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Summary 

All calculations were performed at the different high level of theory by using both the two 
methods MP2, B3LYP and the basis sets 6-31+G(d,p), 6-31++G(2d,2p). The interaction energies 
are corrected with ZPE and BSSE, about -0.16 and -1.40 kcal.mol-1. The blue-shifts have obtained 
in all the examined complexes. The electric field of the H-acceptor is the fundamental condition 
for the blue-shifting hydrogen bond. The C-H bond length upon complex formation is controlled 
by a balance of two main factors acting in opposite directions. This is rehybridization of C atom 
and strongly hyperconjugative interaction in complex. The NBO analysis indicates that the H-
index is not major reason for physical origin of improper blue-shifting hydrogen bond but the 
EDT is also reason for the contraction. The RE energy index is also a discriminative factor for the 
blue-shift and the red-shift in the stretching frequency. 

 
I - GIíI THIÖU 

Trong nöa thËp kØ gÇn ®©y liªn kÕt hi®r« 
chuyÓn dêi xanh kiÓu X-H�Y (X: C, Si, P, N,�) 
lμ mét m« h×nh ®−îc nghiªn cøu réng kh¾p trªn 
thÕ giíi [5 - 7] c¶ vÒ lÝ thuyÕt vμ thùc nghiÖm 
nh»m môc ®Ých t×m hiÓu b¶n chÊt vμ lu«n ®Æt 
c©u hái: hai lo¹i liªn kÕt nμy cã b¶n chÊt kh¸c 
nhau hay kh«ng vμ nÕu cã th× kh¸c nhau nh− thÕ 
nμo?. Nh÷ng ®Æc tr−ng næi bËt cña kiÓu liªn kÕt 
hi®r« chuyÓn dêi xanh kh¸c so víi liªn kÕt hi®r« 
chuyÓn dêi ®á cæ ®iÓn lμ sù rót ng¾n liªn kÕt, 
chuyÓn dêi xanh cña tÇn sè dao ®éng hãa trÞ X-
H vμ gi¶m cña c−êng ®é hång ngo¹i. NhiÒu 
c¸ch tiÕp cËn vÒ mÆt lÝ thuyÕt ®Ó gi¶i thÝch cho 
kiÓu liªn kÕt hi®r« chuyÓn dêi xanh: ph©n tÝch 
NBO dùa vμo sù chuyÓn ®iÖn tÝch, ¶nh h−ëng 

c©n b»ng cña siªu liªn hîp vμ t¸i lai hãa [1], m« 
h×nh ph©n li n¨ng l−îng, t−¬ng t¸c ®Èy Pauli, vμ 
cuèi cïng lμ m« h×nh vÒ sù h×nh thμnh cña liªn 
kÕt hi®r« do ®iÖn tr−êng ®ång nhÊt [2, 4]. Tuy 
nhiªn, còng cã nhiÒu t¸c gi¶ cho r»ng kh«ng cã 
sù kh¸c nhau c¬ b¶n gi÷a liªn kÕt hi®r« chuyÓn 
dêi xanh vμ ®á nh− Alabugin, Scheiner, Cubero. 
TiÕp nèi bμi b¸o tr−íc [9], bμi b¸o nμy tr×nh bμy 
mét sè kÕt qu¶ nghiªn cøu míi cña chóng t«i vÒ 
b¶n chÊt thùc sù cña lo¹i liªn kÕt hi®r« chuyÓn 
xanh ®ång thêi cã so s¸nh cô thÓ víi liªn kÕt 
hi®r« chuyÓn dêi ®á cæ ®iÓn. 

II - PH¦¥NG PH¸P TÝNH 

H×nh häc cña c¸c monome vμ phøc ®−îc tèi 
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−u theo hai ph−¬ng ph¸p B3LYP, MP2 víi bé 
hμm c¬ së 6-31+G(d,p) vμ 6-31++G(2d,2p). 
N¨ng l−îng t−¬ng t¸c ®−îc hiÖu chØnh ZPE vμ 
BSSE. §iÖn tÝch trªn nguyªn tö, mËt ®é electron 
trªn obitan ph©n tö, hÖ sè obitan lai ho¸ ®−îc 
tÝnh dùa vμo m« h×nh sù chiÕm obitan liªn kÕt 
thuÇn tuý NBO (natural bond orbital). N¨ng 
l−îng t−¬ng t¸c siªu liªn hîp ®−îc tÝnh theo 
thuyÕt nhiÔu lo¹n bËc hai. ChØ sè theo n¨ng 
l−îng RE mμ chóng t«i ®· ®−a ra [9] ®−îc tÝnh 

