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LOI NOI PAU

Theo ké hoach thuc hiéri chuong trinh I cia Bé Gido duc
va Dao tgo, sGch gido khoa "Co sd ly thuyét héa hoc" dugc xudt
bdn dé phuc vy viéc gidng day va hoc tgp moén Héa hoc ¢ giai
dogn I ciia cdéc truong dai hoc ki thuat. Sach gém 2 phan :

- Phan I : Céu tao chdt

- Phan II : Céc qué trinh héa hoc.V

Cuén sdch nay trinh bay cdc kién thic vé cdu tao chdt theo
chuong trinh, mén hoc "Co sé ly thuyét héa hoc" dé dugc hoi
dong. mon hoc mén Héa hoc théng qua. NOi dung cubn sdch
gdém nhitng kién thuc co bdn vé edu tao nguyén ti, cdu tao
phén ti, lién két héa hoc va cdc trang thdi tdép hop. Do la
nhitng kién thic cdn thiét chudn bi co sé cho sinh vién c6 thé
tigp thu dugc cic moén hoa hoc khdc va cdc mén ki thugt.

Viéc gidng day cGu tao chét é nhitng nam ddu cta chuong
trinh dai hoc cho dén nay vdn con la vdn d& nan gidi. D6 la
do mau thudn giita yéu cdu trang bi kién thiuc sdu, réng cia
chuyén d& nay vdéi su han ché vé thoi gian va mitc dé chudn
bi vé toan va vat 1 cia sinh vién trong nhitng nam hoc ddu
tién ¢ dai hoc.

Theo tinh thén cia chuong trinh moén hoc, cuén sdch chi
bao gdbm nhitng phén kién thiic co bdn nhdt gitip cho sinh vién
hiéu dugc cde quy Iuat trong cdu tgo chét dé tiép tuc hoc cdc

(1) Phén II do P.G.S. Nguyén Hanh viét, Nha xuft bin Dai hoc va GDCN da
xuft bin nim 1990. ‘
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moén khac 6 giai doan hai. M¢t vai phan duge viét sdu hon
(cach gidi phuong trinh Schrodinger, gidi thiéu phép tinh bién
phan trong phuong phip MO) dé giup cho mét s6 sinh vién
gibéi c¢6 thé tham khdo thém. Phan trong thdai tdp hop viét gon,
‘khéng trinh bay cdc dang cdu tric, bqn doc c6 thé tham khdo
thém & cuén "Co sd ly thuyét héa hoc" (Nguyén Dinh Chi, Pham
Thic Céon - N.X.B Dai hoc va THCN - in lan thi 2 - HN -
1985). .

Nhu dd ndi, viéc gidng day cGu tao chdt ¢ giai doan dau
cia chuong trinh dio tao dai hoc hién nay vdn la vdn dé thoi
su ciia gido duc héa hoc dai hoc khéng chi ¢ Viét Nam ma cd -
trén thé gidi. Khi chudn bi bdn thdo, tic gid dd dugc nhiéu
ban dong nghiép déng gop y kién, tdac gid xin bay té long biét
on chdn thanh. Tdc gid cing xin trén trong cam on cdc doéng
chi can b6 6 Vu Dao tao Pai hoc (b6 Gido duc va Pao tgo) va
nha xudt bdn Dai hoc va'gido duc chuyén nghiép dda tao nhiéu
thugn lgi cho viéc xudit bdn cudn sich. Téc gid mong tiép tuc
nhdn dugc sy déng gop y kién x4y dung cua ban doc.

Ha N¢i, ngay 20~ 12-1990
P.G.S. NGUYEN DINH CHI



MO DAU

1. Poi tugng cia hoa hoc .

1.1. D6i tugng nghién ciru ctia khoa hoc tu nhién la
vat chét

Vat chat ton tai dudi hai hinh thdc la chdt va trudng.

Ch4t 1a hinh thdc t6n tai cua vat chdt du6i dang nhitng hat
cé khéi lugng nhu electron, proton, notron, nguyén tu, phan tu,
tinh thé...

Truong la hinh thdc t6n tai cua vat chdt bi€u hién dudi
dang cdc lyc tuong téc gida cdc vat hoac dang’ cac tia, vi du
luc hdp dan, bic xa... ' )

Gitta chdt va truong khong c¢d su d6i lap ma cd mdi quan
hé théng nhat. Vi du 4anh sdng vita ¢d ban chdt hat vita c¢é ban
chdt sdng.

1.2. Vat chat ton tai trong van déng
~ Van dong la tinh chit c6 sdn cua vat chdt. Trong vo s6 hinh
thic van dong caa vat chdt co thé phan chia ra 5 hinh thuc
van dong cd’ ban : ’

- Van déng co hoc : 1a su chuyén déi vi tri caa vat.

- Van dong vat i hoc thé hién ¢ sy tuong tdc gilta cidc hat
¢o ban, & cac hién tugng nhiét, dién, tu...

- Van dong hda hoc lién quan dén sy hinh,thanh va pha v3
"cdc moéi lien két gilia cac nguyén td, tuong ung v8i hiéu dng
niang lugng tu vai J/mol dén hang tram kJ/mol.

- Van dong sinh vat hoc lién quan dén su bi€n ddi cac chat
séng va cic hoat dong séng cia sinh vat.

- Van dong xa hoi.



Cidc dang vadn dong dd lién quan mat thiét v6i nhau va cd
thé chuyén hdéa lin ra nhau. ‘

M6i dang van dong tuong dng véi mot trinh do t8 chdc cua
vat chdt. Tiay thudéc vao trinh d6 t8 chic cta minh méi dai
tugng vat chdt c¢d mot hinh thdic van dong chinh va nhitng hinh
thdc van dong thdp hon. Vi du co thé séng cd dang van dong
sinh vat hoc la chinh (tuong dng v6i t§ chuc t& bao) dong thoi
c6 cac dang van dong hda hoc, vat 1 hoc, co hoc.

Thuéc do van dong la nang lugng. Cic dang van dong cé
thé chuyén hda la4n ra nhau nén cdac dang nang lugng ciing cd
thé chuyén hda lan ra nhau.

Vat chit luén luén duge bao toan, van doéng cing duge bao
toan cho nén nang lugng ciing dugc bao toan. D6 1a noi dung
cia dinh luat bao toan vat chit va nang lugng.

1.3. Héa hoc 12 mdt bd phan cta khoa hoc tu nhién nghién
cdu dang van dong hda hoc cha vat chdt. Dang van dong hda
hoc ctia vat chidt lién quan v6i su hinh thanh va pha vo céc ’
- méi lién k&t gilta cdc nguyén tu, thuc chat dé la sy phan bs
lai electron hda tri gita cac nguyén tu déng thdi véi su sip
x6p lai cdc nguyén tu trong khong gian. Qua trinh ddé dan
dén su bién d6i chdt nay thanh chit khac kem theo su giai
phéng hodc hdp thu nang lugng. Nhitng quéa trinh nhu vay
dugc goi 12 qua trinh hda hoc. Trong qua trinh hda hoc, ban
chdt cua nguyén ti (dac trung bang dién tich hat nhan) khéng
bi bién déi.

Nhu vay cd thé x4c dinh déi tugng cua héa hoc : hda hoc
la khoa hoc nghién ctiu sy phu thudc cda tinh chat cac chat
vao thanh phéh va cdu tao ctia chung va nhitng qud trinh lién
quan dén su bién d6i cdc chat.

2. Mdi quan hé giia héa hoc vii cac nganh khoa hoc
khac. Vai trdo cia hoa hoc trong doi song va ki thuat

2.1. Mot dac diém cua nén khoa hoc va ki® thuat
‘hién dai la viéc xem xét toan dién d6i tugng nghién ciu



bang cach 4p dung mét cach téng hop cdc quan di€m va phuong phap
cia nhiéu nganh khoa hoc, do dd cac nginh khoa hoc vita chuyén mén
héa siu sic hon lai vita xAm nhip vao nhau manh mé hon. '

Khoa hoc héa hoc véi quan diém va phuong phap cia minh
‘déng gdp phdn quan trong vao viéc hinh thanh phuong phap
tu duy khoa hoc hoan thién va chinh x4c. Phong cach tu duy
héa hoc dua trén co sé méi quan hé bién ching giita tinh chat va
kha nang bién ddi cia cic chdt véi cdu tric héa hoc cha chit.

‘Cdc quan niém va khidi niém co ban ctia hda hoc dugc ap
dung d€ tim hi€u va xay dung quan di€m ly thuyét cho nhiéu
nganh khoa hoc khic nhu vat ¥ hoc, sinh vat hoc, dia chat
hoc... va cac linh vuc ki thuat khac nhau. Cac phuong phap
nghién cdu hda hoc dugc st dung rong rai trong nhiéu nganh
khoa hoc va ki thuat.

Ban than hda hoc cing ap dung nhiéu thanh tyu cha céc
nganh khoa hoc khidc. Cdc phuong phap toan hoc ngay cang cd
vi tri quan trong trong phat trién hda hoc do su chuyén manh
phuong phap nghién cdu hda hoc ti-dinh tinh sang dinh luong.
Nhiéu thanh tyu ly thuyét cia vat Ii"-hoc da tré thanh nén
tang ly luan cta cédc ly thuy&t hda hoc, nhiéu phuong phap vat’
1" da tré thanh phuong phap nghién cdu chu yéu cia hda hoc.

2.2. Ngay nay nhing thanh tuu cia héa hoc cé anh .
huéng manh mé dén moi linh vuc hoat dong cua con ngudi.
Trong sinh hoat binh thudng méi ngudi déu ludn ludn tip xic
véi cac ché phidm hda hoc. Trong ki thuat, vdn dé vat liéu,
mot vdn dé séng con cua loai ngudi, chi ¢ thé giai quyét dugc
trén co sd cdc thanh tyu ctia hda hoc. Nguoi ta da va dang
tim toi cac loai vat lieu méi c¢d tinh chidt uvu viét hon hin cac
vat liéu tu nhién. Nhiéu vat liéu truyén théng sau khi duge
ch& hda hda hoc trd nén cd gid tri si dung cao hon trudc rit
nhiéu. V& mat nang lugng, hda hoc gép phin tao ra cac ngudn
nang lugng mdi va nang cao hiéu sudt st dung cac ngudn ning
lugng-hién cé bing ciach gdp phan cai tién cic qua trinh céng
nghé. Hoa hoc ciing ddng gép phédn quyé&t dinh vao viéc bao vé
va cai thién méi trudng sdng cho con ngudi. Viée hda hoc hda
nén nong nghiép 14 moét bién phap cha yéu dim bio su phat
trién manh mé nong nghiép.



‘3. Cac khai niém co ban céa héa hoc - don vi do
3.1. Cac khéi niém co ban

Ngay nay khoa hoc di ching minh ring cdc chdt ciu tao ti
nguyén td va phan t¥. M6i nguyén ti c¢d mot hat nhan mang dién
tich duong xdc dinh. Tap hdp cdc nguyén ti cd ciung dién tich hat
nhan 132 mét nguyén t6 hda hge. Cac nguyén tit cé thé két hgp vii
nhau tao thanh phan ti nhd cac mdéi lién két hda hoc.

Phan dng hda hoc 1a qua trinh bién d6i cdc chat nay thanh
cdc chdt khac.

3.2. Pon vi do

Ngoai nhitng thd don vi thudng dung chung cho nhiéu nganh,
trong héa hoc cdn hay diung mot s8 don vi sau :

a) Mol : la lugng chdt cd chia s6 phan tl, s6 nguyén td, s6
ion, s6 electron... hay ndi chung la s6 don vi cdu truc (hat)
bing s6 nguyén tu 2¢ c6. trong 12 gam d6éng vi cacbon - 12,
tic la bang s6 Avogadro (N = 6,0229.10%%).

. Khi ding khéi niém mol cén phai x4c dinh 16 don vi cdu
trizc hay hagt don vi 1a gi. Vi du mot mol hidro-nguyén ta co
khéi lugng bang 1,0079 gam, 1 mol hidro - phan td cd khdi
lugng bang 2,0158 gam.
- b) Duong luong :

-~ Duong luong ciia mot nguyén t6 la lugng nguyén t6 dé co

thé két hop hode thay thé mét mol nguyén ti hidro trong phdn
ttng héa hoc.
Vi du trong cac hgp chat : HF, H,0, NH,, CH, dudng luong
cua cac nguyén t6 F, O, N, C lan lugt bang 1 mol nguyén tu,
1/2 mol nguyén td, 1/3 mol nguyén ti, 1/4 mol nguyén ti cia
cdc nguyén té dd.

- Khéi lugng duong lugng .(hay duong luong khoéi) cia mét
nguyén té la khéi lugng tinh ra gam cia mét duong lugng cia
‘nguyén t3 do.



Khéi luong duong lugng (ki’ hiéu la P) cia nguyén t6 duge
tinh ti khdi lugng mol nguyén tif (A) vA hda tri (n) cda nguyén
té theo cong thic :

_4

D = (0-1) -

n

Né&u nguyén t6 cd nhiéu trang thdi hda tri thi nd c¢d nhiéu
tri s6 duong lugng. Vi du Fe c6 A = 55,84, dng v6i 3 trang
thai hoa tri : 2, 3, 6 ¢d 3 tri s6 duong lugng 1a 27,92 ; 18,61 ;
va 9,31.

- Khai niém duong lugng dudc dp dung cd cho cac hgp
chit. Duong luong cia mot hop chdt la lugng chdt dé tuong
tdc vica di vdi mét duong lugng cta hidro hay cia mét chdt
bét ky khac. '

Vi dy : trong phan dUng giita CuO va H, :

CuO + H, = Cu + H0.
Duong lugng cua CuO bang 1/2 mol phan td CuO.

Khéi luong duong luong (hay duong luong khéi) cia mot
hop chdt la khéi lugng duong lugng cia hop chdt dé tinh
ra gam.

Khéi lugng duong lugng (D) cta mot hgp chdt cd thé tinh
tit khéi lugng mol phan ta (M) theo cong thic sau :

M

b =— (0-2)
n

trong dé n cd ¥ nghia khdac nhau tuy ting loai phan dng.
D6i v6i cac phan tng trao ddi, n la téng s§ don vi dién
tich (tinh ra don vi |e|) ma phan t& hgp chit trao dGi vai
cdc. phan tt khac. Vi du duong lugng khéi cua H3P04 trong
3 phan Ung sau :
H,PO, + 3NaOH
H,PO, + 2NaOH

Na,PO, + 3H,0
Na,HPO, + 2H,0



H3P04 + NaOH = NaH2P04 + HZO

. ., MM
lan lugt bang 3 M.

Trong phan Ung trao d8i, n cua axit bing s6 nguyén tu H
(hay ion H*) cia phan ti axit tham gia phan \dng, n caa bazo
bang s6 nhém OH (hay ion OH) cta "phan ti" bazo tham gia
phan dng, n cia mudi bing tdng s6 dién tich cha cac ion duong
trong "phan tu" mudi tham gia phan ing.

- D6i v6i phan dng oxi héa - khi, n dude tinh bang s6
electron ma mét phan ti chdt dd trao d8i vdi chdt khac.

~ TU cac ly luan trén c6 thé suy ra dinh ludt duong luong :
Cdc chét tuong tdac véi nhau hay thay thé nhau theo nhitng
lugng ty lé véi duong luong cua ching.

Vi du : Khi m, gam chédt A tuong tdc (hay thay th&) véi
my gam chdt B thi ta c6 :

m, D,
=D (0-3)
mg B

CAU HOI

1. Mol 1a gi ? Tinh khsi lugng (ra gam) cia mét mol phén
td clo va 1 mol nguyén tu clo.

2. Duong luong la gi ? Th€ nao la duong lugng khéi caa
1 nguyén t6 va mét hgp chat ?

3. Viét cong thidc tinh duong lugng khéi cia don chét tu
khéi lugng nguyén td va cong thic tinh duong lugng khéi cha
axit, bazg, muéP ti khdéi lugng phén ti.

4. Phat bi€u dinh luat duong lugng. Viét cong thic toan hoc
cua dinh luat duong lugng.

5. Viét cong thic tinh duong lugng cua mét chdt trong phan
ung oxi hda-khiu.
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BAI TAP

' 1. Tinh duong lugng cta Fe trong phan dng hoa tan Fe vao

dung dich HCl va phan dng hoa tan Fe vao dung dich HNO3
(tao ra khi NO). Tinh duong lugng cta axit trong méi phan
dng dd.

Ds : D_ =28 D

e = 36,5 D = 84.

HCI HNO3

2. Viét cac phuong trinh phan dng giita H,PO, va Ba(OH),.
Tinh duong lugng cia mdi chit trong cdc phan dng.

Ds : DH3P04 = 98;49;32,67.D = 85,6 ; 171.

Ba(OH),
3. Viét phuong trinh phan dng hoa tan FeO trong dung dich
HNO, (tao thanh NO). Tinh duong lugng cla FeO trong phan ing.

bs : 72 .

4. Mot hop kim A cfu tao ti kim loai R va magié, thanh
phan khéi lugng méi kim leai 12 50%. Hoa tan 7,2 gam A vao
dung dich HNO, thi c6 4,032 lit khi NO bay ra (dktc).

Tinh duong lugng cua R. :

Ds : 15 ‘

5. Dé trung hoa 100.gam dung dich HCl 14,6% da dung hét
m gam oxit kim loai R va thu duge 19 gam mudi clorua.

a) Tinh m va D chaa R.

b) Khi hoa tan 0,25 mol R vao nudc cudng toan (dung dich
hén hop HNO, va HCD cé 10 gam- khi A bay ra va tao thanh
mudi clorua. Khi A 12 oxit cda nito trong do b, = 7 Hay tinh
khéi lugng nguyén ti cia R va khéi lugng mudi clorua tao
thanh. Tinh D, yo trong phan ing hoa tan R.

. :

Ds : a) 8g va 20.

b) A = 48 ; 47,5 gam mudi.

c) 21.

11



Chuong I

CAU TAO NGUYEN TU VA HE THONG
TUAN HOAN CAC NGUYEN TO HOA HQC

1. Sy phic tap cua nguyén tu
Ngay nay gia thuyét vé nguyén ti cua th& ky 19 da trd
thanh mot thuc t€ thuc nghiém. Cdc nguyén ti& cd kich thuée
vao ¢ 10 % (14) va cd khéi lugng vao co 1072 gam®.
Dé&n cudi th€ ky 19 cd nhiéu hién tugng thuc nghiém cho
thdy nguyén ti cfu tao phic tap tit nhing loai hat co ban
khic nhau.

1.1. Cdc hat co ban tao thanh nguyén tit

- Electron (con goi la dién tu, ky hiéu la e) do nha vat ly
hoc Anh J.J Thomson tim ra nam 1897. Electron c¢d khéi lugng
bing 1/1837 d.v.C hay 9,1095.10%® gam va mang dién tich am
bing -1,6021.107!% culéng (-e).

- Proton (p) c6 khéi lugng bing 1,00728 d.v.C hay 1,672.10" %
- gam. Proton mang dién tich duong +e.

~ Notron (n) c6 khéi lugng bang 1,00867 d.v.C hay 1,675.107%4
gam, notron khéng mang dién tich.

(1) D& do khéi lugng nguyen Wl ngudi ta ding don Vi cacbon (d.v.C). 1 dv. C
‘= 1/12 kh6i lugng nguyén tI C. 1dv.C = 1,66043.10°* gam
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1.2. M6 hinh nguyén t& cé6 hat nhan’

Bang thi nghiém diung hat a b4n qua 14 kim loai méng, nam 1911
nha bac hoc Anh E.Rutherford da kham phd ra hat nhan nguyén
td va dé xudt md hinh nguyén td cé hat nhan (hay mé hinh
nguyén tt theo hé mat trdi). Theo mé hinh nay méi nguyén tu
cé mot hat nhan mang dién tich duong va cac electron quay
chung quanh. Hat nhan cfZu tao ti cac hat p va n (dic biét
hat nhan nguyén t& H chi cdu tao td mét hat p). Trong hat
nhan, cdc hat p va n lién k&t v4i nhau bang mot loai luc dac
biét goi la luc hat nhén. Dién tich hat nhan (Z) bing ding s6
p cd trong hat nhén.

Hat nhan nguyén ti cd dudng kinh cd 1073 cm + 1072 em
trong khi kich thudc nguyén ti vao ca 1078 ¢

Vi khéi lugng electron rdt nhé nén hdu hé’t khéi luong nguyén
~td tap trung & hat nhan.

Dién tich hat nhan (Z) (khi tinh ra don vi |e|) duoc xac
dinh biang thuc nghiém theo cong thdc Moseley :

Vy = a(Z-b) ‘ (1-1)
y la tdn s6 quang ph8 tia Roenghent phat ra bdi nguyén ti

doé khi bi kich thich, ¢ va b 1a cdc hing s6 dac trung cho vach
quang phd tuong dng.

2. M6 hinh nguyén ti Bohr

2.1. Lugng t¥ nang lugng. Trudc day ngudi ta coi nidng
lugng cd tinh chdt lién tuc, qua trinh phat va hd4p thu nang
lugng cdé tinh ch4t lién tyc. Nam 1900, dé giai thich c4c qui
luat vé hidp thu va phat xa clia cdc vat den tuyét d6i nha vat
1y hoc Ditc M.Planck da phat biu gia thuyét : Nang luong biic
xa duoc gidi phéng hodc hdp thu dudi deng nhing lugng gién
dogn goi la cdc luong tit ndng luogng.

Véi tia don sic cd tén sb y va budc sdng A thi luqﬁg tu
ning lugng cé tri s6 bing : :

13



h'1a hiang s6 Planck cd gia tri bang 6,6256.107>% J.s

Ngay nay khai niém lugng td nang lugng la mdot trong nhitng '
khai niém co ban quan trong nh4t cua khoa hoc tu nhién.

2.2. M6 hinh nguyén ti Bohr

Khi 4p dung quan niém lugng td nang lugng d€ xem xét
c4du tao quang ph8 vach cla nguyén ti hidro, nha bac hoc Dan
Mach N.Bohr d4a dé xudt mé hinh nguyén t& v6i ndi dung chinh
nhu sau :

a) Trong nguyén ti, electron chi cé thé chuyén dong trén
nhing quy dao xdc dinh ¢6 ban kinh xdc dinh. Khi quay trén
cac quy dao dd nang lugng ciua electron dugc bao toan.

b) Méi quy deo dng vdi 1 mic nang lugng cla electron. Quy
dao. gdn nhan nhdt dWng v6i muic nang lugng thdp nhit. Quy
dao cang xa nhan dng v8i muc nang lugng cang cao.

-Ap dung quan niém lugng ti hda nang lugng cia Planck vao
nguyén td, Bohr da lugng ti héa momen dong luong cua electron
va tit d6 giai bai toan co hoc d6i véi nguyén tit hidro. Két qua
cho thdy nang lugng cua electron khi quay trén quy dao trong
nguyén ti hidro dugc tinh bing cong thidc : '

E = -— . 2 = (1-3)

trong d¢ : £, la hing s6 dién moi cua chan khong duge cho
béi : T
1

4ne
o

2
= 9.10° SI (¢ = 83854.10" 12 —)
o o J.m

m : khéi lugng electron ;
e : tri tuyét d6i cua dién tich electron ;.
h : hiang s6 Planck,

n : moét s6 nguyén cd thé ldy cic gid tri duong : 1, 2, 3...
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Nhu vay nang lugng cta electron trong nguyén ti da bi
lugng tit hoa. Ij'ng v4i n cang 16n, muc nang lugng E_ cua cac
electron cang cao va cdc muc cang sit vao nhau.

c) Khi electron chuyén ti quy dao nay sang quy dao khac
thi xdy ra su hdp thu hoac gidi phdng nang lugng. Electron
hdp thu nang lugng khi chuyén tiu quy dao gin nhin ra quy
dao xa nhan hon va gidi phéng nang lugng khi chuyén theo
chiéu ngugc lai.

Lugng t¥ nang lugng cta bdc xa duge gidi phong hoac hip
thu bing hiéu giita hai muc niang lugng va.cd tdn s6 (va budc
séng) duge xdc dinh bang cong thdc (khi electron chuyén tu
muc n dén mdc n’) ;

c
£=hy=hI=En—En. (1-4)
vai En va En’ dugc tinh theo (1-3).

2.3. Két qua va han ché caa thuyét Bohr

a) Thuyét Bohr cho phép giai thich dugc quang phéd, cdu
tao quang phdé vach cua nguyén td hidro va nhiing nguyén
ti giong hidro.

N6 cing cho phép tinh duge ban kinh nguyén tu hidro &
trang thdi co ban :

= 0,529.1071° m = 0,529.10°% em = 0,529 A.
a dugc goi la ban kinh nguyén td Bohr.

b) Tuy nhién thuy&t Bohr cd nhitng han ché :

- Khéng giai thich dugc c4u tao cia quang phd cta cdc
nguyén ti phic tap.

- Khoéng giai thich duge su tach cac vach quang phé duéi
tic dung cua dién truong va tu truong.

- Vé mat tu tudng ly thuyét cdc gia thuyét cia Bohr cd tinh
chdt doc doan.

Vé sau nay ngudi ta tim cach bd sung (vi du Sommerfeld)
cho thuyét Bohr mét s6 giad thuyét va thu dudgc moét s6 két qua,
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nhung ching ta khéong xem xét cac giad thuyét dd trong gido
trinh nay, ma sé nghién cdu nhiing quan niém clda co hoc lugng
tit ap dung cho cidu tao nguyén tu.

3. Tinh chat séng cta hat vimo. Cach mo ta trang thai
ciia hat vi mo. Khai niém vé co hoc lugng tu

3.1. Luong tinh séng - hat ctia 4nh sing.

Vao cudi th€ ky 19, ddu th& ky 20 ¢ nhiéu bang ching thuc
nghiém chding té anh sdng cd ludng tinh séng - hat.

Ban chdt hat cia dnh sdng thé hién ¢ :

~ Hiéu dng quang dién.

~ Hiéu ung Cémpton. ‘

Trong cac hiéu dng nay dnh sing th& hién tinh chdt nhu
cic dong hat cd khdi lugng va xung lugng xdc dinh v6i dong
nang tinh bang coéng thic -

£ = mc? (1-5)

m 1a khéi lugng hat anh sdng ; ¢ la van téc truyén
anh sang.

Ban chdt séng cua anh sang th€ hién trong cidc hién tugng
nhiéu xq va giao thoa, trong dd dnh sang th€ hién tinh chdt nhu
nhitng séng truyén di trong khoéng gian véi van téc ¢ va bude
séng A, tan s6 y xdc dinh, lién hé v&i nhau theo cong thic :

c = Ay (1-6)

Su théng nh4t tinh chdt hat va sdng cia anh siang din dén
hé thdc Einstein bi€u dién méi quan hé gitta kh6i lugng (m)
vai tan s6 (y).

€= hy = me? = me . Ay

do dd co :

i=— (1-7)
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3.2. Tinh chét séng cta cdc hat vi mé

a) Nam 1924 nha vat li’ hoc Phap Louis.de Brogliet'vmd rong
quan niém vé ludng tinh séng - hat bing gid thuyét : moi hat
vat chat chuyén dong déu cé thé coi nhu qua trinh somng dac
trung bing budc séng A dugc tinh theo hé thic de Broglie :

h : .
A= — ‘ (1-8)

muv
trong d6 : m la khéi lugng hat, v 12 van téc chuyén dong
ctia hat.

Nam 1927 cac nha vat i’ hoc Germer va K.J.Davisson quan
sat thdy hién tugng nhiéu xa d6i v6i chum electron. Sau do
cac hién tugng nhiéu xa cing dude quan sat thdy d6i véi cac
phan tu Hz’ He... Nhu vay gia thuyét de Broglie dugc hoan
toan xac nhan.

b) Nguyén li bat dinh. TU tinh chidt séng cua cdc hat vi mo,
nam 1927 nha vat li Ddc W. Heisenbérg ching minh dugc
nguyén i bat dinh : V& nguyén téc khong thé xic dinh dong
thdi chinh xdc cd toa dé va vdn téc ciia hat, do dé khéng thé
'vé hoan toan chinh xdc quy dao chuyén déng cia hat.

