Thao Lé BKBCMP

Chuwong 1: Cau tao nguyén tlr
1. Thanh phan nguyén tr
- 3 loai hat co ban: p,n,e

-Z=p=e

-A=Z+N Trong do: A: s6 khéi
Z: s6 th ty nguyén t6 ( s6 don vij dién tich hat nhan)
N: s6 notron

2. Thuyét lwong tir Planck
Hé thirc Planck: E = hv Trong do: h: hang s6 Planck, h = 6,63.1034 J.s
v : tan sd blrc xa (s?)
V=§ ,c=3.108m/s
A : d6 dai song (m)
E : ndng lwgng cla lvong tlr bire xa (J)
3. Hiéu rng quang dién
- Néu btrc xa chiéu vao cé tan s6 v > v, thi ndng lwong birc xa s& tach e ra khoi bé mat kim loai va truyén dong
nang cho e.
- Phuong trinh Einstein vé hiéu &rng quang dién: hv = hv, + %m\)2
- Lwdng tinh séng-hat cla vat chat: hé thirc de Broglie: A = % =g
4. Nguyén li bat dinh Heisenberg
Ax.Apx = h (=) Trong d6:  Ax: d6 bét dinh v toa do

AxAvy > = Apx: d6 bt dinh vé dong luvong
Avy: d6 bat dinh vé van téc

5. Nguyén tlr nhiéu e
- Trang thai AO dugc déc trung bdi 3 s6 lwgng tl: Y (n,l,m))
- Trang thai cla e dugc dac trung bdi 4 s6 lwgng tl: Y (n,l,mi,ms)
6. Y nghia 4 s6 lwong tir
* S6 lwgng tir chinh n
- Mbi 1&p e duwoc ddc treng bdi 1 gia tri s6 lwong tlr chinh n.

n: 1 2 3 4 5 6 7

Ki hiéu lgp e: K L M N 0] P Q
- Gia tri n cang I&n, 1&p e cang nam xa hat nhan
-Lép ncd n? AO
- Déi véi nguyén ti 1e, n cho biét mirc ndng lwong E
- D&i véi nguyén tl nhiéu e, cho biét mirc ndng lwong trung binh cda cac e trong cing 1 1&p.
* S6 lwong tir phu |
- M0i gid tri clia | 'ng v&i mot phan 16p (s6 phan 1ép = n)

l: 0 1 2 3 4. (n-1)

Ki hiéu phanldépe: s p d f g...
- Gia tri cha | cho biét phan mirc nang lugng cla e trong |dp e kho sat
- X4c dinh hinh dang AO: + AO s: hinh cau

+ AO p: s8 8 ndi
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+ AO d,f: hinh dang phtrc tap
* Hiéu rng chan: 7*=7-0 (2* : dién tich hat nhan hiéu dung)
* Quy tdc Slater
- Slater chia cac AO trong nguyén tl&r thanh cac nhom theo trat tu:
(1s); (2s,2p) ; (3s,3p) ; (3d) ; (4s,4p) ; (4d) ; (4f) ; (55,5p) ;...
+DGivdie & 1s bj e & 1s con lai chan: 6i=0,3
+edns,npbiedldpn’ chan: n<n-l:0i=1
n=n-1:0i=0,85
n’=n:oi=0,35
n">n:oi=0
+e & nd, nf bj e khac chdn: e chin cung nhém: ¢i= 0,35
e chan & cac nhém bén trong: gi= 1
e chdn & cdc nhédm bén ngoai: ;=0

N3ng lwong AO: Eao = -13,6. (2*/n*)2 (eV) 1leV = 1,602.1019
n*: s lugng tl chinh biéu kién

n: 1 2 3 4 5 6

n*: 1 2 3 3,7 4 4,2

* S6 lwong tir tir my
- Xac dinh sy dinh hudng cla obitan trong khdng gian.
- U'ng v&i moi gid tri | cé (21+1) gia tri my, 1a nhitng s8 tir -| d&n +l tinh ¢ s6 0.