theo c«ng thøc: 
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siªu liªn hîp cña phøc, tæng n¨ng l−îng t−¬ng 
t¸c chuyÓn e ®Õn *(X H)σ − trong phÇn tö cho 
proton biÖt lËp vμ tæng n¨ng l−îng t−¬ng t¸c 
chuyÓn e  ®Õn *(X H)σ − cña phÇn tö cho proton 
khi ®· h×nh thμnh phøc theo thuyÕt nhiÔu lo¹n 
bËc 2. TÊt c¶ c¸c th«ng sè trªn ®Òu ®−îc tÝnh 
b»ng phÇn mÒm Gaussian 2003. 

III - KÕT QU¶ Vμ TH¶O LUËN 

1. H×nh häc, tÇn sè dao ®éng hãa trÞ, n¨ng 
l−îng t−¬ng t¸c 

KÕt qu¶ tèi −u h×nh häc theo c¸c møc lÝ 
thuyÕt thu ®−îc c¸c phøc cã n¨ng l−îng cùc tiÓu 
trªn bÒ mÆt thÕ n¨ng ®−îc chØ ra nh− ë h×nh 1.

 

                                         
CHF3-SO2 (Cs) (I)  CHF3-SO2 (C1) (II)    CHF3-CO (C3v) (III)    CHF3-OC (C3v) (IV)    CHF3-CO2 (C3v) (V) 

H×nh 1: H×nh häc cña c¸c phøc gi÷a CHF3 vμ SO2, CO, CO2 

 
Nh×n vμo b¶ng 1 thÊy r»ng tÊt c¶ c¸c phøc 

®Òu cho liªn kÕt hi®r« chuyÓn dêi xanh. øng víi 
ph−¬ng ph¸p vμ bé hμm c¬ së kh¸c nhau, sù rót 
ng¾n liªn kÕt C-H kh¸c nhau. Tuy nhiªn møc ®é 
kh¸c biÖt kh«ng lín vμ kh«ng ¶nh h−ëng tíi sù 
chuyÓn dêi cña phøc. Do vËy cã thÓ nãi r»ng 
ph−¬ng ph¸p vμ bé hμm c¬ së kh«ng ¶nh h−ëng 
tíi sù chuyÓn dêi xanh hay ®á cña phøc. G¾n 
liÒn víi sù rót ng¾n liªn kÕt C1-H2 cña phøc lμ 
sù t¨ng tÇn sè dao ®éng hãa trÞ C1-H2 vμ sù 
gi¶m c−êng ®é hång ngo¹i t−¬ng øng. KÕt qu¶ 
nμy phï hîp víi m« h×nh ®iÖn tr−êng cña 
Hermansson [2, 4]. Tuy nhiªn, tr¸i ng−îc víi 
phøc cña CHCl3�OSO [8] mÆc dï cho liªn kÕt 
hi®r« chuyÓn dêi xanh nh−ng c−êng ®é hång 
ngo¹i t¨ng. §iÒu nμy lμ do ®¹o hμm cña m«men 
l−ìng cùc theo täa ®é cña 2 ph©n tö CHF3 vμ 
CHCl3 cã trÞ sè tr¸i dÊu nhau.  

Gi¸ trÞ liªn kÕt C-H rót ng¾n nhiÒu nhÊt 
trong phøc I (Cs) theo møc MP2/6-
31++G(2d,2p) vμ rót ng¾n nhá nhÊt trong phøc 

