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CHUONG 1 MQT SO KHAI NI EM
va PINH LUAT HOAHQC
1.1.CAC KHAI NI EM : ‘ ,
’ - Tu the ky V trugc Cong nguyén, ngyi tada co y ném ve nguyéni : la hat nho nhat
cau thanh nén é/t’chét’. ’
- Vao cwi thé ky the XIX nguyén tr da ty thanh ndt thuc t¢ thuc nghém. Céac
nguyén & cé kich throc = 1:&(101?m) va c6 kidi lugng vao khang 10%g. ,
- Cling vao lac nay (aii the ky thar XIX) nguoi ta aing da bt nguyén i co Gu tao
phic tap - tir cac hat co ban khac nhau.
1.1.1.Hat co bdn :
1.1.1.1.Electron(dién ti) : ‘
Conduoc i la negatron, la 4t co ban dugc kham phatau tién.
Electron €) mang ndt dién tich & ding : - 1,602.18° Coulomb
Va c6 kiti lugng :m_=0,91.10" g = 9,1.10" kg (=1/1837dvC)
1.1.1.2.Proton La hat nhan nguyénitH nhe (H"), ky hiéu 1p ¢6 :
- Khéi luong : my=1,672.1G*g (= 1,00728ivC)
- Mangdién tich drong v déng : 1,602.18° C hay +1
1.1.1.3.Neutron(n): ¢ n
- Khéi lugng : my = 1,675.10* g = me (= 1,00867dvc)
- Khéng mangtién tich.

Ngoai ra con cé caeth positron :e ; antiproton 3 p ; neutrino v ; photon '(?J/
1.1.2.Nquyéni :
T 1807, Dalton choang : Nguyén & 1a hat nhé nhit cdu tzo nén cac diit, khéng tld
chia nks hon niza bing céc plan izng hoé hc.
Phan bit nguyén & va nguyénd : Nguyén & 1a tip hop cac nguyénit co clngdién
tich hat nhan, do #y :
- Ddc trung aia nguyénit 1a dién tich tut nhan Z va kbi lirong nguyénit A
- Bdc trung aia nguyénd |a dién tich hut nhan Z
Vi vay moi nguyén & c6 khbi luong m va kich thoc (@uong kinh d) khac nhau.
V& mit ciu tao, nguyént gdm 2 phin : nhan vadp vo nguyén i - cac electron, nhan
& giira, cac electrodr chung quanh, trong nhan cé éhphan tr nho khac nhau.
Nguyeén fr co kich thrgc va khoi luong rt nho.

Nguyén fr hidro c6 my = 1,67.10%g c6 dy =1 A
1.1.3.Phan #, chit :
Gia thiét vé phan tr duwgc Avogadrodua ra vao am 1811 :
Phan t 14 phin tr nh nhdt cia chit, c6 khi nang ©n tai déc ldp, con gi nguyén tinh
chit hoa hc cia chit.
Chu y: Giit nguyén tinh cft hoa loc chr khéng plii tinh chit vat ly, phan & khéng cé
tinh cHit vat ly.
Chat duoc dic treng boi hai tinh clit quan tong ladéng nHit va c6 thanh pin 65 dinh.
Vay o, bé tong, ...khéng @hla chit vi n6 1a Bn hop cia nhéu ciu tir khac nhau. Conudc
duong, nrou, bia,....éng khong phi la chat vi thanh phn cia n6 c6 th thaydoi chir khdng
co dinh.
Chat duoc tao nén & phan & - vi phant 1a phin tir dai dién cia chit : chit con chia ra
lam 2 laai 1a don chit va hyp chit.
Pon chit : 1a chdt duoc tgo tir mét nguyénd nhu Hy, O, ...
Hop chit : 1a chit duroc tao tir it nhit hai nguyénd nhe H,O, HCI, CHCHO, ...
1.1.4Pon Vi do trong hod hvc :
1.1.4.1Don Vi do khéi luweng :
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+ Don vi cachbon: Hi¢én nay tlrong goi la don vi khéi lwong nguyénit.
Vi cac hat vi mo co khi luong qua bé néde tien dung ngroi ta quy uéc don vi
nguyén & (u) bang 1/12 ki lwong aia mpt nguyén# °C

u= -+ Mme = i.%: 1,66056.18"g (V&i N 1a 85 Avogadro, Bing 6,022.16" hat)

~ + Nguyén i khéi : 1a khvi luwong nguyénat twong déi cua nguyénd naodé so Vi

(gap bao nhiéudn) don vi khoi luong nguyénit. Vi vay nd khéng cdaton vi.

Vi dy : nguyén ir khéi cia H : 1,0079 (u) ;iea C: 12 (u)

+ Phan twr khoi : la khoi luwong phan # twong doi, vi vay tuong tr nha nguyén i
khbi.

Vi dy : phan & khdi cia Hp 1a 1,0079 2 = 2,0158 (u) q

+ Mol : 14 luong chit chira 6,022.16° (= N) hat vi mg vi vay dé chi r loai hat vi md
ngudi ta néi mol nguyénit, mol phant, mol ion. ’ ‘ ,

+ Khoi lwgng mol : khoi luong aia 1 mol: vé tri 6 dang kaing nguyéntt khoi (hay
phan tr khoi) condon vi la g/mol (ky héu M).

Vi vay b mol : 25 ($5 mol nguyént, phan &, ion....)

+ Pwong lwong : khi nghién &u cac kidi lvong da két hop véi nhau @a cac nguyén
t6 trong nhéu hop chit hoa k. Dalton nlan thdy cac nguyé@nd két hop véi nhau theo niing
khdi lwong nHit dinh, chr khéng phii tuy .

Vi du : HyO duoc tao thanh t 16 phin khdi luong aia Oxi va 2 phan khdi luong aia
Hidro trong cac pin tng hoa bc. Dalton @i cac phn khji lugng trong dwong wi nhau 1a
duong hrong. Ngay nay qua tht ngi mol tién dung, c6 tlé néi 1 mol nguyénit O trong
duong Wi 2 mol nguyénit H (hay %2 mol nguyénitO twrong duong Wi 1 mol nguyénit H).
Nén ngroi ta phat béu :

* Pwong leong aia mpt nguyén & 1a lwong nguyénd doé co thé ket hop haic thay th#
mot mol nguyén:it H trong phin izng hoa hc.

Vi du : trong HCI, NH, CH, duong lrong aia cac nguy@ndtCl, N, C &n luot 1a : 1
mol nguyéni Cl, 1/3 mol nguyénitN va 1/4 mol nguyénntC.

* Mol duwong heong : 12 ki luwong aia 1 dwong beong nguyénd (ky hiéu D).

Nhu vi du trén, moldwong hrong aia Cl, N va Cdn luot 1a : 35,5 g/mol ; 14/3 g/mol
va 12/4 =3 g/mol  (Thit ngi nay trong tr khdi luong mol)

* S5 mol dwong leong : @ing trong tr nhr 6 mol chit.

Vi vay sb mol duong lrong : ny = g
Do d6 réu goi n 14 hod tr cia nguyénd do thé hién cu thé trong mdt phan tng naodo
thi ta lun c6 B = - (Vi M 1a khdi lvgng mol nguyénd dé)
n

Khai niém duong hrong, moldwong lrong, $ mol duong lrong condugc &p ding
cho @& hop chit :

- Puong leong aia 1 hop chit la lwong chit @6 trong tac (hay thay #) vira dii véi 1
dwong krong aia ngyén# hidro hay @a mgt chdt bat ky.

Vid FeOs+ 3H, O - 2Fe + 3HO
buong lrgng aia FeO3 bang 1/6 mol phanit FeOs.

Mol duong luong aia FeOs = 1—20 (g.mol?)

*V/6i hop chit ta \an c6 :b = M (voi n la héa tr, n6 phi thuoe vao frng phin tng.)
n

Nhu véi phanung @ HSO, + 2NaOH - Na,SO, + 2H:,0
Trong phin itng nay ta thy H,SO, traodoi (hoac thay ti¢) 2 nguyéni H.
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Vay mol duong lrong aia H,SO, trong plin itng nay b = 9—28 =49 (g.moat)
Trong khi ptan tng : SO, + NaOH - NaHSQ + H,O
Thi molduong rgng aia H,SO, trong plan tng nay b = 9T8 =98 (g.mof)

Véi phan tng oxi hoa ki : 2KMnQO, + 5SQ + 2H,0 — 2MnSQ, + KoSO + 2H,SO
thi KMnO, c6 hoa tr 5 vi trong pln tng nay ndi phan fr KMnO, da traodoi 5 electron :

MnO, +5e+8H"* - Mn** +4H,0
Vay doi véi phan iing traodsi hay trung hoa thi hoa tm chinh 1aéng & don vi dién
tich ma céac ciit trao doi véi nhau.
Condai véi phan ing oxi hoa kk thi hoa tf n chinh 1a 8 electron ma @t phan t:
(nguyén &) trao doi trong phin izng hoa lac.
1.1.4.2Don Vi do nang luweng, cong :
Hé don vi hop phap va thongwhg hién nay la I8 SI. Tir cacdon vi co 6 :

Chiéu dai :m

Khéi luong - kg

Thoi gian (giay) :S

Nhiét 3o K

Luong chit : mol

Cuongdo dongdién CA

T do :F=my = donvicualucF:kg.m&

Céng :A=F.s = donviciacongA:kg.m$.m=kg.n.s?=J (Joule)
Ma céng, nhit luong, déu thwoe vé nang lrong néndon vi quc € SI cia cdng, nhit
lwong, ring lrong déu 1a J.
Do tinh cft lich sr, ngoi ta con dung it sb don vi phi Sl

erg =10 J : calor (cal) =4,184J
watt. giv Wh = 3600 J : eV = 1,602
Nguoi ta quywoc : -Khih¢ toanhiét: Q<0

-Khihé thunhét: Q>0
Ma khi k¢ thu nhét thi sinh cdng nén khi sinh céng A < 0anlkcéng A >0
\Va 4p sét p - F c6don vi : kg. mz =S |aﬁ: ﬁz = Pa (Pascal)
S S

m>  ms® m

latm = 1,013.10Pa ; 1 bar 1¢° Pa=1atm ; ImmHg % atm

1.1.4.3.H thikc Einstein \& quan hé giga khéi lweng va ning lweng
Khéi luong m va fing leong E |a nieing thupe tinh dia vat chit. N6 c6 té chuyén hoa
1An nhau theo &thuc : E = m.é
(c : vdn toc &nh sang trong chan khorg2,9979.1¢ m.s' thwong 1am tron 1& 3.18m.sh)
T hé thae nay (E = m.®, néu néi mbt cach nghiém ng thi dinh IUt Bao toan kibi
luong khéng con chinh xac, vi khignphan ung xay ra thi ludn kém theoustrao doi nang

lwong Wi méi treong ngoai, khitdé khoi luong chit S8 thaydéi mot luong la Am:E2
C

Nhung vi ¢ quadn, nén khi cé s traoddi nang keong E ét 16n msi thdy s bién doi
cua khbi lugng m. Trong céc pim tng hod lc, ar thu phat ing rgng E it nhd nén & bién
thién & khéi luong m khéng th quan séat ing thrc nghém. Vi vay hién naydinh Iuit Bao
toan kidi luong Van con héu hec trong cac pin ang hoa bc.

1.2.CACPINH LUAT CO BAN CUAHOAHOQC :
1.2.1Dinh ludt bao toan khi lwong :
Nhirng phép tinkitinh lrong dia hoa bc la dra tréndinh Iuat nay.
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binh Iuat nay do cac nha Bamb Lomonoxop (1756) va Lavoisier (1789) ph&rhimot
cachdoc lap véi nhau - nly thi nghém nung kim lai trong binh kin va cado binh tuéc va
sau pln tng, thy rang khbi lvong khdngdoi trudc va sau pim tng.

Noi dung @adinh Iuat duoc phéat béu :

Khei luwong aia céc clat tham gia ptin ing hing khi lwong cac clt tzo thanh sau
phdn ing.

binh luat naydung Wi cac ptin tng hoa bc, nhrng la gbi han aia phin tng hat nhan,
do ar chuyén hod \t chit thanh @ng lwong tr cong thirc Einstein : E = nfc d& dé cap tir
phan trudc.

Bao toan nguy@nét - mot tén @i khac ding aia dinh luat bao toan kibi lugng do
Lavoisier tim ra, c6 thphat béu : Khéi lwong aia nguyénd trong cac pkin ing ludndiroc
bdo toan.Khi giai toan hoa, ngoi ta throng ding :s6 mol nguyénit duwoc bio toan trong
phdan izng héa hc.

Thi ds : Dbt chay ndt chit hitu co X c¢an a mol Q thu duoc b mol CQ va ¢ mol HO.
Xacdinh céng tirc don gian aia X.

Gidi : Bao toan nguyéndt: nc = ncoz = b ; iy = 2n420 = 2¢. Ging bio toan nguyéndt
(nguyén & O) : Mo + Nooz) = Nocoz) + Mogzo) = Nogx) + 28 = 2b + & Nox) = 2b + ¢ - 2a.

Nc:My:No=b:2c: (2b + c - 2a)y CoOng thrc don gian aia X

1.2.2Pinh lugt thanh phin khdng déi :

Vi dy : 189 nrée duoc tao thanh t 2g hidro (fy tron) va 169 oxi.

DU nuede duoc didu ché theo It cir cach gi (dng hop tir Ho va G, hay kit ky cach nao
khéac) va Bt ky tadiéu ché & noi chon nao thi thanh gim dinh tinh vadinh teong (my : mo =
1: 8) Vin khongdi.

Ngay nay ta xenddy la diéu hién nhién nleng cac nha bacde da b rat nhiéu cong
sic, may mo theo ddidmg rat nhiéu thyc nghiém (di nhién caatinh Iuat déu tir thuc nghém
ma ra).Dinh luat nay la do Proust tim ra vaam 1799 :Mdi mét hop chit hod hoc déu co
thanh plin dinh tinh vadinh keong khdngisi ma khéng ph thugc vao cachiiéu ché chit do.

Néu khao séat nét cach nghiém ng thi dinh luat nay ding bi vi pham réu thanh phn
ddng Vi caa chit thayddi. Nhu H,O khéc DO (vi ¢6 tit tai thoi diém nay, &i diadiém khéac
thanh plin dong vi cé the khac nhau, #h ¢én thanh phn khji luong khac nhau).

Do vay dé chinh x&c hn ta nén phat Bu : Mdi mét hop chit hoa tvc deu c6 thanh
phan dinh tinh vadinh keong khéngdsi ma khéng ph thugc vao cachiiéu ché chit @6 néu
thanh plin dong Vi cia cac clit tham gia plin izng khéngioi.

Trong nhrng phin tng théng tirong ta throng o qua & sai bét nho nay.

1.2.3Dinh ludt t/ 1é béi :

Khi khao sat & cac nguy@nd phan tng W6i nhau c6 th tao thanh nhiu sin prim khéac
nhau, Daltonid dua radinh luit nay (1803) :

Néu hai nguyend tzo thanh Wi nhau nhéu hpp chit hoa hc, thi nhiing ki lwong
cia nguyénd naydé ket hop Wi cung ki luwong aia nguyénd kia trong cac hp chit do ti
|é véi nhau nhy nhizng $ nguyén nb.

Dalton ding 1a ngrdi c6 nhiu déng gép cho thut nguyén i, cing nhr dinh luit
duong hrong.

Vi dy : Trong oxit cacbon : 12g Gékhop v6i 169 oxi, 1 16 mec: mo =3 : 8 ; con trong
cacbonic : thi¢ 129 C Kt hop Voi 32g oxi, 116 :mc:mo=3:8

Ta thiy sb phan khdi luong oxi Kt hop voi ciing mét phin khdi lugng C trong hai cit
ay (oxit cacbon va cacbonid)lg 1 : 2.

Ciing nhr trong axit hipocloro, axit cloro, axit cloric, apercloric : $ phin khdi lwong
cua oxi ket hop v6i cling ndt phan khdi luong aia H (hay @a Cl) trong 4 bp chit ay lan heot
theotlé:1:2:3:4

Dinh Iuat nay ding ki vi pham khi xétdén nhirng hidrocacbon ach dai.

Vi du : CyoHaz VO CxiHas chiing han, ta thy 2 hop chit nay \an ti 1 véi nhau, nlng
khéng phii 1a 85 nguyén nh.
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1.2.4Dinh ludt Gay Lussac valinh lugt Avogadro:

Gay - Lussac la ngyi dau tién nghién gu dinh lwong v phan tng gita cac cht khi,
ong nhin thiy thé tich cac cht khi tham gia pin tng © cungdiéu kién nhiét do, ap sit) va
cac chit khi tao thanh luénitlé véi nhau.

Nhu phan tng gita hidro va claié cho khi clorua hidro :tembt thé tich hidro plan tng
viradii véi mot thé tich clo cho 2 tatich clorua hidro....

Ong quy Kt : cac tte tich cac chat khi tham gia plin itng t 1é véi nhau va £ 1é véi cac
thé tich khi @a cac gn phim khi zo thanh nkr nhizng & nguyén nb. |

Avogadro sau khi quan sat cacaphing khi da dua radinh It : O cungdiéu kién
(nhiét dg, &p sut) nhe nhau nleng thé tich hing nhau éa npi chdt khi déu chra cing it
so phant. (1811)

Dinh luat cia Avogadradd dwadén mot sd hau qué :

- Ongdadua ra khai nim phan i (la prﬁn tir nho nhat caa chit). Ngoa| ra ong con ran
manh : phant caadon chit khéngddng nHit véi nguyén & ma throng gom mot s nguyén
ta.

- S5 nguyén é duoc bao toan.

- Va trén o sv d6, ngroi ta gia thiét ring wi cac chat khi phan & gdm 2 nguyénit.
Dya vaodo cé tié giai thich & dangdinh luat ti 5 thé tich (Gay -Lussac)

Ciing tir dinh Iudt Avogadro Kt hop voi dinh nghia \é mol ta c6 th néi : Mot mol aia
bt ky chat khi nao @ng déu chiém cuing ngt thé tich khi, khi nd cuingiéu kién nhit do, ap
Suit. Va hing cach can 1 litia bit ky chit khi naog diéu kién tiéu chidn (1atm, 6C), ma
nguoi tada biét duoc khdi lwong mol @a nd. Tr d6 dé dang suy ra 1 mol aa hit kp chat khi
naog¢ diéu kién tiéu chudn aing chiém mt thé tich 1a 22,4 lit.

1.2.5Pinh ludt dwong luwong :

Tir dinh ngha aia dwong lrong ta thy : 1 duong luong cHit nay tac dng vira du voi 1
duong hrong cHit khac, hay rtuong hrong chit nay tac dng vradu véi n duong hrong chit
khéac

Dalton dwa radinh luit : Cac chit tdc ding Wi nhau theo nfing khoi luong t 1é véi
duwong krong aia chung.

Vay néu may gam clit A tac ding vira da v6i mg gam clat B va réu trong my gam clat
A c6 nduong hrong cHit A thi trong ng gam clit B ciing ¢ nduong lrong chit B. Néu ta ky
hiéu B vabg 1an luot 1a moldwong hrong chit A va B.

Ba_ My

Tadacé:m =nbavam=nbg;suyra: -
B B

*Viduy:
- Hoa tan 16,869 kim kb can 14,7g axit. Tinh maduong lrong aia kim laai Py, biét
mol duong lrong aia axitbayit = 49

. b
Gigi - Tir 22 = M gy rapy, =49, 1886
b, m 14,7
- Xacdinh moldwong lrong aia kim lcai By biét MCl3 chira 28,2 % kim lai M va B
= 35,5.
Gidi - Tir 22 = ™ gy rapy = 35,5202
b, m 100-28,2

1.3.CAC PHUONG PHAP XAC PINH KH Ol L UONG PHAN TU - NGUYEN TU
1.3.1.Xaadinh khai lwreng phan # cac chit khi va chit dé bay tvi)
Chung ta c6 2 cach, nhg c haidéu dya tréndinh luat Avogdro :
1.3.1.1.Theoitkhdi : Theo plwong phap nayé xacdinh khji lugng phand M
cua chit khi cin xacdinh, dra vao kiéi luong phani M cua chit da biét. Néu goi chat chua
biét khdi lvogng mol 1a X, clit & biét khdi lugng mol 1a A. Trong cundiéu kién nhigt do, ap
SUit, cac th tich king nhau da 2 chit khi c6 kidi luong 1a mx va my va c6 kibi lugng mol 1a
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Myx va Ma. Theo Avogadro!n—x = M hay —= = . Ti 1& khéi Iu:ong —X (& cling
M x Ma Ma A Ma

diéu kién nhigt 4o, ap sét) goi la ti khdi cua cHit khi X so \6i chét khi A - throng ky héu la
A M O S N L s
d%. Vay d%: M_)/i' Nhu vay néu biét d%va Ma ta xacdinh duoc My.
Xacdinh Ma va dV bang cach la :
A
- Ma : chon chit naoda biét khoi luong mol, thong thong la H (M, = 2) hdic khéng
khi (MKK 229)
A can 2 ti tich bing nhau § cungdiéu kién) aia chit khi X va khi Aduoc my va
A

m
Ma SuUy rady =X
A

1.3.1.2.Theo th tich mol: ’ ’ ‘
_ Theo ¢ qua ciadinh luat Avogadro : Mt mol aia kit ky chat khi naoo dicu kién tiéu
chuan cing chém 1 tke tich la : 22,4 lit. Nhv vay can \ lit khi can xacdinh M ¢ diéu kién
_224m

tiéu chudn dugc khbi luong m, suy ra M
0

Haic xacdinh V lit khi ¢ diéu kién bat ky (di nhién phi biét ap siét p va nhét o T lac
ay) la m (g). Ri nho vao phrong trinh tang théai khi : p.V=nR.T =|3|—1 R.T

Suy ra M (é&n nhs pheong trinh khi ly trong chi dang khi ap sét p nh).
1.3.2.Xaadinh khéi lweng nguyeén i
1.3.2.1.Plwong phap Kannizzard1858) :

Phrong phap nay én hanh theo 3uc :

- Buéc 1: Xacdinh khbi luong phan i cac clat khi haic cac cht dé bay hvi c6 chra
nguyén & cin xacdinh cang nhiu cang &t (nhy pheong phap xadinh khji lvgng phani ¢
phan 1.3.7).

- Buéc 2: Bang phrong phap phéan tich (tlc nghém), xacdinh ham rgng aia nguyén
t6 d6 trong cac phanrtcia hyp chit da xacdinh & bugc 1.

- Bugc 3: Dya vao cacéliéu ¢ busc 1 va 2, xadinh khbi lugng aia nguyénd can tim
trong trng hop chit, con $ nho nhit (chinh xac bn lawéc $ chung bn nhit) trong cac con
s6 nhan dugc chinh la kbi luong nguyénd can tim.

Vi du : Xacdinh khbi lugng nguyénit caa C

Buoc 1 Budc 2 Budc 3

Hop chit (Khéi luong (Ham krong | (Khéi luong aia nguyénd

phan tr) nguyén & (%)) trong 1 phantt)

Cacbon dioxit 44 27,27 12
Cacbon (1) oxit 28 42,86 12
Axetilen 26 92,31 24
Benzen 78 92,31 72
Dietyl ete 74 64,86 48
Axeton 58 62,07 36

Nhu vay khoi lwong aia nguyénit C phii la : 12. ,
Phrong phap nay ahcho phép xadinh khoi lwong nguyéntt ma cac bip chit cia no
phai ¢ thé khi haic &€ bay hvi.
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Con cac nguyéndtkhdng ho dugc cac lwp chit khi (haic & bay hvi) thi phai dung
phueong phdp khac nhsauday.
1.3.2.2.Plwong phép Dulong - Peti{1819)

Khi xacdinh nhét dung @a cac kim lai khac nhau hai 6ng #h thay rang tich $ caa
nhiét dung riéng ta don chit voi khdi lugng mol nguyéntt caa nguyénd d6 nim trong
khoang tr 20 - 29 J.met.K™, tic trung binh vao khimg 26 J.mot.K™ .

Tich nay : ¢.M = C ¢ la nhiét dung nguyénit, d6 la krong nhit can thiét & dun
néng 1 mol nguyénitién 2.

Nhu vay dé xacdinh khbi luong nguyéntt caa cac kim lai mot cach gn ding ta én
xacdinh nhét dung riéng c

Taco:Q=m.c (T-Ty).

Po leong nhit traoddi Q caa m (g) kim lai (can xacdinh M) dé kim loai d6 tir nhiét 6 T,
dén nhiét 46 T, ta suy ratugc c. Suy ra kbi luong My, (gan ding) =<2

Vi du : Bé xacdinh khbi lugng nguy@nit chinh xac éa nguyénd X, ngudi ta lam céac
thi nghém sau :

+ Bing phrong phap phan tich, ngi ta nhin thdy trong not loai oxit caa X c6 clira
68,4% (theo kéi lwong) chit X.

+ Bang phrong phapdo nhiét lwong, ngrdi ta nhin thdy khi nung 10g cft X nay ir
25°C lén 36C thi én mot nhiét lugng la 23 J.

Gidgi : Tir dinh lut duong lrong : 2X = ™ suy raby = Do .
Do Mo

684
100-684

Suy rabx = 17,316.

TrQ=m.c(g-T1) < 23=10.c.(30-25)suyrac=0,46

Vay khbi Iuong nguyénit (KLNT) gan dang (gif) caa X 1a :
KLNT _ 5652 _ 5 55,

Ax (gd) = =-=56,52. Suy raitso : 5 17310

Vay hoa t,[ cua X trong plan tng Wi oxi la : 3
Suy ra kbi lugng nguyéntt ghin@ xac géa X : 17,316.3 = 51,948 g/mol.
1.3.2.3.Plwong phap ki pho (MS):
Hién nayphwong phap nay 1a plong phap cd tin ciy cao va nhanh chéngéth
Nguyén dc : Cho kim lai mudn xacdinh KLNT vao bubng ion hoa, cac ionwebng ko thanh
dugc dua qua b phan chon loc sao cho ning ion (+) c6 bc do glong nhau @n tiép tuc haat
dong. Khido céac ion (+) naytuoc ting ¢ bing dién treong i cudi cungdi qua fr truong.

Dudi anh hréng aia tir treong, dong ion (+) nay chép dong theoduong cong. Va khi kit
dugc ban kinh ga duong cong, ngoi ta £ xacdinh dugc khoi lvong nguyénit theo cong

thuc : A=Knef . H°

Véi: K:hing $: n: $ ebij tach ra kibi nguyén t khi bi ion hoa.
e :dién tich electron ; r: ban kirtwong cong
H : arong do tu truong ; V @ hgu the tr truong.
Phrong phap nay xadinh duoc khdi lugng caoddng vi.
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BAI T AP

1) Dungdinh Iuat duong hrong dé giai cac bai sau :

a) Oxit cua mbt nguyén é hoa ti 5 chira 43,67% nguyérbtdo. Tinh kibi lwong nguyén
tr cia nguyénd do.

b) X&cdinh hod tr cua mdt kim loai. Biét khéi lwong nguyéntt caa kim laai bang 204,4
va clorua éa kim laai d6 chra 14,8% clor.

c) Tu 5,79 sulfat kim lai tadiéu ché 2,69 hidrroxit kim lai d6. Tinh moldwong hrong
kim loai do.

2) Cho 220ml dungigh HNG; tac ding wi 5g hon hop Zn va Al. Pln tng gii phong ra
0,896 lit (tktc) hon hop khi gpm NO va NO. Hon hop khido cé 1 khéi hoi so Wi H, 1a
16,75. Sau khi & thuc ptan tng, dem bc thudugc 2,013g kim lai. Hoi sau khi ¢d en cin
than dung dch A thi thudwgc bao nhiéu gam nditkhan ? Tinh ing d6 HNOs trong dung

dich bandau.
3) Can king cac plrong trinh ptin tng sau theo ptong phapdai s :
a) FeO, +Cly; + H,SOy - HCI + . .. b) Fe + KNO- FeOsz; + Ny + KO
c) Al+ FgO4 - AlOs + Fe d) FeO + HNO Fe(NQ); + NO +. ..

4) B6 tuc va can ing cac plrong trinh plin tng sau theo ptong phép ion- electron :

a) NaBr + NaBrQ + H,SO, — Br, + NgSO, +

b) K.Cr,07 + FeSQ + H,SO, — Crz(SO4)3 + ..

c) Mg+NQ +H - N+ Mg*™ +. ..

d) MnQ +H,C,0s+H - Mn** +CO, + . . .

e) FeS+H +NO;y - FE€ +SQ* + NO +. . .

f) MnQy + CH1206 — Mn?* + CQy +. . .

g) FeO,+SQ* +H" - FE"+SQ +. ..

h) AsS; + HNO; —» H3AsO,+ NO; +. ..

5) Dbt chay 5,69 bt sit nungdo trong binh oxi thudugc 7,36g Bn hop A gdm FeOs, FeO,
va mit phan Fe condi. Hoa tan hoan toansh hop A bing dung éch HNGQ; thu dugc V lit
hén hop khi B @m NGO, va NO c6 tkhéi so Wi H, bang 19.

a) Tinh thé tich V @ktc).

b) Cho not binh kin dung tich khéndpi 4 lit chira 640ml e (d = 1g/ml) va khéng khi
(dktc) (80% N va 20% Q vé thé tich). Bom tit ca khi B vao binh vaik ki binh i khi
phan tng xay ra hoan toan ta thiiroc dung dch X ¢ trong binh. Gi sir ap st hoi nuéc ¢
trong binh khéngtang K. Tinh rong do % aia dung dch X

6) A la hdn hop 3 hidrocarbord thé khi. B 1a Bn hop gdm O, va Gs. Tron A va B theoitlé
thé tich Va : Vg = 1,5 : 3,2 6i dbt chay. Hin hop sau phn tng thuduoc ch gdm CO, va
hoi nudc ¢o 1 18 thé tich 1a 1,3 : 1,2. Tinh khdi caa IBn hop A so \6i Hy. Biét ti khéi cua
hén hop B so i H, & 19.

7) Hoa tan hoan toan 17,88§rhhop X gdbm hai kim lai kiém A, B va kim lai kiém thd M
vao nrdc thuduge dung dech C va 0,24 mol khi ybay ra. Dung @th D ¢dm H,SO, va HCl
trongdé 5 mol HCI ¢ip 4 khn $ mol H,SO,. Pé trung hoa 1/2 dungich C én hét V lit
dung dch D. Tinh 6ng khi lrong mui tao thanh trong pin tng trung hoa.

8) Cho on hop kim loai gdm c6 0,03mol Fe va 0,01mol Mg ghang hoan tdoan & HNOs
(du 20% so i lugng én thiét) tao ra Bn hop khi gm NO va NQ cé Hng thé tich |a
1,736 lit @ktc) va co t khdi so Wi H, 1a 21,3226. Tinhd&mol HNO; d& phin ¢ng.

9) Khi hoa tan 1,148g kim kb vao axitsunfuric lodng d thuduoc 645 ml khi hydray 27°C
va 770 mmHg. Xadinh khi lwgng nguyénit chinh xac aa kim laai. Biét nhiét dung riéng
cua kim laai nay king 0,11 cal.g.do™.

10)Hoa tan 16,35g kim kb M vao axit thuduoc 0,5g hidro. @ng kim lcai M nay khi Ay 5¢
& 80°C nhiing vao 100gudc ¢ 25°C thi sau rit lGc thiy nhiét do ca khdi 1a 25,28C. Xac
dinq kh”’ii lvong mol nguyéntt caa kim lai M d6. Biét nhiét dung riéng ¢a nréc 1a 4,18
Jg.K™.
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CHUGNG 2 CAU TAONGUYEN TU"
- HAT NHAN NGUYEN TU

T cudi thé ky thir 19 \& trudc, ngroi ta nghi ring nguyénit 1a phin tir nho nhat cua
chat va khong th chia @t dugc. Nheng den cwi the ky 19 do phét iin hang lat hién tuong
nhu : tia @m @c, hién tugng phong x,...ngroi ta biet rang nguyénit cé Gu tao phic tap.

2.1.CAU TRUC NGUYENTU :
2.1.1.Nquyéni :

Hién nay, c6 th xem nguyénit duoc to bdi 2 phan 1a nhan vadp vo electron.

Vao cii thé ky 19 khi nghién &u V& hién trong phongdién trong khi lodng, Crookes
va Lenardia tim ra nt loai hat méi lGc bay gio, nhy thi nghém sau :

+ Mot ong thiy tinh kin dai khang 0,5m, clra khi, ¢ hai du éng gin 2 dién arc
duoc nbi véi mot hidu thé 16n (vai chuc
kV). Ong dugc ndi véi mot bom hat. Chong chéng

+ Khi 4p sdt khi trong éng vao
khoing 6 mmHg, trongdng xuit hign mot ¢>|%

dai sang chy tir cuc amdeén arc duwong.

+ Khi 4p sdt con 0,01 mmHg thi
dai sang khéng con, nimg ¢ thanhdng dbi I
dién lai co Vet sang mau vangt. l

+ Neu trénduong di dé mét chong +
chéng thi chong chong ljuay, clikng © tia
nay la ndt théng lrong VAt chit (c6 dong
lugng p = m.v). Con khi tréduong di cua
tia dé 2 tan arc thi tia b léch @ phia arc
duong, ching © dong hat nay mangdién
tich am, nén g no la tia am gc.

Perrindd chrng minhduoc ring tia
am arc 1a nhirng hat vat chét c6 kibi lwong m vadién tich xaadinh, i né Ia electron.

Vay electron phi la ciu tr cia nguyénit.

Vao rim 1911 Rutherforda lam thi nghim la kin tiao (He*") vao la vang dat tmg
(5.10*mm), dng nhn thay da pHin 1a cac tiax di thang (98 - 99 %), con o1 phan rat bé b
léch hrong so Wi bandau. Vi vay Rutherford choang nguyénit gom 1 nhans gitta mang
dién tich drong va xung quanh la cac electron magn tich &m. Gia electron va nhan la
mot khaang chan khéngat 16n so \6i kich theéc hat nhan va vi #ng nguyénit trung hoa ¥
dién, dodo trong nhan pii c6 $ dién tich drong bing Wi sb electron chung quanh.

Sau nay ngoi ta da cando chinh xaatwoc mot sb théng $ ciaa nguyéntt :

+ Khéi luong electron: 9,1.18 kg

+ Electron cdlién tich : 1,6.18° coulomb

+ Mdi nguyén t c6 khdi luong va kich tiegc khac nhau, nguyért inho nhit va nke

nhatlaHco: m=1,673.1Fgvad; = 1,062

2.1.2 Thanh plan va diu trdc hat nhan :

Hat nhan nguyénit duoc ciu tao boi 2 loai hat co ban 1a : proton va neutron,og
chung la nucleon.

2.1.2.1.Proton :duoc Rutherford tim ra vaoam 1919 khi fin chum tiax (o la

nhan @a nguyént He) vao kat nhan nguyénit Nito, 6ng thy xuit hién hat nhan nguyénit
oxi va 1 hit c6 m = 1u ¢on Vi khdi luong nguyéntt) va cédién tich @ ban : 1+. Ht nay
chinh la proton.

He +N —— 0 +1p
Day ding la in dau tién con ngoi d& bén nguyénd nay thanh nguyéb khac.
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Proton c6 : = 1,00724 u = 1,6725.16g
diéntich ¢=1,602.1°C=+e
2.1.2.2.Neutron dugc Chadwick tim ra vacam 1932 khi in chum tiax vao ht nhan
nguyén & Be, dng thy ngoai & xuat hién caa C con c6 4t khac co m=1u va khdng mandién goi
la neutron. He + ;Be —— "C + /n

Neutron c6 : m=1,00865 u = 1,67482.10g ,di¢n tich g =0

Z: 3) proton trong nhan. Vi gr= 1u nén khi luong aia Z proton la Z.

N : & neutron,kong tr khoi lugng @ia N neutron AN

Vivay:A=Z+N @ilas khdi caa hat nhan.

Vime<<m, m, nén A ging coi la 6 khdi cia nguyéntt.

2.1.2.3Déng i : Tur nay nguyén ngh lag¢ cung v tri trong & théng tuin hoan céc
nguyén 6 hoa hyc, tirc cung chim 1 & trong A théng tuin hoan (cung Z) vdugc dinh ngha
dong M 1a nhiing dzng khac nhauda cung it nguyénd ma nguyénit co $ neutron N khac
nhau.

Bong lwong : la hién twrong khi cac nguyen)tco cung 8 khéi A

Péng trung : 1a hién trong khi cac nguyérbtco cung é neutron

Vidg: Cloco 2dongvila @ *Cl va 7 Cl

Hidro c6 3dong vi 1a: |H ; deuteri > H ; triti *H

Triti *H dong trung i He ; con'C va'¥N ladong krgng.

2.1.2.4.KI$i lwong va kich thréc hat nhan

Tada biét me << Me, My, Nén ndt cach gn dang, xem nhr khdi lwong nguyén tap
trung Ht vao nhan va Bi nguyén & c6 $ hat khac nhau nén K luong nguyént (khéi
luong hat nhan) @a mdi nguyén & phai khac nhau.

S5 nucleon cang nbii thi tré tich cangdn, mot cach gn ding ngroi ta xem ban kinh
hat nhan R=K/A

Véikla hing 9 ti 16 : k= 1,414.10m

A 1a & khdi ; duong kinh hat nhan vao khing 10 + 10° caa nguyént. Vi vay, ti
khdi cua hat nhan vo cungdn.

Hat nhan co kich tigc rit nho, nheng trongdé ¢ chira neutron trung tinh va céac
proton cédién tich cung du, vi Ay trong it nhan cé 2 lai luc : lwc day tinh dién giira cac
proton varc hat gira cac nucleon -gj la lwc hgt nhan Lyc hat nhan cli c6 tac ding trong
khaing céach &t nhs va cé eong do rat lén - 16n hon lec tinh dién nhiéu, khi khaing cach
tang lén Lrc hat nhan gim nhanh. Ngoi ta cho ET?IMC hat nhan Ia+trT%cédwac do % trao
déi mezonTl véi nhau gira cac nucleon p(:> n hay p?

2.1.2.5.Gu tric hat nhan : c6 mdt s mé hinh ¢ ciu trdc kit nhan, nieng chiang
ta cH dé cap dén 2 md hinh : 4u trdc bp va du trac got.

* M6 hinh ciu trac lép : Qua thrc nghém ngroi ta nhin thiy cac hat nhan cé
sb proton hdc £ neutron Bng 2, 8, 20, 28, 50, 82, 126 thi c&t hhan nay co tinhdn viing
khéac throng (gi cac $ nucleon nay laémagic) ngoi ta cho Eng cac lat nhan cé § magic
nay c6 du tracdic biét naodd, vi iy cac ht nhan nixr tao thanh ing 15p, khi cac ép trong
hat nhandat dugc $ magic thi &p d6 "b&o hoa", khi & nucleon wot qua $ magic thi #ng
lwong lién Kt trong hat nhan i nucleon céi giam di, mé hinh nay coi 4t nhan nix 16p vo
electron : cac nucleaturoc phan b vao cacdp, cac ép cé cac mic ning lwong khac nhau va
truong & bén trong At nhan co6 tinkddi xing xuyén tam.

* M6 hinh adu trdc gigt : theo mé hinh nay,ah nhan nguyénit duoc xem
nhu nhiing giot chat 16ng va vi lrc hat nhan c6 tacghg im ngin va cé tinh béo hodt la
mdi nucleon chtuong tac Wi mot sb hat gan né nfat.

Ngoai ra con cé fu tip thé, mau quang hc, mau khi Fermi.
2.1.2.6Spin hat nhan :
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Méi nucleon c6 rat momendong luong riéng. Spin &t nhan king ng vect cac
momendong hrong aia it ca cac nucleon trong nhan. Spiat mhan co gia trduogc tinh king

h¢ thac : M, = 2—1,/|(| +1) . Vi | 1a sd lwong tir hat nhan spin. N6 rim nhiing gia ti nguyén

va ban nguyén (0, 1/2, 1, 3/2,....)

Céc hat nhan c6 & khdi A chin bao gi ciing c6 spin nguyén (0,1,2,...).

2.1.2.7.Ning lwgng lién két hat nhan :

Khi do dat chinh xac kBi luong aia cac nucleon, ngi ta nhin thiy rang khbi luong
cua hat nhan ltc ndoing nhd hon tong khbi lrong dia cac nucleorab nén lat nhando. Sr
chénh éch d6 (gitta khbi lwong hat nhan mpnanva Hng khbi luong nucleon Muceo) goi 1a s
hut khoi lwong : Am= z Mnucleon= Mhhan

Khéi luong lrong hut nay ang wi mét nang leong rt [on duoc lién F bing ke thic
Einstein : E =Am.c*. Ning hrong E nay gi la ning krong lién Kt hat nhan, natic treng cho
tinh 6n dinh aia hat nhan .

Vi du : voi hat nhan Heli : mhanne= 4,002602

Zmnudeon= 2m, +2m, = 2.1,00724 + 2.1,00865 = 4,03178

suy raAm = 0,029177. Nén : E Am.c>= 0,029177.1,66056.170.(3.10%?erg
= E = 28,33 MeV. Ning lrong nay ét I6n so Wi nang lrong lién Kt hoa ke (i lién
két hoa loc vao khang vai eV ).
Nhu vay trén cing rat don vi khdi lwong, ngén hat nhan cho #ing lerong dip hang
triéu lan so \6i ngudbn hoa hc.
Ning hrong lién Kt cho @ hat nhan 12 E - la €A hat trong nhan, suy raing lrong

trung binh cho @i nucleon la E= %. Trongdd E goi la ning hrgng lién Kt riéng.

Khi nang lrong lién Kt riéng E cang én thi et nhan cang én. Cac 8 lisu my, m,,
khdi lvgng nguyénit ting nguyénéd da cé vi iy dé dang tinh kbi luong hut Am , tir d6 tinh
nang lrong hat nhan E choting nguy@nd suy ra fing lerong riéng E roi vé duong biéu dién
cua E theo A, rat ra rot sb diéu :

* E, bat dau tir O cho!H ting din dén A = 56 thi E dat cuc dai roi giam dan ddi véi
hat nhan @ang.

* Nhitng hat nhan cé & chin proton va & chin neutron Bn nhit rdi dén nhing hat
nhan co & 1é proton va é chin neutron (hay cn proton, & neutron) va kémaém nhit ddi véi
nhitng hat nhan c6 & 1¢ proton va & 1é neutron

* CAc hat nhan cé khi luong trung binh &n hon cac ht nhan nk va céac bt nhan
nang. Biéu nayduoc giai thich do cac &t nhan nk c6 kich thréc nhd nén sc cing bé mat
nho nén kém Bn, con hat nhan @ing kém Bn |a do trong niing hat nhan ring nay cé nktu
proton nénic day tinhdién lon.

E; cang én thi hat nhan cang &, trc ning rong aia hat nhando cang thp. Ma ta
biét khi vat chit tir trang thai ring lrong cao ¢ trang thai ring lwrong thip thi ring hrong
duoc giai phéng. Vi \y, dé khai thac ang lrong hat nhan ngoi ta dra trén nguyén ly nay.
Do d6 c6 2 cachié khai thac ang lwrong hat nhan :

® Tu hat nhan @ing chuyn thanh kAt nhan nk hon ; gidi phdng ring lrong theo
kiéu phan chia g la phan tng phan hch - thrc € da duoc thyc hién 1a bom nguyénit la
phan tng hat nhan.

® Tu hat nhan nk tong hop thanh céc 4t nhan trung binh : gim tng nhit hach.
Thue t @ng ding 1a bom khinh khi - bom H.

2.2 U BIEN POI NGUYEN TO HOAHQC

2.2.1Hién twong phdéng x tw nhién:

La kha nang aia cHit chira nguyénd naodo, khoéng én co taadong bén ngoai,ut phat
ra hic xa khong trong thy va sin prim c6 thanh pin phrc tap. Tinh phéng x tu nhién &n
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dau tién dugc kham pha vao am 1896 ki nha bac hc ngroi Phap 1a Antoine Henri
Becquerel nb hién twrong mubi urani lamden géy anh

Sau nay khidi sdu nghiéneu hién trong phéng 1, Marie Curieda chrng minhduoc
cuwong do phong x cia mpt nguy@n é chi phu thusc vao kidi luwong aia nguyén it cia
nguyén é d6 (tic 1a $ nguyén# cia nguyénd) ma khong ph thugc vao nlieng yeu t khac
nhe dang hop chit, nhiét dg, ap sut. Vi \dy tinh phong « cé tinh nguyénit

Néu cho chum tiac xa c6 tinh phong xqua tr truong thi nédugc tach thanh 3 gim :

+ Tiaa hoi bi léch & phia lan am, cltng © tiaa mangdién tich drong.
+ TiaP bi léch manh \é phia Bn deong, ching © tiap mangdién tich am.
+ Tia y di thang khdng bléch \é phia nao, aimg © tia y khéng mangién tich.

Céc tiaa sau naydugc Rutherford kham pha : n6 chinh lit mhan éa i He”. Tiaa
cO khi nang dam xuyén va kinnang ion hoa cao.

Céc tiaP la dong electron vi né @ig tia &m ac, né ding c6 ki ning ddm xuyén va
ion hoa.

Céc tiay la dong cac photon céimg lrong lon. N6 c6 fn chit nhe &nh sang hay cac
tia Roentgen.

