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I. SơI. Sơ lược về các thuyết cấu tạolược về các thuyết cấu tạo
nguyên tửnguyên tử

I. SơI. Sơ lược về các thuyết cấu tạolược về các thuyết cấu tạo
nguyên tửnguyên tử
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Thuyết RutherfordThuyết Rutherford
“Electron quay chung quanh hạt nhân
nguyên tử  giống như  hành tinh quay
xung quanh mặt trời”
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Hạt Điện
tích

Khối lượng
(Kg)

Proton (p)
+1

1,6726.10-27

Electron
(e)

-1Electron
(e)

-1
9,1095.10-31

Neutron
(n)

0 1,6750.10-27

q = 1,602.10-19 Culong
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Cấu tạo nguyên tửCấu tạo nguyên tử

Z
AXKí hiệu nguyên tửSố khối

Số điện tích h.nhân

+ Khối lượng hạt nhân ≈ khối lượng nguyên tử
A=  Số khối = N + Z

+ Trong nguyên tử trung hòa số electron = số proton
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ThuyếtThuyết BohrBohr-- RutherfordRutherford
 Hai tiên đề của Bohr

 Electron chỉ quay xung quanh hạt nhân trên những quỹ đạo tròn, đồng
tâm, có bán kính xác định và một mức năng lượng xác định (quỹ đạo
dừng). Electron không phát xạ hay hấp thu năng lượng trên các quỹ đạo
dừng
 Năng lượng (E) chỉ được phát ra hay thu vào khi electron chuyển từ
quỹ đạo này sang quỹ đạo khác.

 Electron chỉ quay xung quanh hạt nhân trên những quỹ đạo tròn, đồng
tâm, có bán kính xác định và một mức năng lượng xác định (quỹ đạo
dừng). Electron không phát xạ hay hấp thu năng lượng trên các quỹ đạo
dừng
 Năng lượng (E) chỉ được phát ra hay thu vào khi electron chuyển từ
quỹ đạo này sang quỹ đạo khác.

E = hν = E3 - E2
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Thành công củaThành công của thuyết Bohrthuyết Bohr

* Tính được bán kính quỹ đạo bền, tốc độ, năng
lượng của e khi chuyển động trên các quỹ đạo bền
đó


v =

1
n

Ze2

2 o h
va rn = n2


0h2

me2Z
v =

1
n

Ze2

2 o h
va rn = n2


0h2

me2Z

EEnn == -- (13,6/ n(13,6/ n22 )  eV)  eV
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* Giải thích được bản chất
vật lý của quang phổ
nguyên tử Hydro

-------------------------------------------------------------------
-------------------------------------------------------------------
-------------------------------------------------------------------
-------------------------------------------------------------------
-------------------------------------------------------------------
-

Đỏ, Lam, Chàm, Tím
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II. ThuyếtII. Thuyết cấu tạo nguyên tử hiện đạicấu tạo nguyên tử hiện đại
theo cơ học lượng tửtheo cơ học lượng tử

II. ThuyếtII. Thuyết cấu tạo nguyên tử hiện đạicấu tạo nguyên tử hiện đại
theo cơ học lượng tửtheo cơ học lượng tử
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Những luận điểm cơ bản của
cơ học lượng tử

 Tính chất sóng-hạt của hạt vi mô

Thuyết lượng tử của Plank:
“ Năng lượng của bức xạ không được giải phóng hay hấp
thu một cách liên tục mà bằng những lượng gián đoạn gọi là
lượng tử.

ε = h ν

Thuyết lượng tử của Plank:
“ Năng lượng của bức xạ không được giải phóng hay hấp
thu một cách liên tục mà bằng những lượng gián đoạn gọi là
lượng tử.

ε = h ν
Thuyết sóng kết hợp của De Broglie

λ = h/mv
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Tieåu phaân Khoái löôïng
(kg)

Toác ñoä
(ms-1)

Ñoä daøi soùng
(pm)

e khí (300K)

e ngtöû hidro

e ngtöû Xe (n=1)

Ngtöû He khí (300K)

Ngtöû Xe khí (300K)

Traùi banh bay nhanh

Traùi banh bay chaäm

9.10 -31

9.10 -31

9.10 -31

9.10 –27

9.10 –25

0,1

0,1

1.10 5

2,2.10 6

1.10 8

1000

250

20

0,1

7000

33

7

90

10

3.10 -22

7.10 -20

e khí (300K)

e ngtöû hidro

e ngtöû Xe (n=1)

Ngtöû He khí (300K)

Ngtöû Xe khí (300K)

Traùi banh bay nhanh

Traùi banh bay chaäm

9.10 -31

9.10 -31

9.10 -31

9.10 –27

9.10 –25

0,1

0,1

1.10 5

2,2.10 6

1.10 8

1000

250

20

0,1

7000

33

7

90

10

3.10 -22

7.10 -20
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 Nguyên lý bất định Heisenberg

Không thể xác định chính xác đồngKhông thể xác định chính xác đồng
thờithời vị trívị trí vàvà tốc độtốc độ của hạt vi môcủa hạt vi mô

ΔΔv: độ bất định về tốc độv: độ bất định về tốc độ
ΔΔx:x: đđộộ bbấấtt đđịịnhnh vvềề vvịị trtríí
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Ví dụVí dụ

 Đối với electron m= 9,110-28g, chuyển động với với độ

chính xác vận tốc ∆v = 108cm  thì độ bất định về vị trí nhỏ

nhất ∆x sẽ là:

x ≥

 Do đó người ta chỉ nói xác suất tìm thấy electron (hay
các hạt vi mô khác) tại một vị trí nào đó trong không gian
tại một thời điểm nào đó.

0
8

828

27

6,110.6,1
10.10.1,9.14,3.2

10.625,6

.2
Acm

vm

h











 Đối với electron m= 9,110-28g, chuyển động với với độ

chính xác vận tốc ∆v = 108cm  thì độ bất định về vị trí nhỏ

nhất ∆x sẽ là:

x ≥

 Do đó người ta chỉ nói xác suất tìm thấy electron (hay
các hạt vi mô khác) tại một vị trí nào đó trong không gian
tại một thời điểm nào đó.
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 Phương trình sóng Schrodinger

  0
8

2

2

2

2

2

2

2

2
















VE
h

m

zyx

h : hằng số Plank

m: khối lượng hạt vi mô

E : năng lượng toàn phần của hạt vi mô

V : thế năng của hạt vi mô phụ thuộc vào tọa độ x, y, z

 : hàm sóng của hạt – mô tả sự chuyển động của hạt trong không

gian x, y, z
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Ý nghĩa của hàm sóng 

 Hàm sóng  xác định xác suất có mặt của hạt vi mô tại

vị trí cụ thể ở một thời điểm nào đó

 2dV cho biết xác suất có mặt của hạt vi mô trong thể

tích  dV tại thời điểm cụ thể.

 Hàm sóng  xác định xác suất có mặt của hạt vi mô tại

vị trí cụ thể ở một thời điểm nào đó

 2dV cho biết xác suất có mặt của hạt vi mô trong thể

tích  dV tại thời điểm cụ thể.
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 Trạng thái của electron trong nguyên tử một
electron và các số lượng tử

0
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8
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2
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2
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e
E

h

m

zyx

Hàm sóng  của electron luôn chứa 3 thông số là các số
nguyên: n, l, ml

 Trạng thái chuyển động của electron trong Hydro phụ thuộc
vào 3 số (n, l, ml): CÁC SỐ LƯỢNG TỬ
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Mỗi bộ 3 số (n, l, ml) : xác định vùng không

gian bao quanh hạt nhân mà electron có thể có mặt

bất kỳ thời điểm nào với xác suất có mặt khác nhau.

lmln ,,

Vùng không gian như vậy gọi là đám mây điện tử hay

ORBITAL nguyên tử (Atomic Orbital - AO)

19
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AO quy ước là vùng không gian quanh hạt nhân,
trong đó xác suất có mặt electron trên 90% và có
hình dạng xác định.

n = 1, l = 0, ml = 0

n = 2, l = 1, ml = 0
20
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Các số lượng tử
 Số lượng tử chính n

Xác định năng lượng E và kích thước của orbital nguyên tử

n 1 2 3 4 ……
Lôùp K L M N ……Lôùp K L M N ……

r =
aon2

Z
1 +

1

2
1 l (l+1)

n2

En =
me4

8 on2h2
Z2 = - 2,18.10-18 Z2

n2
J = - 13,6 eVZ2

n2
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 Số lượng tử phụ l

 Xác định hình dạng của các orbital

 Ứng với mỗi giá trị n nhận các giá trị nguyên dương từ
0  (n-1), nghĩa là có n giá trị

l 0 1 2 3 ……

Phaân lôùp s p d f ……Phaân lôùp s p d f ……

l = 0 l = 1

22
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 Số lượng tử từ ml

 Quyeát ñònh soá lượng & söï ñònh höôùng caùc orbital
ng. töû

 ml nhaän (2l + 1) giaù trò töø –l  + l keå caû giaù trò 0

 Quyeát ñònh soá lượng & söï ñònh höôùng caùc orbital
ng. töû

 ml nhaän (2l + 1) giaù trò töø –l  + l keå caû giaù trò 0
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 Số lượng tử spin ms

Đaëc tröng cho söï töï quay cuûa e xung quanh truïc cuûa
mình, nhaän moät trong hai giaù trò töø -1/2 & +1/2

25
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Nguyên tử nhiều electron
& cấu hình electron

