1BE CUONG CHUONG TRINH DAIHOC

PHAN 1: MO DAU

1.1. Ly do chon dé tai

Trong su phat trién cua Hoa Hoc, thuyét lién két hoa tri - Valence Bond (VB),
thuyét orbital phan tir - Molecular Orbital (MO) va thuyét lién két hoa hoc dong vai tro
quan trong trong viéc giai thich ban chat ciu tao cua c4c chat, tir d6 giup ta c6 thé du
doan va giai thich duoc tinh chit ly — h6a cua cac chét.

Tuy nhién, viéc van dung thiéu tu duy cac két qua nghién ctu trong hoc tap sé
lam cho hoc sinh khé dinh huéng dugc cach giai quyét cac van dé thugc vé ban chat
ma cac phuong phap néu trén ¢ thé 1am rd toan bo hay mot phan.

Do d6, dé gilp cac ban hoc sinh — sinh vién nim chic dugc gia tri thuc tién cua
viéc sir dung cac phuong phap VB, MO va lién két hoa hoc, t6i quyét dinh thuc hién
dé tai: “Van dung thuyét cdu teo hoa hec dé giai mét sé bai tdap dinh tinh phan phi
kim trong dé thi HSG Hda Hoc va Olympic Hoa Hoc 30/4.”

1.2. P8i twong nghién ciru — Pham vi nghién ciru

- P6i twong nghién ciu: Cac Iy thuyét vé cau tao hda hoc

- Pham vi nghién ciru: Mot s6 bai tap dinh tinh phan phi kim trong dé thi
HSG Hda Hocva Olympic Héa Hoc 30/4.

1.3. Muc dich nghién ctru
Hiéu va van dung kién thuc cac Iy thuyét vé cau tao hoa hoc dé giai mot s bai
tap dinh tinh trong dé thi HSG Hda hocva Olympic Hba hoc 30/4.

1.4. Phwong phap nghién ctru
- Phuong phap tiép can tai liu
- Phuong phap giai bai tap

1.5. Tai liéu tham khao

1. Pao Pinh Thuc, Cau tao nguyén tir va lién két héa hoc (2010), Tap 1 va 2,
Nha xuat ban Gido duc Viét Nam.

2. Nguyén Vin Xuyén, Hoéa Ly: Cau tao phan tir va lién két hoa hoc (2007),
Truong Pai Hoc Bach Khoa Ha Noi, Nha xuat ban Khoa Hoc va Ky Thuat.

3. Hoang Nham, Héa hoc vé6 co (2000), Tap 1, 2, Nha xuét ban gido duc

4. Nguyén Puc Van, Hoa Hoc Vo Co (2008), Tap 1, 2, Nha xuat ban Khoa Hoc
va Ky Thuat.

5. Tuyén tap dé thi Olympic 30 thang 4, 1an tha XVIII — 2012. Hoa Hoc. Ban To
chtrc ki thi, Nha xuat ban Pai Hoc Su Pham.

6. Bé thi HSG THPT cua tinh Bdng Nai va mét sé tinh khac.
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PHAN2: NOIDUNG

2.1. Co’ s& ly thuyét

2.1.1. Thuyét lién két héa hoc™'™:

-Trong phan tir ton tai ca twong tac day lan twong tac hut giita c4c nguyén tir: ton tai
d6ng thoi luc hat véi thé nang hat va luc day véi thé niang day. Giira cac lién két ton
tai goc lién két hay goc hoa tri, goc hda tri bi chi phéi boi strc day cua cac cap dién ti.
- Qué trinh hinh thanh va pha v& phan tir gan lién véi viéc giai phong va thu nhan niang
luong twong tng. DO bén lién két noi phan tir phu thude ning luong phan ly thanh céc
nguyeén ti ty do, theo bac lién két.

-Trong lién két ion:

+ Khi cac ion nguoc dién gan nhau, hién trong Xay ra 1a cac ddm may dién tt dich
chuyén so véi hat nhan tao sy phan cuc héa ion. Su phan cuc héa ion 1am xuat hién
momen ludng cuc cam (ng cua tirng ion. Su tang nhiét d6 Kich thich phan cuc hoa.

+ Sy phén cuc hda noi ion 1am ting do bén lién két ion va lam giam kha niang phan
ly caa hop chat ion!?,

+ Sy phan cyc Ian nhau giita cac ion khac nhau 1am suy yéu cau trdc tinh thé, do
d6, nhiét dd néng chay cua tinh thé giam xuéng™?.

- Trong lién két cong hoa tri:

+ Phan tir cong hda tri thuan tdy c6 momen ludng cuc bang 0, nhung trong phan tir
cong hda tri co cuc thi momen ludng cuc c6 gia tri bang tong cac momen thanh phan
cling véi dau cua ching.

+ Loai lién két mang tinh chat lién két ion va lién két cong hoa tri 1a lién két ban
phan cuc — 1a mot truong hop cua lién két cho nhan (lién két cho nhan 1a loai lién két
trong d6: cip dién tir chung do mot cau tir dong gdp hoan toan).

- Trong lién két giita cac phan tu:

+ Lién két hidro: hidro trong cac phan tir c6 lién két bdo hoa hidro van co thé lién
két voi cac nguyén tir caa nguyén td am dién manh. Lién két hidro anh huéng nhiéu
dén tinh chat cua céc chat

+ Lién két Val der Waals: luc Val der Waals biéu hién trong chat khi va chét long,
bat nguon tir 3 lyc: luc dinh huéng — sinh ra do twong tac giita cAc phan tir c6 momen
ludng cuc, luc cam ang — sinh ra khi phan ti khong phan cuc twong tac gan voi phan
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ter phan cyuc 1am xuat hién momen ludng cuc cam @ng, luc khuéch tan — sinh ra khi
Xuat hién cac momen ludng cuc tic thoi khi 2 phan tir khéng phan cuc wong tac 13n
nhau.

- Po am dién dic trung cho kha ning hut cac dién tir khi tao lién két hoa hoc va su
khac nhau cang 16n vé d6 am dién giira hai nguyén tir trong phan tir cang lén thi do
phan cuc cang tang.

- Dua trén co s& 1y thuyét ba tinh chét co ban cua cac dién tall):

+ Céc dién tir day 1an nhau.

+ Cac dién tir ¢6 spin giéng nhau khdng thé & trén cung mot orbital.

+ Mac di ¢6 stc day tinh dién nhung hai dién tir nguoc spin c6 thé & trén cing 1
orbital.

= Hinh thanh mé hinh sirc day cap dién tir VSEPR duoc Sidgewich va Powell dua
ra nam 1940, phat trién va b6 sung boi Lenard - Jones, Gillespie va Nyholm.

Trong VSEPR, nguoi ta chi y dén khoang khong gian cu tri cia cac dién tir sao
cho dat dugc khoang céch xa nhat gitra cac dién ta. Biém quan trong cia VSPER la
cho phép xac dinh chinh xéac gdc lién két trong cac phan tir c6 tinh ddi xtng cao, giai
thich dinh tinh cac géc lién két trong cac phan tu it ddi xang.™

+ Strc day cua céc cap dién ta duoc sap xép nhu saul™):

e Manh nhét 13 twong tac giira cac cap dién ta khong lién két véi nhau.

e K& dén la twong tac giita cac cap dién tir khong lién két vai cac cap dién tr

lien két.

e Tuong tac yéu nhat 1a twong tac giira cac cip dién tr lién két véi nhau.
= Do d6, khong gian cu trt cho cac dién tir tu do va lién két cling twong tng giam dan
nhu tht ty sip xép twong tac trén. Trong cac phan tir ¢ nhirng lién két doi — ba, nhiing
lien két nay c6 chung 1 khong gian cu tri: chi can cha y dén sé cap dién tar ty do va sd
phéi tir.
Luu y: Trong cac phan tir ¢6 cac phdi tir khac nhau thi goc lién két hinh hoc 1i tuéng
cua VSEPR khac nhau™. Céc phéi tir c6 d6 am dién cang 16n s& 1am léch cap dién tu
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HO tro 6n tap

dung cho cac phan tr ma nguyén ta trung tdm Ia nguyén té chuyén tiép vi phai xét
thém vai trd cua cac dién tir trén cac phan 16p d chwa bio hoa.

+ Néu gia thiét phan
bd hinh hoc phan tir nam
trong mot hinh cau thi thudng xét dén 2 vi tri truc va xich dao phan tu: truc phan tu 12
duong thang vudng goc véi hudng quan sat va xich dao vong quanh truc.

Vi dy: Trong phan tir SF4, 2 cip dién tir ty do nam & vi tri 2 dau tryc va 4 nguyén
tir flo nam trén mit phiang xich dao (nhu hinh v& ¢ bang trén vé mé hinh VSEPR).
Cong thuc kinh nghiém Gillespie du doan dang lai héa cua nguyén tir trung tdm va
dang hinh hoc phén tu:

A: nguyén tir trung tam; B: phéi tir; E: s6 cap dién tir tu do.