Trong qua trinh phongaxa tiao (3 He), tigB ($e) lam Z @a nguyénd thaydoi, nén
trong khi phéng x thi cac nguyéndtnay bén doi thanh cac nguyérbtkhac theo it dinh
luat xac dinh gi 1a dinh luat chuyén dich phong ®. Dinh Iuat chuyén dich phéng x duoc
Fajans, Soddy tim ra vaam 1913 :Khi phong ¥ tia a di¢én tich drong aia hat nhan giim
di hai don vi va kigi luwong nguy@nat giam di bon don Vi, vi vay trong hén tuong phong x
tia o, taduoc nguyén & dang tnrée nguyén & cii hai 6 trong Bng tuin hoan Khi phéng x
tia B khoi lirong hut nhan khéngisi nhung dién tich drong aia hgt nhan ting thém mit don
vi, nhr vay trong hén tuong phong x B ta duoc nguy@n é ding sau nguy@ndtcii mot 6
trong king e thdng tuin hoan. Con khi phongxy thuc € khdng lam thaytéi dién tich ding
nhu sd khdi cua nguyéntt.

Dé dé hiéu ta c6 thk noi dinh lugt doi chuyén aing tuan theos bdo toan céac ht : A

vazZ
+ Nhrphéngx a : 5X ——> iHe +7Y
Bao toan A : A=4+A"= A'=4-A
Bao toan Z : Z =2+7=2'=2-2
Vide *Ra——> iHe +’ZRn
+Phong % B : X —— Je+ Y
Bao toan A : A=0+A= A=A
Bao toan Z: Z=-1+Z2=27=7Z+1
Vi dy : WK ——> Je+ ¥Ca

Phong x y: Vi tiay khéng cédién tich, khéng co ki lwong nén trongs phdng x
y, ar bién déi nguyén é khéng »y ra.

Céc &n phim phan radén lugt chiing c6 th lai c6 tinh phong x - 1am xut hién
nhirng day phong k- nguyén & nay sinh ra nguyém tkhac. Bp hop cac nguyéndttao thanh
mot day @i la ho phong x. Nguyén & bat dau cho ndt day phdng x goi la nguyén & goc
caa hp phong x.

e C6 3 hy phéng x tu nhién va nt ho phdng x nhan 4o.

+Houran : *5U 1anguyénd gic, két thuc : 2% Pb

+ Ho Thori: %2Th la nguyénd gbc, két thic : 5 Pb

+Ho Acti : 25U languyénd goc, Két thac : %7 Pb

+ Ho phong x nhan 4o : Ho Neptun : nguyérdtgoc %2 Np, két thac : % Bi.
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2.2.2 Hién twong phdéng x nhan igo :
Do haj nha Bacdc Phap : Iréne va Frédéric Joliot Curig kham phéﬁu;rﬁm 1934.
Ho da hin tiaa vao cac nguyérvtB, Al, Mg. Cac nguyénotmai tao nén at khong &n
va c0 tinh phonga
Hién twong nayduoc goi la phong x nhan do.
JHe +"'B——> (N) —> "N + n ;“N——>"C + €' (€ positron)
YAl 4 tHe——> [P)——UP + in; UP ——>Usi + i¢

4 24 3 8 Q; ) 27 Qi 1 . 27 Qi 3 27 04t
ZHe + IZMg 6480 14S| + On ! 14S| 13A| + le

Mét trong nlirng tng dung aia hién trong phong x 1a xacdinh twi ¢b vat : Vi du nhu
trong qud trinh trado6i chat cia cac sinh & dang 6n tai, nguoi ta biét dugc ring t 18 gitra
14c va®C ludn 1a ot hing 5. Khi sinh \at bi chét di, qua trinh traatdi cht ngeng lai, trong
khi qué trinh phongacia **C van tiép dién : **C —~ N + Ye. Cho nén ludy ti I¢ giira **C
va'’C khong con ni khi dang $ng. So sanh hai t& nay (& vat va sinh vt dang tn tai) c6
thé biét duoc niéndai cua & vat (vi ngroi ta biét duoc thoi gian phan by cho ting chit
phdng x)

2.2.3 Phin #ng hat nhan :

Khi ban hat nhan nay vao cachnhan khac,ab thanh bt nhan ndi, hat nhan ndi nay
thuong khdng Bn tir phan ra va thanh caatmhan khacbo 1a phin ang hat nhan.

Tuy theodiéu kién phin tng ma c6 nfing két qua khac nhau va phandothanh 4 lai
phan tng hat nhan : phn tng don gian, phan tng phan tan, pim tng phan ach va plin tng
nhiét hach.

Phin ttng don gian coduoc khi hat bin vao c6 ang lrong nko va tr hat nhan b bin $
phéng ra mt sd hat co ban, nhr thi nghém lich sr cia Rutherford :

yHe + 5N ——> K0 +p

Con phin tng phan tan cduoc khi hat ban vao c6 ang leong I6n hon (vai tam MeV),
lGc 4y hat nhan b bin < phan ra cho nbir hat co ban va nmdt s hat nhan nk.

Quan tong hon c la phan tng phan hch va nhét hach.

2.2.3.1.Plan #ng phan huch:

Loai phan ang nay xy ra khi cho neutron ém vao cac it nhan*; U, U, % Pu. Cac
hat nhan nay bphan thanh 2 amh nk hon. Bong thi khi bi tach thanh 2 énh thi cé 2, 3
neutronduoc giai phéng, cac neutron énsinh nay & bin vao cac &t nhan khac gay ra ph
trng day chugn.

Phin ang nay (phan dth) duoc giai thich 1a do khi neutronithat nhan chim, thi riing
lwong duoc phan b theo it ca thé tich 1am gay ra cac datdng, lGcay cac proton douc day
Coulom gay dan xaéh mirc, lam mit can Bing wi luc hat nhan - 1akc c6 tac dng arc ngin.
Vi vay hat nhan b dut thanh 2 phn.

Qua trinh phandcth do ring lrong lién Kt rieng ¢ia cac kt nhan tedc va sau pin
trng phan hch c6 & chénh éch it 16n nén khidy mot nang hrong rat 16n dugc giai phong.

Tuy thuoc vao nirc d6 con ngroi can thgép vao qua trinh, ngyi ta chia pkn tng phan
hach thanh 2 lai : phan tng phan hch day chugn codiéu khién hay pln tng phan hch tr phét.

 Phdn g phan hech day chuygn codiéu khién :

bo la 10 phin tng hat nhan.

Nguyén fic aia phin tng nay 1a Bn neutron vaé* U, trong qua trinh phanabh thanh
2 manh né ghi phong ra 3 neutron vabg cach nado ngroi ta hap thu 2 neutron vaté cho
1 neutron conal bin vao nhant>>U khac va & thé phan ang tiép dién.

Trong qué trinh pin tng réu $ neutron b hap thu hét (hay b bin ra ngoai) thi day
chuyén € bj dut va phin ang ding lai.

Con réu $ neutron Bn ra khéngiugc hip thy hét 2 neutron, thi cac neutrof Bin vao
cac nhan conal va £ neutron & ting nhanh, @ phan lach ting nhanh l1am ang lrong dugc
tich luy rat Ion $ gay ra phn ang rb.
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*  Phdn #ng phan huch day chugn ty phét: (bom nguyénit)
~ Nhu trénda dé cap, khi  neutron gii phong trong qua trinh phanamrh khongduoc
hap thu thi cac neutro@6 < ban het vao cac nhan conilva ar the cac bn phan bch < tang
Ién dot ngot, sau ndt thoi gian arc ngin <€ ¢6 Mt nang lrong khong 16 duoc giai phong - &
xay ra mjt vu nd nguyeén i.

Mudn vay thi phii 1am sao chd™®U (haic 23Pu) thit tinh khiét vi néu 13n cac sp chit
thi cac ap chit 3 hap thu neutron. Ma trong thién nhién thi Uranduéi dang 2 dong vi la
233y, 238y, trongdd 2%®U khong phan rnh khi nHin neutrondi chiém 99,8 %. Do tinh ch
hod hoc cia cacddng vi hoan toan ging nhau, vi #y viéc tach**°U (c6 hamrong arc thip)
ra khoi 2*°U (1am giau*°U) ladiéu rit kho khin. Dy 1a t6 ngai chinh va én cho véc sin
xuat vt khi nguyént. , ,

Gia sir da c6 U 235 thi pii lam sao cho cac neutron khiagphdng plai ban vao fet
cac hat nh@n U 235 khac, nom Vay phii gc‘)i hoi phéi co mot Iugng U 235 nht dinh rml tao
thanh w no6 nguyén i - lugng I th’iéu dé c6 w no duoc 99i Ié’ khoi luong i han (nu Khoi
lwgng uran it thi cac neutrod bi mat bét ra ngoai, khongdm het vao cac nhan U 235 khac).

Vi vay dé tao mot qua bom nguyéntt thi ngroi ta chia kidi luong U235 (trén g
han) ra lam nh%u kh@i nhé nam riéng B cach nhaugé khi muwon tao mot vu no thi ngroi ta
kich o mot khoi thuoc no thuong, cho cac kbi nho U235 nay gp thanh not khdi duy nhit
vuot qua kidi luong i han.

2.2.3.2 Plin #ng nhiét hach : i

Nang lrong hat nhan co th thu duoc tir s tong hyp cac lat nhan nla’cé ring hrong
lién ket riéng bn (nhr He) tr cac hat nhandon gian hon (co ring lugng lién Kt riéng bé bin)
la |H, TH, JH:

H+3H ——>IHe+y +23,3MeV
"H+ H —>IHe+y +19,7 MeV
"H+2H —>iHe+ ,n+y + 17,6 MeV

Céc plan tng nay ft kh6 xiy ra (€ nhat 1a phin ang thr 3). Pin Ging ch xay ra khi
nhiét do rat cao (khang hang chc trieu d¢). Vi vay nguoi ta i loai phan tng nay la phn
ung nhet hach. Nhr vdy muwon c6 pkin tng nhgt hach thi phii xay ra w1 nd nguyén i dé
cung @p nhit do cho pfin tng nhét hach. Nén hén nay plan tng nhét hach chra dicu
khién duoc, ch dung lam v khi -d6 la bom H.

Trong khi nhién gu dé diéu ché 2 H lai tir nugc bién. Bing cachdién phan méc bién do
H,O bi dién phan teéc, sau khidién phan Bt H,O thi khidién phan tp < thu dugc 2 H.
Ngudi ta ugc tinh, u phin tng ©Hng hyp duoc thre hién thi not lit nuéc bién trong duong
400 lit chu hai va 2 H duogc sin xuit co gia thanh vao kiang 1% gia than ! Noc bién lai 1a
ngwn nhién leu vo #n.
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CHUONG 3 PAI CUONG VE CO HQC LUQNG TU

Ly thuyét vé co hoc ¢ dién khdng tid &p ding cho |8 vi md. Vi vy can phii c6 mot ly
thuyét méi radoi dé giai quyét nhirng han ché caa @ hoc kinhdién. D6 1a @ hoc lrong tir.

Thé ky 19 c6 nhiu tién b vé khoa toc - nhit la thrc nghém - nhitng dung ax do dac
da rat chinh xac - chinh n6 gitp conutg phat hén nhing thiéu s6t @ ban vadinh diém la
cudi thé ky XIX - trong mién bugc séng nb (tng Vi mién tir ngaai), trén @ s cacdinh luat
cb dién, gira thrc nghiém va ly thuyt khéng phu bp vsi nhau (@i 1a sr khang haing tir
ngaai). Bé dua vat ly ra khoi bé tic, Max Planck - nha Bacoh ngroi Buc, da dua ra nét
quandiém khac n voi quandiém caa VAt ly cb dién.

3.1.THUYET L UONG TU PLANCK :

3.1.1.B¢c xa dién tir vadai cwong Vé quang plo :

Khi cho chum tia bc xa qua king kinh, do chit suit caa king kinh ph thuoc vao
budc sGngA nén khi quaéng kinh, chum tiaiec xa c6 A khac nhau&bi phan li thanh it
dai. Buéc song cang rign tia hirc xa cang b léch v phiaday king kinh. Clngh , tia hic xa tu
vao mt chd. Dai nhan duoc do goi 1a quang ph.

+ Néu chum tia léc xa duoc phan li @m tit ca cac hrdc séng trong @t mién naodo,
quang pb thuduoc gom mot dai lién tuc, goi 1a quang pla lién tuc.

+ Néu chum tia léc xa chi gdbm nhiing hic xa véi nhitng brdc séng giandoan (cach
nhau), quang ghthu duoc gom nhing vach trong tng Vi nhitngA trén, @i la quang plé
vach.

+ Néu chum tia léc xa duoc phan li @m nhing vach rim séat nhauab thanh nitng dhi
hep, cach nhau (rimg dii cAch nhau), g 1& quang plé dam.

« Quang pb phat x : 1a quang pé thu dugc khi chum tia e xa di ra sauing kinh
do vat dugc dbt néng phat ra.

« Quang pb hip thu : céduoc khi chéu mot chum tia ¢m mot dai lién tuc qua ndt
chit naodo, chit nay Hip thu mot sd buc xa, con hi cac tia khdng bhap thu tao
thanh quang phgoi 1a quang ph hap thy

+ Quang ph lién tuc thuduoc khi dun néng 4t thé (rin).

+ Quang ph vach thudugc khi dun néng cht khi ¢ trang thai nguyénit

+ Quang ph dam thuduoc khidun néng cht khi ¢ trang thai phantt.

Mdi nguyén & hoa ke c6 ndt quang ph vach riéng,dugc phan bt nhd sb vach va
mdi vach c6 lrdc séng xadinh. Quang péi vach nhr mét Iy lich aia nguyéné hoa hc.

3.1.2.Thuyt luweng tiz Planck :

Theo it ly hoc 6 dién thi tr nhién khéng cé rimg hrée nhay vot, trong mi trudong
hop thi cacdai lwong at ly déu c6 tié bién thién nét cach lién dc, trc la cé the nhan bit ky
gia ti ndo, nlr sr chuyén dong aia mt vat thé ndodo ludn 1a ndt duong lién uc, vi vy ta
cO thé xacdinh chinh xactugc qu dao, xacdinh chinh xaaluoc ning hrong aia \at - ning
lwong ma it phat ra hay thu vao i thién liénac, ....

Ly thuyét nay khdng cortting rira khi gii thich mdt sd hién twong \at Iy vira phat kén
(vao cui thé ky XIX). Bé dua vat ly ra khoi sy bé tic nay, Planck chaing : Mét vit (dao
déng ) khi daodsng Wi tan & v chi c6 thé phat x hay hip thy nang keong ting don vi
giandoan, trng keong Nk nguyén wn - i la luong t nang keong € voi € = hv.

(h : hing $ Planck = 6,62.18.s)

Thuyét nay cangiuoc cang & bang nhing hién twong ngay cang nbi nhr hiéu ung
quangdién, hieu tng Compton.

Y ngha quan tsng aia thuyét nay lada phat hén ratinh giandogn con @i la tinh
lwgng tr nang luegng aia cac i vi mé. Nang Iwang aia Vgt chi ¢o thé nhin nhing gia ti gian
dogn:hv,2hv,.. TacE=nhy  (VéinON)
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Suy cho cuing chinhing lrong 1a thréc do vat chit ciing nhr bién hoa @a né. Vi iy
nhitng gh thiét vé ning lrong $ cdanh hréng sau éngdén rat nhiéu inh wre.

3.1.3.lwong tinh sénq, lat cza anh sang

- T cwi thé ky tha 17 ngroi ta d& tim héu ban chit caa anh séang, 68y da co 2
truong phai :mot truong phai cho ang anh sang céah chit séng ma ngoi ding dau la
Huygens, trong phai khac choang hin chit cia 4nh sang laah do Newton ch xudng.
Cudc tranh ldn vé ban chit cuia anh sang kéo dai mdén giira thé ky thir 19 (1865) khi
Maxwell - nha bac éc ngroi Anh, lGc khio sat @ cac songfién tir ¢ ching minhduoc rang
van toc lan trugn cia cac séngién tir bing van tc 4nh sang;itdé dngddng nhit Anh sang
véi séngdién tir va xay drng nén thugt méi vé anh sang - Anh sang cérbchit 1a songdién
tir lan truyén trong khéng gian theo phng thing gdc i truong dién tir, thuyét nay duoc
chang minh ndt cach ng chic bing hién trong giao thoa, nlu xa, phan ac...

Hién twong giao thoa ga anh sang Tir thi nghém khe Young, khi c6 hai ngn sang
két hop (Ia hai ngén c6 cungan ), 1éch pha nhau 6t lwong khéngdéi) giao nhau thido ra
nhitng van sangdi xen k& nhaudéu din, hinhanh nay gdng nhr sy giao thoa ¢a séng o
hoc. Nhr vay anh sang c6 tinh éhsong.

Hién trong nhidu xz cia &nh sang Hién twong anh sangsth ki phuong truyén thing
trong méi tedng ddng cHit khi o \at can trénduong truyén aia nd. Hen teong nay hi mot
lan nita khing dinh tinh clit séng @a anh sang. Ki twong nhéu xa cé dugc khi anh sandi
qua ndt khe kep co kich tlréc oy budc séng.

Céc hén tuong giao thoa va nbi xa la dac thu @a qua trinh song, cac nhatuy
thuong ndia dau cé xy ra nhéu xa va giao thoa thir d6 cé qua trinh séng.

-Pén cbi thé ky thir 19 ngroi ta phat hén ra héu eng quangtién, hiéu tng Compton ;
cac héu ung nay khong thgiai thich king thuyét séngdién tir.

Hi¢u #rng quangdién : hiéu tng nay gay ra khi c6 anh sang ladng kin mach dién.

Chiéu chum tia sdng vaaib arc C king kim laai, khi c6 héu tnhg quangién thidién
ké G hait dong. Chuim tia séngv khi chiéu vao lan arc C trong hy
dicu kién thich hyp, cac electronésbat ra khdi ban arc C di qua
ban arc dbi dién lamdoéng mach dién. Két qua thuc nghém khi |
|

nghién d&u V& hiéu tng quangtién ngroi ta nhan thiy : |
* Pdi véi ting kim laai x&c dinh, mén cé hgu tng quang C
dién thi chum tia sang chi vao plai c6 mot tan  t6i thiéu v =
vo. Khi v< vy khéng co hgu tng quangdién. |
* Hiéu trng quangiién khéng c6 quan tinh, nighla khiv da ”—h
thich hyp thi Bp trc cd héu ung quangdién (khéng ph thuoc
vao thoi gian).

 Pong ring aiadién tir duoc phong thichitlé véi tan s bic xa ma khéng ph thuoc vao
cuong do bic xa.

+ S5 electrondugc phéng ra kbi dién arc trong ndt don vi thoi gian thi t 1& véi cuong
do buc xa.

Thuyét songdién tir vé anh sang khong 4ithich duoc hiéu tng nay. Vi theo thudt nay,
cuong d6 4nh sangitlé véi binh phrong biéndé séng. Nu chiéu chum sang vaoab kim
loai, chim sang&cung ép nhiét luong (do s6ng mang) vaacit kim loai dén lic dién tir
nhan da nang hrong thidién tir s3 bat ra, naroi ta tinh ring rong do séng mangdé lam kit
dién tr ra phii tén mot thoi gian 1au.

Con Wi 2 nhan xét sau cung, thi théysong tht sr 1a bé tic vi theo thugt séng aong do
cang bn thidong raing phii cang bn.

Pén nim 1905, Einstein ¢h vao thugt lwong tir Planckda dua ra thugt lwong tir &nh
sang.Anh sang (hay c xz néi chung)duroc phat x, hap thu va truyen di dudi dang nhing
hat riéng bigt, goi & lirong tr anh sang (hay photon).dphoton mang @t ning krong xac
dinhlae =hv.
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Trén @ sv cia thuyét hat, Einsteinda gii thich thanh céng Bu tng quangtién. Photon
la hat mang ring hrong ¢ = hv . Hat photon t nho (m~0) dodo khi photondén gip kim loai
thi electron & hip thu tron ven tirng photon cung & nang hkrong ma photoré mang va khi
vdalon(v =2 vy) & thing ning lrong B caa electron lién & trong kim lai. Khi v cang

I6n electron Bt ra cang mnh : hv = B + %mvo2

Eo : ning hrong cn thiét dé tach electron ra ki kim loai ; m, v lan lrot hv
la khoi lwgng va \én toc dau aia electron. Chinh plong trinh v = E +

%mvo2 da gii thich duoc 3 nHin xétdau cia hién twong quangdién, con

nhan xét thr tu thi theo thugt hat vé anh sang thnmng do anh sangiti¢ vei
sb photon (6 photon cang nBu arong do cang 6n), vi vy s photon cang 1
nhiéu thi va clam cang nhiu electron, dn dén $ electron Bt ra cang nkiu. ~mv
Céc nha bacde lai tranh @i vé ban chit caa anh sang. 2
Pén nam 1924 Louis De Boglie, nha baochPhapda ding ra tong nkit
hai thuyt va clim dit sy tranh @i. Theo dng tinh hai & la bin chit caa anh sang anh
sang vra c0 tinh clit séng vra c6 tinh clit hat. Ong cho &ng chinh thugt hat d& thra nhin
tinh chit séng @a anh sang, vigthic ¢ = hv, ma n $ v 1a dai luong dic trung cho lin

chit séng. \éy:)\:% va E=hv

Nhu vay : anh sangwa co tinh séng,a c6 tinh ht. Ta ndi Eng anh sang céuong
tinh s6ng ht. Trong ndt s hién twong nay anh sang i hién rd ©t tinh cHit séng, ngoc lai
trong ndt O hién tugng khéc tinh ciit hat lai thé hién rd €t hon

RUt ra ndt so van deé :

+ Thuyét song : @ong dd anh sangité véi binh phrong biéndo song|y|’

+ Thuyét hat : crdng do anh séngitlé véi s6 photon.

Vay s6 photon 4i mot vi tri naodo ti 1€ véi binh’phrong,biéndc} séng - hay néi cach
khac :Binh phrong biéndo séng xaefinh mit do xac sut tim thay photon

3.2PA41 CUONG VE COHQC LUONG TU :

Tir nhitng van dé trén, ching ta pi c6 mbt cai nhin néi vé ban chit cia VAt chit - nhit
la he vi mo.

3.2.1.S6nq @t chit De Boglie(1924)

Khi théng nHit tinh cHit nhi nguyén éa anh sang, Louis De Broglie con cling cac
hat vat chit bat ky nhu electron, neutron, protonatvi mé, ...khi chugn dong déu phai két
hop v6i mot qua trinh s6ng - la séng t chit - Tinh ctit nhi nguyén @ng la tinh cht cia
vat chat.

Theo De Boglie Mgt hat chuyén déng tr do Wi nang keong E vadéng beong p = m.v
déu két hop voi mét qua trinh séng c@in v, budc séngA lién hé bang heé thire :
Vv = E vaAld = ﬂ
h p

Gia thiét nay da duoc ching minhdlngdin saudé 3 rim boi hai nha bac éc ngroi
My 1a Davisson va Germer : éni chum tia electron quaamg tinh tt¢ Ni va ntin duoc hién
tuong nhéu xa - mﬁt hién trong "doc quyen” caa séng.

T A = E = K Ta tHiy khi m giam thi A ting nhr vay déi véi hé vi mé la ¢ c6 m

rat bé thi lac By gio chi dé y dén tinh hat thi liéu coding khéng ?
Thi d¢ : Tinh bréc song cho cacubng hop :
1) Mot chiéc xe c6 kibi lwong 1 €in chay véi van tdc 100km/gd = 1°m/3600s
2) Electron trong nguyérk thuyén dong wi van téc 16 m/s (m = 9,1.10%kg).

Gidi: Ta A = % Thé céc $ lidu cho mdi truong hop :
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h 66210734

Véi truong hop 1) ta thy budc séng nay quéa h khdng c6 dng a: ndo co th phat
hién duoc, vi VAy ddi véi hé vi mé tinh séng khdng quarptrg. Con trong trong hop 2) thi
budc séng nay codcna hrdc song tia X - Kin nay \an theong st dung, nhr vay doi véi hé
vi md, tinh séngdn phii cha yden.

3.2.2.Nguyén Iy #it dinh Heisenberg(1927)

Theo @ hoc @ dién, khi khio sat chugn dong aia hat ta n6idén quy dao - 1a ngh
dén sr phu thuoe toa do vao thyi gian trc 1a xac nin ring tai mot thoi diém xacdinh hat co
mot toa d6 xacdinh va \an toc xacdinh.

Va bay gb tada bét hat vi md co tinh nhnguyén &c 1a khai ném quy dao ddi vai hat
vi m6 khbng con y ngha. Thrc vay :

Theo De Boglie : p :/hT Tiérc 1a p 1a nbt ham theol va ta tly A khong tit nao la

mot ham theo ta d6 hay thyi gian (ta khéng thnoi : mdt séng xaatinh ti diém x, ¢ hrdc
séng 1aA 1 duoc) = p khéng t [& mt ham theo to do duoc.

N6i khéacdi, van toc va ta 46 x cia hat khdng tié dong thoi xacdinh ti s5.

Biang phrong phap ma in Heisenberga dua ra k¢ thic :

Ax.Apy _% hay Ax.Av, > 27?m

Véi Ax, Ap,, Av, lan luot & sai  Vé vi tri trén tuc x, sai § vé dong lwong theo
phuong x va sai & vé van tc trén plrong x ’
Theo I thirc nay ta thy toa do cha hat cangduoc xacdinh (Ax cang nid) thi van toc
cua hat cang kém xadinh (Av cang én) .
Vi du 1: Mot hat bui (vi md) c6 m= 102 g = 10 kg, c6 d= 10°m , Ax =10°m
h 6621034
2rmAx 231410101070
la chinh xé&c. Yy dbi vai hat bui (vi md) c6 tld xacdinh chinh xaelong thpi v tri va win tic.

(chinh x&c) = Av, > = 10" m/s : & sai $ nay qua nb, ta c6 xem

Vi dz 2: Kich thrc nguyéni = 10° m, do bt dinh (sai 8) Vé vi tri caa electron
ARkt - Ay =~ 110 66210734
nhieu nhat : AXx = 100 m = Av, 2 T
2314 911073110
Két qua ndy so i van tc anh sang ¢ = 3.1@n/s, ta thy sai $ nay quadn.

Do \ay ddi véi electron(vi md) khéng thxacdinh chinh xadong thvi vi tri va vin toc.

Két lugn :

+ Néu hat cddong rong I6n (m kn) : tinh clit song khdng quandng, vi \ay hé thac bit
dinh khoéng c6 y ndh thrc €, ta mé 4 chuyén dong aia hat bing qu dao - tirc 1a \an &p ding
dugc caadinh luat kinh dién.

+ Nauoc lai - hé thirc bit dinh 1a nét hé thie dac biét cho riéng vi mé, no 1a thde tinh @ia

~10° m/s.

vi mé.
Vay déi véi hé vi m, khéi im qu dzo khdng con y nga
3.2.3.Tiéndé vé ham s6ng va pleeng trinh Schrodinger:
Déi vai hé vi md qua mit sb van dé da ban ta thy hé vi md co ndt 5 dic diém :
+ Tinh nguyéntt : tinh gidndoan cia caadai luwong Vat ly (nang lrong, dién tich,....)
+ Tinh tidng ké : qua De Boglie v&ir Heisenberg, ta khdng éhhinh dungduoc
electron c6 rt quy dao naodd ma ch nén noi xac sit tim thiy electron 4i mot vi tri naodoé
la bao nhiéu pdn tram. Pay & ndt thudc tinh dia ke vi mé.
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+ Va ding vi \ay lai nay sinhdic diém thir 3 14 : Khi xay dng cdng a cua @ luong tr
bao g ciing xuit phét fr co hoc o dién la gisi han aia @ lugng tr khi h - 0.

Trongdiéu kién birc thiét nhue vay phai cé mdt nén co hoc méi ra doi - cho 18 vi
mo -do 1a @ luong tr. Mot nén tang moi phai dwa trén nét sd tiéndé, nhr hinh ke phing -
trén tiéndé Euclide.

3.2.3.1.Tiéndé vé ham song

Modi trang thai aia hé vit ly vi mdduwoc dac trng boi mét ham xactinh phe thugc vao
tog do va thoi gian Y (r, t) duoc goi la ham séng hay hamdng thai.

Moi théng tin \é hé lwong tr chi o thé thu diroc tir ham song (r, t) mo & trang théai
cua hé.

Nhu vay phai hiéu 1a Wi 2 trang thai khac nhaugscé 2 ham séng khac nhaic
trung cho 2 tang thaido. Véi co luong tir ham séng) (r, t) va ham ¢ (r, t) (c : ling $) chi
duoc ké 1a 1 ham séng.

3.2.3.2.Y ngka \é vit ly aia ham song

P (r, t) chi c6 y nglia V& mit toan hoc, y nghia thrc & cia ham song chinh Ié\lw|2 no
biéu dién mit dg xac sut tim thiy hat (vi md) ti tog dé tirong iing.

3.2.3.3Piéu kién ciia ham séng

Dé cho ham séngp ma |¢|>c6 y nghia nhr trén thi pli c6 mot s5 didu kién rang

A

buoc :
+ Tinh chuin hoa: Néu liy tich phan ga [¢| trong toan b khéng gian thi j |¢//|2dv

= 1. Vi ring x&c st dé tim thy hat vi mé trong toan & khong gian phi bing 100% ¢ = 1.
Ham song thoa am diéu kién nay @i 1a ham chén hoa.

+ Tinhdon tri : Vi |¢|* biéu thi mat do xac sidt tai mot diém naodo, nén 4i diém d6
phai chi c6 1 gia ti xacdinh duy niat. Dodé ) phai la mot hamdon tri.

+ Tinh hru han : Vi x&c sidt 1a cé gii han (khong tl vé han duoc) vi vay | phai 1a
mot ham Hru han.

+ Tinh lién &c : Vi trang thai @a F luong tir phai bién ddi lién tuc trong khéng gian
nén P phai la mot ham lién tc (do P biéu dién trang thai @a k). Cha y : tinh liénc la
caa ham toéan ¢, con cadai luong Vat ly vi moé thi khéng liéntc.

3.2.3.4.Nguyén ly adng chit trang théi :

bay la nét trong nlitng nguyén Iy 6 ban cia @ hoc leong tr : Néu mot hé luong
tir ndodo ¢ thé o nhitng trang thaidugc mé & boi nhiing ham séngy,, ¢, .., thi né ding
cO the & trang thai béu dién bsi mot ham séngy viét dudi dang © hop tuyén tinh dia cac
ham song tréng =cy, +c,i, +...+Cc Y, .

Véi ¢y, G,...,G | nHing hing $ tham gia trongd hop.

Hé qua caa nguyén ly nay |a & trang thai Bt ky duoc biéu dién boi ham séngy
thi c6 tt¢ coi la sr chong chit caa cac séngat chit De Brogliedic treng cho céc ting thai
cua cac lat.

3.2.3.5.Plwong trinh s6ng Schrodinger o

Do thuwc tinh @a ke vi md, nén mi thdéng tin & h¢ vi mé ch co tre lay tr ham song.
Schrodingerkhi khao séat t mot hat chuyén dong c6 ring lrong E,ddng leong p, i séng
phing De Bogliey (x, V, z, t).

Dé don gian vin dé&, khi thiét lap phrong trinh séngSchrodingerta c6 ti¢ di tir pheong
trinh s6ng andiéu hoa :

%W L otw %W 4n2w:0

x> ay?> 022 A2
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Thé A = %; p=mv= p’=2m(E - ). Véi E, E lan luot 14 ning lrong toan phn va

thé ning aia hat.

. h?2 (92 0% 92
Taco: ———| —5+t—5+— |tET W =Ey
[ 8n2n1[6x2 dy? 0z T
. h? (92 8% 02 A e - T
bat:H=|- ——+——+——|+E¢ | ;H:toan tr Hamilton (Hamiltonien)
8°m| ox? 0y2 0z°

= Phrong trinh séng Schrodingédwoc viét gon:  Hy = Ey
Phrong trinh nay la pirong trinh @ ban cho & vi m6, né khéng niing khao sét cho
nguyén & ma sautd Heitler - Londons va Hund - Muliken con ding aénlcong ¢ dé khao
sat cac phanit:
Viéc giai phuong trinh séngSchrodingeda mot viéc rat phic tap va thdng tliong ngroi
ta cH khao sat ling bai toan apuhg.

3.3.NGHIEM CO LUONG TU CHO MO HINH ELECTRON CHUY EN DPONG
TRONG GIENG THE 1 CHIEU :
3.3.1.M6 hinh géng thé 1 chiéu : .
Giéng thé mot chieu 1a Mot md hinh trong trong. Eot
Hat chuyén dong tr do, khi né khong du tac ding mjt
truong lrc nao khac trong khimg OA = a trén piong OX,

ngha la khi fat chuyén dong trongdoan OA thi & = const = 0.
O O va A co g = o tirc hat khéng ti¢ vuot ra, licay pheong
@4_ 8°m
ox? h?

trinh sdngSchrodingerst don gian : Ey =0 O > A
Vi viéc giai phuong trinh séng Schrodinger cho bai to&mguyén & rit phic tap. Dodé
trong & hoc lugng tir nguoi ta dua ra mo hinh nay vaaibai toan trong trong hyp don gian
do aé
- Tap ar dung cac nguyén ly, tiéae.
- Cu thé hod y ngite va bét cach gii quyét van dé ciia a hoc lugng tir.
3.3.2.Ket qud cia phép g, két lugn : (Xem bi giai ¢ phu luc 1)
Dung phrong trinh séng Schrodinger cho m6 hinbngj the mét chicu, khi gii phuong
trinh tadugc cac Kt qua sau :

* Ham so6ng : (//(x):\/gsin%x (1) win L N* (n £0 vi khi n =0 thi) ludn ludn

bang khéng, trc Ia|1p|2= 0= trong géng ludn luén khong codh: vo ly) va

2
*Nang lwong : | E, = h =% |(2)
8.ma
Thi du nhu :
+Véitrangthain=11t (1) = wl(x)=\/zsin7—7x vatr(2) = E; = >
a a 8ma
+Voitrangthadin =2, (1) = wz(x)z\/gsinz—"x vatr )= E= ~=4E
a a 2ma
. L 2 3 s _ 9n? _
+ Voitrang thdin = 3, (1) = ¢s(x)=,/=sin>=xvatr (2) = Es= =95
a a 8ma

+...

Tir d6 ta c6 cado thi tronging Wi cac ham songy,, cac nit do xac sit tim théy hat vi
md ? va cac nic nang lrong E tuong tng. O day ta ch vé cacdd thi tng wi 3 trang
thadin=1,n=2van=3:
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AE
b AT _ _ :
\dlli/ E; T n=3
ol /\ __________
3/2\/ > E;Th=2
Lpl', _________

E;™m=1

ol

N | o1

Két lugn :
1/ V6i hat vi mé thitng v6i mdi trang thai cé mt sy phan b xac sidt caa hat xac

dinh va c6 mt gié ti ning rgng E xaadinh.

Vi dy : Véi n = 2 ta tiy xac siét caa hat cao nlat & a/4 va 3a/4, con ki a/2 thi xac

Suit cia hat = 0.

2/ Céc gia frnang lwong phu thudc vao $ nguyén nén g la 5 nguyén frong hay 6

lwong tir, N6 hyp thanh ph rai rac.
Vidy: Tu mc E; ¢6 n=1sang tc E co n =2 lamt khoang cach ang hrong.
Gira B va E khéng cé 1 gia tmang lrong nao ia c, ching % nang hrong E khéng

2

h" _ nh nén cac nic ning lrong E rim sat nhau, xem

lién tuc.
3/ Khi m bn thi thra &
) 8.ma L
nang hrgng bien thié(] ndt cach liéndc. Co hoc lwong tir - o hoc @ dién.
(Co hoc @ dién la mbt truong hyp gidi han cia @ luong tr).

HOA PAI CUONG 1
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BAITAP

1) Phat béu thuyét lwong tr Planck. Tinhwong tir ning krong duoc phéat rat mot ion dao
dong wi (v = 10tsY).

2) Su pha & céc lién Kt I-I trong mdt mol iot doi hoi mot nang lrong king 36 kcal. Nng
lwong nay c6 th s dung drsi dang anh sang. Hay tinhrbe séng @éa 4nh sangan s dung
trong qua trinkdo.

3) Hay xacdinh ring rong va kidi lrong aia photoning Wi buéc séng phat xmaudo A

0
= 6563A
4) Tinh hréc séng De Brogliei@ cac teong hyp sau i rat ra kKt luan cn thiét :
a) Chiéc xe ring 1 in chuyén dong Wi van tbc 100 km/gb.
b) Electron trong nguyénirtH vai van toc khaing 16 m/s
5) X%c dinh ¢ d6 va hréc séng De Brogliei@ electron c@ong ring la 1 keV (1eV = 1,6.
10°19))
6) Khi chiéu mdt chim &nh sangovtan & v = 2.10° Hz xudng b mat kim loai M thi thiy
electron b bat ra khvi bé mat va chugn dong Wi dong ring la 7,5.10"8 J. Hay xaatinh
tan  ngudng quangtién v, .

r 0 b
7) Khi chiéu anh sangéi A = 4340A vao & mat cac kim lai K, Ca, Zn thi kim lai nao €
xay ra hgu ang quapgiién ? Wi truong rpp xay ra héu ang quangdién, hay tinh éc do
electron At ra khoi bé mat kim loai. Cho bkt :

Kim loali K Ca Zn
Ngudng quangtién v, (s 1) | 5,5.16* | 7,1.16* | 10,4.16"
8) Hat electron khong an toc dau duoc gia ¢ qua nét hiéu thé U. Tinh U bét sau khi gia

0
téc, electron chudn dongung Wi budc séng 1A
9) Phat béu nguyén ly At dinh Heisenberg va chodbinhing hé qua duoc rat ra tr do :
a) Tinhdd bit dinh V& vi tri cia electron trong nguyér biét Av = 16 m/s.
b) Tinhdd bat dinh \é vi tri caa electron trong tia amrc véi v = 10° m/s \6i d chinh
xac (W van tsc) 1a 0,01%.
c) Tinhdo bit dinh v van toc caa qua bong ban cé ki luwgng 10g khi bay c6ivtri dugc
xacdinh chinh xac 0,01mm.
Véi cac $ li¢u tham kio :
1 Kich theéc cia electron vao khimg 10™%m, aia nguyénit vao khang 10*°m
[ Kich thuéc aia qua bdng ban vao khimg 5cm.
10)Hat vi md c6dd bat dinh & dong lrong bing 1%dong hrong aia nd. Tinhitsd giira hréc
séng De Broglie v bit dinh \é toa do Ax cua hat d6.
11) Cho bét do bat dinh @ toa d6 caa hat vi md king hréc séng De Brogliei@ né. Tinh
Ap/p aia hat
12) Giai phuong trinh séng Schrodinger chopthé 1 chéu :
a) Hay cho bét y nghia aia cac nghim.
b) Céc nghtm déu phu thusc vao $ nguy@n. Cho Bt ngudn ghc cia $ nguyén.
13) Hat ¢ trong 1 thé 1 chiu vai chiéu dai : a vi khi 0 <x < a thi & = 0 va khi x<0 va x
>athifG=ow.
a) Khi hat & trang thai n = 2. Xadinh nhing Vi tri ang Wi cuc dai va arc tiéu cia mit
do x&c sit tim thay hat.
b) Ung Wi n = 2 hay tinh x&c dtitim thy hat c6 \i tri trong khang : a/3< x < 2a/3.
c) Tim vi tri x tai d6 x4c sét tim thiy hat ¢ cac tang thai n = 1 va n = 2 la nmhau.
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CHUGNG 4 NGUYEN TU MQT ELECTRON :
HYDRO va ION GI ONG HYDRO

Pay la k¢ vi md c6 thit vadon gian nhit : hé cé mdt nhan va rat electron. B nhién i
thong tin tr hé nay ding phii tir phaong trinh song Schrodinger, wnig viéc giai phuong trinh
song la njt diéu vé cung phic tap, ta ch Iay két qua caa viéc giai phuong trinh vair két qua
d6 dé lam @ sd dé suy ra Wi nguyén & nhiéu electron.

4.1NGUYEN TAC PHEP GIAI PHUONG TRINH SONG SCHRODINGER DOl VO
NGUYEN TU H

.4 h? (0% 0%y 0%y
T Hy=Ey hay|- + + +Eqy |=E
v v y[ 8772m(6x2 0y2 0z° i v
Véi sy gan ding co th xem la nhan nguyénirtdeng yén va nh vay thé ning aia kg
ze?

Er =- V6l Z : ladién tich hlat nhan ; e dién tich a@ia electron ; r : khimg cach i tam

(nhan)dén electron.
Thong throng trong teong xuyén tam (la khi ﬁ1nang ch phu thugc vao khang céch r
gitta mot diém naodo - i la tdm \6i hat dang xét)dé don gian ngroi ta theong gii phuong
trinh song d6i dang ta do CiU. A
Véi : O, M lan luot 1a nhan va electronia nguyénit H

X =r singdcosy

y=rsingsing .
z=rcosf HM
r2=x2+ yz + 72 i
y ; z |
tg ¢ = va caadieu kién : 0sr < w r
X 6
0<@<n !
0<@<2n OL Y ' >
Lic 4y ham () theo cac lin &5 : r, 8, ¢ X/
Phrong trinh sdng Schrodingeraétthanh : Comimimm e

h2 [10(,0,,1(1 a _,0 1 0%
—— | =V ")+ ——=sinf— |+ +E E
8n2m[r2 ar( or rZ[sineae aej (S.n 20042 ]w =R

Phrong trinh nay 4t phac tap, dé giai nd, ngroi ta tach plrong trinh thanh hai ham :
w(r,9,¢)= N Op, (r)-ﬂ,m(91¢)
Vi N 2 hé 6 chuén héa fic dé : [ly(r,6,6) av=1

Oy (r) @ 1& ham chphy thude vao r nénduoc goi [a ham ban kinh hay ham xuyén tam.
@ m(6.¢) : 1a ham chphu thujc vao cac géc nén comiga ham goéc.
2 r
Vi Er = -ZTe nén tkt nang ch phu thuoc vao ham xuyén tam ma khéngupthuoc vao ham
goc nén khi Z thayioi thi ham xuyén tam thaj6i theo mot ty ¢ voi Z.

Giai cac ptwrong trinh nay talugc vo © cac nghtm, nhung ch lay nhitng nghém nao
thoa man 4diéu kién : chuiin hoa,don tri, lién tuc va Hru han (xemdiéu kién cia ham séng
trong chrong 3). Nghém tong quaty, ., tim dugc € la nghém aia phrong trinh séng
Schrodinger gi I§1 orbital nguyénit (AO tir Atomic Orbital). .
4.2.NGHIEM CUA CAC PHUONG TRINH — CAC K ET QUA THU DUQC :
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4.2.1.Cac n#c E : Tu pheong trinh Schrodinger téuroc : jw Pdv
2. me* Z? z?

—Tr e s 136 eV

V6i m : khbi luong aia electron = 9,1.18 kg = 9,1.1G%

e di¢n tich aia electron = 4,8.18 GGSE ; h: 6,62.18 Js = 6,62.18" erg.s
leV=1,6.18erg ; nJ N: lugng tir chinh ‘

U’ng Wi Mot gia ti cia n co 1 mrc nang legng E va ta thy cang gn nhan, ang hrong

cang thap.

4.2.2. Ham AOYnim

Voi ¥ 1a ham lién ép véi hamy Puogc E =

Cac $ luong | Ki hiéu Phin xuyén tam ‘
to D) Phin goc
n I m AO @l,m 0, ¢)
3
1/0]o0 1s 2[£j2 oP 1/2n
2h)
3
2|0 0| o2 (ZLY(Z-p)e-p/z 1/2Jm
ag
110 2p: \/%cosﬁ
3
211+ 2p i(i)zpép/z \/%sinﬁcosb
L] 2p ol \/Esinesinq)
4
3
300 3s ?35(50]2(27_18[)4. 2,02)ép/3 Yo\
3
0 3p, il 3 \/%cosﬁ
2 -p/3
—(—J (6p- p*) e’ \/? .
3014 3p, 81/6 | ag Esm@cosb
3 . .
1 3p, \/%smﬁsmq)
5
0 | 3q° ‘/Er (3co$6- 1)
1 3d,, ‘(s g \/%sinﬁcosﬁcosp
3 2 81@(%} p2 ép/3 15 _. .
1 3d,, \/%smﬁcosﬁsm:p
15 _. 2
2 3dxz_yz ‘/Er sin“@ cos?
[15 _. 2 :
P 3dy Ersm 8 cosp sind

0
Ghichu : @ = 0,53A (la ban kinh nguyénirtH ¢ trang thai binh tirong) Vépz%

4.2.3.Momendgng luwong orbital nguyén & (AO) M, hinh chiéu m, momen #& orbital :
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bay ding ladai lugng dac trung cho tang thai @ia electron trong nguyérr nhe nang
luong.. Gia ti cia M dugc xacdinh king : M =y/!{l +1) o
Vé6il O N : & luong tir phu (s lugng tir orbital) 1& hinh chiu cia momendong leong
trén ot phrong naado, nhr truc z cling han : M, = m.% (mUZ : & luong fir tir)

Vi doanh hrong aia fir treong ngoai mat nhiing gid ti n,l ¢6 tke nhu nhau @ nang
luong E t& thanh ¢6 nldu mic ning lwong khac nhau= dudi anh hrong aia tir truong dam
may electror@a quay theo rimg goc khac nhautihh hréng khac nhau trong khdng gian).

4.3.QUANG PHO PHAT XA CUA NGUYEN TU H

Tai sao khidun néng vt néi chung, nguyénatH noi riéng phéat radc xa ? Tai sao
quang pb phat » cia nguyéntt H |a quang pé vach ?

Nguyén # ch/ phat ra bic xa khi electronduoc chuyn tr mic ning krong cao ¥ mic ning
lurong thip.