 Trạng thái electron cũng phụ thuộc vào 4 số lượng tử n, l, ml, ms

 Hình dạng của AO cũng tương tự AO của nguyên tử hydro

Trạng thái năng lượng
của electron có đặc điểm khác
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 Trạng thái electron cũng phụ thuộc vào 4 số lượng tử n, l, ml, ms

 Hình dạng của AO cũng tương tự AO của nguyên tử hydro

Trạng thái năng lượng
của electron có đặc điểm khác

Phụ thuộc vào cả giá trị n và l

Hiệu ứng chắn
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QUY TẮC SLATER

XEM TRANG 19
GIÁO TRÌNH HÓA ĐẠI CƯƠNG TẬP 1

27
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Chu kyø 1 1s

Chu kyø 2 2s 2p

Chu kyø 3 3s 3p 3d

Chu kyø 4 4s 4p 4d 4f

Chu kyø 5 5s 5p 5d 5f

Chu kyø 6 6s 6p 6d 6f

Chu kyø 7 7s 7p 7d 7f

CẤU HÌNH ELECTRON

 Quy tắc Klechkowski
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Chu kyø 1 1s

Chu kyø 2 2s 2p

Chu kyø 3 3s 3p 3d

Chu kyø 4 4s 4p 4d 4f

Chu kyø 5 5s 5p 5d 5f

Chu kyø 6 6s 6p 6d 6f

Chu kyø 7 7s 7p 7d 7f
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 Nguyên lý ngoại trừ Pauli:

Trong nguyên tử không thể có hai e có cùng 4 số lượng tử

 Mỗi AO được đặc trung bởi 3 số lượng tử n,l, ml nhất
định, chứa tối đa 2 e có spin khác nhau

 trong mỗi phân lớp có (2l+ 1)AO, chứa tối đa 2( 2l+1) e
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 Nguyên lý ngoại trừ Pauli:

Trong nguyên tử không thể có hai e có cùng 4 số lượng tử

 Mỗi AO được đặc trung bởi 3 số lượng tử n,l, ml nhất
định, chứa tối đa 2 e có spin khác nhau

 trong mỗi phân lớp có (2l+ 1)AO, chứa tối đa 2( 2l+1) e
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 Quy tắc Hund

Trong mỗi phân lớp electron có khuynh

hướng điền vào các AO sao cho tổng số spin

là cực đại.

30

Trong mỗi phân lớp electron có khuynh

hướng điền vào các AO sao cho tổng số spin

là cực đại.
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 Ví dụ 1: Electron cuối cùng (thuộc
phân mức năng lượng cao nhất) của
nguyên tử có Z = 30 có 4 số lượng
tử là:

a. n = 3; l = 2; ml = -2; ms = +1/2
b. n = 4; l = 0; ml = 0; ms = -1/2
c. n = 3; l = 2; ml = 2; ms = -1/2
d. n = 4; l = 0; ml = 0; ms = +1/2
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 Ví dụ 1: Electron cuối cùng (thuộc
phân mức năng lượng cao nhất) của
nguyên tử có Z = 30 có 4 số lượng
tử là:

a. n = 3; l = 2; ml = -2; ms = +1/2
b. n = 4; l = 0; ml = 0; ms = -1/2
c. n = 3; l = 2; ml = 2; ms = -1/2
d. n = 4; l = 0; ml = 0; ms = +1/2
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 Ví dụ 2: 4 số lượng tử của
electron cuối cùng của ng.tử A:
n=4; l=2; ml=0; ms=-1/2.
Vậy cấu hình A là:

a. 5s2 4d3

b. 5s2 4d8

c. 5s2 4d10 5p4

d. 5s2 4d6

32

 Ví dụ 2: 4 số lượng tử của
electron cuối cùng của ng.tử A:
n=4; l=2; ml=0; ms=-1/2.
Vậy cấu hình A là:

a. 5s2 4d3

b. 5s2 4d8

c. 5s2 4d10 5p4

d. 5s2 4d6
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 Ví dụ 3: Tính giá trị điện tích hiệu
dụng Z* đối với electron 3d của
nguyên tử Zn (Z = 30)

a. 8,75
b. 9,25
c. 7,85
d. 10,5
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 Ví dụ 3: Tính giá trị điện tích hiệu
dụng Z* đối với electron 3d của
nguyên tử Zn (Z = 30)

a. 8,75
b. 9,25
c. 7,85
d. 10,5
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III. Bảng hệ thống tuần hoàn các
nguyên tố hóa học

34

III. Bảng hệ thống tuần hoàn các
nguyên tố hóa học
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Bảng HTTHBảng HTTH

Nhóm phụ
KL chuyển tiếp

Nhóm chính

Nhóm chính
Lanthanides và Actinides
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Bán kính nguyên tử, ion

Năng lượng ion hóa

Sự biến đổi tuần hoàn tính chất các nguyên tố
trong bảng HTTH

36

Ái lực electron

Độ âm điện
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• Bán kính nguyên tử
giảm dần

Trong chu kì
(khi đi từ trái
sang phải)

 Bán kính nguyên tử

37

• Bán kính nguyên tử
tăng dần

Trong phân
nhóm

(khi đi từ trên
xuống dưới)
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 Bán kính ion

 Khi chuyển nguyên tử trung hòa cation thì bán kính ...
Giảm???

NaNa
rr 

 Khi chuyển nguyên tử trung hòa anion thì bán kính ...
tăng

39

 Khi chuyển nguyên tử trung hòa anion thì bán kính ...
tăng

ClCl
rr 
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 Chỉ so sánh bán kính những ion có cùng số electron.

Vd1:

r Na+ r F-

Vd2:

r Al
3+ r Mg

2+ rNa
+

<
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 Chỉ so sánh bán kính những ion có cùng số electron.

Vd1:

r Na+ r F-

Vd2:

r Al
3+ r Mg

2+ rNa
+< <
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 Tính kim loại, phi kim

Tính kim
 loại Tí

nh
 p

hi
 k

im

Tính phi kim
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Tính kim
 loại Tí

nh
 p

hi
 k

im

Tính kim loại
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 Năng lượng ion hóa

Năng lượng ion hóa I là năng lượng cần thiết để
tách một electron ra khỏi nguyên tử ở thể khí không
bị kích thích

42

X(k)    +    I  X+(k)    +      e
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 Ái lực electron

Ái lực eletron F là năng lượng phát ra (-) hay thu
vào (+) khi kết hợp một electron vào nguyên tử ở
thể khí không bị kích thích

44

X (k)   +   e  X- (k)  F
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IA IIA IIIA IVA VA VIA VIIA VIIIA
H

-73
He
>0

Li
-60

Be
+48

B
-27

C
-122

N
+7

O
-141

F
-328

Ne
> 0

Na
-53

Mg
+39

Al
-44

Si
-134

P
-72

S
-200

Cl
-349

Ar
> 0

45

Na
-53

Mg
+39

Al
-44

Si
-134

P
-72

S
-200

Cl
-349

Ar
> 0

K
-48

Ca
+29

Ga
-29

Ge
-118

As
-77

Se
-1985

Br
-325

Kr
> 0

Rb
-47

Sr
+29

In
-29

Sn
-121

Sb
-101

Te
-190

I
-295

Xe
> 0

Cs
-45

Ba
+29

Tl
-30

Pb
-110

Bi
-110

Po
?

At
?

Rn
> 0
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 Độ âm điện

Độ âm điện  là đại lượng đặc trưng cho khả năng
của một nguyên tử (trong phân tử) hút electron về
phía mình khi tạo liên kết với nguyên tử (của nguyên
tố khác)

46

Độ âm điện  là đại lượng đặc trưng cho khả năng
của một nguyên tử (trong phân tử) hút electron về
phía mình khi tạo liên kết với nguyên tử (của nguyên
tố khác)
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IA IIA IIIA IVA VA VIA VIIA

H
2,2

Li
0,98

Be
1,57

B
2,04

C
2,55

N
3,04

O
3,44

F
3,98

Na
0,93

Mg
1,31

Al
1,61

Si
1,9

P
2,19

S
2,58

Cl
3,16

47

Na
0,93

Mg
1,31

Al
1,61

Si
1,9

P
2,19

S
2,58

Cl
3,16

K
0,82

Ca
1,0

Ga
1,81

Ge
2,01

As
2,18

Se
2,55

Br
2,96

Rb
0,82

Sr
0,95

In
1,78

Sn
1,96

Sb
2,05

Te
2,1

I
2,66

Cs
0,79

Ba
0,89

Tl
2,04

Pb
2,33

Bi
2,02

Po
2,0

At
2,2
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CHƯƠNGCHƯƠNG 2:2:

LIÊN KẾT HÓA HỌC &LIÊN KẾT HÓA HỌC &

CẤU TẠO PHÂN TỬCẤU TẠO PHÂN TỬ

CHƯƠNGCHƯƠNG 2:2:

LIÊN KẾT HÓA HỌC &LIÊN KẾT HÓA HỌC &

CẤU TẠO PHÂN TỬCẤU TẠO PHÂN TỬ

1
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Nội dungNội dung

1. Những khái niệm cơ bản về liên kết hóa học

2. Liên kết cộng hóa trị

3. Liên kết ion

4. Liên kết hyđro

5. Liên kết Van Der Vaal

1. Những khái niệm cơ bản về liên kết hóa học

2. Liên kết cộng hóa trị

3. Liên kết ion

4. Liên kết hyđro

5. Liên kết Van Der Vaal

Download nhieu hon tai dethinonglam.wordpress.com



1. Những khái niệm cơ bản về liên kết hóa học

1.1 Bản chất của liên kết

 Các loại liên kết hoá học đều cùng có bản chất điện,

do tương tác của hạt nhân nguyên tử và electron

 Chỉ có các electron hóa trị (electron lớp ngoài cùng

tham gia vào liên kết hóa học)

3

1.1 Bản chất của liên kết

 Các loại liên kết hoá học đều cùng có bản chất điện,

do tương tác của hạt nhân nguyên tử và electron

 Chỉ có các electron hóa trị (electron lớp ngoài cùng

tham gia vào liên kết hóa học)
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1.2. Độ dài liên kết

là khoảng cách giữa hai hạt nhân nguyên tử liên kết với nhau.

