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ABSTRACT 

Optimized geometries are displayed in Fig. 1. Interaction energies of all examined complexes 
with ZPE correction range from -0.62 to -2.13 kcal.mol-1 at the MP2(full)/6-31++G(2d,2p) level. 
All complexes are strengthened by van der Waals interaction that is both due to Atoms in 
Molecules (AIM) analysis and quite small magnitude of interaction energy. All Si-H bond lengths 
are slightly contracted and their stretching frequencies are shifted to blue compared to the SiHF3 
monomer. It is remarkable that the blue shift is still observed in the complexes possessing van der 
Waals weak interaction.  

 
I - GIíI THIÖU 

Trong nh÷ng n¨m gÇn ®©y cã mét sè l−îng 
lín nh÷ng c«ng tr×nh nghiªn cøu vÒ lÝ thuyÕt vμ 
thùc nghiÖm ®èi víi sù rót ng¾n liªn kÕt, chuyÓn 
dêi xanh tÇn sè dao ®éng hãa trÞ vμ gia t¨ng 
c−êng ®é hång ngo¹i X-H trong liªn kÕt hi®ro 
X-H�Y-B, trong ®ã X chñ yÕu lμ nguyªn tö C 
vμ Y lμ phÇn tö cã kh¶ n¨ng nhËn proton [1 - 4]. 
Víi môc ®Ých t×m hiÓu b¶n chÊt cña liªn kÕt 
hi®ro chuyÓn dêi xanh, mét sè bμi b¸o gÇn ®©y 
[5, 6] nghiªn cøu vÒ liªn kÕt hi®ro kiÓu Si-H�Y-
B, vμ cho r»ng nh÷ng ph©n tö cho proton chøa 
liªn kÕt Si-H cã nhiÒu ®Æc tr−ng tiªu biÓu cho 
kiÓu liªn kÕt hi®ro chuyÓn dêi xanh. Tuy nhiªn 
chøng minh cho sù h×nh thμnh liªn kÕt hi®ro Si-
H�Y-B ch−a thËt sù râ rμng. Trong nghiªn cøu 
hiÖn t¹i chóng t«i muèn t×m hiÓu cô thÓ h¬n qu¸ 
tr×nh h×nh thμnh vμ b¶n chÊt liªn kÕt hi®ro khi X 
trong X-H�Y-B kh«ng ph¶i lμ nguyªn tö cã ®é 
©m ®iÖn lín h¬n H nh− N, O, F,� mμ X lμ silic 
(Si) víi c¸c phÇn tö nhËn

proton gåm NH3, CO2, CO, HCN. V× vËy chóng 
t«i chän phÇn tö cho proton ®iÓn h×nh SiHF3, 
trong ®ã Si cã ®iÖn tÝch d−¬ng vμ H mang ®iÖn 
tÝch ©m, t−¬ng t¸c víi c¸c phÇn tö nhËn proton 
®−îc ®Ò cËp ë trªn ®Ó nghiªn cøu. 

II - PH¦¥NG PH¸P TÝNH 

H×nh häc cña c¸c monome vμ phøc ®−îc tèi 
−u theo ph−¬ng ph¸p RMP2(full) víi bé hμm c¬ 
së 6-31++G(2d,2p). N¨ng l−îng t−¬ng t¸c ®−îc 
hiÖu chØnh ZPE. §iÖn tÝch trªn nguyªn tö, mËt 
®é electron obitan ph©n tö, hÖ sè obitan lai ho¸ 
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. TÊt c¶ c¸c th«ng sè 
trªn ®Òu ®−îc tÝnh b»ng phÇn mÒm Gaussian 
2003 [7]. MËt ®é electron cña c¸c ®iÓm tíi h¹n 
liªn kÕt BCPs (Bond Critical Points) vμ 
Laplacian ®−îc tÝnh theo phÇn mÒm AIM 2000 
[8] víi møc lÝ thuyÕt B3LYP/6-31++G(2d,2p).  
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III - KÕT QU¶ Vμ TH¶O LUËN 

1. H×nh häc vμ n¨ng l−îng t−¬ng t¸c 

CÊu tróc h×nh häc cña c¸c phøc ®−îc tèi −u 
theo møc lÝ thuyÕt MP2(full)/6-31++G(2d,2p) 
cã d¹ng h×nh häc nh− ë h×nh 1. 

