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GIOl THIEU VE MO BbUN

Vi tri, y nghia, vai tré6 moé dun

Phwong phap phd héng ngoai (IR), nhiéu xa tia X (XRD), hdp thu nguyén
t& (AAS) la nhivng phwong phap vat Iy rat hiru hiéu dé nghién ctvu clu tao cua
cac phan tl hiru co, cac nhém chirc ddc trwng, cau tric clia cac hop chét vo
co lam chét xuc tac, hap phu, cac nguyén tlr hoa chat. Co s& clia phwong
phap dwa trén hién twong blrc xa dién tr cla phan tlr vat chat dwdi tac dong
clia song dién tir khi dwoc chiéu béi anh sang cé bwédc séng khac nhau hoac
sw hap thu cac budc song dac trweng khi nguyén t&r hoa cac chét hiru co.

Viéc (rng dung phwong phap phd ngay cang rong réi trong nhiéu linh vie
nghién ctru khac nhau da khang dinh vj tri quan trong ctia phwong phap trong
nghién ctru khoa hoc cling nhw trong phan tich cac hop chét héa hoc dac biét
la cac hop chéat hiru co hoa dau va chét xuc tac trong hoa dau. Vi vay viéc tiép
thu dugc so s& ly thuyét ciia phwong phap va ky thuat thao tac van hanh may
moc thiét bi do phd |4 rat quan trong va can thiét.

Muc tiéu cua médun

Hoc xong modun nay hoc vién can phai :

- Hiéu dwoc ban chét clia cac phwong phap quang phé khac nhau.

- Biét cAch xac dinh thanh phan hydrocacbon bang phd héng ngoal.

- Xac dinh cac cu trac vat liéu bang phd Ronghen (XRD)

- Xac dinh dwoc ham lwgng kim loai nang co trong dau méd va cac

phan doan nang cla dau.
Muc tiéu thwc hién cia moé dun
Khi hoan thanh mé dun nay hoc vién cé kha nang:
- M6 ta dwoc ban chét clia cac phwong phap quang phd khac nhau:
Hong ngoai IR, nhiéu xa tia X (Ronghen) XRD, hép thu nguyén ti
AAS. Biét cach xac dinh thanh phan hydrocacbon parafin, Naphten,
Aromatic bang phd hdng ngoai IR

- Xac dinh c4u tric vat liéu bang phd Ronghen XRD

- Xac dinh dugc ham lwong kim loai ndng cé trong sdn pham dau

bang phwong phap quang phd hap thu nguyén tir AAS.

- Thuwe hién cac thi nghiém trong PTN Hoa dau.

Bai 1. Phé héng ngoai

Bai 2. Phd nhiéu xa tia X (Ron nghen)

Bai 3. Phdé hap thu nguyén tir AAS



CAC HINH THU'C DAY VA HOC

1. Hoc trén I6p vé

Co s& ly thuyét clia cac phwong phap quang phé IR, XRD, AAS, cac
khai niém, dinh nghia, céng thirc tinh toan, cac yéu tdé anh hwéng
dén qua trinh phan tich

Tim hiéu vé cac loai thiét bi quang phd, nguyén Iy ciu tao, cac loai
dén ngudn cung clp nang lugng, anh sang, phan tich wu nhuoc
diém cula tirng phwong phap.

Tim hiéu vé qui trinh phan tich trén may cu thé.

Céch t6 chirc thue hién, cac phép phan tich.

Tw nghién ctu tai liéu lién quan dén ky thuat phan tich mau, trinh tuw tién

hanh phép phan tich trong phong thi nghiém do gido vién hwdng dan.

Xem trinh di&n va thwe hanh viéc st dung cac dung cu, trang thiét bi phu

tro cho tirng phwong phap.

Thwe hanh thao tac phép phan tich trén thiét bj v&i cac mau chuan va

mau phan tich, tim cac diéu kién tbi wu cho phép phan tich.
5. Thao luan két qua thu dwoc. Tinh toan va danh gia két qua. Tim cac diéu

kién t6i wu cho phép phan tich.



YEU CAU VE DANH GIA HOAN THANH MO PUN

Vé kién thirc

Van dung duoc cac kién thirc vé ly thuyét clia cac phwong phap
phan tich phd dung trong phan tich ddu mé va cac san pham cua
dau mé.

Giai thich dwoc day du cac két luan trong phép phan tich.

