BO GIAO DUC VA PAOTAO  CONG HOA XA HQI CHU NGHIA VIET NAM
TRUONG PAI HQC CAN THO Péc lap — Tw do — Hanh Phiic

PE CUONG CHI TIET HOC PHAN

1. Tén hoc ph:’?‘m : Héa lwong tir (Quantum Chemistry)

- M s6 hoc phan : SP517

- S6 tin chi hoc phan : 02 tin chi

- S6 tiét hoc phan : 30 tiét Iy thuyét, 60 tiét tu hoc.
2. Pon vi phu trach hoc ph?m:

- B6 moén : BO mén Su pham Héa

- Khoa: Su Pham

3. Piéu kién tién quyét: SP292, SP093
4. Muc tiéu cua hoc phz:'in:
4.1. Kién thirc

4.1.1. - Ndm dugc cac khai niém co ban vé 1y thuyét héa lrong tir, cac van dé vé toan hoc
lién quan.

4.1.2. Nam dugc cac phuong phép giai gan dung cho nhitng hé nhiéu electron trong
nguyén tur, phan tur.

4.1.3. Biét ap dung co hoc lugng tir vao héa hoc nhim di sdu vao ban chat ndi tai ciia cac
qua trinh héa hoc mét cach dinh lugng.
4.2. Ky nang

4.2.1. Van ngi dung hoc vao viéc giai thich ciu tric cua mot nguyén to, phan .
Phat trién, giai thich va dién ta y tudng mot cach hi¢u qua.
4.2.2. Biét tinh toan céac sb liéu va cach trinh bay thong qua k¥ ning viét.
4.3. Thai @
4.3.1. Nhan thirc duge su can thiét cia mon hoc vi né di sau vao ban chat ndi tai cua cac

o

qua trinh hoa hoc mot cach dinh lugng. &=
4.3.2. Yéu thich moén hoc va lam viéc nghiém tic.

5. M4 ta tém tit ndi dung hoc phin:

Chuong 1 gidi thiéu cac khai niém co ban nhu s6 phire, phuong trinh vi phan béc 2, toan tu,

ham riéng. Tinh chit co ban cia mot hé hat tir dang chuyén dong duoc khao sat thong qua

mot ham sb goi 12 ham trang thai.

Chuong 2 glm thiéu vé cac hé don gian gom mot hay nhiéu hat chuyen dong trong khong

gian mot chidu hay hai, ba chiéu véi cac dic tinh co ban nhu nang lugng, mét do, xéac suat

hién dién...

Chuong 3 dé cap dén momen goc 1a mot dai lugng vat Iy quan trong cua hé hat tir chuyén

dong dugc khao sat theo hinh thuc toan tr momen goc vi ching c¢6 chung nhau nhimg hé

ham r1eng Trong chuong nay kiéu mau nguyén tir theo co hoc luong tir duge khéo sét chi

tiét dé lam nén tang cho céu tric dién tir trong nguyen tu nhiéu dién tur.

Chuong 4 gidi thiéu nhitng phuong phap giai gan dung cho hé hat nhiéu dién tir c6 su tuong

tac ddy lan nhau.



Chuong 5 Nguyén tir nhiéu dién tir 12 co s& cho lién két héa hoc, cau tric dién tir cia cac
nguyén tir trong bang phan loai tudn hoan phai duge hinh thanh theo mot hé théng thuéan ly
va thich hop véi dic tinh nguyén tir, do d6 chuong nay nhimg luan diém co ban tuong déi
don gian va c6 tinh phd bién ding trong 1y thuyét héa hoc.
Chuong 6,7 va 8 dua ra co s& ly luan cua 2 phuong phap lién két hoa tri va obitan phan tir
dé giai thich va mo ta cac lién két hoa hoc trong mét phén tir di tir don gian dén phuc tap.

6. Cau tric ndi dung hoc phan
6.1. Ly thuyét
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Noi dung
Ham séng va toan tir

Toén tu
Ham song
Ham riéng va trj riéng ciia toan tir tuyén tinh

Cic tién dé cia co hoc lrong tir va ap dung

Céc tién dé cua co hoc lugng tir
Trang thai dimg

Ap dung vao mot so hé hat don gian
Bai tap ap dung

Nguyén tir mét dién tur

Momen goc (hay momen dong lugng)

Truong xuyén tam
Nguyén tir hydro va ion dang hydro

Mat d6 xac suat theo goc, theo ban kinh.

Spin cua dién tir - Ham séng toan phan

Bai tap ap dung

Nhirng phwong phap gan ding giai bai toan
hé nhiéu dién tir

M0 hinh hat ddc 1ap — phuong phép truong tu
hop.

Phuong phép bién phan Ritzo

Phuong phap nhiéu loan

Phuong phap bién phan tuyén tinh

Nguyén tir nhiéu dién tir

Nguyén ly Pauli
Dinh thire Slater — Orbitan nguyén fir Slater
Cdu hinh dién tir

S6 tiét

3

Muc tiéu
4.1;4.2;4.3;
4.1.1:4.1.2: 4.2.3.

4.1;4.2;43
4.1ds 4219431

4. 1o 2.3
4.1.1;4.1.2;4.2.3.
4.1.1;4.1.2;4.1.3

4.1.1;4.1.2:4.1.3

4. 129,294, 5;
4.1.1;4.1.2;4.2.3.
4.1.1;4.1.2;4.2.2

41.2:4.2.1:42.2

4.1.2:42:1:4.2.2:
4.2.3.
4.1;4.2;4.3

4.1;4.2; 4.3

4.1; 4.2; 4.3;
4.1.1:4.1.2:4.2.3.