  

  

H×nh 1: CÊu tróc h×nh häc bÒn cña c¸c phøc nghiªn cøu 
 

C¸c phøc thu ®−îc thuéc nhãm ®iÓm ®èi 
xøng C3v t−¬ng tù nh−  ph©n tö cho proton ban 
®Çu SiHF3. Th«ng sè ®é dμi liªn kÕt ®−îc chØ râ 
trong h×nh 1. Sù thay ®æi ®é dμi liªn kÕt Si-H vμ 
n¨ng l−îng t−¬ng t¸c cña c¸c phøc ®−îc liÖt kª 
trong b¶ng 1. Tõ kÕt qu¶ b¶ng 1 vμ h×nh 1 thÊy 
r»ng c¸c phøc kh¶o s¸t ®Òu cã liªn kÕt Si-H rót 

ng¾n so víi monome SiHF3 trong kho¶ng -
0,0007 ®Õn -0,0030 Å. Rót ng¾n nhiÒu nhÊt 
trong phøc F3SiH�NCH vμ Ýt nhÊt trong phøc 
F3SiH�NH3. §ång thêi khi h×nh thμnh phøc liªn 
kÕt Si-F trong c¸c phøc ®Òu ®−îc kÐo dμi trong 
kho¶ng 0,0005 – 0,0040 Å. 

B¶ng 1: Sù thay ®æi ®é dμi liªn kÕt, kho¶ng c¸ch t−¬ng t¸c vμ n¨ng l−îng t−¬ng t¸c  

 F3SiH�NH3 F3SiH�OCO F3SiH�CO F3SiH�OC F3SiH�NCH

Δr(Si-H)/Å -0,0007 -0,0024 -0,0009 -0,0016 -0,0030 

Δr(Si-F)/Å 0,0040 0,0012 0,0011 0,0005 0,0032 
aΔE(ZPE)/(kcal.mol-1) -1,54 -1,34 -0,62 -0,82 -2,13 

R (H�Y)/Å 2,70 2,59 3,06 2,68 2,65 

a: hiÖu chØnh n¨ng l−îng dao ®éng ®iÓm kh«ng ZPE, Y=C, O, N. 
 

Trong c¸c phøc n¨ng l−îng t−¬ng t¸c n»m 
trong kho¶ng -0,62 ®Õn -2,13 kcal.mol-1 khi hiÖu 
chØnh ZPE. Phøc bÒn nhÊt F3SiH�NCH vμ kÐm 
bÒn nhÊt F3SiH�CO øng víi n¨ng l−îng t−¬ng 
t¸c -2,13 vμ -0,62 kcal.mol-1. §é bÒn c¸c phøc 
®−îc s¾p xÕp theo thø tù t¨ng dÇn: CO < OC < 
CO2 < NH3 < HCN. Thø tù ®é bÒn nμy kh«ng 
theo thø tù gi¶m ®é dμi kho¶ng c¸ch H�Y  (Y = 
C, O, N), kÕt qu¶ nh− ë b¶ng 1. Hibbert [9] ®· 
dùa vμo n¨ng l−îng t−¬ng t¸c vμ ph©n chia liªn 
kÕt hi®ro thμnh 3 lo¹i. Gi¸ trÞ n¨ng l−îng t−¬ng 
t¸c trong kho¶ng -2,4 ®Õn -12 kcal.mol-1 thuéc 