M6 ta chinh xac ciu hinh va nguyén Iy van hanh cta cac loai thiét bj
phan tich IR, XRD, AAS va trang thiét bi phu tro trong phong thi
nghiém.

Vé ky ning

S& dung thanh thao va dung ky thuat phan tich bang quang phd
trong phong thi nghiém.

Bao quan va bao dwéng dung cu phong thi nghiém.

Pha héa chét an toan.

Tinh toan dy tru vat tw, nguyén liéu cho cac thi nghiém.

Veé thai do

Nghiém tuc trong viéc st dung va bao duéng cac thiét bi may moc
va dung cu.

Ludn chd déng kiém tra va ddm bao vé an toan phong thi nghiém.
Cha déng xem xét tinh trang dung cu thiét bi va héa chét trong
phong thi nghiém.

Nhéac nh& ddng nghiép dam bao vé an toan phong thi nghiém.

Cach danh gia
Chon mét trong cac hinh thire sau:
Ly thuyét (chiém 25 % sbé diém):

Viét tiéu luan
Bai thi viét.

Thuwe hanh (chiém 75 % s6 diém)

Céch chuan bi may do va cac thiét bj phu tror, cach chuan bj mau do
Céch thuc hién cac thao tac van hanh trén may do phé.

X0 ly va gidi cac phé db.

Viét bao cao két qua.



BAl 1. QUANG PHO HONG NGOAI
Ma bai. HD E1

Gi&i thiéu

Phwong phap phd héng ngoai IR la mét trong nhirng phwong phap vat ly
rat hiru hiéu dé nghién clru ciu tao cua cac phan tr hiru co. Co s& cla
phuong phap dya trén hién twong phan tlr cla vat chat quay xung quanh truc
cla né dudi tac dong cuia song dién tr khi dwoc chiéu bdi anh sang cé buéc
séng tr 50um -1mm (200-10 cm™) va sy dao dong clia cac nguyén tlr va cac
lién két khi dwoc chiéu sang béi anh sang c6 buéc séng ngan hon tir 0.8-50
pm.
Viéc (rng dung phwong phap phd hdng ngoai ngay cang rong rai trong nhiéu
linh vwc nghién ctru khac nhau da khang dinh vj tri quan trong ctia phwong
phap trong nghién clru khoa hoc ciing nhw trong phan tich cac hop chét héa
hoc d&c biét 1a cac hop chat hivu co. Vi vay viéc tiép thu duwoc so s& ly thuyét
ctia phwong phap va ky thuat thao tac van hanh may mac thiét bi do phd héng
ngoai |a rat quan trong va can thiét.
Muc tiéu thwc hién

- M6 t& co s& cla phwong phap phd hdng ngoai IR.

- Phan tich thanh phan hydrocabon bang phd IR.

- Dinh tinh va dinh lwgng thanh phén Parafin, Naphten, Aromat dwa

theo cdng thirc ban thywc nghiém J.Brand.

- Thwc hanh trén may trong PTN
Noi dung chinh
Cac loai dao déng.
Tan sb.
Diéu kién ghi phé.
ng dung ctia phé héng ngoai trong héa hoc va héa dau.
May do phé héng ngoal.
Dinh tinh va dinh luvgng.
Céng thire thye nghiém brand.
Céc tan sb dac trung.
M6 ta thiét bi, nguyén ly lam viéc ctia may IR.

10. Thwc hanh trén may trong phong thi nghiém.
1. Mot sé khai niém vé cac loai dao dong

© ®NOoO Ok WDdDPRE



1.1.1. Btrc xa dién twr

Brc xa dién tlr bao gébm tlr séng vé tuyén dén cac blirc xa Ronghen va
blrc xa gama. Cac blrc xa dién tir nay déu cé ban chéat séng va ban chat hat.
Ban chét song dwoc thé hién qua hién twong nhiéu xa va giao thoa.
Thuyét hat cho thdy birc xa gdbm cac hat ndng lwong goi la photon chuyén
déng véi tbe dd anh sang. Cac hat khac nhau thi khac nhau vé néng lwong hy
cla cac hat proton.

