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Thư viện trường KHTN

TÀI LIỆU THAM KHẢO
2 bài kiểm tra = 25%

- Bài KT 1: Phương pháp phân tích quang phổ 10%

- Bài KT 2: Phương pháp phân tích nhiệt 15%

Giữa kỳ: Phương pháp phân tích quang phổ 20% (tự luận)

Cuối kỳ: Tổng hợp 55% (trắc nghiệm + tự luận)

Sinh viên PHẢI dự tất cả các bài kiểm tra. Nếu sinh viên vắng bài
kiểm tra nào, bài kiểm tra đó sẽ tính không (0) điểm, và sẽ cộng
vào điểm trung bình môn học

NỘI DUNG CHI TIẾT
STT Tên chủ đề

1
Đại cương về cấu trúc nguyên tử, phân tử và các phương pháp

phân tích quang phổ

2 Phổ tử ngoại - khả kiến (UV-Vis)

3 Phổ hồng ngoại (IR) và Raman

4 Khối phổ (MS)

5 Phổ cộng hưởng từ hạt nhân (NMR)

6 Kết hợp các phương pháp phổ trong xác định cấu trúc

7 Phương pháp phân tích nhiệt (DSC, DTA, TGA)

9/11/2017 7

CHƯƠNG I:

ĐẠI CƯƠNG VỀ CẤU TRÚC NGUYÊN TỬ, PHÂN TỬ

SỰ TƯƠNG TÁC CỦA SÓNG ĐIỆN TỪ VÀ VẬT CHẤT

9/11/2017 8
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I. CẤU TRÚC NGUYÊN TỬ

9/11/2017 9

Nguyên tử = hạt nhân (proton + neutron) + electron

Điện tích:

- Electron mang điện tích âm

- Proton mang điện tích dương

- Độ lớn của điện tích 1,6.10-19 Coulombs

- Neutron không mang điện

Khối lượng:

- Khối lượng của proton mp và neutron mn đều là 1,67.10-27 kg.

- Khối lượng của electron me là 9,11.10-31 kg (có thể bỏ qua khi tính

khối lượng nguyên tử)

Khối lượng nguyên tử (A) = mp + mn

- Proton đặc trưng cho nguyên tố hóa học = số nguyên tử (Z)
- Neutron xác định số đồng vị

Nguyên tử He

9/11/2017 10

Đơn vị khối lượng nguyên tử - Nguyên tử khối

Đơn vị khối lượng nguyên tử (amu) được định nghĩa bằng  1/12 khối lượng nguyên tử

của đồng vị phổ biến nhất của carbon (AC = 12)

1 amu = 1,66.10-24 g

Khối lượng của C12 là 12 amu

- Nguyên tử khối của một nguyên tố là trung bình khối lượng nguyên tử của các đồng

vị tồn tại trong tự nhiên của nguyên tố đó và được đặc trưng bởi amu/nguyên tử hoặc

khối lượng/mol

1amu/nguyên tử (phân tử) = 1g/mol

Số nguyên tử hay phân tử trong một mol gọi là số Avogadro NA

NA = 6,02.1023

9/11/2017 11

Mật độ của nguyên tử n (nguyên tử/cm3)

= NA x khối lượng riêng d(g/cm3)/ khối lượng mol M (g/mol)

Ánh sáng có lưỡng tính sóng, hạt

9/11/2017 12

Tính chất của ánh sáng??
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Đặc tính của sóng

Bước sóng là khoảng cách giữa 2 đỉnh sóng.

Tần số là số lần sóng dao động lên và xuống trong 1
giây.

Vận tốc sóng = Bước sóng  Tần số

9/11/2017 13

Wavelength and Frequency

wavelength  frequency = speed of light = constant
9/11/2017 14

Đặc tính hạt của ánh sáng

Hạt của ánh sáng gọi là photon.
Mỗi photon có một bước sóng và một tần số.
Năng lượng của photon phụ thuộc vào tần số của nó.