Ti d6 cé thé ching minh ra hé thic bat dinh
h
Ax.Av, 2 — (1-9)
X m

trong d¢ : Ax la sai s6 cua phép do toa d§ theo phuong x.
Av_ la sai s6 cua phép do thanh phan van t6c cua
hat theo phuong =x.

m 1a khéi lugng cia hat ; A la hang s6 Planck.

Do ludng tinh séng - hat nén trong viéc nghién cdu va mo
“ t4 chuyén déng cta cic hat vi mé khong thé dung co hoc cd
di€n (co hoc Newton) ma phai xady dung mot mén co hoc mdi
la co hoc lugng ti.

.
WU ENROE TR K YRR Dea Y ‘
!
|

Vi ,AZ@SZQL_-_._
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‘3.3. Khai niém vé co hoc lugng tu

Trong ¢o hoc c¢8 di€n d€ mé ta trang thai chuyén dong cua
mét vat tai mot thdi di€m ngudi ta chi cdn bist van téc va toa
dd cliia vat & thoi diém dd (3 thanh phan van téc, 3 thanh
phan toa do khi vat chuyén dong trong khong gian 3 chiéu),
va néu bi&t cac dinh luat diéu khi€n chuyén dong cia vat ta
sé bigt dugc sy tién tri€n tuong lai cha vat (giéng nhu trong
thién van, n&u biét vi tri cha cac hanh tinh & mét thoi diém
va biét cac luc hdp din tdc dung lén hanh tinh nay thi ta cd
thé tién doan vi tri cia cdc hanh tinh d6 trong tuong lai, tdc
la vé duge quy dao chuy&n dong cta hanh tinh.

Ddi v6i cac hat vi m6, do tinh chit song nén khong cdon khai
niém quy dao, mat khac viéc xac dinh toa do va van tdc hat ludn
lubn nidm trong mot mic d6 bat dinh nao dé nén két qua khao
'sat mang tinh ch&t théng ké. Vi vay, co hoc lugng ti si dung
phuong phap khao sit khac dua vao nhitng khai niém sau day :

‘a) Ham song : Trang thdi chuyén doéng cta hat vi mé (vi
du electron trong nguyén ti#t) dugc mé ti bing mét ham sé
¥ (x, y, 2z, t) dudc goi la ham séng.

Ham song cd thé 1a ham thuc hay ham phuc, cd y nghia
vat li nhu sau :

v, y , 2z, t)|* dxdydz cho biét xdc sudt tim thdy hat tai thdi
di€m ¢, trong nguyén t6 thé tich d7 = dxdydz cd tam 1a M(xy,z).

Trong co hoc lugng t& khong con khdi niém quy dao nén
ngudi ta tim cdch xac dinh x4c sudt tim thdy hat ¢ cdc diém
khac nhau trong khong gian.

Né&u trang thdi ctia hat khong phu thudc thdi gian (duge goi
14 trang thai ding) thi ham sdng khéng phu thuéc thai gian ¢.
 Khi d6 |y(q)|? bi€u thj mat do xdc sust tim thdy hat tai diém
co toa do g, chi phu thuoc vao toa do. (¢ 1a ki hiéu téng quat
chi toa do).

Vi xdc sudt tim hat trong toan b(f)‘khéng gian 1a bing 1 nén
[ llPar =1 (1-10)
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Diéu kién nay dugc goi 1a diéu kién chudn héa cha ham
song.

b) B¢ day di cac dai luong vat li. Trang thai xdc dinh cta
hat dugc mé td bang ham sdng W(q). Khi dé mét s6 dai lugng
vat i dac trung cho trang thai clia hat cling cd gia tri xac
dinh. S6 dai lugng vat li doc lap véi nhau (tdc 1a khéong phai
la ham ctia nhau) lap thanh b6 dby di céc dai luong vat li
dac trung cho trang thai c@a hat.

c) Phuong trinh Schrodinger. ,

DE tim dugc ham sdng ngudi ta giadi phuong trinh séng, con
goi la phuong trinh Schrodinger, do Schrodinger thiét lap lin
dau tién vao nam 1926. DS 1a phuong trinh vi phan cta ham
W, c¢6 dang nhu sau d6i v6i hat (electron) chuy&n dong trong
1 trudng th& V (dién trudng)

2

- A+ Viy = E (1-1
( " )«p " (1-11)
o ot | o ‘
Trong d6 A = — + —5 + — dugc goi 1a fodn ti Laplace.
ox ay 0z

V : th&€ nang cua hat.
E : nang lugng toan phdn cua hat.
Trong trudng hop tdng quat cd thé vist phuong trmh
Schrodinger dudi dang :

Hy = Ey v 1-12)

Phuong trinh nay dugc xem nhu nguyén li co ban cua co
hoc lugng tu.

4. Nguyén td c6 mot electron (Nguyén td dang hidro).
4.1. Phuong trinh Schrodihger.

Ta xét hé gobm mot electron dién tich -e, khdi lugng m va
moét hat nhan dién tich -Ze. Thé nang cda electrop bing :



Ze?
4ne r
[z}

Vir) = -

trong dé r 14 khoadng cach giita tdm cGa electron va hat nhan.
Thé nang V chi phy thudéc r nén trudng th& cd d6i xing tam
va 12 truong Culong.

Trong trudng hgp gidn dung cd thé coi nhu hat nhan ding
yén, trong tdm cda hé nguyén td trung vdi trong tam cta hat
nhan va ldy tam hat nhan lam géc toa do (V). Khi dd ta chi
xét chuyén déng cta electron trong khong gian, dudi tdc dung
cia dién trudng gay ra bdéi dién tich cta hat nhan (trudng
Culo}lg). Chuyén doéng nay dudc goi la chuyén dong Orbital. Khi
dé phuong trinh Schrodinger dugc viét nhu sau :

h? zé
(“@m 8-
87°m 4ne r

)'z/f = Ey (1-13)

Ham y 13 nghiém caa (1-13) phai théa man cac diéu kién :
don tri, lién tuc, hitu han trong toan khong gian.

Dé thuan lgi cho viéc giai, do tinh d6i xing tam cua trudng
thé, nguvi ta st dung hé toa do cau (r, 6, ¢) thay cho hé
toa do Descartes. Quan hé gilta 2 hé toa do nhu sau (xem
hinh 1-1)

_(1) Chinh xic hon. phdi xét chuyén déng clia hé electron va hat nhan chung
quanh trong tam cta hé dugc chon lam gbc toa d6. Khi d6 trong phuong trinh
Schrodinger. khéi lugng m cua electron ducde thay bdng kh6i lugng rit gon u xac
dinﬁ theo.

1 1 mM
—_— 4 —
m M m+M

1
/—" =
M : khéi Iugng hat nhan.
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x = r sinfcos¢
y = rsinBsing

z = rcosd

Hinh I-1 : Quan hé gilla hé t0a cdu va hé toa

lb(
= = |

2 9 1
3 ar )+

or

risinf o9

0

dd Descartes.

Toan ti Laplace duge viét trong toa d6 cdu nhu sau :

(sine 5%)

1

o]

ah

r’sin®0 b<p2

Khi d6 ham sdng ¥ cing la ham cda cdc bién s6 r6, ¢.

(1-14)

 4.2. Giai phuong trinh Schrodinger. Dat ham y(r, 8 v)

dudi dang :
W (r 6 ¢ =R @ .Y
Tiic!d: ’
W _y R oy
or or g2
Ty g W
ap? ap? |

réhy = r’/RY sé dugc

¥R , 2r R
"R ;2 R o

Ay

1 9
Ysinfd 00

9°R

=Y —

ar2

Y

= R —

06

Dua cac bi€u thic Yao ham trén vao (1-14) va nhan véi

(sine

9Y.
a0

) +

(1-15)

1 oy
Ysin®0 a<p2 '
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Tu dé phuong trinh Schrodinger tré thanh cd dang :
[ +f, 6 ¢) =
Cé thé dat :
fi(n= A va £, 6, p) = ~ A.
Nhu viy phuong trinh- vi phan (1-13) dugc tidch thanh 2
phuong trinh vi phan va dugc giai riéng.
V& mat toan hoc cd thé ching minh dugc ring Y sé thoéa
min v6i moi gia tri cda 6 va ¢ néu :
A=Il+1D vl =01,2 3.
Phuong trinh vi phan f,(r) = A, d6i v6i cac truong hgp nang

lugng E < 0, chi cd nhung nghiém théa min diéu kién don
tri, gi6i ndi d6i véi mot s tri s6 hoan toan xdc dinh cua E :

1 mZZ 4 -
E = - ? 8£2h2 (1-16)
o
n 1A mot s6 nguyén, duong : n = 1, 2, 3...

. Phén xuyén tdm R(r) cuia ham sdng phu thudc vao cac tham
s6 n val ; n duge goi 1a s6 lugng ti chinh, ! duge goi la s6
Iugng ti thd 2 (con goi la s6 lugng ti phu hay s6 lugng tu
momen dong luong orbital).

{1 =01, ... n-1.
Phadn gdc cda ham sdng : Y (6, ¢) phu thuéc vao tham sé
mvéim =20, £1, £2 .., =+ [
m duge goi 1a s6 lugng ti tit hay s6 lugng ti hinh chiéu
momen orhital.

4.3. Céc s6 lugng ti - Bo diy du céc dai lugng vat L.
Viéc tim nhilng nghiém théa man cac diéu kién don tri, gidi

ndi va lién tuc cia ham sdng lam xu&t hién nhitng tham s6 .
nguyén, goi la cdc s6 lugng tu :

s6 lugng ti chinh : n = 1, 2, 3,...
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s6 lugng tu phu : ¢ = 0, 1, 2, .., n-1.
s6 lugng ta tit : m = 0, £1, £2, +l

Cac s6 lugng ti nay cd quan hé véi cac dai lugng vat li xac
dinh trang thai cta electron trong nguyén ti.

a) S6 lugng tit chinh n = 1, 2, 3, ... xac dinh nang lugng
En cua electron trong nguyén tu.

E = 1 mZ2e* (1-17)
n- 2 2 -
n? 8k :
D6i voi nguyén ti hidro Z = 1 ta cd :
1 mé*
E = - = s (1-17a)
7]
néu bi€u didn ra eV ta cd cong thdc :
13 6
E = (1-17b)

n

Tiu cong thic (1-16) va (1-17) ngudi ta suy ra cdc hé qua
sau : :

- Vi n 12 nhitng 56 nguyén duong nén nang lugng ctia electron
trong nguyén t& chi cé thé nhan nhiing gid tri gian doan. Ung
v8i méi gid tri n ta cd mét muc nang lugng, khi n cang l6n
tri s6 E cang cao (cAng gin 0) va hiéu gum 2 muc lién tiép
cfmg nho ngudi ta ki hiéu :

n 1 2 3 4 5 6 7.

Mic E_ : K L M N O P Q...

- Binh thudng electron § trang thai dng vdi muc ning
lugng thdp nhdt (E,) khi d6 nguyén ti & trang thdi co han.
Khi cung cdp nang lugng cho electron (vi du bing cach chiéu
sdng, phdng dién, nung ndng...) thi electron nhian thém nang
lugng va chuyén lén mic cao hon (En), nguyén td chuyén
sang trang thai kich thich.
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Tuy nhién trang thai kich thich rft kém bén, chi tén tai
trong mot thoi gian rdt ngan (c& phan tridu gidy) sau dd electron
lai chuyén vé miuc ning lugng thdp E, bing nhiéu cich, dong
thoi giai phdng nang lugng AE dugi dang bic xa dién td (hinh
1-1), vi du khi electron chuyén tu muc n' vé mdc n, sé phat
ra mot bic xa cé lugng ti nang lugng bing :

hy = AE = E, - E (1-18)

b) Do lon cia momen dong lugng orbital*.

Trong co hoc cd di€n khi mét vaAt quay trén mét quy dao
tron ban kinh r véi van t6c v thi ¢ dong lugng bing :

\ 5’= mv . (1-19)
vd momen dong lugng M duge tinh bang cong thic :

— —> -
M=p Ar = mv A r - (1-20)
ddu A bjé'u dién phép lap tich co hudng hay tich vecto cta 2
vectd p va r.

to |
M 1a moét dai lugng vecto nén d€ xac dinh dugc nd ta phai :
- hoac xac dinh duge do 16n |M|, phuong, chiéu cia M.

- hodc xdc dinh digc cad 3 thanh phéan (hinh chidu) clag
M M, M M,

Tuy nhién co hoc lugng td cho thdy d6i véi electron chuyén.
doéng trong nguyén tu khén_g thé xac dinh dugc day da ca 3
thanh phdn dac trung cta M, ma chi cd thé xdc dinh duge 2
trong 3 thanh phan d6. Ngudi ta xac dinh do lén IMI va mot
hinh chigu M,

Viéc giai bai toan chuyén dong cua electron trong nguyén tiu
(do tinh chit didng hudng ctia khéng gian va cta trudng xuyén
tam) dén dén cong thidc tinh |M| :

* Trong cd hoc, nhifng dai lugng vat li (hay bién s6 cd hoc) dic trung cho chuyén
ddng thing 1a : quang dudng (s), van t6c (v) lyc (F), dong lugng P = mv, nhiing dai
lgg_xeg dic trung cho chuxén dgﬂg quay la : goc quay o, vin té¢ géc w, momen lyc

F r, momen dong luong M = pr.
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- h
M| = (Ltl) 5 (1-21)

Ta cé nhan xét : ‘

- Vil chi cé thé nhan nhitng gia tri nguyén tu 0, 1, ..,
n - 1 nén |M| chi c6 thé nhan nhitng gid tri gidn doan, dd la
s¢ lugng td hda momen doéng lugng.

-
1=90 IM| =0

— \[_h
l=1 |M|_25.
— h

=2 IM| = V6 —. vuv..
2n

- Nhiing electron ung v6i cung moét muc nang lugng E_ cd
thé cd n gia.tri khac nhau ciua |M| '
Ngudi ta thudng ki hiéu trang thai electron dng véi cac gia
tri s6 khdc nhau cia ! nhu sau :
l : 0 1 2 3 ..
trang thai : s p d f..
¢) Hinh chiéu cia momen doéng

lugng orbital lén truc z (M) dugc z
tinh bang cong thic :
' h
M, =m. 5 (1-22)
Nhan xét :

M, chi cé thé nhan nhitng gia tri
gidn doan Ung véi cdc tri g6 gidn
doan cia m. Nghia 12 vecto M khong
thé dinh hudéng mét cach b4t ki trong
khong gian ma chi cé mot s6 cach
dinh huéng xac dinh. Vi du sy dinh
hudng cha vectoc M cua electron cé

I = 1 (electron p) dugc bi€u dién trén _
hinh 1-2. Hinh 1-2. Sy lugng Wt hoéa
hinh chiéu momen dong Iugng.
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4.4. Ham séng. Ciac ham riéng tdc la nghiém cta phuong
trinh HY = EW dugc goi la cdc orbital nguyén td (ta sé& ki
hiéu la A.O. viét tat cua thuat ngit ti€éng Anh : atomic orbital).
Nhu di ndi & 4-2, khi gidi phuong trinh Schrodinger d&i véi
nguyén t& 1 electron din dén viéc dat :

w(r, 6, ¢ ) = R(x) . Y (8, ¢).
Phép giai phuong trinh din dén ké&t qua :
wn.Lm\(r’ 6, ‘P) = Rn.l(r) ' Yl'm (0’ <P)- (1-23)

Phin xuyén tam Rnl(r)' chi phu thudc vao cdc s6 lugng ti
n, L ' ‘

Phdn géc Y, (6, ¢) chi phu thuéc vao cac s6 lugng tu
I, m.

Hai phdn cua ham sdéng ¢6 thé chufn hda riéng.

C4c biu thdc cua cic AQ ctia nguyén ti hidro dugc trinh
bay trén bang 1-1, trong d6 a 12 ban kinh nguyén t& hidro &
trang thai co ban (goi 1a ban kinh nguyén ti Bohr).

Chu y rang viéc giai phuong trinh Schrodinger din dén nghiém
la cac ham phuc, trong dé xuit hién s6 lugng t& m nhu mét
tham s6, d€ ¢ nghiém la ham thuc ngudi ta t6 hgp tuyén tinh
cdc ham phic, khi d6 tham s m khong duge thé hién.

Vé mat toan hoc sé lugng i chinh xdc dinh s6 nit cia ham
séng. Nit 12 diém hay mat ma & d6 ham song d6i dfu. Nhu
vay ham séng triét tiéu & nhitng di€ém nit hay mait nit, va xéc
sudt tim thdy electron & dé bing khéng. S6 nat d6i véi ham
song W bing n - 1. S6 nut nay xu&t hién trong phén xuyén
tam R(r) hodc trong phdn gdéc Y (6, ¢). S6 nit trong phén
Y(6, ¢) bang 1. S6 nit trong phdn R(r) badng n - (I + 1). Vi
du d6i v6i orbital s (I = 0) thi phdn Y (9, ¢) khéng cd niit,
va phdn R(r) ¢c6 n ~ 1 nit.
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Bdng 1-1
CAC BIEU THUC cUA MOT SO AO CUA NGUYEN TU MOT ELECTRON

n I AO R, () Vim (6 9) E (V)
’ E_' e"zr/a _1_
oo 1s P Wr -13,6.2°
1 Z,3n 'y —zr24 ._1._ . »
2 | o s |3 <2a) (r-3)e a3 -34.7
1z 2 % sinfcosy
2 1 1 P, N6 (a) a 7 -34.7
3 . .
1 (E 2zt it .ﬁ sinf sing
2 1 2 26 \a) a 3 -34.7
v AN
1 (_2_> ¥2 20 —ar2a. P Ed cosf
5 | » 26 \a) a -34.7
. .

Biéu dién lén d6 thi, nit cia R(r) la nhiing mat cdu, con
nit caa Y (6, ¢) 1a nhitng mat kinh tuyén hay mat vi tuyén.

Ta sé& nghién cdu riéng phdn xuyén tdm va phédn gdc
cua AO. ’

a) Phan xuyén tém R(r).

- Biéu dién d6 thi cia phan xuyén tam R(r) dugc trinh bay
trén hinh 1-3. ‘

Mét dai lugng r&t quan trong 13 ham phan b6 xuyén tam
4nr* |R(r)| 2. DS la xdc sudt c6 mat caa electron trong 16p céu
cé bé day bang 1 don vi-dai & ciach nhau mét khoang cich
bing r. Khi d6 dai lugng 4xr® |R(r)|%dr bi€u dién xdc suit cd
mat cua electron trong moét l6p ciu cd bé day dr ndm cdch
tém hagt nhGn mét khodng céch r. IRne(r)I2 la x4c sudt cé mat
electron trong moét 16p clu cd thé tinh bing 1 don vi & cach
nhan 1 khoang bing r, tdc 14 mat do xac sudt & khoang cach r.
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Trén hinh 1-4 bi€u dién d6 thi cia cdc ham phan b6 xuyén
tam déi véi cac AO khac nhau.
b) Phan goc Y, (6, ¢)

Phan gdc Ylm(e, @) ¢d vai trdo quan trong nhit trong viéc
nghién ctu lién két hoa hoc. Phan gdc chi phu thudc s6 lugng
td I, m, khong phu thudc n. Khi nghién cdu lién két hda hoc
ngudi ta hay dung thuat ngit orbital nguyén ti (AO) dé chi
bi€u dién phan gdc Y(6, ¢) cia ham sdong.

Vé mat giai tich viéc nghién ciu ham |Y, (6, ¢)| 2 rdt phic
tap d6i vdi cac gia tri cao ctia ! cho nén ngudi ta quy uéc dung
cach bi€u dién sau : Goi AO (biéu dién gdc caa ham sdng) la
bé mat duge xdc dinh boi tap hgp cde diém M sao cho OM =
Y, (6, ¢)| khi 6 va ¢ bién thién trong khoang :

08 < avalsps< 2
goc O la tAm cua nguyén tu.

Khi do ta dugc nhiing do thi cho cac AO (biéu dién gdc)
nhu trén hinh 1-5.

1
Orbital s cd dang : 1s = Y(m = 2—‘[—;—
‘nhu vay s khéng phu thudc vao 6, ¢, nén cd :
OM = ——
T 2Vm

Ham Y la ham duong, cd d6i xing cdu. Nguoi ta ndi su
phan bo electron s la dang hucng

Cac orbital p : c6 3 orbital p. Ta hay xét p_.

V3

PZ ='ﬁ . cosf. -

oM = 2—% |cost| = (6).

Trong bi€u thuc ctia ham khéng cd ¢, do d6 ta chi cdn xét
dudng cong kinh tuyén trong mot mat phing bat ki cd chia
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~truc Oz. -Khi dd dé thi
_la 2 vong tron tiép xdc
nhau 6 O (taAm cua hat
nhan) cd ban kinh biang
j—%. Oz. la truc do6i xing.

AN

Phan trén ham cd déu
duong, phan dudi ham cd A0 - ¢§
ddu am. Mat xy la mat
nit, dd 1a mat phan doéi
xing cua ham P . Nhu
vay su phan bo electron
P, khong ding huong,
mat do electron nay lon A0 -7
nhat & phuong z
Viéc nghién cudu cac

- Hinkh 1 - 5
ham Px va P_v cing dan Bidu dién goc ot cic A.O. s va p

dén két qua tuong tu. Do

thi bi6u dién cdc ham nay cing 12 nhitng mat cdu cd truc ddi
xing 12 Ox va Oy. C6 thé thu duge cic dé thi d6 bing cach
quay d6 thi cia ham P, mot gdc 7/2 d€ cho truc z chuyén sang
vi tri cta truc x hoac truc y.

4.5. May electron. Ta da biét mat d6 xdc sudt cd mat cua
electron tai mot di€m co toa do ¢ duge xdc dinh bing | Wiq)| 2
D€ ¢é mot khai niém truc quan hon ngusi ta thuong diing
khdi niém may electron. M4y electron dugc quy udc la mién
khoéng gian trong do xdc sudt cd mat cta electron chiém 90%.
Méi may electron dugc gidi han bing moét bé mat gidi han
goém cac di€m co mat d¢ xac sudt bang nhau. Hinh dang va
kich thudc cia may electron phu thudc vao trang thdi orbital
cua electron, tic la phu thudc vao cac s6 lugng td n, [, m.
Trén hinh 1-6 trinh bay hinh dang va su dlnh huong cac
may electron 1ls, 2p va 3d
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Hinh I-6. Hinh ding va su dinh hudng cla miy electron

4.6. Spin. Ngoai trang thdi chuyén ddng trong khong gian
cua electron (goi 12 chuyén dong orbital), dugc dac trung bang
ba s0 lugng tu n, I, m. Bing 1>'l thuyét va thuc nghiem'D
ngudi ta nhan thdy electron con c¢d momen dong lugng riéng
(con goi la momen dong lugng noéi tai hay momen dong lugng
spin), ki hiéu la M.

D& dé hiéu chuing ta cd thé hinh dung electron cé mot chuyén
dong riéng vao dd, vi du tu quay xung quanh 1 truc riéng,
(gidong nhu qua ddt tu quay quanh 1 truc riéng), do dd sinh ra
momen dong lugng spin.

Momen déng lugng spin cé gia tri bang :

h

M = VsG v 1) o (1-24)

(1) Nhing sy kién thye nghiém ching 10 sy 160 tai cla momen dong Iddng spin
1a : Thi nghiém stern. gerlach. hiéu Ung cong hudng thuin (i electron. tinh chit cda
clectron trong 1 trudng. cdu triic tinh té cta quang phd nguyén ul.
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trong dd h la hang sé Planck, s 14 s6 lugng td spin luén luon

cé gia tri bang 1/2. Nhu vay |M| luén ludn cd tri s6 khéng

d6i. Vecto Mx chi cd thé dinh huéng theo 2 cach x4dc dinh trong

khong gian sao cho hinh chiéu ciua nd lén truc z cd tri s6 bang :
h

M, =m . 5 (1-25)

. m duge goi la s6 lugng ta tu spin cd thé nhan 1 trong 2
gia tr1 bing +1/2 va -1/2.

4.7. Tém tat. Tong két lai nhiing diéu trinh bay & trén c6
thé ndi rdng trang thai cla electron trong nguyén tu cé 1
electron duy nhit dugc xdc dinh bdi gid tri ctia 4 dai lugng vat
li, do dd béi tri s6 cua 4 s6 lugng ti tuong dng la :

- Nang lugng phu thudéc vao sé lugng tu n

- Do l6n cia momen dong lugng orbital phu thuodc vao sé
lugng tu [

—- Hinh chiéu cua momen dong lugng orbital phu thudc vao
s0 lugng tua m.

- Hinh chiu cia momen déng lugng spin phu thudc vao s6
lugng tu m.

Ham séng mo ta trang thai chuyén dong orbital cia electron
‘Pn] m xac dinh xac suit cé mat clia electron trong cac khu vuc
khic nhau trong khong gian, do d6 xac dinh kich thude va hinh
dang cdc may electron & trang thai do. '

5. Nguyén td c6 nhiéu electron

5.1. Phuong phap gan diung mot electron. Bai todan vé
nguyén td cd nhiéu electron trd nén phuc tap hon nhiéu so véi
bai toan nguyén td giéng hidro. Khi déd méi electron .khéng
~ nhiing chiu Iyc hdt cia hat nhan nguyén td (dng v6i s6 hang
Am trong bi€u thic thé€ nang) ma con chiu luc ddy cha cac
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electron khac trong nguyén td (dng voi s6 hang duong trong-
bi€u thic thé nang) duge gia thist la truong d6i xding tam,
nhung khong phai trudng Culong ), vi vdy nang lugng electron
trong trudng hop nay khéng nhitng phu thudc vao sé lugng ti
n ma con phu thudc vao s6 lugng t& I. (Nguoi ta ndi cé su
kht hién tugng suy bién).

Vi du : xét trudng hgp nguyén ti Héli cd 2 electron. Coi
hat nhan nhu ding yén, goi khoang cach cha 2 electron (thd
1 va thd 2) dén hat nhan la ry Ty va khodng cach gitia 2
electron 1a r .. Khi dd tong th€ nang cua hé la :

2¢? 2?2 + e?
4ne r [ 4.7'[807‘2 4ne r 12

V=-

Doéng nang cia hé 1a tdng cdc dong né'ng cua 2 electron :

2 2
o muy N mu;
a4 2 2
Khi d6 toan tid Hamilton d6i v8i nguyén tu Heli :
h* 2 2 2 1
= - ——— - _— et — - —
H 8tm (Al + Az) 4::8 <r1 r, ru)

A, va A, la toan tit Laplace cua 2 electron
Phuong trinh Schrodinger d6i v8i nguyén tu Heh :
Hy = Ey
trong dg : zp = w(xl, Yp Zp Xy ¥y52, ) = yw(1,2)
1,2 1a ki hidu t6ng quédt chi toa d6 cta 2 electron 1,2.
Né&u nguyén ti cé N electron, hém“‘sdng cia nguyén td sé
phu thudc toa d¢ ctia N electron.

* Trudng Culong 1a trudng dél xiing tam trong d6 thé ning tuong tic dudc biéu
dién biing cong thite (‘ulong
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Viéc giai chinh xdc bai todn nhu vay bing phuong phdp giai
tich 1a khong thé€ duge nén ngudi ta phai ding phuong phap
gin ding.

* D€ giai gin ding bal todn nguyén ti nhiéu electron ngudi
ta phai dung mot s6 gid thuyé&t. Trudc hét giad thuy&t coi hat
nhan ding yén (phuong phdp gin ding Born - Oppenheimer).
Sau d6 dua bai tosn vé dang bai todn nguyén ti mot electron ¢
bing cdch dung khai niém hiéu déng chdn.

Nhu da ndi mdi electron bi hat nhan hit béi dién tich +Z
(1&y |e| 1am don vi dién tich) va bi cdc may electron khac ddy.
T6ng hop 2 loai tdc dung nay cS th€ coi nhu electron bj hat
nhan hidt bdi mét dién tich hiéu dung +Z2° < +Z, nghia 12 coi
nhu cdc may electron khiac da chin mit mét phdn anh hudng
ctia dién tich hat nhan d6i v6i electron dugc xét. Z° duge goi
la dién tich hiéu dung cia hat nhan d6i véi electron dang xét.
Hiéu s6 .