O diéu kién thuong, electron duy ritt cia Hé trang thai ring hrong thip nhit ang W6i n
= 1 (trang thai © ban). Khi cung ép ning krong @un néng) cho nguyeérit thi electron nin
nang lrong d6 dé chuyén tir muc n =1 lén nic cao lon (nhrng mrc ning hrgng xa fat nhan

hon). Khi do (electrony mac n 2 2) ta @i nguyén t ¢ trang thai kich thich. Nimg trang thai
kich thich nay tit khong n vitng, electron co xuwong trs vé trang thai Bn vitng hon, trc
la tr& vé& voi nhitng mirc ning hrong thip hon va cwi clng to vé voi trang thai bandau
(n=1). Ung Vi moi budc nhay vé cia electron, nguyemtphat ra 1 bic xa va ta thuduoc 1
vach trén quang ghva ta trﬁy mot nguyén i c6 nhéu 4 | ;
muc nang lrong, dodd cé At nhidu budc nhay. Vi vay
quang ph gdm nhiu vach.

Ning lrong hy @a hic xa phét ra chinhamg héu $

|
b
-
E ; Déy Pfund =
1 I =
nang lrong aia 2 mirc nang Iu:ggg cao (Ié) vé ring hrong ! :Lw Day Brackett
: 2 -
£ Aan - hy =E.-E, = = = ' I n=3
thap (B). Nén : hv =E. - E (nt nC) T DAy Paschen
c -_1 = |
May=—= vaatyv== :Bson :
o y tv=" ¥ 9) iy heo
Pt % -R, &Ry hing Rydberg=100.678ch |[|f[|: P Baimer
C ,
:séséngD—RH(l—l) hayl—i—i nne
n? n? v R, n?-n?
Tuy theo lrdc nhiy cia electron t vé, ngroi ta phan
biét cAc day quang phvach khéc nhau : . B
+ Day Lyman : niing hirc xa phét ra dos chuyn vy DAy Lyman n=1
electrontn> 2 ¢n=1
= 1 _ 1 1 ) i
V=R|1-7| = AE =hcR,, 1—? ;A== Wi n_2 2 tatinkiugc A no :
c c \

rng VGi cac hréc séng trong nén tir ngaai .
+ Day Balmer:tn~> 3. n=2,laciy 4 tinhdugc tng Wi mién kha kién.
+ D&y Paschenét > 4 n=3 , I8y A tinhduoc tng Wi mién hong ngai
+ Day Brackett:tn >5->n=4 ...
+ Day Pfund :&tn> 6—-n=5...

4.4.CAC D LUONG TU n, I, m:
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Khi giai phuong trinh séng Schrodinger cho nguyért, cac é n, I, m xuit hién mot

cach tr nhién:
4.4.1.9 lwong tir chinh n:
" . ; 4 52 2
n [ N, n co nit trong béu thic tinh ring leong : E =- 2”2h';ne .22 136Z—(eV)
n n

Vay s lugng tr chinh n xaatinh mic ning hrong trong nguyénut n cang én mic
nang lugng E cang cao. Ngi ta ding dung gia frcia ndé chi 16p orbital (K, L, M, N,....).
Vi vay ciing ¢6 tié noi n biéu dién kich thréc cia nguy@nit. Do n cangdn thi khaing cach
trung binh éa electrontén hat nhan cangdn.

4.4.2.9 lwong tie phu | :

N6 phu thude vao lrong tir chinh ntng Wi 1 gia ti cua $ luong tr chinh n cé n giaitr
cua 9 lugng tr phu | va | bién thiéntr: 0, 1,....,n-1 (UN).

Ung Wi | = 0 ta c6 orbital nguy@nits (viét tit 1a : AOs) ;I=11aAOp;l=21aA0d ;|
=31aAOf ..........

S5 luong tir | xacdinh hinh dng aia cac orbital nguyénirt(AO) : Tuc la cac AOs du 1s,
2s, 3s,...tng déu c6 ding hinh &u, nhrng d nhién kich tiréc khac nhau,&luong tr phy |

con xacdinh momendong hrong orbital @a electron. M =/I(l +1)%1' Vi vay 5 luong tir

phu | con @i 1a s luong tr momendong lrong orbital. Va khi orbital c6 cung n va | thi cac
AO d6 ¢6 riing lrong king nhau. Theo théi queri oigudi ta gi AO & phan &p (phan &p s,
phan bp p,...)

4.4.3.9 lwong e tir m :

S6 lwong tr tir m phu thude vao 6 luong tir phu |, tng Wi 1 gid ti caa $ luong tir phu |
co (21 + 1) gia trcua $ lwong tir tir m, n6 bén thién & ( -1....0.....+]) ; & luong tir tr m xac
dinh sr dinh hrong trong khéng giant@ cac AO. Khi cott truong ngoai thi vect momen

dong rong M & trén $ c6 (21 +1) cachlinh hréng va gia tr hinh chéu trén 1 plrong nhr
<o h
phuong zla: M= m.z

Nhitng gia ti caia m trong cung @t gia ti caa | déu c6 cung ang lrong.

Mot AO duoc xacdinh i t6 hop aia 3 $ luong tr n,_I. m. Xacdinh AO nhr dia cH
nha.bé tién trong nling biéu dién truc quan ngoi ta ky hiéu| | @i la 6 lwong tir 1a ky hiéu
cua 1 gia ti cia m, khi cac @bdng ning (cé cung #ng hrong) thi dinh kn nhau.

Vidy: 3 3

m= 0 +1 0 -1
4.5.HAM XAC SUAT PHAN Bg") ELECTRON, BI EU DIEN AO VA HiINH DANG AO .
4.5.1.Ham xac sat phan k electron:

? piéu dién mat do xac sdt tim thdy electron quanh ot
diém naodé trc 146 mot toa do naodoé va vida chon tam nhan nguyérirtam gc toa o, nén
vay néu noi chinh xac & |1ﬂ|2th‘| phii noi : d6 1a mit do xac st tim thiy electron 4i 1 diém
naodd cach nhan Bt khaang r 1a bao nhiéu @im tram. DBiéu d6 din dén khi noi mit d6 xac
Suit tim thy electron thi lién quan ndu dén ham xuyén tam, IGay xem nhr 6,¢ khongdoi.

> 1a mit 4o xac sidt tim thiy electron trong th tich dV. iy xac sit tim thy
electron trong thtich dV la dx = |y|°dV. Diém d6 cach nhan 6t khaang r va ¢ cliu day
dr thi dén tich bp ciu la 4rtr®. Nén tié tich bp ciu la dV = 47zr?dr. Suy ra xac s tim
thy electron 4i [6p ciu d6 : dw= P2 4Ttr2dr. Vay dé biét xac sét tim thiy electron theo r
thi v& dw = 41tr®dr theorr.
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E ,
Vi du: voi ham 1y, = 2(5) 26— VsiHco Z = 1vath p=2 vao thi :
a,  2/m a,
_r _2r
W, = 2 e_é 1 _e” =17/ |2 _e” Vay Xxac sit tim thiy electron trong nguyén
et 2w T

2 2 2

té thé tich dVdéi voi ham 1s 14 : do= 4772y, |"dr. Vay : dw= 4773 e *dr :inge ar.
B a;
V& ham nay theo r tdurgc d6 thi ham xAc sit phan I electron éa ham 1s theor :

5 A
A2

. 0
0,53 A
Ciing trong tr, ta c6 cac hami) 5, Y4, Ys, !

Adnr¥isdr Admr 2y idr & Amr Pyl dr

4.5.2.Béu dién AO va hinh dang cac AO q q ’

Hinh dang cac AO phthuoc vao ham goc. Khi r khéndpi va 6, ¢ thaydoi, luc ay ta
c6 mit giéi han ma ti d6 xac sat tim thy electron ladn nhit. Ta $ xét 2 ham goc s va 2p

Nhan xét : khi ham géc c6 cung tma | va m thi ham goc ¢é cung 1 gia tr

*\/ 6i cac ham s déu coys =% : hing $ di voi moi phuong

Néu ta clon 1 goc, ¢ bt ky, k¢ OM c6 chéu dai 1 1& voi gia
tri cua O (Itc dy OM khongdoi) va vi ham nay khdng phthudc vao
6,9 nén khbénguu tién theo phong nao. Vi vy moi diem M déu
cach O mt khoang OM khdngddi nén &ip hop cacdiém M la mit cau
tam O. \@y ham W, c6ddi xing cu. Néu ta clon diém M ma OM =
bang wi khoing cach ma xéc dtigip electron nféu nhit thi mat cau’
d6 chinh la mat gidi han ma trénd6 xac sat tim thay electron ladn nhat.

* Véi ham g, :1/4i cos#= OM. V¢i O la tam lat nhan, M la vtri caa electron. Hinh
z T

dang aia AQ,; la qu tich aia M
-Khi 6=0=cosf=1= yp =\/E diém M khi d6 trang i A va OA=\/E
b4 41T 4
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-Khi9=9002>COSl9=0:>l/lp =0 -~ M nim¢g O AZ
A
- Khi 6=45° 50—£ -3 2 = 0B
- BRI B
Ta @i diém M licéy la B va ta thy OB = OA g 450 /
Vay B nam gita cung OA aa hinh tronduong kinh Z
OA. Khi 8 bién thién tr 0° dén 90 thi M \& 1én rira duong S

tron OA, réu ta cho hinh & xoay quanh trc Oz ($:0-2m) / o Y
~ V& dugc hinh @u duong kinh OA. Trong tr khi © bien y &« :
thién tr 90° - 180 ta € c6 hinh &u déi xang Wi hinh du !
trén qua nat phang xOy. , , ‘ ,

Do la mit gioi han aia xac st tim thay electron nkdu nhit
cuay, con gila AO p.

Ham songy | ,1a tich @ia hai hamlJ va ¢ goi 1a AO, chinh 1a ngléim aia phrong
trinh sdng Schrodinger.

Mdi trang thai @a electrondugc xacdinh king mbt ham ) vatang wi mdi ham séng
hay c6 nét sy phan b xac sit cua electron trong khong gian chung quanh. 34 86 the noi
Orbital nguyén # la mat gioi han khaing khéng gian ma trongd xac sut tim thiy electron
la 16n nhit (> 90).

Vi vy dang aia AO la ding aia ham goc, codd 1on aia AO ki phu thuoc vao hamd .
+ Y thuong goi tat 1a ham s (nh trénd& ching minh) c6 dng hinh 4u.
+ |, (cingda chrng minh) c6 dng "qua ta d6i"

dxy (dyz ; dxz) Xy
Hinh dgng cac AOp va cac AOd

4.6.SPIN QJA ELECTRON

Khi giai pheong trinh séng Schrodinger cho nguyént khéng xit hién s luong tir
the tu : spin m. Gia thiét vé& spindugc Uhlenbeck va Goudsmitra ra vao am 1925dé giai
thich cac @ kién thec nghém - vach kép déa quang pé phat x nguyén i.

Vao nim 1928 Dirac, nha Bamh Anh,da dra vao thugt twong déi caa Einstein, wong
dbi hod @ lugng tr va gii thich duoc sr ton tai cua spin electron, né ¢c6 momen spin

Ms = Jsls+1) %T VoI S :%. Va hinh chiu caa momen spin trén éhtruc dinh hréng (nhr z

chang han) c6do 16n : Mgy = ms.% véims=ts=+ %

Vay mdmendong lugng spin cli co the co 2 gia tr dinh heéng. Vay trang thai @a
electron trong nguyérnirtidugc xacdinh day du boi 4  lwgng tir: n, I, mva rg.
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Vi vy da c6 them khai gim v toa do spino (0 c6 2 gidtr: 0 = +%vao = %)

Cho nén ham séng toanashmé & trang thai @a electron con phthusc vao ta do

sping : w=y(r.6,¢0). Cotie viét: ¢(r,6.4,0) = w(r.6.6) xlo)
(toan pin) (khéng gian) (ham spin
BAITAP

Cho e - = 4,8 . 1G%don vi dién tich CGS ; 1 eV = 1,6 . 18 Joule.
1) Hay chirng minh : Tl ning dia electron trong nguyéir H duoc tinh theo B thic :
_g?
"
2) a) Tinh ring lrong ion hoa bng erg, Bing eV én dungdé ion hoa ndt nguyén & Hidro
(tec ning hrong cn thiét ¢é dem electronit n = 1dén n = ).
b) Tinh ning krong ay bing kcal cho 1 mol nguyért hidro.
c) XAacdinh hréc séng éa vach quang pé th ba trong day Balmer.
d) Xacdinh hréc song én nHit va hréc séng nb nhit trong day Bng ngai cua quang
phd H (day Paschen).
e) Tinh ning krong hirc xa khi electron trong nguyétt tH chuyén tir mic Es vé& mic E;.
3) Trong trdng hyp ddi véi nguyén & H, hay xaatinh caadai luong sau :
a)Nang lrong kich thich dingé chuyén e ir trang thai © ban 1&n tang thaitng v6i n= 3
b) Ning lrgng ion hoaié tach electror n = 3 (ti xaw).
c) Budc séngA khi electron chugntirn=3¥ n =2
4) Hay xacdinh cong tirc tong quatdé tinh cac wch givi han cho ion hidrogenoid (ion
gidng hidro).Ung duingdé tinh cac wch givi han cho cac day ghLyman, Balmer, Paschen
cia hguyénit H. Tir cac Kt qua thuduoc hay rat ra &t luan vé sr dich chuygn cia plo.
5) a) Khi nguyénit Li bi mit 2 electrors? tré thanh ion Lf*. Hay xacdinh 6 dai séngidi
véi vach pho dau tién thic day Balmer.
b) Hay tinh ang krong din thiét téi thiéu theo eVidé 1am hit electron condi cua ion LF*
khoi trang thai © ban.
6) Cho ring rong ion ho& ga nit ion hidrogenoid la 54,4 eV.
a) Hay xacdinh $ tha tu hat nhan Z éa iondo.

. . . . 0
b) Khi bict vach gisi han cwi cua pro phat »x doi vei ion d6 co6 lréc séngA = 2050A.
Hay xacdinh $ thir tw n aia mrc mang hrgng ma electron chiyn ti.

7) Mot photon cé ang luong 16,5 eV lam bay electron radimguyén tr H dang ¢ trang
thai @ ban. Tinh \an toc cza electron khi bay ra kihnguyén & do. , "
8) Trong not thi nghém ngroi ta cung @p mot nang lrong dip 1,5 kn ning lrong i thiéu

de lam hrt mot electron ra kbi trang thai © ban cia nguyén it hydro. Hi budc song
0 N
A (A) birc xa trong tirong hop nay tang bao nhiéu ?
9) DPéi véi nguyén tr H khio sat cac AO saul. o, o1 ¥an-
a) Hay & hinh ding cac AO trongtng ¢ trén.
b) Tinh ning lugng va momeriong lrong cho cac AQI6.
10)Tim khaing cach ning Wi gia tri I6n nhat cia xac sat tim electron ¢a nguyénit H ¢
trang thai o ban.

p
11)Ham song moatelectron éa nguyéntt H ¢ trang thai 2s la ¢, ,,= L(Z -p)e 2.
SNy
0 5 . \
Véi p =r1rla va @ = 0,53 A. Xacdinh nhrng diém arc tri cha xac sat. Vé do thi caa

P’ |yl theop.
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CHUONG 5 NGUYEN TU
NHI EU ELECTRON

5.1 NHUNG TRANG THAI CHUNG C UA L OP VO ELECTRON

Tada biét khi khao sat 18 vi md, 6t ca cac théng tinféu chi co tre lay tir phrong trinh
séng Schrodinger. Rbng trinh séng Schrodinger icks6 thé giai chinh xac cho & mot
electron, ndt hat nhan.

Déi véi nguyén & nhiéu electron, nlim wu cia @ luong tr ciing 1a viéc xacdinh cac
ham ) mé # nhiing trang thai chung @a toan b hé théng electron ta c 16p vo electron va
nhirng gia ti nang lugng E trong ting.

Nguyen tr nhiéu electrondon gian nhit 1a He. Tr phueong trinh séng Schrodinger :

H w=Ey. LOcy toan tr Hamilton : - 1
0 o o O h2 i \"“‘--»-.\
H=T+T,+U,+U,+U,, Voi: T =- 0,2 T2
8ﬂ2m R /
20 , 62 62 62 rl .\'\ /'/-
(O¢latoan & La place,0? ==—+—+—) Ry
0X gy? 972
0 2 2 2 . \ \‘
T,=- h .D% : Ul:—zi : U2:—Zi (U va U; lan luot
87r°m 1 )

. 2 .
la thé nang aia electron 1 va 2 tronguibng hrc cia hat nhan) ;u,, =re— . thé nang trong tac
12

tinhdién gitra 2 electron

Ta thiy trong béu thic, toan H phrc tap hon trong tirong hop nguyénid H nhiéu.

Trong nguyén:t khéng tl# c6 treng thai ca tld cia trng electron, rdi electrondéu co
nhizng trong tac @a nd Wi hat nhan va nfing twong tac gira N6 Wi cac electron khacVi
vay khi khao sat cho nguyénrtnhiéu electron (ntr He : ¢6 2 electron) thi ngi ta phii xét
toan [® electron (wi He phii xét cho @ 2 electron).Nhing treng thai chung cho toangb
electron pldi diroc md t béi nhitng ham séng phthugc vao ta: d cia tit ci cac electron

Nhr He : ham khéng gian cho He (chung 2 electnzmlde - ¢ing la @ia nguyénit He -
do mbt cach gn dling xem nhawang yén) 1a . = Y (ny, 11, my, mp, Iz, mp) =P (1,2)
hOé.C bléu dlén dl’él dang th d6 Cé\lu . (// :l//(r1,91,¢1,r2,92,¢2):(// (1,2)

Con ham song toan finaia He c6 dng : ¢ =y(ry, 61, ¢1,01,12.65.65,0,)

Phirong trinh séng Schrodinger khéngthidi chinh xac cho nguyéer hhiéu electron - ngay
cd He. Do Ay nguoi ta phii dua ra ndt md hinh naa6 dé giai quyét kho khin nay.

5.2.MOT SO CO SO
5.2.1.M6 hinh hut déc lap

Trong trong hop chung, mén dua ra ndt mé hinh naalo, khéng ti dua ra ndt cach
tuy tién. Mot mé hinh cho it van dé naodo phii it nhat dat duoc mot sb yéu du : Phii phan
anhduoc dic diém co ban cia vin dé vaddng thoi dua raduoc tinh khi thi caa mé hinh.

V6i nguy@n tr nhiéu electron, mt sb nha Bac hc nhr Bohr, Slater, Hartre, Fock, Pauli,

..da xay drmg nénmé hinh ¥ cac hit déc ldp hay mé hinh trong xuyén tammé hinh nay

mot mat phin anhduroc nhing dac diém o ban aia nguyénit phirc tap, mit khacdé phrong
trinh Schrodinger c6 thgidi dwroc. Két qua caa nguyénit nhiéu electron ma kn nay throng
dung la thanh gucaa mo hinh nay. ‘

Céc hat doc Iap : ngroi taxem mai electron chuygn déng déc ldp i cac electron khac -
méi electron chi phy thugc vao ngt trirong trung binh- trieong trung binh nay 1a trong ©ng
hop aia hat nhan va cac electron khahu vay s tuong tac gira cac electron (conilso Wi
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electrondang xét), ngoi tada ¢op voi hat nhan nguyénit Cac electron khac (coai) tao luc
day tong @ng S (con gi [a hiéu tng chin), con hat nhan gaydc hat Z.

Truong trung binh la ép luc aia hai lrc nay 1a : Z' = Z - S. Lady nguoi ta xem
electrondang xét chchiu tac ding byi mét luc duy nldt 1a trieong trung binh(tac hop lec
nay). Trén o s do, ngroi ta khao sat trng electron nb vao phrong trinh song Schrodinger
dé tim ra nting ham songluoc gi 1 ham séng @t hat, tec 1a nhing trang théi don
electron- nhirng orbital nguyénit (AO).

5.2.2.Nguyén ly khéng phan &t cac hat cung lazi — Nguyén ly Pauli

Déi vai cac hat vi mé, chiing ta xadinh chinh xaduoc qu dao cia nd, nir vay tai moi
thoi diém chiing tatéu theo ddiduoc no - trc 1a ta c6 th phan bét gitta hat nay Wi hat khac
mic du ching ding y nhr nhau — ta n6i cacahvi mé co tk phan bét duoc.

Condbi véi hat vi mé. Tir Heisenberg — tda khong th nao xaatinh duoc qu dao cia
né — nhr vy ta khéng th theo ddiduoc ar chuyén dong aia chiang, du la&nguyén ic - th
la ta khong tld phan bét cac tut vi md cung lai (cac ht déu la dién tr, cac ht déu la
proton,...).D6 chinh la Bi dung @ia nguyén ly khéng thphan bét cac hat cing lai.

Nguyén ly nay cé it hé qua rat quan tong trong véc xay drng ly thuyét vé cau tao
nguyén & cia cac nguyénitco tr haidién tir tro 1€n.

Vi rang céc ht vi md cung lai 1a khdng tkk phan bt duoc, néntinh chit vit ly cia hé
phdi khdng thaydsi khi ta hoan ¥ cac hut — vi rfu chi can c6 mét tinh chit naodé thayddi
ching hoa ra taa phan kit dugc céc fat cung lai !

Thé thi : |¢/(Q1vQ2)|2: |l//(Q2,Q1)|2
Véi : ¢ 1a ham séngi@ toan b nguyén i c6 2dién tir, ou, o 1an heot 12 Vi tri caadién

tre vae = ¢(a,9)= * ¢,

Truong hop : @, 0,)= +¥(do.qy) , ta n6i 1aham séngdoi xing, vi khi hoan v 2 hat
ham khéngioi dau.

Con trong trong hop 1w (ay,g,) = -¢(a,.q;) , ta ndiham séng pdn déi xieng, vi khi hoan
vi 2 hat hamdoéi dau.

Vay ham song toan gim mé & trgng thai @ia hé nhiéu hat chi cé thé [a hamdsi xiing
hogc ch ¢6 thé 1a ham plan doi xing.

Ly thuyét co lugng tir khdng cho it loai hat vi md nao ién tir, proton,...) nghim
dang laai dbi xng, laai hat vi mé nao nghim ddng laai phan déi xang.

Thuc nghém cho bét : nhitng ham séng toan ph mé & nhing hé dién tr phii 1a
nhizng ham plin doi xitng. Nhu vay, dbi véi He ching han @ @(ay,0,) = -¢/(d2,ay) -

Tir biéu thirc nay, dn dén hau qua 1a : Trong ndt nguyén & nhiéu dién tir, ¢ moi trang
thai don dién tr (dac trung bsi 4 5 lieong tr) chi co the coldién tr duy nkit. Bidu d6 cé
ngha la tang thai @adién tir thir 2 (hdic thi n # 1) trong cung rét nguyén i phai khac \oi
trang thai Gadién tir thir nhit — vi ring g str 6 2dién tir gibng y nhr nhau 4 8 lugng tr thi
trang thai @ia no plai khdngddi diu khi ta hoan ivi tri 2 hat.

Chua y &ing : mdi trang théaidon dién tr tirc 1 mst ham song - B dién vé mat toan
hoc, con tinh chit vit Iy van khéngdsi khi ta hoan yvi tri 2 hat.

Diéu suy ra nay, vaoam 1925 ling thrc nghém Paulida dua ra nguyén ly - @ la
nguyén ly ngai trir mang tén 6ng - woc khi ly thuyét pheong trinh séng Schrodinger dai
(1926).D06 la : Trong ndt nguyén # nhiéu dién tr khong tlé co 2dién tr ma tng thai aia
changduoc dac trung bsi cung tip hop 4 9 luong tr n, |, m, nhe nhau.

Ta thiy nguyén ly ngei trir Pauli ch la mot hé qua caa tinh clit phan déi xtng dia
ham soéng toan ph.

TOM lgi :

M&i dién tir trong nguy@nit nhiéu dién tr, mot cach gn ding co ti xem ladoc lap
trong mdt trudng lec chung 1a Z’ = Z — S. Khly ta ndidién tir ¢ trang thaidon dién tir (mdi
trang thaidugc dic trang bing 4 $ luong tr). Tuc 1a xemdién tir dang khio séat nix 1 dién
tar duy nHit va nhan céuc hat Z'. Mdi trang thaidon dién tir duoc biéu dién bsi mét hamy .
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Néu i ¢, (g,) 1a ham séng toan ph ciadién tir ey ¢ vi tri gp (ny, |y, My, mgy).
W,(q,)1a ham song toan ah ciadién tir & & vi tri gp (N, 12, M, Mey).
¢(0,,9,)1a ham song toan gh.
Theodinh luat x4c sit : |<//(Q1’Q2)|2 =|41/1(Q1)|2|l//2(Q2)|2-

Vay @(a1,92) = 11 () ¥2(a2)
Theo 1§ qua caa nguyén ly khéng phandbicac fat cung lai :
#(01,92) = —¢(dz2,th) = -¢1(a2) ¥2(ar) ‘
Theo nguyén ly abng chit trang thai thi nghim toan phn 1a :
¢(a1,92) = N[ (a) 2(d2) =@ (A2)¢2(ay) -
Dungdiéu kién chuin hod, cling minhduoc hé sé chuan hoa N :%.
Vay ham song chung :¢(q;,qy) =%[¢’1(Q1)1//2(Q2) =1 (A2)¢2 ()

(T ham séng toan ph nay ta thy khi 2 dién tr c6 cung chung 4dsluong tr tirc 1a
W, (9,) =w,(9,) thi ¢(q,,q,) =0 = Mat do dién tir ludn ludn king 0 : vo ly)

Ham séng chung mé trang thai @ia ai I6p W electron lang tich cac hardon electrong
trén.

Connang krong E @ia toan I cac electron trong nguyért t chinh la mng krong aia
nguyén & - & bang ©ng ning keong cac electron £ E=YE =E +E,+..+E,

N6i tom ki, phwong phap gn ding nayda cho phépia viéc gidi phirong trinh Schrodinger
cho F¢ n electron thanh ¥t gidi n pheong trinh sdng Schrodinger che Hon electron(nhu
H).

Vi vay, ding nhr H, cdc ham séndon electron ang duoc goi la AO. Hamy(r,8,4)
cho mdi trang thaidon electron @ng dugc tach thanh 2 gim : ptan xuyén tam va g goc
(nhu H), vi viy cac AO ding c6 hinh dng trong tr nhe H (AOs : ¢6 dng hinh éu, AOp : ¢c6
dang hinh ga t,...).

Ciing nhr H, dé xacdinh mdt AO ciing én 3 $ lugng tr : n, I, m Bn luot 12 & lwong tir
chinh, ph va tr. Cac $ luogng tir n, I, m ding béu dién & I6p, phan ép va s dinh hréng
cua AO trong khéng gian.

Condé xacdinh trang thai @a electron, ngoai 33duong tr trén én cé $ lugng tr tha
tu - $ luong tir spin m, $ nay c6 2 gia frla : + Yo va - %.

5.3.GIAN PO CAC MUC NANG LUOQNG TRONG NGUYEN TU NHIEU ELECTRON

Trong nguyén:i nhicu electron cac electronchuyn dgng trong nét truong thé U
khéng plai la trwong Coulomb néndng krong aia ching khéng ning ph: thusc vao
lwong & N ma con ph thusc vaods lén aia momendsng heong - tic 1a phy thugc vao §
luwong tr phu | nira. v. Y-

D6 lon aia cac nic ming hrong E duoc xacdinh bing quang 08 6p  6d  6f
phd nghém va gin d6 ning lugng aia cac AO tuan theo quyid Y-5s “5p 5d  5f
Klechkowski sau o T

Vi vay cac AO 4p theo th tu ndng hrong ting din < 14 : 4s 4p C4d 4

1s 2s 2p 3s 3p 4s 3d... vgs\gp 3d
Quy tic Klechkowski con gi la quy ﬁc n + 1| : tc la khi AO nao co ~. .

(n + 1) cang nh thi mic ning leong aia né cang tp, khi (n + 1) Bing w2s 2p
nhau thi nic ning lwrong thip hon 1a mrc cé n nlb hon. Thi di nher ‘13
miac3dcon+1=3+2=5 trong khitm4scon+1=4+0=4,vi -
vay dién tir S5 vao 4s tréc khi vao 3d. Mc 3d va 4ptéucon+1=5

nhungdién tr s vao 3d (c6 n = 3) e 4p (cO n = 4)
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5.4.CAU TAO ELECTRON CUA NGUYEN TU

Su phan b cac electrorvao cac phanép (nl) goi [a ciu hinh electronngudi ta biéu
dign mdi AO (khdng gian) Bng mdt 6 vuéng, khi cac AO céang lrong khac nhau thi cac 6
vulng - con gi la 6 rgng tir - duoc V& roi ra, con khi cac AQIong ning - ¢6 Ang hrong nhr
nhau - thi cac 6 vudniyroc V& dinh [én nhauDé biéu dién mot electronngudi ta V& mot mii
téndi Ién (1) hoic di xudng (|) vao trong AO. Va theo quyit (Hund 2) electronao tirge thi
c6 spin = + Y% ngla la c6 nidi téndi Ién trréce.

Cau hinh electron l&r phan 16 cac electrorvao cac AO &tuan theo ot s6 nguyén ly
va quy fic sau :

5.4.1.Nguyén Iy &#ng bén :

Trong ndt nguyénit nhicu electron, cac electrorsé dién vao cac AO theo s ning krong
tor thap dén cao.

(Thtr ty niing rong tuén theo quyit Klechkowski).

Vi ds: dién tir vao 4s troc, khi 4sdaday dién tir thi mbi vao 3d).

5.4.2.H¢ qud cia nguyén ly khéng phéan Bt cac hut cung laei - Nguyén ly ngei trae Pauli
Trong ndt nguyénat nhiéu electron, khéng thcod hai electrorcd cung chung 4dslirong

tue.
Nghia 1a réu c6 2 electrorta gibng y nhr nhau 3 & luong tir thi bubc & luong tir thir 4
phai khac nhaubiéu nay dn dén mgt AO chi chira i da 2 electron ¥i spin ngroc chiéu
Ciing nhy nguyén ly nay, chang ta cééttinhss electrontsi da trong nat 16p :
- Ta bét tng Wi mot 16p the n co n phandp |, | co giatitr 0, 1, ...(n — 1)
- Mot phan ép | c6 (21 + 1) AO (6kong tir)
- Vay ang wi mot 16p thir n thi $ AO trong bpn 14 :

n
D @+1)=1+3+5+..+(2n-1).
1=0
Pay la ép $ cong Wi cong sai 1a 2, c6 ndshang, $ hangdau u, = 1, $ hang cbi u, =
N(u +up) _n@+2n-3) _ -
2 2

2n-1. Nénéng $ AO trong ndt Isp nla :s=

- Ma mot AO chra i da 2 electron.

Vay s electron éi da trong not I6p n 14 : 2R

5.4.3.Quydc Hund:

Khi electronphan & vao cac AQisng ning thi electron &dién nhe thé ndodé tong spin ec

Vide:oo2p (MM

5.4.4.Twng thai kén cia giu hinh bdo hoa

Nguoi ta nhin thiy rang cac khi Mim (tnr He) déu cé du hinh electrord 16p ngoai
cung 1a : nénp’. Vi vay nguoi ta goi nhitng nguyéntt c6 cu hinh 8 electroiy 16p ngoai thi
rat bén - né tuan theo quyit bat tr : c6 8 electrory 16p ngoai clngday 1a du hinh n nhit
ma cac nguyénrtmun dat duoc.

Dua trén g nhan xét \& ciu hinh @a cac nguyénitva cac ion ngoi ta nhin thy cac
cau hinh electronén :

+ L6p ngoai cung ¢ 8electron :meqo6 - bén nhit

+ Lop ngoai ciing c6 18electron “mgd® nd™® (hay (n-1)d°)

+ Phan &p b&o hoa : phamsp chraday electron : f, o' ,..

+ Phan &p ban bao hoa : phaégd chra 1/2 $ electron i da P, ...

5.4.5.Giu_hinh electron: Sy phan b electron vao cac AO tuan theo cac nguyén ly va
quy tic ¢ trén, én chd y 1a khi it theo thr tu ndng lrong khéng kn lada ding i ciu hinh
electron,ciu hinh electron pli sap xép theo thi t I6p tr trong ra ngoaiva khi nguyénit
mdt electron né & mat electrong l6p ngoai teegc chr khdng plai mat electrond mic ning
lwong cao nht.

Trong nmdt sd trudng hop, dé duoc trang thai du hinh electron én, c6 tié pha W& mot sb
nguyén ly, quifc trén.

dal.
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Vi du nhr viét ciu hinh electroni@a Cu (Z = 29). Twéc tién ta vét theoding quy fic
Klechkowski (theo mic riing lrong ting din ; 18 25 2° 3¢ 3¢° 4¢ 3 - Ciu hinh electron
phai 14 : 1€ 2 2p° 3¢ 3p° 3d’ 4<°. Nhung mirc ning leong aia 3d ap X1 4s vadé cho riing
lwong a1a G nguyén i duoc arc tiéu (kén nhat) thi licay 1 electrontt 4s § nhay sang 3dié
duoc diu hinhding @a Cu ¢ trang thai © ban) 1a : 18 2 2p° 3¢ 3p° 3d'°4s". Lic nay ta
thiy ¢ 3d aia Cudat dugc phan Bp b&o hoass bén hon ciu hinh d@. Khi Cu mt 1 electron,
né $ mét electrond phan &p 4s va c6 &u hinh CU : 1€ 2¢ 2p° 3¢ 3p° 3d™° Tuong tr, dé
dat cAu hinhban b&o hod 3d thi du hinh electroni@ Cr (Z = 24) trang thai © ban $ 14 :
1 2¢ 2p° 3¢ 3p° 3 49

Cha y 1a trong @t nguyén ir, dé dat cau hinh n electron c6 th chuyén tir micc ning
luong nay sang &t ning rong khac khi cac irc ning hrong d6 xdp X nhau,thdng throng
la (n - 1)dS ns hdic (n - 2)fS (n-1)d vachi chuyén duoc 1 electron

Cau hinh electron va tinh éhhoa tvc aia nguyénit cé mvi lién hé rat 1a khing khit:
Khi nguyén t nay pfan tng (hdic khdng pln ang) wi nguyén & khac thi bdc cac nguyén
tr phai tién gan lai v6i nhau, nleng din ¢ mirc @6 nao ? Cac nguyérr khong tkt xam ntap
sau vao nhaduoc vi nhr vay cac electron (mandié¢n tich am) a@a cac nguyénut st day
nhau theodc tinhdién, nhr vay chiing chda gan dé 16p ngoai, cungain la 6p sat bén ngoal
tiép xuc nhau, 10y 5 c6 hai teong hyp xay ra : hdic 1a c6 & phan 16 lai cac electron, nit
la 1op electron ngoai cling sao ching lrgng toan phn cia ching gim - Iu0ay ta ndi chung
phan ung Wi nhau, hdc la cac electronua cac nguyénutkhong tte phan 6 lai dé giam
thiéu ning hrong toan phn - ching khéng pim tng, ching &day nhau. Nix vay ta tHiy tinh
chdt ciia nguy@n i phy thusc hoan toan vaodu hinh electron, nft la Iép electron ngoai
clng vi vy chi cin biét sd dién tich it nhan Z éa nguy@ntt naodé, quado viét ciu hinh
electron, 8i dua vao &u hinh electron ta c6 &y doan tinh cht héa ke cia nguyéntt dé
ma khoéng B c6 nguyéntt d6 "trong tay". \y tinh chit hoa e aia mgt nguyén & phy thusc
VAo 2 Yu 10

- Cau hinh electron, nit 12 16p electron ngoai cling

- Nang heong lién ket cia electron ngoai cungdv nhan néu ning lwong lién Kt nay
cang bn thi electron ngoai cung cang mhan gir chit, nguyén t s khé mit electron va
nguoc lai. Yéu t6 nay hi phu thubc vao krc hit aia hat nhan vaé l6p n.

Vi du : Mgt nguyencﬁ M c6 Z = 11. Hay cho Bt bs s lirong t cia electron c6 mic
nang hkerong cao niat va tinh clat hoa e chinh @ga M ?

M (Z = 11) ¢6 éu hinh electron : 22¢ 2p° 3 [A] .

Electron cé &ng lwong cao nhit roi vao 3¢ nén electron nay cé caé krong tir : n = 3,
=0, m=0,m=+1/2

Vi M c6 1 electrony [6p ngoai cung nén Méddang nat 1 electron nayé c6 ciu hinh
l6p ngoai (n = 2)Ytuoc 8 electron, vi & M co6 tinh clit caa mdt kim loai dién hinh, trc c6
tinh khr manh va cé héa irl

5.5.PHUONG PHAP SLATER XACPINH AO va NA’NQ LUONG ELECTRON
Tu thuc nghém, Slaterda tim ra nkng ke thirc gan dang dé xac dinh ham ban kinh
Z*r
- N2 2
On(r)=cr™le ™» va E-=- (Z)z =
(n*) 2ag

~ n*: lwong tr higu chinh ; 22 =Z -S  (Z dién tich hat nhan, S :dng higu tng
chan), Z' : dién tich héu dung

. . 2 0
c:hing o ; &= h = 053A (ban kinh nguyénitH theo Bohr)
am® me?
, 2
Néu tinh ring lrgng theo eV thi : E= -13,6(.2—) (eV)

(n*)?
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Bang cach kin thién cac gia trcua n* va S, sao cho E cé gia tiee tiéu, Slaterdd dua
ra cac gia ir: ’

- Véi n* phu thuoc vao $ luong tir chinh n nlr sau :

n 1 2 3 4 5 6
n* 1 2 3 37 4 4,2

- Hing & chin S king ng cac i s6 chin do ting electron gay ra: S 3 o;

Véi 0;: h¢ s chin cho fing electron conal Ién electrondang xét. Nu gi g 1a
electrondang xét, thi €la cac electron coniltrong nguyéntt. Méi electron egay nén Hiu
ing chin 0, dugc tinh nhr sau :

- Trudc tién chia cac electron trong cac AO theo cac nkam:

|1s| 2s 2p| 3s 3p| 3d 4s 4p 4d [f 5s Gp

Nhu vay ns va np : cung &t nhém ; nd : riéng Gt nhom ; nf : riéng @t nhém, vi @
nhue nhém 3s 3y phia trong nhom 3d, nhém 3d & phia trong nhém 4s, 4p.
- Hiéu tng chin cia cac electron i 1&n electrodgng khio satdugc tinh : )
* Cacdién tr g o phia ngoai electro@ang khio sat ¢ khong gay hiu #ng chin
nao cho cac electranbén trong ngia la cac e nhom ngoai ¢a g thi 0;,=0 .
* Mdi electron gcuing nhonvéi electrondang khio sat ess gay ra héu ing chin
o, = 035 trir khi @ va g cing thic nhdm1s thi electron nay gay raghiung chin cho
electron kia lao;, = 03
* Moi electron @4 nhom phia trong:a electron gdang khio sat € gay ra héu
ung chin 1a 0, =1. Trr khi thaa man @& 2 diéu kién : electrondang khio sat ¢ thusc AOs
hagc AOpvacac electron go ngay bp lién ké Vi electrondang khio séat g(tarc An =1, v6i
n 1a $ lugng tr chinh) thi & gay ra hgu izng chin la o, = 085
Vidy:
1/ Viét ciu hinh electroni@a Argon (Z = 18)
2/ Kali c6 Z = 19 - éu hinh electroni@ Kali duoc suy tr Argon khi thém ép mot
electron .
a/ Tinh fing krong aia dién tir thém vao fu dién tr iy vao AO 3d
b/ Tinh ring rong aiadién tir thém vao Bu dién tir iy vao AO 4s
¢/ Suy ra au hinhdién tir ben aia K.
Gidi : 1/ Giu hinh electroni@a Ar : 18 25 2p° 3¢ 3p°
2/ Vi K
a/ Neu dién tir thém vaod AO 3d : Electrontang xét la electron 3d tha nhém
ngoai cling va co 18 electrontrongdéu gay nén idiu ang chin 6, = 1 nén S :Zo-i =18.1
=18
Nén: Z2=Z -S =19-18 =1 ;cons3
Vay nang lrong réu electron thém vao tha AO 3d :
N ) PO G
Bsg= --—4-136=-—-136=-15%V
(n*)Z 32
b/ NEu dién tir thém vaos AO 4s @ ¢ Ll 4s ’
- CO 8dién tir 6 3s va 3p coAn =1 nén noi electron gay ra Bt hiéu tng chin
o, =085
- COn ki 10 electron céAn = 2 nén ndi electron gay ra it hi¢u ang chin o, =1
NénS=8x085+10x1=168 Z2'=Z2-S=19-16,8=2,2
Electron ¢ & 4s nén n* = 3,7 = nang hrgng réu electron thém vao tha AO4s Ia :

1\2 2
Ess= -136. ((Z ))2 = —13,6.(%) =493V
n*
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¢/ Vay: dién tir cudi cua K $ vao AO 4s do < Egqg

BAI T AP

1) Ung Wi nguyén & nao, orbital 4s, 4p, 4d c6 cungngy hrong, nguyénit nao cac orbital
d6 c6 riing lwong khac nhau ?
2) Trang thai @a mbi dién tir sau, tang thai nao cé thchip nhan duoc :
a nN=3;1=0;m=1;/g-1/2 b) n=2;1=2;m=0;gm+1/2.
c) n=4;1=3;m=-4;0¥-1/2 d) n=5;1=2;m=2,m+1/2
e) n=3;1=2;m=-2;y4¢-3/2
3) Trong bt nguyén i c6 Hi da bao nhiéu electroimg Wi :
ayn=2 b)) n=2,I=1 ¢)n=3,I=1,n0= d)n=4,1=2, m=1,gm+%
4) Chi ro sy khac bét giira 2 electron abi cia mbi nguyén tr sau : Na, Mg, F, Ne
5) Mot nguyénir cé 2 electron K, 8 electron L va 5 electron M. Xath :
a) SO tht ty nguyén .
b) S electron s, p, d.
c) Sb proton trong nhan.
6) Dién tr cuwdi cua nHing nguyénd cé lan luot cac $ luong tir sau, xacetinh cac nguyént
do:
ayn=2,I=0,m=0,pr-1/2 b) n=2,1=0,m=0¢m-1/2
c) n=3,l=1, m=+1,9m-1/2
7) Viét ciu hinh electron i@ Br, Bf, Br . So sanhi¢ bén cia Bf va Br'. Bang thrc
nghiém do bén dy dugc nhan thiy nhr thé nao ?
8) lon M 3* 06 du hinh electrondp ngoai cung la : ....3dXacdinh Z ia M.
9) Tinhdién tich hu dung déi vai dién tir cudi caa nguyéntt Na (Z = 11) va &a nguyénit
Mg (Z = 12). Tr d6 so sanh ban kinhia 2 nguyénit doé.
10)Cho Ni (Z = 28) va Cu (Z = 29)
a) Viét ciu hinhdién tr caa Ni va Cu.
b) Tinhdién tich héu dung aia 2 nguyéntt d6 dbi vai dién tir ngoai clng.
c) So sanh ban kinhia 2 nguyéntt do.
11)Dung quy fic Slater tinh #ng lwong aia dién tr ngoai cung ¢a Na (Z = 11) va K (Z =
19). Tir d6 so sanh tinh kim &b ctia 2 nguyéntt do.
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CHUGNG 6 HE THONG TUAN HOAN
CAC NGUYEN TO HOA HOC

Tir thé ky XIX khi nguoi ta biét dugc khaing hon mot nra $ nguy@n é so i hién nay,
nguoi ta nhan thay tinh chit cia nbt 6 nguyén é c6 tinh trong tr, lai c6 phin khac in
nhau. Ngroi ta @ ging phan lai chung, midn tim sr lién quan gia tinh clt caa nguy@né
véi mot thuoe tinh naaid aia nguyend Noi theo goc anh toan loc, ngroi ta mLﬁn t|m ot
ham $ 1a tinh clit caa cac nguyénittheo ndt bién 5 ndodo va naroi ta da & ging tim
kiém bién 5 nay.Dén Mendeleep, 6nda chon bién ) 1a khdi lugng nguyénit, va phat biu
dinh luit mang tén 6ng :dmg k¢ thdng tuin hoan cac nguyém héa ke (HTTH) ngay nay
ciing trén o sd caa hing do dngité ngh.

6.1PINH LUAT TUAN HOAN :

6.1.1Pinh lugt tuan hoan Mendeleep

Tinh chit cia cac nguyénadt cing nhe thanh plan va tinh clit cia cac lp chit cia
chang ply thusc mst cach tuin hoan vao wng krong nguyénit cia ching

Tu ngi “ trong lwrong " llca ay dé chi khoi Iu:ong

Nhu: vay néu sap xép cac nguyéndttheo chéu ting din khdi luong nguyén & thi qua
mot s nguyén & nhit dinh, c6 & lap lai nhiing tinh clﬁt hoa e oo ban. Nhung réu lay
chiéu ting din cia khbi lvgng nguyént 1am nguyénic sip xép thi trong nét sb truong hop
phai doi chd mot sb nguyén é dé dam bio tinh tuin hoan nir Te va I, Ar va K, Co va Ni.

Vi vay mdi nguyén & phai c6 mot vi tri nhit dinh cho phu bp véi tinh chit cia nguyén
t6. SO chi vi tri cia nguy@nd nay trong HTTH gi [a ) thir tw hay $ hiéu nguyéni Z.

DPén naim 1913 Van Del Brook néu |&nagihiét 1a dién tich hat nhan @a bit ky nguyéen
t6 nao ding hing $ tht tu trong HTTH. Ging rim d6 Moseleyda ching minhduoc rang do
dai séng @a tia X ph: thusc vao $ thir tr caa nguyéné trong HTTH vading king Z, ding
dang king gia ti dién tich drong aia hat nhan nguyénit cia nguyénd. Vay thi cac nguyén
t6 dugc sip xép theo chdu ting aia Z vadinh Iuat tuan hoan hén nay radoi.

6.1.2Pinh lugt tugn hoan hién nay:

Tinh chit cia cac nguyéndtcing nhe thanh plin va tinh clit cia cac nguyénstva hop
chdt cia né phe thuge tuan hoan vao é dién tich it nhan nguyénit (cing 1a 9 ther tw) cia
nguyén & do.