4

Ví dụ  Liên kết:     H-F H-Cl H-Br H-I
d (A0)      0,92            1,28           1,42            1,62
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Là góc tạo  thành bởi 2 đoạn thẳng nối hạt nhân nguyên tử
trung tâm  với 2 hạt nhân nguyên tử liên kết.

1.3. Góc hóa trị

5
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Bậc liên kết là số liên kết tạo thành giữa 2 nguyên tử
tương tác trực tiếp với nhau

1.4. Bậc liên kết

6
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1.5. Năng lượng liên kết

Năng lượng cần tiêu tốn để phá hủy liên kết có trong 1 mol
phân tử ở trạng thái khí

EH-H = 431 kj/mol

7
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 Năng lượng liên kết phụ thuộc vào độ dài liên

kết, độ bội liên kết.

 Năng lượng liên kết càng lớn  liên kết

càng bền

8
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2. LIÊN KẾT CỘNG HÓA TRỊ

Liên kết cộng hoá trị theo Lewis (1916)

HF:

H2O:

H  F 





H  F 







H  O  H






H  O  H





9

H2O:

NH3:

CH4:

H  O  H






H  O  H



H  N  H
H










H  N  H

H



H  C  H
H

H










H  C  H

H

H

Download nhieu hon tai dethinonglam.wordpress.com



O2:

N2:

=O   O


 




 
N   N

10

N2: 
 
N   N
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LIÊN KẾT CỘNG HÓA TRỊ THEO CƠ HỌC
LƯỢNG TỬ

PHƯƠNG PHÁP LIÊN KẾT HÓA TRỊ
(VB)

11

PHƯƠNG PHÁP LIÊN KẾT HÓA TRỊ
(VB)

PHƯƠNG PHÁP ORBITAL PHÂN TỬ
(MO)
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Thuyết liên kết hoá trị
(Valence bond-VB)

12

Download nhieu hon tai dethinonglam.wordpress.com



Liên kết cộng hóa trị hình thành do sự xen phủ của hai
orbital, trong đó có 2 electron có spin trái dấu

13

Liên kết cộng hóa trị càng bền khi độ che phủ của các
orbital nguyên tử càng lớn
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Các kiểu xen phủ

 Xen phủ trục liên nhân

s-s s-p

Liên kết sigma σ

14

s-s s-p

p-p
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H - H

Cl - Cl

15

Cl - Cl

H - Cl
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 Xen phủ trục hông (bên) Liên kết pi 

16

p-p
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Ví dụ:

Xác định công thức cấu tạo (số bậc liên kết, loại liên

kết, góc hóa trị) của các phân tử sau: F2, O2, N2, H2O.

17
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Thuyết lai hóa các orbital nguyên tử

 Trước khi tham gia liên kết, các orbital s, p, d tổ hợp lại
với nhau để tạo ra các orbital lai hóa.

 Các orbital lai hóa có năng lượng, hình dạng và kích
thước giống nhau.

 Có bao nhiêu AO tham gia lai hóa thì có bấy nhiêu AO lai
hóa tạo thành, và bố trí đối xứng trong không gian.

 Các kiểu lai hóa sp3, sp2, sp, sp3d, sp3d2

18

 Trước khi tham gia liên kết, các orbital s, p, d tổ hợp lại
với nhau để tạo ra các orbital lai hóa.

 Các orbital lai hóa có năng lượng, hình dạng và kích
thước giống nhau.

 Có bao nhiêu AO tham gia lai hóa thì có bấy nhiêu AO lai
hóa tạo thành, và bố trí đối xứng trong không gian.

 Các kiểu lai hóa sp3, sp2, sp, sp3d, sp3d2
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Lai hóa sp

 Sự tổ hợp của 1 orbital s và 1 orbital p để hình thành
2 orbital sp.

 2 orbital sp phân bố đối xứng có cùng trục nằm trên
một đường thẳng (1800)

19

s

p

1800
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Lai hóa sp2

1200

22

Download nhieu hon tai dethinonglam.wordpress.com



23

Download nhieu hon tai dethinonglam.wordpress.com



Lai hóa sp3

109,50

24
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2s 2p
 

2sp3

   C

CH4



25
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2s 2p
 

2sp3

   

N

NH3

26
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Thuyết đẩy nhau giữa các cặp electron hóa trị
(VSEPR)

NH3

28
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NH3

29
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H2O

30
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H2O

31
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Ví dụ:

Xác định trạng thái lai hóa của nguyên tử C và công

thức cấu tạo của HCHO.

32
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Dự đoán trạng thái lai hóa

SỐ ĐiỆN TỬ
(Te )

TRẠNG THÁI
LAI HÓA

4 sp

6 sp2

34

6 sp2

8 sp3

10 sp3d

12 sp3d2
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Tính Te

Xét các hợp chất: MLn,             ,

M: nguyên tử trung tâm.
L: các nguyên tử biên (ligand)

x
nML y

nML

35

Te

Số e hóa trị
của M

Mỗi ligand
đóng góp 1 e
(trừ O và S)

Cộng y(e):
nếu là anion

Trừ x(e): nếu
là cation
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Ví dụVí dụ
PHÂN TỬ/ ION NGUYÊN TỬ

TRUNG TÂM
Te TRẠNG THÁI

LAI HÓA

CO2 C

NO2 N

N
4NH

36

N

N

N

C2
3CO


4NH


2NH


2NO
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2*


keátlieânSoá
keátlieângiathamesoáToångkeátlieânBaäc

37
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Độ phân cực của phân tử

Momen lưỡng cực

38
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3. LIÊN KẾT ION

Liên kết ion là loại liên kết được tạo thành nhờ lực hút tĩnh
điện giữa các ion trái dấu

+ -

40

+ -

Na Cl
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Mạng tinh thể ion

NaCl CsCl

41

Lập phương tâm diện Lập phương tâm khối
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QUAN HỆ GIỮA NĂNG LƯỢNG MẠNG LƯỚI VÀQUAN HỆ GIỮA NĂNG LƯỢNG MẠNG LƯỚI VÀ
NHIỆT ĐỘ SÔI, NHIỆT ĐỘ NÓNG CHẢYNHIỆT ĐỘ SÔI, NHIỆT ĐỘ NÓNG CHẢY

Tinh thể NaF NaCl NaBr NaI

Uml[kcal/mol] 217 183 176 164

Nhiệt độ sôi
[0C]

1695 1441 1393 1300

Nhiệt độ
n.chảy [0C]

993 801 766 665

42
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MgO Tnc = 2500oC Mg2+ O2-

NaCl Tnc = 800oC Na+ Cl-

So sánh nhiệt độ nóng chảy  NaCl và MgO

43
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So sánh LK Cộng hóa trị & LK ion

LK CÔNG HÓA TRỊ LK ION

∆χ < 1,7 ∆χ > 1,7

Có tính định hướng Bất định hướng

44

TÍNH
CHẤT

Có tính định hướng Bất định hướng

Có tính bão hòa Bất bão hòa
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Sự chênh lệch độ âm điện của các nguyên tố càng
lớn tính ion của hợp chất càng cao.

∆χ Độ ion % ∆χ Độ ion % ∆χ Độ ion %

0,2 1 1,2 30 2,2 70

Sự phân cực ion

45

Sự chênh lệch độ âm điện của các nguyên tố càng
lớn tính ion của hợp chất càng cao.

0,2 1 1,2 30 2,2 70

0,4 4 1,4 39 2,4 76

0,6 9 1,6 47 2,6 82

0,8 15 1,8 55 2,8 86

1,0 22 2,0 63 3,0 89
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TínhTính
cộngcộng
hóahóa
trịtrị
tăngtăng
dầndần

Điện tích cation càng lớn, bán kính cation càng
nhỏ, tác dụng phân cực càng mạnh.

TínhTính
cộngcộng
hóahóa
trịtrị
tăngtăng
dầndần
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TínhTính
cộngcộng
hóahóa
trịtrị
tăngtăng
dầndần

Bán kính anion càng lớn, anion càng dễ bị
biến dạng

TínhTính
cộngcộng
hóahóa
trịtrị
tăngtăng
dầndần
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Ảnh hưởng của sự phân cực ion đến tính chất các hợp chấtẢnh hưởng của sự phân cực ion đến tính chất các hợp chất

 Sự phân cực ion làm giảm độ bền tinh thể của hợp chất

Chất LiF LiCl LiBr LiI

Nhiệt độ nóng chảy (0C) 848 607 550 469

48

 Sự phân cực ion làm giảm độ điện ly của hợp chất ion
trong dung dịch
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4. LIÊN KẾT HYDRO

X- H+… Y

Là liên kết được hình thành bởi nguyên tử H linh động (H
liên kết với 1 nguyên tử  có độ âm điện lớn) với 1 nguyên tử
có độ âm điện lớn khác.

