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1. TÓM TẮT NỘI DUNG LUẬN ÁN:
Những kết quả nghiên cứu từ luận án sẽ bổ sung những kiến thức về khái niệm liên kết sigma (σ) một phần, cụ thể hơn:
1. Luận án này cung cấp một cái nhìn toàn diện hơn về tầm quan trọng của liên kết sigma (σ) một phần trong các cấu trúc lồng hữu cơ. 
Sau đây là một số đặc tính của liên kết sigma một phần:
· [bookmark: _Hlk155196737]Trạng thái liên kết sigma một phần: Điện tử trong liên kết sigma một phần là linh hoạt giữa các orbital phân tử liên kết và phản liên kết. 
· Đặc trưng liên kết: Bậc liên kết dao động từ 0.4 đến 0.5, và chiều dài liên kết thay đổi từ 2.6 Å đến 5.9 Å, giữa bậc liên kết và độ dài liên kết không có sự liên hệ với nhau. 
· Biểu hiện của sự phân bố điện tử: Các yếu tố không gian ảnh hưởng đến sự phân bố điện tử trên orbital liên kết hoặc phản liên kết. Trong các cấu trúc lồng nhỏ, điện tử có xu hướng ở trong “orbital phản liên kết” với các thùy orbital hướng ra bên ngoài có kích thước lớn hơn. Trong khi đó, ở các cấu trúc lồng lớn hơn, điện tử phân bố nhiều hơn ở “orbital liên kết” với thùy liên kết lớn hơn hướng vào giữa các tâm nguyên tử hình thành liên kết.
· Các yếu tố ổn định liên kết sigma một phần: Hiện tượng siêu liên hợp (hyperconjugation) trung hòa được đánh giá là yếu tố quan trọng giữ cho sự hình thành của liên kết sigma một phần. Ngoài ra, quá trình fluorine hóa góp phần làm tăng bậc liên kết của liên kết sigma một phần.
2. Luận án làm rõ về bản chất của liên kết trong các phức chất ion bạc Ag+ với các phối tử chứa tâm liên kết nguyên tử nitrogen (N). Nghiên cứu phát hiện rằng sự tạo thành liên kết giữa nguyên tử trung tâm và phối tử trong các phức chất một phối trí và hai phối trí thuận lợi hơn so với các phức chất ba phối trí và bốn phối trí. Kết quả nghiên cứu được củng cố bởi phân tích NEDA (Natural Energy Decomposition Analysis). Nghiên cứu cũng cho thấy cặp điện tử độc thân của nitrogen từ orbital lai hóa sp3 có sự đóng góp sigma (σ) lớn nhất vào orbital trống của ion bạc 5s0 khi so sánh với sự đóng góp của cặp điện tử đến từ các nguyên tử N lai hóa sp2 và N lai hóa sp.
3. Luận án cung cấp kiến thức về hiệu ứng siêu liên hợp âm trong các carbanion alkyl và carbanion fluorine hóa cho thấy ảnh hưởng của hiệu ứng này đến các đặc tính vật lý như phân bố điện tích và chiều dài liên kết bằng cách sử dụng hai mô hình đánh giá dựa trên lý thuyết Valence Bond (VB) và lý thuyết Molecular Orbital (MO). Cụ thể hơn, trong trường hợp carbanion fluorine hóa toàn phần, lý thuyết VB biểu hiện không phù hợp trong phân tích phân bố điện tích và tính chất ion của liên kết do ảnh hưởng cảm ứng mạnh và tương tác đẩy từ các nguyên tử fluorine. Mô hình lý thuyết MO vẫn giải thích tốt các tính chất hình học, đặc biệt là sự kéo dài liên kết C-F và cấu dạng của nhóm CF3. Nghiên cứu cũng chỉ ra rằng xu hướng lai hóa của carbon giữa cặp điện tử độc thân thay đổi thành phần đặc tính s và đặc tính p tùy thuộc vào kích thước của các nhóm thế lân cận.