lo¹i liªn kÕt hi®ro yÕu; trong kho¶ng gi÷a -12 vμ 
-24 kcal.mol-1 thuéc liªn kÕt hi®ro m¹nh vμ lín 
h¬n -24 kcal.mol-1 cho liªn kÕt hi®ro rÊt m¹nh. 
N¨ng l−îng t−¬ng t¸c cña 5 phøc kh¶o s¸t thu 
®−îc ®Òu nhá, nhá h¬n -2,4 kcal.mol-1 nªn ë ®©y 
cã thÓ liªn kÕt Si-H�Y trong 5 phøc nμy kh«ng 
thuéc lo¹i liªn kÕt hi®ro mμ thuéc lo¹i t−¬ng t¸c 
yÕu van der Waals. §é dμi kho¶ng c¸ch tiÕp xóc 
H�N trong phøc F3SiH�NH3 b»ng 2,70 Å phï 
hîp víi kÕt qu¶ cña Ibon Alkorta vμ céng sù [5] 
®−a ra ë møc lÝ thuyÕt MP2/6-311++G(d,p). Tuy 
nhiªn t¸c gi¶ nμy cho r»ng phøc F3SiH�NH3 
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thuéc lo¹i liªn kÕt hi®ro chuyÓn dêi xanh. Ph©n 
tÝch AIM ë phÇn 2 sÏ lμm s¸ng tá h¬n vÊn ®Ò 
nμy. 

2. Ph©n tÝch AIM  

Ph©n tÝch h×nh häc theo mËt ®é electron 
®−îc thùc hiÖn theo bé hμm 6-31++G(2d,2p) víi 
ph−¬ng ph¸p B3LYP. Theo thuyÕt AIM ®−îc ®Ò 
nghÞ bëi Bader [10], ®Æc tr−ng h×nh häc mËt ®é 
electron phô thuéc vμo vector gradient ∇ρ(r), 

Laplacian cña mËt ®é electron 2 (r)∇ ρ . 
Propelier vμ céng sù [11] ®· ®Ò nghÞ 8 tiªu

 chuÈn cho sù tån t¹i cña liªn kÕt hi®ro, trong ®ã 
cã 3 tiªu chuÈn c¬ b¶n vμ th−êng ®−îc ¸p dông 
lμ sù tån t¹i ®iÓm tíi h¹n liªn kÕt (BCP), mËt ®é 
electron ρ(r) vμ gi¸ trÞ Laplacian cña mËt ®é 

electron 2 (r)∇ ρ trong kho¶ng 0,002 - 0,034 au 

vμ 0,024-0,139 au t−¬ng øng. NÕu 2 (r) 0∇ ρ <  

liªn kÕt lμ céng hãa trÞ vμ nÕu 2 (r) 0∇ ρ >  øng 
víi liªn kÕt ion hoÆc liªn kÕt hi®ro hoÆc t−¬ng 
t¸c van der Waals. D¹ng h×nh häc thÓ hiÖn ®iÓm 
tíi h¹n liªn kÕt cña c¸c phøc nghiªn cøu ®−îc 
m« t¶ nh− ë h×nh 2. 

 

 
 

a. Phøc F3SiH�NH3 b. Phøc F3SiH�OCO 

 

 

c. Phøc F3SiH�CO d. Phøc F3SiH�OC 

 
e. Phøc F3SiH�NCH 

H×nh 2: M« t¶ ®iÓm tíi h¹n liªn kÕt BCP cña c¸c phøc nghiªn cøu 
 

Th«ng sè h×nh häc ®iÓm tíi h¹n liªn kÕt 
gi÷a hai ph©n tö t−¬ng t¸c ®−îc liÖt kª b¶ng 2. 

Nh×n vμo b¶ng 2 thÊy r»ng mçi liªn kÕt 
H�Y (C, O, N) cã hai trÞ riªng λ1, λ2 ©m vμ 1 trÞ 
riªng λ3 d−¬ng nªn trong c¸c phøc nghiªn cøu 
chØ cã 1 ®iÓm tíi h¹n liªn kÕt BCP. Gi¸ trÞ mËt 
®é electron ρ(r) ®Òu n»m trong kho¶ng gi¸ trÞ 
cho phÐp t¹o liªn kÕt hi®ro. Tuy nhiªn, 

