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CHƯƠNG 1                          CẤU TẠO NGUYÊN TỬ 

Mở đầu 

Khái niệm nguyên tử (atomos) đã được Democritus đưa ra từ thế kỷ thứ 5 trước 

công nguyên, nhưng đó mới chỉ là một khái niệm triết học. Đến đầu thế kỷ 19, khi học 

thuyết nguyên tử do Dalton đề xuất và trở thành nền tảng của hóa học thì các nhà hóa 

học vẫn coi nguyên tử  là hạt nhỏ nhất của vật chất, không thể phân chia về mặt hóa 

học. Chỉ đến cuối thế kỷ 19 và đầu thế kỷ 20, với những thành tựu của vật lý thì các 

thành phần cấu tạo nên nguyên tử mới lần lượt được phát hiện. 

1. THÀNH PHẦN CẤU TẠO NGUYÊN TỬ 

Về mặt vật lý, nguyên tử không  phải là hạt nhỏ nhất mà có cấu tạo phức tạp gồm 

hạt nhân và các electron. Trong hạt nhân nguyên tử có 2 hạt cơ bản: proton và nơtron. 

Proton  (p)  có  khối  lượng  bằng  1,673.10-27  kg  và  có  điện  tích  bằng  +1,6.10-19 

culong.  

Nơtron (n) có khối lượng bằng 1,675.10-27 kg và không mang điện.  

Electron  (e)  có  khối  lượng  rất  nhỏ,  bằng  9,1.10-31  kg  (nhỏ  hơn  1837  lần  khối 

lượng của proton) và có điện tích bằng -1,6.10-19 culong.  

Điện tích của electron là nhỏ nhất và được lấy làm đơn vị điện tích, ta nói e mang 

1 đơn vị điện tích âm (-e) còn proton mang 1 đơn vị điện tích dương (+e). Do nguyên 

tử trung hòa về điện nên số đơn vị điện tích dương của hạt nhân đúng bằng số electron 

trong nguyên tử.      

2. NHỮNG MẪU NGUYÊN TỬ CỔ ĐIỂN 

2.1. Mẫu Rutherford (Rơzơfo - Anh) 

Năm 1911 Rutherford, từ thí nghiệm bắn các hạt α qua một lá vàng mỏng, đã đưa 

ra mẫu nguyên tử hành tinh:  

-Nguyên tử gồm một hạt nhân ở giữa và các electron quay quanh hạt nhân giống 

như các hành tinh quay quanh mặt trời.  

- Hạt nhân mang điện  tích dương, có kích  thước rất nhỏ so với kích  thước của 

nguyên tử nhưng lại tập trung hầu như toàn bộ khối lượng nguyên tử. 

Mẫu  Rutherford  đã  giải  thích  được  kết  quả  thí  nghiệm  trên  và  cho  phép  hình 

dung một cách đơn giản về cấu tạo nguyên tử. Tuy nhiên mô hình này không giải thích 

được sự tồn tại của nguyên tử cũng như hiện tượng quang phổ vạch của nguyên tử.  

2.2. Mẫu Bohr (Bo – Đan Mạch) 

Năm 1913, Bohr dựa vào thuyết lượng tử của Planck (Plăng) đã đưa ra hai định 

đề sau: 

Định đề 1: Trong nguyên tử chỉ có một số quỹ đạo, trên đó electron chuyển động 

mà không tổn thất năng lượng, gọi là quỹ đạo lượng tử.      
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  Quỹ  đạo  lượng  tử  là  quỹ  đạo  thỏa  mãn  điều  kiện  lượng  tử  sau:  Động  lượng 

quay phải là bội nguyên của lượng tử tác dụng h. 

 
.2

h
nmvrn                                 (1.1) 

  Trong đó: n = 1, 2, 3 … gọi là số lượng tử chính 

Từ điều kiện  lượng  tử này  rút  ra được  tính chất gián đoạn của các mức năng 

lượng trong nguyên tử (sự lượng tử hóa các mức năng lượng). 