+1=0 (obitan s) : chicé 1 gia tri m=0

+|=1 (obitan p) : c6 3 giad tri m=-1;0;+1

+1=2 (obitan d) : c6 5 gia tri m=-2;-1;0;+1;+2

+1=3 (obitanf) :céd7gidtrim=-3>+3
* S6 lwong tir tir spin ms
-mscd 2 gidtrila+1/2va-1/2
- Xac dinh sy ty quay cla electron.
7. Quy luat phan bd e trong nguyén tir
Phan biét e ngoai cung va e cudi cung
- e ngoai cung: e & I&p ngoai cung, cé gid tri n I&n nhat
- e cudi cung: e dugc dién cudi cung theo day Keslopxki
* Nguyén i loqi trir Pauli
- “Trong 1 nguyén tr khéng thé ton tai 2e cé cung gid tri 4 s6 lugng tl n,l,m;,ms.”
-S8 e toida: +0O mdiAO:2

+ O mdi phan 16p: s=2, p=6, d=10, f=14
+ O mdi I¢p: 2n2

* Quy tdc Kleskopxki (Nguyén Ii vitng bén)
1s 2s 2p 3s 3p 4s 3d 4p 5s 4d 5p 6s 4f 5d 6p 7s 5f 6d 7p 8s 5g 6f 7d 8p...
* Quy tdc Hund
-“Nguyén t&r & trang théi co ban, néu cdé phan I&p chuwa du so e tdi da thi cac e cd xu hudng phan bé déu vao
cac AO cla phan I&p d6 sao cho sé e ddc thadn cung ms 1a I&n nhat.”
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Chuong 2: Bdng tuan hoan cac nguyén td hoa hoc

* Sw bién thién ndng lwgng ion hod thu nhét
- Trong 1 chu ki: tir trdi - phai |1 tdng dan
- Nhom A: trén-> dudi |1 gidm dan
- Nhédm B: trén = duwdi bién thién chadm, thudng tang dan.
* Su bién thién dé dm dién
- Tlr trdi > phai trong 1 chu ki: @6 4m dién ting dan
- Tl trén-> dudi trong 1 nhdm: dd dm dién gidm dan
- Theo Pauling: |xa—xs| = 0,102./AAB

As = Das =~ (D, +Dg,) (kI/mol)
Trong do: Das: ndng luvgng phan ly lién két trong phan td&r AB (kJ/mol)

Dy,, Dg,: ndng luvgng phan ly lién két trong phan t&r Az,B; (kJ/mol)

L-A
- Theo Mulliken: x = % +0,17

_Theo Allred-Rochow: y = 3,59.10%, 2=235 1 0,744

r2
Trong dé: r : ban kinh CHT (pm)
Z*: dién tich hat nhan hiéu dung
* Sw bién thién tinh kim loai, phi kim
- Chu ki: trai > phai KLY, PK T
- Nhém A: trén > dudi KL P, PK
- Nhém B: trén - duwdi KL
- S8 oxh I&n nhat: = STT nhém
- S8 oxh th&p nhat: =STT nhém-8
Chuwong 3: Lién két hoa hoc va ciu tao phan tw