Nang lwong birc xa dwoe biéu dién theo biéu thirc Planck nhw sau :

E=h.v

Trong d6 h 1a hdng sé Planck h = 6,626 x10?" ec.s =6,626x103* .J.s
1.1.2. Cac dai luo'ng do birc xa dién tw

Blrc xa dién tr dwoc ddc trwng bang cac dai lwong do khac nhau nhuw :
budc séng, sb séng, tan sb va nang luvong.
a. Pd dai song (buwdc séng) A 1a quang dwdrng ma birc xa di qua sau moi dao
dong day da.

Dé biéu dién dd dai séng, ngwdi ta dung cac don vi d6 dai khac nhau,
micromet (u), nanomet (nm) Angstron (A°)

Bién truomp

T tririrny

Phurong truyén song

e el e s s e B L

Hinh 1.1. Blirc xa dién tlr sinh ra mét tw trwdng H va dién tredong E vudng géc
v&i nhau.
b. TAn s v
La s dao ddng trong mét don vj thoi gian

C=Av
hayh= & 1.1
y g (1.1)

Trong d6: c la téc do anh sang.
Chiéu dai buéc séng dwoc do bang don vi do chiéu dai : cm, nm, A°
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Pai lwong nghich ddo ctia budc séng la sbé song ky hiéu la v = 1/ A va
chi dwoc do bang cm ™ va dwoc goi 1a kaiser viét tat 1a K
c. Nang lwong cua birc xa E

Cac birc xa c6 nang lwvgng va phu thuéc vao buwédc séng. Buwdc séng
cang nhé, nang lvgng cang lon.
hc
A

E=hwv=—=hc. v (1.2)

Trong d6 h la hang sé Plank
Nang lvong E dwoc tinh bang don vi eV (electron von, kcal/mol, cal/mol)
Gilra cac dai lwong E, bwdc séng co lién hé véi nhau qua biéu thire sau :

-7
10 et = 28;91 Kcal /mol = 1239.81

A= eV

1%

Céc hé sb cho thiy blirc xa cé tan sb cang 1&n, bwdc song cang nhd thi
nang lwgng cang lon.

Theo thuyét hat birc xa don sac la birc xa chi gdbm mét loai photon c6
nang lwong nhw nhau, con birc xa da séc bao gdbm cac loai photon cé néng
lwong khac nhau.

Bang 1.1: Phan loai cac vung blrc xa dién tw

Blrc xa A, cm™ E, eV
Tiay 10*10® ~10’
Tia Rongen 108-10® ~10°
Tia t&r ngoai kha kién 10°-10" ~10
Hong ngoai 10%-10? ~10"
Vi séng 10-10 ~10°
Séng vo tuyén >100 ~10°

1.1.3. Twong tac gitra birc xa va phan tor

Khi birc xa dwoc chiéu vao cac phan ti thi ching cé thé bj hap thu hoac
khuéch tan. Trwdc hét hay xem xét sy hap thu cia birc xa béi cac phan tir.

Céc phan t&r khi hap thu birc xa dién tlr s& lam quay hay dao déng cac
nguyén ti trong phan tlr hodc l1am bién dang cac dam may dién t& trong phan
ter.

Tat ca cac qua trinh nay déu doi héi mét ndng lwong nhat dinh ¢ tan sb
riéng goi la tan sb quay, tan sé dao déng, tan sb kich thich dién tr.
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Khi xac dinh trang thai ndng lwong cta phan tl thi phai ké dén ba sb
hang sau.

a. Nang lwong electron

Sé hang nay phu thudc vao sw phan bd electron tir orbitan dién tir nay
dén orbitan dién ttr khac
b. Nang lwong dao déng

Pac trwng cho dao déng clia cac hat nhan nguyén t&¢ xung quanh vij tri
can bang ctia ching trong phan te.

c. Nang lwong quay

Dac trwng cho sw quay cua phan t&r xung quanh truc nao dé clia phan ti.

Nguwdi ta thwdng coi nang lwong cla phan tir 1a tdng ndng lwong cla ba
sb hang trén. Khi dé bién thién nang lwong clta phan tt & tdng cac bién thién
cia mdi dang nang lwong.

AE = AE+AEq+AE,

Bién thién nang lwong electron luén I&n hon bién thién cta ndng lwong
dao ddng khoang 10-100 lan con bién thién nang lwong dao déng Ién hon
nang lwong quay khoang 100-1000 1an.

AEg >AEyq >AEy,

Mubdn kich thich eletron can phai c6 nang lwong 16n khoang hang chuc
dén hang tram Kcal /mol. Nang lwong do tng véi ving t& ngoai hodc ving
kha kién.