=Z-2
dugc goi hiéu ung chdn hay hdng sé chdén ct’xa cac electron
khdc d6i v6i electron dang xét. Khi d6 : Z* = Z - 6 (1.26)

Ap dung cho trung hop nguyén tit ¢ 2 electron (dang Héh)
ta co toén ti Laplace :
A2 (Z - o) (Z - o) |
4, +4,) - - (1.27)

81m 4.7:.‘:orl 4.7r£or2

6, vao,la hing s8 chén d6i vgi 2 electron 1,2.
Khi dd tach dugc H thanh téng 2 s6 hang :

H;—

2 .
52 (Z - 6)e 2 2
H1) = - —= A1—4n—1=_h2 Al_je
8n‘m €T 8n’m : R
2
B2 (Z - 6)e 2 P
H(2)=——2A2———Zn—i—‘=— hz A2‘4ﬂe
8r°m 8t)rZ 8tm . sarz
.Phuong trinh Schrodinger c6 dang : ,
[H(1) + H2)1¢(1,2) = Ey(1,2) (1-28)
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T d6 ta lai dat : w(1,2) = p(1) . p(2) (1-29)

¢(1) chi phu thudc toa dd electron 1, ¢(2) chi phu thuéc toa
dé electron 2.

Dat nang luong : E = E + E, (1-30)
Ta tach (1-28) thanh 2 phuong trinh :

H) ¢ (1) = E, p (1)

H(2)p(2) = E, p(2) . (1-31)
Ta lai cd bai toan nguyén tit 1 electron da biét.

D6i v6i nguyén td cé N electron, phuong trinh Schrodinger
d6i véi electron i cé dang :

B2 z e?
(- P 4::8,,r1> ¢i = EipQ) (1.32)
vGOi .- Z;’ =Z -0 (1-33)
Ham séng cua cd nguyén tu sé la : '
v(1,2,..N) = ¢(1).9(2)..p(N) (1-34)
nang lugng cia cd nguyén tu :
E=E +E, +... . +E.- (1.35)

Hang s6 chin 6. phu thudc ci vao hinh dang va kich thudc
may electron i, (tdc la phu thudc n, /), n€u mat d6 xac suft
¢6 mat cta electron khu vuc gdn hat nhan cang 16n thi 6, cang
nhé (hiéu dng xa4m nhap), do dé nang lugng E. khong nhiing
phu thudc vao s6 lugng ti n ma con phu thudéc vao sé lugng
td [ cda electron duqc\xét.

E - 1 mz*2et
nl a2 8£§h2
Néu bi€u dién niang lugng ra eV ta cd cong thic :
z*
En‘[ = — 13,6 . —nT (1-36b)
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Ta cling c¢d th€ st dung cic cach bi€u dién cic AO da dung
dsi voi cac nguyén td 1 electron. _

'~ Nang luong cua electron trong céc AO phu thudc vao hiéu
ung chdn va hiéu ung xam nhdp. )

Do nguyén 1i bat dinh electron cd thé cd mat & bat ki khu
vic nao trong khong gian v6i xac sudt 16n hay nhé, vi vay moét
electron du thudc 16p bén ngoai viAn cd mot thdi gian nao dé
ton tai gdn khu vyc hat nhan, do dd cé thé néi electron cta
16p ngoai da xém nhdp vao gin hat nhan qua cdc 16p electron
bén trong. Hiéu dng xam nhap lam tang do bén lién k&t gila
electron dé .va hat nhan. Hiéu Wng xam nhip cang 16n khi cdc
s6 lugng ti n va [ cha electron cang nhéd.

Co thé néu mot s6 quy ludt déi vdi hiéu ung chdn nhu sau :

— Céac electron cua 16p bén trong cd tac dung chan manh déi
v6i 16p bén ngoai. Cac electron cd s6 ludng t ! giong nhau thi
néu n cang tang sé c6 tidc dung chin cang yé&u, nhung bi chin
cang nhiéu. T4c dung chin cha ldp ngoai déi véi 16p trong
khéng dang k&.

- Céc electron c¢d n gidng nhau thi néu cd ! cang l6n tac
dung chdn sé& cang nhé va bi chan cang nhiéu.

Trong cing mot 16p cdc electron chin nhau khéng manh so
v8i khi khdc 16p. Trong cung moét phan 16p cdc electron chéan
nhau cang y&u hon. Theo chiéu ns, np, nd, nf tic dung chin
yéu ddn, nhung bi chin tang lén. Vi vay khi tang dién tich hat
nhan (Z), thi dién tich hat nhan hiéu dung tang manh d&i véi
electron- s, va tang y&u hon lan lugt ddi véi cic electron p, d, f

- Mét phan 16p da bao hdoa hoan toan electron hay bdoc hoa
mét nlta (mdi 6 lugng tli cd dd mot electron) thi cd tédc dung
chan rdt 16n dé6i vdi cac 16p bén ngoai.

- Hai electron thudc cuing mét 6 lugng ti chan nhau rit yéu
nhung lai jddy nhau manh. '

T d6 cd thé rit ra mot s6 quy luat vé bién thién nang
lugng ciia cdc AO trong bang hé théng tudn hoan nhu sau:
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a) Trong mét phan nhém chinh khi di ti trén xuéng dudi,
do electron hda tri cd s6 lugng ti n ting nén nang lugng caa
cac AO hda tri tang lén.

b) Trong mot chu ki khi di tit ddu dén cubi chu ki hiéu cdc

mic E - E tang lén
np ns

¢) Khi ldp bén
trong xudt hién
electron & ciac phén
16p d hay f thi dién
tich hat nhan hiéu
dung (2%) d6i wvoi
electron s cua 16p
ngoai cung tang lén.

5.2. Gian d6 nang
lugng. Quy tac
Klechkowsky.

Khi nghién cdu thd
tu nang lugng cua cac
AO trong nguyén tu
nhiéu electron, nha
bac hoc Nga
Klechkowsky da dua
ra 2 quy tdc sau :

a) Nang lugng E |
tang theo gia tri téng
s6n+l '

b) Néu hai AO c6
tdng n + I nhu nhau
thi AO nao cd n 16n
hon sé c¢é nang lugng
cao hon.

Nang lugng cua cac -

AO theo thd tu tang
dan nhu sau :

v

Nang liong

70113
75 L1

ip_ED:L
s _ M

S [T
s

4p [TT17
$s_[O__

3 IITL
3s _ O

p 171
2s _[1

A

s LITITL 4 MITTTT

SOLTTTT] 4 [ITTITTITL

« [TTTT]

3¢ ITTTT1

Hinh 1-7. Mic nang lugng cia cic AO
trong nguyén td nhidu electron.
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s < 28 < 2p < 3s < 3p < 45 < 3d < 4p < 5s < 4d <
5p < 6s < 4f = 56d < 6p < 7s < 6f = 6d < Tp.

va dude bifu dién trén hinh 1-7.

5.3. Tém tat. Trang thai cha electron trong nguyén td nhiéu
electron ciing dugc dac trung bidng gid tri cua 4 dai lugng vat
1 : E_, IM|, M, va M_, nghia 1a phu thuéc vao 4 s6 luong
tt n, I, m, m. Nhung 6 day cd hién tugng khu 1 phan suy
bién, nén nang lugng cua electron phu thudc vao 2 s6 lugng tu
n, . »

Hinh dang cdac AO va hinh dang may electron vin cd dang
gidéng nhu trudng hop nguyén ti 1 electron.

6 Su phan bo electron trong nguyén td nhigu electron

6.1. Khai niém lop, phan 16p, 6 lugng tir.

a) Lop electron : Trong modt nguyén ti cdc electron cd sb
lugng tl chinh gidng nhau hop lai thanh mét 16p ; cac l6p duge’
ki hiéu nhu sau :

n 1 2 3 ‘4 5 6 7

p: K L M N O P Q

n cang lén thi electron ¢ nang lugng cang cao vad may
electron duge phan bé cang xa hat nhan. Nhu vay n chi sé thd
tu 16p electron. ' '

b) Phan l6p : Mé&i phan 16p gém céc electron cd céc s6 lugng
ti n, ! nhu nhau. Cac phan 18p duge ki hiéu bang cic chit (chi
) va s6 (chi n).

{: 0 1 2 3
ki hiéu : s p d f
Do quan hé giita 2 s6 lugng td n va ! nén trong méi 16p cé
rn phan 16p :

l6p K ¢d 1 phan ldp : 1s
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lop L cé 2 phan lop : 2s, 2p

lop M c6 3 phan 16p : 3s, 3p, 3d-

lop N c6 4 phan 16p : 4s, 4p, 4d, 4f

V.V... )

¢) O luong tt hay orbital : Cac electron cé 3 s6 lugng
td n, !, m giéng nhau, nghia 14 ¢ ham sdng orbital y(q) giong
nhau va cd trang thai chuyén dong orbital giéng nhau thi duge
goi la thudc cung mot 6 lugng tu.

S8 6 lugng tit trong moét phan 16p duge tinh bing s6 cac tri
s6 m ung vdi gia tri ! da cho. Tu d6 cd :

phan lop s : 1 = Onénm = 0 : cd 1 6 lugng ti.

phin lop p : lg= 1 nénm = -1; 0 ; +1 : ¢c6 3 6 lugng ti.

phanlopd:1=2nénm = 2;-1;0;+1 ;42 : 5 5 6 hiong tit.

phian lop f: 1 =3 nétnm =-3...;0; ... 43 : ¢ 7 6 lugng tu.

Nghia la phan 18p dng v6i s6 lugng tit phu [ c6 21 + 1 6
lugng tu. _

d) Céch biéu dién cu. tao vé electron ciia nguyén tir :

- Dung coéng thic electron. Vi du :

Nito (N) 1s? 2s? 2p°.

- Dung ki hiéu 6 lugng ti :

N: 1s 2s 2p

L ti i 1 1

6.2. Cac quy luat phan bd electron trong nguyén tu.
a) Nguyén Ui Pauli (1925) (hay nguyén li ngoai trit) :

Trong mét nguyén tu khong thé cé 2 electron cing cé 4 sé
lugng tir giéng nhau.
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Tit d6 6 thé tinh duge s6 electron cuc dai trong moét 6 lugng
tit, mét phan lop, mot 16p.

- Céc electron trong mét 6 lugng td cé 3 s§ ludng ti n,
'~ m giong nhau ; nén s6 lugng ti t¥ spin (m) phai khac nhau
(+ 1/2 va -1/2) vi vay 1 6 lugng td chi cd t6i da 2 electron.

- Trong mot phan l6p Gng v6i s6 lugng tit phu I cd (2L + 1)
6 lugng tu nén cd téi da 2(2/ + 1) electron. Nhu vay : s0
electron t6i da ctia cdc phan l6p nhu sau :

phdn l6p : s p d f

s6 6 lugng tu : 1 3 5 7

s6 electron t6i da :2 6 10 14

- Mot 1p dng voi s6 lugng ti chinh n ¢é n phan 16p dng
veil = 0,1, 2, .., n - 1. M6i phan 16p cd t6i da 2(2! + 1)
electron, nén s6 electron tdi da cua ca lép la :

n-—1 .
> 221 + 1) = 2n? (1-37)
l=90

b) Nguyén li vitng bén

Trong nguyén tu cdc electron c¢6 khuynh hudng chiém cdc 6
lugng tit thuéc nhitng phan lop cé6 miuc nang luong thdp nhdt.

Khi dd nguyén ti & trang thai bén nhit c¢d mdc nang lugng
thdp nhét, goi la trang thai co badn.

Theo quy tic Klechkowsky ta ¢d diy thi tu nang lugng tang
ddn cta cdc phan 16p nhu sau (xem hinh 1-7) :
1s 2s 2p 3s 3p 4s 3d 4p 5s 4d 5p 6s 4f = 5d 6p 7Ts Hf = 6d.

Ap dung nguyén i Pauli va nguyén li viitng bén cd thé viét
cong thdc electron cho cac nguyén tu. Vi du :

Na (Z = 11) : 1s*  2s%2p%  3s!
Br (Z = 35) : 1s? 2s%2p®  3s%3p° 4> 34! 4y
Mn (Z = 25) : 1s?  2s°2p°  3s3p° 4> 34"
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¢) Quy tdc Hund. Trong mot phan 16p cdc electron cd khuynh
hudng phan b6 déu vao cac 6 lugng tli sao cho s6 electron doc
than 1a cuc dai.

Vi du nguyén ti oxi :

OZ = 8) :

ty ti tr] ot |t

*1s? 2s? 2p*

7. Néang lugng ion héa va ai luc vdi electron

7.1. Ning lugng ion héa (I). Nang luqng ion héa la nang
luong cdn tiéu thu dé tich mot electron ra khéi nguyén ti ¢
trang thdi co bdn va d thé khi.

Dé6i v6i moét nguyén ti da cho niang lugng ion hda thd nhit
l1a nhé nh4t, sau d6 dén nang lugng ion hda thd 2 réi thu 3 :
I < 12 < I3

C6 thé x4c dinh nang lugng ion hda biang cdch duang electron
dugc tang t6c trong mot dién trudng bidn pha viao nguyén ti.
Khi d6 dién th€ nhé nh4t cda dién trusng lam cho téc do
electron di dé ion hda nguyén td duge goi la thé ion héa cia
nguyén ti dd.

Niang lugng ion hda thudng dugce bi€u dién ra electron - von
(eV). 1 eV la nang luong ma electron cd duge trong dién trudng
tang téc cé th& hiéu 1 von. (1 eV = 1,6.107'° Jun). Thé ion
hda dugc bi€u dién ra von, cé s6 chi vén bing s6 chi nang
lugng ion hoéa (bi€u dién ra eV)

Nang lugng ion héa cé th€ diung d€ dac trung cho kha nang
nhudng electron ciia nguyén t& kim loai, tic 1a dé€ "do tinh kim
loai" ciia nguyén t6. Nguyén ti ¢ nang lugng ion hda cang nho
thi cang d& nhudng electron.
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Nang lugng ion hda phu thudc vao do bén cta mdi lién két
. gitta electron hda tri voi hat nhan, do dd phu thudc vao mot
s6 y&u td nhu :

- dién tich hat nhan Ze.

- 86 lugng ti chinh cua electron duge xét, khi n cang 16n
electron cang dé tach khdi nguyén tu.

- 80 lugng t [ cha electron duge xét, v6i n cho truéc thi I
cang 16n nang lugng ion cang nho.

- anh hudng cua céc electron khic trong nguyén ti (hiéu
ding chan).

Dung cic khai niém dién tich hat nhan hiéu dung, hiéu ing
chdn va hiéu dng xam nhap ta cd thé giai thich duge cac quy
luat bién thién nang lugng clia cdac AO theo dién tich hat nhan,
do d¢ giai thich dugc quy luat bién thién nang lugng ion hda
trong cac chu ki va phan nhdm cua bang hé théng tuin hoan.

7.2. Ai luc. d6i véi electron (E). Ai luc d6i vdi electron
la nang luong duoc gidi phéng khi két hop 1 electron vao
nguyén tu ¢ trang thdi co badn.

Nguyén ti cé kha nang thu electron cang manh thi ai luc
véi electron cang 16n, vi du cua hidro bang 0,75eV, cia oxi bang
1,47 eV, cua flo bang 3,62 eV.

Bang thuc nghiém va tinh toan ngudi ta thdy chi cé mot s6
nguyén t8 (F, Cl, O..) cé kha nang thu thém electron d€ bién
thanh ion 4m mang dién tich -1. Quan niém vé ion 4m nhiéu
dién tich nhu 0?7, N* ... 12 khong c¢6 co s§ vé mat Ii luan va
thuc nghiém. Ai luc v6i electron cha cac nguyén ti kim loai
thuong bing khéng hoac 4m, nghia 13 phan 16n kim loai khéng
c6 khuynh hudng két hgp electron. Tri tuyét déi cta ai luc vai
electron cia cac phi kim 12 s6 duong va cang 16n khi cdu tao
vé electron ciia nguyén t& phi kim cang gén véi cdu tréc cia
khi tro.
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_ 8. Bién thién tuan hoan trong ciu tao nguyén ti cia
- cac nguyén t6 héa hoc ’

8.1. Su tufin hoan trong qua trinh xay dung cdc lép
electron. Khi xép cdc nguyén t6 héa hoc theo chiéu tang dan
cia dién tich hat nhan (Z) ngudi ta nhan thdy sy hinh thanh
cac l0p electron xdy ra moét cach tudn hoan nhu sau : Cd sau
moét s6 nguyén t6 lai bt ddu hinh thanh mét 16p electron mdi,
nghia 13 sy hinh thanh cac 16p vé electron x4y ra theo ting
chu ki. (xem bang 1-1)

Chu ki 1 : Gém 2 nguyén t6 tt Z = 1 dén Z = 2. Cac
electron xay dung phan 16p ls.

Z =1 H: 1s!

Z =2 He : 1s’

Chu ki 2 : G6m 8 nguyén t6 tt Z = 3 dén Z = 10.
Z =3 Li . 1s? 25!

Z =4 Be : 1s? 2¢®
Z=5 B . 1s? 2% 2p!
Z =6 C . 1s* 2s% 2p?
Z =1 N s 1s? 287 2p°
Z =8 0] . 1s? 2s% 2p*
Z=29 F . 1s? 2s% 2p°
Z =10 Ne : 1s® 2s* 2p°

Chu ki 3 : Gom 8 nguyén t6 tt Z = 11 dén Z = 18.
Cac electron xady dung thém cac phan lap 3s, 3p.

Z =11  Na:1s® 2s* 2p° 3s' hay (Ne) 3s'

Z = 18 Ar : (Ne) 3s® 3p°.

Chu ki 4 : Gém 18 nguyén t6 td Z = 19 dén Z = 36.
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Cac electron xay dung thém cdc phan lgp 4s, 3d, 4p
Z = 19 K : (Ar) 4s!
Z = 36 Kr : (Ar) 4s? 3d'0 4p°
hay : Kr : (Ar) 3d4'0 4s% 4p°
Chu ki 5 : Gém 18 nguyén t6 tit Z = 37 dén Z = b4.
Cac electron xay dyung thém cac phan 16p 5s, 4d, 5p
Z = 37 Rb : (Kr) 5s!
Z = 54 Xe : (Kr) 5s® 4d'0 5p°
hay : Xe : (Ar) 44! 5s° 5p(’.
Chu ki 6 : Gém 32 nguyén t6 tit Z = 55 dén Z = 86.
Cac electron xay dung thém cdc phan 1dp 6s, 4f, 5d, 6p.
Z = 55 Cs : (Xe) 6s'
Z = 86 Rn : (Xe) 6s° 4f'* 54! 6p°.
hay : Rn (Kr) 4d'® 4f'* 5s% 5p° 54! 6s% 6p°.

Chu ki 7 : La chu ki chua hoan thanh, hién nay méi chi
bigt 20 nguyén t6 tu Z = 87 dén Z = 106..

Cac electron xay dung thém cédc phan l6p 7s, 5f, 6d...
Z = 87 Fr : (Rn) 7s'

Z = 88 Ra : (Rn) T7s®

Z = 89 Ac : (Rn) 7s* 6d!

Z = 106 : (Rn) 7s* 6d* 5%
_ Su hinh thanh cac chu ki, cac ddy nguyén t6 chuyén tiép,

cac ho Lantanéit va Actindit c¢6 nguyén nhan & gquy luat bién
thién nang lugng cta cic AO theo dién tich hat nhan Z. Cac
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* Hinh 1-8. Bién thién cia ning ludng cla cic AO theo 2.
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dudng cong bién thién nang lugng cua cac AO s, p, d, f theo
Z dugc trinh bay trén hinh 1-8. Don vi ning lugng la 13,6 eV
(nang lugng nguyén td H & trang thai co ban). Truc hoanh dat
Z (theo thang logarit), truc tung dat V-E (cing theo thang -
logarit). Sy cdt nhau cua dudng cong (n - 1)d véi cac dudng
cong ns, np la nguyén nhan xudt hién diy nguyén t6 chuyén
ti€p chu ki n. Su cadt nhau cta dudng cong (n - 2)f véi cac
dudng cong (n - 1)s, (n - p, (n - 1)d, ns, np la nguyén nhéan
xuidt hién cdac ho lantanéit va actindit. ‘

- 8.2. Nhan xét

a) Quda trinh hinh thanh vo electron cta cic nguyén t6 cd
tinh chdt tudn_ hoan : cd sau mét diy nguyén t6 lai bit ddu
xay dung mot lgp electron mdi. Day nguyén té trong dd dang
hinh thanh mét _ldp electron méi dugc goi la mét chu ki. Bat
ddau chu ki n la nguyén t6 tai d6 bat ddu xdy dung phan lép
ns. Két thic chu ki 12 nguyén t6 tai dd electron bao hoa phan
16p np.

Tuy nhién tinh tudn hoan trong cfu tao nguyén ti khong
thé hién mot cidch don gidn ma cd su phat trién. Chu ki ddu
chi c6 2 nguyén t6 (xady dung phan 16p 1s), cdc chu ki 2 va 3
mébi chu ki ¢6 8 nguyén t6 (xay dung cdc phan 16p 2s, 2p, va
3s, 3p) cac chu ki 4 va 5 méi chu ki cé 18 nguyén t6, chu ki
6 c6 32 nguyén té6...

Nguyén nhan cua sy phat tri€n xody tron 8c nay bat ngudn
ti quy luat phan bé electron trong nguyén td.

b) Su sip xé&p electron vao cidc phan 16p néi chung phu hop
voi quy tic Klechkowsky nhung cd mét s6 ngoai lé.

- Sau V (Z = 23) v6i cac phan 16p ngoai 1a 3d> 4s? dang
16 6 Cr (Z = 24)3d* 4s? nhung lai cd 3d° 4s! vi cdu tric dién
1/2 s8 6 lugng ti cd tinh bén cao hon. Trudng hgp tuong tu
x4y ra voi Mo (Z = 42).

— Sau Ni (Z = 28) véi cac phan 16p ngoai 1a 34® 4s° dang
16 ¢c6 Cu (Z = 29) 3d° 4s° nhung lai c6 3d'° 4s! vi cdu tric sau
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bén hon. Céc truong hgp tuong tu xdy ra véi Ag (Z = 47), Au
Z = 179).

Hién tuong nay thudng dudc goi 1a su uv6i bdo hoa phan l6p d.

- Ho Lantansit bat ddu bang La (Z = 57) cd cac phan 16p
ngoai : 5s7 5p® 5d' 6s”. ,

Sau dd dén Ce (Z = 58) electron khong xép vao 54 ma x4y
dung 4f. ‘ .

: 5s° 5p° 6s° 4f”
0 céc nguyén td tiép theo (tu Pr : Z = 59 dén Lu : Z =
71) cac electron ti€p tuc xay dung phan 16p 4f cho dén bio hoa
ma khéng xép vao 54 (tri Gd : Z = 64).

Chi trit Hf (Z = 72) electron méi lai tiép tuc xay dung 5d.

~ Sy x4y dung vd electron cua cdc nguyén té trong ho Actindit
x4y ra cing khong hoan toan tuin theo quy tic Klechkowsky.

- Céc trudng hop bat thudng cing x4y ra d6i voi ciac nguyén
t6 Ru(Z = 44), Rh(Z = 45), Pd(Z = 46).

9. Bang hé thong tuan hoan cac nguyén t6 héa hoc

Vao giita thé ki 19 khi nghién ciu sy bién thién tinh chit
cua nguyén t8 va hgp chdt cua ching theo chiéu tang cta khdi
lugng nguyén ti, va tim cach phan loai cac nguyén td, nha bac
hoc Nga D.I Mendeleev da kham pha ra dinh ludt tudn hoan
{(nam 1869) va trén co sd dé Mendeleev da x6p 63 nguyén td
da biét lic dd thanh hé théng tudn hoan. Ngay nay, dudi anh
sang cua IS( thuyét cdu tac nguyén tli, dinh luit tudn hoan va
hé théng tudn hoan la hé qua tu nhién cta cdac quy luat tudn
hoan trong cdu tao vo electron ctia cdc nguyén t6. Dinh ludt
tudn hoan dugc phdt biéu nhu sau : Tinh chét cia cdc nguyén
t6 va tinh chdt cia cic don chdt, hop chdt cia céc nguyén té
phu thuéc tulin hoan vao dién tich hat nhdn.

Su phat trién cua khoa hoc hién dai cho phép tim ra nhiéu
nguyén t§ méi va hifu sau sic, chinh xdc va ddy dd hon tinh
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chdt va cac hgp chat caa chung. Dinh luat tudn hoan va cac
ing dung cta nd cé vai tro quan trong trong nhidu linh vuc
khoa hoc va duge nhiéu nha khoa hoc & cdc chuyén nganh khac:
nhau quan tam dén, vi vay hién nay cd nhiéu cach bi€u dién
hg théng tuan hoan. Da co t8i gan 100 dang bang, d6 thi hoac
mo hinh biéu dién dinh luat tudn hoan, nhung ching ta chi
xét 2 dang bang dugec phd bién rong rai nhat.

9.1. Nguyén tac xay dung bang hé thong tudn hoan.

a) Cac nguyén t6 dugc xép theo chiéu tang dan chaa dién
tich hat nhan (Z). Cdc nguyén t6 trong chu ki duge xép thanh
1 hay nhiéu hang ngang.

b) Cac nguyén t6 thudc nhitng chu ki khdc nhau nhung c6 -
tinh chdt giong nhau dugc x&p thanh mét nhom. M6i nhom
dugc x&p thanh mot cot trong bang. S6 chi nhém bing muc oxi
hda (hay s6 oxi hod) cao nhit cta cdc nguyén t§ trong bang
(trit moét s6 ngoai 18). ‘

9.2. Mot s6 dang bang hé théng tudn hoan.
a) Dang bdng dai :
- Céc nguyén t6 trong méi chu ki dugc xép thanh moét hang.

- Toan bang cd 16 nhom danh s6 ti IA, IIA, ..., VIIIA, va
IB, IIB, ..., VIIIB. Hai ho Lantanéit va Actinéit gébm cic nguyén
té f dugec x€p vao nhom IIIB.

Nhom A gém cdc nguyén td s, p.

Nhom B gdm céac nguyén t6 d, f (-

b) Dang bdng ngan :

- Chu ki nhd c¢d 1 hang, chu ki 16n ¢ hai hang.

- C6 8 nhom méi nhém chia thanh 2 phan nhdm. Phan
nhém chinh gém cic nguyén t5 s, p. Phan nhém phu gém cic
nguyén té d, f.

(1) Nhilng nguyén té trong do6 electron dang xiy dung phan Idp s thi dugc goi
ta nguyén 10 s, wong td nhu vay ngudi ta goi cic nguyén té p, 4, f.
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10." Sy bién thién tuan hoan tinh chat cta cac nguyén
t6 hoa hoc

Phan 16n tinh chdt ctia cdc chat § mic d6 nhiéu hay it déu
phu thuéc vao cdu tao vd electron cia nguyén tt nén phu thuée
tudn hoan vao dién tich hat nhan.

10.1. Nang lugng ion héa. (xem hinh 1-9 va bang 1-2).
Trong méi chu ki, nguyén t6 diau chu ki (kim loai kiém) cd
nang luong ion hda thdp nh4t, nguyén t6 khi tro két thic chu
ki ¢6 nang lugng ion hda cao nhit.

10.2. Ai luc véi electron. N6i chung trong mot chu ki, ai
luc véi electron tang 1én khi tién dan dén nhém 7A. Cac nguyén
tu haldégen (thudoc nhdm 7TA) cd 4i luc véi electron cao nhét.
(xem bang 1-2).

10.3. Ban kinh nguyén ti. Cing bién thién tuian hoan theo
chidu tang cua Z. Cac kim loai kiém cd ban kinh nguyén ti
16n nhat, cac khi tro c¢d ban kinh nguyén td nhé nhit. (xem
bang 1-2).