49

X- H+… Y

X, Y là các nguyên tử có độ âm điện lớn (F, O, Cl, N)
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PHÂN LOẠI

 Liên kết hydro liên phân tử

50
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 Liên kết hydro nội phân tử

O

HN
OO

O

HC
OH

octo- Nitrobenzen andehit salyxilic

51

O

HN
OO

O

HC
OH

octo- Nitrobenzen andehit salyxilic
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Ảnh hưởng của liên kết HydroẢnh hưởng của liên kết Hydro

 Liên kết Hydro liên phân tử làm tăng nhiệt độ sôi,
nhiệt độ nóng chảy của hợp chất

o C2H5OH có ts , tnc cao hơn CH3OCH3

oCH3COOH có ts , tnc cao hơn HCOOCH3

52

o C2H5OH có ts , tnc cao hơn CH3OCH3

oCH3COOH có ts , tnc cao hơn HCOOCH3
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 Liên kết Hydro liên phân tử với dung môi làm tăng
độ tan của hợp chất trong dung môi đó.

o C2H5OH tan trong H2O tốt hơn trong CH3OCH3

53
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 Liên kết Hydro nội phân tử

So sánh tính acid của 2 acid sau

54

Acid ortho-hydroxy benzoic Acid meta-hydroxy benzoic
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5. LIÊN KẾT VAN DER WALLS

 Là liên kết được hình thành giữa các phân tử trung hòa

 Có tính không định hướng, không bão hòa, không chọn
lọc

55
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PHÂN LOẠI

 Tương tác định hướng

56
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 Tương tác cảm ứng

57
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 Tương tác khuếch tán

58
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TÍNH CHẤT

 Lực định hướng > Lực cảm ứng > Lực khuếch tán

 Lực VDW càng lớn khi kích thước (khối lượng) càng
lớn

59

 Lực VDW càng lớn khi kích thước (khối lượng) càng
lớn
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CHƯƠNGCHƯƠNG 3:3:

NHIỆT ĐỘNG HÓA HỌCNHIỆT ĐỘNG HÓA HỌC

CHƯƠNGCHƯƠNG 3:3:

NHIỆT ĐỘNG HÓA HỌCNHIỆT ĐỘNG HÓA HỌC

1
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Nội dung

1. Các khái niệm cơ bản

2. Nguyên lý 1 của NĐLH và hiệu ứng

nhiệt của quá trình HH

3. Nguyên lý thứ 2 của NĐLH và chiều

quá trình HH

2

1. Các khái niệm cơ bản

2. Nguyên lý 1 của NĐLH và hiệu ứng

nhiệt của quá trình HH

3. Nguyên lý thứ 2 của NĐLH và chiều

quá trình HH
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1. Các khái niệm cơ bản

3
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Đối tượng nghiên cứu
 Nhiệt động lực học là khoa học nghiên cứu các quy

luật về sự biến hóa từ dạng năng lượng này sang dạng

năng lượng khác. Cơ sở của nhiệt động lực học là 2

nguyên lý nhiệt động lực học

 Nhiệt động lực học hóa học là khoa học nghiên cứu

các quy luật về sự biến đổi qua lại giữa hóa năng và các

dạng năng lượng khác trong các quá trình hóa học.

4

 Nhiệt động lực học là khoa học nghiên cứu các quy

luật về sự biến hóa từ dạng năng lượng này sang dạng

năng lượng khác. Cơ sở của nhiệt động lực học là 2

nguyên lý nhiệt động lực học

 Nhiệt động lực học hóa học là khoa học nghiên cứu

các quy luật về sự biến đổi qua lại giữa hóa năng và các

dạng năng lượng khác trong các quá trình hóa học.
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 Hệ (nhiệt động ) là phần (trong phạm vi hóa học) đang
được khảo sát về phương diện trao đổi năng lượng và vật
chất.
Phần còn lại ở xung quanh là môi trường ngoài đối với
hệ.

 Hệ hở

 Hệ kín

 Hệ cô lập

5

 Hệ hở

 Hệ kín

 Hệ cô lập
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 Hệ đồng thể là hệ  có các tính chất lý hoá học giống

nhau ở mọi điểm của hệ nghĩa là không có sự phân chia

hệ thành những phần có tính chất  hoá lý khác nhau

 Hệ dị thể là hệ có bề mặt phân chia thành những phần

có tính chất hoá lý khác nhau

 Hệ cân bằng là hệ có nhiệt độ, áp suất, thành phần

giống nhau ở mọi điểm của hệ và không thay đổi theo

thời gian

 Hệ đồng thể là hệ  có các tính chất lý hoá học giống

nhau ở mọi điểm của hệ nghĩa là không có sự phân chia

hệ thành những phần có tính chất  hoá lý khác nhau

 Hệ dị thể là hệ có bề mặt phân chia thành những phần

có tính chất hoá lý khác nhau

 Hệ cân bằng là hệ có nhiệt độ, áp suất, thành phần

giống nhau ở mọi điểm của hệ và không thay đổi theo

thời gian

6
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 Trạng thái của hệ là toàn bộ các tính chất lý,
hoá của hệ.
 Thông số trạng thái: Trạng thái của hệ được
xác định bằng các thông số nhiệt động là: nhiệt
độ T, áp suất P, thể tích V, nồng độ C…
 Hàm trạng thái là đại lượng nhiệt động  có giá
trị chỉ phụ thuộc vào các thông số trạng thái của
hệ mà không phụ thuộc vào cách biến đổi của hệ

 Trạng thái của hệ là toàn bộ các tính chất lý,
hoá của hệ.
 Thông số trạng thái: Trạng thái của hệ được
xác định bằng các thông số nhiệt động là: nhiệt
độ T, áp suất P, thể tích V, nồng độ C…
 Hàm trạng thái là đại lượng nhiệt động  có giá
trị chỉ phụ thuộc vào các thông số trạng thái của
hệ mà không phụ thuộc vào cách biến đổi của hệ

7
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 Quá trình là sự biến đổi xảy ra ở trong hệ gắn liền với sự
thay đổi ít nhất 1 thông số trạng thái

 Quá trình xảy ra ở áp suất không đổi (P= hằng số) gọi là
quá trình đẳng áp

 ở thể tích không đổi gọi là quá trình đẳng tích
 ở nhiệt độ không đổi gọi là quá trình đẳng nhiệt…

 Quá trình thuận nghịch
 Quá trình không thuận nghịch

8

 Quá trình là sự biến đổi xảy ra ở trong hệ gắn liền với sự
thay đổi ít nhất 1 thông số trạng thái

 Quá trình xảy ra ở áp suất không đổi (P= hằng số) gọi là
quá trình đẳng áp

 ở thể tích không đổi gọi là quá trình đẳng tích
 ở nhiệt độ không đổi gọi là quá trình đẳng nhiệt…

 Quá trình thuận nghịch
 Quá trình không thuận nghịch
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Nhiệt & Công

 Nhiệt

Nhiệt lượng Q cần dùng để đem m (g) hóa chất từ lên
một khoảng nhiệt độ từ T1 đến T2

Q = m C (T2 - T1 )

C: nhiệt dung riêng

9

Nhiệt lượng Q cần dùng để đem m (g) hóa chất từ lên
một khoảng nhiệt độ từ T1 đến T2

Q = m C (T2 - T1 )

C: nhiệt dung riêng
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 Công

Công thay đổi thể tích

A =  Pngoài ΔV   (ΔV = V2 – V1 )

10

V1

V2
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 Quy ước về dấu

Nếu hệ tỏa nhiệt Q < 0

11

Nếu hệ thu nhiệt Q > 0

Nếu hệ nhận công A < 0

Nếu hệ sinh công A > 0
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2. Nguyên lý 1 NĐLH &

Hiệu ứng nhiệt của các quá trình

hóa học

12

2. Nguyên lý 1 NĐLH &

Hiệu ứng nhiệt của các quá trình

hóa học
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Nguyên lý 1 NĐLH

1 2Q1 , A1

Q2 , A2

ΔΔU  =  QU  =  Q -- AA

U1
U2

13

1 2

Q3 , A3 Trong ñoù: ΔU = U2 – U1 laø bieán
thieân noäi naêng cuûa heä.

ΔΔU  =  QU  =  Q -- AA
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Nhiệt đẳng tích & Nhiệt đẳng áp

Nguyên lý 1

VPQAQU ngoài

 Nếu quá trình là đẳng tích

14

ΔV = 0 A = 0

vQU 
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 Nếu quá trình là đẳng áp

AUQAQU 

  )( 1212 VVPUUQP 

Pngoài = Pkhí = P

15

 1122 )( PVUPVUQP 

Đặt H = U + PV

HHHQP  12

: hàm năng lượng entalpi
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Hiệu ứng nhiệt của các quá trình hoá học
(Nhiệt hóa học)

a. Nhieät taïo thaønh (sinh nhieät) cuûa moät hôïp chaát laø hieäu

öùng nhieät cuûa phaûn öùng taïo thaønh 1 mol chaát ñoù töø caùc

ñôn chaát öùng vôùi traïng thaùi töï do beàn vöõng nhaát trong

nhöõng ñieàu kieän ñaõ cho veà aùp suaát vaø nhieät ñoä

Ví duï: C (r) than chì + O2 (k) CO2(k)

ΔH0
tt (CO2,k) = - 393,51 kJ/mol (ΔH0

f)

Nhieät taïo thaønh chuaån cuûa ñôn chaát baèng 0: H0
298 = 0.