Cac blrc xa hdng ngoai xa chi di dé lam thay ddi trang thai quay cla
phan t&r khi d6 sé cé phd quay thuan tiy gébm cac vach réat sit nhau va cach
déu nhau (rng v&i tan sb

A
V= % (1.3)

Khi phan t&r hap thu birc xa hdng ngoai thi trang thai dao déng bi kich
thich va bién thién nang lwong dao ddng ludn cé bién thién nang lwong quay.
O phb hdng ngoai ta thu dwoc cac dam vach phd voi tan s6 v = vyq +vgy

Khi chiéu mét chum blre xa dién t cé tan sd khac nhau thi phan t&r chi co
thé hap thu cac blrc xa dién tlr ding v&i cac tan sb trén do 1a sw hap thu chon
loc.

Theo qui téc chon loc nay phan tl chi hap thu nhitng birc xa twong tng
chinh xac v&i bién thién gitra cac mrc nang lwong cla ching va sy chuyén
mrc nang lwong nhét thiét phai kém theo sy thay dbi cla cac trung tam dién
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tich trong phan t&r tirc la sw thay dbi phan bd dién tich trong phan ti, tirc
moémen luwéng cuc thay dé1.

Déi v&i cac phan tir c6 mémen lwdng cwe pu # 0 thi mémen nay sé bj thay
dbi khi phan t& quay, khi phan t&r dao doéng, va khi phan t& bi kich thich dién
ter.

2. Cac loai dao ddng
C6 thé chia phd héng ngoai ra 1am ba ving chinh sau :

\Ving Bwdc séng (um) Sb séng (cm™)
Héng ngoai gan 0,78-2,5 12800 - 4000
Hbéng ngoai gitra 2,5-50 4000 - 200
Héng ngoai xa 50 - 1000 200 - 10

Ving hdng ngoai thwéng st dung nhéat nam trong khoang 4000 -670cm™.

Nang lwong cla birc xa héng ngoai khéong du I16n dé co thé bt electron
ra khéi quy dao ctia né nhw blrc xa cua tia t&r ngoai U5.

Sw hép thu birc xa héng ngoai ctiia hop chat c6 thé lam quay phan to
hoac dao ddng cac nguyén tr trong phan tr ctia chung.
2.1.Dao déng quay cua phan tir va quang phd quay (Phé hong ngoai xa)

Céc phan t& khi bj chiéu b&i birc xa dién tlr c6 bwédc séng & ving héng
ngoai xa (200-10cm™) s& quay quanh cac truc can bang cla né.

Déi v&i cac phan tlr co hai nguyén tlr gibng nhau nhw(H,,Cl,, N,) va khac
nhau (nhw HCI, CO) thi néu hai nguyén tlr c6 d6 am dién khac nhau momen
lwéng cwec cla chung sé khac 0. Khi bj kich thich b&i 4anh sang véi tan sb thich
hop sé& lam quay phan t&. S6 bac quay sé phu thudc vao cau trac khéng gian
cla chung.

Nang lwong quay cé thé biéu dién qua phwong trinh sau

h 2

Eg= nhv = ——-(J+1 1.4
q= nhv = ——-(+1) (1.4)

Trong dé J 1a s lwong t& quay c6 gia tri :0,1,2,3..
I 1a momen quéan tinh = M.r?
M Ia khéi luong rt gon = 22
m, +m,
r la khoang cach gilra hai nguyén t&r trong phan t
Néu chia c& hai vé ctia phwong trinh trén cho h.c ta sé c6 biéu thirc sau
Eq h

= 15
hc 8lcr? (1.5)
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Pit : % = F(J) 1a s& hang quay
C

va = B |a hang sé quay

8.lcr?

Ta co

F(J) =BJ(J+1) (1.6)

Hang sb quay B sé& dac trwung cho méi phan t.

DPé thu duoc phd quay cla phan t& nguwdi ta dung blirc xa hdng ngoai xa
hodc birc xa vi séng. Phd quay cla phan tlr ngoai viéc nhan dang cac chét
con cho phép xac dinh khoang cach gilra cac nguyén tir va goc gitra cac lién
két (d6i v&i cac phan tir khéng phire tap.)