10.4. Mitc oxi héa (hay s oxi hda). Trong tuong tac hda
hoc gitta cdac nguyén ti thudng hay xay ra su di chuyén electron
héa tri tit nguyén td nay dén nguyén tu khdc. Su di chuyén
dd xac dinh muc oxi hda cta nguyén tu tham gia tuong tac.
Nguyén ti bi mat electron hda tri dé trd thanh tich dién
duong thi ¢6 mudc oxi hda duong. Nguyén ti thu electron
d€ tréd thanh tich dién am thi c¢é muc oxi hda am. Mudc oxi
hda duong dugc tinh bing s6 electron tach khdi nguyén tu
khi hinh thanh lién k&t ion hay lién k&t cong hda tri co
cuc. Mdc oxi hda 4m duge tinh bing s6 electron ma nguyén
¢ nhan vao.

Miuc oxi hda cao nhit cta nguyén té néi chung phia hop véi
s6 chi nhém nguyén t6 (xem bang 1-2)
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Hinh 1-9. Bién thién ning lugng ion hda theo dién tich hat nhan.

10.5. Cédc tinh ch&dt khac. Nhiéu tinh chat khac (nhu nhiét
dd nong chay, nhiét doé s6i, entanpy tao thanh cua cdc loai hgp
chéit...) ciing phu thudc tudn hoan vao dién tich hat nhan.

10.6.-S|.I' tudin hoan thi cdp va sy tuidn hoan néi chu
ki (hinh 1-10)

- Su tuan hoan thd cdp (con cé thé€ goi la sy tudn hoan
thing dding) dugc hi€u la sy bién thién khong déu dan tinh
chit cia cdc nguyén t6 va hogp chédt cta ching theo chiéu
t¥ trén xudng dudi trong mot phan nhdm, dic bist 1a phan
nhém chinh.

Nguyén nhan cda sy tuidn hoan nay la & su co cic ban kinh
nguyén tu (gidm bdn kinh nguyén td) giy ra bdi su xép cac
50
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" electron vao cac phan 16p d va f & bén trong va tdc dung chan
" céc electron nay. Chinh vi vay ma khi di td Xéri (Ce) dén -
Lutéxi (Lu) ban kinh nguyén t¢ giam xudng (su nén Lantanoéit)

Su tudn hoan thd cip thé hién ro trong bién thién th& ion
hda. Vi du trong nhom IVA, khi di td@ C dén Si, gia tri nang
lugng ion hda tang lén vi r. < rg. Nhung khi di tit Si dén Ge

gia tri nay giam vi rsi
Ge Sn
- Su tuidn hoan nodi
chu ki dugc thdy trong
ho Lantandit : do su x&p
electron vao orbital f theo
2 giai doan (giai doan dau
x€p vao mbi 6 lugng tu
1 electron theo quy tic
Hun, giai doan sau xé&p
vao méi 6 lugng tu du 2
electron). Vi vay trong ho
"¢ su bién thién hda tri
theo 2 giai doan. Su bién
thién néi chu ki dédc trung
d6i vai cac nguyén to p
va cac daiy nguy.én t6 d
theo hang ngang.

i

z Au

40

60

700

720

140 |
750 OC 20 40 60 - &

,
(ev) la Cu ’
201 M, S$n 50 Ra
Be ; Zn (d Mg

> e Sau di tt Ge dén Sn, gid tri nay
lai tang vi r, < r. v.v.. ’
' OiLiNaK Rp Cs Fa

700

:
—

Hinh 1-10. Sy phu thudc tudn hoan tRd cdp cua

ning lugng ion héa I1 (eV) vao Z.

CAU H(’)I

1. Mol la gi. Tinh khéi lugng (ra gam) clia moét mol cac chit
sau : khi nito, nudc, hidro nguyén ti#, hidro phan tu, natri

clorua, anion sunfat, ion

amoni, electron, notron.



2. Nguyén tu cdu tao tu nhing loai hat co ban nao. Méi
quan hé gitta s6 hat co ban cta méi loai vdi dién tich hat nhan,
s6 khéi ciia nguyén tu, dién tich ion nhu thé& nao ?

3. Thé& nao la ludng tinh séng hat clia anh sang. Phat biéu
gia thuyét de Broglie va nguyén li bat, dinh Heisenberg. TU quan
niém vé ludng tinh song hat ngudi ta rit ra két luan gi vé
phuong phap nghién ciu cdu tao nguyén tu.

4. Nguyén tac khao sat cua co hoc lugng ti d6i vdi cdu tao
nguyén t&. ¥ nghia cia ham séng va cac sé luong ti.

5. Viét cong thic tinh nang lugng cta electron trong nguyén
td mét electron. Tu coéng thic dd cd thé rit ra nhing két
luan gi.

6. Su phan bé mat do electron trong nguyén tu mot electron
theo khodng cdch ti nhan va theo cdc phuong nhu thé& nao ?

7. Th& nao 1a spin cua electron.

B. Trinh bay vé 4 s6 lugng td. Tri s6 va ¥ nghia cua 4 s6
lugng tu.

9. Thé nao la orbital nguyén ti (AO). Thé nao la may electron.
Vé hinh dang AO va hinh dang may electron cla céc trang thai
1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d.

10. Trinh bay véan tat noi dung cua phuong phap gin ding
moét electron ap dung cho nguyén ti nhiéu electron.

11. Trinh bay két qua cha phuong phap gin dung mot electron
ap dung cho nguyén td nhiéu electron vé : nang lugng cua
electron va mat do electron. Tu dd so sdnh sy gidng nhau va
su khac nhau so v6i trudng hgp nguyén tt mot electron.

12. Trinh bay cac y&u t6 anh hudng dén hiéu ung chin va
hiéu dng xam nhap.

13. Hay trinh bay quy luat bién thién dién tich hat nhan
hiéu dyng va nang lugng AO d6i véi :

- cac electron s cla cac 16p khac nhau.
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~ cac electron p cua cac 16p khiac nhau.

- cac electron s, p, d, f cia cung 1 16p.

- cac electron ns ctia mot diy nguyén t6 khi dién tich hat
nhédn tang lén. ‘

14. Khi tang dién tich hat nhan hiéu nang lugng cua cac
AO np va ns trong mot nguyén t& bién thién nhu th& nao. Giai
thich bing hiéu dng chan va dién tich hat nhan hiéu dung.

15. Trinh bay cic quy luat phan bd electron trong nguyén
td nhiéu electron. Néu cac vi dy minh hoa.

16. Trinh bay noéi dung hién tuong vo6i bao hoa. Cho 4
vi du.

17. Thé nao la nang lugng ion hda. Néu cdc yéu t6 anh
huéng dén nang lugng ion hoda.

18. Thé& nao la 4ai luc v6i electron. Nhitng nguyén t6 nao co
ai luc v6i electron manh nhéat, vi sao. Tai sao nang lugng
ion hda cta cdc nguyén t6 déu cd cung ddu, nhung ai luc
voi electron lai ¢ thé khac ddu nhau d6i v6i cdc nguyén
t6 khac nhau. ‘

19. Phat bi€u dinh luat tudn hoan. Giai thich nguyén nhan_
cia dinh luat tudn hoan. Nguyén tac xdy dung bang hé thong
tuan hoan (HTTH)

20. Nguyén nhan hinh thanh cdac chu ki, nhém, phan nhdm,
diy nguyén t6 d, ho lantanéit, ho actinéit trong bang HTTH.

21. Trinh bay quy luat chung vé bién thién tri s cua nang
luong ion hda va cta ai luc véi electron cha cdac nguyén té
trong mot chu ki, trong mét phan nhom chinh. Giai thich.

23. Nang lugng ion hoa thd nhat cta cidc nguyén t6 thudc
chu ki 2 nhu sau :

~

Nguyén t6 : Li Be B C N 0) F Ne
I (ev) : 5392 9,323 8,298 11,260 14,534 13,618 17,423 21,565’
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. Nhéan xét chung vé chiéu bién thién cia Il' khi di tu Li dén
Ne. Giai thich
Giai thich sy xudt hién cic cuc ti6u nhoé tai B va O.

’ 24. Thé& nao la hién tugng tuan hoan thu cdp. Cho 1 vi du
" va giai thich.

e

25. Tai sao nguyén t6 d cd nhiéu trang thai hda tri. Tai sao
cdc nguyén t6 lantanéit rdt giéng nhau va giéng lantan.

26. Thé nao 1a hién tugng tudn hoan néi chu ki. Cho vi du
va giai thich.

27. Th& nao la hién
tugng nén lantandit. Giai
thich.

28. Sy bién thién nang
lugng cua cic AO 4f va 4f
5d theo Z cd dang nhu
hinh bén. Dung quy luat
~ bién thién nay hay giai
thich cdu hinh electron
cia hai nguyén td La (Z
= 57) va Ce (Z = 58).

54
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57 58

BAI TAP

1. Trong nguyén ti hidro co ban gia thiét ban kinh trung
*binh ctia quy dao electron la 0,53.107!% m, hay tinh d6 b4t dinh
trong van t8c chuyén déng cta electron.

bs: Av = 10%m/s

2. Hay tinh nang lugng ma nguyén td hidro hdp thu khi
chuyén dai electron tit trang thdi cd n = 1 lén trang thai cd
n = 2.

Ds : 10,2 eV
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3. Tinh nang lugng ion héa thd 3 cda Li.
Ds : 122 eV

4. Trong quang phé hidro tia d6 H_cé 4 = 6560 A, hay
tinh tdn s6 (v), s6 séng v va khéi lugng cua tia dd.

5. Hay tinh budc sdng cua sdng vat chdt lién két voi mot
mday bay co khéi lugng 100 t4n bay v6i van téc 1000 km/h va
cia song lién két v8i mot electron cé khdi lugng bang 9,1.10_31
kg chuyén dong véi van tdc 10°m/s. Rat ra nhan xét.

6. Biét nang lugng ion hda cua cacbon (tinh ra eV)

I I I I, L

11,2 24,4 48 64 392

a) Tinh dién tich hiéu dung cia hat nhan va hang s6 chin
déi v6i mébi electron bj tach.

b) Giai thich vi sao In+1 > In'
“e). Giai thich vi sao ¢d su tang dot ngot tu I, len I

7. T bi€u thde cia ham xuyén tam
¢ .
Z ——

2Zr
= = 2 £ 0 =
R (@ = 3 Z.e “trongdsp = na,
o

vaa = 0,53.10" 1%m,

~ hay tim ban kinh qua cdu tai dé xac sudt cé mat cta electron
15 1a 16n nhA4t. .

a
o

.Ds:r=—z—

8. Hay giai thich vi sao d€ quan sat dugc quang ph8 phat -
xa cla nguyén td Rb va ion Rb* ngudi ta phai nung hoi rubidi
dén nhitng nhiét d6 khic nhau. Truong hgp nao phé.x nung dén
nhiét d6 cao hon.

9. Mot nguyén t6 thudc chu ki 4 & cing nhom nhung khat
phan nhém v&i nguyén t6 clo (Z = 17)
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-a) Hay viét cdu hinh electron cia nguyén té6 dé va néu nhilng
dic trung co ban nhit cia nguyén t6 dd (kim loai hay phi kim,.
s6 oxi hda).

b) Nguyén t6 dJ6 chi€ém 6 nao trong bang HTTH.

10. Ion R* c¢6 hai phan 16p ngoai cing la 3p®3d?

a) Viét cdu hinh electron cia R va R** duéi dang chit va o.

b) Xac dinh Z, chu ki, nhdm, ph‘én nhdm cia R.

c) Viét cong thic oxit cao nhat cda R.

d) Néu cac bo tri s6 ¢d thé cd cua 4 s6 lugng tu d6i voi 2
electron 3d* caa ion R,

11. Mot nguyén td X cd cdc phan 16p ngoai cung nhu sau :

5s! 44!’

Tinh dién tich hat nhan va xdc dinh vi tri cia nguyén t6 X
trong bang HTTH. ‘

12. Dua vao cf&u hinh electron lam thé& nao biét dugc mot
nguyén t6 thuéc phan nhém chinh (nhdm A) hay thuoc phan
nhdm phu (nhédm B) thudc ho lantandit hay ho actinéit. Cho
vi du. '

13. Viét cdu hinh electron cta cdac nguyén td cé Z = 9, 11,
16 ti do hay cho biét :

a) Nguyén t6 nao trong cdc nguyén t6 trén cd nang lugng
ion héa I 16n nhat, nguyén t6 nao cd nang lugng jon hda I,
nho nhat.

b) Cation va anion nao dé dudc tao thanh nhat ti méi
nguyén tu.

14. C6 hai nguyén t6 & cac chu ki 3 va 4 déu thuéc nhém
IVA (phan nhom chinh nhém 4). Viét cAu hinh electron cda cac
nguyén tu va cdc ion dang R% va R* cua ching.

15. Vi sao cac nguyén t6 thudc nhom IA va cdc nguyén to
thuéc nhém IB déu c¢6 1 electron 6 l6p ngoai ciing nhung cae
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nguyén t6 thudc nhédm IA c¢d nang lugng ion hda nho huon so -
v6i nhom IB.

16. Vi sao hai nguyén t6 Z = 43 va Z = 53 cd s6 oxi hoa
cao nhit bang nhau ma s6 oxi hda thap nhdt lai khac nhau.

17. Mot nguyén t6 R thudc chu ki 4 cd thé tao hop chit
khi dang RH, va tao oxit cao nhdt dang R O,. Hay viét cdu
hinh electron ciia nguyén t& R va cac ion R**, R*. Xac dinh
vi tri cia R trong bang HTTH.

18. Mot nguyén t6 p c¢d, 2 phan l6p ngoai cung cd thé co
cac trang thai electron sau :

a)|t RN t c) |14 i

ns np ns np ns np

Trang thai nao bén nhit, trang thai ndo c¢d muc nang lugng
cao nhat, vi sao.

19. Biét ring cdc nguyén tu H, Li, B, C, O, F khi két hop
‘thém electron thi giai phdng nang lugng, cdon He, Be, N, Ne
khi két hgp thém electron thi tiéu thu nang lugng. Hay giai
thich bang khai niém hiéu dng chan va dién tich hiéu dung.

20. Nang lugng ion hda I, cia day nguyén t6 sau : (ev)

Na Mg Al Si P S Ci Ar

11: 5,139 7,646 5,986 8,152 10,487 10,360 12,968 15,760

Hay vé d6 thi I - Z, nhan xét quy luat bién déi cua I, theo
Z trong mot chu ki va giai thich quy luat do.

21. Gid tri nang lugng ion hda I, cua cdc nguyén to p va
nguyén t6 d cia nhdm 5 nhu sau (tinh ra eV)

Cdc nguyén t6 p C4ac nguyén t6 d
Z I Z I
As 33 9,82 \Y 23 6,74
Sb 51 8,61 - Nb 41 6,88

Bi 83 7,29 Ta 73 7,89
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. Nhan xét quy luit.bién thién I1 6 2 nhdm nguyén té trén
dung quan niém hiéu dng chidn va hiéu Wng xam nh4p giai thich
cac quy luat dé.

22. So sanh niang lugng ion hda thit nhit va ban kinh ,nguyén -
tii cia cdc nguyén té Lu (71), Ce(58), Cu (29), Ti (22) nhu
sau :

R(Lu) < R(Ce) R(Cu) < R(Ti)
I1 (Lu) > I1 (Ce) I1 (Cu) > Il(Ti)

Hay dung hiéu dng chdn va hiéu dng xam nhap giai thich
" hién tugng trén.
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Chuong I1

LIEN KET HOA HOC VA CAU TAO PHAN TU

i.LIEN KET HOA HOC

1. Céc djc trung co ban cia lién két héa hoc

1.1. Nang lugng lién két : La nang lugng dugc giai phong
khi hinh thanh mdi lién ké&t hda hoc gilta cdc nguyén tit co lap.

Niang lugng lién két c6 thé tinh ra eVjphan ti hay kJ.mol™!
hay kcal.mol™l.

1 eV = 4,3360.10"% kcal/mol

1 kecal = 4,1840 kdJ.
Vi du : lien k&t H-H c6 nang lugng bing - 414,4 kJ/mol
1.2. D¢ dai lién két : La khodng céach giita tAm cua 2

nguyén ti tham gia lién ké&t. Do dai lien két thudng duge tinh
ra anstron () . 14 = 1078 em.

Vi du : lien k&t H-H cé do dai bing 0,74 A.

« Nang lugng lien két bing vé tri s6 nhung ngudc dfu vdi ning lugng pha va
lien két.
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1.3. Goc héa tri : La gdc tao boi 2 méi lién két & cung
mot nguyén td véi hai nguyén ti khac. Vi du trong phén ti
nudc géc héa tri H-O-H la 104,5°.

1.4. D6 boi cua lién két : La s6 méi lién k&t duge hinh
thanh gitta 2 nguyén tit cho trugc. Vi du trong phan tu nito -
d6 boi cua lién két bang 3 : N = N.

2. PO am dién cia nguyén to

Khi hinh thanh lién két héa hoc cdc nguyén td tham gia
lién ké&t trao déi electron hda tri véi nhau (nhudng electron cho
nhau hay gop chung electron). Khi dd chidu di chuyén cua
electron hda tri dugec xac dinh bdi so sanh d¢6 am dién cta hai
nguyén tu. )

Xét su hinh thanh m6i lien ké&t hda hoc giita 2 nguyén tu
A va B. Khi d6 cd thé xdy ra cac trudng hgp sau :

Truong hop 1 : A nhudong electron cho B dé bién thanh cic
ion A", B~

e

+ -—
A+B— A" +B

cac ion A* va B™ lién két v6i nhau bing luc hit tinh dién.-

Khi d6 d€ tach electron khéi nguyén td A cédn tiéu thu nang
Trong IA.

Khi k&t hgp electron vao B giai phéng nang lugng Eg.

Nang lugng dugc -giai phdng trong cad qua trinh sé 1a :

-Ej+1,
Truong hop 2 : B nhudng electron cho A :
‘ e

3
B+A——B" +A
Nang lugng giai phdng sé la :

- EA + IB
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» Qua trinh thuc t& xdy ra sé 14 qua trinh giai phdng nhiéu
ning lugng nhédt, vi du xdy ra qua trinh thd nh4t, khi dé s&

6 :
--EB+IA < —EA+IB.
E;+1,>E, +1,
hay cd thé dat :
EB+IB E, +1,

Dai lugng : y =

(2-1)

duge goi l1a d¢ am dién cua nguyén té. Trong do E la ai luc.
vdi electron, I 1a nang lugng ion hda cGa nguyén té do.

Tu i luan trén ta rat ra két luan : Khi hinh thanh moi
lién két hoa hoc giita 2 nguyén tu, electron héa tri chuyén tit
nguyén ti c6 dé am dién nhé sang phia nguyén tu c6 do am

dién lon.

Nguoi ta thuong tinh d6 am dién ra don vi qui udc, khi d¢
chdp nhan d6 am dién cua flo bing 4 don vi. Bang 2-1 ghi do

am dién cua mot s6 nguyén to.

Bdng 2-1
PO AM DIEN CUA MOT $O NGUYEN TO
Ng. | x [Ne | x [Neg| x |[Ne| x {Ng| x [Ng| x [Ng|x
o to o to 0 1 1o
H |2
i 098] Be | 15| B |20 Cc [25] N {307 0 |35]| F |40
Na {093 Mg | 12| Al |16 si|18] P {2 S |26 ] Cl]30
K {091 Ca [1.04] Ga | 18 | Ge | 1.8 | As | 21 | Se | 25 | Br | 28
Rb 089 Sr | 10| In 15 Sn |18 |sbh |18 ] Te|2r] I |26
Ba |0.99 |
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Dya vao d0 am dién ngudi ta phan biét cac dang lién két
co ban : :

- Né&u hai nguyén tit tham gia lién két ¢ d6 am dién khac
xa nhau (Ay > 2) thi may electron lién két gdn nhu bi di
chuyén hoan toan vé phia nguyén td ¢ d6 am dién nhé. Khi
dd hinh thanh lién két ion.

- Né&u hai nguyén tu tham gia lién k&t c¢d d6 a4m dién bing
‘nhau thi may electron lién k&t dugc phan bs déu gilta 2 nguyén -
td va hinh thanh lién két céng héa tri.

- Né&u hai nguyén ti tham gia lién két ¢ d6 am dién khac
nhau khong nhidu (Ay < 2) thi hinh thanh lién két cong hda
tri phan cuc.

3. Lién két ion

Diéu kién tao thanh’'lién két ion la hai nguyén td tham gia
lién két c6 do am dién khdac nhau nhiéu : Ay = 2. Khi d6 may
electron lién két sé chuyén hoan toan vé phia nguyén tt cé do
am dién 16n va lam cho nguyén ti nay trd thanh ion 4m, nguyén
tt kia trd thanh ion duong. Hai nguyén .t lién ké&t v6i nhau
bang luc hut tinh dién.

Héa tri cia nguyén tli trong lién két ion dugc tinh bang sé
electron hda tri ma nguyén ti nhudng ra hay thu vao. Khi
nguyén ti nhudng electron dé€ bi€n thanh ion duong thi nd cé
hda tri duong. Khi nguyén tud thu electron d€ bién thanh ion
am thi ¢d hda tri am.

Vi du : Khi hinh thanh lién két Na' - CI” thi natri c6 hda
tri 1+ clo cé hoa tri 1-. '

Nang lugng cua lién két ion la nang lugng tuong tac tinh
dién gitta 2 ion gbébm cG : .

- Nang lugng hut cua 2 dién tich ngugc ddu cta hai ion
dugc tinh bang cong thic Culong :
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Z 1Z ,ez

UhLit= -k r

k la he s6 ti 1&g, phu thudc cach chon don vi.

- Nang lugng day gitta hai vd electron cia hai ion, tuong
tac ddy chi ddang k& khi hai ion tién dén sat gdn nhau, may
electron cta hai ion bat ddu ti€p xuc nhau.

B.é?
’Udé'y - i

B la hing s6, n la hé s6 ddy Born cd gia tri phu thuéc vao
dang caa tric vé electron cuaa ion.

Téng nang lugng tuong tac giita 2 ion :

: U= Uyt Uy _

Lién k&t bén dUng v6i gia tri Am nhét cua U khi khoang cach
gitta tam cta 2 ion béang r . '

Lién két ion ¢ mét s6 diac di€m sau :

~ Khong ¢d tinh bdo hoa.

- Khéng cd tinh dinh hudng.

Vi vay & diéu kién thudng cac hop chdt ion thudng tao thanh
cic tinh thé€ ion, vi du muédi, oxit kim loai, hidroxit kim loai.

4. Lién két cong hoa tri, phuong phap cip electron lién két

4.1. Bai todn phan tda hidro

- Khi ap dung co hoc lugng tu d€ giai quyét vdn dé ban
chit lién k&t hda hoe, nam 1927 hai nha bac hoc W.Heiter va
F.London da giai bai toan tinh nang lugng lién két trong phan
tt hidro (HZ)'

Két qua bai todn cho thdy :

- Lién két giita 2 nguyén ti hidro dugec hinh thanh khi 2
‘electron cua 2 nguyén td hidro c¢6 spin nguge chiéu nhau, tic
lam = +1/2vam, = - 1/2.
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Khi d6 nang lugng cua phan td H, thdp hon téng nang luong
cta hai nguyén td H co lap, va muc nang lugng cta phan tu
thdp nhat khi khoang cach gita tam ciia 2 nguyén tit H bang
0,74 A

- Khi hinh thanh lién két mat d6 may electron ¢ khu vuc
khong gian gifta 2 hat nhan tang lén gi6éng nhu 2 ddm may
xen phu lén nhau, do dé mat d¢ dién tich am & khu vuc d¢
tang lén, diéu nay cd tac dung hat hai hat nhan lai va lién
két ching lai véi nhau.

Khai qudt hoa cdc két qua trén chuing ta di dén nhiing tién
dé co ban cua phuong phap cap electron lién két.

4.2. Nhing tién dé co ban cta phuong phap cép electron
lien két

a) Lién két cong hoa tri dugce hinh thanh do su ghép d6i hai
electron doc than cd s6 lugng ta m_ nguqc ddu nhau cda 2

nguyén tu tham gia lien két vao mot o lugng ti cGa phan tu
{moét orbital phan tu).

Khi d6 x4y ra su
xen phu gilta 2 may
electron lién két.

b) Muc dé xen phi
gitta 2 may electron
cang manh thi lién két
cang bén.

¢) Lién két duge phan
bd theo phuong phap tai
dd xen phu lan nhau
gitta cdc may electron
lien két 1a 16n nhat.

Hinh anh xen phu
gita moit s8 may
electron dugc trinh
bay trén hinh 2-1.
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5. Hoa tri cta nguyén to trong lién két cong hoa tri.
Tit tiéu dé 1 ching ta cd thé di dén quy tac : Cong hda tri

cia’ mot nguyén ti dugc tinh bang s6 electron chua ghép doi

(electron doc than) cta nguyén td khi ¢ trang thai tu do. ‘

1s
Vi du : nguyén ti hidro cé hda tri bang 1. ]
' 2s
nguyén tid He cd héa tri bang 0. ]l
Li: l ] ' héa tri 1
Be & trang thdi co ban : l ( l I céng hda tri bing 0.

L

Trang thai kich thich : 1s* 2s! 2p', cong hoa tri bing 2.
Biang phuong phap khao sat tuong tu ching ta sé thdy duge :

- Nguyén ti B : trang thdi co ban cd hda tri biang 1.
trang thai kich thich ¢6 hda tri bang 3.

~ Nguyén ta C : trang thai co ban cd hda tri bing 2,

" trang thai kich thich c¢é hda tri bing 4.

- Nguyén td N : ¢d hda tri bang 3

~ Nguyén tu O : c¢d hda tri bang 2

- Nguyén t4 F : c6 hda tri bang 1.

- Nguyén ti Ne : c6 hda tri bang 0.

Tl tién dé 1 ching ta cling suy ra duge tinh ch&t bio hoa
cua lién két cong hda tri. That vay sau khi tao thanh lién két
vG3i nguyén tu khdac néu mot nguyén ti khong con electron chua
ghép doi thi khong con kha niang tao thém lién k&t cong hda
tri. Tuy nhién diéu nay con gugc hiéu chinh bing kha ning tao
lien k&t cho nhan
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6. Lién két cho - nhan

6.1. Lién két cho nhan. Xét sy hinh thanh ion NH; ti
phan tu NH, va ion H*

+ Tt
NH, + H" - NH,.

Nguyén tit N trong phan ti NH, da tao.thanh 3 méi lién
két cong hda tri v8i 3 nguyén ti hidro, con cd mot cap electron
chua dung dé&n goi la cdp electron khéng phdn chia.

Ion H' c6 6 luong tit tréng 1s. Khi ion H' tién dén gian
phan ti& NH,, cdp electron khong phan chia cia nguyén tu

N bi ion H+ hit va trd thanh cap electron chung cho ca 2
nguyén tu : :

H H +

HN +0H — HNH
H H

Méi lién két duge hinh thanh nhd cap electron khong phan
chia cia 1 nguyén ti va 6 lugng ti tréng cua nguyén tt kia
dugc goi la lién két cho - nhén, hay con goi la lién két phoi
tri hoac lién két ban cuc. Nguyén tl cé cap electron khong
phan chia duge goi 1a nguyén tu cho, nguyén tu cé 6 lugng tu
trong goi 14 nguyén ti nhan.

Cd thé biéu dién méi lién két cho - nhan bing mii tén :

"
| u
!H—I}I—»H
L - H
Met s6 vi du khac :
I'-I -+
H-B<H O=N=sN Cto0
: (
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- 6.2. Cong héa tri cuc dai cta nguyén t6. Nhu da ndi &
trén, lién k&t cong hda tri khong nhitng duge hinh thanh nhas
cac electron chua ghép doéi ma con nhd cdc cap electron khoéng
phan chia va nhd cac 6 lugng t trong. TU dd cd th€ rit ra
k&t luan : S6 lién két cong hoa tri ma nguyén ti c6 khd nang
tgo thanh bdng s6 6 luong tu (orbital) cia nguyén ti c6 khd
nang tham gia tao lién két. '

D&i vdi cac nguyén t6 thudc chu ki 2 cta bang hé thdng
tudn hoan cé 4 6 lugng ta (1 6 2s va 3 6 2p) tham gia lién

két, do dd cong hda tri cao nhdt bang 4.