Quỹ đạo bền chỉ tồn tại khi lực hướng tâm bằng lực ly tâm. 

       
nn r

mv

r

ze 2

2
0

2

4



                                (1.2) 

Từ (1.1,1.2,) tìm được công thức tính bán kính quỹ đạo 

       
zme

h
nrn 2

2
02




                                (1.3) 

Vậy bán kính quỹ đạo tỷ lệ với nhau theo bình phương những số nguyên. 

 Khi z = 1 

n = 1     0

2

2
0

1 529,0 A
me

h
r 




             (1A0 = 10-8 cm) 

n = 2    r2 = 22.r1 

…………………………….. 

  Năng lượng E của electron bằng tổng động năng và thế năng 

         
r

zemv
E

0

22

42 
                                 (1.4) 

  Từ các phương trình 1.3, 1.4, và 1.5 ta có: 

       
2
0

2

24

2 8

1

h

zme

n
En                         (1.5) 

           Vậy mỗi quỹ đạo lượng tử ứng với một mức năng lượng, các mức năng lượng 

ấy được đặc trưng bởi giá trị của n. Vì n chỉ nhận những giá trị nguyên dương nên các 

mức năng lượng hợp thành một dãy giá trị gián đoạn. 

Định đề 2: Electron chuyển từ quỹ đạo này sang quỹ đạo khác bao giờ cũng có 

hiện tượng thu hoặc phát ra năng lượng. Electron chuyển từ mức năng lượng thấp sang 

mức năng lượng cao hơn thì phải hấp thụ năng lượng còn electron chuyển từ mức năng 

lượng cao sang mức năng lượng thấp sẽ giải phóng năng lượng dưới dạng quang năng 

(phát sáng). Tia sáng phát ra có tần số  ứng đúng với hệ thức của Planck. 

      E = En’ - En = h.                                    (1.6) 

Từ (1.6) tính được 
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









22 '

11

nn
R                                                                               (1.7) 

ở đây  
3

2422

ch

zme
R


                                                                             (1.8) 

 

Hình 1.1: Giản đồ mô tả nguyên nhân xuất hiện các dãy vạch  

trong quang phổ hydro 

R là hằng số Rydber (Ritbe). Thay số vào tìm được R = 109737,303 cm-1. Giá 

trị này tương đối phù hợp với giá trị thực nghiệm của Balmer. 

Thuyết Bohr đã cho phép giải thích quang phổ hydro, cho phép tính toán kích 

thước của nguyên tử và các mức năng lượng của electron. Nhưng thuyết Bohr có một 

số nhược điểm: không giải thích được quang phổ của các nguyên tử phức tạp cũng như 

sự tách các vạch quang phổ dưới tác dụng của điện trường và từ trường. 

Điều đó cho thấy rằng muốn nghiên cứu những hạt hay hệ vi mô như electron 

thì phải dựa vào những quan niệm của cơ học lượng tử. 

3. NHỮNG TIỀN ĐỀ CƠ BẢN CỦA CƠ HỌC LƯỢNG TỬ 

3.1. Thuyết lượng tử Planck (Plăng – Đức)  

Planck cho rằng: Năng lượng cũng có cấu  tạo gián đoạn, nghĩa là được phát  ra 

hoặc hấp thụ dưới dạng từng lượng tử. Mỗi lượng tử năng lượng có giá trị là: 

 = h                                  (1.9) 

  Hằng số tỷ lệ h, một trong những hằng số cơ bản của tự nhiên, được gọi là hằng 

số Plăng và bằng 6,620.10-34 J.s; còn  là tần số của bức xạ (s-1) và được xác định bởi 

hệ thức: 

           = 
.

c
 

Trong đó: c là tốc độ ánh sáng trong chân không,  là bước sóng của bức xạ. 