Tw cac div kién cta phd quay nguoi ta thu dwoc nhirng gia tri ctia khoang
cach nguyén tlr trong phan tlr ciia mot sd chat nhw sau

HF HCI HBr HI CO NO
R, (A°) 0,87 1,28 1,42 1,62 1,13 1,15
Bang 1.2: Gia tri hang s quay ctia mét sb phan tl nhw sau

Phan tt B, cm’
H, 60,8
HF 20,9
LiH 4,23
(6{0) 1,95
0, 1,45
Cl, 0,244

2.2.Dao déng diéu hoa

Dao dong diéu hoa & dao ddng qua lac nghia la vat thé chuyén dong
quanh vij tri can bang ctia né vé ca hai phia véi bién d6 khong d61.

Trong trwdng hop dao déng diéu hoa, lwc dan héi F ty 1& thuan véi do
léch x

F=-kx (L7)

Trong d6 k la hang sé luc.

D6 1éch x phu thudc vao thoi gian.

Tan sb dao déng dwoc biéu dién qua phwong trinh sau :

v = %\/% (1.8)

Trong d6 M la khéi lwong rat gon.
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Hang sé lwc k phu thudc vao do bén lién két gitra cac nguyén tir con tan
s6 dao ddng ctia nhém nguyén tlr phu thudc vao hang sb lwc va khéi lwong

cua nguyén te.

Bang 1.3: Tan sb dao doéng clia mét sé6 phan t&r gdm hai nguyén tir

Phan to v,cm? k, dyn.cm™
H, 4160 52
HF 3958 8,8
HCI 2885 4.8
HBr 2559 3,8
HI 2230 2,0
N, 2331 22,6
CoO 2143 18,7
O, 1556 11,4
F, 892 45
Cl, 557 3,2

Nang lwong dao ddng clia cla cac nguyén tr duoc biéu dién qua
phwong trinh sau :

Ed = h.vg (n+ %) (1.9)

Trong d6 n la sé lwong tlr dao ddng cé cac gia tri 0,1,2,3,4,5...

Nang fwme | £
’ \ I ]
|
| \ f 2
l T G
L r—'ﬁ—,"——z
|| | f
'L | Jl !
] "-l I 'll
U, 0 B SO,
v,
\/Z -

~
PP ]

Hinh 1.2. Pwdng cong thé nang clda dao ddng diéu hoa.

Nang lwong dao ddng cé thé nhay to mdc thap dén mirc cao hodc nguwoc
lai theo qui luat Iwa chon. Déi véi dao ddng diéu hoa thi qui luat Iva chon Av
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= +1 nghia la khi dao déng diéu hoa thi phan t& chi dwoc phép thay dbi tor
mdrc ndng lwong nay sang mirc ndng lwong ké tiép no.

Khi dao ddng diéu hoa thi sd séng chinh 1a hiéu sé gitra hai dao ddng ké
nhau.

Puwéng cong thé nang cua dao ddng diéu hoa l1a mét dwdng parabon nhuw
sau.

2.3. Dao dong khéng diéu hoa

Trong thwc té dao déng cla cac nguyén tir trong phan t& khéng phai la
dao dong diéu hoa vi bién dé dao dong thay dé1. Khi tdng khoang céach gitra
cac nguyén t&r dén mot gidi han nao d6 ching sé bi phan ly ho&c khi ép hai
nguyén t& lai gan nhau sé& xuét hién moét lwc day va lwc day nay sé tang I1én
manh khi cac nguyén tlr cang gan nhau.

Déi véi cac phan tir dao dong thi dwéng biéu dién nang lwong clia ching
khéng phai la cac vach nang lwong cach déu nhau ma cang |én cao cac vach
sé& cang sit lai gan nhau hon.

Khi bi kich thich b&i nang lwgng nao dé phan t&r dang & trang thai co ban
sé nhay sang mirc nang lwgng cao hon &ng voi trang thai dao dong Av =
1,2,3.... Céc gia tri Av cang l&n cang can mét nang lwong kich thich 1on.

N U v <

| j
\ \ |

I SN S S S S S S S S,

v /::_-I//.t_.’l Y/// ’// S

—" — i A_?"