3 chu ki 3 va cdc chu ki ti€p theo ngoai cac 6 lugng tu
ns vad np cdn c6 mot s6 6 lugng tu (n - 1) d tham gia tao
lién két, do d6 cdng hda tri cuc dai chia cdc nguyén té nay
16n hon 4.

7. Tinh dinh hudng cda lién két cong héa tri va cau
- hinh hinh hoc cia phan tyq

Cdc mdi lién k&t cong hoa tri trong phan tu duge phan bo
theo nhitng phuong sao cho sy xen pht ladn nhau cua cac may
electron lién két 1a cuc dai, vi vay hinh dang cdc may electron
tham gia lién két cd 4nh hudng quyét dinh dén cdu tric hinh
hoc cua phan tu.

7.1. Phan ti 2 nguyén tu. Trudng hop lién két s-s cac
may electron s ¢d dang d8i xing cdu nén muc do xen phu gita
2 may chi phu thudc viao khoang cich giita cac hat nhan cua
2 nguyén tu va khong phu thudc vao cach dinh hudng gilta cac
nguyén ti d6 (xem hinh 2-1). ’

Truong hop lién két s—p : vi may electron p cd hinh dang
qua ta dinh huéng theo mot phuong xac dinh (truc x hoac truc
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¥ hoac truc z) nén mudén cd sy xen phid cuc dai v6i may electron
s cta nguyén td thd 2 thi nguyén td thd 2 nay phai ndm & vi
tri trén truc d6i xding cua may electron p cta nguyén tu thu
nhat (h2.1).

Trudng hop lién két p—p : mudbn cd xen phu cuc dai thi hai
nguyén tu tham gia lién k&t phai dinh hudng sao cho truc doi
xUng cia hai may electron lién két p do trung lén nhau (h.2.1).

Vé muc do xen phu : néu quy udc do 16n xen phu s-s bang
1 thi do 16n xen phu cda lién két s-p la V3 va cua lien két
p—p la 3. D6 bén cua lién k&t ty lé v8i mic dé xen phu.

7.2. Truong hgp phan ti 3 nguyén ta. Vi du xét phan
tu HZS' Hai méi lién két S-H duge thuc hién nho 2 may electron
3p cua nguyén tu S vdi hai may electron ls cua 2 nguyén tu
H. Vi hai may 3p ctua nguyén td S dinh hudng vuéng gde voi
nhau nén gdc giita hai méi lién két S-H bang 90° (hinh 2-2).
Thuc nghiém cho biét gdc nay bang 92° hoi 16n hon 90. Diéu
nay dudc giai thich do tinh phan cuc ctia méi lién két S-H lam
cho 2 nguyén ti H tich dién duong va ddy lan nhau.

Mot cach tuong tu cd thé giai thich cdu tao hinh hoc cua
phan t¥ H,O véi goc gitta 2 lien két O-H béng 104,50°.

7.3. Phan t@ 4 nguyén ti. Vi du phan tu NH, ¢ 3 mai
liéen két N-H duge thuc hién bdi-3 may electron p cua nguyén
td N va 3 may s cla 3 nguyén ti H, vi viy phan tu NH, cdu
tao thap tam gidc, nguyén t& N & dinh thap, gdc giila 2 lién
két bang 107,3°. . '

C4u hinh hinh hoc cua cdc phan td H,0, NH,, sé duge giai
thich thoa dang hon bang thuyét lai hda.

8. Thuyét lai hoa

8.1. Su lai héa cdc may electron. Xét phan ti CH4. Trong
phan ti nay cd 4 mdi lién két C-H duqo} tao thanh bdi 4 may
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electron hda tri ctia nguyén tu C la 2s!, 2p3 va 4 may electron
ls cia 4 nguyén td H. Nhu vay dang lé trong phan tit CH,
phai c¢d 2 loai lien két khac nhau la : 1 lién két s-s va 3 lién
két s-p. Tuy nhién thuc nghiém cho biét 4 méi lién két C-H
trong phan tu CH4 déu giong hét nhau va dugc dinh hudng doi
mot véi nhau nhitng gdc bang 109°28’, theo cdc phuong ti tam
dén 4 dinh cta hinh td dién déu (hinh 2-3).

Hinh 2-2. Cau tao Hinh 2-3. Cac mdi licn két
cia phin W HoS. C-H trong phan 10 CHu

D& giai thich su tao thanh cdc méi lién két trong phan ta
CH4 va nhiing trudng hop tuong tu cdac nha bac hoc My Sleiter
va L.Pauling dé ra thuyét lai héa. Theo thuyét lai hda khi
nguyén td C tham gia lién két vdi 4 nguyén ta@ H d€ tao thanh
phan tu CH, thi may electron 2s v may electron 2p cua nguyén
td C tron lAn véi nhau (t6 hgp v6i nhau) tao thanh 4 may
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electron kq giong nhau cd dang qua ta khong can d6i c6 truc
d6i xding lam véi nhau nhitng gdc bang 109728’ (hinh 2.6).
23+2p +2p +2p = 4q '

May electron q duge goi 14 mdy electron laz héa. Nho sy lai
hda nhu vay khi hinh thanh cac mgi lién két C - H mdc do
xen phu giila cac may electron lién két 16n hon, do dé lién két
bén hon. '

8.2. Cac kiéu lai héa

~ Lai héa sp : mot may s tron lAn v6i mot may p tao thanh
2 may ¢ ndm thdng hang véi nhau nhung hudéng vé hai phia
d6i nhau (hinh 2.4). Vi du nguyén td Be trong phan ti BeClL,.

Hinh 2-4. Lai béa sp.  Hinh 2-5. Lai hoa sp’.  Hink 2-6. Lai héa
sp’ trong phan ti CHu.

- Lai héa sp®° M6t may s tron lan véi 2 may p tao thanh
3 may ¢ ndm trong 1 mdat phing tao v6i nhau nhitng gdc bing
120°. Vi du nguyén t& B trong phan ti BCl, (hinh 2-5).

- Lai héa sp®>° Mot may s tron lan v6i 3 may p tao thanh
4 may ¢ dinh huéng theo phuong tit tam dén 4 dinh cta hinh
td dién déu (hinh 2-6). Vi du nguyén ti O trong H,0, nguyén
td N trong phan tu NH3, va trong ion NH:

- Lai héa dsp? * Mot may d cia l6p sat ngoai tron lin véi
1 may s va 2 may p cta 16p ngoai cung tao thanh 4 may ¢ c6
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truc d6i xing nim trong cung 1 mat phing dinh hudng ti tam
ra 4 dinh hinh vuéng. Kiéu lai hda nay gap trong cic ion phic
tap nhu Ptlef.

- Lai héa d*sp” * Hai may d cua 16p sit ngoai trén lan véi
1 may s va 2 may p cua 16p ngoai cung tao thanh 6 may g co
truc d6i xing dinh huéng theo phuong ti tam dén 6 dinh cia
hinh bat dién déu.

Vi du trong ion phidc tap [PtC16]2_

8.3. Diéu kién lai héa bén. Diéu kién dé trang thai lai
hda cia nguyén td bén la : ‘

~ Nang lugng cia cac orbital tham gia lai hda phai xdp
xi nhau.

- Mat d¢ electron cia AO tham gia lai hda phai du lgn.

- D6 xen phtu cta cdc AO lai hda v6i cac AO cha cac
nguyén ti khac tham gia lién két phai du 16n d€ tao thanh
lién k&t bén.

Ti cdac diéu kién trén ta cd thé thady : Trong mot chu ki
hiéu nang lugng cia AO-s véi AO-p tiang lén khi di ti dau
dén cubi chu ki nén kha nang tham gia lai hda gidm xudng.
Khi tang kich thudc nguyén ti, kha nang lai hda cua cic AO
hda tri gidm xudng.

9. Lién két boi. Cac dang lién két o, n

Trong cdc trudng hop da xét & cdc phén trén moéi lién két
duge tao thanh khi cdc may electron lién k&t xen phd nhau doc
theo truc ndi hai hat nhan nguyén td. Nhitng mdi lién két nay
goi la lién két 6. Phan xen phi trong lién két 6 nhan truc ndi
hai hat nhan nguyén t& lam truc déi xung.

Né&u giita 2 nguyén tu xudt hlen lién két doi hoac llen két
ba, thi méi lién ké&t thd 2, thd 3 do cac may electron p con lai
dinh hudng theo phuong vubng gdc véi truc ndi giita hai hat

p!



nhan nguyén ti (hinh 2 - 7) cac may electron p nay xen phu
v6i nhau & 2 bén ‘truc lién két. Nhitng méi lién két nay dugc
goi 1a lién két =x.

Lién k&t =xn  tao
thanh trong nhing -
phan td cd lién két
bdi. Vi du : trong
phan tu N2 cd mot
moi lién két o va 2
moi lién két n. Gilta
hai nguyén ti C trong
phan tu C2H4 cé 1
moi lién két ¢ va 1
moéi lién két x, con
trong phan tu C’sz 7
c6 1 moi liéen két 6
va 2 moi lién két x.

Hinh 2-7. Lién két 7 trong phin I No.

10. PO phan cyc cia lién két cong héa tri

Khi hai nguyén ti tham gia lién két thudc cung mot nguyén
t6 thi may electron lién két dudc phan bs déu giita 2 nguyén
ti va ta cd lién két cong hda tri hoan toan khéng phan cuc.

Né&u hai nguyén tu tham gia lién két thudc hai nguyén to
cd d6 am dién khac nhau thi may electron lién két sé& bi hut
léch vé phia nguyén ti ¢ do am dién 16n hon lam cho nguyén
t¥ nay cd troi dién tich Am va nguyén td kia cd troi dién tich
duong. Khi do ta c6 mdi lién két cong hoa tri phan cuc.

Khi hiéu s6 d6 am dién gitta 2 nguyén td tham gia lién két
da 16n (Ax = 2) thi may electron ctia cap dién t& lién két hau
nhu bi hit léch hoan toan vé phia nguyén t& ¢ d¢ am dién
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lén va nguyén tu nay bién thanh ion am. Nguyén tu kia trg -
thanh ion duong. Ta cd lién k&t ion. Nhu vay cd thé€ coi lién -
két ion nhu truong hgp giéi han caa lién két cong hda tri
phan cuc.

11. Phuong phap orbital phan tu

Phuong phap cap electron lién két tuy ap dung cd két qua
cho nhiéu phan td, nhung con nhiéu trugng hop khong thé giai
thich duge bang phuong phap nay, vi du sy tao thanh phan ti

- ion H; , hoac tinh thuan tit ctia khi oxi... Vi vay hién nay mot

‘phuong phdp khiac dugc st dung rong rdi hon, dé 13 phuong
phdap orbital phan t&, viét tit la phuong phdp MO (molecular
orbital).

11.1. Tu tudng ca ban cua phudgng phap MO. Méi electron
trong phan ti dugc coi nhu chuyén déng trong mot dién
trudng do cac hat nhan nguyén td va cac electron con lai
gay ra. Trang thai ¢ua mébi electron duge mé td bing mot
ham sdng goi 1a orbital phén t& (MO). Trang thai cta toan
bo phan td duge xdac dinh béi ham séng toan phin cta phan
tu. ’

Bai toan phan tu quy vé viéc xac dinh cac MO va cdc mic
nang lugng tuong ing cua ching, xay dung gian do6 muic nang
luong cua cic MO, sau do sdp x8p electron vao cac MO theo
nhitng quy tdc thich hgp d€ thu dugc c4u hinh electron cua
phan tu.

Trong phép gin ding thd nhat (gdn dung Born - Oppen -
heimer) nguoi ta coi cdc hat nhan' la dding yén va giai phuong
trinh Schrodinger :

Hy = Ey

H la toan ti Hamilton, E la tri riéng cta nang lugng, y la
ham s6 riéng mo ta trang thai 1 electron. Ta sé& lan lugt khao
sat cdc phan tt ti don gian dén phuc tap.
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11.2. Phan tua 2 nguyén
td c¢6 hat nhan giéng nhau
(phan td déng hach).

Vi du phan ti H) . Ta cd
"thé giai chinh xac bai toan cag
hoc lugng ti cho phan ti nay.
Tu hinh 2-8 ta viét duge bi€u
thic cha toan td Hamilton :

Hinh 2-8. Phan tii HY

2 2
H=‘2LA+Z;?(‘i“I‘+l)
m o o r
dong nidng - thé ning

Phuong trinh Schrodinger :
Hy = Ey

‘D& lap MO ngudi ta dung phuong phdp t6 hop tuyén tinh
cac orbital nguyeén tu (AO) dya trén quan niém sau : Trong
phan td hai hat nhdn 1, 2 ndm cdch nhau mo6t khoing cach
r xdc dinh. Khi electron chuyén dong gdn hat nhan 1, né
chiu tdc dung chu y&u cta hat nhén 1 va trang thai electron
dugc mé ta bdi ham song ¢, cia nguyén tit tha 1 (p, 12 ham
séng ls cia nguyén td 1) nhung chiu mét nhidu loan nao dd
gay ra bdi hat nhan thd 2, nén phai ¢é mét s8 hang b8 sung
vao bi€u thic cia MO. Tuong tu nhu vay, khi electron chuyén
dong gdn hat nhan thd 2 trang thai cua né dugc mé ta bai
ham ¢, cia nguyén td thd 2 (1a hAm 1s cda nguyén ti tha 2)
¢ b8 sung mot s6 hang bi€u thi sy nhiéu loan gay ra béi
hat nhan thd 1. T¥ d6 ta ¢ thé xem MO y nhu t8 hgp tuyén
tinh cla cic AO ¢, va ¢,

Vo= ap T op,
" Cac hé s6 a, va a, la trong lugng thong ké cta P, va p,

2

ay va ag la x4c suft d€ electron trong phan td dugc mé ta bdi

¢, hay 29 Vi 2 hat nhan 1 va 2 giéng nhau nén :
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= a2 n =
a] = aj hayal1 = ta
Ta ky hiéu : ‘
Ve = alpp Y v = alp - p)

1 1 1 1

_ - -r/a - _~ _,°r/a

L= Vn 2%t 2T N m s 2t

¢, ¢, duge goi 1a cdc AO hda tri, dd 1a cdc AO cd mdc nang

lugng cao nén electron tai d6 lién k&t y&u voi hat nhan, dé

tham gia cac mdi lién k&t hda hoc.

Dé tim biéu thic cho ham MO ngudi ta 4p dung nguvén li bién phan. Biéu

thifc nay cang t6t khi ning lugng E tim dudc cang thip.

Tl phuong trinh Hy = Ey c6 thé suy ra bidu thic cia E.

Cac AO ¢, va g, da dudc chudn héa, nghia I3

jgo;dt=f¢>zdr=].

Dé don gian ta viét :

i

S

fl

I«pl<p2dr a IWIH¢’1dT

a, = I<p2H<pzdr B = f‘pl H«pz_dt )

Do tinh chit d6i xing : a =, =a d6i vdi ion H.

S 1a tich phan pht c6 gid tri phu thuéc vio khodng cich r gidta 2 hat nhin
« : tich phan culong.

B : tich phan cdong hudng

Biéu thilc cia ning ludng bay gid dudc viét :

2
aal+a

W

Yoy - 4
a, + hd’dzﬂ

—

2
al+a

1o 9

+ 23]318
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Ap dung nguyén 1y bién  phin
ol it
— =0 i — =0
I/Hl BE]

Diéu kién nay din dén cic phuong trinh chiy dua (phudng trinh thé ky) :

a]((zl —E)yta@ - LS =0
aB - LS) +a, (q, = 1) =0

Dé ¢6 | nghiém khong tdm thudng (ay = a, = 0) thi dinh thic thé ki phai
biing 0 ;

ttl]— I RN

i’ﬁ SN O 0
Ta da co a =y =@
Hai nghiém la
a+f o -8

L= k=
o 1+s - 1=
Thay cic tri s6 nay cba B vio cic phuong trinh thé ki ta s& duac

d6i vai }-,+ LAy = Ay

déi vai E_ - 4 —ay
Hai nghiém nay dudc tim ra tU diéu kién d6i xdng.
Xét cac ham sdng. Do diéu kién chudn hoa
jwz dt = a::' +a§ t+2aa8 =1
Cuéi cung ta tim duge bi€u thdc cia 2 ham song MO :

L _atp
Ve T N3a 3 sy, T ung vOLEL = 9T

1 S a-p
y, = 50 = 5) (p, — ¢,) Ung véi E_ = 1+s
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Né&u b6 qua tich phan phu S, ta dugce bi€u thic :

1

v, =3z @, t o) E, =a+p
1 .

vo =43 @, T @) E =a-p

Viéc nghién cdu li thuyét cho thdy 8 = 2«S, S duong,
a, B am.

MO lién két va MO phdn lién két.

Khi da biét cac AO ¢, va ¢, (Ia cac AO 1s cua nguyén td
H), c6 thé tinh cdc tich phan a, f va S. Nhiing tich phan nay
phu thudc vao khoang cich r gitta 2 hat nhan. Khi dd c6 thé
vé d6 thi bi€u dién sy phu thuodc cia E, vaE_vaor (E va
E_laham ciar). Khir > o thi -0, S >0 nén E va E_
tién dén « (ta quy u6c khi hai nguyén ti co lap thi E, va E_
bing 0).

E+ di qua cuc ti€u tai mét gié‘tri r, cia r, ching té cd sy
ton tai phan td bén H; (xem hinh 2-9).

Nguge lai E_ khong ¢6 mot cuc ti€u nao va ludn luén > 0.
Ngudi ta goi ham song MO ¥, (tuong dng v4i nang luong
E,) 1a orbital phan ti lién két. Ham y_ (tuong dng véi E ) 1a
MO phédn lién két.
Ca hai ham MO dsi xing d6i véi £
truc néi 2 hat nhan va dugc ndi la F_
thuéc dang 6. _
Cic MO ¢ duge xay dung ti cac

AO s, duge ki hisu la 6 déi voi £l 7%
; ]
MO ‘lién két va a: d6i véi MO | r
phan lién két. |
JE,

Nhu vay khi t6 hgp 2A0 s cd
cing nang lugng cia 2 nguyén tu

N . » Hinh 2-9. D6 thi F
sé cho 2 MO : mét MO lién két 6, o b

va E. theo r.
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¢ nang lugng vthz’ip hon va mét MO phan lién két 6: ¢6 nang
lugng cao hon (h 2-9)

Xét su biéu dién trén do thi cdec ham séng MO. Phin xuyén
tAm caa ciac MO dugc bi€u dién trén hinh 2-10.

| !
! [
| [
) |
i

H 0 f,
Hy O Hz

T
!
I
!
!

) Eai

Hinh 2-10. Sy phan b6 xuyén tam cic MO oy va of
1

Néu dat : 1 = ra3/2 ta sé cd
= -r/a _.a - —r’/a
<p1 Ae 1% va p, =4 2
nén hai MO cd dang :
¢,+ =6 T (eﬂ'l/a rz/a)

y_ = r (e—rl/d - _r:/a) )
- Biéu dién gié tri cia cdc ham Voo ¥ theo truc néi 2 hat
nhan ta dugc k&t qua nhu hinh 2-10. Ham sé 6: triét tiéu &
diém giita cta khoang ciach cta 2 hat nhan, electron cd mat
chtl y&u & khu vuc 2 hat nhéan.

Ham 6_ cd gid tri dang k€ § mat gida cia khodng cdch hai
hat nhan, do do electron nim trén MO 0, cd tac dung lién két 2
hat rhan H' lai tao thanh phan tu H

Ta xét sy phan bs giéc (phan gdc) cua cac MO trong mot
mat phéng cd chida truc néi hai hat nhan. Khi d6 duge két qua
dinh tinh trén hinh 2-11. MO o, dugc diac trung bing mat do
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electron tang lén & khoéng-khéng gian giita hai hat nhan. Con _
‘MO 6: duge dac trung bing mat do electron bang 0 ¢ khoang
khong gian giita hai hat nhan. -

O AN

Hinh 2-11. Sy phan bé goc cia ciac MO os va of
Gidn db cde MO : (xem hinh 2-12) bi€u dién sy t3 hop 2 AO 1s
thanh 2 MO ¢ va 6, v6i cic midc nang lugng cia 2 MO la

mic a - 8 va mic a + §.

pe
b d—ﬁ
/———*-—'\
/ 6.‘9 \\
-/ N
/ \ ad
18 ( /\r———'_
\\\ // '
\\_—-E——// q d + ﬂ

Hinh 2-12. Gian d6 cac MO.

Su phan b6 electron vao céc MO : cing tuan theo nhiing
quy tdc nhu trong nguyén tia :

- Nguyén li Pauli : Trong mot MO chi c6 thé co t6i da 2 —
“wielectron cd spin d6i song véi nhau. (mg =+ 1/2 va m\‘ = -1/2)
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Sy phdan b6 electron vao cdc MO : cling tudn theo nhiing
quy tadc nhu trong nguyén tu :

- Nguyén li Pauli : Trong mdt MO chi c6 thé cd t6i da 2
electron ¢d spin d6i seng v6i nhau. (mg =+ 1/2 va
m, = -1/2)

- Nguyén U vitng bén : Céc electron ldn lugt xép vao céc
MO c6 mic nang lugng ti thip dén cao.

- Quy tdc Hund : Khi electron x8p vao cdc MO cd cung mic
ning lugng thi ¢ khuynh huéng chi€ém mot s6 16n MO sao cho
s6 electron doc than cuc dai.

Céc ddgc trung cia lién két cong héa tri trong phuong phap
MO :

- Chi s6 lién k&t hay do boi ciua lién ké&t (N).
. N _ 1 _ .
- 2 (n n)
n : s6 electron ndm & MO lién két.

n’ : s6 electron ndm & MO phan lién két.

Do dai lién két bing khodng cach giita tAm chia 2 hat nhan, [
cang nhoé khi chi s lién két cang 16n.

- Nang lugng lien két cang 16n khi lién két cang bén.

Ta van dung cdc k&t qua trén cho cdc phan t& don
gian nhit.

Hink 2-13. C4u tric electron cia phan td Hz.
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. Cau truc electron : ¢
. Do boi lien két : N = 1
.1 = 0,74A

. E = -432kJ/mol

Phan td He;

. C4u tric electron : 65 6:1
N=2 @-1=12

=7 G~b=3
.1 = 1,08A

. E = -251kJ/mol
- Phan tt He,

- L 2 %2
Céu tric electron : 67 6:‘

- N = 0. Phan tu nay khong tén tai vi tdc dung lién két
cua céc electron 6, bi triet tiéu boi tdac dung phan lién két cua
cac electron 6

That vay, thuc t& cho thdy He chi tén tai ¢ dang nguyén ti.

Trong 4 phan t trén, phan tu H, bén nhit.

11.3. Téng qudat vé cdc phan tit c6 2 hat nhan giong nhau.
Trong trudng hgp téng quat, cac AO hda tri ¢ thé la s, p (va

ca d, f). D6i véi cac nguyén t§ thuoc chu ki 2, chi phél xét cac
AO hda tri 2s, 2p.

a) Lép cac MO.

- Nguyén tac chung. Cac MO dugc xay dung bang cach t6
hgp tuyén tinh cac AO hoa tri.

Cac MO cang bén khi 2 AO xen phu nhau cang manh (tuong
tde cang manh).
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Céc MO dugc chia thanh dang 6 va dang =z theo tinh d6i-
Xdng cta ching. Diéu kl.en dé€ cdc AO cd thé tham gia t6 hop
hiéu qua tao thanh MO 1a"

- Cac AO phai cd nang lugng gan bang nhau.

- Cac AO phai xen phu nhau r6 rét.

-~ Cac AO phai cd cung dang d6i xing d6i véi truc lién két.

Khi t6 hgp, cac AO cta 2 nguyén ti dugc lap ghép vao 2
hinh tam dién Oxyz va O’x’y’z’ v6i 2 hat nhan 12 2 goc toa do
va truc z la truc néi ha1 hat nhan (hinh 2-14).

/

} & A X

¥ ’ Y
Hinh 2-14. Chon truc quy chidu cho viec td hop cac AO.
- MOs la MO c¢6 truc d6i xidng la truc 00’. Phén xen pht
cac AO c¢é tinh d6i xdng truc.
Tuong tu nhu ciac AO 1s, cac AO 2s t&8f hgp véi nhau tao
thanh 2 MO 6 la :
. ) ) ‘
o, = W(Zsl + 252). 6, = W(ZSI =~ 252)
25, va 2s, la cdc AO cta 2 nguyén td tham gia lién két.
Hinh dang cia cic MO ¢ va 6. (tic la phan b§ géc cua

ching) cing cé dang nhu trén hinh 2-14.

.* Néu khong théa man cic didu kién nay su td hgp sé khong co hiéu qua Vi
khong din dén sy hinh thanh lier. két.
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Cac AO 2p_cua 2 nguyén tu hudng vao nhau, nén cing
xen pha nhau doc theo truc z va may xen phd cé dang doi .
xdng truc.

Phin duong cua 2p hudng vé phla phdn 4m cua 2p én
biéu thic cia MO 6 c6 dang sau (MO lién két).

O“p = ﬁ (r, —- PZ-)v
MO phan lién két 6; cd dang : -

1
= Tz’(PZ

Hinh dang 2 MO o, va 6; dugc biéu dién trén hinh 2-15.

NN

+
6;,//(

Hinh 2-15. Hinh dang cac MO op va oy .
MO 6 cd méat d6 xdc sudt 16n & khu vuc gitta 2 hat nhan,
con 6;; cd mét mat nit 'd khoang cach gita 2 hat nhin vuong

géc vai truc lién két. DJ ciing 1a mat d6i xing cua MO lién
két o, va 12 mat phan d6i xdng cia MO phan lién két 0';

- MO =z : Cic AO 2p, 2p., (va 2p 2p ) cd céac truc d6i
xuing song song vdi nhau va vuong goc le truc néi 2 hat nhan
nén khong thé xen phu doc theo truc lién két, ma xen phu
nhau hai bén truc n6i 2 hat nhan, khi d6 tao thanh cac MO x.
Su xen phﬁ nhu vay sé la cuc dai khi cdc truc déi xing cua
cac AO song song véi nhau.
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T6 hgp tuyén tinh cac AO 2p, va 2p . dan dén 2MOx :
MO lién két

T

1
x = vz (P, TP
MO phan lién két :

7

. 1
x = V3 Py TP -
Tuong tu nhu vay, khi t8 hgp cac AO ZpV va 2pv. tao thanh :
‘MO lién két : ' '
1
ny = 72— (py + py,) .
MO phan lién két :

*
T

1
y = vz B TR
Cac MO n_va 7 cd cing muc nang luong, cac MO]I:, x”

cé cung, mic nang lugng (vi Py P, Pes Py c0 cung muc nang
lugng va ¢d muc xen phu biang nhau).

Hinh dang cac MO & dudc bi€u dién trén hinh 2-16.

