hinh thanh tir
su twong tac tinh dién gitta mot dau duong cua ludng cuc ndy véi dau am cia ludng

cuc lan can.
.
—

I —

Atomic or molecular dipoles
Tuong tac ludng cuc thuong xuat hién giita cac ludng cuc cam ung (induced
dipoles) vai nhau, gitra ludng cuc cam tng va phan tr phan cuc (c6 ludng cuc thuong
Xuyén — permanent dipole); va gitra cdc phan tir ph&n cuc vai nhau. Lién két hydro la
mot dang lién két thar cap dic biét, dugc tim thay gitta mot vai loai phan tir c6 chira
hydro.

2.2.2.2.1. Twong tac giira cac lwong cwe cam wng (Fluctuating induced dipole
bonds)

Mot ludng cuc ¢6 thé duge sinh ra hodc cam Gmg trong nguyén tir hoic phan tir
€6 phan bo dién doi xung nhu trong hinh a) (sy phén bo trong toan khong gian cua
dién tur la doi xtng so vaéi hat nhan).

Nhdn nguyén tud Nhdn nguyén tu

& O

Pam mdy dién td . .
Fluctuating dipoles ST
asymmetric electron ex: liquid H2
Pam mdy dién td  clouds H2 » < H2

a) ®_@ @ -se-gond(a-ryg.) ° % Secondary
b)

bonding bonding
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Cac chuyén dong dao dong trong nguyeén tr c6 thé sinh ra nhimng bién dang tirc
thoi hodc trong thoi gian ngan cua sy phan bd dién dbi xtng tao thanh cac ludng cuc
nho nhu trong hinh b). Mét trong s cac ludng cuc nay lai 1am thay doi su phan b
dién tir ctia nguyén tur hoac phan tir 1an cén, tao ra ludng cuc cam tng thir hai va hinh
thanh lién két van der Waals vé6i ludng cuc thtr nhat. Céc lién két nay c6 thé ton tai
gitta mot s6 16n nguyén tir hodc phan tir véi luc lién két 12 tam thoi va thay doi theo
thoi gian.

Su hoa 16ng hodc hoa rin céc khi tro va cac phan tir d6i xting, trung hoa dién nhu
H,, Cl, thyc hién dugc 1a nho ¢6 loai lién két thir cp nay.
2.2.2.2.2. Twong tac giira lwong cwe cam @ng va phan tir phan cue

Moment ludng cuc thuong xuyén (permanent diople moment) ton tai trong mot
s6 phan tir do su sap xép bat d6i ximg cac ving tich dién dwong va am 1am cho phan
tir tré thanh phén cuc (polar molecules) nhu trong hinh c).

Cac phan tir ¢ cuc ciing ¢6 thé sinh ra cac ludng cuc cam Gng trén cac phan tir
khong phan cuc 1an can va tao thanh lién két giita hai phan tir. Lién két loai ndy manh
hon lién két do tuong tac giita cac ludng cuc cam ng.

Permanent dipoles-molecule induced
. secondary
-general case: @-) bonding f@
TSI secondary
@ -ex: liquid HCI @') BRI "@(@

@-@ -ex: polymer :::.nd.i,'y"" 'bw ¥ """
ng
c)

2.2.2.2.3. Twong tac giira cac phan tir phan cue

Luc lién két thir cAp ciing hinh thanh gitra cac phan tir phan cuc 1an can. Lyc lién
két ndy manh hon cac luc lién két c6 su tham gia cua cac ludng cuc cam ung.

Loai lién két thir cap manh nhat 1 lién két hydro (51 kJ/mol), mot truong hop
riéng cua lién két giita c4c phan tr phan cuc. Lién két hydro xay ra giita cac phan tu
ma nguyeén ti hydro tao lién két cong hoa tri véi flo (HF), oxy (H,0), nito (NHs).

O
S, &
.
Dipole

Trong mdi lién két H-F, H-O, H-N, dién tir ctia nguyén ttr hydro duoc chia sé véi
cac nguyén tir khac. Do d6 dau hyro cua lién két chi tich dién duong (chira 1 proton),
nén c6 kha nang hat dau &m cua cac nguyén tir 1an can, tao cau ndi giita hai nguyén tur
tich dién am.