16

a. Nhieät taïo thaønh (sinh nhieät) cuûa moät hôïp chaát laø hieäu

öùng nhieät cuûa phaûn öùng taïo thaønh 1 mol chaát ñoù töø caùc

ñôn chaát öùng vôùi traïng thaùi töï do beàn vöõng nhaát trong

nhöõng ñieàu kieän ñaõ cho veà aùp suaát vaø nhieät ñoä

Ví duï: C (r) than chì + O2 (k) CO2(k)

ΔH0
tt (CO2,k) = - 393,51 kJ/mol (ΔH0

f)

Nhieät taïo thaønh chuaån cuûa ñôn chaát baèng 0: H0
298 = 0.
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b. Nhieät phaân huûy cuûa moät hôïp chaát laø hieäu öùng

nhieät cuûa phaûn öùng phaân huûy 1 mol chaát ñoù thaønh

caùc ñôn chaát.

Ví duï: H2O (l) → H2 (k) + 1/2O2 (k)

ΔH0
ph (H2O,l) = + 285,84 kJ/mol

17

b. Nhieät phaân huûy cuûa moät hôïp chaát laø hieäu öùng

nhieät cuûa phaûn öùng phaân huûy 1 mol chaát ñoù thaønh

caùc ñôn chaát.

Ví duï: H2O (l) → H2 (k) + 1/2O2 (k)

ΔH0
ph (H2O,l) = + 285,84 kJ/mol
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c. Nhieät ñoát chaùy laø hieäu öùng nhieät cuûa phaûn öùng

ñoát chaùy 1 mol chaát baèng oxy ñeå taïo thaønh saûn phaåm

chaùy ôû aùp suaát khoâng ñoåi.

Ví duï: CH4 (k)  +  2O2 (k)  =  CO2 (k) +  H2O (l)

ΔH0
đc (CH4,k) = - 212,7 kcal/mol

18

c. Nhieät ñoát chaùy laø hieäu öùng nhieät cuûa phaûn öùng

ñoát chaùy 1 mol chaát baèng oxy ñeå taïo thaønh saûn phaåm

chaùy ôû aùp suaát khoâng ñoåi.

Ví duï: CH4 (k)  +  2O2 (k)  =  CO2 (k) +  H2O (l)

ΔH0
đc (CH4,k) = - 212,7 kcal/mol
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Entanpi của phản ứngEntanpi của phản ứng
1. Entanpi  tỷ lệ với hệ số hợp thức phương trình

CH4(g) + 2O2(g) CO2(g) + 2H2O(g) ∆H = -802 kJ
2CH4(g) + 4O2(g) 2CO2(g) + 4H2O(g) ∆H = -1604 kJ

2. Khi đổi chiều phản ứng thì cũng đổi dấu của entanpi:
CO2(g) + 2H2O(g) CH4(g) + 2O2(g) ∆H = +802 kJ
CH4(g) + 2 O2(g) CO2(g) + 2 H2O(g) ∆H = -802 kJ

19

2. Khi đổi chiều phản ứng thì cũng đổi dấu của entanpi:
CO2(g) + 2H2O(g) CH4(g) + 2O2(g) ∆H = +802 kJ
CH4(g) + 2 O2(g) CO2(g) + 2 H2O(g) ∆H = -802 kJ

3. Entanpi phụ thuộc trạng thái
CH4(g) + 2 O2(g) CO2(g) + 2 H2O(g) ∆H = -802 kJ
CH4(g) + 2 O2(g) CO2(g) + 2 H2O(l) ∆H = -890 kJ
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Định luật Hess và hệ quả

X YΔH

A

ΔH3 ΔH5

20

A B
ΔH4

ΔH3 ΔH5

Theo định luật Hess

54321 HHHHHH 
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Heä quaû 1: Hieäu öùng nhieät cuûa moät phaûn öùng baèng toång nhieät taïo

thaønh (sinh nhiệt) cuûa caùc saûn phaåm tröø toång nhieät taïo thaønh cuûa

caùc taùc chaát (có kể các hệ số phản ứng của tác chất)

ΔH0
298 = ΣΔH0tt (sản phẩm) – ΣΔH0tt(tác chất)

Ví dụ: Cho phản ứng

21

)()()( 523 rPClkClrPCl  kJH 2,1310
298 

Tính sinh nhiệt mol tiêu chuẩn của PCl5 (r), biết sinh
nhiệt mol tiêu chuẩn của PCl3(r) là -607,2 kJ/mol
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Heä quaû 2: Hieäu öùng nhieät cuûa moät phaûn öùng baèng toång nhiệt

ñoát chaùy cuûa caùc taùc chaát tröø toång nhieät ñoát chaùy cuûa caùc saûn

phaåm (có kể các hệ số phản ứng của tác chất)

ΔH0298  = ΣΔH0ñc (tc) – ΣΔH0ñc(sp)

Ví duï:   CH3COOH (l) + C2H5OH (l) → CH3COOC2H5 (l)+ H2O (l)

ΔH0ñc - 871,69 - 1366,91 - 2284,05                 0

ΔH0
298 = - 871,69 - 1366,91 + 2284,05 = + 45,45 kJ

22

Ví duï:   CH3COOH (l) + C2H5OH (l) → CH3COOC2H5 (l)+ H2O (l)

ΔH0ñc - 871,69 - 1366,91 - 2284,05                 0

ΔH0
298 = - 871,69 - 1366,91 + 2284,05 = + 45,45 kJ
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Hệ quả 3: Hiệu ứng nhiệt của phản ứng bằng tổng năng

lượng các liên kết bị đứt trừ tổng năng lượng liên kết

được ráp. (có kể các hệ số phản ứng của tác chất)

ΔH0
298 = ΣE(đứt) – ΣE(ráp)

Ví dụ: Tính hiệu ứng nhiệt của phản ứng:

23

Ví dụ: Tính hiệu ứng nhiệt của phản ứng:

)()()( 33222 kCHCHkHkCHCH 

CCHCHHCCHC EEEEEH   640
298
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Ví dụ: Xác định nhiệt phản ứng cho phản ứng sau:

4NH3(k)   +   5O2(k)  4NO(k)  +  6H2O(k)

Sử dụng hệ phản ứng sau

N2(k)  +  O2(k)  2NO(k) H = 180.6 kJ

24

N2(k)  +  O2(k)  2NO(k) H = 180.6 kJ

N2(k)  +  3H2(k)  2NH3(k) H = -91.8 kJ

2H2(k)  + O2(k)  2H2O(k) H = -483.7 kJ
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3. Nguyên lý 2 của NĐLH và

chiều quá trình HH

25

3. Nguyên lý 2 của NĐLH và

chiều quá trình HH
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Tăng độ xáo trộn, độ mất trật tự

Độ tăng entropi S

ΔS > 0 ΔS > 0

26

Rắn Lỏng Khí
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Entropi S

 Entropi là đại lượng đặc trưng cho mỗi trạng thái của hệ

 Nó biểu diễn độ tự do, xáo trộn, mất trật tự của các
phân tử (nguyên tử) trong hệ đang xét.

T

Q
Shê 

27

T

Q
Shê 

 Đối với hệ biến đổi thuận nghịch

 Đối với hệ biến đổi không thuận nghịch
T

Q
S hê 

T

Q
S hê 
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)()( 22 kOHlOH  0S

)(2)(2 kClkCl  0S

28

)(2)(3)( 322 kNHkHkN  0S

)()()( 23 kCOrCaOrCaCO  0S
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Biến thiên Entropi của phản ứng hóa học

∆So = Σ So (sản phẩm) - Σ So (tác chất)

(có kể các hệ số phản ứng của tác chất)

Ví dụ: Tính biến thiên Entropi tiêu chuẩn của phản ứng:

29

Ví dụ: Tính biến thiên Entropi tiêu chuẩn của phản ứng:

)(2)(3)( 322 kNHkHkN 
)./(0

298 KmolJS 192                131                       193

)/(199)(3)()(2 2
0
2982

0
2983

0
298

0
298 KJHSNSNHSS 
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Kết hợp nguyên lý 1 & 2 NĐHH :
CHIỀU PHẢN ỨNG

Phương trình cơ bản của NĐHH

STHG 
ΔG (kJ/mol): thế đẳng nhiệt, đẳng áp (Năng lượng tự do Gibbs)

ΔG < 0: phản ứng xảy ra tự nhiên

30

ΔG < 0: phản ứng xảy ra tự nhiên

ΔG > 0: phản ứng chỉ xảy ra chiều
nghịch

ΔG = 0: phản ứng đạt cân bằng
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Thế đẳng áp tạo thành tiêu chuẩn của một chất (tinh
khiết) là độ biến thiên thế đẳng áp của phản ứng tạo
thành một mol chất đó từ các đơn chất bền ở điều kiên
tiêu chuẩn.

Kí hiệu ΔG0
tt298

Ở điều kiện tiêu chuẩn

0
298

0
298

0
298 STHG 

31

Thế đẳng áp tạo thành tiêu chuẩn của một chất (tinh
khiết) là độ biến thiên thế đẳng áp của phản ứng tạo
thành một mol chất đó từ các đơn chất bền ở điều kiên
tiêu chuẩn.