2. NHỮNG KẾT QUẢ MỚI CỦA LUẬN ÁN:
1. Luận án đóng góp những hiểu biết về liên kết sigma một phần trong cấu trúc lồng hữu cơ.
2. Luận án lý giải bản chất liên kết trong phức chất ion bạc với các phối tử chứa tâm liên kết nitrogen.
3. Luận án chứng minh hiệu ứng siêu liên hợp âm trong các carbanion alkyl và alkyl fluorine hóa, từ đó nói lên tính hiệu quả của việc vận dụng lý thuyết Valence Bond và Molecular Orbital khi lý giải hiện tượng hóa học có liên quan đến hiệu ứng siêu liên hợp. 
3. CÁC ỨNG DỤNG/ KHẢ NĂNG ỨNG DỤNG TRONG THỰC TIỄN HAY NHỮNG VẤN ĐỀ CÒN BỎ NGỎ CẦN TIẾP TỤC NGHIÊN CỨU 
Nghiên cứu sẽ mở rộng tiếp tục với việc lựa chọn mô hình phù hợp để làm rõ vai trò của các orbital sigma phản liên kết C-F và hiện tượng nhiễu spin trong sự hình thành liên kết sigma một phần.
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1. SUMMARY:
The research findings from this dissertation will contribute to the understanding of the concept of partial sigma bonds, specifically:
1. This dissertation provides a more comprehensive view of the importance of partial sigma (σ) bonding in organic cage structures. Some characteristics of partial sigma bonding are as follows:
0. Partial sigma bonding state: The electrons in the partial sigma bond are flexible between the bonding and anti-bonding molecular orbitals.
0. Bond characteristics: The bond order fluctuates between 0.4 and 0.5, while the bond length varies from 2.6 Å to 5.9 Å, with no direct correlation between bond order and bond length.
0. Electron distribution: Spatial factors affect the electron distribution in the bonding or anti-bonding orbitals. In smaller cage structures, electrons tend to occupy the “anti-bonding orbitals” with larger outer lobes, while in larger cages, electrons distribute more in “bonding orbitals” with larger lobes directed toward the center of the atomic bonding sites.
0. Stabilizing factors for partial sigma bonds: Hyperconjugation is considered an important factor that stabilizes the formation of partial sigma bonds. Additionally, fluorination increases the bond order of partial sigma bonds.
1. The dissertation clarifies the nature of bonding in silver ion (Ag⁺) complexes with ligands containing nitrogen (N) bonding sites. The research reveals that bond formation between the central atom and ligands in one- and two-coordinate complexes is more favorable compared to three- and four-coordinate complexes. This finding is supported by Natural Energy Decomposition Analysis (NEDA). It also shows that the lone pair of nitrogen from the sp³-hybridized orbital contributes the most sigma (σ) character to the vacant 5s⁰ orbital of the silver ion compared to nitrogen from sp² and sp-hybridized orbitals.
1. The dissertation provides insights into the negative hyperconjugation effect in alkyl carbanions and fluorinated carbanions, showing its influence on physical properties like charge distribution and bond length using two evaluation models based on Valence Bond (VB) theory and Molecular Orbital (MO) theory. Specifically, in the case of fully fluorinated carbanions, VB theory is inadequate for analyzing charge distribution and the ionic nature of bonds due to strong inductive effects and repulsive interactions from fluorine atoms. However, MO theory successfully explains geometric properties, particularly the elongation of C-F bonds and the conformation of the CF₃ group. The study also indicates that the hybridization tendency of carbon in relation to the lone pair changes the s- and p-character, depending on the size of neighboring substituent groups.
2. NOVELTY OF THESIS:
1. The dissertation contributes to the understanding of partial sigma bonds in organic cage structures.
2. The dissertation explains the nature of bonding in silver ion complexes with nitrogen-containing ligands.
3. The dissertation demonstrates the negative hyperconjugation effect in alkyl and fluorinated alkyl carbanions, illustrating the effectiveness of applying Valence Bond and Molecular Orbital theories to explain chemical phenomena related to hyperconjugation effects.
3. APPLICATIONS/ APPLICABILITY/ PERSPECTIVE 
Research will continue with the selection of appropriate models to clarify the role of C-F antibonding sigma orbitals and the spin contamination in the formation of partial sigma bonds.
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