—p— !
— | = 0

\ 1 | N
i

Hinh 1.3. Mc nang lwgng cua phan t&r dao dong
Nang lwong anh sang kich thich (rng voi tan sbé sd anh sang ving héng
ngoal.
Vi du céac dai vach phd (rng v&i cac mirc dao ddng cla phan t&r HCI nhw

av-3
ave4

sau
Bang 1.4. cac mirc dao déng cua phan t&r HCI
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Mtrc dao déng y, cm™
0 0
0-1 288,5
0-2 566,8
0-3 8347,5
0-4 10923,6
0-5 13396,5

2.4. Dao dong quay

Trong thuc té khéng thé phan biét phd quay va phd dao ddng thuan tay vi
khi bj kich thich b&i mét nang lwong blrc xa du I&n, trang thai dao dong thay
déi thi ciing lam thay dbi trang thai quay. Vi vay khi phan t& bi kich thich b&i
anh sang co6 thé xay ra qua trinh quay va dao déng déng tho'l. Két qua méi
vach ctia phé dao déng la tap hop cla nhiéu vach nhd cé tan sbé bang toéng
cla tan sb dao dong va tan sé quay.

V=vggtvg (1.10)

Nang lwong twong (rng véi trang thai nay l1a tdng ndng lwong quay Eq va
nang lwong dao dong Ed.

Eqd = Eq + Ed (1.11)

Phd dao ddng quay con goi tét la phd dao dong hodc phd hdng ngoai(IR
2.5.Dao dong riéng cua phan tor

Cac phan tr cé tir ba nguyén ti tré Ién, ngoai dao dong kéo dan va nén
doc, con cé dao ddng lam thay ddi géc clia cac lién két. Viéc lam thay goc cua
cac lién két thwong dé dang hon so véi lam thay dbi d dai lién két cho nén
nang lwong cua noé thwdng nhd hon.

N6i chung chuyén déng dao déng cta phan t& nhidu nguyén ti 13 rat
phirc tap.Tuy vay ludn cé thé phan chia moét chuyén déng phirc tap thanh
nhirng dao ddéng don gian hon goi la dao déng co ban hay dao ddng chuén.
Trong trwdng hop chung phan t&r c6 N nguyén t&r sé cd 3N-6 dao déng co
ban. Cac dao ddng co ban khéng suy bién sé& cé tan sé khac nhau.

Débi v&i phan t& c6 nhiéu nguyén ti thi tdng sbé dao dong sé la

3N - 5 dbi v&i phan tir thang
3N — 6 dbi v&i phan ti khéng thang.

Diéu kién dé dao dong co6 thé xay ra la phai cung cdp mét nang lwong
twong wng. Cac dao dong cé cung mwrc nang lwong goi la dao ddng thoai
bién.
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Céc dao ddng riéng c6 thé chia ra lam hai nhém sau
2.5.1. Dao dong héa tri
La nhitng dao dong lam thay dbi chiéu dai lién két cia cac nguyén to
trong phan t&r nhwng khéng lam thay dbi goc lién két.
2.5.2. Dao ddng bién dang
La nhirng dao dong lam thay dbéi goc lién két nhung khéng lam thay dbi
chiéu dai lién két ctia cac nguyén tr trong phan tir
2.5.3. Dao ddng ddi xirng va bat déi xirng
Xét phan t& nwdc cé ba nguyén t ctia hai nguyén td khac nhau cho thay
Dao ddng hoa tri dbi xirng cla lién két OH 1a kéo va nén déng thoi ky
hiéu la vops). COn dao ddng hoa tri bat dbi xirng cla lién két OH 1a mot bén
OH bj dan ra, con mot bén lién két OH bi nén lai ky hiéu 1a VOH(as) -
Dao déng bién dang ctia OH l1a géc hoa tri bi thay ddi, luc to lc nhd
thwdng duoc ky hiéu la dop.
Nhw vay phan t&r H,O c6 thé cé cac dao dong riéng nhw sau :
- H,O la phan tlr khéng thang nén cé 3 dao ddng, trong dé hai dao
déng hoéa tri moét dbi xirng va mét bat déi xirng, modt dao déng bién
dang.

N o N o N

Hinh 1.4 : cac kiéu dao ddng trong phan t& nudec.
a. Dao doéng hda tri déi xirng
b. Dao ddng hoa tri bat déi xirng
c. Dao ddng bién dang
Trén phd héng ngoai ctia phan t&r nwéc c6 xuat hién hai vach hap thu gan
nhau & 3756 va 3652 cm™ (rng véi dao déng hoa tri d6i xirng va bat dbi xirng
va mot van hap thu & 1596 cm™ &ng véi dao dong bién dang cua lién két OH.
- CO, la phan t&r thdng cho nén sé cé 3N-5 =3.3-5 =4 dao dong riéng
trong dé 1 dao déng héa tri dbi xirng va 1 dao ddng hda tri bat dbi
xrng hai dao déng bién dang.
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Hinh 1.5: cac kiéu dao déng trong phan t& CO,
a. Dao dong hoa tri dbi xirng
b. Dao ddng hda tri bat déi xirng
c. Dao déng bién dang

Tuy vay trong thuc t& cac dao déng hoa tri va bién dang khéng hoan toan
bién dang hay héa tri ma chung ciing ¢6 it nhiéu anh hwéng 14n nhau.