3.2. Tính chất sóng  -  hạt của hạt vi mô 

Trên  cơ  sở  thuyết  sóng  –  hạt  của  ánh  sáng,  năm  1924  De  Broglie  (Đơ  Brơi  - 

Pháp) đã đề ra thuyết sóng – hạt của vật chất: 

Mọi hạt vật chất chuyển động đều liên kết với một sóng gọi là sóng vật chất hay 

sóng liên kết có bước sóng   tính theo hệ thức:  
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mv

h
                                   (1.10) 

Trong đó:  m – khối lượng; v – vận tốc chuyển động của hạt;  

Electron có khối lượng và điện tích xác định chứng tỏ có tính chất hạt, còn tính 

chất sóng thể hiện qua hiện tượng nhiễu xạ, giao thoa.  

Electron có khối lượng 9,1.10-31 kg, vận tốc bằng 106ms-1 thì có độ dài sóng: 

      m10

631

34

10.3,7
10.10.1,9

10.62,6 





  

Nếu vật có khối  lượng lớn (vật vĩ mô) thì   rất nhỏ,  ta có  thể bỏ qua  tính chất 

sóng. 

Ví dụ: Một hạt có khối lượng 0,01 mg chuyển động với vận tốc 1mms-1 có độ dài 

bước sóng bằng: 

      m22

36

34

10.62,6
10.1.10.01,0

10.62,6 





  

Trị số này vô cùng nhỏ bé, bé hơn kích thước nguyên tử nên có thể bỏ qua. 

3.3. Nguyên lý bất định Heisenberg (1926) 

Phát biểu: Không thể xác định chính xác đồng thời cả vận tốc và tọa độ của hạt vi 

mô. 

       
m

h
vx

2
.                                               (1.11) 

Trong đó:   x – độ bất định về tọa độ ; m – khối lượng của hạt 

      v – độ bất định về vận tốc ; h – hằng số Plăng 

Ví dụ:  

Đối tượng  Vx (cms-1)  v (cm s-1)  x (cm) 

Hạt có m = 1gam 

e trong nguyên tử hydro 

100 

2108 

1.10-14 

5.108 

6.10-13 

1.108 

Đối với các vật thể vĩ mô, những sai lệch đầu quá bé không nhận thấy được bằng 

thực nghiệm nên tuân theo những định luật vật lý cổ điển. 

Đối với các hạt vi mô các độ bất định đều lớn x > 0,529 A0;  v > 2.108 cms-1. 

Chứng tỏ electron chuyển động không trên quỹ đạo xác định nên các định luật vật lý 

cổ điển không áp dụng được, đòi hỏi lý thuyết mới ra đời: thuyết cơ học lượng tử. 

4. KHÁI NIỆM CƠ BẢN VỀ CƠ HỌC LƯỢNG TỬ 

4.1. Hàm sóng  

Người ta mô tả trạng thái của một hệ vi mô bằng một hàm gọi là hàm trạng thái, 

đó là hàm của tọa độ không gian và thời gian. Vì các đối tượng vi mô có tính chất sóng 
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nên hàm đó được gọi  là hàm sóng. Phương trình sóng mô  tả  trạng  thái chuyển động 

của đối tượng vi mô có dạng: 

      (x,y,z,t)
 =  (x,y,z).e

i.2t                           (1.12) 

Trong đó:    - hàm sóng ;  - biên độ hàm sóng 

      e – cơ số logarit ; i – hệ số ảo;  - tần số 

Giả sử hạt có  thể ở n  trạng  thái khác nhau 1, 2, … n  thì hạt cũng có  thể ở 

trạng thái , mà  là tổ hợp tuyến tính của các hàm sóng nói trên. 

       = c11 + c22 + … cnn                                     (1.13) 

Trong đó: c1, c2, …, cn là hằng số 

Đây là nội dung nguyên lý chồng chất trạng thái và là một nguyên lý cơ bản của 

cơ học lượng tử. 