Hinh 2-16. Cac MO =x
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ft; va n: déu cé 1 mat nit trén truc hat nhan. Mat phang
vuong gdc—véi truc n6i 2 hat nhan va di qua diém gitta khoang
cach hai hat nhan la mat d6i xung cua n va la mat phan doi
xdng cla 7
Mit zoy 1a mat phan d6i xing déi vdin‘(vén: .
b) Gidn db céc MO.
Tu 8 AO (2s, 2p, 2p 2p, cha 2 nguyén tu) ta di xay dung
“dugc 8 MO trong d6 4 'MO lien ket va 4MO phan lién két.
Thi tu mdc nang lugng ciaa cac MO (theo dit klen quang
phd8) ctia cdc nguyén t6 cudi chu ki 2 : (0, F) :
6 <6 <6 <n =71 < =ma <6 (1)
s s P x v X ¥ p
D6i voi cac nguyén td dau chu ki 2 (t Li dén N) mic nang
lugng cita cdc AO 2s va 2p tuong d6i gAn nhau nén cdc AO 2s
va 2p co thé ciing tham gia t6 hgp tao thanh MO, diéu dd co
thé coi nhu sy ddy l4n nhau gita 2 mudc nang lugng

£d

0, va 6“P7 , dan dén thd tu nang lugng cta cac MO nhu sau :

-
&

6 <6 <n =1 <6 <a =g <¢6 (2)
s s X y p X v p

Cdc thu tu nang lugng cua cac MO (1) va (2) duge bi€u dién
trén hinh 2-17.
¢) Vi du vé cdc phéan tu A,
- Phan ti Li, (theo thu tu (2)) :
Cau tric electron : Gf' .
N =1
I = 2,67A
E = 105kJ/mol
~ Phan tu Be2
Cdu tric electron : Gf 0':2

N = 0 nén phan tt khdong tén tai.
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Hinh 2-17. Thil ty cic MO trong phan ul 2 nguyén i Az.
- Phan tu B2 :

C4u trac electron : O'f 0':2 n)l( = 7;‘1,

N = 1 nén phan tit bén
1= 1,59A '
E = -28TkJ/mol
Phan ti cé 2 electron d6éc than nén cd tinh ché&t thuan tu.
- Phan td C, :

C4u tric electron : Gf o:‘ 2 nz = Jt3
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N = 2, lien két C = C, phan t& bén

I = 1,317
E = -628kJ/mol.
~ Phan t& N, :

Cdu trac electron : cf 6;2 a* = nz Gﬁ

X
vN=3,1iénké’tb§x:NEN
I = 1,10A '
E = -942kJ/mol.
_Phan tit rat bén, N, hoat dong hda hoc kém.
- Phan tit O, :
C4u tric electron theo thd tu (1) :

6262 6% =’ a'l = !
s s p x y

X Ty
N=1

Phan ti cd 2 electron doc than, cé tinh thuén ti.
I = 1,21A. ’
E = -494kJ/mol

- Phan tu F2 : ’

Qﬁu tric electron : aﬁ 6;‘2 of) :n:)z( = ni yr;z = n;z
N = 1.
I = 1,424

E = -155kJ/mol
- Phan td Ne, : khong ton tai.
11.4. Phan ti hai nguyén t& cé hat nhan khdc nhau.
a) Téng quat :

- Trong phén ti 2 nguyén ti cé hat nhan gidng nhau mat
phdng gitta hai hat nhan vuéng gdéc véi truc néi 2 hat nhan la
mat d6i xyng cia MO lién k&t va 13 mat phan déi xing cua
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cac MO phéan lién ké&t, nén mat do electron l/’z lay mat do lam
mit dé6i xing va do dd trong tam dién tich am va trong tadm
dién tich duong tring nhau & di€m giita truc néi 2 hat nhan.

- Trudng hgp phan td 2 nguyén ti cd hat nhan khac nhau
A - B, d6 am dién (y) cia A va B khac nhau, vi du nguyén
td B cd do0 4m dién 16n hon va ciac AO hda tri cua nguyén tu
B ¢d muic nang lugng thdp hon cac AO hda tri cua nguyén tu
A nén khi tham gia t6 hgp, mic nang lugng cia MO lién két
nim gidn vdi mdc nang lugng cita AO hda tri cia nguyén tu
B, con muc nang lugng cia MO phan lién k&t nadm gan vdi
muc nang lugng cta AO hda tri ciia nguyén ti A, khi dé mat
d6 electron bi hut léch vé phia B, mdi lién két A - B la lién
két phan cuc va xuidt hién momen ludng cuc A -~ B. Sy phan
b6 bat d6i xting ciac MO cta phan ti AB cang lén khi sy khac
nhau vé dé 4m dién giita A va B cang lén.

Momen ludng cuc xudt hién trong phan tid A - B dugc tinh
theo cong thic :

w=ql
[ : 46 dai lién két.
g - tri tuyét d6i cda dién tich & méi cuec.
Don vi do u 1a culdong. met (C.m) va Debye v6i hé thdc lién hé :
u = 1,60.107 (€).10%m) ='1,60.100% C.m = 4,8D.
10720
3

Vi du d6i v6i phan td H - F, do duge 4 = 1,83 D
val = 0,92 A nén :

1D =

1,83
77 48 x 092

D6i v6i phan ti Li - H, 4 = 588D ;I = 1,60 A nén :
, 5,88
9% 48x 1,60 "

= 0,141]e| -

0,77 |e|
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-~ D€ xay dung cac MO cho cac phan tu AB ta cing t6 hgp
tuyén tinh cdc AO hda tri cua 2 nguyén td A va B phu hop
v8i quy tdc d6i xdng va lap duge gian d6 cdac MO rdi sip xép
electron vao cac MO d6 d€ c6 dugc cau tric electron cua phan
td, va tinh dugc bac lien két N.

b) Mot s6 phan tit dang A - B. |

- Phan td H-F. D6 am dién X = 4 > Xy = 2,1 nén lién
két phan cuc manh, diéu nay thé hién trén gian dé MO.

Tham gia t hop cd AO 1s cua nguyén tit H va AO’ 2p, cua
nguyén td F tao thanh MO lién két 6 co nang lugng thap hon
nang lugng cta cac AO. MO phan lién két 6° cd nang lugng

6"
/"' Te——
/ \
!,
/// ,n;(" Jzy—\
1/ \ \
/ \\\
—— \
2p (A) \ 3
. \\ A
\ 7 2p (8
\ st
\ _Q_—J/
AN
————— - s \
28 (A) \ \\)__ o
\ , 28 (8)
\\ /
’
— _.6.;’._ -

Hink 2-18. Gian d6 MO cia phan ti AB (chu ki 2).
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- cao hon nang lugng cta cac AO. Nguyén ti F con cd cac AO
khong tham gia vao t8 hop la 2s (do chénh léch qua nhiéu vé
nang lugng so v6i ls cta nguyén ti H) va hai AO 2p va 2p
(do khac tinh d8i xdng), nhitng AO nay thuc t& vin dmh chgv
tai nguyén ti F va c¢d miuc nang luong nhu trong nguyen tu
nén duge goi la cac AO khong lién két.

Gian d6 MO cua phan td HF va sy phan bd electron vao
cdc MO duge trinh bay trén hinh 2-19.

Phan td HF ¢6 : N = 1,1 = 0,92, E = —565kJ/mol va
u = 1,83D.

- Cac phan tu AB véi A, B thuéc chu ki 2 bang HTTH.

Gia st Xg > Xu Nén AO hda tri clia nguyén ti B cd nang lugng
thdp hon AO hda tri caa A. Gian d6 MO vé& trén hinh 2-18.

6’!’

18 (H)H 1

- ’k
~
—

S
28 2¢

Hinh 2-19. Gian d6 MO va cfu iric electron cta phan ti HF.
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Vi dy 1 : Phan ti CO :

" - Coa2 A2 222 Am 4o
Cdu tric electron : 67 o, Gp =7 (gibng phan tu N2)
N=3 1=1134, E = ~1072 kd/mol, u = 0,12D
Phan td CO tuong tu nhu phan tu Nz‘ |
Ion CN ciing cd cdu tric electron tuong tu phan ta CO.

Vi du 2 : Phan td NO :

CHu trdc electron : 62 6™ 6% #° = n2 n*!
s s p T x y

N =25 1=115A,E = -678 kJimol, u = 0,15 D.

¢) D6 phan cyc cia lién két. Néu hai nguyén ti tao thanh
phan ti¥ c6 d6 am dién chénh léch 16n so v6i nhau, vi du :
phan ti Li — F (r;; = 1,0 va y_ = 4,0) thi phan ti cd cuc rét

manh : [ = 152 A , 4 = 6,33 D.

o698 0,87 = 0,9
9% 48152 O F O
C6 thé coi nhu phan ti cdu tao tit 2 ion Li* - F~ va duge

khao sat bang phuong phap tinh toan tinh dién.

Dé6i v6i cac trudng hgp tdng quat ta cé thé tinh mic do ion
cia lién két. Vi du : xét phan t& HF 4 = 1,83 D.
Néu lién két jon thuén tiy : H' - F~ thi M= 48.1.092 =
= 442D
D6 ion cia lién két :
He 1,83

/‘i;='4’—42'=0,41=41%

Dé& dang thdy khi chénh léch d6 am dién gita 2 nguyén tu
tang lén thi do phan cuc cia lién két tang 1én va do ion cua
lién ké&t tang lén. Tri s6 41% tuong dUng voi dién tich (tri tuyét
d6i) cia méi nguyén tu.
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. CAU TAO PHAN TU

12. P{ phan cuc cia phan tu

12.1. Phan tu phan cuc va phan tu khong phan cuc.
Phan tu khong phdan cuc la phan ti trong d6 cac hat nhan
va ciac may electron dugc phan bs hoan toan d6i xing dé& cho
trong tam dién tich duong (cGa cac hat nhan) va trong tam
dién tich am (cta cac may electron) hoan toan trung vao nhau.

Vi du : cac phan ti N, O, H, COZ... :

Phan ti phdn cuc la phan ti trong dd su phan bé cdac hat
nhian va may electron khdéng hoan toan d6i xdng, do dd cac
trong tam dién tich duong vd Am khong tring vao nhau. Vi du
ciac phan tu HCI, HZO...

0
L | /N
H H
S+ +

H-—Cl

12.2. Mémen ludng cyc. Méi phan tu

6+ , 0- phén cuc la mot ludng cuc dién gém 2 dién
+ _ tich.di€ém cd tri tuyét d6i bang nhau nhung
e ngugc ddu nhau, dat ciach nhau 1 khoang

e bang ! (hinh 2-20)
Tich s6 :

Hinh 2.20. Ludng cyc » u =106
phan . dude goi 14 momen ludng cuc.

Momen ludng cuc dac trung cho d6 phan cuc cta phan tu.
u thudng dugc tinh ra don vi Debye (ki hiéu la D).

1D = 0,333.10°% C.m
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@ cia cac phan ti cong hda tri thudng nam trong khoang
0 - 4D, cta cdac phan td jon thudng nim trong khoang 4 - 11D.
Vi du :

Phan ti : HCl HBr HI H,0 SO, NH,
u(D) 1,04 0,79 0,38 1,86 1,61 1,46.

13. Su phan cuc héa phan td va ion

Dudi tac dung cua dién truong ngoai (vi du dién trudng tao
ra bdi 2 ban cia 1 tu dién) cac phan ti va ion bi bién ddi cdu
truc va do do thay d8i tri s6 momen ludng cuc. Hién tugng do
goi 1a su phdn cuc héa phan ti va ion.

13.1. Sy phan cuc héa hgp chit khong phan cuc.
Khi khéng cd dién trudng ngoai, phan ti cia hgp chdt ¢ ¢« = 0.
Khi phan tt¢ nam trong dién trudng gitta 2 ban cta tu dién,
cac hat nhan mang dién duong bi hdit vé phia ban am, cdc may
electron mang dién Am bi hit vé phia ban duong, do dJ trong
tam dién tich duong va trong tam dién tich Am bi tach ra lam
xudt hién moét momen ludng cuc (¢ # 0) (xem hinh 2-21).

+ o+t
]

C_D |-

Hinh 2-21. Hién wugng phan cyc hoa bién dang.
Hién tuong phan cuc hda nhu vay dugc goi la su phan cuc
héa cém ung hay phdn cuc hoéa bién dang..

D6 16n cia momen ludng cuc cAm ung ti 1é véi dién trudng
tac dung :

M, = a E
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trong d6 E la cudng do dién trudng, o 12 do phan cuc héa cam
ting phu thudéc vao cdu tao phan td cta mbi chat.

13.2. Sy phan cuc héa d6i vdi hgp chidt phan cuc. Khi
cho cic phan ti phan cuc vao dién truong giita 2 tu dién thi
x4y ra cac hién tuogng sau :

- Céac ludng cuc phan tit trudc kia do chuyén dong nhiét
nén sip x&p hén don bay gid do a4nh hudng cia dién trudng
nén uu tién dinh hudéng theo phuong cua dién truong, tuy nhién
vAn con mang tinh chdt hén don cta chuyén dong nhiét. Do la
su phan cuc héa dinh huéng (xem hinh 2-22).

- Do anh hudng cta dién truong ngoai moéi ludng cuc phan
td bi kéo dai ra lam tang tri s6 cuia momen ludng cuc. Dd la
su phan cuc bién dang.

+ -
Dol o Sot
QOO oo |

+ -

Hinh 2-22. Hién tugng phan cyc hda dinh hudng.

13.3. Su phan cuc héa tuong hd gitta cac ion. Khi cédc
ion lai gdn nhau dién trudng tao bdi mot ion nay cd thé gay
ra su phan cuc hda d6i véi ion kia. D6 1a su phdén cuc héa
tuong hé giita cac ion. Hién tugng nay lam tang tinh chat cong
hoa tri cta lién két ion va lam tang 40 bén cda lién két ion.
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J1l. CAC MOI LIEN KET YEU

14. Lién két hidro

14.1. Kh4i niém. Xét phan t¢ HF. Vi d6 am dién cbia F
rdt l6n nén trong mbdi lién k&t H-F may electron lién ké&t bi
hiut léch manh vé phia nguyén ti F lam cho nguyén td F tich
dién am, nguyén td H chi cdon lai gin nhu tro troi hat nhan
mang dién duong nén cd thé dén kha gan nguyén td F va chui
vao bén trong vé electron clia nguyén ti F cta phan tt¢ HF
khdc va hinh thanh méi lien két méi véi nguyén td F nay :

-+ - 4+

F-H..F-H

mé6i lién két méi hinh thanh nay dugc, goi la lién két hidro.
Do su tao thanh lién két hidro nén cdac phan td HF lién hop
lai v6i nhau thanh nhing phan ti lién hgp dang (HF)_ véi
n = 2 khi trong dung dich nu6c va n = 4 khi ¢ thé khi.
Lién két hidro cling dugc hinh thanh gilta cac phan ti nudc
va gay ra hién tugng lién hgp phén td nudc thanh cdc phéan
tu lién hgp dang (HZO)n vdi n = 2 hoac 3.

0-—-H H---

14.2. D6 bén caa lién két hidro. Lién két hidro ¢6 nang
lugng vao c8 8 + 40 kJ/mol (hay 2 + 10 kecal/mol)

Lién ké&t hidro cang bén khi : nguyén tu phi kim lién két
(bdng hda tri chinh) véi H ¢6 do am dién cang l6n va kich
thudc cang nho, nguyén td phi kim tham gia lién két hidro cd .
d6 am dién cang 16n va kich thuéc cang nhé.
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Mot s6 vi du :

Lién két H-F ... H-F c¢6 nang lugng bang 28kJ/mol , d6 dai
bang 2,44 A. ’

Lien két H-O .. H-O c6 d6 dai co 2,75A va nang luong
bang 14 kJ/mol (khi & thé khi) va 20,9 kJ/mol (khi & thé 1dng)

Lién két H-N..H-N ¢d nang lugng bang 18,4 kJ/mol va do
dai bang 3,1A (thé khi).

14.3. Anh hudng cta lién két hidro dén tinh chat cua
cac chat. Lién két hidro gay ra hién tuong lién hgp phan tu
nén anh hudng dén nhiéu tinh ch&t vat li va hda hoc cua cac
chat :

- Tang nhiét do nong chay, nhiét d6 séi, tang nhiét hoa hai,
nhiét dung.

- Géy ra sy bién d6i bat thuong khéi lugng riéng cia nudc.

Nuéc cé khéi lugng 16n nhat bang 1 (g/ml) ¢ 4°C.

- Lam giam do6 dién li cua axit.

- Anh hudng dén sy hoa tan l4n nhau giita cac chat Iong.

Vi du rugu etylic vd nudc tan lan v6 han vao nhau.

~ Lién két hidro giit vai tro quan trgng trong hoat déng séng
cua co thé sinh vat.

15. Luc Vander-Waals.

Thuc nghiém cho biét giita cdac phan ti (k&€ cid phan cuc va
khong phan cuc) luén ludn cé luc tuong tac. Loai luc nay, dugc
goi la lvc Vander — Waals gilt vai tro quan trong trong cac qua
trinh bién déi trang thai tap hop va nhiéu qua trinh héa-li.

15.1. Ban chat caa luc Vander - Waals. Gilta cidc phan
tlt ¢d tac dung ca luc hat va luc day. :

Cac loai luc hut gébm co :
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a) Luc dinh huéng : Céc phan tu phan cuc hat ldn nhau
bang cac cuc ngugc ddu cia cac ludng cyc phan td, nhy vzfay"
cdc phan ti nay dinh hudng lai v6i nhau theo mét trat tu xac
dinh, vi vay loai luc hdit nay dugc goi 1a luc dinh hudng.

Momen ludng cuc cuia phan td cang ldn thi luc dinh huéng
cang manh. '

b) Luc cdm ung : Khi phan tu khong phan cuc tién dén gan
phan ti phan cuc thi duéi anh hudng cia dién trudng gay ra
bdi luong cuc phan ti caa phan ti phan cuc, cdc phan tu
khéng phan cuc bi cAm dng dién va xudt hién ludng cuc cam
ing. Sau d6 cdc phan td hat nhau bang cdc cuc ngugce diu.
Luc cdm dng cang manh khi phan td phan cuc ¢cé momen
ludng cuc cang lén va phan ti khong phan cuc cang dé bi
phan cuc cam tdng. '

¢) Luc khuéch tén : La luc hiat xudt hién nho cidc ludng cuc
tam thoi xudt hién trong phan td. ‘

Trong phan t& -(phan cuc cing nhu khong phén cuc) cd cac
electron luén luén chuyén dong va cac nhan nguyén tu ludn
luén dao dong quanh vi tri can bang nén sy phan b6 cac dién
tich duong va dién tich am thudng xuyén bi léch khéi vi tri
can biang lam xudt hién nhitng ludng cuc tam thdi trong phan-
ti. Ludng cuc tam thoi luén luén xuét hién, triét tiéu, d6i dau...
va c6 tdc dung cAm dng d6i v6i cdc phan td bén canh, do do
cdc phan td khéng cuc cing c6 thé hat 14n nhau nhd ludng
cuc tam thdi nay (xem hinh 2-23). Loai luc hut nay dugc goi
1a luc khuéch tén.

@ CD
Hinh 2-23. Sy xuit hién ludng cyc tam thdi va luc khuéch tan.
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Thuc nghiém va tinh toan cho thiy :

- Tuong tdac khuéch tan git vai trd chinh hay vai tro quﬁn
trong trong tdt ca cdc truong hop tuong tac gilta cdc phén tu.

- Tuong tiac dinh hudng giit vai trd quan trong khi phan tu
phan cuc manh.

- Tuong tidc cAm idng ndi chung khéng quan trong.

Ngoai luc hut gitta cde phin td con cd luc ddy tac dun‘g.
Khi cdc phan td ti€n dén sit gdn nhau, cdc may electron bat
ddu xen pha lén nhau thi gitia cdc phan ti bat ddu xuit hién
luc ddy. Luc ddy tang rit nhanh khi gidm khoang cach giita
tam cta 2 phan td.

Nang lugng tuong tac toan phdn gitta 2 phan td 1a téng
nang lugng hit va nang lugng ddy. Tuong tdc ndy cd tri s6
cuc dai ing vdi khoadng cdch can biang R  giia tam cia 2 phan
td tham gia tuong tdc.

15.2. Dac didm cia lyc Vander-Waals.

-. Luc Vander-Waals khéng c¢6 tinh chdt chon loc va tinh
chit bao hoa. :

- Nang lughg tuong tic Vander-Waals tuong d6i nhé (-AH
dudi. 40 kJ/mol).

- Luc Vander — Waals gidm nhanh khi tiang khoang cach
gita cdc phan ti (ti 18 véi r ©, trong d6 r 1a khodng cach giita
tam di€ém hai phan t&). — Luc Vander—-Waals tang lén khi kich
thudc phan td va khéi lugng phan tu tang lén.

. . 7.00 SG LT HOAHQC.B
CAU HOI

1. Néu' cdc dai lugng dic trung cho lién két hda hoc.

2. D6 am dién 1a gi ? Cich dung 46 am dién dé’ phan loai
‘cdc dang lién k&t co ban.
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3. Néu cac dic di€m cua lién ké&t ion. Giai thich vi sao cédc
hop ch4dt ion lai & trang thai tinh thé ran trong diéu kién
thuong. :

4. Néu cac tién dé (hay dinh dé) co ban clia phuong phdp
cdp electron lién két. Giai thich tinh bao hoa va tinh dinh huéng
cla lién ké&t cong hda tri.

5. Th& nao la lién k&t cho -~ nhéan ? Nhlmg nguyén tu nao
c6 *kha nang tham gia lién két cho - nhan. Cho vi du. -

6. Cach tinh céng hda tri cuc dai cua cdc nguyén t6. Néu
vi du d6i v6i nguyén t6 thudc chu ki 2

7. Sy lai héa la gl ? Quan niém lai hda giai quyét duoe vﬁn
dé gi trong cdu tao phan ti va lién két hda hoc. Néu cac ki€u
lai héa giita cdc AO s va p. Cho vi du.

*8. Diéu kién dé lai héa cd hiéu qua ? Trong 1 chu ki khi
di tl trai sang phai kha nang lai hda trong cac nguyén t6 thay
d6i thé nao. Giai thich. Cho vi du.

*9. Trong 1 phan nhém chinh khi di ti trén xuéng dudi kha
nang lai héa cia cac AO trong cac nguyén t6 thay d6i thé& nao ?
Giai thich. Cho vi du.

10. Phan blet cic dang lién két 6, 7 (vé néng lugng, tinh
d6i xdng).

11. Néu cdc uu, khuyét di€m cua phuong phdp cip electron
lién két.

12. Trinh bay tu tuéng co ban c'ﬁa phuong phap orbital phan
td (MO) va néi dung chinh cia phuong phap t6 hgp tuyén tinh
caic AO MO - LCAO)

13. Trinh bay quy trinh khio sit phin ti cé 2 hat nhén
giéng nhau bing phuong phip MO-LCAO. Néu moét vi du
minh hoa.

14. Dléu kién dé cdc AO cua 2 nguyén ti cd thé tham gia
t8 hop cé hiéu qua . Néu vi du phan tu dang A, cua cdc-nguyén
t8 chu ki 2. ‘
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* Kha nang tham gia t6 hgp gitta cac AO ns, np bién thién
nhu thé& nao trong mot chu ki va trong mét phan nhém chinh.

15. Dua vao tinh d8i xdng c6 thé phan loai cac MO nhu thé
nao. Th& nao la MO lién két, MO phan lién két, MO khéng
lién két.

*16. Trinh bay 2 dang gian dé nang lugng cia cic MO trong
phan ti dang A, cla cdc nguyén t6 thudce chu ki 2.

17. Trinh bay cic quy luat phan b8 electron vao cdac MO.
Cho vi du.

18. Theo phuong phap MO hay néu cach tién doan vé : - bac'
lién két (hay do boi lién ké&t) — dé bén lien két - do dai liéen
két - ti tinh cta chit.

19. Thé& nao la phan td phan cuc, phan ti& khéng phan cuc ?
Thé nao 1A momen ludng cuc cia phan.td va cia lién két ?
Néu quan hé giita momen ludng cyc clia phan ti véi momen
ludng cuc cia cdc lién k&t va cap electron khéng lién két (hay
cip electron tu do hay cap electron khéng phén chia)

20. Trinh bay tac dung phan cuc héa cia dién trudng ngoai
d6i v4i cdc phan td phan cuc va khong phan cuc.

21. Th€ nao la lien k&t hidro ? D6 bén cua lien k&t Hidro
va cdc y&u t6 dnh hudng dén d6 bén cua lién ké&t hidro. Lién
k&t hidro Anh hudng dén tinh ch4t clia cdc chit nhu th& nao ?

22, Trinh bay ban chdt cua lyc Vander — Waals. Dac di€m
cia lyc Vander - Waals. Anh hudng cta lyc Vander - Waals
d6i véi nhiét d6 nong chady va nhiét d6 séi cha cac chét.

BAI TAP
1. Trong cdc phan tid NaF, Clz, 8012 cdc mé6i lién két thudc
loai gi ? ‘
2. Tinh nang lugng tao thanh phan ti KCI § trang théi khi,

tit - cac nguyén ti K, Cl. Biét ring khodng cédch giita tdm cia
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2 jon K va CI” 1a 2,674, 4i Iuc véi electron cua clo la 3,81 €V,
nang lugng ion hda cua kali 12 4,34 V.

Ds : 4,32 eV hay 6,92.107 7 J.

3. Theo quan diém cua cap electron lién ké&t, hay giai thich
vi sao nguyén ti nitoc khong thé cd hda tri 5 ?

4. Néu va giai thich cdc trang thdi céng hda tri cd thé cd
caa S, Cl, C. , ‘ )

6. Vi sao phan tu NH, cd dang thap tam gidc, con phéan tu
BF, cd dang tam gidc phang ?
7. Hay giai thich vi sao trong day :
H,0-H,S-H,Se
goc lien ké&t cang gin v4i géec vudng ?

‘8. Biét nhiét d6 s6i va nhiét hda hoi ctia cdc hgp chdt sau :

HF - HCl HBr HI
T (K) 292 189 206 238
AH, = (kJ/mol) 32,6 16,3 17,6 19,6

nhan xét va giai thich quy luat bién thién cta cdc dai lugng d¢.

9. Mot tinh th€é mu6i &n hinh lip phudng cé canh bing
2,4cm. Khéi lugng bang 29,25 gam. Tinh d6 dai liéen k&t Na-Cl
trong tinh thé€.

Ds : 2,84A.

10. Cho 2 nguyén t6 A(Z = 8) va B(Z = 16)
" a) Viét c&u hinh electron cia 2 nguyén t6 dudi dang chi va 6.

b) Hai nguyén t6 dd cd th€ tao vdi hidro nhiing dang hop
chit nao.

¢) So sanh cac hdp chdt véi hidro cia A va B vé cdu tric
hinh hoc, do bén lién két va do phan cuc cua lién két. Ding
thuyé&t cap electron lién k&t giai thich.

101



d) So sanh momen ludng cuc cla cac phéﬁ ti hgp chat dd.

*11. Cho 3 nguyén ti : A(Z = 6), B(ZZ = 7) va D(Z = ‘8).

a) Tl cdu hinh electron ctia ching hiay suy doan dang cong
thic phan td hgp chat véi hidre clia ba nguyén t& dd.

b) So sanh gdc hda tri trong phan ti cia cdc hop chdt trén.
Giai thich bang thuyét cap electron lién két.

¢) So sanh momen ludng cuc cta cac mfii_ lién két va caa
cdc phan td trén. Giai thich bang thuyét cap electron lién két.
.. Ghi chu : Vi may electron cla cap electron lién ké&t dinh ché
chiém ving khong gian hep hon so v8i may electron cta cip
electron khong lién k&t nén cdc cap electron khong lién két ddy
nhau manh nh4t, r6i dén su ddy nhau gia cap electron khong
lien k&t voi cap electron lién két, hai cap electron lién két ddy
nhau yé&u nhit.

12. Cho cdc nguyén t6 R(Z = 7), R (Z = 15), R’(Z = 33),
R”(Z = 51)

a) T cdu hinh electron hay suy ra méi quan hé giita cac
nguyén té dd trong bang HTTH.

b) Hay lap cong thic phan td hgp chat véi hidro cua cdc
nguyén t6 do. '

¢) Dua vao thuyét cap electron lién két (ding quan niém lai
hda) hiy tién doan quan hé so sanh gilia.cdc hgp chit trén vé :
do dai lién két, géc hda tri, nang lugng lién két.

13. Cho céac nguyén t6 N, O, F, P, 8, Cl. Dya vao thuyét
cap electron lién k&t hay :

a) Tinh cdong hda tri chia cac nguyén t6. Giai thich su khac
nhau vé trang thai cong hda tri cta cdc nguyén t6 dd.

b) So sanh d6 phan cuc cla cac méi lién két trong phan tu
hgp chat vai hidro clda cac nguyén t6 trén.

c) Nhan xét vé cdu tric hinh hoc cua cac phan ti hgp chat
véi hidro céa cdc nguyén t6 dd. Giai thich bang thuyét lai hda.
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14. Hay cho biét cac loai lién két cd trong cac phéan tu sau :
+

Cl, 0,, N, CO,, (H,0),, (HF),, NH;, NH,, KF.

15. Dung thuyét cap electron lién k&t giai thich su tao thanh
cdc phan tu Bz’ BF, BF3, BF;.
- 16. Giai thich célu tric tam giac phing cta phan ti BF, va
cdu tric td dién cha phan tu BF4_.