- Quy wdc vé dau cha nang lvong:
+ Qua trinh giai phdng nang lvgng: (-)
+ Qua trinh thu nang luong: (+)
1. Phan loai lién két
- Lién kétion: Ax>1,7
- Lién két cong hod tri: A x < 1,7
+ Lién két CHT phan cyc: 0,4< Ax<1,7
+ Lién két CHT khéng phan cyc: : A x < 0,4
2. Lién két ion
- Dugc tao thanh tir kim loai manh + phi kim manh hay cac géc ion
- Ban chat: lyc hat tinh dién gitra cac ion
- Lién két khdng cé hudng (theo moi hwdng), khdng b3o hoa, rat bén.
- Hop chat ion cé nhiét dd sbi, ndng chay cao, thuwdng 1a chat ran.
3. Lién két cdng hoa tri
- P& gidi thich sy hinh thanh lién két cdng hoa tri, ¢ 1 sb thuyét:
+ M6 hinh Lewis
+ Thuyét lién két hod trj VB, thuyét lai hod
+ Thuyét orbital phan t&r MO
+ Thuyét trudng tinh thé
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+ Thuyét trudng phéi tlr
- P& phan loai lién két CHT ngudi ta dwa vao ki€u xen phu gilra cac orbital hod tri tham gia lién két - Lién két
o bén, lién két 1t va § kém bén.
* Cbng thurc Lewis
- Quy tdc octet: cac nguyén tlr cé xu huwdng tao thanh lién két dé dat cau hinh bat tlr bén giéng khi hiém
- Ngoai lé quy tic octet: cé nhiéu ngoai |& véi quy tic octet vi su tao thanh lién két 1a d€ loi vé nang lwong, do
do khéng nhat dinh phai dd bat t&r mai cé lgi vé nang luong.
- Cau trac cdng hudng = cdng thirc mesome
- Dién tich hinh thirc = S6 e hod tri - S6 e chua lién két — S6 lién két
- C4u tric cdng huwdng bén 13 ciu tric cé tdng gia tri tuyét d6i hinh thirc nhé va sy phan chia dién tich nho.
* Phuwong phdp VB ( phuong phdp lién két hod tri)
- Tao thanh bang 1 cdp e dung chung gitta 2 nguyén ti lién két.
+ C3p e chung c6 thé do mbi nguyén tlr gép le, 2e nay phai cé ms trai dau.
+ cdp e chung cling c6 thé do 1 nguyén tlr gép, con nguyén tir kia cé AO hod tri tréng dé tao lién két
cho-nhan.
- Khi tao lién két xay ra su xen phd AO hod tri cha 2 nguyén tir tham gia lién két, sy xen phu nay cang 1&n, lién
két cang bén. Sy xen phu cang 1&dn khi
+ D0 boi lién két 1én
+ Nang lwgng AO hoa tri thap
+ Mién phd cé nhiéu AO hoa tri tham gia
- Lién k&t CHT la lién két c6 huwdng, d6 la hudng cé d6 xen phd cdc AO I&n nhat
+ Hod tri = s& e ddc than cla nguyén ti
+ COng hod tri cha nguyén t6 trong phan tl: 13 s6 lién két cong hoad tri cla nguyén t&r d6 vdi cac nguyén tlr
khac.
+ Dién hod tri: s6 e ma nguyén tlr mat di hay thu vao khi tao thanh ion don. (Ki hiéu: 1+,1-,...)
+ S8 oxh: hod tri hinh thire, ki hiéu: +1,+2,...
* VSEPR: AXmEn

m+n | Congthirc Dang hinh hoc Vidu

2 AX>Eo Thang BeH,, CO,, HCN, ...

3 AX3Eo Tam giac déu BHs, AlCl3, SOs, ...
AX3E1 Gap khuc SnCl,, SO,, NOC, ...

4 AXsEo T dién CHa, POCls, NH4%,...
AX3E1 Thap dép tam giac NHj3, SOBr, ClOg3,...
AXZE> Gap khuc OF,, NHy, ClOgy,...

5 AXsEo Ludng thap tam giac PCls, AsFs, SOFg,...
AX4E1 Bap bénh (4 mat léch) IF4*, TeCls, XeF,0,,...
AX3E> Chr T BrFs, ...
AX,E3 Thang XeFy, I3,...

6 AXgEo Bat dién SFs, IFsO, ...
AXsEq Chép vuong BrFs, SbCls,...
AX4E> Vuong phang Icls, XeFa, ...
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*Nmnm0agmo+%mf
+ AO cung tinh chat déi xirng

- PK t6 hop AO:

+ Nang lwgng cla cdc AO xap xi nhau

+ Cac AO xen phu hiéu qua
- Cach x&p e vao MO: tuan theo nguyén li vitng bén, nguyén li loai trir Pauli va quy tac Hund

+ Cac nguyén td dau chu ki dang A2: Li—» N
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- Gidn dd cac nguyén td chu ki 2: chon truc z Iam truc lién nhan
+ Cac nguyén td cudi chu kidang A2: O > F

AD
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+ Phan t&r AB c6 d6 am dién clia B > A:
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Trong dé:

- Ung dung phurong phap MO
N- N*

2
trong do: N :sd e trén MO lién két

N": s6 e trén MO phan lién két

Né&u p > 0 thi phan t& tén tai, p < 0 thi phan tl khong
ton tai theo thuyét MO
— Béc lién két cang I&n thi lién két cang bén va do dai
lién két cang ngan.

+ Bac lién két: p =

+ Né&u phan tl con e doc than sé thuan tir,néu ghép
doi hét 1a nghich tir
+ S0 sanh I1: néu e dugc dién vao MO phan lién két thi
I1 cha phan tl&r nhd hon nguyén tlr tao thanh néd, néu e
chi duogc dién vao MO lién két thi nguoc lai.
- Lién két Hidro: la lién két ctia H véi O,N,F (con doi e
chua lién két) — lam tang tinh tan trong nudc, nhiét
do soi, nhiét do ndng chay
-Momen luéngcuc:u=q.lvaq=4.e

q: gia tri tuyét déi dién tich

I: d6 dai lién két

6:% do ion