Téng sb cac dién tir héa tri - 8. S6 phéi tir

2

nN=X+E=X+

Vai:

n 14 s6 orbital lai hoa.

X 12 s6 nguyén tir lién két vai nguyén ti trung tam (phdi tir).

E la s6 cap dién tu ty do.
Ngoai trir: nhan 2 cho sé phéi tir hidro.
Theo d6 ta dy doan gan chinh xac dang hinh hoc phan tir khi biét dang lai hoa va sé
cap dién tu tu do.
Bang du doan dang phan b hinh hoc khdng gian VSPER dua theo két qua cua cong

thac Gillespie:

Sb Phén b S cap Phén b Goc
orbital hinh hoc dién tur hinh hoc o A Vidu
L, . . o lién ket
lai hda khong gian tu do phan tu
BeCl,, CO,, HCN,,
2 Thang 0 Thang 180 HCN, C,H,, BeF,,
NO,"
0 Tam glé.C 120 BF3, BC|3, CzH4,
2 Tam gidc ddu COs”, NOg, CH;*
phang j
1 Géc 1195 0,, SO,
0 Tu dién 109,5
déu CH4
4 Ti dién 1 Chop 107 _
tam giéc NH,, CH,
2 Goc 104,5
H,0
0 Ludng thip 14194
tam giéc PCls
Ludng thap T dién
5 ., 1 j 90/120
tam giac l1éch SF,
2 Hinh T 90
CIF;
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3 Thang 180 )
Xer, |3
0 Bat dién 90
’ SFs
6 Bat dié 1 Théap vuén 90
atdien b vieng BrFs
5 Vu?ng 90
phang XeF,

- Trong phan tir phan cuc + va — thi phan tir 4y dugc nhan dinh 1a 1 ludng cuc
dién.
Vi du:
F-Cl

+ Phan tir phan cuc c6 mot momen va momen duogc biéu dién bang 1 vecto theo
hudng Iudong cuc dién tir dwong sang am — momen ludng cuc vinh ctru p khi va chi khi
cac trong tam dién tich trong phéan tir khong trung 1€n nhau:

+—> -
H —Cl

+ Momen Iudng cuc vinh ctru dac trung cho tinh phan cuc cia phan ti. Trong
truong hop téng cac momentheo huéng cua ching ty triét tiéu 13n nhau.

Vi du: Trong phan tir CO,: Lién két C — O c6 p = 1,84D, 2 momen cua 2 lién két

nguoc chiéu nhau nén ching ty triét tiéu nhau =momen phan tir p = 0: phi hop Voi

thuc nghiém — phan tir CO, khong phén cuc.

+ Phan tor dugc dat trong mot dién truong sé ¢c6 mot momen ludng cuc cam ung.
Momen nay c6 thé 1am bién dang phan cuc!). Cac hop chat c6 momen ludng cuc vinh
ctru chju tdc dung cua momen ludng cuc cam tng va momen ludng cuc vinh cuul,
Tuc 1a phan tir vira bi bién dang phan cuc va phan cuc héa dinh huéng — tinh dinh
huéng phan tir theo huéng cua dién truong ngoai. !

+ Phé&n cuc hdéa cam tng khong phu thuoc nhiét @6 nhung phan cuc hoa dinh
hudng phu thudc nhiét @g, ti 1€ nghich vai nhiét do.

+ Ngoai momen ludng cuc phan tir p, phan tir con c6 momen tr vinh ctru py, ludn
lubn ton tai ¢ cac phan tir c6 dién tir doc than nhu nhitng goc tu do. Momen tir cua
phén tu do gia tri momen spin xac dinh.

+ Phan tor duogc dat trong mot tur truong sé hinh thanh monen tir cam @ng trong
phan tir biéu hién qua dg cam tir y.

- T hién twong cam ung tir, ta c6 dinh nghia ngan vé chat nghich tir va chét thuan tir:

+ Chat nghich tur 1a chat ma trong phan tir khong con dién tir doc than.

Vi du: Nito la chat nghich tir vi trong phan tir khong cé dién tir doc than:
(KK)((52,5)2((5*25)2(7‘:x)2(715y?2((5z)2

+ Chat thuan tur la chat ma trong phén tir con dién tir doc than.

Vi du: Oxi 1a chit thuan tir: (KK)(05s)7(6 26)2(mx) () *(0,)*(m ) (m'y)*- phan tir ¢6 2
dién ta doc than & 2 orbital 7'y va n*y.
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duoc phéat trién
trén co sé phuong phap Heitler — London vé phan tir H, nam 1927.
- CAu tao dién tir cua cac nguyén tir trong phan tir c6 thé thira nhan rang van ton tai cac
trang thai don dién tir nguyén tir v6i cac dién tir dugc phan bé trén co sd nguyén ly
Pauli.™
- Trong phuong phap VB, nguoi ta dé cap dén sy trao doi cac dién tir gitra cac nguyén
tir trong phan tar, sy ghép ddi cac dién tir su thiét 1ap ham séng toan phan caa phan tir
dua trén su ghép doéi cac dién tir ma ¢ trang thai nguyén tur chung la nhirng dién tir doc
than.!!
- Trong phuong phap VB, ta goi nhitng ham don phan thu duoc tir cic cau hinh dién tir
la nhitng cdu tgo hda tri. Cau tao hoa tri c6 thé dugc biéu dién bing cong thuc vach
héa tri - biéu thi cho 1 cap dién tir déi song (spin nguoc nhau).™
- CAu tao hoa tri chira tich cac orbital thudc hai nguyén tir khac nhau (a, b) goi ciu tao
ddng cuc; cAu tao ma hai cip dién tir duoc thira nhan hoic 1a & nguyén tir a hoic Iciu
tao dong cuc; cau tao ma hai cip dién tir duoc thira nhan hoic 1a & nguyén ti a hoac Ia
& nguyén tir b goi 1a ciu tao ion.t
- Theo phuong phap VB, hoa tri cia mot nguyén té bang sb dién tir doc than co trong
nguyeén tir; trong nhiéu truong hop: cau hinh dién tir bién d6i khi hinh thanh lién két,
do héa tri kich thich caa nguyén tr quy dinh. Trang thai nay dugc goi la trang thai hoa
1031
- Nguyén ly xen phu cuc dai: lién két s& duoc phan bd theo phuong hudng nao dé muc
d6 xen phii cac cac orbital lién két c6 gia tri 16n nhat. Va ddi vai phan tir nhiéu nguyén
tr (n>2), cac goc lién két ¢d nhitng gia tri xac dinh, dic tinh nay goi la tinh dinh huéng
hoa trit*.
- Sy lai héa orbital trong khudn khé phuong phap VBM:

+ Cac orbital lai hoa m6 ta trang thai hoa tri cia nguyén tir.

+ Céc lién két hinh thanh boi céc orbital lai hoa bén viing hon lién két bai cac
orbital co ban.

+ Trang thai lai hoa la trang thai suy bién, xuat hién khi mic niang luong céc
orbital nguyén tir xap xi nhau. Sé cac orbital lai hda bang sé céac orbital tham gia lai
hoa.

- Piéu ki¢n lai héa cac AO can cac diéu kignl™:

+ Ning luong cua cac orbital tham gia lai hda phai xap xi nhau.

+ Mat do dién tir cua orbital du lon = orbital c6 kich thudc nho.

+ D§ xen phu cua cac orbital lai hda vai cac orbital cia cac nguyén tie khac lién
két phai du 16n dé tao lién két bén
- Céc lien két sigma o, lién két pi «, lién két delta 8™

+ Lién két o 12 lién két ma dam may dién tir d6i xang quay quanh truc lién két, c6
mat do cuc dai trén duong ndi 2 hat nhan.
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+ Lién két 7 1a lién két ma dam may dién tar c6 mat phing d6i xtng di qua truc
lien két. Lién két  c6 thé duoc tao boi 2 orbital p va d (hinh hoa 4 canh) hoic 2 orbital
d.

+ Lién két & 1a lién két ma dam may dién tir c6 2 mat phang ddi xang thang goc
v6i nhau va di qua truc lién két, thuong chi c6 trong céc phicc chat kim loai chuyén
tiép hay hop chét cac nguyén té chu ki 3. Tao boi xen pha 2 orbital d hinh hoa 4 cénh

: s

- Theo thuyét VB: Dé hinh thanh céac lién két dac biét nhu lién két cho nhan trong
mét s6 phan tir nhu CO, SO, ... thi trong phén tir d6, ton tai ning luong kich thich dé
tao nén cac dién tr doc than hay céc orbital trong dé xen phu cac orbital.

- Hiéu qua cua phuong phap VB: cho hinh anh cu thé vé phan tt, bién luan nhiéu tinh
chat vé lién két nhu: nang lugng, do dai, momen ... théng qua viéc khao sat dong thoi
tinh chat caa cac dién tu.