4.1.2;4.2.1

4.1.3;4.2.1
4.1.1;:4.1.2;4.2.3.

4.1;4.2;4.3;
4.1.1;4.1.2;4.2.3.
4.1;4.2;4.3

4.1;4.2;4.3
4.1;4.2;4.3
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S6 hang nguyén tir
Quang phé clia nguyén tir nhiéu dién tu.
Bai tap ap dung

Co s6 ly luan cia phuong phap obitan phan
tir va phwong phap lién két héa tri

Pai cirong vé su khao sat phéan tir bang co hoc
lugng tur.

Bai toan Ha theo phuong phap lién két hoa tri
Bai toan Ha theo phuong phéap obitan phén tir

So sanh nhimg diém gidng va khac nhau gitra
2 phuong phap.
Cac phan tir phirc tap hon H:

Céc van dé chung
Phuong phap VB
Phuong phap MO
Lién két trong cac hop chit lién hop

Phuong phap VB
Phuong phap MO - Huckel
Bai tap ap dung

7. Phwong phap giang day:
- Dat tinh hudng + Dién giai
- Thao luan, tu hoc, l1am viéc nhom.

8. Nhiém vu cua sinh vién:
Sinh vién phai thyuc hién cac nhiém vu nhu sau:
- Chuén bi bai trirée khi 1én 16p, ndm ving kién thirc co ban vé toan hoc.
- Tham gia it nhat 80% tong s6 gio 1én 16p
- Tham du kiém tra giira ky.
- Tham dur thi két thuc hoc phan.

9. Panh gia két qua hoc tip ciia sinh vién:

9.1. Cach danh gia )
Sinh vién dugc danh gié tich 10y hoc phan nhu sau:

4.1:4.2;:4.3
4.1;4.2; 4.3

4.1: 4.2:4.3;
4.1.1:4.1.2;4.2.3.
4.1.1;4.1.2

4.1.1:4.1.2

4.1.1;4.1.2
4.13
4.1;4.2;4.3

4.1;4.2;4.3;
4.1.1;4.1.2; 4.2.3.

4.1.2:4.1.3
4.1.2;4.2.1
4.1;4.2;4.3;
4.1.1;4.1.2;4.2.3.
4.1;4.2;4.3

4.1;4.2;4.3
4.1;4.2;4.3

TT | Piém thanh phin Quy dinh Trong s6 | Muc tidu
1. | Diém kiém tra gitta | - Bai tap, kiém tra gitra ky 30% |4.1.1; 4.1.2,
ky 4.2.2;4.3.2
2. | Biém thi két thuc | - Thi tu luan (120 phut), 70% | 4.1.1; 4.1.2,
hoc phan - Bit budc du thi 4.22:43.2

9.2. Céch tinh diém






- Diém dénh gi4 thanh phan va diém thi két thuc hoc phan duge chim theo thang diem 10
(tir 0 dén 10), lam tron dén mét chir s6 thap phan. i .
- Piém hoc phan la tong diém cua tat ca cac diem danh gia thanh phan cua hoc phan nhén
véi trong s6 tuong ung. Diém hoc phén theo thang diém 10 lam tron dén mot chit s6 thap
phén, sau do dugc quy déi sang diém chit va diém sé theo thang diém 4 theo quy dinh vé
cong tac hoc vu cua Truong.
10. Tai liéu tham khao

Thong tin vé tai liéu S6 dang ky ca biét
[1] . Thuyét luong tir vé nguyén tir va phan tir. Tap 1 va Tap 2.
Nguyén Dinh Hué va Nguyén Duc Chuy. Nha XBGD, 1986
[2] . Hoa lugng tu
Lé Khéc Tich. Nha Xuét ban KHTN — TP. H6 Chi Minh ,1998
[3]. Bai Tap Hoa luong tir
Lam Ngoc Thiém . Nha xuét ban Khoa hoc k¥ thuat, 2003

11. Huéng dén sinh vién tir hoc:

Ly | Thue
Tuan N¢i dung thuyét | hanh Nhiém vu ciia sinh vién
(tiet) | (tibo)
1,2 | Chuong 1: 6 0 | -Nghién ctru trude:
1 +Tai liéu [1]: ndi dung tir muc 1.1 dén 1.4,
Tép 1. Bai tap tai liéu [3]
23,4 | Chuong 2: 8 0 | -Nghién ctru trude:
+Tai liéu [1]: ndi dung tir muc 2.1 dén 2.4.
Tap 1.
Bai tap tai li¢u [3]
4,56 | Chuong 3: 10 0 | -Nghién ciru trudc:
+Tai lidu [1]: ndi dung tir muc 3.1 dén3.4.
Tép 1. Bai tap tai liéu [3]
7.8 | Chuong 4 8 0 | -Nghién ctru trudc:
Kiém tra +Tai liéu [1]: ndi dung tir muc 5.1 dén 5.4.
Tap 1. Bai tép tai liéu [3]
9,10 | Chuwong 5: 8 0 | -Nghién ctru trude:
+Tai liéu [1): ndi dung tor muc 4.1 va 4.2
Tép 1. Bai tap tai liéu [3]
11,12 | Chuwong 6: 8 0 | Tai liéu [1]: ndi dung tir muc 6.1 dén 6.3.
Tép 2. Bai tap tai liéu [3]
13,14 | Chuong 7: 6 -Nghién ciru trude: tai liéu [1], tap 2
Bai tap tai li¢u [3]
14,15 | Chwong 8: 6 -Nghién ciru trude: tai liéu [1], tap 2
Bai tap tai liéu [3].
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