17. Dya vao thuyét cip electron lién két hay phan tich kha

nang thé hién cdng hda tri cla cidc nguyén t5 thudc chu ki 2
bang HTTH. '

18. Dung phuong phip cap electron lién k&t hay viét cong
thic phan td cia nhing hgp chdt cd thé€ tao thanh gita N va
F ; N va H (trong d6 s6 nguyén ti N chi bing 1). Sau dg :

a) Tién doan cdu tric hinh hoc cia cic phan ti.

b) So sanh dé phan cuc cia cic méi lién két H-N, va F-N.

19. Viét cong thuc cdu tao ciua cac phan tu NH3, BF, ; 1-130+

BF, ; BH;. Trong méi phan ti cé nhing loai lien k&t nao.

20. Cho cac phan ti O}, O, N, F;, F,.

a) Vé gian d6 nang lugng cdc MO va cdu hinh electron cua
cac phan tu do.

b) Tinh bac lien két trong cac phan tu.

*c) Nhan xét vé do bén lién két va do dai lien két.

d) Nhan xét vé tit tinh cda cac hgp chit.

21. Cho cac phan ti O,, 05, O , 03~

a) Vé gian d6 nang lugng MO va cfu hinh electron cua cac
phan tu.

b) Tinh bac lién két trong cac phan tu.

¢) So sanh doé bén lién két va d6 dai lién két chta cac phan tu.

d) Nhan xét vé tit tinh cta cac phan tu.
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*22. Cho céc phan tit B, C,, Be,, O, Tra loi cic cau hoi
nhu & bai 11. /
23. Da biét nang lugng lién ké&t cha cdc phan ti sau (KJ/mol)

+ + +
HZ H2 v 02 02 FZ F2
-435 -259 -498 -664 -159 -310

a) So sanh va giai thich cdac dit kién dd bidng thuyét MO.

‘b) So sdnh véi két qué cia phuong phap cap electron
lién két.

24. V& gian d6 nang lu0ng cia phan ti B,. Tinh bac lién
két, tién doan vé tu tinh va so sanh véi két qué cua phuong
phap cap electron lién két.

*25. So sanh d0 bén lién k&t cua cac phan tu : F2 va F;,
N, va Nj. Giai thich bang phuong phap MO.

*26. Hay cho bi&t cac AO nao cd thé tham gia tao MO lién
két trong trudng hgp :
’ a) Tao phan td HF tu H va F.

b) Tao phan ta HCl tt H va ClL
" ¢) Tao phan ta CO tu C va O.
27. C4ac phan tu B,, N, O, cd cdu hinh electron nhu sau :

*2 2

B, (KK) o2 o o
N, (KK) 62 6% 22 2 o
©os s P P P

O2 (KK) A Gf) T o

S S
Hay cho biét cdc phan ti dd & trang thai co ban hay kich thich.
28. Hay giai thich vi sao thé& ion hda cia cac phan ti H,,

Nz’ Cz’ (CO), cao hon thé ion hda ctia cdc nguyén tu tuong
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dng, va th€ ion hda cua cac phan tu Fz’ 02, NO lai thdp hon
th& ion hda cua cdac nguyén ti tuong dng.

H C N 0 F
I, (kJ/mol) 1308 1083 1396 1312 1675
H, C, N, O2 F, CO NO
1 1488 1154 1507 1173 1526 1354 913

1

*29. Vi sao phan tu NH, cé dang tam gidc, con phan tu
BF, cd dang tam gidc phang.

*30. Hay giai thich vi sag khi di tit ddu dén cusi diy :

H,0 - H,S - H,Se

goc lién ké&t cang ti€n gin dén gdc vuodbng ?

'*31. Gian d6 nang lugng MO cda ciac phan td CO va BF
giéng nhu cta phan tu N,. Hay viét cdu hinh electron cua tling
phan ti va tinh bac lién két.

32. So sanh gdc lién két va momen ludng cuc cta cac phan
.t trong diy sau va giai thich :
a) H,0 - H,5 - H,Se - H,Te
b) NH, - PH, - AsH, - SbH,
33. So sanh momen ludng cuc cia cac phan tu NH, va NF,.
Giai thich.
34. C4c phan tu sau cd moOmen ludng cuc hay khong ? Giai
thich :
F, BeF,, BF,, CF,, CO,, SO‘2
(thang) (gdy gdc)
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Chuong I

TRANG THAI TAP HOP
CUA VAT CHAT

1. Mé dau

o) mot diéu kién xdc dinh, mét chdt cd thé t6n tai & trang
thai khi, 16ng hodc rén tuy theo quan hé so sdnh cia hai yéu
t6 sau day :

- Chuyén dong nhiét cia cdc hat : lam cho cdc hat phan bg
hén don va cd khuynh huéng chi€m toan bd thé€ tich khong
gian ciia binh dung. Y&u t6 nay dugc danh gida bing dong nang
chuyén dong nhiét cia hat. V

- Luc hut gita cdc hat : Lién ké&t cac hat lai thanh nhiing
tAp hogp chat ché cd cfu tric xdc dinh. Yéu t8 nay duge danh
gia bang thé€ nang tuong tac giita cdc hat.

0] trang thdi tinh thé : th€ nang tuong tac giita cac hat lon
hon hdn dong nang chuyén dong nhiét ctia cdc hat, do dd céc
hat dugc sdp x&p thanh nhitng c4u tric xdc dinh, mdi hat hadu
nhu khéng con kha nidng chuyén dong tinh ti€n ma chi ¢ kha
nang dao déng quanh vi tri can bing.

o] trang thdi khi : dong nang chuyén dong nhiét vugt xa
thé nang tuong tdc gita cdc hat vi vAy cdc hat (phan ti khi)
cé thé chuyén dong gin nhu tu do chiém toan bd thé tich ctua
binh dung, cdc phan ti khi chi ¢ thé va cham dan héi véi
nhau va vdi thanh binh.
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Trong trang thdi léng : su khdc nhau giita dong nang chuyén
dong nhiét clia phan ti va thé nang tuong téic giita ching khong
16n do d6 phan tu chdt léng van cé cac chuyén dong quay, dao
dong va tinh tién, nhung khong thé& thoat khéi vung tac dung
cta luc Vander-Waals (c8 10A), vi vay chdt léng cd thé tich
x4c dinh nhung khéong cé hinh dang xac dinh.

A - TRANG THAI KHi

2. Phuong trinh trang thai khi li tudng

. Méi trang thai ctia chit khi duge dac trung bing mot bd céc
thong s8 trang thai : nhiét do (T), ap sudt (P), th€ tich (V),
s6 mol (n), khéi lugng (m). .. Thuc nghiém va li thuyét cho
biét néu khi tuong d6i loang thi thé€ tich (V) cua chdt khi :

- Ti 1é nghich véi ap sudt (™ 1/P)
- Ti 1é thuan v6i nhiét do tuyet déi (7 T)

- Ti 1& thuan v6i s6 mol khi (™ n).

v - l . T .n.
P
Dat R 1a hé s6 ti 18, ta lap dugc phuong trinh :
V = -1— .T.n.R
P
hay :
PV = aRT (3-1)

Vin = m/M trong dé m 1a khéi lugng khi, M 1a khéi lugng
1 mol khi nén (3-1) dugc viét thanh :

PV = = RT (3-2)
M
Khi xét 1 mol khi : » = 1 va (3-1) dugc viét thanh :
PV = RT (3-3)
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(3-1), (3-2), (3-3) dugc goi la phuong trinh trang thdai khi
li tudng, va con cé tén 1A phuong trinh Clapeyron—-Mendeleev.

Heé s6 ti 16 R dugc goi. la hing s6 khi, d6 13 hing s6 phd
bién d&i véi moi chdt khi li tudng. Cé thé xdc dinh duge R ti
thuc nghiém bing cach do P, V, T va tinh d6i v6i 1 mol khi :

_ P
T

Khi d6 tri s6 cia R phu thudc vao cach chon don vi P va
V (ugng khi ludn ludn tinh ra mol, T do trén thang nhiét giai
Kenvin).

Néu P (atm), V (lit) thi R
P (mmHg), V(ml) R 62359 mi.mmHg/mol. dé¢.
P (P, = N/m?), V (m*) R = 83144kJ/kmol.d¢
hay 8,3144J/mol.d¢.
P (dyn/cm?), Vicm® R = 9,314.107 erg/mol.dé.
Chad y ring néu nang lugng tinh ra cal thi vi 1J = 0,2388cal
nén R = 1,9859 cal/mol.dé = 2,0 cal/mol.d¢.
T R c6 thé tinh ra hing s Boltzmann(k) :

R , .
k= N (3-4)

o

R

0,08205 l.atm/mol.dé.

trong dé N_ la s6 Avogadro cd gia tri bing 6,022.10%/mol.

Y nghia cia hing s6 khi 1a cong gidn nd cta 1 mol khi khi
nhiét d6 tang lén 1 do.

Ngudi ta quy dinh diéu kién tiéu chudn 13 diéu kién tai dd :
T = 273,15K = 273K.
P = 1,01325.10° Pascal (N/m?) = 101,325.kPa.

tic 1a latm = lbar = 760mmHg.
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3. Ap suit riéng phan va nong d6 mol phan

3.1. Ap suit riéng phén. Néu trong mot binh khi cé hén
hgp cac khi A, B, C thi khi d6 ¢6 thé quan niém : trong khi
chuyén dong nhiét cdc phan ti khi A gay nén & thanh binh
mot 4p sudt bang P,

Tuong tu nhu vay cac phan tut khi B gay nén ap sudt P,
va cdc phan td C gay nén ap suit P

P, , P dugc goi 1a ap sudt rleng phdn cta cac khi A, ‘
B, C trong h6n hgp.

Ap sudt riéng phan cia mot chit khi trong hén hop 1a ap
sudt cé duge khi mo6t minh khi dé chiém toan bs thé tich cua
hén hop & nhiét do da cho.

Ap. suit chung cua toan bo hén hop khi tic dung lén thanh
binh sé bing tdng cac ap sudt riéng phan cia tung chdt khi
trong hén hgp :

P = AA + PB + PC

Trong trudng hgp téng quat.
= 2 P, (3-5)

3.2. Nong dd mol phédn. Xét hén hgp khi gom n, mol khi
A, ng mol khi B, n. mol khi C. Khi d6 ndng doé mol ph&n cua

A (k1 hiéu 1a N ) duoc tinh bang céng thdc :

n

N ——-—————A
= :
nA +nB+nC

Mot cach téng quéat cé thé viét :

n.
J

N. =
J 2";
i

- Co.th& nhan thdy : t8ng céac néng d6 mol phén cia cac chat
khi trong hén hgp bang don vi

I N =1 €S

(3-6)
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Nhu vay d€ xac dinh thanh phan dinh lugng cua 1 hén
- hgp khi gém n ch&t khi ta chi c4n bi&t néng 4o mol phan
cia n - 1 chét khi trong hén hgp.

4. Thuyét dong hoc chat khi

Cac phuong trinh (3-1), (8-2), (3-3) chi hoan toan ding dé&i
véi cdc chit khi li tudng 14 nhing chdt khi théa man cac diéu
kién sau : :

- Phan td khi ¢d khéi lugng (M), nhung kich thudc phan ti
khi khong ding ké& so v6i thé tich cia binh dung. :

- Giita cac phan t& khi kh(‘)ng' ¢ luc tuong tdac (hit va ddy)
ma chi ¢6 va cham dan héi giita cac phan ti khi v6i nhau va
v6i thanh binh. o

T¥ quan niém nhu vay ngudi ta dd xay dung li thuyét dong
hoc vé chdt khi v6i mét s6 két luan nhu sau :

4.1. Pong nang trung binh cta phan t& khi.

—-M'Uz—ékT (3-8)
8-—»2 —2~

v : van t6c trung binh cta phan ti khi,

%k : hing s6 Boltzmann.

(3-8) cho thdy nhiét d6 tuyét d6i (K) la thudc do chuyén
dong cta phan td khi. .

4.2. Van t6c chuyén dong cuia phan ti khi. N&u cé 2
khi li tudng & cung nhiét do va khéi lugng phan ti tuong dng
la M, va Mz’ vdn t6c tuong dng la v Vs khi d6 dong niang

l’
trung binh ctia phan td khi 1a :

3. 1 - 1
kT = g My =3
goi : C=1/7

la van t6c binh phuong trung binh, -tinh todn cho biét :

—
szz
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C = 0,92 Vi
trong d6 v 1a van t6c trung binh, nghia 1a :

_1
b~ N
i

M=

v v

i
=1

Khi d¢ ta viét dugc :

==Y 2 =L 2 39
\’;2 M €, U
Vay phan ti cd khéi lugng cang nhé thi cé van tdc chuyén
dong nhiét cang l6n.

5. Su phin b6 cac phian ti khi theo ning lugng (phéan
b6 Maxwell - Boltzmann)

Trong mot chdt khi, do chuyén déng nhiét cic phan ti luén
lubn va cham v8i nhau va véi thanh binh nén van téc cda
ching luén luén thay déi vé tri s6 va phuong chiéu. Vi vay &
mot nhiét dé cho trude, tuy déng nang trung binh cta cdc phan
td khi co gia tri xac dinh nhung luén luén cd moét s6 phan tu
khi ¢6 dong nang 16n hon dong nang trung binh va mot sé
phan td khi cd dong nang nhé hon dong nang trung binh. Nam
1895 C.Maxwell da thiét lap dinh luat phan b8 cdc phan td khi
theo van téc cho phép tinh s6 phan t& khi dn,cd van t6c nam
trong khoang tit v dén v + dv trong téng s6 phan ti khi N
cia hé : \

32
dn, = % % MR 2, (3-10)
trong d6 M : kh&i lugng phan ti khi

k : hang s6 Boltzmann

T : nhiet do tuyst d6i.
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N&u xét su phan bd cdac phan td khi trong mot truong luc
ngoai (vi du trong trudng) ta cd dinh ludt phan b6 Boltzmann :

n = nne“’i“‘T : (3-11)

* Trong d6 n 1a s6 phan ti khi c¢é th& nang €, n_ la s6 phan

td khi cé th& nang bang 0 (vi du d d6 cao qui uéc biang 0).

Cé thé théng nh4t hai dinh luat phan bé ndi trén bang cach
thay s6 phan t& N trong cong thdc ctia Maxwell bang bidu thie
cia n trong phdn b6 Boltzmann. Khi dd ta cd :

(5 +¢,)
dn. = n dr|m * B Zd' (3-12)
nx‘.v -;.n" onT| - © B vedv
n : néng do trung binh cta phén td khi & noi co g = 0.
£ =¢ tela téng nang lugng cua phan ti khi.

D¢ 1a dlnh luat phan b6 Maxwell - Boltzmann mé ta sy

phan b6 cdc phan tu khi theo niang luong toan phdn cia phén
ta khi.

Trong trudng hop nang lugng phan td chi cé thé nhan nhitng
gid tri gian doan, ta c6 cdng thuc :
N, = A.e5H : (3-13)
Trong do : € la nang lugng toan phdn céa phan ti khi.
He s6 ti 16 A :
N

2 e—ai*/kT

i

A=

A duge goi 1a thita s6 chudn hoa.

Trong truong hgp N, nho, c6 th€ coi A = N (t6ng s6 phan
ta khi) va cd cong thUC gin ding :

N = N .5k (3-14)

1
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Néu tinh lugng khi ra mol ta cd cong thuc :

N =A. e BRI (3-15)
hay coéng thic gin ding :-
N, = N . ERT (3-16)

Trong d6 E; 12 nang luong ung véi 1 mol khi.

R 14 hang s6 khi li tudng.

Dinh luat phan b6 Maxwell ~ Boltzmann c¢d th& ap dung cho
ci nhitng loai hat cd: tinh ch4t giéng. v6i phan td khi i tudng.

6. Khi thuc
Trong moé hinh khi li tudng ta da gia thiét :
- - Bo qua thé tich riéng cta phan td khi. Khi dd thé tich
khong gian tréng d€ cac phan tt chuyén dong duge coi 12 bang
dung tich cha binh. ' ‘
- - B qua luc tuong tdc (hit, ddy) giita cac phan td khi, khi
dd d6i v8i 1 mol khi ta cé phuong trinh :
PV = RT (3-3)

Tuy nhién cac gia thuyét trén chi ding trong diéu kién khi
loang, nhiét d6 cao, ap sudt nhéd. o) nhitng diéu kién n‘hiét do
thdp, néng d¢ khi 1dn (va ap sudt khi lon) phuong trinh (3-3)
trd nén khong chinh xdc. D& cé thé ap dung (3-3) trong nhiing
diéu kién nhu vay ngudi ta phai hiéu chinh bang cach :

- Tinh dén thé tich riéng cta cdc phan ti khi (ki hiéu
la b). Khi d6 khoang khong gian tu do sé la V - b,

- Tinh dé&n luc hat gita cdc phan tt khi. Luc nay lam giam
mot phan lyc va dap vao thanh binh cua phan tu khi, lam cho
dp sudt ma khi thuc giy ra P nhé hon ap sudt do khi li tudng
Pll gdy ra mot tri s6 goi 1a 4p sudt noi Pn :

P =P +P.
It t n
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‘Do dé (3-3) dugc viét thanh :
(P + Pn)(V - b) -

Ngudi ta xdc dinh :

trong d6 a 12 hidng s6 d8i v6i mébi chdt khi
V 1a th€ tich khi.
Khi d6 (3-3) dugc viét thanh :

(P + 55) (V-b)=RT (3-17)

(8-17) duge goi l1a phuong trinh khi thuc Vander - Waals.

Trong d6 a va b la nhitng hang s6 phu thudc vao ting chit
khi. Ngudi ta con thi6t lap nhiéu dang phuong trinh khi thyc
khic 4p dung trong nhitng trudng hgp khac nhau.

B - TRANG THAI RAN

7. Chat tinh th€ va chat vo dinh hinh

7.1. Chat tinh thé€ : cd cic dac trung sau :

a) Cé kha nang ty két tinh thanh cac tinh thé cé hinh dang
x4c dinh, c¢é tinh d6i xdng x4c dinh.

b) Trong tinh thé cac nguyén tl, phan tl, oin dugc sip x&p
theo mot trat tu xdc dinh. Trat t¥ nay quyét dinh hinh dang
va tinh d6i x#ng cua tinh thé.

c¢) Cé nhiét d6 ndng chay xdc dinh, khéng d6i trong subt
qua trinh néng chay.

d) C6 tinh dinh huéng (con goi l1a tinh vecto hay tinh bAt
didng huéng). D6 1a su thé hién cdc tinh chdt vat 1li, héa hoc
theo nhiing phuong khdc nhau mét cdch khdac nhau.
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" Vi du : D6 bén co hoc, su khic xa éhh'sa’mg, tinh dan dién,

" dan nhiét, van t6c hoa tan..

7.2. Chit vé dinh hinh. Cé cic dac trung sau :

a) Khong thé tu két tinh thanh tinh thé c¢d hinh dang xac dinh.

b) Trong chit vé6 dinh hinh céc phan t& sip xép hén don,
vi vy chit v6 dinh hinh duge coi la chdt long qua lanh.

¢) Khong cd nhiét d6 ndng chay xac dinh.

d) Cé tinh ding hudng.

7.3. Thuc ra khong thé cé6 su phan biét hoan toan
nghiém ngat giia chat tinh th& va chdt vé dinh hinh vi :

- C6 nhiéu chat tuy diéu kién cu thé ma cé th€ & dang tinh
thé hoac 6 dang v6 dinh hinh, va cd thé bién déi tit dang nay
sang dang kia.

- Bang nhiing phuong phap nghién cdu hién dai (vi du phuong
phap phan tich cdu tric bang tia Roenghent) ngusi ta thdy
trong nhiéu chdt vo6 dinh hinh (vi du trong thuy tinh) cd cidu
. trdc vi tinh thé.

8. Tinh ddi xiing va cac hé tinh thé

Mot dac di€m quan trong cta tinh th€ la cd tinh d6i xdng.
Dua vao tinh d6i xdng ngusi ta phan loai cdc tinh thé& thanh
nhing hang vA nhitng hé tinh th€ khdc nhau.

Cd 3 hang va 7 hé tinh thé.

8.1. Hang thdp. Gom nhiing tinh thé khéng cd truc déi
xding bac cao hon 2 Hang nay goém cd 3 hé :

" a) Hé ba xién (tam ta) : khéng cd truc d6i xdng va mat
d6i xing.

b) Hé mot xién (don ta) cd th€ cd 1 truc d6i xding hay 1
mat d6i xdng va ca hai.
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¢) Hé truc thoi : méi dang d6i xung cd moét s6 yéu t6 d6i
xing giong nhau.

8.2. Hang trung. Gom nhiing tinh thé c¢é 1 truc d6i xding
bac cao hon hai. Hang nay gém 3 hé tinh thé : ’

d)-Hé ba phuong cd 1 truc bac 3.
e) Hé bén phuong cé 1 truc bac 4.
e f) Hé sdqu phuong cd 1 truc bac 6.
8.3. Hang cao. CS nhiéu truc d6i xdng bac cao. Cé 1 hé :

g) Hé lap phuong cé 4 truc bac 3.

9. Mang lugi tinh thé

9.1. Mang ludi khéng gian va 6 mang co sd. Trong tinh
th€ cdc nguyén td, phan td, ion dugec sip x&p theo nhitng quy
luat chat ché. Hé thong tam di€m ctia nhitng hat nay tao thanh
mang ludi khoéong gian cua tinh thé.

Méi di€m duge goi 1a 1 nut lwéi. M6i hinh hép ma dinh la
cac nut ludi dude goi 1a 1 6 maeng. Mot 6 mang duge goi la 6
mang co s néu ndé cd thé tich cuc ti€u dong thoi cd toan bod
cac dac di€m d6i xdng cia mang ludi tinh thé.

 9.2. S8 phdi tri va hang s6 mang ludi. S6 phdi tri 1a s6
hat (nguyén td, phan td, ion) gdn nhit bao quanh mét hat cho
trude va cdach hat nay nhitng khoang cach biang nhau. S6 phéi
tri dac trung cho quy luat phan b6 cdc hat trong mang ludi,
phu thuéc vao ti 1&é kich thuéc giita cdc hat va tinh chat cua
méi lién két giita cac hat. ' '
Khoang cach ngan nhat giita tAm diém cda 2 hat ké nhau
dugc goi 1a hing s6 mang luéi (ki hidu 1a d).
Bigt hing s6 mang ludi ta cd thé tinh dugc ban kinh cta
nguyén tu va ion. '
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9.3. Nguyén li sap x&p dac khit nhat. Trong tinh thé.
cac hat cd khuynh huéng sdp x&p dac khit nhat sao cho thé
tich khoang khéng gian tu do giita ching la nhé nhit.

10. Lién két hoa hoc trong tinh thé

Dya vao ban chdt cdac mé6i lién két héa hoc trong tinh thé
ngudi ta phan biét cdc dang mang ludi sau :

10.1. Mang ludi ion. Cac nit ludi 1a do cac ion duong hoac
am lan lugt chi€m gilt, ciac ion nay lién két v4i nhau bing lién
két iom.

Vi lién két ion la loai lien k&t bén khong dinh hudng, khéng
bdo hoa nén mang ludi ion cé dic di€m :

- Tuan theo nguyén li sdp x&p dac khit nh4t, s6 phéi tri chi
phu thudc vao ty s6 ban kinh giita cation va anion.

- C6 d6 bén cao, d6 cing cao.

- Dan nhiét, din dién kém vi trong tinh thé€ ion khéng c6
cic hat mang dién tich chuyén déng tu do.

D6 bén cia mang ludi ion duge danh gida baing nang lugng
mang lugi. DS la nang luong duge gidi phdng khi tao thanh 1
mol chdt tinh thé€ ti cdc ion & trang thai tu do.

V& mat li thuyét cé th€ tinh nang lugng mang ludi bing
cong thuc Born.

Z2 e n-1
U = —No “ R .a.[ ~ ] (3-18)

trong dd N_ la s6 Avogadro.

e la dién tich electron (tinh ra Culong)
Z dién tich ion (ldy |e| lam don vi)

a la hang s6 Madelung phi; thudéc vao dang cdu truc
tinh thé.
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n la hé s6 ddy Born phu thudc vao cdu tao vo electron cua -
nguyén tu.

Tiu céng thic Born, Kapustinski dua ra céng thic gin ding :

z,
= 256,1 —— z m (3-19)

Z,_,Z_la dién tich ion (l&y lel lam don vi).

r., r_la ban kinh cation va anion.

+ H

Em la t8ng s8 cdc cation va anion trong céng thdc phan tu
cia hgp chét ion.

Vi du v8 mang ludi tinh thé ion la tinh th& NaCl c¢d s6 phdi
tri bing 6. O mang co sd c6 dang hinh lap phwong. Céc ion
Na® nim & tam va trung di€m cic canh hinh lap phuong, cac
ion CI” & dinh va di€m gilta cdc mai hinh lap phuong.

10.2. Mang ludi cong héa tri hay mang ludi nguyén tir.
Nuit ludi do cdc nguyén ti chiém giit, lién két v6i nhau bing
lién két cong hoa tri. Lién ké&t cong hda tri rdt bén va cd tinh
dinh huéng nén tinh thé cong hda tri ¢d tinh chdt :

-~ R4t bén, nhiét d6 ndng chay cao, d0 cing cao.

-~ Khoéng luén ludén tuan theo triét dé nguyén li sip xép dac
khit nhdt vi cdc nguyén tit phai sip xép phu hgp véi phuong
lién két.

— Tinh d4n nhiét va d4n dién kém.

Vi du : tinh th€ kim cuong cd cdu tric td dién. Cdc nguyén
td cacbon nim & tam va dinh cta hinh td dién déu lién két
v6i nhau bang lién két cong hda tri.

10.3. Mang ludi phan td. Nut ludi 14 do cac phan td chiém
gilt lién két v48i nhau bing luc Vander - Waals hoac lién két
hidro, 14 nhitng loai lién két y&u. Mang ludi phan t& cd tinh
chdt kém bén, nhiét d6 nong chay thdp vi chi cdn déng nang
chuyén doéng nhiét tuong d6i 16n la du pha v3d cdc loai lién
k&t y&u ndi trén. Vi du quan trong vé mang luéi phan tu
la mang ludi cia tinh thé nuéc da.
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Phan td nudc cd ciu tao td dién v6i 4 cuc & 4 dinh cuaa
hinh td dién (do su lai hda ki€u sp> cia nguyén tu 6xi), nhu
trén cac hinh 3-1 va 3-2. '

+ +
Hinh 3-1. Cac May electron hoa Hinh 3-2. So d cdu triic td dién
tri trong phan Wt nudc. cua phan t nudc.

. Vi vay méi phan t& nuéc c6 kha nang tao 4 méi lien két
hidro v6i 4 phan ti khdc ndm chung quanh va hinh thanh cach
sap x&p ki€u ti dién trong nuéc da. Trong tinh th€ nudc da
cdu tric ti dién dugc tudn theo 1 cach nghiém ngat, tao thanh
nhitng 16 tréng td dién cd kich thudc lén hon kich thuéc phan
td nudc. Khodng cach gilia tAm cua 2 phén ti nudc ké nhau
la 2,76 A, khoang cich tit tam 16 tréng dén tam cta phan ti
nudc gidn nhdt la 2,94 A, vi vay nuéc d4 cé cu tao xdp.

10.4. Mang ludi kim loai. Trong tinh th& kim loai thudng
mbi nguyén td hay ion kim loai dugc bao boc bdi 12 hay 8
nguyén t& cung loai (s6 phéi tri bidng 12 hoac 8). Cac ion
hoac nguyén tid kim loai trong mang ludi lién két véi nhau
nhd cdc may electron ty do khéng dinh ché c6 dinh vao mét
nguyén td nao.