- Han ché caa phuong phap VB: chua giai phuong phap duoc quan hé lién két trong
phan tir thuan tir, giai thich cac qué tinh kich thich quang phd, yéu cau tinh toan qué
I6n, thién vé tinh chat cong hoa tri, chua gia thich duoc tai sao lién két cong hoa tri c6
thé do sd I¢é dién ti tao thanh.

2.1.3 Phwong phép Orbital Phan tir - Molecular Orbital (MO)[1][3]: phwong phap duoc phat trién
bai Hund, Mulliken, Lenard — Jones trng khoang 1927 — 1929.

- Cac MO dugc xac dinh bang phuong phép gan dung LCAO (t6 hop tuyén tinh cac
orbital nguyén tir - AO) qua viéc sir dung gisi han mot sb AO (AO — orbital nguyén
tir) nhdm phan anh tinh ddi xtng hay khong cua phan tu.!

- Cac AO c6 thé tuong tac véi nhau tao cac MO 1a cac orbital co ning luong xap xi
nhau, mirc 6 xen phu rd rét va tinh déi xung gidng nhau ddi véi truc lién két. Hiéu
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ng lién két hoac phan lién két manh nhét thu dugc khi 2 AO tham gia t6 hop c6 ning
lwong xap xi hay bang nhau.™

- Theo phuong phap MO: s hinh thanh lién két hinh thanh nho sy chuyén cac dién tir
tir cac AO cuia CAC nguyén tir twong tac vé cac MO thudc toan bd phan tir co gidi han
xét riéng cac dién tir hoa tri™. M3i MO chi c6 téi da 2 dién tir co spin ngugC nhau
dugc sap xép theo mirc nang lugng 16n dan.

- Khi duoc cung cép ning lugng, dién tir c6 thé chuyén tir cac MO c¢6 du 2 dién tu 1én
cac MO con tréng voi mie ning luong cao hon = phan tir ¢ trang théi kich thich.

Vi du:

Céu hinh dién tir ciia phan tir N, ¢ 2 trang thai:

O

N2s . @ ..~ N2s
10

+ Co ban: (025)° (6 25)% (M)’ (my)? (5,)°.

+ Kich thich bang biic Xa: (025)° (6 25)* (m)* (my)* (62)" ()" ()" hodc céc
treong hop tuong tu khac. )

2s

- Néu ning lugng cung cap du 16n, dién tir cua phan tir c6 thé duoc giai phong khoi
phan tir - ion héa phan ti.™
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- Cac MO lién két hay phan lién két (do dau ciia ching quy dinh) hinh thanh do sy xen
pht cac AO nho tinh d6i xtimg nhau, dwgc goi 1a cac orbital s, 7, 8.

- Su xen phu cac orbital céc 16p bén trong caa nguyén tir rat nho, do do, chi can xét céc
dién tir héa tri va sy phan bé cua ching trén cac MO.™

- Trong phan tr dong hach A, (A — nguyén té chu ki 2), khi duoc cung cip ning lwong
du 16n, cac dién tir trong cac MO c6 dién tir c6 thé chuyén 1én cac MO tréng, tao trang
thai kich thich trong phan tu va ciing c6 thé ion héa phan te.!!

* Gian d6 nang lugng cac phan tir ddng hach A, nguyén té chu ki 2:

T ’ gz, '
. i ¢
T — - .. ! k
T ;:{ ﬂi’x,-!w \:\
— — — {TITH jamE
20 et 2p vl 8 " %
.t L AN ]
= B g g
I 1% A 0x Py Fl
X E:]uzp;
; f - Al
r Tas A
— = S
25 25 YN PO T
A\ 4
= ;
Jocried Norbials oroials
Tu Liti dén Nito Tu Oxi dén Neon

- Trong phan tir di hach AB (Gia thiét B am dién hon A), Su xen phii 2 AO Véi ning
lugng khéac nhau tao 1 MO lién két 1am xuat hién phan tir ¢6 cuc, nguyén tir c6 ning
lwong thap s& chiém dién tich riéng phan cua lién két.
- Cac MO phan lién két c6 ning lwong cao hon cac MO lién két.!!
- Pong thoi, cac phan tir MO c6 nang luong ion hoa cao hon cic nguyén tir AO tham
gia t hop MOM™.
Vi du:

Phan tir O, c6 cac dién tr ngoai cung nam & cac MO phan lién két nén nang
luong ion hda cao hon nang lugng ion hda cta nguyén tir O.

s e, —Ye : . N
- Do boi lién két « = @ duoc s dung dé danh gia do bén lién két.

- Hiéu qua cia phuong phap MO: danh gia duoc tinh dbi xang, tinh thuan tir, sé lién
két, mirc 6 xen phu cua cac orbital, cac kich thich quang phd, kha ning tao lién két
cua cac phan tu thdng qua viéc khao sat riéng biét ting dién tir.

- Han ché cua phuong phap MO: chua danh gia duoc tinh dinh huéng trong lién két
cong hoa tri, chua thé hién mo hinh phan tr cu thé, kha ning bién luan céc tinh chat
cua lién két, thién vé tinh chat ion cua lién két, tinh bdo hoa cua lién két.



1BE CUONG CHUONG TRINH DAIHOC

2.2.Van dung

2.2.1. Mt sé bai tap trong dé thi HSG
Bai 1: (Ki thi hoc sinh giéi thanh phd, Thanh phd Pa Ning 2004 - 2005)
Xét hai phan tir PF3 va PFs
a. Cho biét trang thai lai hoa caa nguyén ti trung tdm va dang hinh hoc phan tu cua
chung?
b. Cho biét su phan cuc cua hai phan ti trén. Giai thich?
Noi dung giai:
a. Str dung cong thire kinh nghiém Gillespie dé du doan dang lai hoa cua:
5+21-24

- PFs: n:3+T = 4 = phan tir PF5 c6 4 orbital lai hoa sp® va c6 1 cap
dién ti tu do.
- PFsin :5+ﬂ2_40 = 5 = phan tir PF5 ¢6 5 orbital lai hoa sp’d.

Str dung moé hinh VSEPR, ta xac dinh dwoc phan tu:
- PF; c6 phan phéi hinh hoc thap tam
giac.
- PF5 c6 phan phdi hinh hoc ludng thép
tam giac.

Phan Tu PF; Phéan tir PF5

b. Theo thuyét lién két hoa hoc: Nguyén tir flo Am dién hon nguyén tir photpho nén cac
cap dién tu lién két léch vé cac nguyén tir flo hon photpho.

- Phan tr PF; phan cuc manh do téng momen ludng cuc phan tir I6n c6 chiéu huéng
xudng duéi mat phang 3 nguyén tir flo.

-Phan tir PF5 khéng phan cuc vi tong momen ludng cuc 3 lién két phing bang 0 - dat
duoc goc lign két FOF 1y twong 120° va tng momen ludng cuc 2 lién két nguoc chiéu
& truc phan tir cling bang 0.

S
%F‘“‘H\E’F
F‘i\\l
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Bai 2: (P& thi chon Hoc sinh giéi Quéc gia THPT, 2012 - B$ Gido duc va Pao
Tao)

Phan tr NH; c6 dang hinh chop tam giac déu (nguyén tir N & dinh hinh chdp). lon
NH: c6 dang hinh tir dién déu (nguyén tar N nam & tam cua tr dién déu). Dya vao sy
xen phu cua céc orbitan, hdy md ta su hinh thanh céc lién két trong phan ti NH; va ion
NH; .

Noi dung giai:

Vin dung cdng thirc kinh nghiém Gillespie, ta xac dinh sb cac orbital lai hoa cua NH;
va NH,":

- NHs;: n=3+ 5+3-6 _ 4= Phan tir NH5c0 4 orbital lai hoa sp3 véi 1 cap dién
tar tu do.
- NH, n= 4+L_8_1 =4= lon NH," c6 4 orbital lai hoa sp®.

Két hop vai Iy thuyét lai hoa trong khudn khé phuong phap VB, ta nhan xét:

- Trong phan tir NHj: ¢6 3 lién két o véi 3 nguy@n tir hidro bai 3 orbital lai hda, con 1
cap dién tir ty do nam trén orbital lai hda con lai.

- Trong ion NH,": ngoai 3 lién két vai cac nguyén tir hidro nhu NH; con c6 lién két
giira orbital c¢6 2 dién tir v6i nguyén tir hidro H duoc Kich thich thanh H* - orbital 1s
trong, tao lién két o thir tu.

Phan bé hinh hoc lan luot cia NH; va NH,*

o)

Bai 3: (P& thi chon Hoc sinh giéi Quéc gia THPT, 2009 - Bé Gido duc va Pao
Tao)
So sanh va giai thich kha nang tao thanh lién két 7 cia C va Si.
Noi dung giai:
O trang thai co ban, ciu hinh dién tir ca:
- Cacbon C: 1s° 25° 2p°.
- Silic Si: [Ne] 3s* 3p*.
Van dung thuyét lién két hoa hoc: Ban kinh nguyén tir caa cachon nho hon ban
kinh nguyén tir caa silic.