Ta thiy khi Z ting thi $ neutron @ng ting, din dén khdi luong ting nén Mendeleegé
dua ra nhr dinh luat caa dng, nleng vi $ proton va neutron khongrtg theo mot ti 1¢ nhit
dinh nén cé niing ngai 1é¢ ma tada ghi nfn.

Dya vao $ dién tich hit nhan nguyénut - d6 1adiéu arc ky quan tong, ngroi ta xac
dinh dugc cAc nguyéndtcon chra tim ra, nix biét chic gira H c6 $ khdi bang 1 (c6 Z = 1)
va He c6 8 khéi bang 4 (c6 Z = 2) khong thcd mot nguyén i nao khac

Nhung khi xacdinh tinh clit caa cac nguyenotblen d6i tuan hoan theo Zing chra
phai 14 d& kham phé ra nguyén nhakachién trong tuan hoan.

Tai sao tinh cht cia cac nguy@nétlai bién d6i tuan hoan theo Z ? Trong khi il
bién doi ddng bién tir nguy@n & nay sang nguyér khac tr 1 dén 110 ?

Mot nguyén é trung hoadién thi Hng $ electron Bng Z. VAy thi phii chang tinh clat
hod hc cia nguyénd 1a do bp vo electron ? T cac clrong tnrée ta ding da biét, tinh chit
cua cac nguyéndtphu thusc vao du hinh electron vaamg luong lién Kt caa electron i
nhan, nt & 16p vo electron ngoai cung. Ehhi liéu tinh chit tuan hoan éa nguyénd phai
ching phi thubc vao du hinh electronia lop ngoai ciing ? Theo thétyciu tao nguyéni, ta
lai thiy s electron éa l6p ngoai cung & 1ap di lap lai tr 1 - 8 electron (chco $ 16p ting)
khi Z tang — phu brp voi tinh tudn hoan @p di lap lai) tinh cHit caa cac nguyérbt

Vay thi ar bién dsi tuan hoan tinh chit cia cac nguyéndtla do s lap di 1gp lai tudn
hoan ¢iu tzo I6p electron ngoai cinbay ndi cach khac : & tric electroniga nguyénit caa
cac nguyénd la o s dé xay drng HTTH.
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Duva tréndinh Iuat va tuan theo 6t s5 nguyén ic nhit dinh, ngroi ta dd dua ra 5 dng
bang :

+ Dang ngin kiéu 6 @ :

+ Dang dai keu 6 @ : Hai cang nayduoc in trén bia éng va dung pb bién hién nay.

+ Dang kic thang

+ Dang vong xoe

+ Dang tronéc. Ba ding sau nay tuy c6 & s vu diém riéng nheng it dugc dung vi
khong thidn tién khi sr dung

6.1.3.Nguyéndc xay deng HTTH :

Nguyén nhania sr tuan hoan tinh cft cuia cac nguyénittada bt 1a do bp electron
ngoai cung qudt dinh, nén du 1a theodbky dang bing nao, khi xay dng bhing HTTH, ding
phai ch ydén 1op v electron vi gy ludn tuan th theo 3 nguyénit :

a) Mai nguyén é chiém mot 6 theo th tw Z ting din tir trai sang phi va tr trén
xuéng dréi.

b) Céac nguyén& ma nguyénit caa chiing cé cingidép electron (cungdsluong
tar chinh n)duoc xép cung nat hang (chu ¥)

c) Céac nguyén& ma nguyéntt caa ching cé & electron hoa trbing nhaudugc
xép thanh not cot. Mdi cot 1a mot nhém

(SH electron hoa trla $ electron cé th tham gia trong pin tng hoéa hc, dugc tinh
theo 1 trong 2 céach sau : Bunelectron céi cuing théc AOs hay AOp thi&electron hoa ir
bang ©ng 9 electrons |6p ngoai cuing. 2) con khi electrondieting i vao AOd hdc AOf
thi & electron hoa trbang ng $ electrons 16p ngoai cung vadselectrond phan bp co
muc ning hrong cao nht)

6.1.4.Giu tric gia bing HTTH :

Néu cit 110 nguyénd theo thir ty tir 1 — 110 theo chusklip lai cac tinh cht ta $ duoc
7 hang, hangd la chu k.

Vay chu k 1a mpt ddy cac nguyénstsip xép theo 8 thir tw ting din, mo dau la mjt
kim logi dién hinh, cdi & mgt phi kimdién hinh va Et thic 1a khi hém.

Néu néi theo thuét cdu tao nguy@nir thi chu k 1a tip hop cac nguyénstma nguyéni
cia ching c6 cungsslép n

n=1:Chuk1(opK);n=2:chuk2(lopL);n=3:chuk3(lopM);n=4:chu
ky 4 (Iop N), ....S) thir tw caa chu K duoc viét bang £ A rap.

Vi dy nguyen & CI (Z = 17) c6 éu hinh electron : £2¢ 2p° 3¢ 3p° nén nds chu ky
3 aia HTTH vi no6 c6 3dp electron

S nguyén d trong ting chu k : Vi kién tric eia HTTH nhr trénd&dé cap, trén o so
cua diu hinh electron, nén dhchu ky co mdt s6 nguyén & nhit dinh (xem gii thich trong
phan 6.2.Sr tuan hoan trong kin trac electron ga cac nguyéns)

Chu k 1 cH c6 2 nguyén&ting wi cdu hinh 1$va 1$.

Chu ky 2, 3 ndi chu kj c6 8 nguyén& Chu K 4, 5 ndi chu ky c6 18 nguyénét Chu
ky 6 c6 32 nguy@rit Chu K 7 dang d dang

Nhém :Cac nguyénd c6 tinh clt gibng nhaudugc xép thanh 6t doc, goi 1a nhom, ky
hiéu bing $ La ma. HTTHduoc chia thanh 8 nhom trungivsd electron nHiu nhit caa l5p
ngoai cung.

Nhém 1a &p hop cac nguyéndtcé mrc oxi hod @rong cao nht bing nhau. i nhém
chia lam 2 phan nhom, phan nhémap hop cac nguyéndttrong nbt nhom co tinh cht hoa
hoc gibng nhau.

Theo thugt ciu tao nguyénit : nhém la tip hop cac nguy@nstma nguyénit ciia ching
c6 cling 6 electron hoa

Phan nhom ladp hop cac nguyénst ma nguyén:it ciia ching cé éu hinh electrony
|6p ngoai gbng nhau(chi khac nhau &16p)

6.2.9 TUAN HOAN TRONG KI EN TRUC ELECTRON CUA CAC NGUYENTO :
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- Vi chu ky gdm nhitng nguy@nd ma nguyéntt cua ching c6 cungddép electron, ch
khac nhaw sd electron @a cac &p bén ngoai, nén & khi hinh thanh rt [6p electron i
lai xuat hién mot chu ky méi. S tha te chu ky triang 6i sb 16p electron. Vi @y mdi chu ky
phéi gdbm mot sd nguyén & nhit dinh tng Wi sb electrondién vao bp bén ngoaiit ns' dén
np’. Nén ta @ dang gii thich i sao chu k 1 cé 2 nguyéndt chu 2,3 mdi chu ky 8
nguy@n & ; chu k§ 4, 5 mdi chu ky 18 nguy@nd, chu k 6 c6 32 nguyemt

- Nhom la fip hop cac nguyéndtma nguyént cia chung c6 cungiselectron hod tr Vi
vay cac nguyénd c6 mic oxi hoa cao nit nhe nhau thi ¥p cung nét nhém. Trong rt
nhém ki chia thanh 2 phan nhom.

Trong cung mt phan nhém thidp electron bén ngoai (cdiw hinh ngoaiXugc xay
dung gidng nhau, nén trong cungdrphan nhém, tinh éh hod ke gibng nhau

* Phan nhém chinh duoc ky hiéu 1a A, khi electron cé &t ning krong cao nht (&
trang thai © ban) roi vao AOs (v s) hac AOp (hp p). Vi phan ép s va p cé 8 electron nén
HTTH c6 8 ph&n nhém chinh

* Phan nhom ph : ky hiéu B, khi electron c6 e ning lwong cao nht roi vao AOd
haac AOf. Phan nhom phlai dugc chia thanh phan nhom ploai 1 va phan nhém phloai
2.

+ Phan nhém phloai 1 gdm cac nguyéndtma nguyéntt caa chang cé electron
cudi cling vi vao phandp (n - 1)d - cAc nguyé ho d. Phandp d c6 6i da 10 electron nén
c6 10 phan nhém phloai 1. Nheng vi tinh clit caa cac nguyénétcd cu hinh electron :
(n -1) ng; (n - 1)d ng va (n - 1)d n< lai rat gibng nhau, nén ngi ta lai ghép 3 nguyénbt
cuing chu K va c6 du hinh $d°, £d’, £d® (nhédm tamd) vao nmdt nhém la nhém VIIIB. \y
phan nhom pinnhoém VIII [a mt ngaai 1€ @ riéng phan nhém nay cé 8tcNhiéu hoa hc gia
da cho &Engday ladiém yéu aia HTTH.

+ Phan nhém phloai 2 Ia cac nguyénitho f : cac nguyénd ma nguyénit cia
n6 co éu hinh (n - 2)f ¥ (n - 1)d "' n<, gom c6 14 phan nhom pHoai 2, nhmg vi tinh
chit cia trng nhém 14 nguyérdtgiong nguyend dau trong cung chuk nén ngoi ta i la
ho Lantan (c6 n = 6) vadhActi (c6 n = 7)duoc xép vao Cl(bl bang HTTH

CAc chu k tir 1 dén 5 khi tuan theo nguyéid sip xép (trong plan 6.1.3. ta E dang
hiéu duoc ar hinh thanh HTTH ga cac chu kdé. Nhung trong chu k 6, ¢ nit 5 diém an
luu y, sau khi nguyérbtma electron abi dugc dién vao phandp 6s xong thi (nguyer@tma)
electron § tlep roi vao 5d, ltc 4y do mrc ning lwong aia 4f thip hon nén electron é(tlep
(electron cdi caa nguyenc”t thr 58) hi roi vao 4f va ar thé véi 13 nguyend ké tlep cac
electron 8 tir 47 dén 4f*. Nhu vay c6 14 nguyénétthupc ho Lantanduoc xép vao ciéi bang,
duoc coi nhr thuoc phan nhém 1B vi ¢é 3 electron hoa_15|d1 65 con cac electron tlde 16p
f tai sao khongtuoc tinhdén 2 vi cac electron nay tchén sau’s trong dodién vao bp thr 3
ké tir ngoai vao nén kho tham giagwhing.

Tuong tr nhr chu k§ 6, chu K 7 ding sip xép nhr trén. H Acti bat dau tr nguyén é
thir 90 c6 du hinh 6d 7 dn nguyénd tht 103 c6 éu hinh 5t* 6d" 7¢ ciing dugc xép vao
cudi bang dréi ho Lantan.

Vi du : Ta xét mdi quan ¢ gita nguy&né (Z) va i tri cia né trong HTTH :

1) O (Z = 8)c6 du hinh electron : 25" 2p*. Nén O thac chu K 2 (Iop L) vi c6 2

l6p electron, théic phan nhém VIA vy 16p ngoai cung (n = 2) cdng $ electron la
6 (thudsc nhom VI) va electron cé fie ning hrong cao nht roi vao 2p (nén thic phan
nhém A).

2) Nguwoc lgi, ta thir xacdinh nguyénd M (tzc 1a xacdinh Z) khi bét M ¢ chu ki 4,
nhém VIB: M ¢ chu ky 4 nén cé 4dp electron, thGic nhém VI néns [6p thir tu nay
cO 6 electron hoaitva thibc phan nhém B nén electron cdroming lrong cao nht
roi vao d hac f. Tir cac dr kién do, ta suy ra 4u hinh electror 16p ngoai cling a
M:3d4s. VayMc6Z =2 +8+8+6=24> M ¢ 0 thr 24 ia HTTH

6.3.0UAN HE GIUA CAU HINH ELECTRON va TiNH CH AT CAC NGUYEN TO
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6.3.1.Ban kinh nquyénit :

Theo @ luong tir : electron khong thxac dinh duoc vi tri thi khong tk néi &én ban
kinh, nhrng khaing cach gia 2 nguyénit ludn ludn 1a mt hing $, dé tién dung cho véc
tinh toan ngoi ta xem ban kinh nguyér bang mvt nira khaing cach & nhan nguyéruit nay
dén nhan nguyénitkia trong cung @t phan tr nbi nguyén# (X)

Tuong tr nguoi ta ding tinhduoc ban kinh ion (xem atvng sau)

S bién thién @a ban kinh ga cac nguyénittrong HTTH :

- Trong cung mit chu kK khi di tir tréi sang phi do £ 16p khéng #ng ma Z’ @ién tich
hiéu dung) ting nén frc hat @ia nhan |én electron ngoai cunmg, rc hat ting din d&én
electron ngoai cungithGt manh V& phia nhan nén electron ngoai curg i véi nhan ton -
tac ban kinh nguyénrtgiam. Nhrng khidi tr nhdm VIIA sang nhém VIIIA (trong cung chu
ky) thi ban kinh nguyénrtlai tang Ién, diéu nayduoc giai thich 1a do khi nguyénitco du
hinh n$ np - c6ddi xung cu, 1am Lrc hat @a nhan l1éndp electron ngoai cungi Bchia s
déu nén yu di lam khaing cach gia nhan vadp electron ngoai cungng Ién.

- Trong cung mit phan nhém chinkhi di tir trén xwéng drsi do 2’ khéng thayddi bao
nhiéu trong khi & 16p ting din dén lyc hat ¢ia nhan so & electron ngoai cung &in nén
electron ngoai cung cang Xa ra so ¥i nhan - trc ban kinhang.

- Conphan nhoém ph khi di tir chu K 4 dén chu K 5 ban kinh coang 1én (gii thich
nhu trong phan nhém chinh) trong ki ¢hu k 5 dén chu K 6 (trong cung @t phan nhom)
ban kinh it thaytoi hoic giam chut it, hén trong nayduoc giai thich la do s co lantanit.

Si co lantanit catugc do khi nguyénd ¢ chu ky 6 cting phan nhém Bovchu ky 5, thi
nguyé&n & & chu ky 6 do thrc t bi doi vi tri vé phia trde toi 14 6 so i & ra nd phi cé (vi
14 6 gira nd : by lantan h dem xwng cwi bang). Ma trong cing chuykkhi di tir trai sang
phai ban kinh gim, nén nguyéndttai vi tri nay phi cé ban kinh nb hon.

Sr bién thién @a ban kinh iorciing trong tr, riéng cac iondiang dién tir (cac ion c6 &
electron Bing nhau) thi ban kinh cangigi khi Z canging, nhr O,%, F, Ne, Nd, Mg?*, AI®*
déu c6 10 electron nimg ban kinh gim khi di tir trai sang phi, diéu nay & hiéu vi c6 cliing
sb electron nkrng dién tich it nhan khac nhau thahnhan nao cdién tich cangdn thi hat
electron &p ngoai cang mnh - ban kinh cang gin.

6.3.2.Ning luwong ion hoa:  Con @i la thé ion hoa (ky hdu I).

- L& nang lwong ain thiét dé tach electron ra kéi nguyén &, nguyén & nay phii ¢
tragng thai @ ban va co ip.

Can chua ydén ca vé sau :nguyén & ¢ trang thai @ ban va ¢ lip, néu ning hrong dé
tach electron ra ld nguyén tr ¢ trang thai kich thich, hiw nguyénd trong phantt thi nang
luong tiéu 6n dy khong phi la ning lrong ion hda.

Théion hoal, I, Iz ,..... 1a ring lwong dé tach e, &, e;,...ra khdi nguyén t, ion +, ion
2+,...

- Sr bién doi nang lkeong ion héa trong HTTH :

* Trong cung chuk khidi tir trai sang plai, |, théng throng ting din. Biéu nay
duoc giai thich trong tr nhu phan ban kinh nguyénit: 5 16p khéngddi trong khidién tich
hiéu dung Z’ tang, nén ¥rc hut @ia nhan Ién electron ngoai curigg, do My cang kho tach
electron - &c I, ting (cach gii thich nay 8 condugc dung cho niing tinh clit sau)

Nhung c6 caaliém bat thuong : khi trong ciing chugkdi tor phan nhém 1A sang phan
nhom 1NIA : Iy giam, VA dén VIA : 11 cing gam, diéu nayduoc giai thich 1a do éu hinh
electron @a nguyént thusc nhém 1A c6 phandp (n€) bao hod, nén vic tach 1 electron ra
khoi phan bp bao hoa & kho hon viéc tach 1 electronua nguy@ntt & nhom A dé duoc
phan tp bao hoa, trong tr viéc tAch 1 electron ra khphan bp ban o hoa (np) s3 kho ton
viéc tach 1 electrodé dugc ciu hinh ban ko hoa.

* Trong cting mit phan nhém chinh ki tir trén xwng dedi, thé ion hoa giim,
giai thich twrong tr nhu trong pln ban kinh nguyénit(Z’ it thaydol trong khi $ 16p ting,
electron it bgitr chit hon, vi \Ay viéc tAch electron ngoai cungreit ning lwong hon).
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* Trong phan nhém ph théng throng khidi tir chu ky 4 sang chu k5 thi th ion
hoa it thayddi co khi con gim chat it, con khii tir chu ky 5 sang 6 thi thion hoa ing :
ciing dugc giai thich nhr trong pn ban kinh nguyénit

Nhu vay qua 2 tinh cfit vira xét ta thy tinh cHit caa nguy@ntt phu thudc vao 2 gu t6 :

- Luc lién Kt cia electron ngoai cungdiznhan, yu t nay hi phu thuwc vao $ 16p
electron vatién tich héu dung

- Ciu hinh electron, ri 1a 16p electron ngoai cung.

Chinh 2 gu t5 nay la vin d& co ban dé giai thich nhing tinh clit tuan hoan éa nguyén
tu

6.3.3.Ai krc electron : (ky hiéu : A)

La ning krong Wa ra hay thu vao khi nguyér t do nhin thém mit electrondé tro
thanh ion &m

(Khi nguy@n tr cin ning hrong dé c6 thé nhan electron thiA > 0)

Nhgn xét :Khi electron tr ngoaidi vao nguyénit, no € bi tac ding hoi 2 luc : ot luc
hat aia nhan vadc diy caa cac electron quanh nhan.N¥iy khi luec hit thing luc day thi ar
hat electron 1a than loi, nénA < 0 va ngoc lai. Con ndt yéu th rat quan tong -doé 1a du
hinh electron : Bu nguyén i hat electron vaaé 1am kio hoa (hay bando hoa) bp hay
phan bp electron thi &idc electron &t quan tong. Con khi &p hay phandp bio hoa (hay
ban ko hoa) thi nguyénitrit khé hat thém electron, néh > 0. Thém 1 electron vadd 1a
ting thém &c day, do \ay khi nguyén & hit thém electron th2 1a vin dé kho t, nghia [aA
>> 0. N6i cach khac, rifmg ion nhr O*, N* trén thrc t# khong dn tai, ma chi dé dién & mot
cach gn ding thd &

Ai lyc electron @a cac nguy@ndtrat kho xacdinh king thrc nghém, ch duoc suy rai
chu trinh Born — Haber (xed®.5.2.3 , cliong 12)

Ai luc electron ¢a cac halogenrting dbi 16n vi n6 ch cin nhan thém nét electrondé
dat cau hinh khi hém.

Nhitng nguyénd dung tréc nguyén & c6 phandp bdo hoa hay ban bao hoa coudi |
electron tong ddi 16n (nhr &i lyc dién tr cia cac nguyéntthudc phan nhém IAdn hon ai
lyc dién tr cia cac nguy@ndtthusc phan nhém [1AG cung chu k, &i fuc dién tr caa cac
nguyén & thudc phan nhém IVAdn hon &i krc dién tir caa cac nguyéndtthusc phan nhém
VA trong cuing chu ¥) : do khi cac nguy@rbtnay khi thu thém 1 electron thiroc phan &p
bdo hoa hay bamb hoa.

Ciing chl ycac nguyénd dau nhom (thdc chu k& 2) c6 &i lec electron nb hon céc
nguyén & dudi ciing nhém- giai thich do : cac nguyérd tddu nhém ludn cé ban kinh ah
nhat nén nat do dién tich am (electronyh, nén khé thu thém electrora

6.3.4D¢ amdién :

Khai niém vé d6 amdién duoc Paulingdé nghi nam 1932dé giai thich sr khac nhau &
nang hrong lién Kt trong phantt

- Do am dién aia mpt nguyén & trong phan # la khi nang ma nguyénut @6 hat
electron ¥ phia minh.

Cha y : Khai ném do6 amdién ch bandén khi nguyén & ton tai trong phant cha
khong phai nguyén & ¢ trang thaidoc lap.

Ciing cin phan bt gitadé amdién va i lrc electron, chu yang do amdién 1a ndidén
kha nang hit electronia nguyénit trong phanit, chr khéng pli da hat electrondi.

- Cach xaafinh do amdién theo Pauling :

Khi mot lién két cong héa tr duge thuc hién giita A-A va B-B thi cé 8 phdng thich
nang hrong 1a Baa va Bs.s. Vay khi A va B hoa hp dé tao lién Kt A-B, nguoi ta dr doén

nang lrong phong thichéla trung binh éng aia 2 ring rong Ea.a Va B :%(EA_A +Epg_g)
Diéu dr doan trénding cho mt s truong hop nhr CI-Br, Br-I. Nhung phin [6n traong hop
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khéac, thrc nghém cho bét : E, g >%(EA_A+ Eg-g). Theo Paulings sai bét nay la do s

cong heong aia A-B i la A [A=Ex g —%(EA_A +Eg_g)] :

A-B (dang a)5 A* B” (dang b)S A" B (dang ¢). Neu dang b nhéu thi cang ¢ xem nix
bo qua va dng b cang nidu B cang co khuynhutng hit electron anh va ngroc lai. Nhu
vay sy sai bet nang hrgng co tté duoc dungdé do kha nang hit electron it do amdién.

Néu goi Xa va xs 1an luot 1a d6 Amdién cia A vaB. Trdo: X - Xa = kA . Vé sau, khi
khao séat trén nidu di liéu thec nghiém, dé c6 duge S liu chinh xac bn (xem kng sau),

Paulingdé ngh thay trung binh éng :%(EA_A + Eg-g) bing trung binh nhan i/Ex_ A Egg .

Vi vay lic dy, ning lwong @ng hrong $ 1 : A=Exg —Ea_a.Ep_p
Dé tim ar ti 16 ta dra trén céc gia tthuc nghém : Ning luong (Kcal/mol) @a céc lién

két :
A | B | Ean |EsB| JEpnEss | BaB | A | V&
F Br 37 46 41 57 16 4
Si F 42 37 40 129 89 9,2
Si Br 42 46 44 69 25 5
Ma: X -Xgr= (X - Xsi) - (Xar - Xsi) ™)

Trong twong hop xa - xg = A thi ke thae (*) khéng phi 1a mot dang thic. Nheng
néu 1Ay Xa - xg = VA thi 1 thac (*) thoa. Vi Ay : xa - Xs = KVA . Vé6i K = % dé déi don
vi tir Kcal/mol sang eV. Ninvay d6 amdién x tinh ling eV vaa tinh hing Kcal/mol. Ta
thiy thang Pauling 1@ amdién twong déi. Chon x= = 4, ir d6 suy radd amdién cia cac
nguyén é khac

- Cach xaciinhdo amdién theo Muliken :

Muliken lay thé ion hoa va aidc electrondé tinhdo amdién :

Nguyén fr A co thé mit 1 electronté cho A" : A — A" + 1e + j

Nguyénti A c6 thé nhan 1 electronté cho A : A + le— A - A(Giita | vaA thuong
nguoc cdiu). T hai nguyéntt A va B, gi sir chodugc AB* thi ning luong éin dung 12 : ¢ -
An. Tuong tr gitra A va B rgu tao dugc A'B’ thi ning hrong éin ding : A - As. Néu kha
ning hat electron & phia minh @a 2 nguyénit A va B hing nhau @c d6 am dién bing
nhau) thi: g8 -Aa=Ia-As. Hay: h + Aa = Ig + As.

Nhu vay hé thae | + A c6 thé dungdé do kha ning ma nguyénit hat electron & phia
minh, trc 1a 1 thac | + A dé chi d6 amdién cia mbt nguyén i. Muliken cton trung binh

cong aia | vaA 1am ti sb caadd amdién cia mdt nguyén . X = %(I +A).

Chia %1 (46 amdién theo Muliken) cho 2,8 fly phu lp wi thangdé amdién aia
Pauling. ¥ =2,8.%.

- Sr bién thiénds amdién theo chu ¥ phan nhom Trong ndt chu ky khi di tu trai
sang phi d6 amdién ting din, trong cung Mt phan nhom khdi tir trén xwng dréi d6 am
dién giam (giai thich nhr cAc nuc trudc)

6.3.5.Tinh kim Iai, phi kim :

- Tinh cHit dic treng aia kim laai trén gécdod hoa ke 14 tinh khir (cho electron
trong phn tng hoa kc), trong khi phi kim wa c6 tinh oxi héawa c6 tinh ki.
- Sr bién thién tinh kim lai theo chu k, phan nhom

Trong ot chu ky khi di tir trai sang phi tinh kim lcai giam dan (tinh phi kim ing dan),
con trong mt phan nhdm khdi tir trén xwng drdi tinh kim laai tang din (tinh phi kim gim
dan). Gii thich nhr trén.

Chuy:
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Mot kim loai manh thi & phan ttng wi chit khac, ta néi kim lai 6 c6 tinh hat dong
hoa lyc vathuong tinh kim laai ti 1€ thuan vai tinh hat dong hda bc cia né nlwng hai khai
niém nay khéngiong nhit, thi di nhr trong nhém 1A tinh kim lei ting din tir trén xung
dudi, ngha 1a kim lai Li 1& kim loai yéu nhit trong nhém, ning Li lai c6 hat tinh héa e
manh nHit nhém vi tinh het dong héa bc caa mdt kim loai khéng nlitng phu thude vao kan
chat caa kim lcai ma con ndt sb tinh chit khac nir nang lerong hidrat hoa, Ku lién Kt gita
cac nguyéntt kim loai, ...

Ciing cén phan bit rd rang gia tinh kim lai va thé ion hoa I, théng tiong mdt kim
loai manh thi tt€ ion hoa éa né nid, nheng khong phi ludn ludnddng nhit, thi di nhe Mg
c6 tinh kim lai manh hon Al trong khi Mg hi ¢6 thé ion hoa | nho hon thé ion héa | caa
nhém. Ly do la th ion héa la mt dai luong aia nguyén & ti do, trong khi tinh kim lai lai
néi dén tinh chit caadon chit. Diéu nay c6 ngtatinh chit cia nguyénit khdng plii bao gb
cing trung i tinh chit cia don chit. Ta ding thiy nguyén & N c6d6 amdién manh xép
th ba trong 4t ca cac nguyénd, nheng ¢ diéu kién thuong nito “tro” - khé phan ang Wi
chit khac ngay & véi kim loai manh, @iéu nay tada biét 1a do trong N c6 lién Kt 3 cin phai
t5n nhdu ning hrong mMoi pha \& dugc phan i Ny).

6.3.6.Tinh oxi hod, tinh ki :

Pé dién ta dién tich cia mt nguyeén i, nguoi ta theong dung ndt tinh chit goi la mac
(sd) oxi héa. Mpt cach khai quat, &u trong lop chit cong hoa tr ta ch dinh déi electron
thuoc nguyén i c6 d6 amdién manh ton thi ndi nguyén tr trong hp chit S8 tro thanh not
ion gia tuong. Bién tich dia cac ion gi tuéng nay @i la mic oxi hdéa éa nguyénit trong
hop chit. Con trong hp chit ion, hin nhién nicc oxi hoda @a nguyént bing ding Wi dién
tich aia iondé (xem clrongdién héa pn Hoadai cuong 2)

Electron hod tfva $ oxi hoa :

Theo quyudc v mirc oxi hod ngoi ta xem phanit nhr duoc tao thanh ¢ cac ion, nén
sb oxi hoa @a cac nguyéndtirng wi khuynh hréng mit di hay thu thém electro@é c6 cu
hinh né np® hay né np® nd'.

Vivay :

* Muc oxi hoa dong cao nit caa mdt nguyén & bing $ electron héa trcaa né trc
bang Wi sb thir tu nhom ma nguyerﬁtdo 0.

« Muc oxi hoa am thp nhit caa phi kim king $ electron hoa tr— 8 (irc bing $ nhém
—8), con cac kim kg c6 mirc oxi hoa tAp nhit bing 0.

« M6t nguy@n é c6 nhéu mirc oxi hod, nén ngoai fic oxi hoa cao rit va mic oxi hda
thip nHit con cé cac rirc oxi hod trung gian.

Thi d¢ : nhe S& nhém VIA nén S ¢6 e oxi hoa thp nHit = - 2 (nhr trong HS,...),
mirc oxi héa cao n?it =+ 6 (nhr trong HSGO,,...) va c6 cac riic oxi hoa trung gian 1a 0, +2,
+4 (nheng trén thec © nguoi ta chra thy c6 mic oxi hoa +2)

Céc nguyénd trong clng rit phan nhom thi c6 it oxi hoa gdbng nhau nén :

+ Muc oxi hod @a cac nguyérdtthusc phan nhom 1A : +1, 0

+ Mtrc oxi ho& @a cac nguyérbtthuoc phan nhom 1A : +2, 0

+ Muc oxi hod @a cac nguyérbtthusc phan nhom 1A : +3, 0

Riéng Tl con c6 mic oxh +1, ngdi ta giai thich do @p electron ngoai cling his6 tinh
tro nén Tl c6 nac +1.

+ Murc oxi ho& @a cac nguyérdtthuoc phan nhom IVA : +4, +2, 0, -4

Cac nguy&nd ¢ duéi (nhue Sn, Pb) c6 mic +2 Bn hon v6i 2 nguyén é trén (C, S).

+ Mtc oxi ho& @a cac nguyérdtthudc phan nhom VA : -3, 0, +3, +5

Ciing theo quy lat d6i véi Bi mac oxh +3 Bn hon +5.

+ Murc oxi hod @a cac nguyérdtthudc phan nhom VIA : -2, 0, +2, +4, +6

Riéng Oxi khéng co irc +6 va +4, chcé mic oxh cao nfit +2 trong lyp chit duy nit
: OF, dodd amdién aia O chi thua c6 F, @#ng theo quy It nhr trén Po c6 mc +4 &n hon
+6.

+ Muc oxi hod @a cac nguyérdtthudc phan nhom VIIA : -1, +1, +3, +5, +7
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Riéng F chc6 cac nic oxi hoa 14 0 va —1 vi F af Amdién manh nHit, khéng tk c6
mirc oxi hoa dong

+ Muc oxi héa @a cac khi Bm : hién nay ngoi ta c6 té diéu ché duoc cac lyp chit
cua khi hém c6 cac mic oxi hda : +2, +4, +6, +8 {ahhién con co rirc oxi héa = 0 trongon
chat).

+ Muc oxi hoa éa cac nguy@rstchuyén tiép : Cac nguyéndtchuyén tiép c6 nhéu mic
oxi hoa, trongdd mirc oxi héa thp nhit cia no trong cacdp chit thuong & +2, cao nit
thuong bing $ nhom, cé it ca cac mirc oxi héa trung gian cach nhang don vi, trongdé
muc oxi héa Bn theong ttng Wi sb oxi hdéa cao ndt, nhung cé ndt sb ngaai 16

« O phan nhom IB c6 nguy@h t6 mic oxi hda cao nit 1a +3

« Phan nhém VIIIB c&c nguyéib thusng c6 nirc oxi héa cao nit khdng bing &
nhém, hén nay ngroi ta ch thay c6 2 nguyénd Ru (Z = 44) va Os (Z = 76) coira oxi hoa
cao nlit = +8, con cac nguyéi khac trong cling phan nhém cdrenoxi héa cao it khéng
qua +6

BAI T AP

1) Dua vaodaudé xacdinh $ nguyén é trong mét chu k ?

2) Nguy&n nhania sr bién thién téan hoan tinh cft cac nguyénd khi dién tich hat nhan
tang ?

3) Duya vao éu hinh electron, xadinh \i tri cia cac nguy@nétsau trong HTTH (chu s
phan nhém) : Cr (Z= 24) ; Cu(Z = 29) ; Se (Z = 3#JZ = 53).

4) Viét ciu hinh electron i@ cac nguyéndtthuoc chu k 3, chu K 4, thubc phan nhém
chinh nhom VI, nhom VII.

5) Vi sao hi xép cac nguyéndtCu, Ag, Au vao cung it nhom \6i cac kim lai kiém 2 Xép
Mn, Tc, Re vao cing nhémdivhalogen ? So sanh tinhathoa e aia ching.

6) Ly mot vai thi di dé ching © ring tinh clit cia cac nguyénitty do dia mbt nguyén &
c6 khac i tinh chit caadon chit caa cling nguy@rbtdo.

7) 14, I, I3 & ning krong ion hoa thr nht, thir hai, thr ba.Nhitng phrong trinh nao saday
ghi khongdlng y nghia aia ning rong ion hod :  a) H le - Hy' -I;
b) Ca-2e. C&" -1, c) Na(r) - 1e- Na'- I, d) Ca-2e- C&" - (I + 1)
e) Ca-le- Ca -ly f) H-2e- 2H -2l g) Al-1le- Al -l

8) Nhan xét sautay coding khdng ? "Trong HTTH khi tinh phi kimia cac nguy@ndtting
thi tinh axit dia cac hidruai@ cac phi kimid ding tang" Giai thich.

9) Qui luat sauday céding khéng : "Trong HTTH khi tinh phi kimaa cac nguyénitting
|én thi tinh axit éa cac hidroxit@ong tng ding ting". Dan ching.

10)Viét cau hinh electroniea cac nguyérdtcé Z = 25, 30, 35, 37 va xdinh :
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a) Chu kj, phan nhém, nguyéib hao la kim lai, phi kim (dra vao du hinh electron),&
oxi hoa thip nhit va cao nht caa trng nguyénd.
b) Cation hay anion nacédiuoc tao thanh nht khi cac nguyénétZ = 35 va 37 tham gia
phan tng oxi hoa kit. Viét ciu hinh electroni@ céc iondo.
11)Nguyén 6 X & chu ky 4 tao thanhduoc phan i XH, trongdd X thé hién 5 oxi hoa thip
nhat la am. Hay xadinh phan nhomia X vadién tich hat nhan Z éa no.
12)Nguyén 6 X la kim loai, tao thanhdugc X,0; trongdd X cé $ oxi hoa drong cao nht,
nguyén & caa n6 c6 44dp electron. Xaainh chu K, phan nhém va 6t ciu hinh electron
nguyén & caa no.
13)Y** c6 phandp electron ngoai cling : 3d
a) Viét ciu hinh electroni@ nguyénit Y va Y.
b) Xacdinh Z aia Y**, chu k§, phan nhémiea Y.
c) Hai electron 38irng Wi nhitng gia ti ndo @a $ lugng tr chinh n, ph I, tr m va spin
ms ?
14)A%* c6 phandp electron ngoai cung & 3Hay:
a) Xacdinh Z aia néd, chu k, phan nhomia A.
b) Viét cong thirc oxittng Wi s6 oxi hoa drong cao nhit caa A, cdng tirc phan & véi H
15)Tinh do Amdién cia cac nguyénitcia cac nguy@mtF, Cl, Br, | Bét : 6 amdién aia H
la y =2,2valing sau :

Hop chat Ho F Clb | Br, | I, HF | HCI HBr| Hi

Nang krong lién Kt E (kcal. mof) | 104,2 | 37,5| 58| 46,1 36,1 135 103]1 87,4 711

16)Du doan cac oxit sau, oxit nao ailoai oxit baz, oxit axit, oxitkdng tinh : BOs, Al,Os3,
VO, V.03, VO,, V5,05
17) Hay gip xép (c6 gii thich) cac bt vi mé sau theo chii gidm dn ban kinh ht :
Rb'(Z=37), Y**(39), Kr (36), Br (35), S& (34), Sf* (38).
18)Mot hop chit duoc tao thanh i cac ion M va X2~ . Trong phanit MX, c6 6ng $ hat
proton, neutron, electronibg 164, trongté s hat mangdién nhéu hon 5 hat khdng mang
dién 1a 52. $ khéi cia M 16n hon & khdi caa X 1a 23don vi. Tong $ hat proton, neutron,
electron trong M nhiéu hon trong X2~ 1a 7 hat.
z’il) X&c dinh cac nguyénstM, X va cong tirc phan & M.X, Viét ciu hinh electroni@
M.
b) Cho MX tac ding wi H,0. Viét phurong trinh plan ng xay ra va nin biét sin phim
bang phrong phap hoadc.
19)Hop chit A dugc tao thanh thanhit cAc iondéu cé du hinh electron : < 2p° 3¢ 3p°.
Trong ot phan & A c6 ng $ hat proton, neutron va electrorry 164.
a) XAc dinh cong tirc phan i caa A. Biét A tAc ding dugc véi mot nguyén é da co
trong thanh pin aia A theot1é mol 1a 1 : 1 40 thanh cht B.
b) Cho A va B tac dng wra du véi Br, déu thuduoc chit rin X. Mat khac cho m gam
kim loai Y chi c6 hoa tr n tac aing Ft vaoi O, thudugc a gam oxit, &u cho m gam kim lg
Y tac ding hét vsi X thu dugc b gam méi. Biét a = 0,68b. Y 1a kim lai gi ?
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CHUONG 7 KHAI QUAT \E PHAN TU va LIEN KET HOA HOQC

7.1 QU HINH THANH PHAN T U TU NGUYEN TU, PAC TRUNG CUA LIEN K ET
HOA HOQC

- Hat nho nht dai dién cho clat 1a phan &, chr khong phi la nguyén i, tinh clit cua
phan tr dong nhan ang khong ghng Wi nguyén tr tao phan & nhe O, va O. Vi \dy nhiing
kien thirc vé phan t - dirng trén géaidé hoa lvc co E can thict hon [a nguyéntt nira.

- Phan t lai duoc tao thanh & nguyén i, tin’h chit cia phénfu: lai hoan toan khacdi
tinh chit cia nguyéntt tao nén no vi d nhu tinh chat cia HCl khac Bn voi Hz va Cb ... Vay
lién ket trong phantt khong plai don gian la sr noi ket gitra nguyén i n@y \Oi nguyeén tr
khac. Nhr vay neu hieu duoc [ién ’Iét thi m;ii c6 the hiéu dugc nhirng van dé co ban aia hoa
hoc nhr : Co che tao thanh cht, cau tao chat va khi nang phin ting aia nd, thanh pin, tinh
da chng aia chit ...

- Lién két hod ke cé caatic trung :

* Dj dai lién két : La khaing cach gia hai fat nhan nguyénit Do dai lién Kt
khong nfiing phu thupe vao kan chat cia nguyéntt tao ra né ma con phthugc vao &t nhicu
yeu to khac nhw kicu lién I€t, trang thai hda frcua nguyénd tao phan &, cia cac nguyénot
khac trong phanut... Hién nay, ngoi ta da xacdinh chinh xaei6 dai lién ket cho ting lién
ket trong noi phan tr bang cac pbrong phap nh nhiéu xa electron, quang ghphan tr, phan
tich cu trac king tia Roentgen ...

* Goc hod ti la goc o hoi 2 lién két xuat phat fr nguyén & trung tamdén 2
nguyén & khac. Trong rat phan tr c6 nheu lién ket nén cé nhdu goc hoa it By I6n cia goc
hoa ti phu thubc truse het vao kin chit cua 3 nguyénit tao nén géaid, ngoai ra con ph
thuoc nhieu vao cac nguyénrtkhac trong phéanit kiéu hop chat, cau hinh khéng giania
phan t:.

Biét duoc goc hod frta c tié suy ra ndt sb tinh chit caa phan & nhr momen irng
cuc, Giu dang aia phant ...

Vi du : HOH trong HO bing 104,58 nén momenudng arc p cia HO 20 ;
OCOtrong CQ = 180 nénp, =0, ..

* Néng lwong lién két :
Bang thrc nghém, ngroi ta nhan thiy khi tao duoc lién Kt thi ludn ludn gii phong ra

nang hrong va ngoc lai khi bé gay mét lién két dé cho ra cac nguyeérnk ttuong tng thi (ﬁn
phai cung dp ning lrong. Vi viy nguoi ta dinh nghianang keong lién ket 1a nang keong ain

thiet dé pha hiy myt lién két.
’ Néu lién Kt cang Bn thi phii cin nhigu ning hkrong mbi pha o duoc, ning lrong lién
két cang én.
Nang hrgng lién Kt phu thudc vao kin chit cia lién Kt, tirc ph thudc vao kin chit
cua nguyénﬂ? cau thanh nén liénd, nélcc‘)n ph thuoc vao c aia lién l;ét (bac lién ket la $
lién két quanh nguyénitdo) - Bac lién ket cang cao thidng legng lién ket cang én.

7.2 THUYET ELECTRON VE LIEN K ET CONG HOA TRI :

Thuyét nay radoi vao nim 1916, ngta la sau ru nguyén i cia Bohr (1913) ning
truéc khi cO @ hoc luong tr (1926 - Schrodinger), nété bkt cau hinh electron i@ cac
nguyén .

Nguoi ta nhan thdy cac nguyénd khi hiém (bdy gio la khi to) - 1a nhrng nguyénd cé
tinh to - tinh Bn - v mat hoa ke - déu c6 du hinh electrory 16p ngoai cling 1a%° (trir He
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1 15). Vi vay nguoi ta ngh dén ciu tric Wi 8 electrony 16p ngoai cling laeciu dac bigt bén
vitng : qui &ic bét fr.

Vi vay Lewis da dua ra Iy thugt vé lién két cong hod ti 1a loai lién két gop chung
electron - |a lai lién ket xay ra gira cac phi kim - khacdi loai lién két ion do Kossetie ra
trudc d6 aing vao @am 1916 - lai lién ket gitra kim laai va phi kim.

Thuyét Lewis dra trén nguyéndc :

- B4t cir nguyén t nao éing déu mun dat dén quy fic bat fr (tic c6 8 electrony 16p
ngoai cung).

- Pé dat quy tic do, mbi nguyén & bo ra 1 electron vaoi electron (6a 2 nguyénit)
nay € dung chung choac2 nguyéni.

Nhue Cl: ... 383 (1] |1}l 1| )it con 1 electroddc than va rdi Cl sz bo ra
mot electron, gy gitra 2 nguyéntt co 1d06i electron chung némad thanh phanit Cls.

Pé tién sr dung, ngroi ta biéu dign 1 @ip electron Bng mbt vach : 1cl—cll

Nhu vay xung quanh i nguyeén t clo trong phanu déu co6 8 electron (4ap electron).
Vi glu:a 2 nguyénitclo cé 1 I|en Iét 140i electron dung chung nén ta néi trong phagl,
mdi nguyén & Cl c6 hoé tir 1. c| .Cl: —=:cCl:al

Véi phan tr H,O, nguyenﬁ: oxi o6 du hinh electron : 22p* c6 6 electron ngoai cung,
oxi bo ra 2 electron, 2 nguyéir H, moi nguyén & H bo ra 1 electron. ¥y tao thanh 2 gp
electron dung chung quanh nguyémoki H-O—H . Xung quanh nguyéndxi co 8 electron
vay oxi c6 hod tr2 vi tao 2 lién Kt. Tuong tr véi NH3 ta co 3H—_|N—H , Nén N co6 hoaldr

H

Vay hod tri cia mpt nguyénd la s lién két cong hod tr giira nguyénit cia nguyénd do Véi
cac nguyénit khac

Sau naydé giai thich mdt sd treong hop khéc - 1a wrong hop ding la lién Kt cong hoa
tri madoi electron dung chungilchi do mdt nguy@n i bo ra - lién Kt nhe vay goi 1a lién két
phdi tri, nhe phan & NHs, trén N con 1 @p electron khéngab lién Kt, 1a aia riéng nguyénit
N, khi c6 ion H tién lai gan, thidéi electron riéng@a N co tié tao lién Kt véi H* va doi
electron nay dung chung cha M va H, nhr vy da hinh thanh nén liérék

& +
H_l‘IJLI-||—>I—|*_> - i [H_E_HJ

Sau khi o lién Kt phdi tri, 4 d6i electron quanh Néu cé chung rdt tinh chit, do dai lién
két nhe nhau,do ben lién ket nhe nhau, nén ngpi ta viet :

Khi giita 2 nguy&nit trong mdt phan t tao duoc 2 lién Kt thi goi 1a lién Kt doi nhu
O = C = O, 40 duoc 3 lién Kt thi goi a lién két 3 nhr trong phanit N, : [N = N|

O—C—OI .
Trong ion CO%™ 6 ~— day la cong thrc Lewis. Nhrng sau nay ngpi ta biet rang,
d6 dai lién Kt gitra C va 3 hguyénitoxi ddu bing nhau, nén ngi ra néi ing gita C va ndi
oxi (bat cir oxi nao)déu co mot phan lién két ddi nén cong the cia COZ™ duoc viét 1a
2 -
o
C6 ngfia la dp electronn khong thc riéng cho nguyemtOX| nao ma chung cha @
nguyén &, ngha 1a 6 hop cia : O_ Q
Nel 0N ¢ o=\ cC_ O
o’ o’ 4
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Ta ndi COZ™ c6 3 cong the odng hrong. Nhr vay méi cong thic ayng hrong ch biéu dién
cho ndt phan aia phan i. Vay lién két trong phanit 1a tip hop cia cac cdng tic odng

huong.
Tuong tr cac cong thc cong hrong aia Bezen : ha

Khi khao sat ngt so phan fr phirc tap hon thi ngroi ta ntin thiy qui tic bat fr khong
phu hpp nra nhr PCk, SK,...quanh P, S céah lrot 5 dbi (tec 10 electron), Go6i (12
electron).