Kí hiệu ΔG0
tt298

Đối với đơn chất thì ΔG0
tt298 được quy ước bằng 0
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Tính biến thiên thế đẳng áp trong phản ứng hóa học

GGoo
ppöö ==SSGGoo

tttt ((sp)sp) --SSGGoo
tttt (tác chất)(tác chất)

C2H4(k) + H2O(l)        C2H5OH(l)
Tính ∆G°pư, cho các giá trị sau

∆G°tt(C2H5OH(l)) = -175 kJ/mol
∆G°tt(C2H4(g)) = 68 kJ/mol
∆G°tt(H2O (l)) = -237 kJ/mol

32

Tính ∆G°pư, cho các giá trị sau
∆G°tt(C2H5OH(l)) = -175 kJ/mol
∆G°tt(C2H4(g)) = 68 kJ/mol
∆G°tt(H2O (l)) = -237 kJ/mol

ΔG°pư = – 175 – 68 + 237 = –6 (kJ/mol)
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Ví dụ: Tính biến thiên thế đẳng áp tiêu chuẩn của phản
ứng sau:

)()(2)()(2 2 grCrMgOkCOrMg 
)/(0

298 molkJHtt 0 -393,5 -601,8              0

)./(0
298 KmolJS 32,5            213,6               26,78             5,69

0
298

0
298

0
298 STHG 

33

0
298

0
298

0
298 STHG 

kJH 1,810)5,393(1)8,601(20
298 

JS 35,2196,213)5,32(269,5)78,26(20
298 

kJSTHG 7,744)10.35,219(2981,810 30
298

0
298

0
298  
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CHƯƠNGCHƯƠNG 4:4:

ĐỘNG HÓA HỌCĐỘNG HÓA HỌC

& CÂN BẰNG HÓA HỌC& CÂN BẰNG HÓA HỌC

CHƯƠNGCHƯƠNG 4:4:

ĐỘNG HÓA HỌCĐỘNG HÓA HỌC

& CÂN BẰNG HÓA HỌC& CÂN BẰNG HÓA HỌC

1
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Nội dung
I. ĐỘNG HÓA HỌC

1. Một số khái niệm
2. Phương trình động học một số phản ứng đơn

giản
3. Các yếu tố ảnh hưởng đến vận tốc phản ứng

II. CÂN BẰNG HÓA HỌC
1. Hằng số cân bằng
2. Các yếu tố ảnh hưởng đến cân bằng

2

I. ĐỘNG HÓA HỌC
1. Một số khái niệm
2. Phương trình động học một số phản ứng đơn

giản
3. Các yếu tố ảnh hưởng đến vận tốc phản ứng

II. CÂN BẰNG HÓA HỌC
1. Hằng số cân bằng
2. Các yếu tố ảnh hưởng đến cân bằng
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I. ĐỘNG HÓA HỌC

I.1. Một số khái niệm

 Vận tốc phản ứng

3
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Tại t = 0
[A] = 8
[B] = 8
[C] = 0

4

Tại t = 0
[A] = 8
[B] = 8
[C] = 0

Tại t = 16
[A] = 4
[B] = 4
[C] = 4
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Tại t = 32
[A] = 2
[B] = 2
[C] = 6

Tại t = 48
[A] = 0
[B] = 0
[C] = 8

5

Tại t = 48
[A] = 0
[B] = 0
[C] = 8
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 Vận tốc phản ứng

   
t

A

t

C
v









Vận tốc tức thời tại thời điểm t:

6

   
dt

Ad

dt

Cd
v 
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 Biểu thức vận tốc phản ứng

Xét phản ứng: DCBA 

   nm BAkv 
Trong đó:

k: được gọi là hằng số vận tốc
m: bậc phản ứng theo A
n: bậc phản ứng theo B
(m+n): bậc phản ứng tổng quát

Hai giá trị m,n được suy ra từ giá trị thực nghiệm, có thể
mang giá trị dương, âm, là số nguyên hay số thập phân

7

Trong đó:
k: được gọi là hằng số vận tốc
m: bậc phản ứng theo A
n: bậc phản ứng theo B
(m+n): bậc phản ứng tổng quát

Hai giá trị m,n được suy ra từ giá trị thực nghiệm, có thể
mang giá trị dương, âm, là số nguyên hay số thập phân
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Nếu tác chất tham gia phản ứng là chất khí, thì dùng áp

suất các khí để tính vận tốc phản ứng

DCkBkA  )()(

8

n
B

m
A ppkv ..
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 Phản ứng đơn giản & phức tạp

 Phản ứng đơn giản (phản ứng sơ cấp) là phản ứng
xảy ra một giai đoạn

(bậc phản ứng trùng với hệ số tỷ lượng của phản ứng)

2 NO(k) + O2(k) 2 NO2(k)

v = k[NO]2[O2]

9

 Phản ứng đơn giản (phản ứng sơ cấp) là phản ứng
xảy ra một giai đoạn

(bậc phản ứng trùng với hệ số tỷ lượng của phản ứng)

2 NO(k) + O2(k) 2 NO2(k)

v = k[NO]2[O2]

 Phản ứng phức tạp là phản ứng xảy ra nhiều giai đoạn
(bậc phản ứng là các giá trị thực nghiệm)
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Phản ứng Pt vận tốc

CH3CHO CH4 + CO v = k[CH3CHO]3/2

2 N2O5 4 NO2 + O2 v = k[N2O5]

H2 + Br2 2 HBr v = k[H2][Br2]
1/2

Ví dụ:

10

Phản ứng Pt vận tốc

CH3CHO CH4 + CO v = k[CH3CHO]3/2

2 N2O5 4 NO2 + O2 v = k[N2O5]

H2 + Br2 2 HBr v = k[H2][Br2]
1/2
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 Hợp chất trung gian & năng lượng hoạt hóa

Hợp chất
trung gian

Năng lượng
hoạt hóa

11

Tác chất

Sản phẩm

Năng lượng
hoạt hóa
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Ví dụ:

12
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Hợp chất
trung gian

Năng lượng
hoạt hóa Ea

13
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I.2. Phương trình động học một số phản ứng đơn giản

 Phản ứng bậc không

Tốc độ phản ứng không phụ thuộc vào nồng độ của chất
phản ứng

14

  constkAkv  0

A → Sản phẩm
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 Phản ứng bậc một

A → Sản phẩm

 Akv 

15

v = k [N2O4]
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 Phản ứng bậc hai

2A → Sản phẩm

 2Akv 

16

A + B → Sản phẩm

v = k [NO2]2

  BAkv 
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I.3. Các yếu tố ảnh hưởng đến vận tốc phản ứng

 Ảnh hưởng của nồng độ tác chất

DCBA 

   nm BAkv 

17

   nm BAkv 

 Nồng độ tác chất tăng thì vận tốc phản ứng tăng

 Vận tốc phản ứng giảm theo thời gian
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+ Đối với phản ứng thuận nghịch

A  B

 mthth Akv Theo chiều thuận (AB)

 nngng Bkv Theo chiều nghịch (BA)

18

 nngng Bkv Theo chiều nghịch (BA)

Theo thời gian
 [A] giảm vth giảm 
 [B] tăng  vng tăng 

Khi vth = vng  phản ứng đạt cân bằng
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 Ảnh hưởng của nhiệt độ

Quy tắc Van’t Hoff

Khi tăng nhiệt độ lên 100 thì vận tốc phản ứng tăng lên 24 lần

Số lần tăng này gọi là hệ số nhiệt độ: γ

10

1

2

1

2
T

k

k

v

v 

 

19

10

1

2

1

2
T

k

k

v

v 

 

Với
v2 , k2 là vận tốc và hằng số vận tốc của phản ứng

ở nhiệt độ T2
v1 , k1 là vận tốc và hằng số vận tốc của phản ứng

ở nhiệt độ T1
ΔT = T2 - T1
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Hệ thức Arrhenius

RT

E a

eAk


 .
Ea : năng lượng hoạt hóa của phản ứng
A   : thừa số tần số (thể hiện xác suất va chạm hữu hiệu
của các phân tử tham gia phản ứng)

20

Ea : năng lượng hoạt hóa của phản ứng
A   : thừa số tần số (thể hiện xác suất va chạm hữu hiệu
của các phân tử tham gia phản ứng)
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Ví dụ: Xét phản ứng

21
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RT

E a

eAk


 .

RT

E
Ak a lnln

Xác định
được A & Ea

22

Xác định
được A & Ea
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 Ảnh hưởng của xúc tác

 Chất xúc tác là những chất có khả năng làm tăng vận
tốc phản ứng.
Chất xúc tác tham gia vào phản ứng, nhưng sau phản
ứng được phục hồi, không bị biến đổi về khối lượng và
chất lượng

23

Phân loại chất xúc tác:

 Xúc tác đồng thể: có cùng pha với chất tham gia phản ứng

 Xúc tác dị thể: không cùng pha với chất tham gia phản ứng,

phản ứng hoá học xảy ra trên bề mặt chất xúc tác

 Xúc tác enzym
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 Chất xúc tác làm tăng vận tốc phản ứng (thuận & nghịch),
không làm thay đổi mức độ cân bằng của phản ứng thuận nghịch

 Chất xúc tác làm tăng vận tốc phản ứng bằng cách làm
giảm năng lượng hoạt hóa

Ea khi không
có xúc tác

không có xúc
tác

24

2222 22 OOHOH 

có xúc tác
Ea khi có
xúc tác
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Ví dụ: )(2)(3)( 322 kNHkHkN 

Tốc độ phản ứng trên thay đổi như thế nào khi tăng thể tích
bình phản ứng lên 2 lần

a. Tăng lên 4 lần

b. Tăng lên 16 lần

c. Giảm xuống 16 lần

d. Giảm xuống 4 lần

25

Tốc độ phản ứng trên thay đổi như thế nào khi tăng thể tích
bình phản ứng lên 2 lần

a. Tăng lên 4 lần

b. Tăng lên 16 lần

c. Giảm xuống 16 lần

d. Giảm xuống 4 lần
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Ví dụ:

Một phản ứng kết thúc sau 3h ở 200C. Ở nhiệt độ nào phản
ứng sẽ kết thúc sau 20 phút, biết hệ số nhiệt độ của phản
ứng là 3.

a. 300C

b. 400C

c. 500C

d. 600C

26

Một phản ứng kết thúc sau 3h ở 200C. Ở nhiệt độ nào phản
ứng sẽ kết thúc sau 20 phút, biết hệ số nhiệt độ của phản
ứng là 3.

a. 300C

b. 400C

c. 500C

d. 600C
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Ví dụ:

Khi thực hiện một phản ứng ở 200C thì hằng số tốc độ của

phản ứng là k. Khi tăng nhiệt độ phản ứng lên 300C thì hằng

số tốc độ phản ứng tăng lên 2 lần.