11
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Dua trén diéu kién lai hoa theo phuong phap VB:
o Cac orbital p cua C nho hon cac orbital p cua Si.
o Mat do dién tir trén céc orbital p cia C 16n hon dai luong twong g
cua Si.

Do vay, cac lién két T, . p Cua NQUyen tir cacbon vai cac nguyén tir cachon khac
hay nguyén tir nguyén té khac dat hiéu qua cao hon viéc tao lién két « cua nguyén tir
Si.

Két luan: Cacbon cé kha ning tao lién két  tot hon kha ning tao lién két x cua
silic ké ca don chat 1an hop chat.

Bai 4: (Ki thi chon Hoc sinh giéi cap tinh THPT 1ép 12, 2009 - Sé Gi4o duc va

Pao tao Quang Ninh)

Diém soi cua NF; = -129°C con cua NH; = —33°C. Amoniac tac dung nhu mot bazo

Lewis con NFj thi khong. Momen ludng cuc cia NH; = 1,46D 16n hon nhiéu so voi

momen ludng cuc cua NF; = 0,24D mac du d6 am dién cua F [6n hon nhiéu so véi H.

Hay giai thich.

Noi dung giai:

Str dung cdng thire Gillespie dé xac dinh sé céc orbital lai hda cia NF; va NHs:
5+21-24

- NF3: n =3+T:4=- Phan tir NF5 c6 4 orbital lai héa sp* va c6 1 cap dién tir
tu do.

-NH3: n=3+ 5+3-6 =4= Phan tir NH; c6 4 orbital lai hoa sp3 va c0 1 cap dién tu tu
do.

Van dung thuyét lién két hoa hoc:

- Phan tor NH; c6 thé tao dugc lién két hidro lién phan ta, phan tor NF; thi khdng =
diém s6i cua NH; 16n hon diém sdi ciia NF.

- Tinh bazo theo Lewis cua NH; va NF; tuy thugc theo mat do dién tir trén nguyén tir
nito caa NH; va NFs. NH3 1a 1 bazo Lewis nhung NF3 khdng phai 1a bazo Lewis vi:

+ Trong phan t&r NHs: d6 am dién cua nguyén tir nito l6n hon d6 am dién cua
nguyeén ti hidro, 1am léch cap dién tir lién két vé nguyén tir nito = mat do dién ti trén
nguyén t nito Ion.

+ Trong phan tir NF3: d6 am dién cua nito nho hon d6 am dién cua flo nén cap dién
tir lién két léch vé nguyén tir flo = mat do dién tar trén nguyén tir nito thap hon dai
lugng tuong ting cua NHs.

- Vi 6 am dién cta flo Ién hon nhiéu so véi do am dién cua hidro nén:

+ Momen ludng cuc caa cip dién tir tu do nguoc chiéu véi tong momen ludng cuc
trong phan tir NH; cling chiéu nhau.

+ Momen ludng cuc ca cip dién tir tu do nguoc chiéu véi tong momen ludng cuc
trong phan tir NF; nguoc chiéu nhau.



1BE CUONG CHUONG TRINH DAIHOC

Phan b hinh hoc lan luot cia NH3 va NF3

Bai 5: (Pé thi HSG Hda Hoc 12 céap tinh, 2010-2011 — Sé Gido Duc va Pao tao
Pong Nai)
Anion X* c6 cau hinh electron gidng ciu hinh electron cua khi hiém agon. Nguyén t4
X ¢6 thé két hop vai flo thanh hop chat XF, trong d6 n c6 gia tri cuc dai.
a. Xac dinh nguyén t& X va chi s6 n dya vao cau hinh electron ciia nguyén to X.
b. Cho biét trong phan ti XF,, nguyén tir X c6 kiéu lai hoa gi? Viét céng thirc cau tao
va vé mo hinh phan tir XF,, biét cac goc lién két trong phan tar déu bang 90°.
Noi dung giai:
a. Céu hinh dién tr 16p ngodi cung cua agon 1a 3s°3p°, cling ciu hinh 16p ngoai cung
cua X=X c6 c4u hinh dién tur 16p ngoai cung 1a 3s*3p*=X 1a luu huynh.
Theo phuong phép lién két hoa hoc va VB, ciu hinh dién tir I6p ngoai cing caa luu
huynh:

- O trang thai co ban: 3s?3p*3d°.

- O trang thai kich thich:

o  3s%3p*3d*
o  3s'3p®3d?

Do d6, ta xac dinh n bang sé céc lién két don, bang sb dién tir héa tri: n =4, n = 6.
Theo yéu cau d¢, n = 6.

a) Van dung cong thic kinh nghiém Gillespie (theo phuong phap lién két

hoa hoc va VB):

6+42-48

Phén tir SFg c6 n=6+ =6 orbital lai hda = nguyén tir Ivu huynh c6

kiéu lai hoa sp’d”.

SF¢ c6 cong thie cau tao:
F

F
F F
F
\S/ F\S /
F / \F F P .
F hoac F

Dua theo bang du doan dang phan b hinh hoc VSEPR, phan tir SFg c6 mé hinh phan
tur:
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e
Bai 6: (Pé thi HSG Hoa Hoc 12 cap tinh, 2011-2012 — Sé Gi4o Duc va Pao tao
Pong Nai).

Cho 3 nguyén té A, B, D dugc x4c dinh nhu sau:

- Nguyén tir A mat 1 electron duoc goi 12 proton.

- lon B* ¢6 téng dién tich &m la -1,6.10™ (C).

- Tong sb hat trong nguyén tir D 1 18 (Zp<Np<1,5Zp)

a/ Timtén A, B, D.

b/ Xac dinh trang théi lai hda cia nguyén t6 trung tam trong cac phan ti DA,, BA,,
DB, va cho biét hinh dang cta cac phan tir nay.

Noi dung giai:
a.

- Nguyén tir A mat 1 dién tir thi duoc goi la proton = A 1a nguyén té hidro.

-lon B* ¢6 > q=-1,6.10"° (C) =nguyén ti B c6 > q=-1,6.10"° — 2.(-1,6.10™) = -
-1,28.107"
-1,6.107"

1,28.10*8 (C) = Téng sb dién tir ciia nguyén tir B bing =8= B la nguyén

tb oxi.

- Trong nguyén ti D:

Tac6:2Z+N=18

ma Zp<Np<l1,5Zp=2Z + 1,5Z =18 hoac 2Z + Z =18 v6i N =1,5Z hoac N = Z.
V6iN=15Z,tacdé Z=5,14.

V6iN=Z,tacOZ=6.

Do Z € N* = ta chon Z = 6 = D la nguyén t5 cacbon.

b. Tira) = DA, BA, va DB, lan luot 1a CH,, H,0 va CO.,.

Van dung cong thirc Gillespie dé dy doan dang lai hda va hinh hoc phan tir:

4+4-8

- Phan trt CH; ¢6 n=4+ =4 orbital lai héa sp® xung quanh nguyén tir trung

tam — cacbon = Phan tir CH, ¢ phan phéi hinh hoc dang tr dién déu véi goc lién két
109,5°.
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6+2-4

- Phan tr H,O ¢6 n=2+ =4 orbital lai héa sp® va 2 cap dién tu tu do xung

quanh nguyén tir trung tdm — oxi = Phan ta H,O c6 phan phdi hinh hoc dang goc Véi
géc lien két 104,5°.
H
104.5°

O
A

=3 orbital lai hoa va 1 cap dién tir tu do xung

- Phan tir CO, ¢6 n=24 01216

quanh nguyén tir trung tm — cacbon = Phan tir CO, c¢6 phan phdi hinh hoc dang

duong thang.
O=C=0
-
116.3 pm

Bai 7: (Pé thi HSG Hda Hoec 12 cap tinh, 2006-2007 — S¢ Gido Duc va Pao tao
Pong Nai)

Cho céc chat: CO,, C,HsOH, CH,, NH5. Hay sap xép cac chat theo thir ty tir trai sang
phai c6 d6 tan ting din trong nudéc, trong CCl, va trong dung dich NaOH Giai thich
(ngan gon) tai sao chung c6 do tan ting dan.

Cho biét cac géc lién két trong cac phan tir nhu sau: HCH = 109,5° , OCO = 180° ,
CCH =109,5°, COH =109,5°, HNH = 107°, HOH =104,5°, CICCI= 109,5°

Noi dung giai:

Van dung cong thic Gillespie va bang VSEPR trong phuong phap lién két hoa hoc:
4+4-8

- Phan tar CH, c6 n=4+ = 4orbital lai héa sp® va dat cAu hinh hinh hoc bén,

céc goc lien két HCH = 109,5°. Phan tir khong phan cuc vaéi ca 4 lién két don, bén o.