Laplacian mËt ®é electron 2 (r)∇ ρ  cã trÞ sè thÊp 
h¬n giíi h¹n d−íi ®Ó cho liªn kÕt hi®ro (0,024 
au). TrÞ sè lín nhÊt cña Laplacian ®¹t ®−îc ®èi 
víi phøc F3SiH�NH3, còng chØ 0,023 au. Do ®ã, 
tÊt c¶ c¸c phøc kh¶o s¸t thuéc lo¹i t−¬ng t¸c yÕu 
van der Waals. V× vËy, ®é bÒn cña phøc 
F3SiH�NH3 nhê vμo t−¬ng t¸c van der Waals, 
kh«ng ph¶i do liªn kÕt hi®ro nh− ®−îc ®Ò nghÞ 

BCP 

BCP 

BCP 

BCP 

BCP 
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bëi Ibon Alkorta vμ céng sù [5]. ThËt vËy, c¸c 

t¸c gi¶ nμy th«ng b¸o gi¸ trÞ ρ(r) vμ 2 (r)∇ ρ  cña 
®iÓm tíi h¹n BCP lÇn l−ît b»ng 0,008 au vμ 
0,021 au. C¸c trÞ sè nμy xÊp xØ kÕt qu¶ mμ 
chóng t«i nhËn ®−îc khi ph©n tÝch AIM nh− 
®−îc chØ ra ë b¶ng 2. TrÞ sè 0,008 au n»m trong 
giíi h¹n, tuy nhiªn gi¸ trÞ Laplacian 0,021 au 
thÊp h¬n ng−ìng 0,024 au ®Ó cho liªn kÕt hi®ro. 
Do ®ã, sù rót ng¾n liªn kÕt vμ sù chuyÓn dêi 

xanh cña liªn kÕt Si-H trong kiÓu Si-H�Y do 
t−¬ng t¸c van der Waals, kh«ng ph¶i do liªn kÕt 
hi®ro.  

3. Ph©n tÝch NBO 

§Ó gi¶i thÝch b¶n chÊt viÖc rót ng¾n c¸c liªn 
kÕt Si-H trong c¸c phøc t−¬ng t¸c van der 
Waals, chóng t«i thùc hiÖn ph©n tÝch NBO vμ 
kÕt qu¶ t−¬ng øng ®−îc liÖt kª trong b¶ng 3. 

B¶ng 2: Ph©n tÝch AIM theo møc lÝ thuyÕt B3LYP/6-31++G(2d,2p) 

 ρ(r) (au) λ1 (au) λ2 (au) λ3 (au) 2 (r)∇ ρ  (au) 

NH3 0,0085 -0,0072 -0,0072 0,0343 0,0199 

CO2 0,0060 -0,0053 -0,0053 0,0340 0,0234 

CO 0,0038 -0,0027 -0,0027 0,0158 0,0104 

OC 0,0051 -0,0045 -0,0045 0,0285 0,0195 

HCN 0,0068 -0,0059 -0,0059 0,0344 0,0227 
 

B¶ng 3: Sù thay ®æi tÇn sè dao ®éng hãa trÞ, c−êng ®é hång ngo¹i vμ ph©n tÝch NBO theo møc lÝ 
thuyÕt MP2(full)/6-31++G(2d,2p) 

 EDT Δν(SiH)  ΔI(SiH) Δσ*(SiH) Δ%s(Si) spn(Si)  ΔqSi ΔqH

NH3 0,0038 1,4 -54,6 0,0013 1,87 2,15 -0,029 0,037
CO2 0,0003 26,4 -33,6 -0,0002 0,32 2,20 -0,010 0,014
CO 0,0026 11,5 -21,8 0,0019 0,14 2,22 -0,008 0,007
OC 0,0002 20,8 -22,3 -0,0002 0,22 2,21 -0,007 0,010

HCN 0,0010 26,7 -51,1 -0,0004 0,73 2,16 -0,020 0,028

EDT(e): sù chuyÓn mËt ®é electron tæng; Δν(SiH), ΔI(SiH), Δσ*(SiH), Δ%s(Si), ΔqSi, ΔqH: sù thay ®æi tÇn sè 
dao ®éng hãa trÞ, c−êng ®é hång ngo¹i, mËt ®é electron ë obitan ph¶n liªn kÕt xÝch ma, phÇn tr¨m ®Æc tÝnh s 
cña Si trong Si-H, ®iÖn tÝch NBO cña Si vμ ®iÖn tÝch NBO cña H t−¬ng øng so víi monome; chØ sè n trong 
spn(Si) cña monome SiHF3 lμ 2,24. 
 