III (C3v) theo B3LYP/6-31++G(2d,2p). Khi phøc 
®−îc h×nh thμnh tÊt c¶ c¸c ®é dμi liªn kÕt C-F 
®Òu t¨ng, ngo¹i trõ liªn kÕt C1F6 trong phøc 
(I,II) bÞ rót ng¾n. KÕt qu¶ tõ b¶ng 1 còng cho 
thÊy liªn kÕt S3-O4 (I,II), C7-O6 (IV), C6-O7 
(V) ®Òu kÐo dμi h¬n, cßn c¸c liªn kÕt S3-O5 
(I,II), C6-O8 (V) rót ng¾n. KÕt qu¶ nμy hoμn 
toμn b×nh th−êng khi phøc cã liªn kÕt hi®r«. Tuy 
nhiªn, cã sù kh¸c th−êng lμ liªn kÕt C7-O6 
trong phøc (III) rót ng¾n ®¸ng kÓ, xin xem b¶ng 
1. §iÒu nμy cã thÓ khi h×nh thμnh phøc mËt ®é 
electron ®¸ng kÓ trong obitan ph¶n liªn kÕt cña 
CO ®· chuyÓn vμo ph©n tö CHF3 lμm cho liªn 
kÕt CO trë nªn bÒn h¬n. N¨ng l−îng t−¬ng t¸c 
cña c¸c phøc ®· hiÖu chØnh ZPE, BSSE n»m 
trong kho¶ng -0,16 ®Õn -0,40 kcal.mol-1. Trong 
®ã bÒn nhÊt lμ phøc gi÷a CHF3 víi SO2 vμ kÐm 
bÒn nhÊt lμ phøc CHF3�OC. N¨ng l−îng t−¬ng 
t¸c CHF3 vμ SO2 d−¬ng h¬n so víi phøc gi÷a 
CHCl3 vμ SO2 [8, 9] v× ®é ph©n cùc cña C-H 
trong CHF3 thÊp h¬n so víi CHCl3 (entanpi cña 
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qu¸ tr×nh t¸ch proton lÇn l−ît b»ng 1577, 1494 
kJ.mol-1 [3]). §é dμi liªn kÕt hi®r« trong c¸c 

phøc theo ph−¬ng ph¸p kh¸c nhau ®−îc liÖt kª 
trong b¶ng 2. 

B¶ng 1: Th«ng sè h×nh häc, tÇn sè vμ n¨ng l−îng t−¬ng t¸c c¸c phøc gi÷a CHF3 víi SO2, CO, CO2 

Phøc §é lÖch MP2/6-
31+G(d,p) 

MP2/6-
31++G(2d,2p) 

B3LYP/6-
31+G(d,p) 

B3LYP/6-
31++G(2d,2p) 

C1H2 -0,00139   
(-0,00129) 

-0,00156   
(-0,00111) 

-0,00181   
(-0,00128) 

-0,00145   
(-0,00112) 

C1F6 -0,00120   
(-0,00134) 

-0,00151   
(-0,00098) 

-0,00114   
(-0,00094) 

-0,00077   
(-0,00056) 

C1F7 0,00395  
(0,00276) 

0,00349   
(-0,00112) 

0,00405   
(-0,00003) 

0,00282   
(0,00022) 

C1F8 0,00395  
(0,00515) 

0,00349   
(0,00706) 

0,00405   
( 0,00717) 

0,00282   
(0,00535) 

S3O4 0,00177  
(0,00149) 

0,00213   
(0,00168) 

0,00295   
( 0,00292) 

0,00253   
(0,0025) 

S3O5 -0,00056   
(-0,00057) 

0,00002    
(-0,00066) 

-0,00151   
(-0,00160) 

-0,00119   
(-0,00137) 

Äâ 24,8   (23,0) 25,5   (19,7) 28,8  (23,1) 23,5  (20,7) 
ÄI -13,6  (-13,6) -11,6   (-10,6) -14,6  (-16,6) -11,3  (-13,5) 

(I), 
(II,trong 
ngoÆc) 

BSSEEΔ  -1,34  (-1,40) -1.27   (-1.30) -1,18  (-1,17) -1,03  (-1,02) 
C1H2 -0,00068   

(-0,00051) 
-0,00098   

(-0,00102) 
-0,00054   

(-0,00062) 
-0,00042   

(-0,00049) 
CF 0,00181  

(0,00096) 
0,00166   

(0,00069) 
0,00138   

(0,00084) 
0,00122   
(0,0007) 

C7O6 -0,00115  
(0,00061) 

-0,00101  
(0,00041) 

-0,00147  
(0,00101) 

-0,0013     
(0,0007) 

Äâ 17,0  (16,0) 21,1   ( 22,6) 12,6  ( 13,8) 11,25 ( 12,4) 
ÄI -21,1 (-15,9) -20,0 (-15,5) -22,4 (-15,6) -18,9  (-12,8) 

(III), 
(IV,trong 

ngoÆc) 