4+12-16

- Phéan tir CO, ¢6 n=2+ =2 orbital lai hda sp va c6 cau hinh hinh hoc thang

véi goc lién két OCO = 180°. Phan tir khong phan cuc va cé 2 lién két yéu x trong
phan ta.
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5+3-6

- Phan tt NH; ¢ n=3+ =4 orbital lai hda sp® va 1 cap dién ttr tw do. Phan tu

phan cuc va c6 xu hudng lién két gitra cap dién tir tu do véi cac tiéu phan khac loai.

- Phan tir C,HsOH phan cuc va c6 dang phan cuc va cd dang lai hda gan giéng H.,0,
c6 cé4c cau lién két hidro véi nhau & nhém —OH.

Do H,0, CCl, va NaOH lan luot 1a cac dung dich: phan cuc, khéng phan cuc va phan
cuc manh nén thu tu d6 tan cua CO,, C,HsOH, CH,, NH; sé la:

- Trong H,0: CH4< CO,< NH3< C,HsOH.

Do céc lién két & cia CO, c6 thé dugc thé boi H cua nuéc; nhom hydroxyl cua
C,HsOH tao lién két hidro véi oxi cua nude tét hon so véi viéc nhan H' cua cip dién
tur tu do trong NHs.

- Trong CCl,: NH3< C,Hs0H < CO,< CH,.

Do C,HsOH c6 gdc CH3- khdng phan cuc nén tan tét hon NH;.
- Trong NaOH: CH;< NH3< CO,< C,Hs0H.

Do C,HsOH tao dugc cac lién két hidro, anh huong cua can bang NH; + H,0 =
NH," + OH".

Bai 1: (Pé thi dé nghi Olympic XVI111, 2012 - Trwong THPT chuyén Bén Tre, Bén
Tre)
Hay giai thich: ) i , ,
a. CO va N, c0 tinh chat vat i gan giong nhau nhung lai c0 tinh chat héa hoc khac
nhau?
b. SiCl, lai dé bi thity phan CCl, lai khéng bi thity phan?
c. Vi sao O3 hoat dong hda hoc hon O,?
d. Phan tir CO, la chét khi, con SiO, 1a phan tir khong 16?
Noi dung giai:
a. Van dung phuong phap MO, ta nhan thay CO va N, c6 ciing mot cau hinh phan bé
dién tu 16p ngoai cung: ((525)2((5*25)2(7":x)2(7"5y)2(62)2
Do d6, CO va N, gan giéng nhau tinh chat vat Iy vi:

- Déu cd thé tao lién két 3.

- Phan b cua cac dién ta trén céc orbital lién két va phan lién két gidng nhau.

- Muc ning luong cac orbital xap xi nhau.
Vin dung phuong phap VB dé giai thich su khac nhau vé héa tinh caa CO va N,:
- Trong phan tir Np: nguyén tir N ¢6 cau hinh dién tir ban bdo hoa khi ton tai 3 dién tir
doc than trén 3 AO 2p = mat do xen phu dién ti gitta hai nguyén tr I6n = nang lugng
kich thich dé chuyén trang thai 16n = ning luong hoa hda 16n = khé phéa v céu tric
phan tir dé tao lién két voi nguy@n tir nguyén té khac.
- Trong phan tr CO: c6 lién két cho nhan, mat d6 xen phu dat gia tri khong cao nhu
cua phan tir N,, phan tir phan cuc yéu (momen ludng cuc nhé) = lién két cho nhan dé
bi thay thé bang lién két & tao phirc hoic tham gia phan &ng hoa hoc.
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* Mat khéc, xét riéng phan tir CO theo phuong phép lién két hda hoc va VB:
- O trang thai co ban, nguyén tir oxi ¢6 ciu hinh dién tir 15°2s°2p* va nguyén tir cacbon
c6 ciu hinh dién tir 1s°25°2p?. Nhung nguyén tir cacbon cé 1 orbital 2p tréng.

Ay VA JA AY) A JA

Oxi Cacbon
- Khi ¢ trang thai kich thich, 1 dién tir orbital 2p cua oxi chuyén qua orbital 2p tréng
cua nguyén tir cachon. Cau hinh dién tir kich thich cua oxi la 1s?2s?2p® va cua cacbon
la 1s%25%2p°.

Ay, WA K]+ W WAL J——= Y @ [A ]

- Dé dat cAu hinh bén cua nguyén ti, cc nguyén tir tham gia lién két cong hoa tri va
tao lién két ba trong phan tir, trong d6 c6 1 lién két cho - nhan tur giita oxi vai cacbon.

AY A A JA
AY A JA A

b. CCl, khdng bi thuy phan nhung SiCly bi thuy phéan vi:
- O trang thai co ban: nguyén tir cacbon c6 c4u hinh dién tir 15°2s°2p? va nguyén tir
silic ¢6 cau hinh dién tir 1s°25°2p®3s3p?3d°.

Cacbon AV A A
SilicAv A A

- O trang thai kich thich: nguyén tir cachon c6 ciu hinh dién tir 1s°2s'2p® va silic c6
c4u hinh dién tr 1s°25%2p°3s'3p*3d°.

Cachon* A A |A
Silic* AY IA A_JA

- Do trong phan tir CCl,, nguyén tir cacbon da du dién tir nén co tinh tro va trung hoa.
Trong phan tir SiCl, nguyén ta Si van con AO 3d°, do d6 nguyén tr Si van c6 thé
duoc dién thém dién tir vio AO d6 = thé hién tinh axit khi hoa vao nudc va bi nuéc
thay phan:

SiCl, + 3H,0 — H,SiO; + 4HCI
c. O3 hoat @ong hdéa hoc manh hon O, vi:
- Trong phan tir oxi, mdi nguyén tir dat cau hinh bén khi gbp chung 2 dién tir doc than
tao 2 cap dién tir day du. Do phan cuc bang 0 1am cho cau trdc bén, khé pha va.

17



1BE CUONG CHUONG TRINH BAIHOC

- Trong phan tr Og: ¢ 3 nguyén tir oxi lién két nhau bang 2 lién két 6 bén va 1 lién két
n khong dinh chd kém bén = ciu tric khdng 6n dinh, phan tir phan cuc = khi cung
cap ning luong du 16n, lién két 7 s& bi dit dé tao oxi nguyén tir hoat dong manh.

d. Phan tir CO, la chat khi nhung SiO, 14 phan tir khong 16 vi theo phuong phap lién
két hda hoc:

- So sénh nguyén tb cacbon va silic: d6 am dién cua cacbon cao hon cua silic nhung
dién tich hat nhan cua silic 16n hon = ban kinh nguyén tir cua cacbon nho hon. Mt
khac, nguyén tir nguyén té Si c6 khéi lugng l6n hon khédi luong nguyén tir nguyén té
C.

- Trong phan tir CO,: nguyén tir C c6 dién tich hat nhan va ban kinh nho, dé tao lién
két doi p - p bén co cau tric thang.

- Trong phan tir SiO,: nguyén tir Si c6 dién tich hat nhan va ban kinh 16n, dong thoi
lyc day manh tir cac 16p dién tir phia trong tac dung 1én cac dién tir lién két = tuong tu
CO,, SiO, ciing c6 lién két m trong lién két doi, song lién két nay kém bén hon lién két
cung loai trong CO,= SiO, ¢4 xu hudng két hop thém oxi bang tao polime (SiOy),
bang céc lién két don.

Bai 2: (Pé thi dé nghi Olympic XVIII, 2012 - Truwong THPT Nguyén Thueng
Hién, TP Ho Chi Minh)

Ning lwong can thiét dé tach mot dién tir ngoai cuing ra khoi nguyén tir cia né o trang
thai khi (hoi) duoc goi 12 ning luong thir nhat caa nguyén ti (1,). Ngudi ta do duoc
c4c gia tri 1, cua mot s6 nguyén t thudc cac chu ki ngin trong bang tuan hoan nhu
sau:

Nguyénto | E F G H | J K L

bién tich | Z Z+1 Z+2 Z+3 Z+4 Z+5 Z+6 Z+7
hat nhan

I, (kd/mol) | 1402 | 1314 1680 2080 495 738 518 786

(E, F, G khdng 1a ki hiéu hda hoc caa cac nguyén to).

a. Nguyén t6 nao thuoc nhém khi hiém (khi tro)?

b. 8 nguyén té trén c6 cung chu ki hay khong?

c. Nguyén té nao thudc nhom kim loai kiém, nguyén té nao thudc nhdm halogen?

d. Tai sao nguyén t6 J c6 |, ao hon nguyén té I va K trudc va sau n6?

e. Dy doan xem don chit L c¢d nhiét d6 nong chay cao hay thap, tai sao?