Han ché cia thuyét
- Quéadon gian, khéng c6 rat ly thuyét hoan ctinh, ching ta thy thuyét nayda "ling
tang" khi gai thich cac lién &t trong COZ™, GHs ... Ngoai ra ¢ s cia phrong phép la "bat
ta" ma quy c bat tr da b vi pham nghiém tong nhr trong PC4, SF, ...

- Thuyét cho ing doi electron ding chung gitta 2 nguyéntt, nhung thyc t do tinh
séng Ga plectron - electron khf)ngétbé mit ¢o dinh & mot. noi naodo, ngha la cac electron
tao lién ket hay khéngdo lién ket cing khéngdinh ar, madéu la aia chung cho«phan t.

- Thuyét khong gi thich dugc ban chat cia lién Kt cong hoa ti, thuyét da khong gii
thichdugc luc gida gin bo 2 nguyéntt lai.

- Thuyét dua trénddi electron dung chung, ohg ta bét c6 nhing phan & dugc hinh
thanh i sb I¢ electron nix H, He2" .

- Khéng gii thichdugc tinhdinh hréng aia lién Kt cong hoa ti.

7.3.CAU TRUC HINH H OC CUA CAC HOP CHAT CONG HOA TRI :
Vi cac hyp chit cong hod ti, mbi phan tr c6 mbt cau triic hinh he xacdinh, king thrc
nghiém, ngroi ta therong gip cac au trdc sau :

7.3.1.Mpt sd cdu trac hinh hec :
a. Phan i logi AB, : c6 2 ding
- Dang duong thing : BAB =180
Mot sd chit thupc loai nay c6 : BeGl, COy, ... B

- Dang chi V hay dng géc : \A/.

Phan & khéng thing hang théc loai nay c6 : SnGl H,0, OF, SO, NO,, ...

b. Phan # logi AB3 c6 cac dng :
- Dang phing : Ca 4 nguyénit déu nam trong nit phing nhr f—<
BF;, BCl;, Bls
- Thap tam giac A ¢ dinh, 3 B& day tam giac ntn AH3, AX3
V6i  A:N,P, As, Sb, Bi
B : Halogen
c. Phan i logi AB,4 cO cac dng
-Terdién: AHsv6i A : C, Si, Ge, Sn
EH;,EX; :E:B, Al, Ga .
- Vudng plng : ca 5 nguyénit déu nim trong nit phang nhr E‘\A ----- +B

XeFs, [NICN,]*", ICI;, BIF; . i \h

B A B

B

d. Phan i logi ABs c6 cac dng -
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- Luong thip tam glac Nguyen tr A va 3B rim trong nit o N
phing con 2 nguyénitB kia raim thing goc bi mat phing c6 : P%
vGi X : F, Cl, CH; B.’_/ .>'_n B
‘ - Thap vudng Loai nay throng khong
bén & chuyén hoa thanhudng thap tam giac.

e. AB : C6 ding bat dén :
Nhe SR, AlF.,SIF>,PF,,Sek,TeF,,...

f. Mgt s6 dang khac nhe : C;H,, H,0,, Ciclohexan, benzen, ...

7.3.2.Thuyt diy cac @p electron hod ti (Valence 8ell Hectron Riirs Repulsion).
Con gi la VSEPR.

Thuyét nayduoc dungdé du dodn du hinh cac phanrtdon gian nhr AB, va ABKp, .

Véi A la nguyén ir trung tam ; n Iaénguyéqltr B chung quanh, B compgla phoi tir ;
K : d6i electron khéng liéndt caa riéng A va m lascap electron khéng liénét do.

Thuyét do Gillespie va Nyholirié ngh. Theo thugt nay sr sip xép cac lién kt quanh
nguyén & trung tam A ph thuoc vao & doi electron hoa frcua nguyéntt nay. Cac doi
electron hoa tr (ci doi electron lién Kt va khéng lién &) duwoc phan ] quanh nguyént
trung tdm A sao chodang hrong day cia cac @p electron do arC tiéu, mwn wiy cac @ép
electron nay, &u dioc & xa nhau nht, lGcdy phan t s¢ ¢6 ciu hinh k#n nhit.

Sy twong tac gira cac @p electron chdang I¢ khi goc héa tr< 12¢°. Con khi géc hoa
tri =120 thi c6 t# xem lrc day hing 0.

Dé hiéu rd & sr day cia cacdoi electron, ta an phai thdy sr khdng trong duong gira
doi electron lién &t (L) va doéi electron khong liéndt (KL) : d6i electron khong liénét la
ddi electron héa trhung khéng 4o lién kKt nén ch thuc riéng cho nguyénrtnaodé mang
né (a1a nguyénit trung tam A ching han) conddi electron lién kt 14 d6i electron thac vé ca
2 nguyént (A va B), duddi electron nay cé thbi léch & phia nguyénit ndodo c6do am
dién manh ton, thiddi electron L vin thuwc V& ca 2 nguyént nén pli & xa nguyénit trung
tam A hon 1adéi electron KL @a A, ma khi caddi electron KL cang an A thi hrc day tinh
dién cung du s cang mnh hon doi electron L, Bu qui 14 d6i electron KL chém viing khéng
gian lén hon ddi electron L. Vi Wy : twong tac d¢a cac ap electron gim din theo : khéng
lién két - khong lién Kt (KL-KL) > khéng lién Kt - lién két (KL-L) > lién két - lién két (L-L).

Thi du nhe phan tr ABsK,, quanh A c6 5t6i electron héa tr: trongdo cé 3d6i electron
lién két voi 3 phdi tar B, con 2ddi electron khéng liénédt caa riéng A. LUcy theo thugt day
cac @p electron hda trdé cho cac &p electron hda trxa nhau nfit thi cac @p nay § phan
phdi theo ding rdng thap tam giac. Nimg sr phan pldi 5 doi electron hda trkhéngdang
gid (c6 2 lai : L va KL) nay Ién hinhtdng thap tam giacésnhr thé nao ? Ta@ing dé y rang
dang luedng thap tam giac c6 2dogéc : I 120 cho 3 \ tri ding 4
gla rim trong it phang (1,2,3)vala 90° cho 2 v trf ddng gia

thiang goc Wi mit phing (4, 5). Khido : 12]86%
- Néuap glectron hoa i vi tri 1 (haic 2, haiq 3) thi chu 2/1 s 3
hai lyc day ¢ 4 va 5 (c6 goc = 9con keday 62va3 ¥ 77
lén 1 c6 th bo qua (vi géc = 12).
- Néu cip electron héa trd vi tri 4 (haic 5) thi dod vi tri v
d6 n6 wo vai cac i tri 1, 2, 3 nat géc 96 néné vi tri 4 (haic 5) £ co6 3 rcday 6 1,
2va 3.
Nhu vay st phan pldi co the co :
a)Dang a :Ca ba ép L déu nim trong mit phing tirc & cac \i tri 1, 2, 3 con hai
cip KL & 4, 5.
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b) Dang b : Co6 hai @p L ¢ trong mat phang (1, 2 chng han), mot cap L ¢ ngoa|
mat phing (4 cling han), con hai 8p KL thi mot nam trong mit phing ¢ 3, con nét nam
ngoai mit phang o 5.
c) Dang ¢ : Mot cap L nam trong it phing ¢ 1 chiing han, hai @p L con ki nam
naoai nat phana ¢ 4. 5. con haidp KL nam trona nat phana ¢ 2, 3

3 3
Dang a Dang b 7 Dang ¢ 7

KL-KL : khéng co krc diy KL-KL : c0 1 lyc day KL-KL : khong c6 krc day
KL-L :co 6 krc day KL-L :co3lcday KL-L :c64lc day
L-L  : khdng coikc day L-L  :cO 2iicday L-L  :c6 2 kcday

Nhu trénda noi, brc day gitra KL-KL manh nHit nén so sanhac3 dang
ta thiy dang cco grc day nho nhit. Vay déi voi AB3Ko,, phan & ton tai dudi
deng ¢ Nén phantt ABsK, cé cing hinh clt T (chi ké dén 4 nguyénit A B B
va B), nhung vi sr day giita d6i electron KL manh ton déi electron L nén

phan tr c6 caing hinh clir T hoi bi cup xudng ¢6 dng nhr sau (hinh 7.3.1) B
Trén @ v vi du vira xétdo, 1ap luan trong tr, ciu hinh @a cac Hinh 7.3.:
phan tr duogc khdo sat nlr vay, s c6 mbt so dang sau : Cl Be Cl
a. Hai dbi electron hoa ti : AB, : BeCl, CaC}, CaBep ... Hinh 7.3..

Dé sy twong tac nkb nhit thi cac phanitdd phii thang hang (hinh 7.3.2)

b. Badbi electron hoa ti :
- AB3 : BFs, BCls, Bl3 : ¢6 du hinh pling. (hinh 7.3.3) ._<
- AB,K : SnCh, PbC} : hinh clir V vi A con 1 @p  Hinh 73.2F S
electron khéng liénédt n6 chém ving khéng giansh hon vi <tz
KL-L > L-L. (Hinh 7.3.4)
c. Bon dbi electron hoa t :
- ABy4 : CHy, CXy, ... :Dé cho brc day gitra cAaddi electron
nho nhit, cac phanu loai nay c6 &u hinh tr dién (Hinh 7.3.5)
- AB3K : AH3, AX3 V6i A: N, P, As, Sb, Bi Hinh 7.3.!
X : Halogen /.
C6 du hinh choptay tam giac. (Hinh 7.3.6) H " Hinh 7.3.
- AB2K; : H;0, OF, OCl, ... ol |
Phan i c6 caing hinh clt V. (Hinh 7.3.7) ", 12053 p
d. N#m d6i electron hoa tf : Hinh7.3. Clg—" | T, Cl
- ABs: PXs, PX,CHs ... Sr phan I ti uu khi cac phanit c6 |
cau hinh trdng thap tam giac. (H‘|nh 7.3.8) inh 7.3.¢
- AB3K; : ClIR;, Briks
Xem phinthi dz ¢ trén (hinh 7.3.1)

Dé cho s trong tac gira cac electron hoéj tnho nhit thi cu
hinhdugc chon Ia hinh ¢l T hoi bi cup xuong. (Hinh 7.3.1)

H|nh73¢ -l

B
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- AB,K3 : Nhu 15: Phan t thuse loai nay c6 dng duong thing
(ciing ly ludn nhr phan thi i & trén). (Hinh 7.3.9)
e. Saudoi electron hoa ti :
- ABg . AIFY, SiF2,PF, Sk, Sek, TeF,
GeF?", SnCE",...C6 du hinh bat din (Hinh 7.3.10) Hinh 7.3.¢
- ABsK : SbR*,TeR, IF,, XeR" : Quanh A c6 616i electron hda tr dé c6 ning

lugng arc tiéu, phan i loai nay c6 4B &m trong mit phing, 1B rim thing goc nit phing,
1KL nam vubng goc ¥i mat phang (Hinh 7.3.11)

- AB4K> : XeF, ICI,, BrF, : co 6d6i electron héa trquanh A, éng
lap luan nhr phan thi di, taduoc ciu hinh vuéng ping (Hinh 7.3.12)

Hinh 7.3.1: Hinh 7.3.1.

Hinh 7.3.1

f. Bay doi electron hod ti :
-AB7 : IF; C6 cu hinh rdng thap ng giac (Hinh 7.3.13)
- ABgK : SeCf™, SeBf™, TeC[ ,TeBf™ A ¢ tam a@a hinh ng giac, 5 Bé 5 dinh aia
hinh ndi giac nay, 1Bd trén va thing goc Wi mat phing, con 1KL Am dueéi mat phing.
(Hinh 7.3.14)

Hinh 7.3.1: Hinh 7.3.1

g. Trong phan & c6 ndi da : Cau trac hinh bc duoc quyét dinh bsi cac electrono, cac
ndi da lam cho @6 dai lién Kt ngin lai va cac lién kt n thuong chém viing khdng giansh
hon, vi vy goc co lién quadén electronn thuong I6n hon, diéu nayduoc giai thich do nat
d6 dién tich am cao gay rad day manh ton.

7.4 MOT SO TINH CHAT CUA PHANTU
7.4.1. Momen#éng cuc:

Khi 2 nguyént cang cé s chéch éch v 6 amdién thi lién Kt cang phanwc.

Nhu trong phanit HCI, doi electron lién kt khdngduoc phan b déu cho 2 nguyén
ta. Vi vay da phat sinh raudng arc. Nguoi ta hinh dung c6 6t trong tam cho cacdt mang
dién tich drong va cé mt trong tdm cho cacdt mangdién tich am. Nu 2 tiong tamdé trung
nhau ta noi phanrtkhéng cé ac, con khi 2 tong tdm éch nhau -&c da hinh thanh nén
ludng arc - ta noi phanit bi phéan ac - va phanit c6 momenuaéng arc.

Momen krdng arc Y la tich $ dién tich & caa mbt cuc v6i khoang cach d dia 2 arc :

u=a

51 HOA PAI CUONG 1



SimBBEBEMEGA! DAATHE BhIAYiE Nl VENBRT RYANRw.simpopdf.com
Néu & dugc tinh theo 18° don vi dién tich ién tich @ia 1dién tr = 4,8.10° dvdt) ; d
tinh king A (LA =10"°m). Thidon vi cia [ 12 D (Debye).
Thi du : Phant A*B” (A mit hin 1 electron, B nin hin 1 electron) e = 4,8.176 dvtd,
néu dag= LA. Thi & = 4,8.1 = 4,8D. Condu tinh theo BSl:

—29 —29
5 =1,6.10. 10%°=1,6.107°Cm. Vay 1D = 16-1% :103

Cm (C:coulomb ; m: mét)

Momen &&ng arc duoc biéu dién bing mjt vecw tir cuc drong sang ¢c am nhe H —Cl.

Néu mgt phan tr c6 nhiu nguyén:t thi trng lién lét mgt c6 momen liéndt va momen
lwdng arc & bang ting cac veet momen lién & (theo quydc aing vech).

Vi du nhr phan t CO, c6 du hinh thing, trng lién Kt c6 momen lién & I6n (do Q c6
do amdién lon hon C nhéu) nheng momendtdng arc cia phan® Co, : e, =00 "=C =

Nhu vay gitta momenudng arc va @u hinh @a phani c6 mdi tuong quan chit che.

Phan i H,O c6 momenudng arc [ # 0 vi vay trong phanit H,O khéng th c6 ciu tao
thang hang ma ph c6 dang goc.

Tuong tr nhu vay d6i v6i san phim 2 Bin thé vao nhan benzen atdinitrobenzen, hic
nitrophenol, ... &u do dugc momenkdng arc ta co tk bict 2 nhém tle naydinh vaod vi tri
naodoi vai nhau trong nhan benzen (orto, meta, para).

Vi du nhur diclobenzen éu =0 thi 2 nhém Ck vj tri para con éu do dugc momen
ludng arc Ion thi 2 nhém Cb vi tri orto, con nk hon thi 2 nhoms vi tri meta vi :

H2’<:>—|~11

Hinh 7.4.1..

'A/

T+ sz . Trong trong
Mo

* O orto (Hinh 7.4.1.2) : trongtdng hyp nay 2 veat momen lién Hinh 7.4.1.

* G Hinh 7-4-1~ .1.1) : momendng arc }j

két U, va W, tao voi nhau nét goc 60 va khi né cé tr tuyét déi bing

- O
nhau, thi veet momenrdng arc | ¢ trénduong phan giacia 40w, va gia ti cia momen
ludng arc 1a : = 20A = 21,c0s36 = V34

* Khi 2 nhom tie ¢ vi tri meta (Hinh 7.4.1.3), lGky 2 vect 111 va u} tao Vi nhau not
goc 1a 128 va vi c6 clng gia tr(cing nguyénit Cl) nén veat momen dng arc tong W

O
nam trénduong phan giacia géc, O, nén gia trcaa Hla : i = 20B = 24,c0s60 = |,
7.4.2. Tinh clét quang hc :
Khi birc xa dién tir twong tac Wi cac phanit, Iic y c6 thé xay ra theo 2 cach la :ang
thai naing hrong aia phan ik thaydoi hay khdng thaytoi phu thudc vao hirc xa chicu dén.
Khi c6 hirc xa thich typ thi phani hip thy nang lrong AE dé phan tr tr mic ning
luong E; chuyénthanh k. E=E + AE
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Luong ring krong AE nay € 1am thayddi trang thé}i @a phant dudi cac hinh tiic :
lam cho phantt quay, lam cho phanrtdaodong (tinh tien) haic kich thich electron trong
phan tr.

M3i mot hinh thic déu hip thu mot ning hrong riéng mMAaaAE = hv =h/\£. biéu d6 c6
ngha, mdi hinh thic ddi hoi mot bic xa dién tir c6 in $ v nhit dinh (suy ra cO\ nhit

0 N
dinh). Cac kc xa nay trong ang Wi A : Imm-1000A (L0'm) . Cac wéc séng nay im
trong vling vi séng,dng ngai, kha kién va tr ngaai.

- G mién vi séng, bng ngai : c6 v nho nén ring lrong A E nhp chi dii dé lam phant
quay - quang phtuongtng la quang phquay.

- O mién kha kién : ning lrong trong tng € lam phani daodong - quang pé tuong
tng 1a quang phdaodong.

- O mién tir ngagi : A nho suy rav lén nén iing hrgng I6n hon 2 mien kia msi du nang
lugng dé kich thich electron trong phain n mirc c6 ring hrgng cao ln - quang pé teong
rng 1a quang phdién tir phan .

7.4.3. T tinh :

Mot phan tr c6 thé ¢ cact tinh : thuin tir, nghch tir hay st tur.

- M6t phan & ¢ tinh thén tr khi phan & bi hat i nam cham va ngbi ta nkin thay
loai phan tr nay co electrodoc than. Con khi phanirthi day boi tir truong ngoai - phanitdd
c6 tinh nglich tir - loai phan & nay co cac electrodd ghép gp het. Con tinh &t tr 1a tinh
thuan tr & cuong do rat manh.

S di cacphan tr c6 tr tinh nhe vay la do phan# cé6 momenit vinh aru hay khéng

- Monmen # vinh aiu coduroc chi khi phan # c6 electrondgc thanvi khi mot hat bat
ky nao c6 mangién tich, Iicd6 hat chuyen dong € sinh ra momenut khdéng phu thujc vao
viéc co tr truong ngoai hay khong.

+ Electron mangfién tich amgduoc spin hoa (chudn dong quay chung quanh no)
nén sinh ra momemrtspin kg us = gys(s+1)  (ug)

. 2 A g momentu
voig: Ty dthrquay=—————=2;
momengoc
Mg - Don vi tir tinh gpi la Magneton Bohr &1 g =ze_r:c
(e :dién tich electron ; h :dmg $ Planck ; m : ki lugng electron ; ¢ : 4n tc &nh
sang).

Thi du : vé6i 1 electron c6 = 2‘/%(%+1) = 173ug

+ Electron khi chu§n dong trén orbital & gay ra momenitorbital .

Két qua cia 2 momentt nay gay rait tinh dia chit (cé electrondoc than) va co
M =W, +1,. Nhung throng Y, << .

- Thuan tr : Khi mot chit d& c6 momentt vinh aru duéi tac ding aia tr trudng ngoai
thi momeni vinh aru € dinh hréng theo & trudng ngoai - Vi vy nd b hat kyi nam cham.

- Nghich tir : Khi phan & khdong cé electrodoc than thi phanitkhéng cé momenttlic
khong co tr truong ngoai. Khi cott truong ngoai tac gng 1én phand, thi phani s sinh ra
mot momen & cam tng ngrgc chicu Vi tr truong ngoai. Momentt cam tng nay ch do
momen tr orbital gay ra - nén momerara tng rat nho - con momen spin thi khéng #nh
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huéng do néda ghép &p nénda bu tir IAn nhau. Do momenrtcam tng ngroc chidu voi tir
treong nén bday boi tir truong ngoai - gi la nghch tir.

7.5.97 PHAN CUC CUA LIEN K ET CONG HOA TRI :

Néu phan i duoc tao bi 2 nguyén i dong nhan thidéi electron ding chungssém
gitra 2 nguyénit mot cachdoi xirng - ta noi lién kt cong hoa tr khong arc. Con khi lién kt
gitra nhitng nguyéntt cua cac nguyénstkhac nhau, it nbu deu luon co ec, ta nai lién kt
cong hoa tr co arc - b6 la do & khac nhau & kich thréc vaddo amdién aia cac nguyénit
Vi du nhe trong HCI thi H b phan @c deong +0 con Cl b phan ac am -0 lugng & nay @i
la dién tich héu dung & < 1. Thréc do d6 phan ac nay @i la momenkdng arc .

Néu nguyéni clo trong phant HCI lay hoan toani{)i dién tr dung chung, n6 érthanh
CI', ngroc lai H tro thanh H - [ic ay dién tich hén dung kingdién tich diadién tir. Vado dai

/ 0
lién két H-Cl 1a 1,275 nén u = 481,275= 611D . Nhung thrc nghém cho bét HCI co

U,, = 103D, vi vay % ion dia lién Kt :%.100:17% c6 ngha trong phanit HCI c6 khding

17% tinh ion @a lién kt.

D& dang tly ring sr phan &c cia lién Kt cang én khi pcang bn ma 4 =ad (Xem
7.4.1.) Vay su phan oc ré rang ph thuoc vao khang cach vaio amdién cia 2 nguyéntt -
chl’nh,xéc bn 1a phi thuoc vao khdng cach vas chénh éch do amdién aia 2 nguyéntt tao
lién ket.

- Do phan orc dé giai thich nt sd tinh chit caa phant nhu :

+ Tinh hoa tan : Ch tan phan gc $ dé tan trong dung méi phanrc va cfat tan
khéng phéangc £ tan trong dung méi khong phaaac

+ So sanhio bén caa phani.

+ So sanh tinh axit, baz...

BAI T AP

1) Xacdinh cac iongo thanh i nguyén i Calci va oxi. Ching c64a hinh electronia khi
hiém nao ? Vit cong thirc caa hyp chit ion tao thanh gira Calci va oxi.
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2) Xét 2 nguyénit M (Z = 20) va X (Z = 17).
a) Viét cau hinh electronica M va X.
b) Cho bét khuynh hréng ion hod aa M va X.
c) Cho bét cong thirc hoa cht tao thanh gira M va X.
d) Hop chit nay cédic tinh &ng hod tr hay ion ? Ix doan tang thai hoa cht & nhiét do
thuong. CHit nay c6 hoa tan trongrmic khdng ? Chit nay c6 hoa tan trong alcol khéng ?

3) XétMncéb Z=25.

a) Viét cong thirc electron éa Mn, quad6 cho bét vi tri caa n6 trong HTTH.

b) Nguyén & Mn thusc loai nguyén 6 gi ?

c) Cho bét 1 hoa tf bén cia Mn va gii thich cac bp chit c6 hoa tr khac nlr 7, 6, 4 &
codac tinh gi ?

4) Xét Fe (Z = 26).

a) Viét co cau electron aa Fe, v tri trong HTTH

b) Cho bét hai hoa tr thuong thiy cia Fe. Hoa irnao khéa bn ?

c) Nuéc thién nhién (ao, & séng, ging...) dé lau thiy c6 I6p mau nau hayo ling
xubng day binh. Gii thich.

5) Viét cong thirc Lewis @a : CO,, SO, H,0, SQ, H,SO4, HsPOy, PO, CHNCS, HCIQ,
Ps0;4, F&O4, NSOy, NagSQO3. ‘

6) Acetilen 1a 1 phanit thing hang. Vét cong thirc Lewis ¢ia acetilen. So santt llai lién
két C-C trong acetilen va etilen. Acetilen 1a pharphan ac hay khéng phanuec ? So sanh
d6 hoa tan @a acetilen tronguwsc va trong benzen.

7) Viét cong thirc Lewis @ia PRO. Giii thich ti sao c6 PEma khong cé N&

8) Hay cho bét thé ndo 1 ndt ludng arc, momen wdng arc. Cho bét chitu cia vect
momen &dNng arc.
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CHUONG 8 THUYET LIEN K ET HOA TRI

Chung ta Hit theo tiéndé 1 aia @ hoc lugng tir, thi moi théng tin v hé vi mé ch ¢c6
thé duoc rit ra tr pheong trinh séng mawthé 1a phrong trinh séng Schrodinger, whg
ching ta @ng da biét pheong trinh séng Schrodingehi giai chinh xac cho nguyénirtH
(hoac ion hidrogenoid). Wi nguyén t nhiéu electron, @ngda nhy pheong phéap an dung,dé
la md hinh trong xuyén tamida nghién ¢u trong cac chong tréc. COnddi véi phan fr (1a
hé it nhit ¢ 2 nhan) thi dlai cang plicc tap. Thi di nhe phan & Hy

]
Tu pheong trinh song Schrodinge ¢ = Ey

o . Mo _.- - &2
boi véi phan tr H, thi :
el': r2a ’ \
0 2 2 N %, f2b
H=- B gmris.t ot 1. 1 1 Ma, ERSLEUIY
8°m 8°m R mnp ha Mp fa Tp) \ Tl
s o s o Hob oomoee R._._._ TIWH,
2_ 8% 8% 0 2_ 0% 3% 0o a
Vi 1= 5T T o 2= St 5T %
X i x5 5

Phrong trinh séng Schrodinger khongéthiai duoc, phii dua trén plrong phap an
dang. Ging rim 1927dong thdi c6 2 trrong phai theo hai Eu gin dang :d6 |a thuyt lién
két hoa ti (goi tit VB) va thuyét orbital phani (MO).

Trong chrong sau, chiing t&sighién ¢u MO, bay g ching ta &tiép cin thuyét lién
két hod ti (VB) va du la plrong phap nadi nita, ding rim trong & thong @ hoc leong tr -
c6 ngha Van ap ding nhing ly thuyét co ban vé hé vi mé dé 1a : Thuyt luong tr Planck,
ludng tinh séng #t cua ke vi md : De broglie, tiéé v& ham séng, nguyén ly 6hg chit cac
trang thai, nguyén ly khdng phanébrac fat cung lai ciing nhr hé qua caa no,...

8.1.PHUONG PHAP HEITLER - LONDON VA PHAN T U H,

Thuyét lién két hoa ti con c6 tén thudt VB (do tir tiéng Anh : Valence_Bnd), c6 tén
goi khac la thugt cip, haic mang ténwa hai nha bacdt : Heitler - London - ngoi da khao
sat phantt H,

Pau tién theo hai ong thkhi tzo thanh phanat, trong phan & van con cd tinh ¢a
nguyén # - c6 ngfia cac AO wn con on tai va moi electron ¢a nguyénit H ¢ trang thai ©
ban van thuoc AO 1s varong phan # cac electron an chuyn dong dac ldp wi nhau

Goi Ha €6 ham song khéng gian - AO c6 ham sd@ng= 1s, chira electron (1), con §Ha
W, chira electron (2).

- Méi dau khi 2 nguyénit & xa nhau (khang cach H- Hp = «) thi do mit d6 xac sit
tim thdy ca 2 electron (1 va 2)i@ ¢ 2 nguyénd Ha va H 1a ¢? =¢2 Q) 472 (2) . Nén ham
song khong giani@ phant la ¢, =y, 4, (2)

- Khi 2 nguy@ntt tién lai gan nhau ¢ tao thanh phani do tinh khéng phan &i cac
hat cung lai ta lai c6 1 ham song khac hoan toawrig duong,dé la : ¢, =y, (Qu, Q).

- Ta thy @, va @, 1a 2 nghém cia hg, nén theo nguyén ly 6hg chit cac tang thai ta
lai c6 nghtm : Y =c, P, +c,y, . Vi hamy, va , hoan toantong duong nén it do xac
Ssuit tham gia & 2 ham la niknhau nénc? =c? = ¢, =+,

Goi ¢, =xC, =xN, (ta € tim N+ sau).
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xi\V@y Cl W =N Yy = N+lL|Ja(l)qu @ +wa@uy, (1)J
a
Y- =N-@, &) ) =N-la Oy, -va@y,®)

Hai ham, va y_la ham khéng gian hay orbital phan Khi ta hoan yv2 electron cho
nhau thi hamy, khéngddi diu nén né la handdi xang, con ngoc lai Y_1a ham phn doi
xung vi khi ta hoan 2 electron cho nhau thi hagn bi d6i dau.

Tir chuong trde da biét 1a ham séng toan pim (1a tich a ham khéng gianp véi ham
spin x(c)) cia hé electron phii 1a ham plin doi xiing (tir hé qua caa nguyén ly khéng phan
biét cac hat cung lai hay tr nguyén ly ngai trie Pauli.

Ma ham séng khong gign, dbi xitng nén ham spig(o) phai phan déi xing, trc spin
phai d6i song (7). Tuong tr nhu vay : ham séng khong gia_la phin dbi xitng nén ham
spin phii phan déi xiing, trc spin pli song sond 77).

Tuc ladsi véi ham i, thi spin plai doi song (74) vaddi véi ham _ thi spin plai song
song (77)

Dé biét y ngha aia P, va _ta thr xét mit 6 electron trong pharit:

=NZ@E +yf v 2 )= N2WEQWEQ+p2 QuE O +2, Oy, Owa Qp )

=NZ@E +yf -2y )= N2WEQuE Q@ +@2 QuE O -2, Qg O Q)
WaOwp @ : co ngha g virad AO H, virad AO Hy tac 1a AO H, pha véi AO H,.

Ta thiy ddi véi ham P, (khi spinddi song) thi nit d electron ing I&n gita 2 nhan i
thémdai luong 2y,.4,,), con W_ (khi spin song song) thi 4hd electron gim gitta 2 nhan.
Vi vay ta n6i hamy, (khi spindéi song) to duoc lién kKt va ngrol ta mng tinhdugc nang
lwong l0c 4y cia k& giam, con
ham (_(khi spin song song) — e e 1 opr (W)
khong to duoc lién Kt vi co L
nang lrong cao. B | e

Nang keong aia h¢ thoat ra  1s, 1s, 7 ¢ ot (W)
cang nhéu thi lién Kt cang kzn,
lic dy 2 electron ga 2 nguyénit

phdi c6 spindsi song va s phi giza cdc AO cang nbiu cang 8t (phi cuc dai) 1am mit d@o
electron gira 2 nhan dng lén.

Ea

(b)
2By

LR

Nang hrong aia H, khi 2 nguyénit H tién ti :
buong (a) : spindoi song
Puong (b) : spin song song DAI CUONG 1
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Tinh N, :Ta luén co:jN§(¢. +y,)2dv =1 (didu kién chuin hod)
- Nﬁjwﬁdv rpfdvEay g, dv=1
Ma vi ), va g, da chuin hoa nén ﬁw,zdv =J'<,1/ﬁ dv=1) = N2(2+ 2J.<//|<//|| dv) =1

Ma @, ¢, dV = o O, Q@ @, OdV =, Q@ Q42 @y (2)dV
Cum @, (DY, (1) : c6 nghia electron (1) wa & AO cia Y, vira o AO P, c6 ngha 2
AO Ha (g,) va H, (g, ) pha Ién nhau néng j(//a @Oy, @AV =S: Tich phan ph.

Va vi céc electron (1) va (2) &ing gia nén :

[W.QypyQdV =[¢, Ay, (QdV =S R
Nen:N2 20£S%)=1= | = |uzs?

Tich phan ph S ¢6 t 16n hon 0, haic nhd hon 0, ding c6 tié bang O :

S > 0 : Céc electrorad lién Kt tap trung gira 2 nhan, 10dy tao duoc lién Kt giita 2
nguyén .

S < 0 : mt d6 electrond gitra 2 nhan gim lam krc day gira 2 nhanang.

S =0 : khéng caiong tac hat hayay.

Tém ki : Theo Heitler - [_ondondéi véi phan tr Hy va sau nay i rong mot cachdinh
tinh doi vai cac phant khac,dé tao duoc lién ket thi :

- Mdi nguyén # phai cé it nhit 1 AO chia electrondsc than va 2 electron (@ 2
nguyén# ) phai c6 spindoi song (dadd thuyet con cé tén la thuy cap).

~ -Délién ket cang lén thi 2 AOd6 cia 2 nguyén:t phii phii I1én nhau cang nbii cang
tot (phu cuc dai) va lacay mit dé xac sut tim thay electron gira 2 nhan cao nt.

Tir nhitng diéu oo ban do, ta rat ratuoc cac i qua sau :

* Tra |0i duoc ban chit caa lién Kt cong hoa ti.

+ Hoda ti caa cac nguy@njtva gii thich né.

+ Tinhdinh hrong aia lién Kt cong hoa tr va gii thich thanh cdng 6t sb phan & don
glan.

8.2.BAN CHAT CUA LIEN K ET CONG HOA TRITHEO VB :

Tir trénda codé cap dén qui tic pha cuc dai - |am cho mat d6 xac sit tim thy electron
gita 2 nhan cao mh - khi 4y nguoi ta throng néi :doi electrondugc dinh Vi giira 2 nhan va
hé qua 1a 1am cho 2 nhaniéu mangdién tich drong) khéng niing khéngdiy nhau ma phi
hat nhau nbr 16p dién tich am (2 electron) gitta nhr dwa haidau thanh nam cham ctngdin
cuc vao 2 bén @nh git s3 thay vi 2 thanh nam chaddy nhau 4i hat nhau nb trung gian
manh sit.

Vi viy theo thugt nay,ban chit cia lién kt cong hod ty ciing 1a kec thhdién.

8.3.HOA TRI CUA CAC NGUYEN TO : (Quy tiic hoa tri spin)

Ciing tr noi dung trén, ta thy dé tao duoc phan i thi mdi electronddc than (dm trong
AO cua moi nguyén t) co khi nang o duoc 1 lién Ket. Vay thi mjt nguyén & c6 bao nhiéu
electrondgc than & co khi nang tao bay nhiéu lién kt nhe H, Cl co tie tao dugc 1 lién Iet, N
c6 the tao duoc 3 lién Kt, ...Vi ciu hinh electroni@ Cl : ...338 3p° /N /N /N A doCl
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c6 1 electronidc than, con du hinh electroniea N :... 2§ 2p° NI /I\ M1 6 3 electron
doc than, con C : .32 IN/| N B ~ €6 2 electrdnc than. Ta thy chi c6 2 electron
doc than, nleng C hi thuong c6 hod ir4. bieu nayduoc giai thich nhr the nao 7bé tao dugc
phan & thi tregc d6 C nHin ning lwong tr moi treong ngoai (anh sangun néng chng han)
va mot electrond 2s € nhay Ién 2p - lucy ta @i C ¢ trang thai kich thich :

C .22 MM N || Nirviy C lai c6 4 electrontoc than, cho nén Gilco hoa tr 4

(B¢ tao thanh CH ching han, thi troc d6 C phii nhan néng legng dé c6 4 electromioc
than, bi cac AO 2s va 2p (61 AO chira 1 electrordoc than) pla Ién 4 AO 1s 6a 4 H (ding
chira electrondgc than). \ay phan t CH, tao thanh phi c6 ning lugng cao bn cac cht ban
dau (C, H) sao ? Khong pit nhu vay, CH, duoc tao nén chic chin phii ¢ ning luong thap
hon C va H bandau. bieu naydugc gidi thich la sau khidgo dugc 4 lién Kt gitra C va H, luc
ay nang lrong duoc phong thich&den bu thra thai cho riing legng cén dé kich thich ltc ban
dau, ngha la phantt CHs dugc tao nén chc chin phii ¢6 ning leong thap hon C va b ban
dau.)

Tu phin nguyén i da nghién 6u, tada biét khi cung ép ning lrong cang cao thi
electron ¢ trang thai © ban € nhay |én ¢ nhing mrc ning lrong cang cao

([2E = —13,6.2'2(%—%)]), nhrng trong cac pdn tng hoa bc thi ring krong nay la co n,
L

théng throng ring hrong nay chdu dé kich thich sang rimg mic c6 ring krong Xap xi thi

du nhu tir (n-1)d=== ns hay ns np — nd.biéu nay gii thich ti sao N va P codselectron

|¢p ngoai nix néhaL[l)é nltélngc”y N c6 hod tr3 cing im 1a 4 (c6 1 péi tri) con P co th dat hoa

tri5:P*:..3s3p”3d (VIN o chu ky 2 khéng co6

AOd nh ). (R R

Vé sau thugt nay no rong thém &ing khong nht thiét phai mdi nguyén & bo ra 1
electron mai#oi electron ¢7) c6 thé chi do 1 nguyénit bé ra ¢ phi véi AO tréng (khéng
chira electron nao &) cua nguyénit kia
- d6 14 lién ket phoi tri. Thi du nhue dé
giai thich lién Kt trong HO*, NH] :

Vi viy hod tri cia mpt nguyén &
s¢ do 9 electrondsc than @a nguyén
t6 d6 (ké ca khi kich thich)hogc do § H< i
AO I6p ngoai(cac AO hoa f). Nhu vay goT
cac nguyénd chu ky 2 chi c6 hoa tr toi
da 1a 4. Con cac nguyéh & tir chu ky 3 tro di c6 the cé hoa tr cao nlat (nguyén ic) d¢én 9
(do : 1AO ns + 3A0 np + 5A0 nd), nhg trén thrc &, thong throng cac nguyérbtco hoa tr
dén 6 (ding c6 hod ir8 nhr Os trong Os@ nhrng khdng ph bién) - cé B do hiu ttng khéng
gian vi to ngai 1ap thé nén $ nguyén & bao quanh @t nguyén i khac khéng té quéa nhéu.

8.4.TINH PINH HUONG CUA LIEN K ET CONG HOA TRI :

bay ding la ¢ gua cia nguyén ly xen phcuc dai.

Tuc la 2A0 @a 2 nguyénit phai phi I8n nhau cang néiil cang ét dé doi electrondoi
song cO mt do xac sit cao nlat gitta 2 nhanbé hieu phi the nao la ac dai, ching ta & xem
gitra cac AO c6 céc cach pnhr the nao

8.4.1.Lién Wt 0,n,5 :

- Céch pl tt nhit (cuc dai) khi 2A0 phu tryc dign - tirc 1a phi doc theo tuc noi 2
nhan € duoc lién ket o (pha theo tuc)

Thidu:
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- Khi 2 nguyént tién lai gan nhau éu tao dugc lién Kt thi nd luén luén "cbn duoc”
cach plia theo tuc : O.

S-s Px - S Pz - P
- Lién két n: Néu 2 nguyénit da tzo duoc lién ket o roi, nheng réu ca 2 nguyénit do
con ki du dieu kién* dé tao duogc lién ket thém nra thi lacay né € tao duoc lién ket 7.
~ Lién ket T dwoc tg0 nén khi 2A0 #a 2 nguyén:it phi bénvési nhau nglia 1a 2A0 nay
thang goc i truc noi 2 nhan nguyénit
\‘/E v:;q‘/k dé tao lién két m chi c6 AOp va AOd

Cac lién Kt n giita : p-p; xd Py Gly - Chy
* Didu kién dé tao lién Iét Tla : 2 AO aia 2 nguyénut phii nam trén 2 tuc song song nhau
(nhu py-px) va noi AO chira 1 electron hay 1A0 dla 1 d6i, AO kia khéng co electron
- Lién két 3: Ciing trong tr nhu vy, "uu tién 3" mbi dén lién ket &,
logi lién két nay chi tgo bsi cac AOd : gy - diy haic di; - di; hagc d;; - d,,
Néu giira 2 nguyénit khi pha Ién nhau bng cac AOs thi khéng(Y
c6 gi phi ban vi cac AOs khéngu tién theo phiong nao gy cac AOS%

4

chi tao duoc lién Kt 0. Nhung khi nguyéntt tao lién kKt 0 bang AO p
hay d Wi cac nguyéntt khac thi phanut c6 mbt cau hinh khoéng gian
xacdinh. Lién két &

8.4.2.S¢ dinh hweéng aia lién két cong hod tii

- Boi v6i phan & HCI do quy dc phi cuc dai, dé tao lién K&t o, nén bidc tam
nguyén & H phai nam trén tnc cia AOp d@ia Cl.
- Vi phan tr Cly, néu n6 o lién %ét O theo toc z thi cac twc z aia 2 nguyéntt Cl

phai trung nhau. ;

- Con HS, HSe, PH, ... ? /\6%

Do S:...383p?py p. - MR EN
N AR )T

Trén mdi AO 3p, va 3p con 1 electroroc than (nk rang p, vuéng goc i p,). Vi
vay 2 AO 1s @a 2 H phi tién dén trén tuc Oy va Ozié phi véi 2A0p trongthg aia S, nén
phan tr HS cO d@ng hinh clx V. L& ra HSH = 90° nhung vidéi electron gika S va H bléch
vé phia S (S cdé amdién manh hon H) nén gira 2 lién Kt nay cé mt do electroné goc bn,
nén néday nhau lam godHSH no ra bt it va king 92.

Tuong tr ta ding c6 ti giai thich du tric hinh bc aia H.Se, PH ... Nhrng con NH,
H,0, CH, ? Neu giai thich trong tir thi cAC goCHNH = HOH = HCH =90° . Nhung trén thrc t
cac goc nayah luot bang 107,8, 104,53 va 109,28 Céac goc nay khac quéa xa sg 90°. Do
vay doi hoi c6 mot cach gai thich khac.
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8.5.9J LAl HOA VA C AU TRUC LAP THE CUAPHANTU':

Bé giai thich du trlc Bp the cia mjt sb phan & - dé bo sung nking ke tic ¢ trén, trong
khuodn ki® thuyet VB, khi khao sat phanit BeH,, Paulingda d¢ xuat ra thuyét lai hoa.

Trén nguyénic chung, 6ng choing dé tao thanh phanit, cac nguyénit khdng dung
cac AO thén tuy (s, p, d .. Jié pha 1én nhau. Ma trgc d6 c6 s pha tbn gita cac AO s, p, d
cua cung 1 nguyénrtdé tao ra cac AO i, cdc AO ndi naydéu co ndt phan tinh s, tinh p,

. phu thudc vao frng cang lai hoa) - Ong @ cac AO i nay la cac AO lai ho4. Chiung ta s

xét tirng cang lai hoa.

8.5.1.Lai hoa sp Xét phan i BeH,. Trong phantt nay c6 2 lién & gita Be-H va 2
lién ket naydang gia.

Be c6 du hinh electron : £ dé tao duoc lién Kt Be b kich thich & cé du hinh :

Be:..2s200 M| I

Ham Y »(AO 2s) vay,, (AO 2p) la ntitng nghém cia phrong trinh séng Schrodinger
nén theo nguyén |y &g chit cac tang thai thi & hop tuyén tinh dia né ding la nghém cia
phuong trinh s6ng Wy, = C s +CoP,, (V6i €1 va @ lan luot |4 k¢ S5 tham gia 6a ham

W, va P,,). Vi kha nang déng gop vao hamp g cua P, va W, la nhr nhau néncf = c3

va ding vi tinh chén héa @éa ham ngi LUsp(I|¢|2dV =1) nén :cf +cf =1=¢, =zc, =1 nen

J V2
khi 2A0 2s va 2pd hop v6i nhau ta & duoc 2 AO nwi 1a

1 N 1
(//spl =E(l//23+l//2p) Va(//sp2 =E(‘//25_l//2p)-

Céc ham nii do sr to hop tir cAc ham & (cac AO thdn tdy 2s, 2pyiwgc i la cac AO
lai héa. Nhu vay AO lai hoa la & lai tap giza cac ham than tay.

Vay thi hai AO q;splva Wep, la hai AO lai hoa sp, hai AO lai héa naydmg & hai phia
cuaduong thing, ndi AO lai hoa ctira 1 electron, & nhan Beg gitta. Cac AO lai hoa cé mui
phi no rong hon AO thuan tuy :

S — ol AR — Doy

S+p —> (sp) s-p (sp)
Saudé Be dung 2 AO lai hod naié pha voi 2A0 1s @a 2 nguyéntt H tao thanh 2 lién
két 0. Vay phan & BeH, c6 dingduong thing HBeH=18Cva c6 2 lién kt o :
H— Be— H

Trang thai lai hoa chco duoc khi cac AQd¢é lai hoa phii c6 ning lrong khéng khac
nhau nhéu.

8.5.2.Lai ho& sp:

La sr to hop tuyén tinh @ia 1 AO Y va 2A0 i, cb ring rong Xip xi nhaudé tao
thanh 3A0 lai hod $pthudng V 3 dinh aia hinh tam giddéu vi nhan nguyénit & trong tam
cua tam giac.

* CAc phrong hinh 6 hop :

405[12 =— (s +\/_2‘//px)

|—\$|H

1 1
l//sé =ﬁ(l//s _ﬁ(/lpx _Ewpy)

61




SimEEBE VSN SN I TS TREd Version - http:/Avww.simpopdf.com

-ty -ty -1

ws;ﬁ —ﬁ(l//s \/g(//px \/El//py)

Cé&c phantt : BF;, SO, SGs... thuc dang lai hoa nay.

Thi d: thr m6 # lai hoa trong BE MM

Pé tao duoc phan i BF; trugc d6 B phii ¢ trang thai kich thich : B: 2 20

B diing 1AO 2s va 2A0 2p {2 2y) lai hoa i nhaudé tao thanh 3 AO lai hoa $p
huéng v 3 dinh aia tam glaaieu nmoi AO lai hoa clira 1 electron. Nhan B tam dia hinh
tam giac - 8m trong nit phang xOy.