BSSEEΔ  -0,66 (-0,18) -0,50 (-0,16) -0,41 (-0,28) -0,39  (-0,18) 
C1H2 -0,00098 -0,00111 -0,00095 -0,00079 

CF 0,00171 0,00138 0,00159 0,00141 
C6O7 0,00131 0,00087 0,00166 0,00127 
C6O8 -0,00215 -0,00234 -0,0021 -0,00196 

Äâ 25,18 26,85 23,08 20,11 
I -22,1 -20,7 -22,5 -19,0 

(V) 

BSSEEΔ  -0,94 -0,76 -0,74 -0,66 

§é lÖch Är theo (Å), tÇn sè ν theo (cm-1), c−êng ®é hång ngo¹i I theo (km.mol-1), n¨ng l−îng t−¬ng t¸c theo 
(kcal.mol-1). 

B¶ng 2: §é dμi liªn kÕt hi®r« C-H�O(C) trong c¸c phøc 

 MP2/6-
31+G(d,p) 

MP2/6-
31++G(2d,2p) 

B3LYP/6-
31+G(d,p) 

B3LYP/6-
31++G(2d,2p) 

(I) 2,55 2,59 2,57 2,65 
(II) 2,47 2,56 2,50 2,57 
(III) 2,68 2,64 2,74 2,80 
(IV) 2,54 2,48 2,64 2,69 
(V) 2,39 2,35 2,45 2,52 
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§é dμi liªn kÕt hi®r« H�O(C) cña c¸c phøc 
víi c¸c ph−¬ng ph¸p vμ bé hμm kh¸c nhau 
kh«ng kh¸c nhau nhiÒu, trong kho¶ng tõ 2,35 - 
2,80 Å. Dμi nhÊt lμ trong phøc III, cã lÏ do C cã 
®é ©m ®iÖn nhá h¬n so O. NÕu cïng bé hμm, 
liªn kÕt hi®r« theo MP2 cho kÕt qu¶ ng¾n h¬n so 
víi B3LYP. Khi cïng mét ph−¬ng ph¸p, bé hμm 
6-31+G(d,p) cho liªn kÕt hi®r« ng¾n h¬n so víi 
bé hμm 6-31++G(2d,2p) trong B3LYP. KÕt luËn 
nμy còng ®óng trong c¸c phøc víi SO2 nh−ng 
kh«ng cßn ®óng trong c¸c phøc víi CO, CO2 
theo ph−¬ng ph¸p MP2. 

2. Ph©n tÝch NBO 

Ph©n tÝch NBO ®· ®−îc tiÕn hμnh theo møc 
lÝ thuyÕt MP2/6-31++G(2d,2p) cho tÊt c¶ c¸c 
phøc, kÕt qu¶ ®−a ra ë b¶ng 3. Alabugin vμ céng 
sù cho r»ng sù thay ®æi ®é dμi liªn kÕt X-H ®−îc 
x¸c ®Þnh b»ng sù c©n b»ng cña nh÷ng yÕu tè: 
kÐo dμi nhê t−¬ng t¸c siªu liªn hîp 

*n(Y) ( X H)σ→ − m¹nh vμ rót ng¾n nhê vμo sù t¸i 
lai hãa cña X trong X-H. MÆt kh¸c, theo Hobza 
[7] ¶nh h−ëng sù t¸i ph©n bè mËt ®é electron cã 
quan hÖ víi sù rót ng¾n liªn kÕt X-H. Tuy nhiªn, 
chøng minh cô thÓ cho mèi liªn hÖ nμy ch−a 
®−îc ®−a ra. Tõ kÕt qu¶ b¶ng 3, hÇu hÕt mËt ®é 
electron ë *(C H)σ −  cña phøc ®Òu gi¶m, ngo¹i 
trõ trong phøc (III). §é gi¶m nhiÒu nhÊt trong 
phøc (I) vμ Ýt nhÊt trong phøc (V), ®ång thêi cã 
sù t¨ng %s cña C trong kho¶ng 0,38 - 0,59%. 
Hai yÕu tè nμy thuËn lîi cho sù rót ng¾n C1-H2 
(b¶ng 1). MËt ®é electron ë *σ (C1-H2) trong 
phøc (III) t¨ng ®¸ng kÓ víi gi¸ trÞ 0,00593e, sÏ 
lμm cho liªn kÕt C1H2 kÐo dμi nh−ng kÕt qu¶ 
thu ®−îc liªn kÕt C1H2 rót ng¾n. KÕt qu¶ nμy 
®−îc gi¶i thÝch do sù t¨ng ®¸ng kÓ mËt ®é 
electron trong obitan (C1 H2)σ − vμ sù t¨ng %s 
bï vμo sù t¨ng electron trong obitan 