Hàm sóng không có ý nghĩa trực tiếp, nhưng bình phương của nó có ý nghĩa vật 

lý như sau: Giá trị 2 dV cho biết xác suất phát hiện electron trong thể tích dV còn 

2  là mật độ xác suất, nghĩa là xác suất tìm thấy electron tại một điểm trong không 

gian. 

Ứng với ý nghĩa vật lý của 2 thì hàm sóng  phải thỏa mãn một số điều kiện: 

-    phải  là  hàm  liên  tục,  đơn  trị,  hữu  hạn  và  bằng  không  ở  những  chỗ  mà 

electron  không có mặt. 

-  phải được chuẩn hóa: 




 1
2
d  nghĩa  là xác suất  tìm  thấy electron  trong 

toàn bộ không gian là 1. 

4.2. Phương trình sóng Schrodinger 

Năm 1926 Schrodinger đã thiết lập một phương trình liên hệ năng lượng của hạt 

vi mô và chuyển động sóng của nó. Phương trình sóng này được gọi là phương trình 

Schrodinger, nó không phụ thuộc vào thời gian và ở trạng thái dừng có dạng đơn giản 

như sau: 

        H = E                                           (1.14) 

Trong đó:  E – giá trị bằng số của năng lượng 

       - hàm số mô tả trạng thái của hạt 

      H – toán tử Hamintơn hay toán tử năng lượng 

      Với   V
zyxm

h
H 
























2

2

2

2

2

2

2

2

8
 

Trong đó:  m – khối lượng của hạt ;  V – thế năng của hạt 
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Giải  phương  trình  Schrodinger  sẽ  tìm  được  các  nghiệm  của ,  E  của  hệ,  Nói 

chung  phương  trình  Schrodinger  trong  đa  số  trường  hợp  giải  gần  đúng,  chỉ  một  số 

trường hợp đơn giản mới giải chính xác. 

5. NGUYÊN TỬ HYDRO VÀ NHỮNG ION GIỐNG HYDRO  

5.1. Phương trình Schrodinger đối với nguyên tử hydro 

Nguyên tử hydro gồm một electron và proton. Khối lượng của electron nhỏ hơn 

khối lượng của proton chừng 1840 lần. 

Để đơn giản có thể coi rằng proton không chuyển động. Tương tác điện giữa các 

phần  tử này được mô  tả bởi định  luật Culong. Thế năng của hệ được  tính  theo biểu 

thức. 
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Khi đó phương trình Schrodinger được viết như sau: 
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48 
                     (1.15) 

5.2. Kết quả giải phương trình Schrodinger 

Ở đây  chúng  ta  không xét  cách biến  đổi  và  giải  phương  trình  (1.15)  mà  chỉ  đưa  ra 

những kết luận rút ra từ việc giải đó. 

5.2.1. Các mức năng lượng: 

Giải  phương  trình  Schrodinger,  người  ta  tìm  được  biểu  thức  năng  lượng  của 

electron như sau: 

     
2
0

2

4

2 8

1

h

me

n
En                                     (1.16) 

  Trong đó:   m – khối lượng của electron; 0 – hằng số điện môi 

      e – điện tích của electron; n – số lượng tử chính có thể nhận giá trị 

nguyên dương từ 1 đến ; h – hằng số Plăng. 

Từ  (1.16)    cho  thấy  ở gần hạt  nhân    electron có  năng  lượng  thấp,  càng xa  hạt  nhân 

năng lượng của electron càng cao. 