9/11/2017 15

Wavelength, Frequency, and Energy

λ  f = c

λ = wavelength, f = frequency

c = 3.00  108 m/s = speed of light

E = h  f = photon energy

h = 6.626  10-34 joule.s

9/11/2017 16
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Electron trong nguyên tử

Electron chuyển động xung quanh hạt nhân với bán kính khoảng 0.05 - 0.2 nm

Mô hình nguyên tử Bohr:

- Electron chuyển động xung quanh hạt nhân trên những orbital gián đoạn.

- Năng lượng của electron là gián đoạn.

- Mỗi electron có một giá trị năng lượng xác định và electron có thể thay đổi năng lượng

bằng cách hấp thụ năng lượng hoặc bức xạ năng lượng.

- Các mức năng lượng này liên quan đến sơ đồ mức năng lượng hay sơ đồ trạng thái của

nguyên tử và xác định vị trí của electron trong nguyên tử (orbital điện tử) và năng lượng –

(các mức năng lượng lượng tử)

9/11/2017 18

Mô hình Bohr của nguyên tử C

HHg

Ne

Phổ vạch của nguyên tử

Bán kính của orbital được phép =   n2 x (0.0529 nm)

9/11/2017 19

Mô hình nguyên tử Bohr:

20

• RH – haèng soá Rydberg (RH =  109677cm-1  1,1.107 m-1)
• n1: 1, 2, … n2 > n1

• n1 = 1 : daõy Lyman ;
• n1 = 2 : daõy Balmer ;
• n1 = 3 : daõy Paschen
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Soá soùng - haèng soá Rydberg
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Nguyên tử H: mẫu nguyên tử Bohr

21
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Caùc möùc naêng löôïng cho pheùp trong nguyeân töû H

Tuy nhiên, mô hình Bohr không thể giải thích một số hiện tượng lên quan đến điện tử.

Do đó mô hình cơ học sóng được đưa ra, trong mô hình này electron có lưỡng tính sóng và hạt

Vị trí của electron được mô tả bởi xác suất phân bố của electron hay đám mây điện tử.

9/11/2017 23

a) Ba trạng thái năng lượng điện tử đầu tiên của nguyên tử hydro theo Bohr
b) Trạng thái năng lượng điện tử của ba lớp đầu tiên của nguyên tử hydro theo mô hình cơ học

sóng

Năng lượng trạng thái = - C/n2 với  C là hằng số Rydberg
n = số lượng tử, n = 1, 2, 3, 4, ....

24
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SỐ LƯỢNG TỬ

- Các số lượng tử là kết quả giải pt Schrodinger
Sử dụng mô hình cơ học sóng, mỗi electron trong nguyên tử được đặc trưng bởi bốn
thông số gọi là số lượng tử (số lượng tử chính n (lớp), số lượng tử phụ l (phân lớp),
số lượng tử từ ml (số trạng thái năng lượng của mỗi phân lớp) và moment spin)

- Nguyên lý loại trừ Pauli: không tồn tại 2 electron trong một nguyên tử có cùng các số
lượng tử

9/11/2017 25

Phân lớp theo năng lượng: 1s,2s,2p,3s,3p,4s,3d,4s,4p,5s,4d,5p,6s,4f,…

Electron ở lớp ngoài cùng là electron hóa trị - liên kết

9/11/2017 26

Electron sẽ lấp đầy những trạng thái có năng lượng thấp ở lớp và phân lớp electron,

2 electron trên một trạng thái (2 spin ngược chiều nhau)

Sơ đồ các trạng thái năng lượng được lấp đầy và chưa lấp đầy của nguyên tử Na

9/11/2017 27

II. CẤU TRÚC PHÂN TỬ

9/11/2017 28
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1. Khaùi nieäm veà lieân keát hoùa hoïc

Trong taát caû caùc lieân keát
hoùa hoïc, ñieän töû ñöôïc
duøng chung vaø chuyeån ñoåi
giöõa caùc nguyeân töû.

30

Taïi sao caùc nguyeân töû laïi lieân keát vôùi nhau?