*σ (C1-H2) nªn liªn kÕt vÉn ®−îc rót ng¾n. Liªn 
kÕt C1H2 rót ng¾n cßn ®−îc ñng hé bëi sù t¨ng 
®iÖn tÝch ©m cña C vμ gi¶m ®iÖn tÝch ©m trªn H, 
tu©n theo quy t¾c Bent. Nh− vËy, yÕu tè ¶nh 
h−ëng ®Õn sù rót ng¾n liªn kÕt C1H2 lμ sù t¸i lai 
hãa vμ t¸i ph©n cùc. 

Liªn kÕt C1F6 trong phøc I, II rót ng¾n do 
sù gi¶m mËt ®é electron ®¸ng kÓ ë *σ (C1-F6) , 
xÊp xØ 0,001e, mÆc dï cã sù gi¶m nhÑ ë 

(C1 F6)σ − . C¸c liªn kÕt CF trong phøc III, IV, V 

®Òu cã gi¸ trÞ mËt ®é electron ë *σ (C-F)  gi¶m vμ 
(C1 F6)σ −  t¨ng nhÑ. Hai yÕu tè nμy ®Òu thuËn lîi 

cho sù rót ng¾n liªn kÕt. Tuy nhiªn, kÕt qu¶ tÝnh 
cho thÊy liªn kÕt ®−îc kÐo dμi do %p cña C 
trong C-F gia t¨ng trong kho¶ng 0,12 - 0,19%, 
yÕu tè nμy quyÕt ®Þnh sù kÐo dμi liªn kÕt CF. 
Gi¶i thÝch t−¬ng tù cho liªn kÕt C1F7 trong phøc 
I, II mÆc dï cã sù gi¶m mËt ®é electron ë 

*σ (C1-F7) . 

§é dμi liªn kÕt S3O5 (I, II), C6O8 (V) ng¾n 
l¹i v× mËt ®é electron gi¶m ë obitan ph¶n liªn kÕt 
vμ ng−îc l¹i mËt ®é electron ë obitan ph¶n liªn 
kÕt t¨ng lμm cho liªn kÕt S3O4 (I, II), O6C7 
(IV), C6O7 (V) kÐo dμi ra (b¶ng 1). Sù chuyÓn 
mËt ®é electron tæng EDT lμ rÊt nhá, trÞ tuyÖt ®èi 
nhá h¬n gi¸ trÞ 0,01e vμ tÊt c¶ c¸c phøc ®Òu cho 
liªn kÕt hi®r« chuyÓn dêi xanh. ChØ sè hi®r« HI 
trong kho¶ng 0,02 - 0,71 vÉn cho phøc cã liªn 
kÕt chuyÓn dêi xanh. V× vËy, chØ sè HI nhá h¬n 
0,3 kh«ng cßn lμ tiªu chÝ, tuy nhiªn chØ sè EDT 
(theo Hobza) vÉn lμ yÕu tè ®¸ng ®−îc xem xÐt. 
Alabugin cho r»ng n¨ng l−îng t−¬ng t¸c siªu 
liªn hîp n(Y) → Δσ*(C-H) nhá h¬n 5 kcal.mol-1 
vμ n¨ng l−îng liªn kÕt nhá h¬n 3 kcal.mol-1 sÏ 
cho liªn kÕt chuyÓn dêi xanh. KÕt luËn nμy phï 
hîp víi hÖ chóng t«i ®ang xÐt, kÕt qu¶ nh− ë 
b¶ng 3. ChØ sè theo n¨ng l−îng RE cã gi¸ trÞ ®Òu 
nhá h¬n 2,89 vμ c¸c phøc ®Òu cho liªn kÕt hi®r« 
chuyÓn dêi xanh. Chóng t«i muèn kiÓm tra chØ 
sè RE vμ ®ång thêi muèn xem ph©n tö nhËn 
proton ¶nh h−ëng nh− thÕ nμo tíi liªn kÕt hi®r« 
chuyÓn dêi xanh vμ ®á, do vËy ®· nghiªn cøu 
phøc gi÷a CHF3 vμ X

- (F, Cl, Br, OH). C¸c th«ng 
sè tiªu biÓu ®−îc chØ ra ë b¶ng 4. 