5.2.2. Các số lượng tử: 

Giải phương trình sóng tìm được các hàm sóng hữu hạn liên tục và đơn trị xuất 

hiện 3 số lượng tử. Đó là số lượng tử chính n, số lượng tử orbital 1, số lượng tử từ m, 

các giá trị của chúng có thể nhận được có liên quan với nhau. 

    n  = 1, 2, 3, … 

    l  = 0, 1, 2, …, (n-1) 

    m  = 0,  1,  2, …,  l 
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Mỗi  hàm  sóng  thường  được  gọi  là  orbital    được  xác  định  bởi  tập  hợp  ba  số 

lượng  tử  và  được  ký  hiệu  bằng  n,1,m 

Ý nghĩa của các số lượng tử: 

- Số lượng tử chính n: 

+ Số lượng tử chính n xác định mức năng lượng electron trong nguyên tử theo 

công thức (1.16) nếu biểu diễn ra eV ta có công thức: 

     
2

6,13

n
En


   eV                            (1.17) 

Ứng với mỗi giá trị của n ta có một mức năng lượng, khi n càng lớn số En càng 

cao (càng gần 0). 

+ Mỗi giá trị của n ứng với một lớp electron như sau: 

  n     : 1  2  3  4 … 

  Lớp electron  : K  L  M  N … 

+ Kích thước mây electron: n càng lớn thì kích thước mây electron càng lớn và 

tốc độ mây electron càng loãng. 

- Số lượng tử orbital l: 

+  Số  lượng  tử  1  xác  định  mômen  động  lượng  (xung  lượng)  M  của  electron 

trong  mỗi orbital xác định. Cơ học lượng tử thiết lập được công thức tính như sau: 

   
2

)11(1
h

M 


                                         (1.18) 

Từ (1.18) rút ra các kết quả sau: 

* Độ lớn của mômen động lượng orbital chỉ có thể nhận những giá trị gián đoạn 

với những giá trị gián đoạn của l. 

* Mômen động lượng orbital (M) là một vectơ trong trục tọa độ x, y, z được ký 

hiệu bằng ba thành phần Mx, My, Mz. 

Cơ  học  lượng  tử  khẳng  định  không  thể  xác  định  chính  xác  đồng  thời  cả  ba 

thành phần, nghĩa là không xác định đầy đủ vectơ M mà chỉ xác định được độ lớn 


M  

và một trong ba hình chiếu đó. 

+ Mỗi lớp electron gồm một hoặc một số phân lớp, mỗi phân lớp electron trong 

lớp được đặc trưng bằng một giá trị của 1. Để ký hiệu các phân lớp electron người ra 

dùng các chữ sau: 

  1    :  0  1  2  3 

  Ký hiệu  :  s  p  d  f 

Muốn chỉ phân  lớp electron  thuộc  lớp nào người  ra viết  thêm hệ số có giá  trị 

bằng  n của lớp đó trước ký hiệu phân lớp. 
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Ví dụ:   2s  chỉ phân lớp 1 = 0 của lớp n = 2 

    3d  chỉ phân lớp 1 = 2 của lớp n = 3 

    ………………………………………… 

+ Hình dạng mây electron phụ thuộc vào số lượng tử l. 

Ví dụ: Mây electron s có dạng hình cầu, mây electron p có dạng hình khối số 8, 

mây electron d và f có dạng phức tạp hơn (hình 1.2) 

 

Hình 1.2. Hình dạng và sự định hướng của các mây electron s, p và d 

- Số lượng tử từ m: 

Mômen  động  lượng  của  electron  là  một  đại  lượng  vectơ.  Khi  hệ  (nguyên  tử) 

được đặt trong một từ trường ngoài, vectơ mômen động lượng của orbital trong cùng 

một phân lớp sẽ định hướng khác nhau. Trên  hình (1.3) trình bày các cách định hướng 

có thể có trong trường ngoài H của vectơ  mômen động lượng của 5 orbital d. Số cách 

định hướng bằng số các giá trị của m. 