Theá naêng cao

Theá naêng thaáp

Naêng löôïng cuûa
heä giaûm

Heä beàn hôn
Söï lieân keát trong phaân töû khoâng ñôn giaûn laø söï noái keát caùc nguyeân töû. Khi taïo
LKHH luoân coù söï giaûi phoùng naêng löôïng do söï giaûm theá naêng cuûa heä caùc
nguyeân töû töông taùc.

Söï giaûm theá naêng cuûa heä laø ñieàu kieän taïo thaønh lieân
keát hoùa hoïc.

31

Deã cho ē (kim
loaïi) Deã nhaän ē

(phi kim)

Deã nhaän ē
(phi kim)

Deã cho ē (kim
loaïi)

Lieân keát kim
loaïi

Lieân keát coäng
hoaù tròLieân keát

ion

32
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33

•Trong moät soá lieân keát coäng hoùa trò, ñieän töû duøng chung
ôû gaàn moät nguyeân töû hôn so vôùi nguyeân töû khaùc.
•Ñoâi ñieän töû lk duøng chung thieân leäch nhö vaäây daãn ñeán
lieân keát phaân cöïc.
•Söï phaân cöïc cuûa lk ñöôïc ñaëc tröng baèng moâmen
löôõng cöïc cuûa lieân keát (lk).
•Moâmen löôõng cöïc cuûa phaân töû baèng toång vectô cuûa
caùc moâmen löôõng cöïc lieân keát.

Ñoä phaân cöïc cuûa lieân keát vaø ñoä aâm ñieän

34

Ñoä aâm ñieän theå hieän khaû naêng huùt ñoâi ñieän töû lieân
keát cuûa nguyeân töû.
Thang ñoä aâm dieän cuûa Pauling xeáp caùc nguyeân toá töø
0.7 (Cs) to 4.0 (F).
Ñoä aâm ñieän taêng theo chu kyø töø traùi qua phaûi
Ñoä aâm ñieän giaûm theo nhoùm chính töø treân xuoáng döôùi.

Ñoä phaân cöïc cuûa lieân keát vaø ñoä aâm ñieän

35

Thang ñoä aâm ñieän cuûa Pauling

E.g. F-F (4.0 – 4.0 = 0) is non-polar covalent

H-F (4.0 – 2.1 = 1.9) is polar covalent

LiF (4.0 – 1.0 = 3.0) is ionic

H F
+ -

9/11/2017 36
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Phân tử phân cực là phân tử có môment lưỡng cực

C OO
Ví dụ: Phân tử CO2 :

Trong một phân tử có nhiều liên kết phân cực, mỗi liên kết có một mômen lưỡng cực.

Mômen lưỡng cực của phân tử bằng tổng vectơ của lưỡng cực liên kết.

 không phân cực

9/11/2017 37

Ví dụ: Phân tử H2O:

38

Hieäu ñoä aâm ñieän giöõa hai nguyeân töû töông taùc giuùp
ñaùnh giaù veà ñoä phaân cöïc cuûa lieân keát:

•Hieäu ñoä aâm ñieän gaàn baèng 0 - Lk coäâng hoùa trò khoâng phaân cöïc (ñieän töû lk
ñöôïc duøng chung nhö nhau);

•Hieäu ñoä aâm ñieän gaàn baèng 2 - Lk coäâng hoùa trò phaân cöïc (ñieän töû lk ñöôïc
duøng chung khaùc nhau);

•Hieäu ñoä aâm ñieän gaàn baèng 3 – Lieân keát ion (coù söï chuyeån dôøi ñieän töû).

Khoâng coù ranh giôùi roõ raøng giöõa caùc loaïi lieân keát
Ñaàu döông (cöïc) bieåu dieãn baèng kyù hieäu + vaø cöïc aâm laø -.

Ñoä phaân cöïc cuûa lieân keát vaø ñoä aâm ñieän

39

CÁC DẠNG LIÊN KẾT HÓA HỌC

Liên kết ion: electron dịch chuyển từ nguyên tử này sang nguyên tử khác.