Noi dung giai:

a. H 1a nguyén t6 nhém khi tro, vi: I; rat Ién 2080 kJ/mol. Do d6, cau hinh dién tir 16p
ngoai cuing cua H 1a ns?np®.

b. Vi: Z, - Zy =1 = 1 va H khéng cuing chu ki (H 1a nguyén t5 cudi chu Ki - khi tro) =
8 nguyén t6 khéng cing chu ki.

c. I 1a nguyén té kim loai kiém va G la nguyén t6 halogen (dua vao Z va twong quan
véi H).
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d. Dya vao tuong quan voi H, ta xac dinh J thudc nhém nguyén té 11A = J ¢6 cau hinh
dién tir bao hoa ns?, do d6 nang luong ion héa s& 16n hon nang luong ion héa cua: | -
c6 céu hinh dién tir ban bdo hoa ns® va niang lwong ion hda cia K - cdu hinh dién tir
ns?np® véi mirc ning lwong cua phan 16p p cao hon phéan 16p s.
e. Dy doan: L ¢ nhiét do s6i cao. Giai thich theo phuong phép lién két hoa hoc:

L 1a nguyén t& nhém IVA c6 ciu hinh dién tu trung gian ns?np®= sb dién tir hoa
tri cuc dai bang sé orbital hoa tri = tong nang luong ion hda 16n (theo phuong phap
VB) = ning luong dé pha v cau tric bén s& 1on.

Bai 3: (Pé thi dé nghi Olympic XVIII, 2012 - Trwong THPT chuyén Nguyén Binh
Khiém, Vinh Long)

a. Tai sao trong cac phan tr H,O, NH; cac goc lien két £HOH (104,5%) va
£NHN (107,5% lai nho hon goc tir dién (109°28)?

b. Xét hai phan tr H,O va H,S, tai sao goc £HSH (92°15) lai nho hon goc
£LHOH (104°28)?

c. Xét hai phan tr H,0O va F,0, tai sao goc £FOF (103°15) lai nhé hon goc
£HOH (104,5%?

Noi dung giai:

a. Van dung cdng thuc Gillespie cho phéan tir H,O va phén tir NH3:

H,0: n=24 %274

= 4= phan tir H,0 c6 4 orbital lai hda sp3 Vi 2 cap dién tir tu do.

5+3-6

NH3: n=3+ = 4=> phan tir NH; c6 4 orbital lai héa sp® véi 1 cap dién tu tu do.

Theo phuong phap lién két hda hoc: do sy ton tai ciia cac cap dién tir khong lién két
lam xuat hién céc lyc tuong tac 1am thay ddi gia tri goc lién két véi xu huéng nho hon
géc lién két tu dién 1y tuong - 109°28°.
b. Xét 2 phéan ti H,0 va H,S:
- D6 4m dién p cta oxi po 16n hon pg =momen ludng cuc caa lién két O - H 16n hon
momen ludng cuc cua lién két S - H = tuong tac day gilta cac cap dién tir lién két
trong phén tir H,O 16n hon tuong tac cung vi tri trong phén tir H,S.

Do d6, goc lién két £HSH lai nho hon goc lién két zHOH .

c. Xét 2 phan tir H,0 va F,0 theo phuong phap lién két hda hoc:

- Phéan tr F,0:
o Flo am dién hon oxi = cip dién tur lién két léch vé phia nguyén tir flo, lién két
dai ra, momen ludng cuc phan tir hudng vé 2 nguyén ti flo.
o Ban kinh nguyén tir caa flo nhé hon oxi = khoang cach tuong tac gitra 2
nguyén ti flo nho.

- Phéan tir H,0:
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o Oxi 4m dién hon hidro = cap dién tir lién két léch vé phia nguyén tir oxi, lién
két ngin lai, momen ludng cuc phan tir huéng vé nguyén ti oxi.
o Ban kinh nguyén ti hidro 16n = khoang cach tuong tac gitra 2 nguyén tur hidro
Ion.
Bai 4: (Pé thi dé chinh thirc Olympic XVIII, 2012 - Truwong THPT chuyén Lé
Quy Pon, Ba Ria — Viing Tau)
a. Cac phan tir AX, c¢6 nhirng dang hinh hoc nao? Cho vi du cu thé déi véi mdi dang
hinh hoc.
b. Cac két qua thuc nghiém cho thay lién két Cl — F trong phan tir CIF; c6 d6 dai khac
nhau: 169,8pm va 159,8pm. Hay giai thich lién két nao trong phan ta CIF; tng véi do
dai nao, giai thich.
Noi dung giai:
a. Theo cong thuc kinh nghiém Gillespie:n=X+ E =X+
Ngoai trir: nhan 2 sb phéi tir hidro.
Két hop véi VSEPR, ta xac dinh phan tir AX, ¢6 nhitng dang cu thé nhu:
- AX,4 c6 dang hinh tir dién nhu CH,, SO42.
- AX,E ¢6 dang hinh tt dién bién dang nhu SF, SeF.,.
- AX,E;, ¢6 dang hinh vudng phang nhu XeF,, ICl,.
Véi E 1a s cap dién tu ty do.
(A: nguyén tu trung tam)
b. Ap dung dap an cau a):
7+21-24

Tdng s6 cac dién ti héa tri - 8. S6 phdi tar

2

Phan tir CIF; ¢6 n=3+ =5orbital lai héa sp®d véi 2 cap dién tur ty do =

phén tir CIF; ¢6 dang phén tir AX3E,. Nhan dinh:
- Trong phan tir CIF; ¢6 2 vi tri lién két ¢ truc phan tir va 1 lién két o xich dao phan ti
- 2 cap dién tir nam trén xich dao phan ta.

Do lién két ¢ xich dao xa cip dién tir ty do hon lién két & truc phan tir nén, turong
tac gitra cac cap dién tir lién két va ty do & vi tri xich dao yéu hon & truc, do dai lién
két & xich dao phan tir ngin hon lién két ¢ truc phan ti: mdi lién két & truc dai 168,9
pm va lién két & xich dao dai 159,8 pm.

Bai 5: (Dé thi dé nghi Olympic XVIII, 2012 - Truwong THPT chuyén Hung Vuong,
Gia Lai)

Giai thich tai sao khi F, chuyén thanh F," thi do bén lién két tang, con N, chuyén thanh
N," thi do bén lién két giam xudng.

Noi dung qiai:

. o , N e, —e
Van dung cong thire tinh d6 boi lién két dé danh gia do ben lién két: o :M

Theo phuong phap MO, ¢ trang thai co ban:
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- Phan tir F, c6 cAu hinh dién tir 16p ngoai cliing: (62s)° (6 25)° (62)% (%) (my)? (70 x)*
(n'y)%. S6 lién két bang 1.

- C4u hinh dién tir 16p ngoai cung cua ion F," & 1a: 1 (625)° (6 25)° (62)° (mx)? (7y)?
(' %)% ('y)". S6 lién két bang 1,5.

- Phan tir N, ¢6 cu hinh dién tir 16p ngodi ciing: (625)? (6 25)° (x)? (v)? (52)°. S6 lién
két biang 3.

- Céu hinh dién tir 16p ngoai ciing cua ion N, s& 12: (625)° (6 25)° (%) (v)? (62)°. S6
lien két bang 2,5.

Vay, khi F, chuyén thanh F," thi do s lién két tang tng véi do bén lién két ting; khi
N, chuyén thanh N," thi s6 lién két giam tng véi do bén lién két giam.

Bai 6:. (Pé thi @& nghi Olympic XVIII, 2012 - Trweong THPT Phan Chau Trinh,
Pa Ning)

Xét cac phan tir BF3, NF3, va IF;. Hay

- Viét cong thirc electron Lewis cua cac chit trén.

- Dua vao thuyét lai hda obitan nguyén tir hay cho biét trang théi lai hoa cua nguyén tu
trung tdm va dang hinh hoc ciia mdi phan tir. Xac dinh xem phan tir nao la phan cuc va
khdng phan cuc. Giai thich két qua da chon.

Noi dung giai:

- Cong thirc electron Lewis cua BF3, NF3, va IF; lan luot 1a:

* * *e
oFe ‘e ) .o
o, ®
N F I>—Fs
‘./ \.. (X e
.
B . Fe
.../ \00 e : : oo ,F,
o F Fe P o

- Dya theo thuyét lai hoa AO trong phuong phap VB:
o Trong phéan tir BF3: nguyén tir bo & trang thai lai héa sp? c6 dang hinh tam
giac phang, gac lién két.
o Trong phan tir NF5: nguyén tir nito ¢ trang thai lai héa sp®, c6 dang thap tam
giac, goc lién két.
o Trong phan tir IF3: nguyén tir 16t & trang thai lai héa sp®d, cé dang hinh chit T.