Trong tinh th€ kim loai cac nguyén td kim loai ndm canh
nhau c¢é may electron ngoai cung (electron hda tri) xen phu lan
nhau, nén méi electron hda tri chiu tdc dung déng thdi cua
dién trudng cta nhiéu nguyén ti. Vi vay cac electron hda tri
d6 cd thé€ chuyén ti nguyén .td nay sang nguyén tu khac ma
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khong cdn tiéu thu nang lugng. DJ la nhiing electron tu do
trong tinh thé. :

Vi du : Trong tinh thé natri méi nguyén ti Na cé 1 electron
hda tri, nhung lai c¢d s6 ph6i tri badng 8 nghia 14 nd lien két
d6ng thoi véi 8 nguyén tit Na khac. Vi vay electron hda tri cia
nguyén tu Na dd khong dinh ché ¢6 dinh ¢ mét mdi lién két
niao ma cd thé di chuyén trong toan bo tinh thé va mébi ion
Na* (hay nguyén tit Na) dudc bao quanh bdi nhitng may electron
hda tri khong thuoc riéng 1 nguyén td nao. Mang ludi kim loai
natri dugc hinh dung nhu cdu tao tit cac ion Na® (8 cac nut
ludi) ndm trong dam may cua cdc electron tu do. Cac méi lién
k&t duge thuc hién nho luc hat gita ion Na® va dam may
electron mang dién tich am dd.

Loai lién k&t nhu vay duge goi 1a lién két kim loai.

Ly thuyét lién két kim loai cho phép giai thich cac tinh chat
cia kim loai.

a) Lién két kim loai tuy yéu hon lién két cong hda tri nhung
cling kha bén, nén viéc tiach cdc nguyén tu kim loai khéi tinh
thé cung kho khan.

b) Tinh déo cia kim loai 12 do : duéi tac dung cua ngoai
luc cac 16p ion trong tinh thé cd thé dich chuyén so véi nhau
nhung méi lién két giita cdc 16p d6 nhd may electron ty do van
dugc bao toan. _

¢) Tinh din nhiét cia cdc kim loai dugc giai thich bang kha
nang di chuyén tuong d6i d& dang cia cac electron hda tri tiu
ion kim loai nay sang ion kim loai khdc trong mang ludi dudi
tdac dung cla nhiét hodc cta dién truong.

11. Hién tugng dong hinh va tinh da hinh

11.1. Hién tugng déng hinh. Cic chit déng hinh 1a nhiing
chdt ran cd cong thic hda hoc cing mét dang, cd cung dang
cdu tric mang luéi tinh thé va cd thé thay thé nhau trong
mang luol tinh thé d& tao thanh cdc tinh th& hén tap. A

Vi : hai mu6i KCl va KBr la nhitng chdt déng hinh c6
thé cung két tinh tao thanh tinh th€ hén tap.

11.2. Dung dich r&n. Trong trudng hop cac hat (nguyén
tu, ion...) cia mot chdt céd thé phan bé déu vao toan bd thé
tich ciia chdt thd hai, ta thu duge dung dich ran.
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Ngudi ta phan biét 2 loai dung dich ran :

- Dung dich rdn th& hay dung dich rdn loai 1 1a dung dich’
ran trong d6 cac hat cia 1 chdt rdn thay th& vao vi tri cua
cac hat chdt ridn thd 2 trong mang ludi tinh thé€ va tao thanh
tinh thé hén tap.

-~ Dung dich ridn xam nhap hay dung dich ran loai 2 trong
d6 cac hat cua 1 chdt dugc phan b8 vao nhitng khoiang khong
gian trong gifta cdc nut ludi chaa chit thd 2. Truong hgp nay
x4y ra khi kich thuéc hat cia chdt thd nhdt nhé hon nhiéu so
v8i kich thudc hat cua chdt thd hai. :

11.3. Tinh da hinh. Mot ch&t trong nhitng diéu kién khic
nhau (vé nhiét do, 4p sudt...) cd th€ ton tai ¢ nhiing dang cdu
tric tinh th& khdc nhau dugc goi 1a chét c6 tinh da hinh.

Nhiét do tai dé x&8y ra su chuyén dang cdu tric tinh thé
dugc goi la diém chuyén.

Vi du : Cacbon ¢ thé tén tai & dang graphit (hé sdu phuong)
va kim cuong (hé lap phuong).

S4at cd thé ton tai ¢ 4 dang tinh th€ o, B8, y, 5, di€m chuyén
lan lugt la 760°C, 906°C, 1401°C, 1539°C. Ba dang «, f va &
¢6 cdu tric lap phuong thé tam, dang y ¢d cdu triac lap phuong
tam mat, Fe - y chi bén & nhiét do trén 906°C, va c6 kha
nang chéng an mon, ¢ khad nang hoa tan cacbon. N&u lam
ngudi nhanh Fe - y xu6ng nhiét d6 thudng thi né van giit duge
dang cdu tric va tinh ch4dt cia nd. DJ la nguyén tac cta qué
trinh t6i thép. Tuy nhién néu nung ndng dén 300°C thi dang
y sé chuyén thanh dang .

CAU HOI

1. Trong cdc trang thai tap hop (khi, long, rdn) méi tuong
quan giita dong nang chuyén dong nhiét va th€ nang tuong tic
gitta cdc hat khic nhau nhu thé& nao ?

2. Th& nao la ap sudt riéng phdn ? Phat bi€u dinh luit
Dalton vé 4p sudt riéng phan.
~ 3. Quan hé gita nhiét d6 cia chdt khi vad dong nang chuyén
- déng nhiét cta phan td khi nhu thé& nao ?
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4. Viét phuong trinh Bolzmann va giai thich ¥ nghia cta
phuong trinh dg.

5. Phan biét khi thuc v6i khi li tuéng. Cach ap dung phuong
trinh trang thai khi li tudng cho khi thyec.

8. Néu cac dac trung co ban cia trang thai long.

7. C4u tao ctia nudc léng nhu th& nao ? Giai thich cac tinh
chidt b4t thuong cia nude.

8. Phan biét chdt tinh thé va chdt vo dinh hinh. _

9. Thé nao 1a 6 mang co sd, s§ phdi tri, hing s§ mang ludi ?

10. Phan biét cdac loai mang ludi tinh thé€ theo ban chit lién
két hoa hoc.

11. Thé nao la hién tugng déng hinh ? Néu cac diéu kién
tao thanh tinh thé hén tap.

12. Th& nao la tinh da hinh ? Nguyén nhan gay ra tinh
da hinh.

BAI TAP

1. Td phuong trinh trang thai khi 1i tuong hay ching minh
dinh luat Avogadro.

2. Tinh thé tich ciua 8,8gam khi co, & 91°C va 0,667atm.
Ds. 8,9 lit.
8. Mot binh kin dung tich 4 lit chda hén hop khi CO va O
& 819K va 0,8atm. Sau khi hai khi phian dng tao thanh 0,2 gam

khi CO, thi 4p sudt khi trong binh & nhiét do da cho bing
bao nhléu

Ds : 0,76 atm.
4. D&t chay mot lugng cacbon duge hén hgp khi CO va CO,,.

Hén hop khi uway néu do & 136,5°C va latm thi cd thé
tich 1a V.. Néu dua vé 27,3°C va 1,2 atm thi thé tich giam
di 1,96 lit.

Hay tinh khéi lugng cacbon da dét chéy.
Ds : 1,8gam. g
5. Cé 2 binh khi déu cd dung tich bing 8 lit dugc néi vai
nhau qua mét 6ng ¢é khda K. Lic ddu khda K déng. Binh 1
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dung hén hep khi A gém H,, CO, HCL Binh 2 dung hén hop
12{}51(1')CB gém H2, CO, NH3. Nhiét d6 2 binh bang nhau va bing

Ap sudt khi trong binh 1 bing 0,3368 atm, trong binh 2
bang 0,5501 atm. Md& khda K cho hén hgp 2 khi khué&ch tdn
vao nhau. Sau 1 thdi gian thanh phan khi trong 2 binh déng
nh4t, nhiét d6 méi binh bing 27°C va 4p sudt bing 0,3385 atm.

Tinh thanh phdn % thé tich va % khdi lugng hén hgp cac
khi ¢ thoi di€ém cudi va thoi di€m ddau. Biét s6 mol khi CO
trong A bang s6 mol khi H, trong B, s6 mol H, trong A bing
s6 mol CO trong B. Khéi lugng A 16n hon khéi lugng B la -
0,28 gam.

Ds : sau khi tron 14an : H CO NH

% thé tich : 36,326% 36,36% 27,237%.
% kh6i lugng : 4,68% 65,50% 29,82%.
Trudc khi tron l4n : hén hop A : H, CO HCI
0,03mol 0,05mol 0,04mol
%V 25% 41,67% 33,33%
%om 2,05% 47,95% 50,0%.
Hén hop B :  H, (610) NH,
0,05mol 0,03mol 0,1mol
%V . 27,78% 16,67% 55,56%
IZm : 3,719% 31,82% 64,39%

6. Biét momen ludng cuc cta nudc la 1,84D, caa HF la
1,91D, hay giai thich vi sao nhiét d6 ndng chiy cua nuéc cao
hon nhiéu so véi nhiét d6 ndng chay cia HF 1-83°C).

7. Vi sao cac chdt hitu co rdn thudng c6 mui ma cac hop
chdt vo6 co ran thuong khéng cd mui.

8. Vi sao d6i véi nhiéu chdt polyme, trang thai vo dinh hinh
ddc trung hon trang thai tinh thé.
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Bdng 1-2

C4du tao nguyén ti va mot s8 tinh chdt cda nguyén t6

124

Dien | Nguyen Khé6i Ban Bin
tich s " lugng ’ Cdu tric elec kinh kinh
hat : nguyén nguyén ion
nhan tu w (A)
A)
o) @) RO ) 5) (6)
1 | H 1,00797 1s! - 2,08(-1
2 | He 4,0026 1s? - -
3 | Li 6,939 1s? 2s! 1,55 (0,60
4 | Be 9;0122 1s? 22 1,12 |0,31
5 | B 10,811 1s? 25 2p! 0,98 10,20
6 | C 12,01115 | 1s® 2¢* 2p° 0,914 | 2,60(-4
7| N 14,0067 | 1s* 2s* 2p° 092 |[1,71(-3
8 | O 15,9094 | 1s? 2s? 2p* - 1,40
9 | F 18,9984 1s? 25 2p° ~ 1,36
10 [ Ne 20,183 1s? 2s% 2p° - -
11 | Na 22,9898 | (Ne) 3s! 1,90 |0,95
12 | Mg 24,312 (Ne) 3s? 1,60 10,65
13 | Al 26,9815 (Ne) 3s? 3p! 1,43 [0,5
14 | si 28,086 (Ne) 3s® 3p° 1,32 |2,71(-4




Ning

D6 4dm Nhiét Nhiét Khéi S Aj e véi
lugng |° dien d6 s6i | do néng ligng oxi héa | electron
ion hoéa | (thang o) chay riéng (ev)
| dp |Pauting) C) (g/em’)
(V) , 1 :
Q) ® ® (10) 1n (12) 13)
136 2,1 -252,71 -259,2 | 0,071 +1 0,75
246 | - -268,9| -269,7| 0,126 0 0,19
5,4 1,0 1330 180,5 0,53 1 0,82
9,3 | -1,56 | 2770 | 1277 1,85 2 -0,19
8,3 2,0 - (2030) | 2,34 3 0,33
11,3 2,5 4830 | 3727 2,26 +4,2 1,12
14,51 3,0 -195.8| -210 0,81 +3,5;4,2 0,05
13,61 3,6 -183 -218,8 | 1,14 -2, -1 1,47
174 | 4,0 -188,2] -219,6 | 1,51 -1 3,45
2161 - -246 | -248,6 | 1,20 0 -
51 0,9 892 97,8 0,94 1 0,47
7,6 1,2 1107 | 650 1,74 2 -0,32
6,0 1,5 2450 | 660 2,70 3 0,52
8,1 1,8 2680 | 1410 2,33 4 1,46
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ey

(2

3)

4

(5)

(6)

15
16
17
18

19
20
21
22
23
T 24
25

26 |

27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
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Cl

30,9738
32,064
35,453
39,048

39,102
40,08

44,956
47,90

50,942
51,996
54,938

55,847

58,933
58,71
63,54
65,37
69,72
72,59
74,922
78,96
79,909
83,80

(Ne) 3s” 3p°
(Ne) 3s* 3p*
(Ne) 3s* 3p°
(Ne) 3s* 3p°

(Ar) 4s!
(Ar) 4s®
(Ar) 34! 4s*
(Ar) 3d% 4¢®
(Ar) 3d> 4s?
(Ar) 3d° 4s!

(Ar) 3d° 4s°

(Ar) 3d° 4s°
(Ar) 3d” 4s%

- (Ar) 3d% 4¢?

(Ar) 3d'° 4¢!
(Ar) 3410 4¢°

(Ar) 3d%° 45? 4p!

(Ar) 3d'° 4s? 4p®
(Ar) 3d'° 4¢%4p°
(Ar) 310 452 4p*
(Ar) 3d"° 4¢? 4p°
(Ar) 3d'° 4s% 4p°

1,28
1,27

2,35
1,97
1,62

1,47

1,34
1,30
1,35
1,26
1,25
1,24
1,28
1,38
1,41
1,37
1,39
1,40

2,12(-3)
1,84(-2)
1,81

1,33
0,99
0,81
0,90(+ 2
0,74(+3
0,69+ 3
0,80(+ 2
0,76(+ 2
0,74(+ 2
0,72(+2
0,69(+ 2
0,74
0,62
0,53
2,22(-3)
1,-98(-2)
1,95




Q)

(8)

&)

(10)

(1)

(12)

(13)

10,5
10,4
13,0
15,8

4,3
6,1
6,5
6,8
6,7
6,8
7,4
7,9
7.9
7,6
7,7
6,8
6,0

7,9 -
9,8

9,8
11,8
14,0

2,1
2,5
3,0

0,8
1,0
1,3
1,5
1,6
1,6
1,5
1,8
1,8
1,8
1,9
1,6
1,6
1,8
2,0
2,4
2,8

280
4446
-34,7
-185,8

760
1440
2730
3260
3450
2665
2150
3000
2900
2730
2595
906
2237
2830
613
685
58
-152

44,2
119,0
-101,0
-189,4

63,7

838
1539
1668
1900
1875
1245
1536
1495
1453 *
1083
419,5
29,8
937,4
817
217
-7,2
-157,3

1,82
2,07
1,56
1,40

0,86
1,55
3,0

4,51
6,1

7,19
7,43
7,86
8,9

8,9

8,96
7,14
5,91
5,32
5,72
4,79
3,12
2,6

+2,5,4
+2,4,6
+1,3,5,7

4,3
5,4,3,2
6,3,2
7,6,4,3,2
3,2

3,2

3,2

2,1

+3,6
-2,4,6
+1,5

2,07
3,61

3,36
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1)

2

3

4

%)

® |

37
38
39
40

41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
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Rb
Sr

Zr

Tc
Ru
Rh
Pd
Ag
Cd
In

Sn
Sb
Te

Cs
Ba
La
Ce
Pr
Nd

85,47
87,62
88,905
91,22
92,906
95,94
(98)
101,07
102,905
106,04
107,870
1 i2,40
114,82
118,69
121,75
127,60
126,904
131,30
132,905
137,34
138,91
140,12
140,907
144,24

(Kr) 5s!

(Kr) 5s?

(Kr) 4d! 52

(Kr) 442 5°

(Kr) 4d* 5!

(Kr) 4d° 5

(Kr) 4d° 55

(Kr) 4d’ 55!

(Kr) 4d® 55!

(Kr) 44'°

(Kr) 4410 55!
(Kr) 44'° 55*
(Kt) 44" 5% 5p!
(Kr) 4d4'° 55° 5p?
(Kr) 44 5¢° 5p°
(Kr) 44" 557 5p*
(Kr) 44'° 55 5p°
(Kr) 4d'° 5¢% 5p°
(Xe) 6s!

(Xe) 6s°

(Xe) 5d! 6s*

(Xe) 4f! 5d! 6s*
Xe) 42 657

(Xe) 4f*  6s%

2,48

2,15
1,78
1,60
1,46
1,39
1,36
1,34
1,34
1,37
1,44
1,54

1,66

1,62
1,59
1,60

2,67
2,22
1,87
1,81

© 1,82

1,82

1,48
1,13
0,93
0,80
0,70(+ 5
0,62(+ 6]
0,69(+ 3
0,86(+ 2
0,86(+ 2
1,26
0,97
1,32(+1
1,12(+2)
2,45(-3)
2,21(-2)
2,16
1,69
1,35
1,15
1L,11(+3
1,09(+3)
1,08(+3)




(M

&

&)

()

(12)

(13

4,2
5,7
6,4
6,8
6,9
7.1

7.3

7,4
7,5
8,3
7,6
9,0
5,8
7,3
8,6
9,0
10,5
12,1
3,9
5,2
5,6
6,5
5,8
6,3

0,8
1,0
1,3
1,4

1,6
1,8

1,9
2,2
2,2
2,2
1,9
1,7
1,7

1,8

1,9
2,1
25

0,7
0,9
1,1
1,1

- 1,1

1,2

688
1380
2927
3580
3300
5560

4900
4500
3980
2210
765
2000
227
1380
989,8
183
108,0
690
1640
3470
3468

3127
3027

(19)

38,9
768
1509
1852
2468 -
2610
2140
2500
1966
1552
960,8
320,9 -
156,2
231,9

| 630,5

449,5
118,7
-111,9
28,7
714
920
795
935
1024

1,53
2,6

4,47
6,49
8,4

10,2
11,5
12,2
12,4
12,0
10,5
8,65
7,31

'7,30

6,62
6,24
4,94

3,06

1,90
3,5

6,17
6,67
6,77
7,00

4,2
+3,5
-2,4,6
+1,5,7

4,3
4,3

3,06
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&)

3

4

&)

6y

61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75

76

77
78
79
80
81

82

83
84
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(147
150,35
151,96
157,25
158,924
162,50
164,930
167,26
168,974
173,04
174,97
178,49
180,948
183,85
186,2
190,2
192,2
195,09
196,967
200,59
204,37
207,19
208,980
(210)

(Xe) 4f°

(Xe) 4f°
(Xe) 4f’
(Xe) 4f" 54
(Xe) 4f°
(Xe) 4"
(Xe) 4f!!
(Xe) 4f!?
(Xe) 4f!3
(Xe) 4t
(Xe) 4 54!
(Xe) 44 532

(Xe) 4f" 5@3

(Xe) 4" 5d*

(Xe) 41 58°

(Xe) 44 53°
(Xe) 4f'* 5d7
(Xe) 4f'* 5d°

6s%

6s*
6s*
6s*

6s’
6s*
6s*
6s*
652,
6s°

6s*
6s°
6s*
6s*
6s?
6s?
6s°
6s!

(Xe) 4f'* 5310 6g!
(Xe) 4f'* 5d° 65°

(Xe) 4f** 5d'° 6s° 6p!
(Xe) 4f'* 541 6s? 6p>
(Xe) 4f!* 5d1° 652 6p>
(Xe) 4f'* 5d1° 6s? 6p*

1,81
1,99
1,79
1,80
1,80
1,79
1,78
1,77
1,94
1,75
1,67
1,49
1,41

1,37

1,35
1,36

11,39

1,46
1,57
1,71
1,75
1,70
1,76

1,06(+3)|
1,04(+3)
1,12(+2)
1,02(+2)
1,00(+1)
0,99(+3)
0,97(+3)
0,96(+3)
0,95(+3)
1,13(+3)
0,93(+3)
0,81

0,73(+5)
0,68

0,69

0,66(+4)
0,96(+2)
1,37(+ 1
1,10(+2
1,40(+1
1,20(+2
1,20(+ 2




M

(8

)

(10)

(1

(12)

(13)

5,6
5,7
6,2
6,7
6,8

6,1
5,8
6,2
6,2
7,0
7,9
10,0°
7,5
8,7
9,1
9,0
9,2
10,4
6,1
7,4
7.3 -
8,4

1,2

1,1
1,2

1,2
1,2
1,2
1,1

1,2

1,3
1,5
1,7
1,9
2,2
2,2
2,2

2,4
19

1,8
1,8
1,9
2,0

1900
1439
3000

2800

2600
2600
2900
1727
1427

3327

5400

5425

5930
5900

5500

5300

“4530

2970
357

1457
1725
1560

(1027)
1072
826
1312
1356
1407
1461
1497
1545
824 .
1652
2222
2996
3410
3180

1 3000

2454
1769
1063
-38,4
303
327,4
271,3
254

7,54
5,26
7,89
8,27
8,54
8,80
9,05
9,33
6,98
9,84
13,1
16,6
19,3
21,0
22,6
22,5
21,4
19,3
13,6
11,85
11,4
9,8
(9,2)

3,2
3,2

4,3

3,2
3,2

6,5,4,3,2
7,6,4,2,~1
8,6,4,3,2
6,4,32
4,2

3,1

2,1

3,1

4,2

5,3

4,2

‘1,54
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M)

(2)

3)

S

5)

(6)

85
86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
101
102
103

132

210)
(222)
(223)
(226)
(227)
232,038
(231)
238,03
(237)
(242)
(243)
247
247
(249)
(254)
(253)
(256)
(254)
(257)

(Xe) 4! 54! 6s% 6p’
(Xe) 4f!* 5d'° 6s? 6p°

(Rn) 7s!
(Rn) 7s*
(Rn)

(Rn)

(Rn) 5
(Rn) 5>
(Rn) 5¢*
(Rn) 5
(Rn) 5f’
(Rn) 5

"(Rn) 5

(Rn) 5£1°
(Rn) 5f!!
(Rn) 5£'2
(Rn) 513
(Rn) 54
(Rn) 514

- ed! 7%

6d! 7s?
6d° 7s?
6d! 7s?
6d! 7s

7s*
7s*
6d! 7s?
7s*
7s?
7s?
7s?
7s?
7s?
6d! 7s*

1,88
1,80
1,61
1,38
1,3

1,51
1,73

1,76
1,40
1,18
0,95
0,98(+4)
0,97(+4)
0,95(+4)
0,93(+4)
0,92(+4)




)

(8)

9)

(10)

(a1

(13)

9,8
10,7

5,3
6,9
7.0

6,1

5,1

2,2

0,7
0,9
1,1
1,3
1,5
1,7
1,3
1,3
1,3

(-61,8)

3850
3818

3235

(302)
(=71)
@n
700
1050
1750
(1230)
1132
637
640

133




MUC LUC

Trang

Mo diu
1. Ddi tugng ciia -hdéa hge 5

Mdi quan h¢ gida h6a hoc vdi

cic nganh khoa hoc khic. Vai tré cua héa hoc

trong dGi s6ng va ki thu4t 6
3. Cac khai niém cd ban cia héa hoc. Don vj do 8

Cau hoi 10

Bai tap 1

Chuong [
CAU TAO NGUYEN TU VA HE THONG TUAN HOAN
CAC NGUYEN TO HOA HOQC

1. Sy philc tap cia nguyén i ' 12
2. . Mo hinh nguyén t Bohr 13
3. Tinh chdt séng cta hat vi md. Cach mé ti trang thdi cia hat vi mé.

Khai niém vé& co hoc lugng 16
4. Nguyén tl c6 mot electron (Nguyén t dang hidro) 19
5.  Nguyén td c6 nhiéu electron 32
6. Sy phan bd electron trong nguyén

nhiéu electron 38
7. Ning lugng ion héa va 4i lyc vdi electron 41

. 8. Bién thién tudn hoan trong cfu tao

nguyén ti cia cic nguyén t8 héa hoc 43
9. Bang hé thdng tudn hoan

cic nguyén t8 héa hoc 47
10. Sy bién thién tuln hoan tinh chit

cia cic nguyén t6 héa hoc 49
Cau hoi 51
Bai tap 54

Chuong II
LIEN KET HOA HOC VA CAU TAO PHAN TU
I - Lién két héa hoc

1. Cac dic trung co ban cia lien k& héa hoc 59

D9 am dién cua nguyén t6 ’ 60
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Lién két ion
4. Lien két cdng hoa tri, phuong phap cip electron lién két
5. Héa tri clia nguyén t6

trong lién két cong héa trj
6. Lién két cho nhan
7.  Tinh dinh hudng cuia lién két

cong héa tri va cfu hinh hinh hoc

cla phan
8.  Thuyét lai héa
9. Lien k&t boi. Cac dang lién két g, n
10. - DO phan cyc cua lien két cdng hoa trj
11.  Phuong phép orbital phan tu.

‘I - C&u tgo phan tir
12. D¢ phan cyc ciia phan ti.
13. Sy phan cyc héa phan i va ion
HI - Cdc mdi lién két yéu
14. Lién két hidro
15. Lyc Vander Waals
Cau hoi
Bai tap
i Chuong III

] TRANG THAI TAP HOP CUA VAT CHAT
1. M6 ddu
A — Trang thdi kht
2. Phuong trinh trang thai khi li tdng
3.  Ap suft rieng phdn va néng d¢ mol phin
4. Thuy& doOng hoc chdt khi ‘
5. Sy phin b6 cic phan t¥ khi theo ning ludng

(phan b8 Maxwell - Boltzmann)
- 6. Khi thyc

B — Trang thdi rdn.

7. Ch#t tinh thé.va chdt v6 dinh hinh

8. Tinh d6i xilng va cic h¢ tinh thé

9.  Mang Iudi tinh thé

10. Lién két héa hoc trong tinh thé

11.  Hién tuong déng hinh va tinh da hinh
Cau hoi

Bai tap.

Bang 1-2. C#u tao nguyén tl
va mot s8 tinh chit cia nguyén 6.

62
63

65
66

67
68
71
72
73

92
93

95
96
98
100

106

107

109
110

111
113

114
115
116
120
121
122
124

135



Chiu trach nhiém xudt ban :
Cha tich HDQT kiém Tdng Giam déc NGO TRAN Al
Phé6 Téng Gidm d6c kiem Tdng bién tip NGUYEN QUY THAO

Bién soan :
NGUYEN DINH CHI
Bién tdp :
NGUYEN VAN THOAI
Sita bai :
vU THI XUYEN

Trinh bay bia :
DOAN HONG

Ché ban :
PHONG CHE BAN (NXB GIAO DUC)

CO SB LY THUYET HOA HOC - PHAN 1
Ma s6: 7K110h8 - DAI
In 1.500 ban (QD74), kh8 14.5 x 20.5 cm. In tai Céng ty CP In Phuc Yén.
Dia chi: Budng Tran Phu, Thi xa Phlc Yén. -
S& xuat ban: 04-2008/CXB/245-1999/GD.
In xong va ndp luu chidu thang 11 nam 2008.



	Bìa
	Lời nói đầu
	Mở đầu
	Chương 1: Cấu tạo nguyên tử và hệ thống tuần hoàn các nguyên tố hóa học
	1. Sự phức tạp của nguyên tử
	2. Mô hình nguyên tử Bohr
	3. Tính chất sóng của hạt vi mô. Cách miêu tả trạng thái của hạt vi mô. Khái niệm về cơ học lượng tử
	4. Nguyên tử có một electron (nguyên tử dạng nit[)
	5. Nguyên tử có nhiều electron
	6. Sự phân bố electron trong nguyên tử nhiều electron
	7. Năng lượng ion hóa và ái lực với electron
	8. Biến thiên tuần hoàn trong cấu tạo nguyên tử của các nguyên tố hóa học
	9. Bảng hệ thống tuần hoàn các nguyên tố hóa học
	10. Sự biến thiên tuần hoàn tính chất của các nguyên tố hóa học

	Chương 2: Liên kết hóa học và cấu tạo phân tử
	II. Cấu tạo phân tử
	I. Liên kết hóa học
	III. Các mối liên kết yếu

	Chương III: Trạng thái tập hợp của vật chất
	11. Hiện tượng đồng hình và tính đa hình
	10. Liên kết hóa học tinh thể
	9. Mạng lưới tinh thể
	8. Tính đối xứng và các hệ tinh thể
	7. Chất tinh thể và chất vô định hình
	1. Mở đầu
	2. Phương trình trạng thái khí lý tưởng
	3. Áp suất riêng phần và nồng độ mol phần
	4. Thuyết động học chất khí
	5. Sự phân bố các phân tử khí theo năng lượng (phân bố Maxwell - Boltzmann
	6. Khí thực

	Câu hỏi
	Bài tập
	Mục lục