Liên kết cộng hóa trị: các nguyên tử đóng góp electron vào liên kết.

Dựa vào sự khác nhau về độ âm điện của các nguyên tử, liên kết trong phân tử có

3 loại:

Cộng hóa trị không phân cực: ĐAĐ < 0.5

Cộng hóa trị phân cực: 0.5 < ĐAĐ < 2.0

Ion: ĐAĐ > 2.0

9/11/2017 40

Ñoä maïnh cuûa lieân keát – Naêng löôïng lieân keát

 Naêng löôïng caàn thieát ñeå phaù vôõ moät lieân keát goïi laø
naêng löôïng (enthalpy) phaân ly lieân keát (noái), D.

DA-B > 0
DA-B caøng lôùn thì noái caøng beàn.

Td: Vôùi phaân töû Cl2, D(Cl-Cl) laø H cuûa phaûn öùng:
Cl2(g)  2 Cl(g).

 ÑN khaùc: Naêng löôïng noái EAB cuûa lieân keát A-B trong
phaân töû AB laø naêng löôïng ñöôïc giaûi phoùng ra khi hình
thaønh phaân töû ABù töø hai nguyeân töû A vaø B ñeàu ôû theå
khí. EAB < 0.

|EAB| caøng lôùn thì noái caøng beàn.
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Neáu phaù vôõ hôn moät lieân keát, naêng löôïng lieân keát
thöïc nghieäm = trò trung bình cuûa naêng löôïng phaân ly
lieân keát.
Td: CH4(g)  C(g)  +  4 H(g) H = 1664 kJ

D(H3C-H) = 430; D(H2C-H) = 473;

D(HC-H) = 422; D(H-C) = 339

D(C-H)  = ¼H =  ¼(1664 kJ)  =  416 kJ.

Naêng löôïng lieân keát

Lieân keát ña maïnh hôn lieân keát ñôn.

C—C C=C CC

D, kJ/mol 344 615 812
42

Naêng löôïng lieân keát

43

Ñoä daøi lieân keát
khoaûng caùch giöõa hai nhaân lieân keát tröïc tieáp

Lieân keát caøng maïnh thì ñoä daøi lieân keát caøng ngaén.

 Ñoä daøi lieân keát giaûm khi baäc lieân keát taêng.

C—C C=C CC

r, Ǻ 1,54 1,34 1,2

 Soá lieân keát giöõa hai nguyeân töû taêng thì lieân keát caøng
maïnh (D lôùn) vaø ñoä daøi lieân keát caøng ngaén.

44

Naêng löôïng lieân keát vaø ñoä daøi lieân keát

Ñoä daøi lieân keát trung bình cuûa moät vaøi lieân keát ñôn, ñoâi vaø ba

Lk Ñoä daøi (Ǻ) Lk Ñoä daøi (Ǻ)
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45

LIEÂN KEÁT HOÙA HOÏC
• Cô hoïc löôïng töû giaûi thích söï hình thaønh lieân

keát vaø caáu truùc khoâng gian cuûa phaân töû nhö
theá naøo?

• Caùc orbital tham gia vaøo lieân keát nhö theá
naøo?

Thuyeát lieân keát coäng hoaù trò (VB)
Thuyeát vaân ñaïo phaân töû (MO)

46

Lieân keát ñôn:

Lieân keát ñoâi:

Lieân keát ba:

c) Lieân keát ñôn vaø lieân keát boäi – Lieân keát 
vaø 

47

Lieân keát  : xen phuû doïc theo truïc lieân keát, maät ñoä ē treân ñöôøng

noái hai taâm luoân khaùc 0.

s-s s-p 48p-p

 Maây ñieän töû lieân keát ñoái xöùng
quay xung quanh truïc lieân keát.