Bai 7: (D@ thi dé nghi Olympic 30/4 XVIII, 2012 - Trwong THPT chuyén Nguyén
Binh Khiém, Vinh Long)

Hop chat A c6 cong thac XY,; thanh phan phan trim vé khéi lugng cia Y 1a 60%.
Nguyén tir X, nguyén tir Y déu c6 sé proton bang sé notron. Tong sb proton trong
phan tr A 1a 40. Biét rang Y thuoc chu ki 2 trong bang tuan hoan cac nguyén té hoa
hoc.

a. Theo thuyét MO, viét cAu hinh electron cua céc tiéu phan Y,, Y,", Y5, y,°; Cho biét
tir tinh cua céc tiéu phan trén; tinh d6 boi lién két va sip xép cac tiéu phan trén theo
thi tu ting dan do dai lién két giira 2 nguyén tir Y.
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b. X, Y tao thanh véi nhau 2 hop chat A, B. Cho biét dang hinh hoc cua phan tir hai
hop chit d6; so sanh goc YXY cua 2 phan ti do, giai thich.
Noi dung giai:

_ 2%y _so *
27, +2yZ,

Ta c6: Thanh phan phan trim cua Y trong XY, 1a 60% =
Tong s6 proton cua A 1a 40 =27, +yzZ, =40 **
Tir * va ** = ta c6 hé phuong trinh 2 4n Zx va yZy. Giai hé ta duoc:
Zy = 16 = X 1a luu huynh,
yZy = 24. Do Y thuc chu ki 2 = 3= Z < 10. Chon y = 3 nhan duoc Zy = 8
(thoa diéu kién) = Y la oxi.
a. Theo thuyét MO, cac tiéu phan O,, O,*, O,", 0,% ¢6 cac cu hinh dién tir 16p ngoai
cung nhu sau:
- 02 (025)2 (0*25)2 (02)2 (7tx)2 (7TY)2 (7t*x)1 (W*Y)l-
- 05" (025)° (6 25)” (62)° (1x)” (y)” (m x)'
- 0571 (025)° (0 25)° (62)” ()° (my)” (1 )” ()"
- 022_1 (025)2 g(f*zs.)2 ((52)2 (7tx)2 (7TY)2 (ﬁ*x)2 (7t*\()2
Céc tieu phan O,, O,", O, ¢6 tinh thuan tir, vi trong phan tir van con nhing dién
tr doc than & céc orbital: 7 x, 7 v.
Tiéu phan O, ¢4 tinh nghich tir, vi trong phan tr khong c6 dién tir doc than.
Do boi lien két cua cac tiéu phan O,, O,", 0,7, 0, tinh dugc nhu sau theo khai

niém sé lién két trong phuong phap MO: o = M :
-0y 0=2.

-0, a=2.5.

-0, a=1,5.

- 022': o=1.

Vi c6 s6 luong dién tr ting dan tir O, dén O,°= tuong tac day giita cac dién tir
lien két ciing ting dan, lam cho d6 dai lién két giira hai nguyén tir oxi trong cac tiéu
phén ciing tang dan tir O, dén 0,”: 0,'< 0,< 0,< 0,7,

b. Van dung cong thirc Gillepie dé di doan trang thai lai héa cho SO, va SO:

6+12-16

-S0,c6 n=2+ =3orbital lai héa sp? va c6 1 cap dién tu ty do, phan bé hinh

hoc dang géc — goc lién két 119,5°.

6+18-24
+—

-SO;¢6 n=3 =3orbital lai hda phan bd hinh hoc dang tam giac déu phang

— goc lién két 120°.
Giai thich:
- Trong phan tir SO,:
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o 1 trong 2 nguyén tir oxi duogc kich thich dé tao 1 orbital tréng tao lién két cho
nhan S — O, lién két nay khong dinh chd (co thé xay ra cho 1 trong 2 nguyén tir
oxi bét ki)
o Nguyén tir luu huynh cé dang lai héa sp® véi 1 cap dién tir khong lién két diy
manh cac cap dién tir lién két.
o Lién két cho nhan m, .4 cia 1 cip dién tir doc than ciia nguyén tir oxi dén
orbital d trong cua nguyén tir luu huynh, thém phan lam ngan lién két S - O.
e Do d6, twong tac cua cac cip dién tir tw do va lién két 1am thay doi gia tri ly
tuang 120° cua goc lien két OSO trong phan tir SO,; 119,5°.
Trong phén tir SOs3:
o Ciing ¢6 sw hinh thanh lién két @, 4 gita cic nguyén tir oxi va luu huynh,
o Nguyén tir luu huynh c6 dang lai hda sp? nhung khong c6 dién tir doc than
trong phan tir. 3 orbital lai hoa lién két ¢ véi ca 3 nguyén tir oxi, 1 orbital p con
lai khéng lai hoa ciia luu huynh cé dién tir doc than lién két véi orbital p c6 dién
tr doc than cua 1 trong 3 nguyén tir oxi bat Ki.
e Do d6, twong tac ndi phan tr cia SO; khong dang ké lam cho goc lién két dat
gia tri 1y tuong 120° cua géc lien két OSO trong phan tir SO,
Bai 8: (Pé thi d& nghi Olympic 30/4 XVIII, 2012 — THPT chuyén Hung Vwong,
Gia Lai)
Viét cau hinh electron caa phan tir CO va NO theo phuong phap MO. O nhiét o thap
cac phan tr NO c¢d thé dime hoa tao thanh chat ran mau xanh, khdng bén. Viét phuong
trinh phan tng va vé cdng thic cau tao caa san pham dime héa trén? Phan tir CO ¢6
thé thuc hién phan Gmg dime hoa khong? Vi sao?
Noi dung giai:
- Theo phwong phap MO, ta ¢6 cac ciu hinh dién tir cua:
o CO: (KK) (025)° (6 25)° (my” (m,)* (02)°
o NO: (KK) (025)” (6 25)° (my” (m)? (02)* ()"
- Kha nang dime hoa cua:
o CO: Khéng thé tao lién két, vi trong phan tr khong co orbital don dién
tur, nang luong ion hoa cua phan tu lon.
o NO: Orbital phan lién két don dién tir nang lugng cao nhung chua bén
nén van c6 thé két hop thém 1 dién tir ¢ diéu kién thich hop.
Phuong trinh phan ng va cong thirc ciu tao caa N,O,:

i) i)
2. HM=0 —N,0, Vi N
o/

.

Bai 9: (Ki thi Olympic 30/4 XV, 2009 - THPT chuyén L& Héng Phong, TP Ho Chi
Minh)

Trong s céac cacboyl halogenua COX,, ngudi ta chi diéu ché dugc 3 chat: cachbonyl
florua COF,, cbonyl clorua COCI,, cacbonyl bromua COBr,.
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a. Vi sao khdng c6 hgp chat cacbonyl iodua COIl,?
b. So sanh goc lién két & cac phan tir cacbonyl halogenua da biét.

Noi dung giai:

a. Phan ta COX, ¢6 ban chat lién két ion.

Po am dién cua cac halogen giam dan tir flo dén iod (trong bai khong xét dén atatin)
lam giam d6 phan cuc hda noi ion dan dén 1am suy yéu cac lién két trong hop chét ion
cua COX,.

Mait khac:

- P6i véi cac cacbonyl halogenua trugc iod: ban kinh nguyén tir cac nguyén tir halogen
nhé nhung tang dan tir flo dén brom, twong tic day giita cac dién tir ting dan = do bén

lien két bén nhung cling giam dan theo do am dién.

- Bdi véi cachbonyl iodua: ban kinh nguyén tir iod trong phan tir I6n, tuwong tac gitta cac
phan tir 16n 1am cho lién két dai ra = lién két yéu dé bi pha va.

Tir cac yéu t6 cau thanh trén, ta nhan dinh tong quan: do d6 4m dién cua iod nho
khong da dé 1am bén lién két nén khéng ton tai hop chat cachonyl iodua COI, (ciing
nhu cacbonyl atatinua COALt,).

b. Trong phan tir COX,: nguyén tur cachon thudc dang lai hda sp? va khong c6 dién tir
tu do.

Thanh phan céc lién két trong phan tir cacbonyl halogenua COX, gom: lién két X - C,
C = 0. Tuong tng co céc 2 goc lién két chinh: goc XCX va goc XCO.

X

X

- GAc lién két XCX: do 16n cua goc giam dan tir £ZFCF dén £BrCBr.

- Goc lién két XCO: do 16n cua goc giam dan tir LZFCOdén £BrCBr.

Nguyén nhan chinh 1a do su giam dan d6 am dién cua cac nguyén tir halogen tir flo
dén brom lam cho lién két X - C tang dan tir F - C dén Br - C dan dén:

- Khong gian twong tac giira 2 nguyén tir halogen giam dan.

- Khong gian twong tac giira nguyén tir halogen va oxi giam dan.