Tõ b¶ng 3 thÊy r»ng tÊt c¶ c¸c gi¸ trÞ EDT 
®Òu d−¬ng trong kho¶ng 0,0002 e ®Õn 0,0038 e, 
nghÜa lμ cã sù chuyÓn ®iÖn tÝch tõ c¸c phÇn tö 
nhËn proton sang phÇn tö cho proton SiF3H. 
Theo Hobza [1], ®Ó cã liªn kÕt hi®ro chuyÓn dêi 
xanh gi¸ trÞ EDT nhá h¬n 0,01 e. KÕt qu¶ thu 
®−îc thÊy r»ng gi¸ trÞ EDT trong 5 phøc ®Òu 
nhá h¬n 0,01 e vμ ®Òu cho liªn kÕt Si-H chuyÓn 
dêi xanh cña tÇn sè dao ®éng hãa trÞ mÆc dï c¸c 
phøc kh«ng ph¶i lμ phøc liªn kÕt hi®ro. Nh− vËy 
cã thÓ nãi r»ng chØ sè EDT vÉn ®−îc dïng ®Ó 
ph©n lo¹i sù chuyÓn dêi xanh hay ®á cña tÇn sè 
dao ®éng hãa trÞ cña liªn kÕt Si-H trong hÖ 

nghiªn cøu nμy. §iÖn tÝch cña H vμ Si trong 
ph©n tö cho proton SiF3H mang gi¸ trÞ ©m vμ 
d−¬ng t−¬ng øng v× ®é ©m ®iÖn Pauling cña H 
vμ Si lÇn l−ît 2,1 vμ 1,8. Do ®ã, t−¬ng t¸c gi÷a 
H vμ c¸c phÇn tö nhËn proton kh«ng ph¶i lμ 
t−¬ng t¸c hót tÜnh ®iÖn (ngo¹i trõ F3SiH�CO) 
nªn ta cã thÓ nghÜ r»ng chóng kh«ng thÓ h×nh 
thμnh phøc cã d¹ng h×nh häc nh−  h×nh 1. Tuy 
nhiªn, tõ b¶ng 1 cho thÊy gi¸ trÞ n¨ng l−îng 
t−¬ng t¸c cña c¸c phøc ®Òu ©m khi hiÖu chØnh 
ZPE, nghÜa lμ c¸c phøc trªn t−¬ng ®èi bÒn. Do 
vËy cã thÓ nãi ®é bÒn cña c¸c phøc hoμn toμn do 
t−¬ng t¸c t−¬ng t¸c yÕu van der Waals, kh«ng 
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ph¶i do t−¬ng t¸c hót tÜnh ®iÖn, ngo¹i trõ phøc 
F3SiH�CO cßn cã sù ®ãng gãp cña t−¬ng t¸c 
hót tÜnh ®iÖn v× C cña CO tÝch ®iÖn d−¬ng. 