Tính năng lượng hoạt hóa của phản ứng.

27
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II. CÂN BẰNG HÓA HỌC
II.1. Hằng số cân bằng

Xét phản ứng (đơn giản) thuận nghịch

aA   +  bB  cC   +  dD

• vth = kth [A]a[B]b

• vn = kn [C]c[D]d

Ở trạng thái cân bằng: vt = vn

 kt [A]a[B]b = kn [C]c[D]d .

28

Xét phản ứng (đơn giản) thuận nghịch

aA   +  bB  cC   +  dD

• vth = kth [A]a[B]b

• vn = kn [C]c[D]d

Ở trạng thái cân bằng: vt = vn

 kt [A]a[B]b = kn [C]c[D]d .

=K   =
kt

kn [A]a[B]b

[C]c[D]d
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b

B
a

A

d
D

c
C

CC
CCKc =

+Nếu phản ứng trong dung dịch

+Nếu hỗn hợp phản ứng là chất khí

29

+Nếu hỗn hợp phản ứng là chất khí

aA(k)  +  bB(k)  cC  + dD

d
D

c
C

b
B

a
A

P PP

PP
K

.

.
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HH22((gg) + I) + I22((gg)) 2 HI(2 HI(gg))
N

ồn
g 

độ


30

N
ồn

g 
độ


Thời gian

Download nhieu hon tai dethinonglam.wordpress.com



Cách viết biểu thức hằng số cân bằng

)()()( 23 kCOrCaOrCaCO 

2COP PK 

)()()( 34 kHClkNHrClNH 

31

HClNHP PPK .
3


OHCHCOOHCHOHCOOCHCH 33233 

]].[[

]].[[

233

33

OHCOOCHCH

OHCHCOOHCH
KC 

dư

][

]].[[

33

33

COOCHCH

OHCHCOOHCH
KC 
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aA + bB cC + dD cC + dD aA + bB

   
   ba

dc

K
BA

DC
1 




   
   dc

ba

K
DC

BA
2 




32

   
   ba

dc

K
BA

DC
1 




   
   dc

ba

K
DC

BA
2 




2
1

1

K
K 

Download nhieu hon tai dethinonglam.wordpress.com



2aA + 2bB 2cCaA + bB cC

 
   ba

c

K
BA

C
1 


 
   
 

   

2

22

2

2

BA

C

BA

C
















ba

c

ba

c

K

33

 
   
 

   

2

22

2

2

BA

C

BA

C
















ba

c

ba

c

K

2
12 KK 
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(1) aA bB

(2) bB cC

 
 

 
 

 
 b

c

a

b

a

c

K

B

C

A

B

A

C
3



 
 a

b

K
A

B
1 

(3) aA cC

34

 
 

 
 

 
 b

c

a

b

a

c

K

B

C

A

B

A

C
3





b

c

B

C
K

][

][
2 

213 KKK 
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Ví dụ: Cho các cân bằng ở 8500C

atmKkCOkCOrC p
14

12 10.3,1)(2)()( 
13

222 10.4,5)(2)()(  atmKkCOClkClkCO p

Tính hằng số cân bằng KP của phản ứng:

)()(2)()( 222 kCOClkClkCOrC 

35

)()(2)()( 222 kCOClkClkCOrC 

9

11

9

11

10.37,4)

10.54,7)

10.79,3)

10.54,7)





d

c

b

a
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Sự liên hệ giữa ΔG0 và K

 Nếu K >1 thì G0 < 0 phản ứng diễn ra theo chiều thuận

 Nếu K < 1 thì G0 > 0phản ứng diễn ra theo chiều nghịch

 Nếu K = 0 thì G0 = 0hệ đạt trạng thái cân bằng

KRTG ln0 

36

 Nếu K >1 thì G0 < 0 phản ứng diễn ra theo chiều thuận

 Nếu K < 1 thì G0 > 0phản ứng diễn ra theo chiều nghịch

 Nếu K = 0 thì G0 = 0hệ đạt trạng thái cân bằng
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Ví dụ: )()(2 422 kONkNO 

Có ∆H và ∆S lần lượt là -57,4Kcal và -176,74 cal.độ-1

a. Tính nhiệt độ ở trạng thái cân bằng

b. Tính giá trị hằng số cân bằng ở 250C

37
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II.2. Các yếu tố ảnh hưởng đến cân bằng

Nguyên lý Le Chatelier về sự chuyển dịch cân bằng:

Với một hệ ở trạng thái cân bằng,  nếu ta thay đổi bất kỳ

một yếu tố xác định điều kiện cân bằng (p, T, C) thì cân

bằng sẽ dịch chuyển theo chiều chống lại sự thay đổi đó

38

Nguyên lý Le Chatelier về sự chuyển dịch cân bằng:

Với một hệ ở trạng thái cân bằng,  nếu ta thay đổi bất kỳ

một yếu tố xác định điều kiện cân bằng (p, T, C) thì cân

bằng sẽ dịch chuyển theo chiều chống lại sự thay đổi đó
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Ví dụ:

kJH

SOkOkSO

pu 4,198

2)()(2
0

322





Để thu được nhiều SO3 cần phải:

a) Tăng áp suất, tăng nhiệt độ

b) Giảm áp suất, tăng nhiệt độ

c) Tăng áp suất, giảm nhiệt độ

d) Giảm áp suất, giảm nhiệt độ

39

Để thu được nhiều SO3 cần phải:

a) Tăng áp suất, tăng nhiệt độ

b) Giảm áp suất, tăng nhiệt độ

c) Tăng áp suất, giảm nhiệt độ

d) Giảm áp suất, giảm nhiệt độ
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Xét các hệ cân bằng sau trong một bình kín

kJHkHkCOkOHrC 131)()()()(/1 22 

kJHkHkCOkOHkCO 41)()()()(/2 222 

Các cân bằng trên sẽ chuyển dịch như thế nào khi thay đổi
một trong các điều kiện sau:

a. Tăng nhiệt độ

b. Thêm lượng hơi nước vào

c. Thêm khí H2 vào

d. Giảm thể tích của bình kín

e. Dùng thêm chất xúc tác

40

Các cân bằng trên sẽ chuyển dịch như thế nào khi thay đổi
một trong các điều kiện sau:

a. Tăng nhiệt độ

b. Thêm lượng hơi nước vào

c. Thêm khí H2 vào

d. Giảm thể tích của bình kín

e. Dùng thêm chất xúc tác
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CHƯƠNGCHƯƠNG 5:5:

DUNG DỊCHDUNG DỊCH

CHƯƠNGCHƯƠNG 5:5:

DUNG DỊCHDUNG DỊCH

1
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Nội dung

1. Một số khái niệm

2. Dung dịch chất điện ly

3. Cân bằng trong dung dịch chất điện ly khó tan

2

1. Một số khái niệm

2. Dung dịch chất điện ly

3. Cân bằng trong dung dịch chất điện ly khó tan
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Dung dịch

Là hệ đồng thể gồm 2 hay nhiều chất (chất tan & dung
môi) mà thành phần của chúng thay đổi trong giới hạn
rộng.

 Dung dịch khí: không khí

 Dung dịch lỏng

 Dung dịch rắn: hợp kim Ag-Au.

3

 Dung dịch khí: không khí

 Dung dịch lỏng

 Dung dịch rắn: hợp kim Ag-Au.
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Nồng độ dung dịch

 Nồng độ mol
)(

)(
)(

lV

moln
MCM 

 Nồng độ đương lượng (CN): số đương lượng chất tan có
trong 1 lít dung dịch.

4

MN CnC *
hệ số tỷ lệ
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 Nếu là hợp chất Acid/ Baz

    OHHn

12

22 24242




nn

OHSONaNaOHSOH

 Nếu là hợp chất Muối

   )()(n

Ví dụ:

trao đổi

5

Ví dụ: )2();1( 42  nSONanNaCl

 Nếu là hợp chất Oxy Hóa Khử

 en trao đổi

51

4585 2
23

4
2


 

nn

OHMnFeHMnOFeVí dụ:
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Quá trình hòa tan tạo thành dung dịch

Nguyên tắc

Các chất “giống nhau” thì
hòa tan vào nhau

6

Các chất “giống nhau” thì
hòa tan vào nhau

Các chất phân cực thì hòa tan vào các chất phân cực
và ngược lại
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Xét quá trình hòa tan chất rắn vào chất lỏng: 2 giai đoạn.

 Quá trình chuyển pha: quá trình phá vỡ mạng tinh thể chất

rắn để tạo thành các phân tử/ ion.

Quá trình thu nhiệt ∆HCP > 0

 Quá trình solvat hóa: quá trình tương tác giữa các phân tử/

ion chất tan với dung môi.