Bai 10: (Pé thi d& nghi Olympic 30/4 X1, 2006 - THPT chuyén Lé Quy Pén, Pa
Ning)

So sanh va giai thich:

a. Nhiét @6 sbi cua photphin va amoniac.

b. Nhiét @6 sbi cua silan va metan.

c. Nhiét @6 ndng chay cua silic dioxit va cacbon dioxit

Noi dung giai:
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a. PH; va NHs:

Nhiét do sbi cia PH; la -88°C va nhiét d¢ soi caa NH; Ia -33,4°C = nhiét d¢ soi
ciia NH; cao hon nhiét d6 s6i cia PH5. Xét theo phuwong phap lién két hoa hoc:

- Céc lién két P - H va N - H 1a lién két cong hoa tri: lién két P - H khéng phan cuc va
lien két N - H phan cuc manh.

- Phéan tir PH3 khéng phéan cuc nén twong tac hat nhau Val der Waals gitra cac phan tu
PH; rat bé hau nhu bang 0 = ning luong dé pha v& tuong tac Val der Waals nho =
nhiét d6 soi thap.

- Phan tar NH; phan cuc manh nén tuong tic Val der Waals gitta cac phan tir NH; dién
ra manh hon = ning luong pha v& lién két Val der Waals cao hon ning luong twong
ung cua PHs=>nhiét d6 soi cao hon.

M3t khéc néu xem phan tar PH; gdm 2 ion P” va PH," va dua trén do am dién
ctia photpho: su phan cuc héa ion noi ion PH," ¢6 gié tri rat nho = do bén lién két ion
giam = do bén nhiét cua hop chat ion 1a PHa.

Tuong tu cho phan t NH; gom 2 ion N™ va NH,"™: sy phan cuc hoéa néi ion
NH," co gia tri l6n hon do phan cuc hda noi ion cua PH," (46 4m dién py> pp) = d0
bén lién két ion ting = nhiét cia NH; cao hon d6 bén nhiét cia PHa.

b. Silan cd nhiéu hop chat khac nhau c6 cong thic phan tir tong quat Si,Honso, trong
trurong hop co ban ta xét SiH, - tam goi la silan.

Nhiét d6 s6i cia CH, va SiH, lan luot 1a: -164°C va -112°C = nhiét d6 soi cua
CH, thap hon nhiét d6 s6i cua SiH, vi xét theo phuong phap lién két hoa hoc:

- Lién két Si - H 1a lién két cong hoa tri phan cuc manh, lién két C - H 1a lién két cong
hoa tri khéng cuc = luc hat Val der Waals gitta cac phan tir SiH; manh hon luc tuwong
tu gitra c&c phan tor CH,.

- bong thoi, nguyén tu silic c6 khdi lugng Ién hon khdi lugng nguyén ti cacbon.

c. Nhu di so sanh SO, va SiO, & cau Bai 1: oxit silic 1a chat rin va CO, la chat khi nén
nhiét d6 ndng chay cua SiO, rat cao va nhiét do ndng chay cia CO, rat thap.

Bai 11: (Pé thi dé nghi Olympic 30/4 XI11, 2006 - THPT thij xa Sa Péc, Pong Thap)
Trong s céc cau trdc cd thé co sau day:

a) Cua ICI,": b) Cua TeCl,:

cl
‘ / Cl
Te

Cl
Cl

/

cl
cl @ cl Q ‘ e

Te
AN | AN AN
al /O\ al al /O\ al L = <> c
@ © © ORI
Cua ClIF3:
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SCI F F CI\ F—— dl \
O F O F

F

(R) (e (9

nhitng cau tric nao c6 kha nang ton tai wu tién hon? Vi sao?

N O p
\

Noi dung giai:
a. Cua ICI,": CAu tric vudng phang (a) c6 kha nang tn tai uu tién hon.

Vi nguyén tir trung tdm iod c6 2 cip dién tir khdng lién két va 2 cip dién tir ndy can
khéng gian khu tra 16n. Do @6, theo su thtra nhan caa mé hinh VSEPR: 2 cap dién tir
nay uu tién chiém 2 vi tri cach xa nhau téi da c6 thé - 2 vj tri dau truc phan b hinh
hoc cua IC1,"”) (nhu hinh trong dé bai).

b. Cuia TeCl,: Cau tric tu dién bién dang () c6 kha nang wu tién hon.

Theo mé hinh VSEPR: cip dién ti tu do duy nhét cua nguyén tir telu can khéng gian
khu tri 16n nén chiém vi tri xich dao cia phan bé hinh hoc cua TeCl, (nhu hinh trong
dé bai).

c. Cua CIF5: CAu tric hinh T (ciu tric thir nhat) c6 kha ning wu tién hon.

Khac vai 1C1," ¢6 4 phdi tir clo, phan tir CIF; chi ¢6 3 phéi tir flo nhung lai ciing ¢6 2
cap dién tir tu do. 2 cap dién tir ndy chiém 2 vj tri trén xich dao phan phéi hinh hoc
cach xa cac dién tur lién két toi da.

Bai 12. (P& thi dé nghi Olympic 30/4 XI1, 2006 - THPT thi xa Sa Péc, Pong Thap)
Tai sao nudc da nhe hon nudce long? (c6 vé hinh minh hoa)

Noi dung giai:

Nuéc da & 0°C nhe hon nudc long vi theo phuong phép lién két hoa hoc:

- O nhiét do tir 0°C tr& xubng, cac phan tir nudc tao lién két hidro véi nhau thanh tinh
thé nude da: mdi phan ta H,O lién két véi 4 phan tir H,O khéc tao nén kién tric tinh
thé nudce da.

~-e

5:(;\ =
R o
LT Y

Lién két cua 5 phan tir H,O Kién trdc tinh thé nudc da

Do dai mdi lién két O - H trong phan tir H,O don 1¢ 12 1,99 A nhung mdi lién két
hidro H - O thém vao nguyén tir oxi dai 1,76 A va tir nguyén tir hidro trong lién két
dén nguyén tir oxi cua phan tir nuéc tham gia lién két 1a 1 A= céc phan tir nuéc khdng
xép sit nhau, cau truc rdéng, xdp = nudc da nhe hon nudc long & cung 1 thé tich.
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- T 0°C tr 1én, dic biét 1a ¢ 4°C, cac lién két hidro bi dat ra mot phan 1am cho céac
phan tir nudc sap xép lai gan nhau = dat gié tri khdi lwong riéng Ién hon khéi luong
riéng nude da.

PHAN 3: KET LUAN

Thuyét cau tao hoa hoc la thuyét hda hoc kinh dién c6 kha nang giai quyét manh
mé& c4c van dé co ban cua hoa hoc nhu dic diém vat Ii - hoa hoc cua cac chat. Bang
nhitng phwong phap nghién ciru nhu phuong phap lién két hda hoc, phuong phép lién
két hoa tri - Valence Bond (VB), phuong phap orbital phan tir - Molecular Orbial
(MO) ma viéc dinh huéng giai quyét van dé& hoa hoc tré nén dé dang va twong doi
chinh xac.

Phurong phdp lién két hda hoc gilp giai quyét cac van dé hda hoc: kha ning hoa
tan, su ton tai cua cac chit... théng qua giai thich twong tac cac dai luong vat 1i nhu do
am dién, nang luong ion hoa,...

Phurong phdp VB 1am 13 cac co ché hinh thanh lién két hoa hoc, dang lai hoa,
phan b hinh hoc trong khdng gian cua céc chat & cac dang don chat - hop chit, giai
thich d6 16n cac goc lién két, kha ning hoéa tri, oxi hda - khtr cua céc chit,. ..

Phurong phdp MO giai thich tinh chat tir cua cac chat ton tai ¢ dang phan tir, cac
mtrc nang lugng khac nhau cta phan tir, danh gia mace d6 ion hoa cua phén tu, giai
thich mot sé cap chat gan giéng nhau vé tinh chat vat 1i nhung khac nhau vé tinh chat
héa hoc nhu CO va No,...

Viéc van dung thuyét cu tao hda hoc dé giai cac bai tap dinh tinh chi mang tinh
khach quan vi phai phu thudc vao nhiéu yéu tb chi cd thé xét gan dang nhu sirc day
cap di¢n tir, momen ludng cuc, mat do dién tu.

Song, bén canh d6, viéc giai va trinh bay cac bai tap nghién ciru khong dugc sap
xép va phan loai theo mot khudn mau nham gidp hoc sinh - sinh vién c6 kha niang tu
duy sang tao, linh dong, c6 lién hé véi nhau trén cung co s Ii thuyét. Céc bai tap duoc
chon mang nhitng nét dic trung co ban ctia vin dé ma cac phuong phap nghién ctru da
noi trén co thé giai quyét.
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Qua cac diém néu trén, ta thay: cach van dung khoa hoc thuyét ciu tao héa hoc
s& hinh thanh cho hoc sinh - sinh vién mét thé gisi quan khoa hoc nén tang, gia tri cua
mét Ii thuyét chi c6 gi4 tri trong thuc tidn.
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