 

Hình 1.3.  Những sự định hướng lượng tử của mômen động lượng trong trường ngoài H 
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Hình  chiếu  mômen  động  lượng  orbital  trên  trục  z  (Mz)  được  tính  bằng  công 

thức: 

   
2

h
mM z                                                     (1.19) 

Như  vậy  các  orbital  khác  nhau  có  Mz  khác  nhau  (có  m  khác  nhau)  sẽ  định 

hướng khác nhau trong không gian, m quyết định hướng của orbital   hay hướng của 

mây electron. 

Phân lớp    s    l = 0    m = 0        chỉ có một cách định hướng. 

Phân lớp    p    l = 1    m = -1, 0, +1   có 3 cách định hướng tương ứng px, pz, py. 

Phân lớp    d    l = 2    m = -2, -1, 0, +1, +2   có 5 cách định hướng tương ứng 

dxy, dyz,  222 ,
yxz

dd


,dzx. 

- Số lượng tử spin ms: 

Kết  quả  thực  nghiệm  quang  phổ  cho  thấy  ngoài  mômen  động  lượng  orbital, 

electron còn có mômen động lượng riêng là đặc trưng nội tại của hạt. Electron ngoài 

chuyển động quanh nhân còn quay quanh trục của mình, chuyển động này được gọi là 

chuyển động spin. Độ lớn của mômen động lượng spin được xác định bằng công thức: 

   
2

)1(
h

ssM s 


                                           (1.20) 

Trong đó: s = ½ và được gọi là số lượng tử spin. 

Số lượng tử spin xác định độ lớn của mômen động lượng spin là một đặc trưng 

cơ bản của hạt, với mỗi hạt s chỉ có một giá trị xác định. Như vậy 


sM  luôn luôn có 

một trị số không đổi. Vectơ 


sM  chỉ có  thể định hướng theo hai cách xác định trong 

không gian sao cho hình chiếu của nó lên trục z có giá trị bằng: 

     
2

h
mM ssz                                      (1.21) 

Trong đó: ms là số lượng tử hình chiếu mômen spin hay số lượng từ spin có thể 

nhận một trong hai giá trị +1/2 và -1/2. 

Tóm lại: Trạng thái chuyển động của electron trong nguyên tử có một electron 

duy nhất được xác định bởi giá trị của 4 đại lượng vật lý: 

- Năng lượng 

- Độ lớn của mômen động lượng orbital 

- Hình chiếu của mômen động lượng orbital 

- Hình chiếu của mômen động lượng spin 
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Trị số của 4 đại lượng vật lý này được xác định bởi trị số của 4 số lượng tử: n, l, 

m,  ms.  Các  số  lượng  tử  n,  l,  m  xuất  hiện  một  cách  tự  nhiên  khi  giải  phương  trình 

Schrodinger. 

5.2.3. Mây electron: 

Mây electron được quy ước là miền không gian gần hạt nhân nguyên tử, trong 

đó xác suất có mặt electron khoảng 90%, mỗi mây electron được xác định bằng một bề 

mặt gồm các điểm có mật độ xác suất bằng nhau. 

Khi giải phương trình Schrodinger người ra xác định được hàm sóng n,l,m. Mỗi 

hàm sóng này được gọi là một orbital nguyên tử (AO). Vậy orbital nguyên tử là một 

hàm sóng mô tả trạng thái chuyển động trong không gian (hay còn gọi là chuyển động 

orbital) của một electron trong nguyên tử. 

Khi biết n,l,m  tính được 
2

,, mln   tức  là  tìm được  mật độ  xác  suất  có  mặt  của 

electron  tại  những  điểm  khác  nhau  trong  không  gian,  từ  đó  xác  định  kích  thước  và 

hình  dạng  các  mây  electron ở  trạng  thái  đó.  Hình  dạng  và  kích  thước  mây  electron 

thuộc vào trạng thái orbital của electron tức là phụ thuộc vào 3 số lượng tử n, l, m. 

Hình dáng và sự định hướng các mây electron 1s, 2p, 3d được mô tả ở hình (1.2). 