 Trong ñieàu kieän nhö nhau (AO
cuøng lôùp …) thì ñoä beàn taêng theo
daõy:

s-s < s-p < p-p

Moïi lk ñôn ñeàu laø lk 

Lieân keát 
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49

Lieân keát ñoâi - lieân keát 
 Lieân keát  taïo bôûi hai AO p ñònh
höôùng vuoâng goùc vôùi truïc lieân keát.
 Maây ñieän töû lieân keát  coù maët phaúng
ñoái xöùng chöùa truïc lieân keát.
 Trong cuøng ñieàu kieän, lieân keát 
keùm beàn hôn lieân keát .

 Lieân keát  chæ ñöôïc taïo thaønh khi
giöõa hai ngtöû töông taùc ñaõ hình thaønh
moät lieân keát .

50

Lieân keát ba: Phaân töû N2

Lieân keát tam N—N bao goàm 1 lk  2 lk .
Trong lieân keát boäi chæ coù 1 lieân keát  duy nhaát

51

Keát luaän

 Orbital lai hoùa laø toå hôïp tuyeán tính cuûa caùc
AO.
 Caùc orbital tham gia lai hoùa phaûi coù naêng

löôïng khoâng khaùc nhau nhieàu.
 Traïng thaùi lai hoùa laø traïng thaùi suy bieán.
 Soá orbital lai hoùa baèng soá orbital nguyeân töû

tham gia lai hoùa.
 Caùc orbital lai hoùa moâ taû traïng thaùi ñaëc bieät

cuûa ngtöû khi hình thaønh lk. Lieân keát taïo bôûi
orbital lai hoùa beàn vöõng hôn lk taïo bôûi AO
khoâng lai hoùa. 52

b) Caùc daïng lai hoùa

• sp, lai hoùa thaúng:
– Toå hôïp tt cuûa 1 AO s vaø 1 AO p  2 AO lai hoùa sp
– Truïc cuûa 2 AO lai hoùa sp naèm treân moät ñöôøng thaúng

• Td: BeX2 , ZnX2 , CO2 , C2H2 , …
• sp2 , lai hoùa tam giaùc:

– Toå hôïp tt cuûa 1 AO s vaø 2 AO p  3 AO lai
hoùa sp2

– Truïc cuûa 3 AO lai hoùa sp2 naèm treân moät maët
phaúng, taïo goùc 120o  caùc AO lai hoùa höôùng
veà 3 ñænh cuûa tam giaùc ñeàu.

TD: BX3 , AlCl3 , CO3
2-, C2H4 , …
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53

+

+

+

+

+

+

+

+

1s + 1p  2 sp

1s + 2p  3 sp2

54

lai hoùa sp

lai hoùa sp2

Vò trí cuûa
orbital

Vò trí cuûa
orbital

55

Phaân töû acetylene -vaân ñaïo lai hoùa sp

CH  CH

(Csp — Csp)

(Csp—H1s)

56

Phaân töû etylen - lai hoaù sp2
CH2  CH2

Phaân töû
phaúng

(C2p—C2p)

(Csp2 — Csp2) (Csp2 — H1s)
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57

Phaân töû etylen : CH2 = CH2 caáu truùc phaúng

1 C: 3 AO lh sp2 + 1 AO p 1  (Csp2-Csp2) + 4  (Csp2-Hs)

2 AO p xen phuû taïo thaønh lk  (C – C) 58

Phaân töû benzen -vaân ñaïo lai hoùa sp2

- Moãi C duøng 1AO 2s vaø
2 AO 2p taïo 3 AO lai hoùa
sp2.

- 2 AO lai hoùa sp2 xen
phuû vôùi caùc AO lai hoùa
sp2 cuûa hai ngtöû C beân
caïnh taïo lk (sp2-sp2)
giöõa C - C  hình thaønh
voøng benzen.

- 1 AO lai hoùa sp2 coøn laïi
cuûa nguyeân töû C xen phuû
vôùi AO 1s cuûa H taïo lk
(sp2-s) giöõa C - H.