B¶ng 4 cho thÊy tÊt c¶ c¸c phøc ®Òu cho liªn 
kÕt hi®r« chuyÓn dêi ®á, víi sù kÐo dμi liªn kÕt 
C-H lín nhÊt trong phøc víi F− vμ nhá nhÊt ë 
Br− . T−¬ng øng víi sù t¨ng ®é dμi liªn kÕt lμ sù 
gi¶m tÇn sè vμ t¨ng c−êng ®é hång ngo¹i víi gi¸ 
trÞ rÊt lín. ë ®©y, mÆc dï cã sù t¨ng ®ång thêi 
%s cña C, ®iÖn tÝch ©m trªn C, ®iÖn tÝch d−¬ng 
trªn H nh−ng liªn kÕt C-H vÉn dμi ra do ®é t¨ng 
rÊt lín mËt ®é electron ë *σ (C-H) . N¨ng l−îng 
siªu liªn hîp lín, trÞ EDT lín h¬n 0,03e nªn cho 
chuyÓn dêi ®á, phï hîp quy t¾c cña Hobza. TÊt 
c¶ c¸c chØ sè n¨ng l−îng RE cña c¸c phøc 
CHF3...X− (X: F, Cl, Br, OH) ®Òu lín h¬n so víi  
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B¶ng 3: Ph©n tÝch NBO cña c¸c phøc theo ph−¬ng ph¸p MP2/6-31++G(2d,2p) 

3q.10−Δ (e) 
Phøc Liªn kÕt 3

(C X)
.10 (e)
σ
−

Δ −
 

*

-3

Δσ (C-X)

.10 (e)
EDT(e) IH HE ER

%s(C H)Δ −  
%p(C F)Δ −  C H 

C1H2 -0,04 -1,21 -0,0020 0,61 1,25 0,56 0,54 -7,26 17,00

C1F6 -0,04 -0,91     -0,01   

C1F7 -0,24 -0,37     0,3   

C1F8 -0,24 -0,37     0,3   

S3O4 -0,37 0,13        

(I) 

S3O5 -0,07 -2,22        

(II) C1H2 -0,26 -0,82 -0,0015 0,55 1,52 0,54 0,48 -5,55 15,85

 C1F6 -0,09 -1,01     0,02   

 C1F7 -0,20     -1,5     0,07   

 C1F8 -0,12  2,05     0,47   

 S3O4 -4,94 2,59        

 S3O5 -1,91 -0,86        

C1H2 0,54 5,93 -0,0083 0,71 5,48 2,89 0,53 -13,13 10,45

CF 0,08 -0,65     0,19   

(III) 

C7O6 -0,01 0,00        

C1H2 0,22 -0,32 -0,0030 0,11 1,84 1,30 0,38 -7,99 10,30

CF 0,02 -0,43     0,12   

(IV) 

O6C7 -0,002 0,03        

C1H2 0,25 -0,08 -0,0034 0,02 2,86 1,88 0,59 -10,33 15,51

CF 0,01 -0,57     0,19   

C6O7 -0,92 0,37        

(V) 

C6O8 0,24 -10,17        

HE (kcal.mol-1): n¨ng l−îng siªu liªn hîp, ER : chØ sè n¨ng l−îng, IH : chØ sè hi®r«, EDT(e): sù chuyÓn mËt ®é 

electron tæng, %sΔ : ®é lÖch phÇn tr¨m ®Æc tÝnh s, %pΔ : ®é lÖch phÇn tr¨m ®Æc tÝnh p, q(e): ®iÖn tÝch. 

B¶ng 4: C¸c th«ng sè cña phøc CHF3...X− (X: F, Cl, Br, OH) so víi c¸c monome t−¬ng øng theo 
ph−¬ng ph¸p MP2/6-31++G(2d,2p) 

Phøc 
Är, 
Å 

Δν, 
cm-1 

ÄI, 
km.mol-1 ER EDT, 

e 

*

-3

Δσ (C-H)

.10 (e) HE  %sΔ C

3

q

.10 e−

Δ
 H

3

q
.10 e−

Δ
 F

3

q
.10 e−

Δ

CHF3...F−  0,0516 -723,9 943,0 5,47 -0,078 49,05 70,1 6,61 -98,2 160,9 -46,9

CHF3...Cl−  0,0101 -140,0 258,4 3,93 -0,044 26,55 26,3 4,15 -50,3 85,9 -26,7

CHF3...Br−  0,0059 -90,4 187,4 4,03 -0,042 24,72 22,9 3,67 -46,1 74,9 -23,6

CHF3...OH−  0,0233 -330,8 577,1 3,42 -0,049 27,23 43,25 6,22 -67,7 143,9  -41,63
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phøc gi÷a CHF3 vμ SO2, CO, CO2; nh− vËy chØ 
sè RE cã thÓ ®−îc dïng ®Ó ph©n lo¹i liªn kÕt 
hi®r« chuyÓn dêi xanh hay ®á. 