6. NGUYÊN TỬ NHIỀU ELECTRON 

6.1 Mô hình về các hạt độc lập hay mô hình dạng hydro 

Khác với nguyên tử hydro, trong nguyên tử nhiều electron ngoài tương tác giữa 

electron với hạt nhân còn có  tương tác giữa các electron với nhau.Trong trường hợp 

này  rất khó xác định  lực đẩy giữa các electron nên phương  trình Schrodinger không 

thể giải chính xác được. Vì vậy người ta phải sử dụng một phương pháp giải gần đúng 

dựa trên một mô hình gần đúng thích hợp gọi là mô hình các hạt độc lập: 

Trong  trong nguyên  tử nhiều  electron,  mỗi electron chuyển  động độc  lập với 

các electron khác trong một trường trung bình có đối xứng cầu tạo bởi hạt nhân và các 

electron còn lại. 

Trên cơ sở đó người ta xét riêng từng electron và bằng phương pháp này người 

ta đã chuyển từ một bài toán N electron thành N bài toán 1 electron giống như trường 

hợp nguyên tử hydro. Nghĩa  là các orbital trong nguyên tử nhiều electron cũng được 

đặc trưng bằng các số lượng tử n, l, m, ms và có hình dạng tương tự như ở nguyên tử 

hydro, chỉ khác kích thước và năng lượng. 

6.2. Quy luật phân bố electron trong nguyên tử nhiều electron. 

6.2.1. Nguyên lý Pauli (1925) 

Trong một nguyên tử  không thể có hai electron giống nhau cả 4 số lượng tử.  

Theo nguyên  lý này, mỗi orbital nguyên  tử chỉ  có hai  electron có spin ngược 

nhau. Hai electron như vậy được gọi là ghép đôi. Nếu orbital mới chỉ có một electron 

thì electron này là độc thân. 
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Trong một phân lớp ứng với số lượng tử l có (21 + 1) ô lượng tử nên có tối đa 2 

(21+1) electron. Số electron tối đa của các phân lớp như sau: 

  Phân lớp    :   s  p  d  f 

  Số ô lượng tử             :  1  3  5  7 

  Số electron tối đa  :  2  6  10  14 

Mỗi  lớp ứng với  số  lượng  tử chính n,  có n phân  lớp. Mỗi phân  lớp có  tối đa 

2(21+1) electron nên số electron có tối đa trong cả lớp là: 

    





1

0

22)121(2
n

l

n                           (1.22) 

6.2.2. Nguyên lý vững bền 

Trong nguyên tử các electron chiếm lần lượt các orbital có năng lượng từ thấp 

đến cao. 

Bằng  phương  pháp  tính  và  phương  pháp  quang  phổ  nghiệm  người  ta  đã  xác 

định được thứ tự tăng dần năng lượng của các AO theo dãy sau: 

1s 2s  2p 3s   3p 4s   3d 4p  5s 4d   5p 6s   4f 5d   6p 7s   5f  6d 7p 

Dãy năng lượng này do nhà bác học Nga - Klechkoxski đề xuất theo một số quy tắc:   

          - Electron được điền trước tiên vào các orbital có giá trị (n+l) nhỏ.  

          - Nếu hai orbital cùng giá trị (n+l) thì electron sẽ điền vào orbital có l lớn trước. 

Khi dùng các kết quả trên vào việc xây dựng cấu hình electron của nguyên tử cần chú 

ý: Các orbital nd và orbital (n+l) s có năng lượng xấp xỉ nhau. 

6.2.3. Quy tắc Hund 

Trong một phân lớp các electron có khuynh hướng phân bố đều vào các ô lượng 

tử sao cho số electron độc thân là cực đại. 

Ví dụ:   N (z = 7)       1s2    2s2    2p3 

           

 

Kết  luận: Sự phân bố các electron  trong nguyên  tử  tuân  theo nguyên  lý Pauli 

nguyên lý vững bền và quy tắc Hund. 