B dung 3 AO lai hoé nagé phi vsi 3A0 Zox (haic 2,,) cia 3 nguyénit F dé tao thanh
3lién Kt 0. Trén B condi 1 AO 2,, thuan tuy tong (khdng c6 electron) song songj @ AO
2,2 (Mdi AO déu chra doi electron). Vi gy cac AO 2, cia B co th phi bén \6i 2p; cua F.
Cac AO %zCua 3 nguyéntt F déu dang gia nén khi thi 2 caa B phi voi F nay khi thi pla voi
F kia hay néi cach khac
gita mbi B-F co mot
phén lién Kt m. E a\

, Thuc ngh'ém cho \
biét d6 dai lién Iet B-F N

ngén hon o dai lién Kt ko — /B F
don B-F theo ly thugt - e
dieu nay minh ching
cho lién Kt B-F c6 nit e
phan lién ket doi.
8.5.3.Lai ho4 sp:

Tuong ty, d6 1 sr t6 hop tuyén tinh d@ia 1AOY va z
3AOY o ring hrong Xp xi nhaudé tao thanh 4AO lai hoa  sm
huéng W 4 dinh aia hinh & dién déu, cac goc wa AO lai hoa : | Jx
109°28'. Cac phong trinh 6 hop : !

1,
(//s% 2 st5 (‘//px"'(//py""//pz)
1
1,
l//Sp3 2 + ( l//pX+l//py wpz)
2
1 1
Ysp, :E(/ls"'z(‘//px ~Ypy _l//pz) Z{ 7
3 X
P

1 1
Ysp, =§¢/s +E(_¢/px Yoy t¥p2)
4

Cac phanit CH,, CX4, H,0O, NH; thudc dang lai hod nay. Ngoai ra con cé camd lai
hoa spd (hay dsp), sp'd (hay dsp), spd? (hay dsp’).

* M gt s dang lai hoa quan tpng :

Dang lai hod | Kiéu hinh hgc |  Hinh dang phan Mgt 6 phan w
sp Thing (180) AB, : thing BeX
spf Phing (120) AB3 : phing BX3, SO, NO;

62 HOA PAI CUONG 1



SimEEBE VSN SN I TS TREd Version - http:/Avww.simpopdf.com

AB; : chit V SO, NO,,NO;
sp’ TG dién AB, : tir dién CH,, CXg4, BF,
(109°28") ABg3 : thap tam giac NHs, PXs
spfd Vudng pling | AB4:vudng piing | XeF, [Ni(CN)
(90°)
sp'd Ludng thdp | ABs: Ludng thap tam PXs
tam giac (120 gidc ABs:chx T ICls, IFs, BIFs ...
va 90) AB, : dudng thing l5
spd® Bat dign (90) ABs: bat din SR, PCI
ABs : chopday vubng I

8.5.4.Giu truc ldp thé ciia mét s phan t phirc tap :

a. Phan i CoHy - H H

M3i C lai hod sp, méi C dung 2 trong&3A0 lai hoadé N Ve

pha véi 2A0 1s @a 2H, trén i C con hi 1A0 lai hoa spsi pha / \
véi nhau. H H

Trén mdi C con hi AO 2p, thuéq tuy (chra glectrondéc
than) song songov nhau nén ptn béndeé tao 1 lién Kt n. Vay phan & C;Hs ca 6 nguyén i
déu ¢ trong mit phing, cac gédHCH =HC,C, =...=12C, phan & c6 1 lién ¥t nC=C.

b. Phan # CoH5:

Tuong ty nhr trén, nhing thay vi lai hoa Sp¢ day mdi C lai
hoa sp c6 ghg duong thang. Trong terong hop nay trén mi C
con 2A0 2p va 2p song song & nhqu trng d6i mot, nén
tirng cip phi bén \bi nhaudé tao 2 lién €t N

c. Phan & CgHe :

Mdi nguyén & C sau khida kich thich, n6 lai hoa §psaudd mii C -
dung 1AO lai hoa gpdé phi véi AO 1s aia 1 H. Trén i C con 2A0 lai "
hoa condi phu véi 2 C ¢ hai bén. Con 1AO 2pthuan tuy thing goc i mat G ‘
phing bezen (tc cac AO 2p song song & nhau) dod6 trng cip phi bén ‘ ’
véi nhau. Nén rai lién ket C-Cdeu cé ndt phan lién ket dbi va 3doéi electron V.

n khéngdinh ar.

Thuyét lai héa khdng cho ta &i tai sao trong cac phar AB4K, AB3K: ’
va AB,K 3 Cacdoi electron khong liéndt K luén luén chém ar vung khdng giandn. Thuyet
cing khong gii thigh duoc vi sao trong phanirtdang ABK: c6 @ cau vubng pking. Nhing
nhuoc dieém do cé tie khac phuc dugc néu ta \vin dung thuyét VSEPR cung &i thuyet lai hda

8.5.5. De doan diu tric hinh hoc aia cac phan # khong thujc logi hep chit phai tri:

a) Dy doén trang thai lai héa eia nguyén & trung tam

Trén @ so thuyét lai hoa va thust VSEPR, ta c6 thdy doanduoc ciu hinh khong gian
cua cac phanitdon gian. Goi cong thic phan i cia chit la : [ML ,O,,]** vax la $ electron
héa tr riéng aia M (thuong king $ thir ty nhom @a M trong HTTH)

V6i : M la nguyén i trung tam ; L 1a pbi t héa ti 1 va c6 n nhém L ; O 1a phter hda
tri 2 va c6 m nhdm O ; p l@d gién tich @ia phanti.
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Truéce hét cha y Bngchi c6 lién It 0 mvi quydinh nén d@ng hinh lac aia phan t, con
lién két 1 khdénganh hrong nhéu dén hinh dng aia phanit, né chi lamlién ket ngan lgi va
goc hoa tr Ién hon khi khéng cé liéndt 1. Vi vay quanh M c6 bao nhiéu nhém héaarthi
M cing mat chirng ay electron hoa trriéng x @ia minhdé tao lién két m nénso electron hoa
tri riéng aia M cO ki nangdé tgo lién ket o la: x - m

Vay sb electron héa trquanh M c6 kh ning to lién Kt 0 s3 bing $ electron hoa ir
cua riéng Mdé tao lién k&t 0 cong wi so electron ma @i phoi tir dong gop @@o lién ket o),
tac la :

S electron héa trquanh M cé kihning o lién ket 0 = (x-m) +n+m=x+n.
Néu l1a ion phantt thi khi :

- Phant mang pdién tich (+), cltng © phan & mat p electron hoa i viy s electron
con hi phai trir bot p, nghia |a :Ss electron héa trquanh M (c6 klinang 2o G) =x+n -p

- Phan i mang pdién tich (-), phanit nhan p electron hoéaitrvi thé :

S electron héa trquanh M (co ki ning 20 G) =x + n +p.

Tém ki voi : [ML ,0,,,]™ thi:

S electron héa trquanh M (c6 kindng 20 0) = x+n ¥ p
Ta bét cir 2 electron & chiém ar 1 AO du thdn tay hdic lai héa, nén :

S AO héa tr cia M (c6 kli ning o o) phi la : XtnFp

Cha'y :dau (-) tng Wi ion dwong [ML ,O,,]°*, dau (+) tng Wi ion am[ML ,O,,]"
Néu £ AO héa ti cia M sau khiduoc tinh nhr trén c6 gi frla :

e 2 thi tang thai lai hdawa M £ la sp

3 thi tang thai lai héata M 1a s

« 4lalaihoasp

« 5lalai héa dsp(hay spd)

6 1alai hoa 6sp’ hay spd?

« 7lalai hoa &p’ hay spd

« Con khi gia tf tinh theo biu thic trén 1a ban nguyén (ohl,5 ; 2,5 ; 3,5 ;
4,5...), :[h\l ta lam tron |én nh: 2,5 € dugc lam tron 1én 3. Vi 1 electroran
phai chiém 1 AO, (1 AO khoéng thichra qua Zfién tir : theo Pauli)

Pé y 1a trong "cdng thc" tinh $ AO hda tf cia M khdng c6 @it s phoi tir hda th 2.
Néu phdi tir cé héa tr 3 trc nguy@n & trung tdm phi mat di 2 electrondé tao lién két
T, ciing lap luan nhr trén, ta 8 dé dang timdugc trang thai lai hoa thichdp

Thi o : Dy doan tang thai lai héaga N trong NQ", NO,, NO,, cia | trong &
- Trong NG : N c6 5 electron héaitriéng, quanh né khéng cé gttt hoa ti 1, ch cé
phdi tr héa ti 2. Vay : S5 AO héa tf cia N phii la : X0FP_5*071_5 vay trong NG,

2 2
N cé tang théi lai héa la sp

X+n¥ p _5+0 _
2

- Trong NG : S AO héa ty cia N phii la : 25 — 3. Trang thai lai

héa @a N trong NQ |a sp-
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X+n¥ p _5+0+1

- Trong NGO : S6 AO héa ti cia N phii la : =3. N lai héa sp

X+tNFp_ 7+2+1
2 2
b) Du doan goc hoa tfva @iu tric hinh hec gia mgt sé phan e :

Sau khida bit trang thai lai hoa ga nguyénit trung tam éi, ding thuyt VSEPR® két
hop Vi higu ing khong giarf? va sr chénh éch ¢ do amdién ® giita nguyéntt trung tam
va phoi tir ta co tie du doan gbc hda ir quadd du doan @ cau khéng gian ¢a cac phanit:

M: Khi d& biét kiéu hinh hc ing Wi trang thai lai hoa, da_trén thugt
VSEPR, trongi6 chti ydén kiéu hinh e c6 goc hoa frkhdng lang nhaunhr sp'd (dsp) thi
c6 nheu cau hinh ¢ th c64ng Wi mgt phan tr khongdoi xing, ta clon uu tién sao chows
day cua cacdoi electron la ge tieu. Chi tict hon, reu trong AO khong lién & (KL) chi chra
1 electron, do @&t do dién tich am bé én thi sr day di nhién pli nho hon AO lién ket (L) (co
mot doi electron).

Thidu 1 : Xét phan it IF 3 (Dang AB3K>) :

- Trong k : S AO héa tf cia | phii la : =5.= | lai héa spd

. " A Mt
(Nhu trén, ta @ doanduoc trang thai lai héa €a nguyéntt trung tam | Ia7—23 =5.

Vay lai héa spd)

| ....5¢ 5p° 5cP. O trang thai kich thich "I:...5¢ 5¢" 5 [N| |NA | M| (1

| dung 1 AO5s, 3A05p va 1A05d lai h6ainhaudé tao ra 5AO lai hod sl huéng
5 dinh aia hinh &rdng thap tam giacdi | & tam dia hinh, trong&dé c6 2A0 lai hoa di AO
lai hoa c6 1d6i electron, 3A0 lai hoa conilmdi AO chira 1 electron, | ding 3 AO lai hoa
(chira electrondoc than) phi voi 3A0 2p @ia 3 nguyénit F dé tao 3lién két o (L), con 2A0
(chira d6i electron)khdng to lién Kt chi thusc riéng aia | - goi 1a AO khong lién & (KL)

Vi vay ciu hinh c6 th 1a

Dang a Dang b Dang ¢

Néu van dung ly thuyét VSEPR ta thy : (Khi cacddi electron &m trong 2 AO 40 V6i
nhau nét géc nkb hon 120 thi $ gay ra irc diy dang K - do cling mangién tich am).

O (a) c6 : 0irc day KL-KL (vi 2 AO khong lién Kt (KL) tao véi
nhau ndt goc 180 ; 6 hrc day KL-L (vi 2 AO lién ket (L) tao véi nhau
mot géc 90) va 0 krc ddy L-L (vi 2 AO L tao v6i nhau ndt goc 1268). g B

O (b) c6 : 1{rc day KL-KL ; 3 lyc day KL-L va 2 hrc day L-L.
O (c) c6 : 0 krc day KL-KL ; 4 lyc day KL-L va 2 lyc day L-L. B
~ Tathly ¢ cau hinh (c) trc day it nhat. Vay phan tr IF; c6 cing hinh clit T hoi bi cup
xuong do & day gitradoi electron KL I1én L mnh hon L-L.
Thidy 2 : Xét phan i |; (Dang ABKs3) :
(Ciing tinh toan ni trén ta a doanduoc nguyént | trung tam thac dang lai héa sf).
Xem nguyénit trung tdm 1alcé ciu hinh electron :

I": ... 58 55 5. O trang thai kich thich “1: ...5¢ 50° 5d* N/ [N{N{ M| [
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| ding 1 AO5s, 3A05p va 1A05d lai hoainhaudé tao ra 5A0 lai hoa sjl heong
5 dinh aia hinh dng thap tam giacdi I" ¢ tam @ia hinh, trong & d6 c¢6 3AO lai hoa i
AO lai hoa c6 1d6i electron, 2A0 lai hoa conilmoi AO chra 1 electron,'ld}]ng 2 AO lai
hoa (chira electrondoc than) pli véi 2A0 5p dia 2 nguyéntt | dé tao 2 lién Kt o (L), con

3AO (chra doi electron) khongap lién Kt chi thuic riéng @a T - goi la AO khong lién Kt
(KL). Vivay cau hinhcé th la :

Dang (a) ng (b) ng (c)

Van dung thuyt VSEPR nl trén,dé nang lrong thip nhit thi ciu hinhduoc chon phii
la dang (b). Vi \ay mac du tang thai lai héa ¢a nguyénit trung tam

trong trdng hop nay 1a spd nhrng phan i |; lai c6 ciu trac hinh bc R B
la duong thing. RNy
Tuong tr néu 6 hop ci hai thuyt ta ding &€ dang thy ring Wi B~ / \\'B

cac phanit dang AB;K, déu ¢6 du hinh vuéng ping :
@ : Ve higu ting khong gian, ta&ddang tiy ring cac
phdi ti c6 kich thréc lon aing nhe cac pldi tiz cd nhieu nguyénit ¢ phdi chiém ving khoéng
gian lén hon (dé S déy giita cac AOdat cuc tlg:u) Thi i nhu cac phanu P&Clqz, SbPRKCl3
(Ph: GHs-), ... deu lai hoa spd, mbi phan fr v& ly thuyét déu cé 3 éu hinh c6 th c6, nheng
khi xét & hleu ung khéng gian thi trong BEl, 2 nguyént Cl vi ¢0 kich thrée lon hon (F)
nén &u hinhuu tién 1a 2 nguyénitCl nam trong mit phing aia hinh tam giac, trong khisv
SbPhCI; thi 2 dic phenyl (Ph) p&i nam trong nit phing.
F
.

®: V& sy chénh éch do amdién : doi electron lién Et L s& gin nguyén & ¢
d6 amdién manh ton. Néu doi electron L cangan nguyén & trung tam thi rit do dién tich
amé gan nguyént trung tam cangdh, sr day tinh dién cang én, goc c6 cha L nay § 16n
hon. Ngroc lai khi déi electron lién &t L' cang xa nguyénirttrung tam thi géc cddi electron
L' nay cang nb. Thi di nhe phan & OX, vai X 14 F, Cl, Br. Cac phanitdéu c6 cling nguyén
tu trung tdm O lai héa dpnhurng vido amdién giam dan tir F d¢én Br nénddi electron cang
gan nguy@n i trung tdm O khi péi tir dl tu F den Br, do iy sr day gitta cac @p L-L cang

ting, hu qui la goc hoéa irting din : FOF < CIOCI < BrOBr
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BAITAP

1) Trén @ s cia thuyt VB hay gii thich :

a) Ban chit luc lién Kt cong hoa ti.

b) Tai sao ndt nguyénir H chi co tte lién két véi mot nguyén i H khac ?

c) Tai sao goc lién & trong phanit (H.S chin han) ludn ludn é dinh va ling 92 ?

d) Mé ta sy hinh thanh céc liénéktrong cac phanitCl, , N, , HCI

2) Diéu kién tao thanh lién Et cong hoa tr va lién Kt cho nhn.

3) Hay gii thich ti sao cli cé phant X, (XIVIIA) ma khong th cé phant Xs, Xs...?

4) Mot nguyén & co thé c6 nhéu hoa ti khéng ? Cho thiwd F, O c6 nir vay khéng ? Hay
giai thich.

5) Thé nao la lién kt o,n,d. Lién két ndo &n hon ? Cho thi d.

6) B co 3e hoa tr N c6 5e hod trva chingdéu ¢ chu k 2. Cho bét hod ti cé thé co aia
chung. Gii thich.

7) Cho bét ciu hinh khoéng gian c ciu lap thé) caa : CCh, CHa, CHy, SCh, PRCl,,
PF;(CHs)2, SbPRCls, BiPhsCly, Bris, SO, SG;, NO,, NO,", NO; .

8) B va Aldéu ¢ IlIA. Giai thich ti sao c6 AJClg ma khéng c6 ECls.

9) Cho céc hp chit sau : CHGJ, CCL, PHs, BeCb. Hay cho bét (co gii thich) phant nao
phan @c, phani nao khéng ?

10)Nguoi ta nhan thiy Kl dé tan trong xéc c6 chira b hon 1a trong méc tinh khiét.

a) Viét phrong trinh plan tng gii thich.

b) Cho bét co ciu lap thé caa anion nay.

11)a) ¢ trang thii rdn, PCk ton tai mot phan duéi dang PCE va PCL'. Cho biét ciu hinh
khbng gian @a 2 iondo.

b) & trang thai én, PBg khdng cho cac ionrbng tir nhr trén madi phan li mot phén cho
PBr," va Br'. Giii thich.

12)So sanh cac géc XOX trong pha@n@X, vaoi X 1a : F, Cl, Br.
13)So sanh céac goc trong®O ; CLCO ; (NH).CO.
14)Xét 2 phanit CLO va CIQ.

a) Gia st O dung 2A0 2pié tao lién kKt o véi 2 AO aia 2 Cldé tao thanh GO thi géc
CIOCI Ia bao nhiéu Diéu gia s trén cédung khéng ? Bu khéng hay cho Bi co ciu lap
thé ciia CLO.

b) Cho bét co ciu lap thé caa CIO, va so sanh géc OCIOsvg6c CIOCI @a 2 phantt
ClO, va CLO.

c) Giai thich tii sao CIQ c6 khuynh leéng nh hop cho C}O..

Thuc nghiém cho bét géc CIOCI = 111 (trong CbO) va géc OCIO = 11%(trong CIG)
15)Cho céc bp chit sau : OF, NFs, BFs. Biét cac goc sa FOF, FNF, FBFuong (ng la
10315, 10928, 126. Hay :
a) Cho bét ciu trac khong giania trng hyp chit.
b) Giai thich ti sao géc hod titing din tir phan & OF, dén BFs.
16)Theo $ liéu thec nghém, khaing cach dia hat nhan trong phanrtAlCls & : ra.c =
0,206nm, ¢.c; = 0,357nmHay chrng minh @ng hinh loc cia phani caa AICI; (tai sao la
dang phing va géc hoé tla 120).
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CHUONG 9 THUYET ORBITAL PHAN T U

Thuyét nay do Hund va Mulikedua ra vao am 30 a@a thé ky 20 - @i tit |a MO
(Molecular Orbital)

9.1.LUAN PIEM CO BAN CUA THUY ET MO

Theo phrong phap nay, cac dng xephan t nhe 1a mgt khvi thang nhit duroc tao nén
tir cac tam (cac nhan nguyénva cac electronL.uca ay trong phantt khong con ca tinhua
nguyén & ma tit ca cac electron va cac nhanimg déu thusc vé phan . Céac electron di
chuyén‘ Xung quanh cacahnhan (kha}c@co ban voi VB), xem phanit nhur 1a mpt nguyén i
c6 nhieu tdm Nhu vay nhirng tinh clat caa phan la tinh chat caa nguyéntt c6 nheu tam
(thay vi mdt tam) nén né &thira va ap dng tt ca nhitng thanh qé caa nguyénit. Nhur vay :

1. Trong phan #, trgng thai gia mvi electrondwoc Mo & bsi ham séngy - goi 1a
Orbital phan t (MO). Suy rajwzdv ciing bigu dién xac sdt tim thiy electron trong té tich
dV cua phan .

2. Mi @ phan t ciing duroc Xacdinh hing b s6 lirong tr.

3. Mgi MO cing ¢6 ngt gia tri nang keong xacdinh.
4. Viéc phan I8 cac electron vao phamtcing tuan theo cac nguyén ly, qdctma cac
nguyéni da ap ding :
‘ _a. Nguyén ly ngo trez Pauli : mji MO cing chra ti da 2 electron i spin ngeoc
chieu (doi song).
, b. Nguyén lyang kén : Cac electron #ng vao nting MO theo th ti ning hrong
ter thap 1én cao.
¢ Quy tfg; Hund : Khi céac electron vao ithg MO c6 cung éng leong thi d@ing
sap xep the naodé tong spin @c dai.
5. Ham songp cua phan t ¢ |a tich aia cac ham songua cac electron.

Wphant = Y1. Pa... Yy
Trongdo :
P phant 1a MO aia tit cd cAc electron trong pham:t#o
Y ,la MO cia electron 1 (@ thugc phan i @6
Y 2la MO cia electron 2 (8 thugc phan i @6

W n la MO aia electron n (g thugc phan t- d6

Nhu vay van dé & phii tim cac hamy;, Q5 ... Y. Cach tim cé nu phrong phép,
nheng phrong phéap tirong duoc dung nhdu nhit 1a phrong phap "6 hop tuyén tinh céac
Orbital nguy&nt thanh Orbital phanit - Goi tit 1a LCAO - MO (Linear Combination of
Atomic Orbital - Molecular Orbital ).

9.2.THUYET LCAO - MO :

Viéc giai chinh xac phrong trinh séng Schrodinger cho phérid diéu khéng tlé duoc,
do d6 phai dua trén plrong phap @n dung - nhr thuyet VB ching tada nghién éu ding la
pheong phap gn dung. Plwong phap LCAO - MO @ng la phrong phap gn ding nhrng
theo ndt cach khac.

9.2.1.Nguyéndc aia LCAO - MO:
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Trong phantt, khi electron di chugn gin mpt hat nhan nguyénitnaodo thi trong tac
giiza electron nay va cacghnhan khaaiuoc coi nhr khdngdang I, triong hec tac ding 1én
electrondo duroc coi la tnrong kec cia nguyénit twong irng va khiddé mgt cach gin dung cé
thé coi MO aia electrond6 chinh 1a AO ga electrond6 aia nguyén trén. Tir d6 Y, cia
1 electrondd < 1a 1 hop tuyén tinh @a Y,, va nhr vay ¢ n AO 6 hop Wi nhau dé tao
thanh n MO

9.2.2.Khio sat phan#& H;:

a. Ham song :
Pay la mdt ion ¢ thit, nd c6do dai lién Kt d = 106A va Rt
nang hrong E = -2,99 eV -ing chinh ion nay ladm cké cua
thuyet VB - la thuyét cip khong tkk chitng minhduoc rang c6 o  H

1 electron lata hinh thanh nén 1 liérék

Theo MO Wphane = P1. Yo ... Py

Nhung vi ion phanit nay ch cé 1 electron ném phan s = W1. VAay VAn dé bay gi 1a
tim Y, - 1a orbital phantt (MO) caa @ nay.

Nhu phan nguyén ic da trinh bayo trén, khi electron duy rih nay lic gn nhan H,
1

electron lGdly 5 xir sy nhr dang rim trong AO @a H,, IUCay ¢ = ¢ie, :Te‘ra
T
Tuong tr nhe vay khi electron §n nhan H hon thi lacay : ¢y =y, =%e_rb
Vi

(Vi ra 1o 12N luot 14 khaing cach i electrondd dén nhan H, Hy)
Do d6 theo nguyén Iy dng chit cac tang thai thi : Wphane =¢1 = Csa + Colisp

(c1, & 1a hing $ tham gia trongd hop)

Vi 2 AO Y, va Y, déu cing la AO 1si@m H nén xac it tham gia la nb nhau tc 1a
2 2

Cf =C5 =€ =%Cy =N,
Vay phantr =¢/1 = Ny (W1sa *+ P1sb) (l)
Va Y phan :l//I =N_ (¢1sa ~¥1sb) (2)

Ta c6 e tim N., N. mot cachdon gian :
Véi N, : Theodiéu kién chuin hOé.J-l/llsz=1:>J-Nf(wlsa+l//15b)2dv=1

= N2 [jwfsadv +[yfpav + ZJwBawlsb-dV] =1

Luu y Bing Y, U, dddugc chuin hoa (&c 1a lezsadV=Iw125de=1) dodo :

N2 = 1 . Tich phénjt//lsazplsb.dv goi la tich phan xen phdugc ky hiéu la S.
2+ 2]¢ma¢mb-dV
s 1 . A L N £ 1
Tudd: N, =+ . Vi S<<1 nén ngoi ta thuong viet N, =— .
J20+ ) 9 J T2

Chirng minh trong tr ta ding ¢ :N_ =-

NS
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Ham (1) l1a hamibi xtng - vi khi hoan vcac $ hang, ¢ khéngddi dau - ham nay co
ning rong thip, ham (2) 1a ham pin ddi xang c6 ring lrong cao. (Tadi thay : 2 AO © hop
dé cho 2 MO trongid 1 cé rang lrong thap duoc goi la MO lién ket (ky hiéu ¢) va 1 cé

nang hrong cao @i la phan lién Kt thuong ky higu ).
Tur pheong trinh (1) ta suy ra xac &fuim thiy electron gira 2 nhany? 1a :
Wi =N2(ha + @2, + Ansatirsy) - Ta thly €O sr tang mit do xac sit electron (2P P ,)

gitta 2 nhan sod trang thai bandau (khi chra tio thanh phana), vi vay ta noi lcay phan
tir tao duoc lién ket.

Tuong tr véi ham ;° ta thiy c6 sr giam mit do xac sit electron (-2 ,,) giita 2 nhan,
tac ¢6 ring hrong cao ln trang thai nguyénit - ta n6i MO phin lién K.

%D <>LIJ*

OO

b. Ning luwgng : Tir phuong trinh séng Schrodingeﬁiw =Ey
J' Hydv
Nhan 2 & voi @, roi lay tich phan 2§ : = E=2— . Ham Y da chudn hoéa do
@ v
vay:
'[z//*z//dv =1 E= J.w*l-]z//dv . Thé Y= g, (hamddi xung) = E = J'wil-]wldv

+

=5 | @a oA Wa Ty

v+t H gV L .
2(1+s,)j4”a vadV 2(1+S)j"/’bH"”b V*mj‘/’amﬂb V+mj‘/ij‘/ja \
[warigadv =Qa: [wpFigndv =0, [waFunav = B [wpFiaav = 5,

Nhung vi g, s, déu 1a AO 1s @a nguyénit H nén : Qu=Q=QVAB = =0

Goi

Vay E+=C12+ﬁ vatrongtr E_ = ?_ﬂ

Q : la tich phan Coulomb chinh lany krong aia nguyén Oy E
tir H ¢ trang thai @ ban 1s,nén Q <0
B:Tich phan traaidi - con @i 1a tich phan éng hrong, né $ B
chinh la rAng rong trong tac gira cac orbitaly,vaoi Y, . Theo X )
si tinh toan cho BBt : B<0 %

\ /7 OJS

Vay E. ¢6 ning lrong thip va E c6 ning hrong cao va gin 46
nang hrgng aia phani H, duoc Ve :

9.2.3.%¢ xen phi cac AO :
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Bai toan ¥ H} 1a bai toan ¢ ban
cia thuyt MO. Tir d6 rit rampt 6
nguyéndc vé sy xen pli cac AOdé tao MO dé ap dung cho cac phanitnoi chung.

- Cr 2 AO 1 hop Vv6i nhaude tao thanh 2 MO, rét c6 riing lugng thip va ndt c6 ning
lugng cao. MO ¢6 #ng lugng thap khi ar xen phi duong (S > 0) -Do6 la cac AOxen phi
chg diu. Con MO c6 ang lrong cao khi g xen phi am (S < 0) - la cac AQen ph khac
dau.

~ Mé rong c6 tie néi o n AO b hop cho n MO phanittrongd6 ¢6 m MO c6 éng lrong
thap, throng c6 m MO cd dng lwong cao va co (n - 2m) MO caimg krong khongdoi - do
khéng cd AO "trongtng" dé xen phi.

Vay thé nao la tongttng ?D6 chinh latiéu kién dé cac AO & hop.

- Piéu kién dé cac AO & hop cho MQ

* Cac AO @a cac nguyeénit phii c6 ning keong xip X nhau(tam goi 1a diéu kién
1). Vi da nhe AO 1s @a H kho ti¢ t6 hop voi AO 2s @ia F do AO2sa F ¢6 iing egng qua
thap so i AO1ls aia H, ma AO 1siwa H ch co tre t6 hop voi AO 2p aia F.

* Cac AO @a nguyén nay phii xen phi nhiéu wi AO aia nguyén it kia (diéu
kién 2). Nhr vay theodiéu kién naychi c6 cac AO hoa trmyi to hop duwroc, vi chi c6 cac AO
héa ti nay (cadc AOG bén ngoai) mi pha I1én duoc voi cadc AO hod trkhac. Con cac AO
khac condi do hi "chon sau” phia trong nén khéipioi cac AO khac, nin AO 1s, 2s, Zpua
Cl nay Ighé long xen phvoi AO 1s, 2s, 2pa Cl kia.D6 chi la mot céch noi, tirc t khi hai
(hay nhéu) nguyéni tien lai gan nhaudeé tao thanh phand, thi ch lai gan nhaudeén mic do
l6p ngoai tép xuc nhau -ttc la cac AO hoa trphu I1€n nhau, cac nguyét khong tie xam
nhip sau vao nhau chign I6p bén trong vig day tinh dién gitra cacdién tich cung du cia
cac electronia hai nguyéntt

_ *Cac AO @a cac nguyénitmuwn t hop duroc phii cling kéu doi xing (diéu kign
3). bieu kién nay at quan tong, né gilp ta lt
nhitng AO nao & hop dugc voi nhau. y y

Vi du nhr khi hai nguyéntit tién lai gan nhau
- Gia sir chon truc z 1a tic lién nhan vaing gia S
la hai nguyénit nays chu ly 2. Vay cac AO co th
t6 hop voi nhau (theadieu kién 2) 1a : 2s, 2p 2p, A

. S B
2n, (Giia i nguyen t ). / z 2 /
* 25 V6i 25 cO cung kdu dbi xtng nén &  x X'

hop dugc voi nhau dé cho 2MO, nét co ring
lwong thip 0 va bt cé ning hrong caoo * . (Twong tr nhr H, xem hinh & phan 9.2.2.a)

Sk

* 20V 2w D (e {
+

* Ciing O tit 25 t6 hop VGi 2Pz

=+ Do
= Q)

(néu tha man 2diéu kien con ki) vi 2A0 @ (i —

nay c6 cung Ku dbi xing dbi vai truc lién E ®®

nhan (va ngoc lai) :

*pea (Pya) Va pe (Pys) Vi da chon truc z lam toc lién nhan nén cac AO (X, y) vudng goéc
v6i Oz nén ching song song va cé curaukidi xang nén é hop chon va rt .
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+ CON 23 V6i 2p,s va 2s thi khong ti t hop vi S =0 néng la MO (KL : khéng
lién ket) (twong tr 2pa va 2Ra khdng ® hop dugc Voi 2ss)
* p.a thing goc Wi Véi pys VA e, Nén khdngd hop duoc
+ Tuong tr pxa kndng d hop duoc Véi pys va pe.

_**% G% : So

A va pAB 2%a 2[3e RA VA P&

9.3.CAU HINH ELECTRON C UA PHAN TU 2 NGUYEN TU PONG NHAN :
9.3.1.S¢ hinh thanh cac MO:
Dé tao dugc cac MO tr cac AO, én nhs lai 3 diéu kién dé to hop.
Thi du nhr di véi cac nguyéntt thuse chu l 2 - chon truc z 1am toc lién nhan.

- Tir diéu kién 2 : Ta chcha ydén cac AO hoa ir: 2s, 2g, 2p, 2p..

- Véi diéu kién 3 : (6 hop aia cac AO cung ku dbi xung) 2s @a A; ¢o thé to hop voi
ca 2s va 2pcua A,

Nhung dodiéu kién 1 (cAc AO & hop phii 6 ning lwong xap xi) thi 2s @a As té hop
v6i 2s aia Ao ¢ hiéu qua hon la 2sA véi 2p, cia Ao. Vi vay sx tham gia 6a 2p cia A, vao
to hop voi xac sut it, do la cac nguyérottir Li dén N.

Con Wi cac nguy@nd O va F thi dos chénh éch ring hrong gia 2s va 2pdn (véi O
thi AE=156eV ; F cOAE =20 &V con N c6AE =10 ,2V) nén¢ Oxi va Flo 2p cia Ay
khéng b hop duoc V6i 2sa, va ngroc lai.

Nhu vay c6 tre xem : @5, +5,,)
Al A2

+ 25 V6i 2822 Cho O va O { \/_
($Al A2)

qBua tich phan phS)

. Lo« 1

. 2pZAl VOl 2pZA2 ChO 2 MO :UZ =E(2pzA1+2pzA2)V& Uz :E(szm _ZpZAZ)
iy 1 Lox 1

* 2pa1 VoI 2piaz €ho 2 MO : 7, :E(me +2pya0) Va 7y =E(2pr1L - 2pyp0)

. 1 L o1
* 2pja1 V6i 2pya2 Cho 2 MO : 7, =ﬁ(2pyA1+2pyA2) va m, =E(2pyA1_—2pyA2)

Cac MO 80 nén tr cac AO, ma cac AO bal(ﬁu cO riing lrong khac nhau viay cac
MO tao nén éng cd ring lwong khac nhau vaysdien cac electroni@ phani vao cac MO
nhe d& ndi ¢ trén, ding tuan theo nguyén ly ngotrir Pauli, nguyén ly ¥ng ken, quy &c
Hund.
~ Theo nguyeén ly ¥ng kn ta co thr tw ndng lrong aia cac MO, ti tw nang lrong duoc
biéu dien bang s d6 - goi la gian d6 nang hrgng
9.3.2.Giin dé nang lweng va d@u hinh electron @a phan & nhi nguyén & dong nhan

A
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*V6i cac nguyénd tir Li dén N do mirc ning hrong aia 2s va 2pchénh éch it nén 2p

co tham gia vaodthop aia 2s va ngoc lai (2s tham gia
vao 6 hop 2p) nén gin d6 ning lrong nhr hinh bén :

Ao
R N AO, o AO
Con du hinh electron pharicia A : A Oz A
* T, T, * Tt ,’,’J_ _‘\.\:\ Tt
Ops<0Ops<- " <0,<— ~ 7, );('/,’ \ “\y
y Ty E 2p———<_ 0\ ,/—__Zp
_ ‘\\\‘\\,I\__ \/‘(\:/,
Vide1: Véi N, (14 ¢) cé cu hinh electron nh NP
Tlx ,)v‘\_ _:I \k'\\ le
SAU (04 <012 <05, <052 <X <g?. NN
’I \ — LYY
y AT a
. \ E‘ , , ZS—L'Z: \ o-s’ S 2s
Con gan d6 nang hrgng, tadién tong $ electron RREENe
vao gin do tong quaty trén : Os
* \/6i cac nguyénd O va F, do céischénh éch Giando ang |”’_0'”9 aia A
nhiéu vé& ning lrong aia 2s va 2p nén,2khdng tham Vot A Li-N
gia vao 6 hop aia 2s va ngoc lai (2s ding khong tham
gia vao 6 hop 2,,) nén gin do nang hrong co thi tu :
. T S
Oy <025<0;<—<—-<0,
7Ty ﬂy
E 2 *1
, . - ;X N i * * 7Ty 7Ty
Vidu2: O (16e) co cu hinh electron off <oyl <o3s<of <of < 5 <%
T, 7T,
y Ty

Gian d6 ning lrong aia O, tadién theo hinh bén va tuan thédng 3 nguyén ly, quiit
da néio trén.

E A E‘
MO, MO,
AO, 3, AO, pO, O, AO,
* ///’ ‘\\\ * * ’ \ *
nx,,"”_ = Iy TG /— =8 T
3 2 LS 3 ;o EN
200 4 A AL | A A A 2p — — =& ———2p
t\\\ 7\ )\,\\’/Il \\\\\ ,’/’/
\\\\'(v’ % \'x')\’l Tlx \\_ _/, le
FRXS ‘I\A \ ’
TlX ’,ll\l\\\:% %’ I’(\\le 62
’/I:I ‘\\ >%I\ .II: \‘\\\\\ T
2§ ‘% ’-.:_ \ GS / :% 2§ 25 — Gs > — 25
SALL ~— -
Xif 5
Gidan do nang leong aia N, Gian do nang keong aia Ao

Vaéi A . O haic F
Trvidelvavid2ta thiy N, c6 tinh nglich tr, vi trong N cac electronféu da két
d6i hét (khéng con electrodoc than).

Trong khi \6i O ta thly O, ¢6 2 electrory 2MO Tt va T,' nén phanit O, c6 tinh

thuan tr. Bay chinh la thanh cong MO, trong khi cac téikhacdéu khong gii thich duoc vi
sao Q co tinh th@n tr nhe da do dugc bang thrc nghém.

2neg -2 ne

Dé phu hyp véi ly thuyét kinh dién ngroi ta goi bac lién Kt Bla g= 5

(Véi ne : O electron lién &t ; ne : 5 electron phn lién Kt).
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Khi bac lién Két B cang bn thi phani cang Bn vado dai lién Kt cang ngn.
Bu, =%=3 = N, c6 3 lién Kt, vi vay do dai lien Kt N-N ngin, Ny rit bén - thé hién &
nhiét d6 thuong n6é khdng cé ha tinh hoa hc.

Tuong tr fo, =22 =2 Vay O, c6 lién Kt doi.

4
*2

, . - * 7T2 7T, *
V6i Nep (20e ) : 055 <035 <0f <X« 2w 07?
y Ty

E
8;28:0. Diéu d6 cé nghia phan & Ne, khéng on tai, n6 cH ¢ dang

Ta thy : Bye, =
nguyén &, tac ding aia phan lién két da 1am trét tiéu tac dng aia lién kt.
Tuong tr nhur vay MO ciing ching minhdugc Be, khdng on tai.

Déi véi cac nguyéntit khacs céac chu k khac ding trong tr.

9.4.CAU HINH ELECTRON C UA PHAN TU GOM 2 NGUYEN TU DI NHAN :
_Tuong tx nhr phan-&-gom 2 nguyéntit dong nhan, khid hop cac AO ni tuan thi theo

3 dicu kién da noi (trong phn 9.23), cin chl y la nguyénitnao codo amdién thap hon thi

mic ning hrong aia nguyéntt dé thap hon. Vi vay cac electron (thic MO) lién ket £ gan

nguyén & c6dé amdién manh hon do. MO A
L A . , AB
9.41.Cac nguyénd ma nguyén & cia chung AO, » AQ, E
c0dé amdién khéng léch nhau nhieu : ,gz
- Nhu BO, CN, CO céac nguyénd cau thanh T, =N
déu thupe chu i 2 va cling c6 13 electron néncoé  2p 4 A — O'Z‘\"‘};)%¢ A2p
. r R 2 2 77')% 1 \ :’:’ %\’\ \‘/,7'”
cung @u hinh electron o5, <o,5 < % <oy %Y
7T§ LN /-N7 Kt le
| E /"I \\ %/ /, \\\\
- CO, NO, CN déu c6 14 electron nenaa ‘N?‘) FANY
N * 772 28 PR I—"—J%ZS
hinh: 0% <02 < "X <o? s
y e Gian dé nang leong aia
8-2 - CO, NJ, CN’

Cé B =="=3 nén phanit bén

9.4.2.\#i cic nquyén é cddp amdién chénh kceh :

- Nhu HF : F c6do amdién Ion hon H nhéu, nén nirc 2p thip hon 1s @a H. Vi\ay
muc 2s ¢ia F € thap hon mic 1s @a H nheu hon nira, nén du 2su@a F c6 cung Kiu doi
xtng Wi 1s van khéng 6 hop duoc, ch c6 2p caa F (réu gia Sir 2 nguyén it tién dén theo
truc z) © hop v6i 1s aia Hdé cho 2MO : 1o va 10", con AO 2 va 2 cia F khéng cuing
kiéu doi xatng wi AO 1s dia H nén khéngot hop duoc. Vi vay nd tio thanh 2 MO khéng lién

két T¢" va T, . Ta ding thiy trong phanit nay c6 lc lién ket ,8=§=1.

- Nhu LiH :
Li c6 2s va 2p ¢6 e ning hrong ¢in nhau nén 1sia H € t6 hop véi AO 2s va 2p
cia Li dé cho 3MO :0, 0,va 0, c6 du hinh electron 0°

Con 2p va 2p cia Li khéng ciing Ku ddi xang wi AO 1s dia H nén khongdt hop,
tao thanh 2 MO khong lién.
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MO ie
MO, \= o, \E
* /’_\\
g\ PN
/,I \\\\ AOH /‘Q/’aﬁ\ “‘
AQ I/ITfL IT;Q:/"‘F“ 1 AO. ,;,I’,If’ll \\:\\\AOH
20 Y AA A A R T T
\\ ’I 2p0___Z:X_ _77-)/,/
0 \VN"/ 251_4\_:\\\:§ /Il
o/

9.5.THUYET MO VA PHAN T U NHIEU NGUYEN TU - MO HINH LIEN K ET :
Céc phanit da phic tap, khi khio sat cac phanrtnay theo MO ta phi biét ciu tric
hinh hpc cia phani, saudo ta € "chon huéng" dé cho s to hop duoc &€ dang.

Dudi day ta ¢ khao sat cac phanrtBeH,, BeF,.
9.5.1.M6 hinh lién it khéngdinh ce :

Pay 1a md hinh badiu cia thuyt MO : cac electroniéu
thuoc heét cho phanit - khéng co electron nao cho riéngng _ .
nguyén . H / H z

BeH : Phani BeH, thér)g hang, cbn truc lién nhan la trc
z. Vay thi mat xOy < la mat doi xiing aia phani.

- Cac AOd¢ t6 hop la cac AO hod ird6 1a : 2s, 2p 7

2px va 2p : ddi voi Be. )
Con 2H dnhién 1a 2A0 : 1sva 1s. ® 2s
; a0 dAT g d& nh 13 - ; (N = () 2
- Cac AO cung Ku doi xiing d¢ pha la : 2s va 2p \/ + o >
ciia Be \bi 1s,va 1g cua 2H. Viwy : 1s, 2p, s
* 25 d hop woi (1s, + 1g) dé tao thanh 2 MO :
05 =01 2s+Cy(Is, +1sp) MOgen?2
G*
05 = 3254 (IS, +15p) — E
* 2p, t6 hop Voi (1ss - 1) dé tao thanh 2 MO : ,",,—\*\ AO.h
07 =C52p; +Cg(ls; —1sy) AOge ,/:, ’ \17\‘\
po—— //_.___y \\\\
S L ‘\\\
0, =¢72p; ~cg(lsy ~1sp) 252%'\\‘\1-[5 3
N , < ~ L, \Q\.%,—‘;>+ +
- Con cac AO 2pva 2p cia Be khong c6 AOi@a H \‘Z"W ]S}i ]St
o

thich hyp dé t6 hop nén no i thanh cac MO khéng liénék
(KL) va cac MO KL nay gi la k" va ni*.
- Con AO 1s ta Be do c6 &ing lwrong thip so i 1s dia H, \a lai n6 & sdu bén trong
khéng tié phi véi 1s aia Hduoc nén né i thanh o
4

Cau hinh electroni@a BeH : o2 o2 ¢6 bic lién Kt p=3=

75 HOA PAI CUONG 1



SimFOEBFEMEFILERMSE)lit Unregistered Version - http:/iwww.simpopdf.com

Nhung c 2 lién Kt nay déu thuwc chung cho phanrtBeH,, khéng c6 lién & nao
(0, hayo,) 1a riéng cho Be-klhay Be-H. Nhu ta thiy ¢ trén lao hayo, ciing déu t hop
tir AO ciia Be va @ 2 AO 1s va 1s. Vi vay ta n6i lién Kt khdngdinh ar.

Véi phan t BeF,.

* Do d6 amdién cia F bn hon cia Be nén 2pim Fda thip hon 2s @a Be. Vi vy 2s
cua F $ thap hon 2s @ia Be nhtu nén khdngd hop duoc. Vay cac AO c6 th to hop : cia Be
128, 2p, 2p¢, 2p, con a@a 2F cb : 2(2p 2pc, 2p).

* Chon truc z lam toc lién nhan datd : (a, b laikng nguyéntt F)

+ 2s @ia Be 6 hop V6i (2pza+ 2py) duoc 2MO : o va o,

* 2p, ciia Be © hop Voi (2p.a- 2p.p) dugec 2MO : o,vao,

* 2p, ciia Be b hop Vi (2pa+ 2pw) dugec 2MO : 7 varr,

* 2p, cia Be 6 hop V6i (2pya+ 2py) dugc 2MO : T, VAT,

¢ COn hi (2pxa- 2pw) Va (2Ra -2 pp) khéng c6 AO naot@ Be trong ung o nén
< va

9.5.2.Mb hinh lién It dinh cu :

Theo nguyénit cia MO thi lién Kt Ia khongdinh ar gitta 2 nguyénit xacdinh. Tuy
nhién trong ntau treong hop, cac electron hoaitiai €6 xac sut cao gira 2 nguyéntt naodo.
Trong trong hop d6 bang mot o phueong phap kin doi don gian ngroi ta co tte bien cac lién
két khdngdinh ar thanh céc liéné dinh ar.

Ta ly BeH, lam thi di :

Tu trén tada c0 :og = ¢ 2s+ ¢y (s, +1sp)

Va o, =c52p, +cg(lsy ~1sp)
Néu thira nHin phin d6ng gop da 2A0 2s va 2pcia Bedé tao lién Kt [a nhr nhau c
C1 =G, twong tx C; = Gs.
Vay thi : o4 = ¢ 2s+c, (Is, +1sp)

0,=02p,+c, (s, ~1s,)

Theo nguyén |y aing cHit cac tang thai ta cé thcé 2MO trong duong (1a 6 hop cia

2MO o,va0,): 01 =0g+0, =C(25+2p,) + 2¢,1s,
Va  o,=05-0,=¢(2s-2p,)+2c,1s,

Ta thhy o,chi chia 1g va 0,chi chia 1s, nhr vay 0, 1a lién kKt cia Be va H, trong
khi o,lalién Iét cua Be \6i Hp,. D6 la cac MQdinh ar (nhu VB).

