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MỞ ĐẦU 
 

Hóa lượng tử là một trong những lý thuyết cơ bản và không thể 
thiếu được trong mọi l ĩnh vực của hóa học. Hóa lương tử ứng dụng 
những kết quả của cơ học lượng tử để giải quyết các vấn đề của hóa 
học như cấu tạo nguyên tử, cấu tạo phân tử. Từ lý thuyết của cơ học 
lượng tử, các nhà Hóa học đã xây dựng cơ sở lý thuyết của Hóa 
lượng tử và những lý thuyết của Hóa lượng tử đã được ứng dụng để 
giải thích đúng đắn các quy luật của hóa học, góp phần giải quyết các 
vấn đề phức tạp trong hóa học vô cơ, hóa học hữu cơ, hóa học phân 
tích,…  

Trong những năm gần đây, nhờ sự phát triển mạnh của tin học, 
Hóa lượng tử không còn mang tính lý thuyết thuần túy mà đã có 
những ứng dụng quan trọng trong các lĩnh vực của hóa học, giúp các 
nhà hóa học thực nghiệm làm sáng tỏ nhiều cơ chế của phản ứng hóa 
học, tiên đoán các tính chất hóa lý, sinh học của các chất phức tạp, 
dự đoán các hướng phản ứng để từ đó xây dựng một hướng đi đúng 
và hiệu quả trong thực nghiệm hóa học. 

Với tầm quan trọng như vậy, Hóa lượng tử là một học phần bắt 
buộc đối với sinh viên ngành Hóa (Cử nhân Sư phạm và Cử nhân 
Khoa học). Do vậy, chúng tôi biên soạn giáo trình Hóa lượng tử để 
giúp cho sinh viên tham khảo trong quá trình học tập học phần này. 

Mặc dù đã có nhiều cố gắng trong biên soạn, nhưng giáo trình 
chắc chắn không tránh khỏi những thiếu sót, rất mong nhận được 
những ý kiến đóng góp của các bạn sinh viên, các thầy cô giáo để 
giáo trình được hoàn thiện hơn. 
  



5 

MỤC LỤC 

 

Më ®Çu ...................................................................................  3 

Ch−¬ng 1. Mét sè m« h×nh nguyªn tö tr−íc c¬ häc l−îng tö .....  9 

1.1. Kh¸i niÖm nguyªn tö .......................................................  9 

1.2. M« h×nh nguyªn tö cña Thomson ...................................  12 

1.3. M« h×nh nguyªn tö cña Rutherford .................................  13 

1.4. Phæ nguyªn tö .................................................................  14 

1.5. ThuyÕt l−îng tö Planck ...................................................  16 

1.6. M« h×nh nguyªn tö cña Bohr ..........................................  19 

1.7. M« h×nh nguyªn tö cña Sommerfeld ...............................  24 

C©u hái vµ bµi tËp ...................................................................  27 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 1 ..................................................  28 

Ch−¬ng 2. §¹i c−¬ng vÒ c¬ häc l−îng tö ............................  29 

2.1. TÝnh chÊt sãng - h¹t cña ¸nh s¸ng ...................................  29 

2.2. TÝnh chÊt sãng - h¹t cña h¹t vËt chÊt...............................  32 

2.3. Nguyªn lý bÊt ®Þnh Heizenberg ......................................  33 

2.4. Sù kh¸c nhau gi÷a c¬ häc cæ ®iÓn vµ c¬ häc l−îng tö ....  36 

C©u hái vµ bµi tËp ...................................................................  37 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 2 ..................................................  38 

Ch−¬ng 3. To¸n tö vµ hÖ hµm .............................................  39 

3.1. To¸n tö ............................................................................  39 

3.2. To¸n tö tuyÕn tÝnh ...........................................................  40 

3.3. Mét sè kh¸i niÖm vÒ c¸c hÖ hµm ....................................  43 

3.4. To¸n tö tuyÕn tÝnh tù liªn hîp (to¸n tö Hermite) ............  45 

C©u hái vµ bµi tËp ...................................................................  47 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 3 ..................................................  49 

Ch−¬ng 4. HÖ tiªn ®Ò cña c¬ häc l−îng tö .........................  50 

4.1. Tiªn ®Ò vÒ hµm sãng (tiªn ®Ò 1). Nguyªn lý chång chÊt 
c¸c tr¹ng th¸i ..........................................................................  50 



6 

4.2. Tiªn ®Ò vÒ to¸n tö (tiªn ®Ò 2) ..........................................  51 

4.3. Tiªn ®Ò vÒ trÞ riªng vµ ®¹i l−îng ®o ®−îc .......................  53 

4.4. §iÒu kiÖn ®Ó hai ®¹i l−îng vËt lý cã gi¸ trÞ x¸c ®Þnh 
®ång thêi trong mét tr¹ng th¸i ...............................................  54 

4.5. Tiªn ®Ò vÒ ph−¬ng tr×nh Schrodinger - Tr¹ng th¸i dõng .  56 

4.6. Mét sè bµi to¸n øng dông ...............................................  58 

C©u hái vµ bµi tËp ..................................................................  69 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng4 ..................................................  72 