59

a) Caùc lk  b) Caùc AO p

Phaân töû benzen -vaân ñaïo lai hoùa sp2

60

 Moãi nguyeân töû
C coøn laïi moät AO
2p.
 AO p thuaàn tuùy
naøy xen phuû vôùi
AO p cuûa nguyeân
töû C beân caïnh
taïo caùc lieân keát
.

Phaân töû benzen -vaân ñaïo lai hoùa sp2
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61

• Coù 2 giaû thieát:
• 1) 3 lk  ñònh cö (cuïc boä) giöõa caùc ngtöû C
• 2) caùc lk  baát ñònh cö treân toaøn voøng benzen

(moãi ē  ñöôïc duøng chung cho caû 6 ngtöû C).
• Thöïc nghieäm:
Taát caû lk C – C trong benzen coù cuøng ñoä daøi.
Suy ra: caùc lk C – C trong benzen ñeàu hoaøn

toaøn nhö nhau  lk  baát ñònh cö trong phaân
töû benzen.

• (Chuù yù: lk ñôn daøi hôn lk keát ñoâi)

Phaân töû benzen – caáu truùc coäng höôûng

62

Phaân töû benzen – caáu truùc coäng höôûng

Caùc lieân keát 
coäng höôûng
Ñieän töû  chuyeån
ñoäng trong khaép
khoâng gian voøng
benzen  lk 
khoâng ñònh cö

63

• sp3 , lai hoùa töù dieän:
– Toå hôïp tt cuûa 1 AO s vaø 3 AO p  4 AO lai

hoùa sp3

– Caùc AO lai hoùa sp3 keùo daøi höôùng veà boán
ñænh cuûa töù dieän ñeàu taïo caùc goùc lk 109,5o.

– 4 AO lai hoùa hoaøn toaøn töông ñöông nhau.

• Td: CH4 , H2O , CCl4 , NH3 , SiCl4 , …

b) Caùc daïng lai hoùa

64

Lai hoùa sp3

Vò trí cuûa
orbital

Töù dieän
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Phaân töû CH4 - Vaân ñaïo lai hoùa sp3

C

H

H
H

H
66

Phaân töû C2H6 -vaân ñaïo lai hoùa sp3

oH

H

H

H

H

H

C C

67

Vaân ñaïo lai hoaù sp3 vaø lieân keát trong
phaân töû NH3

Do löïc ñaåy cuûa ñoâi ñieän töû khoâng lieân keát neân
caùc goùc lk trong NH3 hôi bò neùn : 107,3o < 109,5o

(CH4)

Shapes of Molecules
We use Lewis structures to account for formula of covalent compounds.
Lewis structures also account for the number of covalent bonds.
Lewis structures however do not account for the shapes of molecules.

Molecules of ABn have shapes dependent on the value of n

AB2 must be either linear or bent: Examples of Linear molecules

Linear - No non-bonding electrons9/11/2017 68
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Linear Molecules have a bond angle = 180°
Bent molecules have a bond angle ≠ 180° AB B

AB3 most common shapes place the B atoms
at the corners of an equilateral triangle:

bent

Trigonal Planar

The A atom lies in
the same plane as
the B atoms (Flat)

Bond angle = 120°

No non-bonding electrons
9/11/2017 69

The A atom lies above the plane of the B atom.
Pyramid with an equilateral triangle as the base.

Trigonal Pyramidal

9/11/2017 70

The ideal tetrahedron has a bond angle = 109.5°

The lone electron pair exerts a little extra repulsion on the three bonding
hydrogen atoms to create a slight compression to a 107° bond angle.

VSEPR model explains
distortions of
molecules

Less repulsion is exerted by a bonding pair of electrons because
they feel attraction from two nuclei, while a non-bonding pair feels
attraction from only one nucleus.
Non-bonding pairs spread out more!

9/11/2017 71

AB4 is Tetrahedral

The carbon has 4 valence electrons and thus needs 4 more
electrons from four hydrogen atoms to complete its octet. The
hydrogen atoms are as far apart as possible at 109° bond angle.
This is tetrahedral geometry. The molecule is three dimensional.

H
C

H H
H

9/11/2017 72
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