Nguoc lai trong béu thic aia 0, va g, ciing déu chia & 2s va 2p caa Be - Hay noi
cach khaaté tao dugc 2 lién Kt o, va o, thi Be ding 2s va 216 hop voi nhau bi phi véi
1s,va 1s. b6 chinh la s lai hoa tata nghién gu.

Nhu vay c6 thé hiéu MO dinh ar la tredc d6 cac AO @a 1 nguyéntt (thuong la trung
tam) lai ho& ¥i nhau, sau6 s t6 hop cac AO lai hoa naysi cac AO thich bip aia cac phi
tr dé cho MO.
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BAI T AP

1) Hay cho bét luan diém oo ban aia thuyt MO. Trén @ s d6 hay ghi thich i sao hai
nguyén i H lai lién két v6i nhau o thanh phanit Hy.
2) Hay lap gian @6 MO cho phanit Cl,. Khi phan tr nay niit 1 electron thi khing cach gia
2 nguyéni trong phant s3 bién déi nhu thé nao ?
3) Viét cong thirc electron va & gian d6 niang hrong aia : FO, FO va FO. Tinh kic lién K,
tir tinh, so sanki¢ bén cia cac cht do.
4) Xét cac cht : Hy', Ne, Be, O,. Chit nao bn tai dugc theo VB, theo MO. G nao tn
tai dugc hdy cho Hit tr tinh dia n6 theoitng thuyat
5) Phan tich s tao thanh phanitN, va ion NG bing cac plrong phap VB va MO. ¥ d6 so
sanh céaalic trung lién Kt va tinh clit hod e cia N, va NO'. So sanh cacé qua thu
duogc theo 2 plrong phap .
6) Xetphant HX (X :F, Cl, Br, I).
a) Bang phrong phap MO, hdy métsr hinh thanh lién & caa cac phanitnay.
b) T két qua trén, hay gi thich sr thayddi do bén cia lién Kt HX khi thay doi tir F
dén 1.
7) Xétphanit CO;:
a) Cho bkt trang théi lai hod@a C va O khi tham gia liénék
b) Trén phrong phap MO hay xaywhg gin dd cho phant.
8) Xétcac @psau: G, G, vaCN, CN.
a) Bing phrong phap MO hay xayuwhg gin d6 MO cho tring cip phan i va viét ciu
hinh electrona chung.
b) So sanhio bén cho fing cip.
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CHUONG 10 TUONG TAC GITUA CAC PHAN TU

Giita nguy@ntt nay va nguyénitkhac trong mt phan & cé luc lién k¥t manh dé hinh
thanh phanit la lién Kt cong hoa tr hay lién Kt ion - Ning lwong aia cac lién Et nay bn
hon 200kJ/mol. Gia cac phanit vin c6 lién Kt, nhung yéu hon nhéu theong nho hon
10kJ/mol,dé 1a luec Vander Walls, lién & H.

10.1.LUC VANDER WALLS :

Luc gita cac phanit ciing la ke tinh dién Coulomb. Vi cac electronia mjt phan &
naodo ngoai véc c6 lién Kt manh me boi cac nhan trong phan,tnd \an bi hut yeu boi cac
hat nhan @a cac phanitbén anh,dong thoi cac electroning nhr cac hat nhan @a cac phan
tor canh nhau thitay nhau.

Nguoi ta goi tuong tac gita cac phanitla lyc Vander Wallsi¢ nho dén nha Bac be Ha
Lan, ngroi dau tién tim cach @i thich lyc gira cac phanat mot cachdinh leong phu thuoe
vao trong tac barau ma ngroi ta goi 3 loai luc Vander Walls.

10.1.1.lxc dinh huong :

Luc nay gay ra & cac phant c6 momenddng arc x4 # 0. Phan i ton tai dudi dang
ludng arc, nén cac ec cling du day nhau, cacec khac du hit nhau, vi & cac phanit
dugc @p xép theo ndt huong nhat dinh (@€ nang rdng arc tiéu) va ring hrong aia no :

__2ut N
Em=- (do Keesom tim ra).
3KTr®
Véi: u:Momen kidng arc cia phani ; k : Hing $ Boltzmann
K =|\Ii=13806610‘23JK‘1 : T : Nhiét @6 Kelvin ; r : Khaing cach gia 2 phanit.
A

Nhin vao béu thic ta thy ré 1a : Lic dinh hréng ty 1& véi momen rdng arc va khi
nhiét d6 tang thi krc dinh hréng giam dan, nHit 1a phu thudc vao khéng cach, nt vay luc
dinh hrong c6 tac dng trong khéng cach ngn.

10.1.2.lec aim #nq : Luc naydé giai thich trong tac gira phant cé arc véi phan fr
khéng arc. Khi phan ¢ khdng arc lai gan phan t cé arc, drdi tac dingdién trrdng aia phan
ter c6 arc, phan & khong arc s bj phan ac, tic 1a phan khdng ec $ xuat hien momen
ludng arc dudi tac ding aia tnrong phanit cé arc lan dén.

Kha ning phan gc aia phant duéi tac ding aia dién treong ngoai @i la d6 phéan

N p , 2
cuc O - la kangdo bieén dang trong doi cua phani. Theo Debye E_, =—Z%
r

So sanh 2 Bu thic ta thy luc cim @ng nho hon lyc dinh hréng.

10.1.3.Lwc khuyéch tan:

Cac phant khong phan ec, nhung do cac electron chéry dong khéng ngng, trong
mot thoi diém naodd mat d6 dién tichd noi nay cao bn noi khac lam phanit tré thanh lat
doi xung - nhr vy da trs thanh rdng arc trc thoi. Ludng arc tirc thoi nay € cam tng phan
tir 1an cn, din dén mot truong dong B cho toan B - Hiéu tng nay @i 1a luc khuyéch tan do

. 2
Londondua ra vao am 1930 lang F¢ thirc : E,, S hGVO
4r
V6i h;o la ning lrong daodong dia cac nguyénité OK véi tan 5 v ;

a : hé sb phan ac trung binh
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Luc khuyéch tan nayit yéu, n6 d bi pha & dudi thc ding aia chugn dong nhit. Néu
gitra cac phanitchi cé luc khuyéch tan thi nhit d6 hoa bng va nhét 6 déngdac < rat thap.
Nhu ta thy trén @ 3 biéu thic aia lrc Vander AL
Walls, ring lrgng hut g déu ty [¢ nghich wi luy thira sau
khoing cach gta cac phanit nén trc Vander Walls ch
co tac ang khi cac phanut nam gan nhau - Khi khang
cach &ing I1én gp 2 kn thi ning krgng trong tac gim di
64 lan.
~Néu chi ton tai cac krc hit Vander Walls thi khong
thé giai thich sr tdn tai khoang cach can dmg gita cac ol \.—

phan &. Nhu vay phai c6 luc day gitra cac phanut Luc /
day chi xuat hién giita cac phanit khi ching tép xdc \oi /
nhau - Khido I6p vo electron da cac phanit bat dau day ,' En

nhau. Ning lrong ddy Es dugc tinh theo hamdémi : |
E, =be™ (trongdd a, b 1a cacing $, phu thupc vao kan l

i Lo . ) N ~ Gian d6 nang lrong aia e
chat caa mdi phan fr) va khaing cach can ing gira hrc — : Ning luong toan phn (E)

Vander Walls vayc ddy vao khang 4-TA - lic bay gis - : Ning luong déy (Ea)
ning lrong aia ke cuc tidu. Nang hrong toan phn caa ke ——-: Ning lwong hut (&)
ssla:E=E+E;

10.1.44nh hwéng aia lién két Vander Wallsdén tinh chit cac chit :
Anh hrong dau tién ta c6 th dé dang thy ngayduoc lado soi vado nong clay.

» Luc Vander Walls cang anh thi cac phanitcang gn nhau 46 ladiéu kién dau tién
dé cho chat ¢ trang thai &n. Vi vay khi luc Vander Walls cang anh Ehi d6 sbi vado nong
chay cang cao. &rtc Vander Walls cang mh khi phant c6 arc haic &€ bi phan ac - ma @
bi phan &c khi kich throc (the tich) aia phan cang bn - Vi vay nguoi ta thedng noi :do
so6i,do néng clay cua chit ty I€ véi khoi lugng mol @ia phani (vi thong throng the tich ty 1€
thuan voi so electron - Vi gy ty € vai khoi lugng mol).

’ Lién két Vander Walls con dingg giai thich hin trong hap thy vat Iy gay nén s gin
két gitta chat ran (nhr Ni, Pt, Pd, ...) @i chat khi.
10.2.LIEN KET HIDRO :

- Nguoi ta nhin thiy NHs, H,O, HF c6do sbi kit thuong so wi cac Hidrua aa phi
kim & cung phan nhém.

Do sbi dia HF, HCI, HBr, Hl &n luot 1a 19,5, -85, -66, -3&

Do sbi dia HO, H;S, HSe, HTe lan luot 1a 100, -61, -42, L

Do sbi dia NHg, PHs, AsHs, SbHlan luot 1a -33, -87,5, -55, -T&

~ biéu nay mau than véi lyc Vander Walls. Vi theo Vander Wallg phan ac tr HF
den HI tang din (do kfoi lwgng mol) din dén lyc Vander Walls canging va lam chaio soi
tang, dieu nayddng cho cac hidruaue nguyénd tr chu K 3 tro di trong cung phan nhom.
Nhu vay & NHs, HO, HF c6 & bat thuong tada thay, dé giai thichdiéu nay, ngol ta néiden
lién két H.

- biéu kien dé co lien Kt H : Phii c6 H nhing chradu, mubn céduoc lién Kt H thi H
do pha}i lien két cong h’oé tr voi nguyén & X c6 do amdién manh va sawé H mai tao dugc
lién ket H véi nguyén & Y phai giau (thit giau) electron.

Lacdy X-H..Y:  Vé6i: X, Y:F, O,N,Cl.

(Trong ndt sb truong hop ngroi ta thiy co lién Kt H khi Y co lién Kt n giau
electron).
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s .sDitu kién dé co lien Kt H duoc giai thich 1a do lién k&t X-H bi phan ac manh :
X— H, do X c6d6 amdién manh nén H thiu electron nkdu, hon nira H la nguyénd nho
nht lai chi c6 1 electron duy riih nén H*®dé len 16i vao vung c6 at do electron én va
H*®gan nhr khéng con electron nao nén khdngedéday dién tich am dién tich am aa Y.

- Nang lrong aia lién Iét H nho hon lién Kt cong hod ti haic lién Kt ion, nhing I6n
hon luc Vander Walls niu.

- Ban chit cia lién K&t H 1a lyc finh dign, hign nay ngwoi ta con cho dng lién Kt H
khong chi la inh di¢n ma con c6 @t phan tinh &ng hoa tr (kieu lién ket 3 tam) - chinh xac
hon 14 lién Kt phdi tri do sr pha 1én gira cac MO khéng clira electron ga HX wsi MO c6
chiradoi electron éa phani co ch’ra Y, dowy Y ... H-X thang hang (tit F ...H-F).Diéu nay
giai thich ti sao lién Kt H c6d6 bén (ning lurong) cao bn luvc Van der Walls

- Anh heong aia lién ket H :

+ Do s6i,dd néng chiy cua chHit :

Khi c6 lién Kt H lién phan ss 1am cho kidi luvgng mol phanit ting 1én nénio soi, do
néng chiy cha chit taing cao nikx 46 séi aia HO so Wi H,S, HSe, HTe tada xét tr trudc.

Nhung khi c6 lién Kt H noi phan fr nhe phan t o hidroxi benzaldehid thi T‘

phan tr tré nén "@n" hon. Vi vay lam gam d6 so6i,do nong cliy. CQO
+ Bg tan trong HO : @i@ |
H

~ Nho co lién Kt H gitta phan & naodé (nhr C;Hs-OH) voi H,0 nén
chat d6 € tan trong HO.
+:O—H O—H=+ g Cl=H O—H —= cI"+ HO"

T AT

¢ Tap hop phani :

~ Ngudi ta nhan thiy cac axit ku co khi & trong dung mdi khéng phanre, thi cac axit
ton tai dudi dang nh phan tr : O-+H-0

—

7 N
R-C R
NOo—H-- O
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CHUONG 11 LIEN KET TRONG PHAN TU PHUC CHAT

11.1DAI CUONGVE PHUC CHAT:
~ Khi cho AgCl vao dungigh amoniac, ngoi ra nkin thiy AgCl tan ra va thduoc hop
chat [Ag(NH3),]Cl, chat nay khong phan li riéng icho Ad, CI', NH; ma la [Ag(NH)2]" va
CI'. Ta thy 0 lién ket quanh Ad da wrot qua hoa frthong throng - © loai chat nhe vay
ngay cang nfeu. Va ngroi ta phii Xép no thigc mot loai khac trong hoa ¢t - bo la phic
chat - hop chat phaic tap.
Phirc chit dé chv cac phanit hay ion trongZé mpt nguyén # diroc gin Wi cac nguyén
tiz (hay nhdm nguyémt khac wot qua mic oxi hda irong izng aia nguyénik do.
~ Khi nghién ¢u cac pln tng aia phrc, ngroi ta nhin thiy riang : trong nét phic Qé
phoi tir tao lién ket bén voi nhan, co phi tir tao lién ket yeu, mic du co khi la cung o phoi
tu. Thi da nhu, khi cho Co(NH)sCls va Co(NH)4Cl3 téu:~ ding Wi AgNOs du, ngroi ta nhan
thay lugng ket tha AgCl aia 2 ctat khac nhau du trong égnphéan tr ¢éu cé 3 nguyénit Cl :
Co(NHg)sClz + 2 AgNGQ; — Co(NHg)sCl + 2 AgCIL - (1)
Con : Co(NH)4Cl3 + ANO; — Co(NHs)4Cl, + AgCIL (2)
Tir d6 Alfred Wernerdua ra khai ém ciu noi, ciu ngai

- Nhing ion to lién Iét ion Voi nguyeén & trung tam (cac ion&ixay ra phin tng
traoddi véi nhitng ion khac) Bm ¢ cau ngai

- Cac ion hdc phan i con hi tao lién It bén virng hon voi ion trung tamduogc
xép trong é&u ndi. Cac |on phanit trong éu ni duoc dit trong diu moéc vudng
([ 1). Céc ion &u ngai nam ¢ ngoai du moc vuéng

Nhu cac ghl d o trén,o phan ang (1) cp 2 ion Cldé phan ttng nén c6 2 Cb ciu ngai,
vi vay phac chat trong phin ang (1) duoc viét [Co(NHz)sCI|Cl, va khi trong dung mdi phan
cuc :
[Co(NH3)sCI|Cl, — [Co(NHs)sCI]?* + 2CI
Con & phan ung (2) ch c6 1 ion Cl tao két taa, nén phanut duoc viét :
[Co(NH3)4Cl5]Cl, trong dung méi phanue : [Co(NH)4Clo]Cl — [Co(NHs)4Clo]* + CI
Véi mot phic ¢6 éu noi nhu : [ML,]™. Trongdé M la hat tao phic - con @i la
nguyén & hay ion trung tam he con @i la nhan - tirong la cac ion ga kim laai chuyén
tiép. L (ligand) la pbl to - 1a nhng nguyént hay nhém nguyerutgan tryc tiép vao ion
trung tam ; n : & phdi tri - 1a & phdi tir gan trgc tiép vao nhan ; m :&sdién tich drong (+)
hay am (-)
Doc tén :
1.Viét : Phirc chit Ia mubi thi viét cation tiréc, anion sau. Trong ion pb chit thi
nguyén t trung tam Wt trudc, i dén phbi tir theo thi tu anion, trung tinh va &iicung la
cation va ion phc duoc dit trong diu [ ].
Thi da : K4[Ni(CN)4] ; [COCI(NO)(NH3)4]NOs
2.DbocC :
+ /i mubi, tadoc cation trrge rdi dén anion nix 2 thi di trén,d thi du 1 doc Kali trude
roi dén phirc, ¢ thi di 2 doc phic trwéc 10 ¢én NO; .

* Poc phirc :E,)oc‘ph‘)i tu trude, nguyént hay ion trung tandoc sau kém theo @t oxi
hod, mirc oxi hda vét bang © La madat trong ngac don.

* Phji tir doc theo thir ty : anion, trung tinh, cation theoithyr alphabet (a, b, ¢ ...)
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+ Khi mt sb phdi tir tring nhau thi thémép dau ng vao pbi tir triing nhr : sb phoi tur
trung thi thém tipdau ngr: 2 : di; 3 :tri; 4 : tetra ; 5 : penta, 6 Xae Khi cac phi tir co
cau trac phirc tap ma trong phanitda duoc dung cac &p dau ngt di, tri,...thi dé chi s5 phoi
tu phirc tap d6, ngroi ta dung cac &p dau ngr : bis, tris, tetrakis, pentakis dé chi sy trung
lap cia 2, 3, 4, 5,...va cac phtir nay phii nam trong ngéc don (xem thi d cuoi)

+ Phoi tir 1a anion khidoc va viét déu phii thém tép vi ngir "o" nhu : CI : Cloro, 02 :
peroxo, CN: ciano, SO7 : Sunfato, OH: hidroxo, G : oxo, CHO : metoxo.

+ Phi tir 1a trung tinh hac cation clra c6 quyrrdc, nhing c6 vai théngd :

HO : aquo, NH: amin.

+ Néu phrc 1a anion thi nguyénirttrung tam phi doc theo téng Latinh va c6 thérdudi
at, nhr Pt : Platinat ; Cu : Cuprat ; Zn : Zincat ; Alluainat.

Thida: [Cr(NHg)e]Cls : Hexaammin Crom (lll) clorua.
Na [Fe(CO)] : Sodium tetracachbonylferat (I1).
[CoCI(NG)(NHz3)4]NO3 : Cloronitrotetraammin cobalt (111) nitrat.
[Co(H.NCH,CH,;NH,)3]Cl3 : Tris (etilendiamin) cobalt(lll) clorua

11.2. THUYET VB TRONG PHUC :

Theo thugt nay lién Kt trong phirc chit duoc giai thich 1a s phoi tri, trongd6 phdi tir
la chat cho (do c6 d dbi electron) con (ﬁt nhan cac @p electrondo la nguyénit trung tam
do trén nguyénittrung tdm con cac AOdng.

Trugc khi nHin trng cip electron ga trng phbi tir, cac ion trung tdm pilai hod. Ty
theo $ phoi tri va ploi tr ma nguyénut trung tam co cacathg lai hoa khac nhau. Cach md t
nhu dade cap trong clrong lién Kt hoa ti.

S6 phéi tir Sy lai ho& Cau hinh Thi du
2 sp thing [Ag(NHa)2] ", [AG(CN),]
3 sp phing [Ag(PR)4]"
4 sp tir dién [Ni(CO)4] ; [Zn(NH3)4])**
4 dsg (haic sgfd) vudng pling [Ni(CN)J?"; [Pt(NHs)4]?*
5 dsg (haic spid) Ludng thap tam giac [Cugf
6 spd® (haic spd®) bat dén [Co(NH)e]**, [PtCK]*

Chung ta tfr xét 2 phic : [Co(NHs)e]** va [CoR]*
Céu hinh electronia C3™ : ... 38 3p° 3 [N MMM

Thuc nghém cho bét phirc [Co(NH)e]*" c6 spin thp (trc $ electrondoc than it) nén
trwéc khi lai hod : C8": ... 38 3p° 3d® 48 4p’ 2 electrondoc than trong 3d ndy sang ghép
d6i, conhi2 AOdtbng: 34 49 a0

NN, g

Saudé Cc* ding 2A0 3d, AO 4s va 3A0 4p khong
chira electron, lai hod & nhau dé tao thanh 6AO lai hoa
huéng v 6 dinh aia hinh bat din déu vsi nhan C8* ¢ tam
hinh bat din, cac AO lai hod&éu khong clra electron. Khi 6
phan & NHjs tién dén, n6 dung 6AO lai hoadng naydé xen
pha véi 6 Orbital c6 gp electron khéng liénét cua 6 NH; dé

82 HOA PAI CUONG 1



SimpBeBE ST IRPNGERH ered Version - http:/Avww.simpopdf.com

tao 6 lien Kt 0. Vi vay [Co(NHs)e]** c6 chng bat dén déu. Sr lai hoa nay las lai hoa trong
tec dung cac AO 3d trong (4s va 4p). Ngvi ta therong 2m(“) & dudi dang cac 6wong tr :

x 1 Cac electronia pkdi tir /]\L/N//Nx | [xy xxxxxx

- Mot thi du khac : [CoR]> biét phic c6 spln cao {It D electrondoc than nhiu).
Trong trong hyp ndy ngoi ta giai thich CO* 5 ding cac AO : 4s, 3A0 4p va 2A0 4d lai
ho& i nhau va @ng trong tr nhu trén, song piic nay vi condi 4 electrondoc than nén cé
tinh thuin tr manh. 34 spd?

N/I\ /]\ /I\ /I\ NRENENEN BENER
Thuyét VB nay dungdé giai thich duoc ciu hinh khéng giant@ phic, nd hi don gian
dé hiéu, nhrng lai c6 nhitng khuyét diém rat Ion khi di sau vao phc chit. Nhe VB khéng tié
giai thich dinh lrong, ngay nix 2 thi di & trén, VB ding khéngdua radugc ly do dé giai
thich lai hoa ngoai hay lai hoa trongng khéng gii thich dwoc quang pb cua phrc chit ...

11.3.THUYET TRUONG PHOI TU :

11.3.1.@ si Iy thuyét

Thuyét coi lién Kt giira ion trung tam va g tir 1a luc tinh di¢n, nhing c6 chi yén
anh hrong aia phoi tir 1én cac AO hoa frcia nguyénit trung tam Luc naydugc can fang
boi cac trong tac hut vatay :

~ Tuwong tac hut : gta ion trung tam mandgién tich drong Wi anion hac phin am @a

phoi tir.

Tuong tacday : giita cac electront@ nguyént (ion) trung tdm Gi phin am @a plbi

ta.

Va do trong tac @a cac pli tiz nay 1én nguyénittrung tam nén cac AO dia nguyén
ti trung tam b tach ra

11.3.2.3¢ tédch céc nwc d aia phirc bat dén :

Phic bat dén trc co 6 ploi tir, 6 phdi tr nay € tién dén nguy@n i (ion) trung tdm trén
3 truc XX, Yy, zz (vdi goc toa dd Descartes chinh 1a nhan nguyeéntrung tam). Ma 5A0 d
cua nguyént trung tdm co s dinh hréng khac nhau, c6 AO dbi dién truc tiép voi phdi tir,
c6 AO d h léch ndt bén so i phéi t. Vi vay cacphdi tir mangdién tich am & gay ra cac
truong (Vi vay goi la truong phbi tir) khac nhau Ién cac AO. thg AO d nao trc dién Vo
phoi tir s2 €6 ning lweong E bn, conAO d nao bléch wi phéi tir & 6 ning keong thip hon.
Luc 4y 5A0 d a@ia nguy@nit trung tdm khéng coddng ring nira (trc ning hrong aia 5 AOd
khéng con suy Bn) ma b tach thanh 2 mic E khac nhau : 3 AO d mirc thip gpi 1a tag, cON
2A0 do mirc cao la g. Khoang chénhdch ning lugng gitra by va g goi la nang lugng tach
A . Déi véi phic bat dén goi 1a A, (0 : octet). 3A0 d coang hrong thip, 2 AO d cé ang
lugng cao la ning AO nao Pé dé thiy ta xét : O : phéi tu
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T hinh \& trén, d6i véi AO d,ta thy c6 2 pldi tir tién dén tryc dién, nén gay rauvic
day tryc tiep 1én AOd ,vi vay AO d,phii c6 ning lugng cao, kong tr nhr vay voi
AOd,, ,c6 4 pidi tir &én trec dién nén ACd ,_,cing c6 rng lrong cao nix d ,. Trong
khi véi 3 AO : dy, d,; va d, nhr trén hinh € caa d,,, cac AO nay bléch so i phdi tir (mot

g6c 48), nén cac AO nayilday tinhdién it hon, hau qua cac AO nay (g, d, va d.,) c6 ring
lwong thip hon 2 AO d_.vad,. Nhrvay khi cac pli tir tién dén dé tao phic thi cac AOd
khéng con suy BBn nira, ma b phan thanh 2 &t ning lwrong khac nhauwg va g nhu da néio
trén. (xem hinh & dudi)

Khi ion trung tdm c6 1 electron d thi whién electron naygphan b vao AO @a nhém
tog Nhr vay hé théng < loi hon mot nang krong 1a 0,47, so Wi truong hpp bi suy bén.
E

3d J Nang hrgng thrc ar cua

lon ty do cac AOd trong pirc

Ta c6 tie dé dang tinhdugc ning lrong tach @a phic khi 1 electron vaog né ki mot
nang krong la 0,4A 4 con khi electron vaogehi € bi hao ndt nang lwong la 0,64 .
Néu c6 kn luot 2, 3 electron d thiamg krong duogc loi s& 1a 0,80, va 1,2A,. Nhung
dén electron ti tr cua d (@i tit d) thi sao ?
Luc ay phu thupc vao s chénh éch aia ning hrgng tachA va ning hrong cip doi P.
Khi 2 electron vao cung 1 AO thi n6 c6 khuynkshg day nhau (rc tinh dién) vi vay
hé¢ ¢ tiéu ©Hn mot nang hrong goi la nang lrgng cip doéi P.
Néu khi A, < P trc la ring lrong ap d6i I6n hon nang leong tach, lGcly electron ti
4, thr 5 & vao cac AO g(vi hé s dugc loi nang hrgng hon) lucdy sb electrondsc than bn -
Ta néi trong (A, ) thip (So i P) - nén spin cao. Nhvay ta thiy vai cau hinh d, &, &, d
c6 2 cach & xép phu thujc vao trong yeu (spin cao) hay ting manh (spin thp). Con cac
cau hinh khac thi trong manh hay trrong yeu khénganh hxong dén cach 8p xep.
Vi du néu o thuoc :
*Truong Yeu : A,=4x0,4-2x0,6 =0,4.
* Truong cao :A,=6x 0,4 =2,4.
Nang hrong ghépddi P phi thuoc vao nguyénti trung tam, con ang hrgng tach
A, phu thuse vao nhéu yéu 1.
11.3.3.CAc §u té anh hwéng dén A :

Sau khi kio sat hang lgt cAc mirc, ngroi ta nhin thdy nhiéu yéu t anh hrong dén
nang lrong tachA,, do la :
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- Ban chit va mic oxi hod @a ion trung tam :ion trung tam cd@ién tich héu dung Z'
l6n vé} ban kinh nithi luc hdt cang ranh, ploi tir (mangdién tich ém)’ vao cang sauydng
do phoi tir gay ra cangdn thi A, cang én. Cung ndt ion trung tdm éu mic oxi hoa cang
I6n, ion trung tam cang c@d hat 1én phi tir manh, A, cang bn. Ngoai ralA,con phi thuoe
vao du tric hinh bc aia phrc nira.

- Nhdt 1a phoi ti& : Phbi tir coanh hxong rt lon dén A, . CO nbt sb phdi tir quyét dinh
trang thai spin Bt chip nguyén i trung tam. Vi d : PHbi tir halogenur, OH H,O didi voi
bat ky ion trung tdm naoan la spin caotic truong thap.

Nguoc lai c6 mot s5 phdi tir nhe NO; ,CN~,CO, NO*khi tao phic ludn ludn la spin
thip tirc tredng cao Bi moi ion trung tam.

Gia ti cia A dugc xacdinh bing phrong phap quang ph nén @i la day hoa bc
quang ph, day nay cé\ ting din :

|~ <Br <Cl"<F~ <OH <H,0<NH, <en<..<NO; <CN~ <CO<NO'

spin cao (trong thip) spin thp (tredng cao)
11.3.4.Thuyt trwong phdi tr va sr gidgi thich mét vai tinh chit ciia phirc :
a. Mau sic aia phic :

Ta biét mt vat naodo khi bi anh sang clii vao thi n6 & hp thu hirc xa dé chuyen tir
muc thip 1én mic cao.CAc tia sang thy diroc (trong vung ki kién) c6 bréc sdngding
trong vungA, trc la ding hing mic ning hrong dé chuyn electron # ty, 180 g. Vi Wiy
nhizng phic ndao ¢ nhom g con co tid nhin electron thi phic @6 ¢6 mau Vi du nhe

[Ti(H ,0)]** c6 1 electron d, ddé hop chit nay ch c6 mbt cuc dai hip thu trong viing trong
thiy & 510 nmdé chuyén tir tog |€N g (CO mau tim nit).

Mot s ion tao phic nhr Cu', Ag®, Zr?*, Cd", Hg" ¢6 diu hinh d° nén electron khong
thé chuyén doi dugc - khéng lap thu anh sang - phar phic khéng mau.
b. Tar tinh cia phic :
Hop chit cong hod tr thdng throng c6 tinh ngfch tr do cac electron tlvng da ghép

cap.

~ Trong khi cac piic chit thuong co electron doc than nén cd tinh tha tr, nhung ding
rat nhicu phirc lai co tinh nglich tr. Thuyét truong phoi tir da gii thich thanh congdvtir tinh
caa phic. Nhr d& gii thich i sao [Fe(HOg)*" lai c6 tinh nglich tr trong khi [Fe(CNg)* lai

c6 tinh thdn tir : Ciu hinh electronia Fé* : ... 3¢ VNN
Vi H,0 la plbi tar c6 ning lwong tach nb Ay < P IAO =11579%J.mol™
nén cé spin cao 4N+ A N _
Trong khi CN c6 rning lugng tach én A = 394,17 kJ.mét nén co spin tp.
11.3.5.9¢ téch céc nwc d ¢ phic tir dién : ‘N"‘N"

CAc phi tur ¢ 4 dinh aia hinh &p phrong (xem hinh bén), tamia hinh &p
phurong triing i goc toadd, 3 tnuc x'x, y'y va z'z tb\ng gOc i cac it cua hinh ip phrong.
Nhu vy trong trdng hop nay ta thy cac ploi tir déu khong tre dién nhr trong tzong hop
phic bat dén, nén Ang hrgng tach & nho hon so \6i phic bat dén, nhrng trongdd co cac
AO dyy, d,; va d, con dgin voi phéi tir hon la cac AO :dx2—y2 vad ,- cac AO nay bchech

han ra

Hau qui la ngroc wi phac bat dén cac AO ¢, d,, d,, cO ring lrong cao lon
dx2-y2 véld22
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Trong tirong aia phrc ta dién, ngxc‘)’i ta goi nang hrong z PS
tach laA, va cac AO coing lrong thip lat (d,_,vad ), A ;
murc cao la e.
Trong phicc chit ter dién c6 $ luong phdi tir it hon :
trong phirc chat bat dén, nén #ng lwgng tachA, £ nho hon | '
A, Céc tinh toardi véi phic tir dién va phirc chét bat dgn |
véi cung lai ion trung tam va phi tir, nguoi ta xacdinh ‘ “““““ I
duoc A, =ng ! :

Do ning lugng tachA, nhé nén trong phic cht tr dién
phan 16n déu 1a spin cao.

11.4. THUYET MO CHO PHUTC :

11.4.1. @ s¢ Iy thuyét :

Trén @ s thuyét to hop tuyén tinh cac orbital nguyérirthanh orbital phanit(LCAO
MO) da nghién ¢u. Boi véi phic chit ciing \y, van dé cac AO nao ga nguyéntt trung tam
t6 hop véi cac AO nao ga ploi tir va © hop ra sao ? HErloi cau Wi nay lam ta nb lai dieu
kién de to hop. Chinh tie, cac AO 6 hop dugc khi €6 ring rong xap xi va phii phu 1én nhau
cang nhtu cang 6t. Thaa man 2diéu kién nay ch c6 cac AOd 16p ngoai cung n va AO c6
nang lrong cao nfit, d6 1a : 5A0 (n-1)d, 1A0 ns va 3A0 np @wns, np va nd), con cac AO
cua phi tir ciing phii 1& cAc AO6 bén ngoai c6 ara ddi electron & do (chra lién Kt) - tam

goi la cacddi o, . Nhung dé t6 hop duogc ching ta con g nhé dén mot diéu kién nira 1a cac
AO chi t6 hop v6i nhaudugc khi né cé cung ku déi xing.

11.4.2. Ko sat phic bat dén :

Nhu [Co(NHs)e]** c6 spin thp, khong c6 lién & n

- M3i phéi tir NH3 con ndt cap electrond do chém ar AO lai hoa spcua nguyéntt N,
AO sp’ nay co tié tham gia & hop wi cac AO a@a
nguyén & trung tam,dé cho @n ta @i cacdoéi electron
nay lao,,0,,05,0,,0;va Og.

- C4u hinh electronia ion C3" : ... 3¢ 49 3p’

- Ta nhy lai hinh ding, hréng va du cia cac AO

de2_2.0,2.0y,dy, .05, S, B By VA R phan b trén tuc

toa d9, véi nhan C8" & gbc toa do.

- Ta @i cac AO g, -~ o,cia 6 ploi tir phan I trén
hé toa truc theo hinh bén.
Theodiéu kién ddi xang cung kéu ta c6 cacd hop :

* dxz_ zté h(Tp Vé' + (0’1+0’2)‘(0’3‘0’4)Ch0

sz zvaUXZ y

*d 2t() hop V6i 6A0 : +(05 +06) — (01 + 0, + 03 +04) Cho 0, Va 0’;2

* d,,.d,,.d,: Khong c6 AO naoia plbi tir c6 tinhddi xing trongtng nén tir thanh

cac MO khong lién & (KL).

* 45 Wi 6AO : + (0 + 0, + 03 + 04 + 05 + 0g) Cho o Va o
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* 4py voi 2A0 : (0y - 0,)cho o, va o,
* 4p, v6i 2A0 : (03 -0,)cho oy, Va oy

* 4p, v6i 2A0 : (05 -0g) cho o, va o,

Gian db ning lrong aia phic :
fong Mg M p [CO(NH, ) I*
Tu gian d6 nang hrong
nay ta thy ¢ trang thai o ban, T'E o o
mac ning hrong cao nht co AO . A 6NH;
electron la ¢, d,; va d,; va mic Co T
nan on ong co S\ Gy
ang hrong thip kh BN
electron lag’, ,va o’,. Hiéu 2 p——— o 2 2 0*2\\
X“ -y 4 ,’II X"y z“ \‘ .
muc ning lrgng nay 1aA 5 . Khi 4s — I, \

nhan ning hrong, electron tt 3 %4\_4\_44\ﬁe ----- 4}[7%4\{7
cac MO d b kich thich & nhay DN %%%%%

lén mic eg. Budc song tong AU I
tng Wi E nay thic mién kha
kien. Vi vay phic chit c6 mau. % W Jﬁ\t% 0'22
Ta thy thuyt MO nhr bao [ !
ham @ thuyét truong phbi tir. t \ %4\47%
\ o, o, 0 ,'
g [ &——’I
S
BAITAP

1) Theo VB hay mod sy hinh thanh lién & coa
a) [Fe(CN)]* va [Fef]® biét ring trong tac gira F€" va CN” manh ton giira Fé* va F
b) [BeF]* biét n6 cé du trac tr dien va [PtCh* biét né c6 éu triic vudng piing.

2) Phic [Co (HO)]®* hép thy & buoc sOngA = 54954 . Hay xacdinh hiéu ning hrong gita
hai mrc ma electronikich thich.

3) Ning lugng tach nic cia phrc [Fe(CN)]* 1a 394,2 kJ/mol. Hay xadinh hréc séng A
khi electron bkich thich chugn tir mac ning leong thip 1én cao.

4) Trén AO-d @a ion trung tam T thuc phic [Ti(H20)e]** c6 mot electron duy nét. Khi
bi kich thich electron nayschuyén 1én mic ning hrong cao ln va xuit hién quang ph

hap thy véi buéc séngh = 4926A. Dua vao thugt truong phoi tir. Hay :

a) M6 ta qué trinh tach e ning krgng trong pltc bing v 46, biét rang phic nay la
phac bat dén.

b) Tinh AE gitra hai mrc mang hrong.

5) Cho ring hrong tachA, = 155,1 kJ/mokéi véi phirc [CoR]* va A, = 275,1 kJ/molidi
véi phic [Co(NHs)s]®". Déi véi hai phic nay ring lwong ghépddi cac electron c6 giaitP =
250,8 kJ/mol.

a) Hay lap gian d6 ning lrong, cho bét sy phan 16 electron trong hai pte.
b) Giai thich sr hinh thanh plc spin thp va phirc spin cao choinhg trong hop, biét
rang ¢ hai phirc ké tréndéu co6 du hinh bat din.
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TRANG THAI CUA CAC CHAT
Churong 12 ~ CACHENGUNGTU
LIEN K ET VA CAU TRUC PHAN TU

12.1.Khai quét W nhirng trang thai tap hop ciia chit.

Ban chit cia lién It hoa fyc gita cac nguyénit quyét dinh tinh clit hoa hc cia chit,
nhung khong gii thich nguyén nhan gay ramg thai aia chit. 6 la trang thai khi, éng, f&n.

Chit ma ching ta thong tiép xic la & hop cia mdt sb khong b cac téu phan hoa ¢c :
nguyén t, phan , ion. Tu theo tinh cht caa cac tu phando o trong fp thé khong b caa
ching, ty theodleu kién ma it thé cé thé nam & mot trang thai naaio.

Péi Véi méi trgng thai cia chit dwoc dac trung b;zng mji twong quan gia thé nang va
déng ning aia cac plin tr trong chit. O trang thai &n, thé nang trung binh ¢a cac phn tr 16n
hon déng ning trung binh @a ching - nh vay & trang thai &n, cac phAn tr chiém cac v tri xac
dinh va ch daodong ¢ gan vi tri d6. Naroc lai dbi vai trang thai khi, cac pin tir khi chuyén dong
hén loan va krc lién Kt gitta ching khdngéng K nén clat khi ludn chém toan 1 thé tich binh
chia. Trang tha| bng dugc xem la trung gian ga trang thai in va khi. Tang thai @a cHit duoc
xac dinh bi cdu tric @a nd vadic diém twong tac gira cac nguyénutva phant - cho phép
chiing ta gii thich #it ca cac tinh cht vat ly va mbt s tinh chit hoa ly @ia chit.

12.2.Trang thai khi

- Nhu tréndadé cap, khidong ning trung binh ¢a cac phn tir I6n hon thé niang trung binh
cia chang, 1Géy cac pln tr chuyén dong hon loan, hec lién Kt gitra ching khéngang K - chit
& trang thai khi.

- Khi ¢ trang théi khi, trong tac gira cac phanityéu, khi kec hit gita cAc phanitcang yu
thi ngay khio nhiét d6 thap chit ciing ¢ trang thai khi 46 la cac khi lim - khi cang éin dén Iy
tuong.

- O mét nhiét do xacdinh van tic trung binh ¢a cHit khi phy thusc vao ki luong mol,
khi khdi lugng mol M cangdn thi van téc trung binh cang rhva nhr vay cang phi can nhiéu
nang lrongdé van toc ting I&n. \ay van tic con ph thudc vao nhét do va ap sét.

- Sy chuyén dong nhit cia cac phanit gay ra ki ning khuyéch tan clit - 1a khi ning
chiém hét thé tich binh cla va trong qua trinh chéy dong né va chm vao nhau va va am vao
thanh binh - chintiiéu nay gay ra ap 4t

- Tur nhitng diéu do6 ta thiy chat khi ph thudc vao cac thdngds: ap sét p, nhét do T va
thé tich binh cla V. Mdi quan 1§ giita cac théng&caa khi Iy rong dugc hop nhit bing phrong

trinh trang thai khi ly ttong : pV = nRT % RT.

- Béi vai khi thuc : chi dugc xem 1a Iy trong khi ¢ &p sut tién dén khong (p— 0) ar sai
biét caa khi thrc va khi ly trong cang nléu khi ap sat tang va nhét d6 giam. Vi khi ay (p ting,
T giam) cac phanut khi € tuong tac Wi nhau va khi thc co tté tich riéng xaatinh nén khi ap
suat ting cac phanut khi cang gn nhau lam co nén dhtich riéng @a khi nén sinh ra tacudg
chéng li sy nén - dn dén ap st khi thyc ting nhanh bin so i ap sut tinh duoc theo khi ly
tuong.

Van der Wallsia dé ra cac 8 hang 1 sung cho phong trinh tang thai khi ly trong dé ap
dung cho 1 mol khi tinc :

(p+-2)(V-b)=RT
Vo
Véi Vo la thé tich mol @a khi, a, b cacidmg $ Van der Walls ph thusc vao n chit caa trng
khi. —° duoc hiéu ladd hiéu chinh, n6 tinhdén lyc hat trong 1 ciia cac phanit - lyc nay lam
Vo
giam ap sét caa khi.
12.3.Trang thai léng :
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Vi trang thai bng, dong ning va tié ning aia cac phn tir gin nhr nhau - cac pin tir c6
lién két v6i nhau, nleng khéng chit chg, vi vay & trang thai bng chit c6 tinh linhdong, nhing c6
the tich khdngddi & mot nhigt do xacdinh.

Vé cu truc tang thai bng trong tr nhu chat vo dinh hinh - ngoi ta néi né cdrdt tir gan -
la so phan tr gan nhit ciia moi phan t c6 s¢ sip Xp trong b gan giong nhau.Trat tr nay ph
thudc vao Bn chit tirng chit long.

Déi vai mot chit long khi ¢ nhiét d6 thdp gan voi nhiét d6 nodng clay thi ar sip xép cac
phan tr c6 d trat tw cao. Khi nhét d6 ting 6 hdn loan ting va nhét d6 cang cao thi cangéti
dén chat khi.

- Nguoc lai khi tir khi sangéng thi lacdy lién két gitra cac phanitdugc hinh thanh nénrt
tuong tac gira cac phn tir [on hon nang krong chugn dong nhit IGc ay.

- Mac du tang thai bng la tang thai trung gian gia trang thai khi va tmng tha| in, nhrng
nhin vao &u trac vadic diém twong tac gira cac phn tir thi trang thai bng gbng rn hon.

- Phu thuoe vao Irc lién két gitra cac phn tr nguoi ta phan kit chit long khéng ac va chat
long co6 @c :

« Chit long khéng ac : lyc trong tac gira cac phn tir 1a lyc khuyéch tan (do phanit
khéng c6 ac) nhr cac hidrocacbhon, ... va khi cé &Hwong mol cangdn thidé séi cang cao.

« Chit long c6 @c : do phanit cé arc nén trong tac gira cac phanit 1a luc dinh
huéng hdic lién ket H (néu dugc) - chit long laai nay co tinhdinh hréng va throng c6dé séi cao
hon la chit long khong ac réu cung Kidi luong mol (xem di lyc Van der Walls)

- Do céac phn tir nim sau trong Iong &t 1ong va Am trén & mat chit long chu lyc hat
khéngdéu tir cac plan tir 1an dn : pHn tir nam trong long cht 1ong chu lec hit dia cac phn tir
lan @n chung quanh vart trong tac l1én pin tir d6 can Bing Wi nhau. Con pin tir ¢ trén &
mat chit long cH chiu luc hat tr bén trong nén céac ph tir trén & mat cé xu hréng vao bén trong
- d6 1a ly do gay rats cing k& mat caa cHit 1ong. Src cing b mit phy thupe vao tan chit ting
chat vi mdi phan fr chit khac nhau cauc trong tac khac nhau.

- D6 nhst chit 16ng : dugc hiéu nhr do "ma séat" éa chit 1ong - 1a s can lai sy chuyén dong
cua lop chit long nay i 16p khac. Nu goi F 1a luc cin thiét d¢é lam chugn dich 16p nay so i
lop khac,n : do nhot, S : dén tich tép xic gira cac bp, Av : tc d6 chuyén dong, Al : khaang
cachgra2 bpthi: F USA—\l/

Do nhét N phu thupe vao tan chit caa chit (luc trong tac gira cac phanitcang nanh thi
d6 nhot cang cao), vao nétido (nhiét do cang cao thiy cang tip)

12.4Pai cwong Vé tinh thé :

Khi dong ning aia cac phn tir nho hon thé nang aia ching, IGdy cac plan tir chi daodong
quanh ndt vi tri ndodo - chit ¢ trang thai &n.

Khi hod &n, hau hét cac clat ton tai dudi dang tinh tt€, tinh chit caa cac cht rin - khi g
dudi dang tinh t phu thudc rit nhiéu vao du tao tinh thé caa ching.

12.4.1 Ddc treng Vé tinh thé

Trong tinh tl¥ cacdon vi cau tric (cac nguyéntt, cac ion, cAc pharirt dwoc sip xep mjt
cach tuin hoan,déu dan dan dén sr ton tai cAc mit va cac goc xadinh gira cac nat do - Biéu
nay din ¢&én mot sb tinh chit vat ly s3 khac nhau khi plong tac dng I&n tinh té khac nhau. Thi
du nhr d6 cirng aia Mot tinh the 3 khac nhau khi plong tac @ing aia fec 1&n tinh tié khac nhau
- Nhirng tinh ctit nhr vay goi 1a tinh d huéng.