Nh− vËy, víi cïng mét phÇn tö CHF3 nh−ng 
víi phÇn tö nhËn proton kh¸c nhau thu ®−îc 
®ång thêi hai lo¹i liªn kÕt hi®r«. V× vËy yÕu tè 
quyÕt ®Þnh chuyÓn dêi xanh kh«ng chØ do phÇn 
tö cho proton nh− bμi b¸o [4] ®· ®Ò cËp mμ cßn 
phô thuéc vμo phÇn tö nhËn proton. Hay nãi 
c¸ch kh¸c ®¹o hμm cña momen l−ìng cùc theo 
täa ®é X-H ©m kh«ng ph¶i lμ yÕu tè c¬ b¶n cho 
sù chuyÓn dêi xanh cña mét ph©n tö mμ cßn phô 
thuéc m¹nh vμo phÇn tö nhËn proton. Khi kh¶ 
n¨ng cho electron cña phÇn tö cho proton thÊp, 
sù t¸i lai hãa cña X trong X-H quyÕt ®Þnh vμ 
liªn kÕt ng¾n l¹i; ng−îc l¹i khi n¨ng l−îng t−¬ng 
t¸c siªu liªn hîp chiÕm −u thÕ so víi t¸i lai hãa, 
liªn kÕt dμi ra. Nh− vËy, tïy thuéc vμo yÕu tè 
nμo ¶nh h−ëng m¹nh h¬n sÏ quyÕt ®Þnh ®Õn sù 
chuyÓn dêi xanh hay ®á cña ph©n tö. 

IV - KÕt luËn 

Th«ng qua tÝnh lÝ thuyÕt víi c¸c bé hμm vμ 
ph−¬ng ph¸p kh¸c nhau ®· dù ®o¸n ®−îc 5 cÊu 
tróc bÒn cña phøc nh− ë h×nh 1, n¨ng l−îng liªn 
kÕt ®· hiÖu chØnh ZPE vμ BSSE trong kho¶ng 
0,16 ®Õn 1,40 kcal.mol-1, c¸c phøc ®Òu cho liªn 
kÕt hi®r« chuyÓn dêi xanh øng víi tÇn sè dao 
®éng hãa trÞ gia t¨ng, c−êng ®é hång ngo¹i 
gi¶m. ChuyÓn dêi xanh hay ®á ®−îc quyÕt ®Þnh 
bëi ¶nh h−ëng c©n b»ng cña sù t¸i lai hãa vμ 
siªu liªn hîp. NÕu ¶nh h−ëng t¸i lai hãa chiÕm 
−u thÕ, ph©n tö sÏ cho liªn kÕt hi®r« chuyÓn dêi 
xanh vμ ng−îc l¹i t−¬ng t¸c siªu liªn hîp chiÕm 
−u thÕ sÏ cho liªn kÕt hi®r« chuyÓn dêi ®á. 

§iÖn tr−êng cña phÇn tö nhËn proton lμ c¬ 
së cho sù chuyÓn dêi xanh hay ®á. Tuy nhiªn, 

®¹o hμm m«men l−ìng cùc ©m cña phÇn tö cho 
proton theo täa ®é X-H kh«ng lμ c¬ së cho liªn 
kÕt hi®r« chuyÓn dêi xanh.  

Tõ viÖc ph©n tÝch NBO, thÊy r»ng mËt ®é 
electron tæng (EDT), chØ sè theo n¨ng l−îng 
(RE) lμ nh÷ng yÕu tè ®¸ng ®−îc xem xÐt cho sù 
chuyÓn dêi xanh vμ ®á. 

C¶m ¬n Héi ®ång Khoa häc Tù nhiªn Quèc 
gia ®· ñng hé c«ng tr×nh nμy th«ng qua ®Ò tμi, 
m· sè 5 020 06. 
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