6.2.4. Viết cấu hình electron của nguyên tử: 

Người ta có thể viết cấu hình electron của nguyên tử dưới dạng chữ hay dưới 

dạng ô lượng tử. Muốn viết cấu hình electron nguyên tử dưới dạng chữ cần biết: 

- Số electron trong nguyên tử (bằng z) 

- Thứ tự điền electron trong nguyên tử (nguyên lý vững bền) 

- Số electron nhiều nhất ở các phân lớp (nguyên lý Pauli). 

Muốn viết cầu hình electron nguyên tử dưới dạng ô lượng tử cần phải;- Viết cấu 

hình electron dưới dạng chữ. 

     



 

 

 

 

 

 

 

 
 

19

- Sau đó dựa vào cấu hình dạng chữ để viết dạng ô lượng tử và phải tuân theo 

quy tắc Hund. 

Câu hỏi và bài tập: 

1.1. Phát biểu hai định đề của Bohr. Hãy nêu những ưu điểm và hạn chế của 

thuyết Bohr về cấu tạo nguyên tử. 

1.2. Nội dung và biểu  thức của nguyên lý bất định Heisenberg. Áp dụng biểu 

thức Heisenberg hãy tính x hoặc v trong các trường hợp sau và cho nhận xét: 

Quả bóng bàn bay, biết m = 10g, x = 0,01mm 

Electron trong nguyên tử, biết  v = 106 m/s 

1.3. Nội dung của thuyết sóng vật chất và hệ thức De broglie. Tính bước sóng  

của sóng liên kết với: 

Chuyển động của một ô tô, khối lượng m = 1 tấn, tốc độ v = 100 km/h 

Chuyển động của electron trong nguyên tử với tốc độ v = 106 m/s. 

Cho nhận xét. 

1.4. Tại sao người ta nói phương trình Schrodinger là phương trình cơ bản của 

cơ học lượng tử ? Hãy cho biết khái niệm về hàm sóng  và ý nghĩa vật lý của 2. 

1.5. Viết phương trình Schorodinger đối với nguyên tử hydro. Giải thích các kí 

tự trong phương trình.  

1.6. Hãy viết những biểu thức tính năng lượng, momen động lượng, hình chiếu 

của  momen  động  lượng  (trên  một  phương  xác  định)  của  electron  trong  nguyên  tử 

hydro và cho biết ý nghĩa của các số lượng tử. 

1.7. Tính năng lượng mà nguyên tử hydro hấp thu khi electron chuyển từ trạng 

thái có n = 1 lên trạng thái có n = 2. 

1.8. Hãy cho biết hình dạng của các đám mây electron 2s; 2px; 3dxz; 3dx2-y2 và chỉ rõ 

đặc điểm của các đám mây đó. Sự khác nhau giữa các đám mây 3s và 2s; 3pz và 3py. 

1.9. Cho các orbital nguyên tử: 1s; 2s; 2px; 2py; 2pz. Hãy viết các ký hiệu AO 

tương ứng với các số lượng tử n,l,m. 

1.10. Hãy cho biết nội dung, ý nghĩa của nguyên lí vững bền và nguyên lí Pauli  

1.11. Phát biểu qui tắc Hund và nêu ý nghĩa của qui tắc này. 

1.12. Viết cấu hình electron của các nguyên tố có số thứ tự z = 28; 36; 37; 42; 

47; 53; 56.   

1.13. Giải thích vì sao  

O (z=8) có hóa trị 2 còn S (z=16) lại có các hóa trị 2,4,6. 

N (z=7) có hóa trị 3 còn P (z=15) lại có các hóa trị 3,5 

F (z=9) có hóa trị 1 còn Cl (z=17) lại có các hóa trị 1,3,5,7. 

1.14. Viết cấu hình electron của các ion: Cu+, Cu2+, Fe2+, Fe3+, Mn2+, Mn7+. 