2.6. Dao dong nhém (hay con goi la dao déng nhém chirc) va tan sé dac
trwng

Viéc qui két va giai thich trng van hap thu trén phd héng ngoai ctia phan
t& nhiéu nguyén t& khéong don gidn va dé dang vi cac cac dao dong trong
phan t& twong tac 1an nhau lam bién dbi nhirng tan sé cta dao ddng co ban.
Vi vay nguwoi ta dwa vao quan niém “dao dong nhom”, xem mot vai dao déng
cla cac lién két riéng ré hoac cua cac nhdm chirc nhw doc 1ap v&i cac dao
dong khac trong toan bd phan tlr. Dao déng nay xuat hién & khoang tan sé rat
hep va dic trwng trong phd cla tat cd cac chat chira nhém chirc nay.

Theo quan niém dao déng nhém, nhitng nhém nguyén tl gibng nhau
trong cac phan t& cé clu tric khac nhau sé c6 nhirtng dao déng dinh vi thé
hién nhirng khodng tan s giébng nhau. Nhirng tan sé nay dwoc goi la tan sb
dac trwng. Vi du dao déng cia nhém C-H, O-H,N-H, C=C, C=N, C=0, N=N...

Trong cac nhom nguyén tlr nay cta phan t& hang sbé Iwc lién két hodc
khdi lwong khac biét nhau so véi cac phan khac cia phan tor.

X0 dong bidén dany N=11 O-1L.C-H

aa doay hoa i

C=¢m=(
=C-H C—0—C
=l
[ ,\_I C=N
| N =N —
[ ] C==C F—F ] cC —Br
N—H C—H ! C=N , lc —ct
t | B e
-
C=C — !y
— S l - C-C C-0
‘ 0—H | LC=0 C—N
- N [y SN
T e T
3700 140, (17; 280K X 00 00 &) 00 008 0 cm
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Hinh 1.6.Tan sb dac trwng cho dao déng clia cac nhém chire.
3. Tan sé6 dac trwng, cac yéu té anh hwéng

Dao dong cua cac nhém nguyén tr trong phan tlr khéng hoan toan la dao
dong dinh vi ma chiu twong tac ctia cac dao déng khac trong toan phan ti.
Tuy vay anh hwéng nay thworng khéng Ion 1&m khoang 5%, nhung tri sb6 va
hwéng dich chuyén tan sé thi lai c6 mét y nghia quan trong trong viéc phan
tich cAu trdc cua phan t.

Tan sb dac trwng phu thudc rat nhiéu vao hang sbé lwc lién két cla cac
nguyén t&r va khdi lwgng cha chang. Khi hang sb lwc khac nhau khoang 25%
thi tdn s dac trwng clia ching khac nhau rat rd. Khéi lwong cla cac nguyén
t&r khac nhau cling sé cho tan sé dac trung khac nhau

Vi du.

Nhém OH c6 tan sb d&c trwng & 1600 cm™

Trong khi d6 nhém OD cho tan sb d&c trung & 2650cm™

Tan sb dac trung clia mot sé nhém chive

C-H ~3000 cm™

C-C ~1100-900 cm™

C-Br ~600cm™

Bang 1.5. Hang sb lwc hoa tri cia mét sb lién két

Lién két K(dinf/cm) | E(kcal/mol) | Lién két | K(din/cm) | E(kcal/mol)
-C-C- 5,5.107 84 >C=N 10,5.10° 150
>C=C< 9,610° 147 -C=N 17,7.10° 215
-C=C- 15,6107 194 -CH 4,8.10° 98
-C-O- 5,1.10° 79 =C-H 5,3.10° 104
-C=0 12,1.10° 176 =C-H 5,9.10° 120
-C-N- 4,7.10° 66 C-Hinom 5,0.10° 109
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