TÇn sè dao ®éng hãa trÞ Si-H trong c¸c phøc 
®Òu t¨ng, ®−îc thÓ hiÖn b»ng gi¸ trÞ d−¬ng 
Δν(SiH). TrÞ sè t¨ng t−¬ng ®èi lín, trong 
kho¶ng 20,8 - 26,7 cm-1 ®èi víi 3 phøc 
F3SiH�OCO, F3SiH�OC vμ F3SiH�NCH; vμ 
t¨ng víi gi¸ trÞ nhá ®èi víi 2 phøc F3SiH�NH3 
vμ F3SiH�CO øng víi trÞ sè 1,4 cm-1 vμ 11,5 cm-

1. TÊt c¶ c¸c trÞ sè c−êng ®é dao ®éng hång 
ngo¹i t−¬ng øng cña liªn kÕt Si-H trong c¸c 
phøc ®Òu gi¶m trong kho¶ng tõ -21 ®Õn -55 
km.mol-1. Nh− ®−îc ®−îc nh×n thÊy tõ b¶ng 3, 

c¸c phøc kh¶o s¸t ®Òu cã phÇn tr¨m ®Æc tÝnh s 
cña Si trong liªn kÕt Si-H t¨ng, gi¶m chØ sè n 
trong lai hãa spn, t¨ng mËt ®é electron ë Si vμ 
gi¶m mËt ®é electron ë H. Tuy nhiªn, hai phøc 
F3SiH�NH3 vμ F3SiH�CO cã mËt ®é electron 
t¨ng ®¸ng kÓ ë obitan ph¶n liªn kÕt σ*(SiH) víi 
gi¸ trÞ 0,0013 e vμ 0,0019 e t−¬ng øng. Sù gia 
t¨ng nμy do n¨ng l−îng t−¬ng t¸c siªu liªn hîp 
ngo¹i ph©n tö chiÕm −u thÕ h¬n so víi sù gi¶m 
n¨ng l−îng siªu liªn hîp néi ph©n tö nh− ®−îc 
chØ ra ë b¶ng 4. Tr¸i l¹i mËt ®é electron ë 
ã*(SiH) gi¶m nhÑ trong c¸c phøc F3SiH�CO2 vμ 
F3SiH�OC vμ F3SiH�NCH lμ do sù gi¶m n¨ng 
l−îng siªu liªn hîp néi ph©n tö chiÕm −u thÕ 
h¬n so víi ngo¹i ph©n tö. 

  
B¶ng 4: N¨ng l−îng t−¬ng t¸c siªu liªn hîp néi vμ ngo¹i ph©n tö (kcal.mol-1) cña SiHF3 trong c¸c 

phøc víi NH3, CO2, CO, HCN 

 SiHF3 NH3 CO2 CO OC HCN 

E[n(F)→σ*(SiH)]  22,20 20,64 21,60 21,78 21,81 21,00 

ΔE[n(F)→σ*(SiH)]  -1,56 -0,60 -0,42 -0,39 -1,20 

E[n(Y) vμ σ(Y-B)→σ*(SiH)]   2,64 1,18 1,30     0,77 1,70 

E[n(F)→σ*(SiH)]: n¨ng l−îng siªu liªn hîp néi ph©n tö, E[n(Y) vμ σ(Y-B)→σ*(SiH)]: n¨ng l−îng t−¬ng t¸c 
siªu liªn hîp ngo¹i ph©n tö gi÷a phÇn tö cho vμ nhËn proton.  
 

VÒ nguyªn t¾c, mËt ®é electron ë σ*(SiH) 
t¨ng g©y nªn sù kÐo dμi liªn kÕt Si-H, gi¶m tÇn 
sè dao ®éng hãa trÞ t−¬ng øng. V× vËy, sù rót 
ng¾n vμ sù chuyÓn dêi xanh t−¬ng øng kh¸ nhá 
cña liªn kÕt Si-H trong 2 phøc F3SiH�NH3 vμ 
F3SiH�CO ®−îc quyÕt ®Þnh do sù gia t¨ng phÇn 
tr¨m ®Æc tÝnh s (nhê vμo mËt ®é electron gia 
t¨ng trªn Si). Tõ kÕt qu¶ b¶ng 3 thÊy r»ng c¶ hai 
yÕu tè ®Òu thuËn lîi cho liªn kÕt Si-H rót ng¾n, 
chuyÓn dêi xanh cña tÇn sè dao ®éng hãa trÞ 
t−¬ng øng trong 3 phøc cßn l¹i. §ã lμ t¨ng phÇn 
tr¨m ®Æc tÝnh s trªn Si cña liªn kÕt Si-H, gi¶m 
mËt ®é electron ë σ*(SiH). Cô thÓ, phÇn tr¨m 
®Æc tÝnh s t¨ng trong kho¶ng 0,22% - 0,73% vμ 
mËt ®é electron ë σ*(SiH) gi¶m trong kho¶ng 
0,0002 - 0,0004 e. ë ®©y ta cÇn chó ý r»ng mÆc 
dï ®é ph©n cùc liªn kÕt Si-H gi¶m nh−ng c¸c 
phøc ®Òu cã liªn kÕt Si-H rót ng¾n vμ chuyÓn 
dêi xanh cña tÇn sè dao ®éng hãa trÞ t−¬ng øng. 
§iÒu ®ã cho thÊy sù gi¶m ®é ph©n cùc liªn kÕt 
Si-H khi phøc h×nh thμnh ®ång hμnh víi liªn kÕt 