Tinh d huéng khéng phi cho ét ca moi tac dong Iy hoc, ma cho it sb tinh chit naoda.
S di ¢6 tinh d hudng vi trong ndt tinh thé xacdinh né cé mt hinh dang xadinh, vi \ay khaang
cach gira cacdon vi cau tric theo chiu nay § khac i chiéu khac, goc @a cac nit khac nhau,

.. Nhung tinh té ludn c6do nong chiy xacdinh (khac i chat rin védinh hinh).
12.4.2.Phwong phap nhéu xa tia X
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- Tia X: con @i 1a tia Roentgen, 1adeT xa dién tir c6 hrdc séngA trong khang 103

- 504, duoc phat sinh khi fn chum tia electronifi duoc gia tic) vaodsi am arc.
- Nguyén dc : gom :
+ Ngun tia Roentgen
+ Thiét bi dat mau (tinh tre) va xoay ndu (dé doi husng)
+ B phan thu nfin bac xa do miu khuyéch tan. B phan thu hic xa 1a kinhanh
(hay méaydém luong tir Roentgen)

Tinlh thé

Phim

Tia Roentgen
Mang chin

Khi qua tinh th va dugc phan xa tir cAc nat mng (@on Vi cau trac), tia Roentgedi 1éch
huéng va giao thoa. Hininh nhéu xa s3 thé hién trén kinhanh thanh mt tap hop cac ét - do 1a
cac arc dai giao thoa @a céc tia X. (Nfc lai : cuc dai giao thoa caiuoc khi cac song pim xa
cung rim trong 1 pha)

Dé c6 arc dai giao thoa chkhi cac tia Roentgeni iphan xa dudi nhitng goc xaalinh. Cac
goc nay ph thuoc vao hrdc séngA caa tia X va khéng cach d dgia cac nit trong tinh tig. That
vay :

« Puong nim ngang la cac # phing
trong tinh ti¢ cach nhau 6t khaang d. Trén
duong thing c6 cae |a cac ndt.

« Chum tia AR, BS la tia Xion sic
song song & nhau to voi mat phing aia
tinh thé 1 gés

* RL, SM la céc tia pin xa

Pé c6 arc dai giao thoad L, M khi
cac song L, M cung im trong 1 pha -ic la
hiéu s cua tia 6i + tia phan xa caa tia khac
(ARL) phai bang bi sb nguyén éa hréc
s6ngA . Tacla: BSM - ARL=nh\.

K& RF thing goc i BS va RG thing gdc wi SM. DE dang thy rang :

BSM - ARL =FS + SG Wi RS =d

=FS+SG=R lai c6 FS = SG = dsifi

Vay n\ = 2dsir® (voin ON")

bay |a phrong trinh Bragg - pirong trinh béu dién mdi quan I giita khaing cach d ga
cac it phing tinh tié va g6cO ma ti d6 c6 giao thoaia tia X.

- Ung kng aia tia X: Cian ar vao \i tri cac ét trénanh chup bing tia X do & phan xa
cua tia sang khi @p nat mng, nhing tia pkin xa song song (do cac nGim trén cac it phing
song song) giao thoawvnhau va cacuc dai giao thoaduogc ghi trén phim, ntd6 xacdinh duoc
khoang cach gia cac nat -ttc anh aia tinh tté, xacdinh cach & xép khdng gian ¢a céc ht
trong tinh t&. Khi di sdu vao chi &t hon V& ky thuat chup bing tia X, ngroi ta xacdinh dugc cac
théng $ mang tinh té : khaing cach dia cac nat, ban kinhia cac nat, ...

12.4.3.Meng tinh thé

Mang tinh té & tir goi tit cia diu trac tinh ti.

Mang tinh tr& 1a hinh dng hinh lc ba chéu c6dugc khi i tm aia cacdon vi ciu tric
bing caodudng thing. Giaodiém cia caaduong nay chinh ldon vi ciu trac - naroi ta i 1a cac
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nat aia mang tinh tie. Nhu vay mot mang tinh thé ¢6 vo $ hinh p. Mdi hinh tp 1a 1 6 nang
co 85 (hay € bao & ding). Nhr vdy 6 nung @ 6 1a hinh ki@ nhé nhdt sao cho khijnh tién &
mgng @ so theo céac enh aia nd € dirpc mung tinh the.
- Tir d6 ta thy mot 6 mang @ & phai thoa mandiéu kién :
0 c6ddi xung cao nht
0 c6 9 goc vudng nkiu nhit
0 cO the tich bé nht .
- Hé truc toadd duoc chon la :

o Giaodiém oia 3 tic ladiém mang (nat) Co
0 3 trc trung \6i 3 canh a1a 6 mang @ o, chiéu
dé}i 3 anh aia 6 ming @ so thuong duoc ky hiéu la @, by, . Cu BN &
thé cac plrong va cac géduoc quidinh nhr hinh \& b y '
Phu thudc vao cac anh a, by, ¢ va cac goéa, 3,y nguoi ta phan
loai c6 7 Fe tinh thé :
S tha Hé tinh the Hinh dang 6a 6 Cac @nh Céc goc
tu mang & SO
1 Tam ta (ba xién)  Hinhop bit ky & #bp #Co azBzyz 90
2 bon ta (ndt xién)| Lang tm nghiéng a #bp #Co a=y=90" %P
day chr nhat
3 Truc thoi Lang tu thang day a 2bo #Co a=B=y=90°
chir nhat
4 Mat thoi Hinh Hp mit thoi a=lh=0 a=R=y#90°
5 Luc phrong (sau| Lang tmu thangday a=hy ZC, a=B=90";
phuong) thoi y=120"
6 T pheong Ling t thang day a=hy #¢, a=B=y=90°
vubng
7 Lap phrong Hinh &p phrong a=h=0 a=B=y=90"

Céc kg tinh thé
12.4.3.1.Ming Bravais

Mdi mét hé tinh thé c6 1 6 lang @ s& twong iing (va khi inh tién mdi 6 mang @ si theo 3
chiéu trong tng Wi 3 canh taduoc tinh tré twong tng), mbi dinh aia MHt 6 mang @ sv c6 bt
don Vi Ciu trac - lai nay @i 1a mang leéi tinh tién Bravaisdon gian (loai 6 mang @ s khi chra
tong cacdon vi cau trac king 1 nat 1a théc loai don gian, con clka hon 1 nit 1a thac loai phic
tap : mbi don vi cAu trdcé dinh aia hinh #p phrong la théc 8 mang, suy ra i 6 mang @ s&
chi s hitu 1/8 nits dinh - hinh 4p phrong c6 8dinh nén ndi 6 mang @ s3 ¢6 8 x 1/8 = 1 nut) -
loai 6 mangdon gian ky hiéu 1a P (primitive). Nix vay ta c6 7 6 maing don gian P& trén. Ngoai ra
con 7 mang leéi tinh tién Bravais plic tap 1a cac mng ledi ma 6 ming @ sd ngoai véc ¢ cac
nat & cacdinh, con cé cac 6 g ma cac nit cod tam @a 6 mng i la & mang tam ki - ky
hiéu | (interior), con cé nul tam cac rit goi la 6 mang tam nat (hay tam din) - ky hiéu F (face),
con c6 na® tdmday - C. (ky héu C lién quandén ky hiéu vé sy d6i xirng trong phanit - 1a tuc
dbi xing thing goc Wi day)

Nhu vay c6 #it ca 14 kiéu 6 mang @ sy dé mo & ciu trac dia it ca cac tinh th - goi 1a

mang Bravais
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He

bon gian (P)

Tamday (C)

Tam kbi (1)

M at tam

Tam ta

(ba xién)

bon ta

(mat xién)

Tryuc thoi

T pheong
(bén phrong)

Mt thoi
(ba phrong) R
" Ve
Luc phrong Zha ™

(sau plrong)

Lap phrong
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12.4.3.2.Cliss Miller |
Miller cho ring c6 tk¢ ky hidu mpi mat tinh thé bang 3 $ nguyén thé hién mdi quan I giita
mit tinh thé vai truc toa do, chon chiéu dai 3 anh aia 6 ming @ s 1a @, by, & 1am don vi. Bé
thiét 1ap duoc chi sb Miller ta qua cac boc :
- Gia s mat tinh thé cit truc a ti 2a, truc b &i by va tuc ¢ i 1/2,.
- L4y nghichdao céc khang cach trén trc a, b, ctongung la: 1/2, 1/1 va 2/1
- Tim boi s6 chung nid nhit cua mau $ (1a 2d6i véi thi du nay),
roi 14y tri d6 nhan i cac gia ti nghich dao wira tim taduoc
céac chi sd Miller tuongtng la : 1, 2, 4 va ghi la (hkl) = (124)
- Néu mat tinh thé khéng dt truc twong Gng ta cédiém trong
unglao
- Con réu mit tinh thé cit & phin Am @a trc, lacay truc d6 cé

ky hieu c6 ghi du () tréndau (nhr k)

e

) 1

=
—

(h,k,) =(0,0,1) (hk,)=(0,1,0) (h,k)=(,0,0 (hkl)=(1,11) (hkl)=(,1,0)
Chi s6 Miller cia mgt s6 mit tinh thé cia meng ldp pheong

o
)

12.4.4.Giu trdc tinh thé, se sip xép qui cau dac khit
- Ngudi ta xem cadion vi cau tric (nguyénit, phan &, ion) la cc qécau dong ntit va amg

nhac

- Pé duoc ar mp xép la khit ntat, & mdi 16p, moi qua cau phai tiép xdc Wi 6 qua cau khac.
Muén 4y, trong noi |6p dugc chia thanh niu hang, i hang @m CAc q& cau ram sit nhau va
tam cac & ciu nay Am trén not duong thang Sau khi & xong hang thh nhit, ta »ép hang thir
hai sat vao hang thnhit sao cho rbi qua cau cia hang nay ph tiép xic clng ¥i 2 qua cau cia
hang thir nht.

Hang thr 3 sat vao hang &2 va ¢ing gip xép trong tr hang thir hai va & thé... Ta thiy rd 1a
mdi qua cau déu tiép xuc Wi 6 qua cau khac.

cesoliosve

Sip sit nhit Sp khong sit nfit

- Lop the hai € dugc xép trén cacd trang gita 3 qu ciu
cua I6p thir nhit.

- Bay giv ta quan satkcac khang tdng @o thanh gia 2
l6p (hinh bén), ta fty c6 2 lai khoang tdng rim xen K nhau
duoc ky hicu la T va O.

« Khoang tdng T : 14 khang tdng o byi 4 qui cdu |
(cua 2 bp) ma tam ga né im trén caalinh aia hinh & dién déu
nén @i la khoang tdng tr dién T i i
« Khoang tdng O : 1a khang tng gita 2 th baqa  Sw phan b cia 2 bp cau
cau quay ngoc nhau 180 - goi 1a khaing ting bat dén O - vi
tam d@ia 6 qu cau nay ko thanh hinh 8 &t (mdi mat la hinh tam giac)
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Phu thuoc vao cac gl cau aia lop thr 3 nim & khoang tdng T hay O, ta c6 2 &il xép chit
nhit cua cac qé cu :

- Néu cac ga cu aia lop thr 3 mim trén khang tréng tr dién T, thi cac qii ciu caa lop thr
3 nay iim dang trén &p thr nhit - va bp thi 4 lai nam ddng trén &p thi 2. Sip xép theo kéu nay -
la kiéu 2 bp -  tao thanh mang tinh tté luc phrong (sau phong)

Lap phrong tam dén
@ : cac gd cau trong ndt I6p

Luc phrong (sau phong)

- Néu cac qa cau aia lop thir 3 nim trén khang trong bét dén O, Ibp thir 4 & ndm dling trén
16p thir nhat. G the 13p lai ta co keu xep 3 lbp - € tao thanh nang tinh te lap phrong tam dén.
Theo keu nay cacdp cau thang goc Wi duong chéo a@a hinh ip phrong (xem hinh sau)

12.5.Tinh thé ion
12.5.1.Gju trdc qia tinh thé ion
12.5.1.1Piéu kién bén cia tinh thé ion
Mot hop chit ion bt ky s két tinh theo ndt dang tinh té xacdinh -dé nhu thé nao cho ang
luong aia e la arc tiéu. Ngroi ta xem cac ion nhla cac qe cau arng chic chiém céac nat ang.
Dé cho ring rong arc tiéu thi quanh it ion cang nhiu ion ngroc diu cang bt (vi lién ket ion
khéng c6 tinhdinh hréng) - $ luong cac ion ngoc diu bao quanh Bt ion i [a 5 phi tri -
nhung khong th quanh ngt ion c6 kich tlxéc bé hi c6 nhiu ion ngroc diu co6 kich thege lon, khi
ay cac ion cung ﬁu c6 kich thréc lon s tiép xic nhau, gay rart day tinh dién - Iucay nang hrong
khéng tf¢ 1a arc tiéu dugc. Hay noi cach khacdv mot hop chit ion xacdinh cé $ phdi tri xacdinh
phu thudc vao t sd ban kinh.
Sy phu thue aia $ phdi tri vao 1 s ban kinh, ching ta8shing minh & dang khi kio séat
tirng lcai mang ¢ sau.
bung trén goad tinh thé hoc, hop chit ion theong duoc chia thanh 4 g :
- Hop chit AB (ti 1¢ ion ngroc diu : 1:1)
- Hop chit AB;, (ti 1¢ ion ngroc diu : 1:2)
- Hop chit ABOg (ti 18 cac ion : 1:1:3)
- Hop chit AB,Oy (ti 1& c4c ion : 1:2:4)
Dudi day ta § khao sat 2 lai hop chit thuong gip : AB va AB;
12.5.1.2.Hp chit AB
Nhu NaCl, CsCl, ZnS,... &t du c6 t1é ion nhr nhau : 1:1, nbing kiéu mang le6i khac nhau,
chi sb phdi tri khac nhau, vi nhtrénda noi ku mang lusi phu thuse vao yu 6 hinh hyc, tic 1a
phu thudc vao t sd ban kinh ¢: ra (Véi re, ra1an luot 14 ban kinh cation va anion)
- Mang tinh thé NaCl
Mai loai ion tao thanh mit mang lueéi 14p phrong mit tdm c6 kich théc bing nhau. Hai
mang le6i cua 2 ion bng vao nhau sao cho kiinh tén mst mang heéi di mot khaang a/2 (a laanh
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cua hinh ip phrong aia mjt mang) thi ctong khit 1én mang kia, vi Ay loai mang NaCl cé chsb
phdi tri 6, ngha 1a quanh 1 ion Nacé 6 ion Clva ngroc lai

Nhu d& noi tr truge, kiéu mang heéi ndodo phy thude vao t b ban kinh aa cac iondo nén
mang. THit vay, dé cho riing luong arc tiéu thi cac ion khacél tiép xic nhauttc 1a
EG=a=2r+2r

O :ClI o :Na&a

(Vai a la anh aia hinh &p phrong ;

% )
o :
2 T Y9 c
@,« e IS
P e
Yy Dy
A N Ie! s
o i P
’,, K
c ¢

cung diu phii tach ©i nhau ngle la 25 < EF

ma EF :%AC = %a\/i = 221, <a.

So sanh §i (*) = 2/2r, <2r, +2r, =

la

Te 5 0,4142.

*)

5!%

&

AB=BC=CD=DA=a

C
o

I I 1an lrot 1& ban kinh ¢a anion va cation). C4c ion

T . o A 1s \
Ti 6 —= thudc loai mang ledi nay con cé dhi han trén la e <0,7321 ma chung t& shing

r

a

minh trong pAn mang tinh tté CsCI.

Vay khi hop chit ion ndo cé : 0,414% L
r,

nhu NaCl. Vi NaCl co-Na” = 995 — g 54
- 181
- Mang tinh thé CsClI

« Méi ion tao thanh mng heéi lap phrong don gian
* Hai mang lu6i cua 2 ion ngoc diu 16ng vao nhau sao chitinh cia mang nay @m &
tam dia mang kia - Nhr vay ta thiy d6i voi loai mang tinh tié CsCl thi quanh 6t ion drong (nhr
Cs") c6dén 8 ion am (nfr CI") va ngroc lai - ta n6i ming nay cé chsb phoi tri 8

Nhu hinh & bén,
cation ¢ tam dia hinh #p
phuong, né tép xic Wi 8
anion, vi @y duong chéo
caa hinh §p phrong
AC =BD =av3, nén:
AC=BD =2(t + ) = a3

Pé ning hrong arc
tiéu 2 anion khéng &p xuc
nhau, &c la :

AB=a>g+r So
sanh 2dang thrc nay, cdi

A

B
\
1
\
\
\
\
\
N \ ¥y
v
R
PAtRRS
\
// \
'/ 1
SN -
4 \ BN
. \ It
=) \
/, ‘\
\
. \
\
\
\
e v
e \
e \
.
O =
o:Cs; O:Cl

la

< 0,7321 thi bp chit ion d6 c6 kéu mang huéi

iy
G

AB=CD=a

2
-

- AC=BD=a /3
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cung ta cé:—C > 0,7321. \dy khi hop chit ion nao c6™ > 0,7321 thi bip chit ion d6 c6 kéu mang
a

ra

lu6i CsCl. Vi CSCl c6-S" =29 934
ClI~
12.5.1.3.Hp chit AB; 7
) f) o Kiéu florit (quang Cak) : Co
e _039_ 73 nen § phdi tri caa C& 1a 8
Me- 136
C/ % va vi dién tich @a C&" gap d6i F nén ch s
Y, Y, phdi tri cua F 1a 4. Vi \ay kiéu mang hréi florit
\./ ) dugc phan 6 : Cac ion C&' (14 ion) iim & cac
//( PN nat aia lp phrong mit tam. Tr hinh &p
2%% % ° - phuong nay chia thanh 8 hinp phrong nh
,/7< bang nhau, i tam aia hinh ip phrong nh nay
SR8 duoc ion F chiém.
/L =
C/ > Vs 12.5.1.4.Ban kinhion
R Theo @ hoc lugng tir khdng tié xacdinh
O oy chinh xacdugc vi tri cia electron, nén khoéng

thé c6 duoc khaing cach chinh xacirt nhan

® F nguyén t dén Iop electron ngoai cung &¢ ban

kinh nguyént (hay ion), nleng vi khaing cach

gitra 2 nguyéntt trong ndt phan & xacdinh la

khéngddi nén ngroi ta van dung thét ngir ban kinh nguyénit(hay ion) - ngoi ta xem nguyént
(hay ion) la cac qéJCau arng nhic.

Tada biét lién ket ion 1a kec tihh dién - khéng co tinl@inh heéng nén khéng thcod trng phan
tu ion riéng b ma cac ionfiroc tap hop trong nang tinh the. Bé cho ring lwong aia k¢ cuc tiéu thi
cac qu cau (ion) ngroc diu tiép xGc nhau con cac guwiu clng du phai tach Bi nhau, nhrng
thuong 1a ban kinh cation. mho hon ban kinh anionay khi r. qua bé nh Li* thi qui céu Li* s
khong tté tiép xc cung l0c ¥i 6 qua cau anionduoc, N6 "bt thom™ vao ving khéng gianmia 6 qu
cau anion - lGciy, ngrdi ta xem CAc giicau anion tép xac nhau - chinh mhtreong hyp dac biét
nay ta § tinhduoc ban kinh g- va quadé < tinhduoc cac ¢.

Nho mot sb pheong phép 4t Iy (nhiéu xa tia X, nhEu xa electron, nHu xa neutron,...),
nguoi ta da xacdinh dugc mang Bravais vaanh aia 6 maing @ sd cho trng tinh tt, thi di nhue xac
dinh duoc & mang @ s& cua cac méi halogenua ga cac kim lai kiém déu thusc vé mang lAp

pheong mit tam (tir mudi cua C$), dong thyi da
c0O duogc kich thréc (canh) aia hinh &p phrong : @O@ C\/\ B

Céc ion L Na" | K*

Cl- 514 | 5,62| 6,28 CD CD
Br- 55 5,96| 6,58 @Q\D b c
|~ 6,04 | 6,46 7,06
LiCl NacCl
Goi canh adila 6 mng ® s AB=BC =a
S AC = a\/z Q anion O : cation
Déi véi mang tinh tké LiCl nhu d& ndio trén

- 3 qua cAu anion X tiép xtc i nhau theatudng chéo éa hinh ip phrong nén : 45= AC = a/2
a2

=TIa= 4 (ra : ban kinh anion).

/ 0 0 0
Thé cac gia tra aia king trén tadugc @ - = 1,81A ; rgr - = 1,94A ; r - =2,44A.
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Véi cac tinh th NaX, KX (X : halogen) thi cac ion traad tiép xic nhau theoanh aia hinh

lap phrong nén:r .+ r__= a. Lai thé c&c gia ti cia a¢ bang trén ta&lan luot imdwoc r ., r__

12.5.2.Lién Kt hoa hpc trong tinh thé ion

Lién két ion la mdt treong hop gidi han cia lién Kt hoa ke, duoc tao nén khi ndt nguyén i
mét han electron va nguyérnirtkhac nfan han electron nayté tao thanh cac ion ngyc diu nén gay
ra lyc tinh dién vadén mot khaang cach nht dinh lrc hat can bng Wi luc déy, luc ddy do céac
electron @a 2 ion ngoc diu. Md hinh nayié giai thich cac bp chit duoc tao boi cac kim lai dién
hinh (IA) va phi kimdién hinh (VIIA) (khi c6 s chénh éch lon vé d6 Amdién).

Ta ding bét loai lién két nay khéng co6 tinidinh hréng nén céac ion thdng to nén tinh th,
khi tao nén mang tinh tt¢ chiing gii phdng ring hrong - @i la ndng keong mung tinh the : d6 la
nang keong gidi phong ra khi 1 mol cac ion riéng tip hop dé hinh thanh tinh th C6 nbt sd cach
dé tinh ning lrong mang tinh tfe :

12.5.2.1.1 thiec Born - Landé
L4y tinh thé NaCldé minh ha.

2
Vi Na', CI codién tich Z = 1 nén thnang aia phani NaCl la U = -er— .

Khi 1 ion (N& ching han) nim trong mang luéi lap pheong c6 @nh r (r =r . + r.,-) thi
quanh 1 ion Nabat ky gin nhit cé 6 ion Clvéi khoang cach r gay nénre hat (diu -), xa fon mot

. 2
it c6 12 ion N& véi khoang cach lary2 gay néntc ddy (= +-°—.12), xa lon mot it nira khaing

r2
cach w3 lai c6 8 ion CI' (= —3 .8), cach khang rv/4 c6 6 ion N4 (= +— .6), cach khang
T
rv/5 ¢6 24 ion Cl (=-— 24)
r
.8 24
= Tongthéning: U =- = (6 -2+ 2 -2
gtréming: == 620 bl
batA=6-—=+—=-— . Goi 1a hing $ Madelung -d6 1& mdt chuwi hoi tu. Vi tinh

thé kiéu NaCl th| A 1,748 : tinh thkiéu CsCl c6 A = 1,763.
2 , P
Nén:U =- AeT. Trong trong hyp tong quat khi ion cd@ién tich Z vadoi vaoi 1 mol

2.2 )
Uy =- NAf . \6i N : sO Avogadro
Tinh thé duoc tao nén khi c6 8 can king gita krc hat Uy nay va trc diy U, do cdcdam may
electron éa cac ion -ic ddy chi thé hién trong khang cach 4t ngin va la : U= N—f.
r

V¢i B la hing > 0 ta § x&cdinh duoc ¢ sau
n>1: R s Borndugc xacdinh kang thrc nghém pha thuoc vao @p ion (nhr LiF co n =5,9
;NaClcon=9]1, ...).

. 2.2
Vay nang lrong mang tinhte U=U  + U, = - NAZTe” N_E
r r
L. ‘2 ~ du
bé nang hrong arc tieu thi O =0.
2.2 2.2
Tacla: NAZE _NBn_q g = AL 1
r2 rml n
2.2 2.2 2.2
_y=_NAZe” | NAZne ot Hay : U = NAZ®e (1_1)
r nr n

12.5.2.2.Conq tlkc KapustinskKi
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Céng thirc Born - Landé 1a cdng tic nia ly thuyét, nita thrc nghiém (hé s Born n : thrc
nghiém) ma hi phuc tap, nénKapustinski Bng kinh nghém da dwa ta céng thc don gian hon :
U = - 256,12¢%a%" (Kcal/mol)
Cc + a
Véi:  256,1: king $ kinh nghém
ZC Z.: 1an luot ladién tich @a cation va anion
Tv: tong € ion trong ndt don vi cong thirc (nhr trong Cak thi =v= 1+ 2 = 3)
e, fa : b&n kinh cation va anion.
12.5.2.3 Chu trinh Born - Haber
Su xacdinh truc tiép ning rong mang tinh t U bang thrc nghiém hau nhr khong tk duoc.
Born va Habetté ngh xacdinh U king céach thit 1ap mot chu trinh (bén déi kin), sao cho iu tng
nhiét AH trong trng giaidoan c6 tt xacdinh dugc, tir d6 nhy nguyén ly | éa nhit dong hoc (&
nghién du trong sau, trong @h 1y thuyét cac qué trinh hdaok) ta cé th tinh dugc U.
Thi du nhe xacdinh U aia NaCl

N&(h) + CI” (h)
by 1
NaCl (tinh ti) Na (h) + CI (k)
AH S 1y
2

Na(r) %cb (k)

Theodinh luat bao toan ing wong : —AH .o, =U+ S +%D +1+A

Vé6i U :ning wong mang tinh thé
AH, : sinh nhét cia NaCl (la rgng nhét toa ra khi to thanh 1 mol NaCl
di tir cacdon chit ¢ diéu kién tiéu chin)
S : nhét thang hoa aa Na D : @ng lrgng phéan li éa Cb
| : Thé ion hoa éa Na A : &ilycdién tir cua Cl
12.5.2.4.Tinh clit cia tinh thé ion
Trong tinh i ion cacdon vi ciu tric 1a cac ion va liénék gitta chang la lién & ion - 1a laai
lién két manh, nén no co Bt S tinh chit
- Dé tan trong dung méi phanrc (nhr nuéc)
- P sbi vado noéng cliy cao, vi én phai tén nhidu ning hrong dé pha & mang tinh te, ta &
dang thy rang khi U cangdn thido sbi vado néng cliy cang cao.
- O trang thai &n, hop chit ion khéng dn dién vi cac electrortugc dinh ar cho trng ion,
khong lan té khip tinh thé (khac \6i kim loai), con khié trang thai nong chy haic trong dung
dich, né 6n tai dudi dang ion - lat mangdién tich ki linh dong nén dn dién duoc.

12.6.Tinh thé kim loai

12.6.1.Giu trdc gia tinh thé kim logi

Mot manh kim laai that 12 tip hop caa ft nhidu tinh thé hat duoc sip xép theo niiing hréng
khac nhau. Trong &t hat tinh thé (tinh thé rat bé) mdi c6 ar sip xép ly twong nhr trong du trac
tinh thé d4 md & & trudc.

Trong du trac tinh ti kim loai c6 céodic tinh :

- Cécdon Vi cau trac (nat nang) gidng y nhr nhau

- Luec lién Kt trong kim lai khéngdinh hréng

- Céac nguyénit kim loai déu c6 AOs hac AOp con téng nén c6 th pha 1én nhau cang néui
cang 6t dé cho riing lwrong arc tiéu.
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Tur cacdic tinhdo, trong tinh th kim loai théng throng cac qa cau duoc sip xép khit nHit,

tarc c6 $ phdi tri cao nfit : 12 hdic 8 va tatwoc 3 du trac throng gip :
« CAu trac Bp phrong tam dén
« CAu trc bic phrong
« CAu trac Bp phrong tam kioi

Hai ciu tricdau cé $ phdi tri 12, sr sip xép nhr ¢4 mo & trong ptin 12.4.4

Con du tric hp phrong tam kidi 1a ciu triic ma cadon vi ciu tric
(nguyén & kim loai) ¢ cacdinh aia hinh &p phrong, ngoai ra con i
nguyén & ¢ tm @a 6 mang nra.

Mot s kim loai chi c6 1 du tric trong 3 &u tric trén, tuy nhién
ciing c6 ndt sb kim loai khac c6 th c6 nhéu ciu tric phi thude vao nhit
d6 : thuong 1a khi ing nhiét do, kim loai chuyén tir ciu tric c6 ch sd
phdi tri cao sang&phdi tri thap hon. Cac kim lai kiém két tinh theo éu
trac nay.

12.6.2.Lién Iét hoa hyc trong tinh thé kim logi C/ (

Tinh din dién va nhét rat t6t caa cac kim lai chang © kim loai c6
nhitng MO lan cung kfip khéi kim loai, nhd d6 cac electronutdo c6 ti di chuyén & dang.biéu
nay cho thy lién két trong kim lai phai khac Wi mot b lién két co ban da hoc : nhr lién két ion,
lién két cong hod tr. C6 nhéu thuyét da duoc dua radé giai thich laai lién két nay - lién Kt kim
loai, nhu : thuyét khi electron, thugt cong hrong aia Pauling, thuét vang, ...

12.6.2.1.Thuyt khi electron

Do Drude va Lorentzié xuéng : kim lai 1& nhitng cHit d& cho electron hoditdé thanh
nhitng ion drong, cac ion dong nay chim trongam may electron hoaitdam may electron nay di
chuyén tr do khip c khdi kim loai nhu chit khi chém hét thé tich binh clra (nén gi 1a khi
electron).

Thuyét Drude - Lorentaid gii thich dugc mot sb tinh chit caa kim laai, nht 1a tinh din dién
va nhét, nheng thuyét nay cé nitng khuyét diém la cho &ng it ca cac electron hoaitdéu la
electron & do - mau thén véi thuc nghém (nhr dinh luat Dulong - Petit : niéit dung mol @a céc
kim loai it thayddi, ndm trong khang tr 20 - 29 J.mol-1) la dhmét phan nho céc electron hoaitr
di chuyén tr do.

12.6.2.2.Thuyt vang

Pé giai thich lién Kt trong kim lai, hién nay ngoi ta
dung thugt ving. Trén o s5 cia thuyt MO : Nang lwong aia | E
cac AO trong nguyenrtcd ap khéac lin ning lrong khi nguyén
tar &y nam trong tinh tld. Khi cac nguyémtt kim loai ¢ xa nhau,
cac AO gbng nhau (nr AO hoa ti ching han) cia cAc nguyén
tr cO cung Mt mac mang hrong nhr nhau. Khi cac nguyénrt S e
tién lai gan nhau, & cé sr pha giita cac AOdé tao ra cac MO ¢6 pl——
nang hrong khac lon ning lrong aia cac AO bartau. Hai AO
cua 2 nguyéntt to hop voi nhaudé cho 2 MO : 1 MO lién & c6 T
nang lrong thip va 1 MO* ¢6 fing lrong cao... 25— —

Trong ktbi kim loai c6 n nguyénit kim loai (n rat Ion) vi
vay n AO c6 cung Ku dbi xang (va 1a AO hoa tJ 5 t6 hop cho

\
={ (YA

n MO cénang leong chénh dch rat it, n mic ning krong nay 1 4
hop thanh nt dai (vung) - @i la dai (vung) ring luong. Cac AO 1s choadl 1s, AO 2p cho i
2p,... Céc di ning lrong ¢6 & rong khac nhau, khi cac AO cangiplén nhau nkiu bé rong aia
dai cang bn. Dai & bén trong bp hon dai & bén ngoai, nkt 1 dii hoa ti c6 k& rong lsn nHit. Do sr
ndi rong aia i, lam chocéac dii ¢ bén ngoai co6 #phi 1én nhay nhr véi Be ¢6 di 2p phi mot it
|én dhi 2s, con vi Mg dai 3p phi 1én chi 3s nhéu hon (so \6i Be).
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Trong ndt tinh thé cd nhéu dai nang lrong, cac electrodién vao cac d niang hrong theo
dang nguyén ly nge trir Pauli, nguyén ly ing bén va qui fic Hund. Céc electron cé&hdi chuyén
dé dang trong cung 1ad Giira dii nang keong cé chira electron nay & ddi nang keong co chia
electron khéc 1a viing éng khéng clia electron gi 1a ddi (ving) @ém. C6 viing ém rong phii can
rat nhiéu ning hrong, electron mi bang quaduoc (néu dai nang hrong trén con Bng) - twong hop
nay trong tng Wi cac phi kim. C6 vingam hep, doi ho nang leong itdé dién tir cé thé bing qua -
tuong tng VGi cac chit ban dn. CH c6 viing hod frthi cac electron i cé diéu kién dé nhay 1én
dai trén. Mizc ning keong cao nht cia cac electron trong dl hoa tri goi 1a mizc Fermi. Ving
khéng chra electron c6 iing krong thip nhit (nam ngay trén mc Fermi) & ving dn dién

Ap AP
Vung dn

Muc Fermi

Mirc Fermi

> E -
Ddi s day du dién Ddi s chra 1/2 9 dién tr
12.6.2.3.Gii thich tinh din dién cia kim logi

Tir ciu trac tinh ti kim loai va thuyét viing c6 th giai thich mbt sd tinh chit nhu : ti khdi, d6
nong cliy, tinh @ hoc (dai, bén dang). Trong plm vi chrong trinh ta chdé cap dén tinh din dién
cua kim laai va tinh khéng &h dién caa cac cht cachdién.

Mot electron chco the di chuyn d& dang & nguyén i nay sang nguyénirtkhac khidién tir
d6 cédu nang lrong dé vuot qua sc hit @ia nhan - cac electrat® nim trong di dan dién. Tur trén
ta da biét dai dan dién 1a dii ké tiép dai chira electron hoairné sat an miac Fermi. Nu giira chi
dan dién va dii hoa ti khéng c6 viingam va mic Fermi cang cao thi kimdodan dién cang ét.

Dé rd hon ta xét cac trong hop :

- Kim logi c6 dii hod tri chwra day dii dién tir

D6 1a nhitng kim laai c6 $ 18 electrons [6p ngoai cung (1A, 1B, 1lIA,...). @i hoda ti khi 4y
chwra ddy du electron, cac electron chién vao cac mic ning lrong thip aia chi hoa ti. Dai dan
dién lacay ndm trong @i hod ti va ¢m nhitng mrc nang lwong con hi caa cii hoa ti, nén nat do
& muc Fermi At cao nén chcin mdt nang lrong rt nho (khoang 10 eV) la céc electron céing
lwong cao nht (gin muc Fermi) § dé dang nky qua di din dién. Vi vay cac kim lai thusc nhom
nay din dién rat tét (nhu Cu, Ag, Al, Au,...) (xem hinh trén)

- Kim logi ¢6 ddi ho4 tri chira ddy electron

D6 1a cac kim lai c6 $ chin electrond 16p ngoai cung (1A, 11B). @i hoA ti nsda day du
electron, di dan dién la dii np (xem hinh trén). Trongudng hyp nay & di kim loai dan dién 1a do
s ndi rong aia cac di - phan dudi dai np phi 1én dii ns, mrc Fermi |a giao @a cii np va ns nén
mat do electronp & mixc Fermi bé bn trong torong hyp treéc, nén cac kim lg nhdém nay dn dién
kém kon nhém tuge.

- Kim logi chuyén tiép

Ta xét cac kim lagi thusc nhém 3d (Fe, Co, Ni). & dan dién [a mbt phan caa dii 4s. Dai 4s
nay @t rong bao trim 1éna 3d (chi 3d chraddy du dién tir). Do \Ay khi nhan ning rong mbt 5
electrond dai 4s € di chuyén vao cac mic ning hrong tdng aia dii 3d - [am cho & electron & do
giam, nén cac kim lg chuyén tiép c6 tinh dn dién kém fon cac kim lai khac.

- Phi kim
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Céc phi kim c0 tinh &h dien rat kém, vi viing &m c¢6 riing leong I6n (trong kim @ong, vung
cam =7 eV). Nhr vay phai can rit nhiéu ning lrong, cac electron @i c6 du nang lrong dé nhay
sang di dan dién.

Trong twong hyp cacbon trong kimuwng, &i sao di 2p msi chira mbt nita  electron (2p),
cacbon trong kimwong ki dan dién rit kém ? Ngoi ta cho &ng, dbi véi cacbon trong kimwong
co sr t6 hop giita AO 2s va 3 AO 2p cho ra 2id dai chira 4n electron (n laésnguyén i C trong
tinh thé kim crong) 1a dii duéi - dai hod ti, con di kia la dii din dién - raim trén, khong cha
electron, khodng cachigi 2 di - viing dm - ¢c6 ring lrong lon nén céc electron kharet qua.

- Chit ban din

bay |a trong hyp trung gian ¢ tinh din dién. Cac cht nay c6 tinh &@n dién tt hon phi kim,
nhung lai kém hon cac kim lai, d6 1a caaion chit nhr Si, Ge,...

Vi loai nay thi ving ém nhd hon viing ém aia phi kim, nén chcin mot ning lrong trong
dbi thi dién tir co thé tir dai hod ti bang qua ving am vadén dai dan.

Nguoi ta nhin thiy, ddi véi chit ban dn, ru thém vao rt it chit la cé $ electron hoa ir
khac \6i chat ban din d6 thi tinh dn dién ting I&n &t nhiéu.

12.7.Tinh thé nguyén fir

Trong laai tinh thé nay cac natia mang ledi duoc chiém bai cac nguyénit, lién két giita cac
nguyén i |a lién kKt cong hod tr nén tinh tk nguyén i con @i la tinh thé cong hoa ti. Phu thuse
vao ding @ip hop, ngroi ta phan bit 3 kiéu tinh the nguyén  : Ciu tric 3 chéu madai dién 1a kim
cuong, Gu tric bp nhr than chi va au tric .

12.7.1 Tinh ti¢ kim arong

Mdi C déu lai hoa spva lién Kt vsi 4 nguyén i C khac gn nhit ¢ 4 dinh aia hinh & dién
déu, nén & phdi tri bang 4.

O mang @ sd la mang luéi 1ap phrong tam dén va /C)

céc 6 mang bng vao nhau & veciy tinh tién

11
—,—,—) ngha la ngoai cac nguyéi C ¢ 8 dinh,
(444) g g guy <

6 ¢ tam mit, con co 4 nguyén”rtC thwc hin vao
mang lap phrong ¢ cac foc tr dién (chia hinh dp
phuong dé thanh 8 hinhab phrong nk bang nhau y Z

va ar hai hinh &p phrong nto cé 1 hinh cha Co ZZ=Z==
tam hinhdo). Vi /Q
12.7.2.Tinh tié than chi Y
Mot dang thu hinh khacia C la graphit, nd cé Z
cau trdic bp, tirc trong cuing rt 16p c6 lién Kt %kﬁt —
ché boi lién két cong hoéa tr, mdi C lai hoa sp, 6 \ a o
nguyén & C tao thanh nit luc giacdéu (mdi canh O Co dinh va tam cac &
. Co tam tr dién

N

0
1,42A). Lop nay cachdp khac wi khoang cachdn

0
dén 3,35A (gan 2 kn rudi khodng céach gia 2 C trong cting ot 16p). Luc lién ket giira 2 bp 1a ke
Van der Walls. Trén 6i C con 1dién tir tr do nim trong AO khong lai hoa (2mrhang han), thing
goc Wi mat phang luc giac - cac electron nay khddinh ar, co tré giai toa khip tinh tre. Vi vay
than chi dn dién dugc trong khi kim a@ong thi khéng.

Tur cau tric @a kim arong va than chig kim arong cH c6 lién Kt cong hoa tr 1a lcai lién
két manh, nén tinh th kim arong c6dd cing cao, it khdi |6n, diém néng cly cao. Trong khi than
chi c6 du tric bp nén ép nay & truot 18n I5p khac nén graphit ém, ti khdi bé hon kim arong,
chay, dn dién tt...
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Tinh thé than chi @

Tinh thé than chi
(cac &p xép 1én nhau)
12.8.Tinh thé phan tir

Cac nat mngduoc chiém boi cac phanit hay nguyénit khi hém. Lyc lién Kt trong tinh ti
la luc Van der Walls nén la liérékyéu, do iy nang hrong mang tinh tié bé, 1am cho nlét néng
chay hay thing hoa éa céac tinh th phan & thuong thip. Vi lién Kt trong tinh ti 1a rc Van der
Walls nén céc electroram chi thudc vé phan tr - khéng gii toa trén mang tinh tié vi vay tinh thé
phan & khong dn dién.

V& ciu tric tinh tig thi v6i cac khi hém déu két tinh drsi dang cac qé cau xép khit nhit, tic
la theo 1 luc phrong hay #p phrong tdm nit - déu c6 $ phdi tri bing 12.

Con céac phanitkhac co phanitkét tinh theo i ti phrong, cé phanit két tinh theo i truc
thoi, c6 phantt két tinh theo & lap phrong ...
12.9.CHit rin vo dinh hinh va tinh thé léng

12.9.1.Cldt rdn vddinh hinh

Nhu tén @i cia no - vodinh hinh - cht rin khéng c6 hinh ahg xacdinh, hinh dng aia
chang pla thusc vao cach chtao. CHit rin vodinh hinh c6 it sd dic diém :

- C6 tinhdang hrdng nhr chit long (khac i tinh thé)

- Khéng cé nhit ¢6 néng cly xacdinh. Khi dun nong chy, chit rin v dinh hinh dn din
nhao ra va sau cungdmén hoan toarvhg (khac Bn voi tinh thé : c6do néng clay xacdinh), cé
mot sb chit rin vd dinh hinh cly duoc nhr chit 16ng khi tac dng lau nt luc twrong ddi nhé (nhu
nhya)

S khac nhau gia cHit vo dinh hinh va chi rin tinh th do cu tric trong cht. Nhu tada
biét ddi vai tinh thé cé mot trat tu xa, nglia 1a c6 g phan 16 déu dan cacdon vi cau tric co tét tu
trong pham vidn cia tinh tie. Con trong cht rin vd dinh hinh - c6 #t tu gan - 1a s sip xép céc
don Vi CAu trdc c6 tht ty trong plam vi rit nhs. Trong ndt s6 chit vo dinh hinh, tat tr gin nhiu
lGc ding b vi pham

Thuay tinh silicat (Ia Bn hop nhéu silicat) ladic treng aia chit vo dinh hinh nén nepi ta con
goi trang thai voédinh hinh la tng thai thiy tinh

C6 mdt b chit co the ton tai & ca 2 cang : tinh tié va vodinh hinh, nix Si0; ¢6 the ton tai
dudi dang tinh tt¢ thach anh, @ng c6 ti¢ ¢ dudi dang vodinh hinh (trongia kra), ngroi ta nhin
thiy chit ¢ trang thai tinh tié ludn kEn hon ¢ trang thai vadinh hinh.

12.9.2.Tinh t# léng

C6 mdt sH chat hitu ao & trang théi tinh ti khi ndng clly né qua mt trang thai trung gian &
thé 16ng duc c6 tinh d huéng, khidun néng #p no te thanh cht long dang hréng, nhing chit khi
& trang thai trung giaro goi la tinh thé long. Bé c6 the tré thanh tinh th long thi cac cht phai co
dang rat dai va pli c6 momenidng arc vinh aru (hay momen @n ¢ng). $ di nhr vay vi cac
phan t dai nay song songd¥nhau nén khi it sb phan & quay $ bi can tro bai cac phantt khac.
Vi du nhe phan tr :

+ _
N=N —0O—CH,
O
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PHU LUC 1
Bai toan hat chuyén dong tw do trong hop thé mét chiéu
bay la vi ht, do \ay dé giai quyét bai toan nay ing phii E,
dua trén tiéndé vé ham song - - thé trén phrong trinh séng
Schrodinger. Tc 1a ching taan xacdinh :
- Ham songy cua hat theo plrong x
- Tim hiéu mat d6 xac sit tim thiy hat trong khang
OA do.
- Muc ning rong aia hat tng wi mét b trang théi
cua hat.

8

8
m

Rl ¥
P-------------oq

il
I
o
y

A
X

Q
Q

02 t// 87°m
ox? h?

Véi Er = 0, phrong trinh sdng Schrodinget & :

8”:]2”“5 =k2. Lac ay phuong trinh s6ng Schrodingestthanh : Z 4 +k%=0. Pay la
X

phuong trinh vi phan &p hai va cac nghim cia né 1a :y; =a cos kx vy, = b sin kx.

Theo nguyén Iy abng chit thi nghtm cizané §1a: ¢ = Acos kx + Bsinkx. (1)

Véi A, B 1a hing $ tham gia vao hamdsBay gb ta xacdinh A va Bdé tim ¢ .

Theo gi thiét : khi x = 0 thig (0) = 0 va khi x = a thig(a ¥ 0. (Vi theo gi thiét : ngoai
doan OA khéng c6 kit tirc & tai ngodi x = 0 va ngoai x = a thi xacisena hat bing khéng. Vi
¥|* =0 nény =0).

*Khix=0thi¢ (0)=0.Nén :Acos 0+ Bsin0=0.Docos0=1, Aéa0. Laciy (1)
tro thanh : ¢ =Bsinkx (2)

* Khix =athig(a)=0, nén B sin ka = Oyt 1a ka = m véi n CON* (n phai # 0 vi khin

Pit

= 0 thi ¢ luén luén king 0, trc 1a |1p|2 =0, vay trong op khong co ht : vo ly) = k = ==

Lic 4y pheong trinh (2) té thanh 1y = Bsin%x (3).
a
Ap dungdiéu kién chuin hoa :J'|¢/|2dx=1
0

2nmr
F nsz g 1-co X 2nrr

= Istinz—x.dle = B I(—)dx 1 hay—j(l cos——x)dx =1

a a

0

a 2
:1:>B—(X)S =1= BZ\/E.
0 2 a

Vay ham séngy cua hat theo plwong x 1a ;| ¢y :E.sinﬂx (4). Wi n LIN*.

a
277.2 h2
a2 8mm
Tuc la mrc nang lrong dla hat itng Wi trang thainla ;| k= h* 5 n? |(5).
8ma

82 a . 2nr
= —(X———sin——X)
2 2nm

. 8TmME _ e . nn .,
———=k? Vacungdachrngmlnhk—?. Vay : E =

Mat do x&c sit tim thdy hat trong khang OAd6 1a

ni 2nm
Z?X. Hay: ‘éﬂ(x)‘ ——(1 cosTx) (6)

‘d/(x)‘z =§Sin
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