Quá trình tỏa nhiệt ∆Hsolvat < 0

7

 Quá trình solvat hóa: quá trình tương tác giữa các phân tử/

ion chất tan với dung môi.

Quá trình tỏa nhiệt ∆Hsolvat < 0

solvatCPht HHH 
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Quá trình chuyển pha

8

Na
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Quá trình solvat hóa (hydrat hóa)

9

dd NaCl
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2. Dung dịch chất điện ly

Là dung dịch có chất tan là chất điện ly (chất trong dung
dịch phân ly thành các ion trái dấu)

10

Chất điện ly
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 Chất điện ly mạnh: phân ly hoàn toàn thành ion

  ClNaNaCl

 Chất điện ly yếu: phân ly một phần thành ion

11

  HCOOCHCOOHCH 33
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Độ điện ly α

Là tỷ số phân tử phân ly thành ion (n’) trên tổng số phân tử đã
hòa tan trong dung dịch (n)

n

n'


12

n

n'


Quy ước

 α > 0,3 chất điện ly mạnh

 α < 0,03 chất điện ly yếu

 0,03 < α < 0,3 chất điện ly trung bình
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Cân bằng trong dung dịch chất điện ly yếu

  mn
nm nBmABA

const
BA

BA
K

nm

nmmn

CB 


][

][][

13

 KCB chỉ phụ thuộc vào nhiệt độ

 KCB càng lớn chất điện ly càng mạnh
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 Hằng số điện ly của axit yếu

  HCOOCHCOOHCH 33

5

3

3 10.8,1
][

]].[[ 



COOHCH

HCOOCH
KK aCB

14

5

3

3 10.8,1
][

]].[[ 



COOHCH

HCOOCH
KK aCB
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  332 HCOHCOH

  2
33 COHHCO

7

32

3
1 10.4

][

]].[[ 



COH

HCOH
Ka

11

3

2
3

2 10.6,5
][

]].[[ 





HCO

COH
Ka

15

11

3

2
3

2 10.6,5
][

]].[[ 





HCO

COH
Ka

Đối với axit nhiều nấc

K1 >> K2
 Axit nhiều nấc chủ yếu phân ly ở nấc 1
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 Hằng số điện ly của baz yếu

  OHNHOHNH 44

5

4

4 10.8,1
][

]].[[ 



OHNH

OHNH
KK bCB

16

5

4

4 10.8,1
][

]].[[ 



OHNH

OHNH
KK bCB
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Mối liên hệ giữa hằng số điện ly & độ điện ly

Phương trình điện ly AB

  BAAB
Ban đầu               C0 0               0

Điện ly                 C = αC0 αC0 αC0

17

Điện ly                 C = αC0 αC0 αC0

Cân bằng            C0 ‒ αC0 αC0 αC0

)1(][

]].[[

0

22








C

C

AB

BA
K o

Nếu AB là chất điện ly yếu : α <<1 2
0CK 
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2.1. pH của dung dịch axit – baz

2.1.1. Lý thuyết axit – baz

 Quan điểm Arrhenius

HCl(k) → H+ + Cl-
H2O

18

HCl(k) → H+ + Cl-

NaOH(r) → Na+ + OH-
H2O

Hạn chế:
o Không áp dụng được cho chất trong nước
không phân ly ra H+ hoặc OH- . Ví dụ: NH3

o Chỉ xét trong dung môi nước
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 Quan điểm Bronsted

 Axit là chất cho proton H+

34 NHHNH  

 Baz là chất nhận proton H+

COOHCHHCOOCH 33  

19

COOHCHHCOOCH 33  

Ví dụ:   2
33 COHHCO

Axit Baz liên hợp

 2
33 COvàHCO : là cặp axit, baz liên hợp
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NH3 + H2O NH4
+ + OH-

Baz acid

H+

 Với mỗi cặp axit – baz liên hợp:

Ka + Kb = 10-14

hay pKa + pKb = 14

20

 Với mỗi cặp axit – baz liên hợp:

Ka + Kb = 10-14

hay pKa + pKb = 14
  HCOOCHCOOHCH 33

Ví dụ:

Ka = 1,8.10-5 10
5

14

10.62,5
10.8,1

10 




bK
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 Quan điểm Lewis

 Axit là chất nhận cặp electron liên kết

 Baz là chất cho cặp electron liên kết

21

  43

..

NHHHN
Baz Lewis Axit Lewis
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2.1.2. Tính pH của dung dịch axit

 Axit mạnh

  n
n AnHAH

Ca →      nCa

22

Ca →      nCa

)lg(lg aH
nCCpH  
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 Axit yếu đơn chức

  AHHA

)lg(
2

1
aa CpKpH 

23

)lg(
2

1
aa CpKpH 

Với: Ca nồng độ ban đầu của axit HA

Ka hằng số axit HA.

pKa = - lgKa
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2.1.3. Tính pH của dung dịch baz

 Baz mạnh

  nOHBOHB n
n)(

Cb →               nCb

24

Cb →               nCb

)lg(lg bOH
nCCpOH  

pH = 14 – pOH
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 Baz yếu đơn chức

  OHBBOH

)lg(
2

1
14 bb CpKpH 

25

Với: Cb nồng độ ban đầu của baz BOH

Kb hằng số baz BOH.

pKb = - lgKb

)lg(
2

1
14 bb CpKpH 
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2.1.4. Tính pH của dung dịch muối

Muối

Acid

mạnh

+ Baz

mạnh

(NaCl)

Acid yếu +

Baz mạnh

(CH3COONa)

Acid mạnh +

Baz yếu

(NH4Cl)

Acid yếu +

Baz yếu

(CH3COONH4)

26

Acid

mạnh

+ Baz

mạnh

(NaCl)

Giá trị

pH
=7 >7 <7

Tùy thuộc vào

acid và baz

Công

thức

tính

)lg14(
2

1
ma CpKpH  )lg14(

2

1
mb CpKpH  )14(

2

1
ba pKpKpH 
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Ví dụ:

Trộn lẫn 10ml dung dịch CH3COOH 0,2M và 10ml

dung dịch NaOH 0,2M. Dung dịch mới có pH bằng

? (Cho pKa = 4,8).

a. 2,4

b. 6

c. 8,9

d. 12,5

27

Trộn lẫn 10ml dung dịch CH3COOH 0,2M và 10ml

dung dịch NaOH 0,2M. Dung dịch mới có pH bằng

? (Cho pKa = 4,8).

a. 2,4

b. 6

c. 8,9

d. 12,5
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2.1.5. Tính pH của dung dịch đệm

Dung dịch đệm là dung dịch khi thêm một lượng nhỏ axit, một
lượng nhỏ baz hay pha loãng thì pH của dung dịch rất ít thay
đổi

Dung dịch đệm axit
Gồm axit yếu và muối của axit yếu

CH3COOH & CH3COONa

28

Dung dịch đệm axit
Gồm axit yếu và muối của axit yếu

CH3COOH & CH3COONa

Dung dịch đệm baz
Gồm baz yếu và muối của baz yếu

NH4OH & NH4Cl
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 Dung dịch đệm axit

muôi

a
a C

C
pKpH lg

 Dung dịch đệm baz

29

 Dung dịch đệm baz

)lg(14
muôi

b
b C

C
pKpH 
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Ví dụ:

Trộn lẫn 10ml dung dịch NH4OH 0,4M và 10ml

dung dịch HCl 0,2M. Dung dịch mới có pH bằng ?

(Cho pKb = 4,8).

a. 2,4

b. 6

c. 9,2

d. 11,6

30

Trộn lẫn 10ml dung dịch NH4OH 0,4M và 10ml

dung dịch HCl 0,2M. Dung dịch mới có pH bằng ?

(Cho pKb = 4,8).

a. 2,4

b. 6

c. 9,2

d. 11,6
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3. Cân bằng trong dung dịch chất điện ly khó tan

Xét cân bằng điện ly của muối BaSO4

  2
4

2
44 )()( SOBalBaSOrBaSO

Dạng đơn giản
  2

4
2

4 )( SOBarBaSO

31

  2
4

2
4 )( SOBarBaSO

Hằng số cân bằng

]].[[ 2
4

2  SOBaKCB 4BaSOT

4BaSOT tích số tan của BaSO4
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Mối liên hệ giữa tích số tan & độ tan (S)

  mn
nmnm nBmAlBArBA )()(

S mS nS

nmmn
BA BAT

nm
].[][  )(].[][ nmnmnm SnmnSmS 

32

nmmn
BA BAT

nm
].[][  )(].[][ nmnmnm SnmnSmS 

)/(
.

litmol
nm

T
S nm

nm

BA nm
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Điều kiện để có kết tủa

nm
mn BAnBmA  

T’<TAmBn

• Dung dịch chưa bão hòa

nmmn BAT ].[][' Đặt

33

T’=TAmBn

• Dung dịch bão hòa

T’>TAmBn

• Dung dịch quá bão hòa
 Xuất hiện kết tủa
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Ví dụ:

Người ta đổ từ từ dung dịch chứa CaCl2 và BaCl2 (có cùng

nồng độ) vào dung dịch H2SO4 cho đến khi xuất hiện kết

tủa. Chất nào kết tủa trước?

Cho

6

10

10.4,2

10.1,1

4

4









CaSO

BaSO

T

T

34

Người ta đổ từ từ dung dịch chứa CaCl2 và BaCl2 (có cùng

nồng độ) vào dung dịch H2SO4 cho đến khi xuất hiện kết

tủa. Chất nào kết tủa trước?

Cho

6

10

10.4,2

10.1,1

4

4









CaSO

BaSO

T

T
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