Si-H rót ng¾n vμ tÇn sè dao ®éng hãa trÞ gia 
t¨ng. Chóng t«i cßn cho r»ng sù rót ng¾n liªn 
kÕt Si-H cßn do t−¬ng t¸c ®Èy Pauli vμ t−¬ng t¸c 
®Èy h¹t nh©n – h¹t nh©n khi hai nguyªn tö víi 
vïng mËt ®é electron cao tiÕn l¹i gÇn nhau. Møc 
®é chuyÓn dêi xanh cña liªn kÕt Si-H trong hai 
phøc F3SiH�NH3 vμ F3SiH�CO nhá h¬n so víi 
3 phøc cßn l¹i øng víi trÞ sè EDT lín h¬n, cho 
thÊy kh¶ n¨ng chuyÓn ®iÖn tÝch tõ phÇn tö nhËn 
proton sang phÇn tö cho proton cμng lín th× møc 
®é chuyÓn dêi xanh cμng nhá vμ ng−îc l¹i. 

IV - KÕt luËn 

§· dù ®o¸n ®−îc h×nh häc bÒn c¸c phøc nh− 
ë h×nh 1 øng víi n¨ng l−îng t−¬ng t¸c trong 
kho¶ng -0,62 ®Õn -2,13 kcal.mol-1 vμ nh×n chung 
c¸c phøc bÒn nhê vμo t−¬ng t¸c van der Waals. 
Sù minh chøng cho t−¬ng t¸c van der Waals nhê 
vμo trÞ sè nhá cña n¨ng l−îng t−¬ng t¸c vμ ph©n 
tÝch AIM. Tõ viÖc ph©n tÝch NBO thÊy r»ng sù 
chuyÓn dêi xanh cña 2 phøc F3SiH�NH3 vμ 
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F3SiH�CO do phÇn tr¨m ®Æc tÝnh s trªn Si cña 
liªn kÕt Si-H t¨ng chiÕm −u thÕ h¬n so víi ®é 
t¨ng mËt ®é electron ë σ*(SiH). §èi víi 3 phøc 
cßn l¹i, hai yÕu tè: t¨ng phÇn tr¨m ®Æc tÝnh s t¹i 
Si vμ gi¶m mËt ®é electron ë σ*(SiH) ®Òu thuËn 
lîi cho liªn kÕt Si-H rót ng¾n vμ tÇn sè dao ®éng 
hãa trÞ t¨ng. Nh− vËy, mÆc dï c¸c phøc t¹o 
thμnh kh«ng thuéc lo¹i phøc cã liªn kÕt hi®ro 
nh−ng vÉn g©y nªn chuyÓn dêi xanh cña liªn kÕt 
Si-H. Tõ ®ã cho thÊy t−¬ng t¸c yÕu kiÓu van der 
Waals vÉn cã kh¶ n¨ng lμm rót ng¾n liªn kÕt Si-
H, gia t¨ng tÇn sè dao ®éng hãa trÞ vμ gi¶m 
c−êng ®é hång ngo¹i Si-H t−¬ng øng.  

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