Ch−¬ng 5. Tr−êng xuyªn t©m vµ nguyªn tö Hidro ..........  73 

5.1. Tr−êng xuyªn t©m vµ hÖ to¹ ®é cÇu ................................  73 

5.2. Bµi to¸n nguyªn tö hidro vµ ion gièng hidro ..................  75 

C©u hái vµ bµi tËp ..................................................................  102 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 5 .................................................  105 

Ch−¬ng 6. Nguyªn tö nhiÒu electron .................................  106 

6.1. Ph−¬ng tr×nh Schrodinger cña nguyªn tö nhiÒu electron  106 

6.2. HÖ c¸c h¹t ®éc lËp vµ ®ång nhÊt - Nguyªn lý lo¹i trõ 
Pauli .......................................................................................  106 

6.3. Ph−¬ng ph¸p tr−êng tù hîp Hartree gi¶i bµi to¸n 
nguyªn tö nhiÒu electron .......................................................  110 

6.4. Ph−¬ng ph¸p biÕn ph©n ...................................................  112 

6.5. Orbital nguyªn tö nhiÒu electron, orbital Slater vµ 
Gauss 117 

6.6. C¸c møc n¨ng l−îng cña nguyªn tö nhiÒu electron. Qui 
t¾c Klechkovski. CÊu h×nh electron cña nguyªn tö ................  119 

6.7. Sù biÕn thiªn tuÇn hoµn mét sè tÝnh chÊt cña c¸c 
nguyªn tè ho¸ häc ..................................................................  124 

6.8. §é ©m ®iÖn .....................................................................  128 

6.9. Sè h¹ng nguyªn tö ..........................................................  131 

6.10. Quang phæ cña nguyªn tö nhiÒu electron .....................  140 

C©u hái vµ bµi tËp ..................................................................  146 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 6 .................................................  147 



7 

Ch−¬ng 7. Kh¸i qu¸t vÒ sù kh¶o s¸t ph©n tö b»ng c¬ häc 

l−îng tö .................................................................................  149 

7.1. Qu¸ tr×nh ph¸t triÓn c¸c thuyÕt vÒ cÊu t¹o ph©n tö vµ 
liªn kÕt ho¸ häc ......................................................................  149 

7.2. Lý thuyÕt c¬ häc l−îng tö vÒ liªn kÕt ho¸ häc ................  153 

7.3. Hµm sãng vµ n¨ng l−îng electron cña ph©n tö ...............  155 

7.4. PhÐp tÝnh biÕn ph©n .........................................................  155 

Ch−¬ng 8. ThuyÕt liªn kÕt ho¸ trÞ (VB) .............................  159 

8.1. Ph−¬ng ph¸p VB gi¶i bµi to¸n ph©n tö H2 ......................  159 

8.2. Ph−¬ng ph¸p VB vµ ph©n tö nhiÒu nguyªn tö .................  166 

8.3. Sù lai ho¸ c¸c orbital nguyªn tö ......................................  170 

8.4. M« h×nh sù ®Èy cÆp electron vá hãa trÞ (VSEPR) vµ 
h×nh häc ph©n tö .....................................................................  180 

8.5. ThuyÕt VB víi sù céng h−ëng ........................................  184 

8.6. C«ng thøc v¹ch ho¸ trÞ. Thµnh c«ng vµ h¹n chÕ cña 
thuyÕt VB ...............................................................................  186 

C©u hái vµ bµi tËp ...................................................................  187 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 7, 8 ..............................................  188 

Ch−¬ng 9. ThuyÕt orbital ph©n tö (MO) ...........................  190 

9.1. Nh÷ng luËn ®iÓm c¬ b¶n cña thuyÕt MO ........................  190 

9.2. Gi¶i bµi to¸n ion ph©n tö H2+ b»ng ph−¬ng ph¸p MO - 
LCAO .....................................................................................  191 

9.3. Sù tæ hîp c¸c AO t¹o c¸c MO ........................................  198 

9.4. ThuyÕt MO vµ ph©n tö hai nguyªn tö ®ång h¹ch ............  200 

9.5. Phæ hÊp thô ph©n tö, quang phæ electron vµ n¨ng l−îng 
c¸c MO ...................................................................................  204 

9.6. Ph©n tö hai nguyªn tö dÞ h¹ch AB ...................................  206 

9.7. ThuyÕt MO vµ liªn kÕt cho nhËn.....................................  209 

9.8. ThuyÕt MO vµ ph©n tö nhiÒu nguyªn tö .........................  209 

9.9. ChuyÓn MO kh«ng ®Þnh c− thµnh MO ®Þnh c− ..............  215 

9.10. ThuyÕt MO vµ c¸c m« h×nh kh¸c nhau vÒ liªn kÕt .......  217 



8 

C©u hái vµ bµi tËp ..................................................................  220 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 9 .................................................  222 

Ch−¬ng 10. Ph−¬ng ph¸p MO - HÜckel vµ hÖ electron ππππ 

kh«ng ®Þnh c− .......................................................................  224 

10.1. Sù gÇn ®óng electron ππππ .................................................  224 

10.2. ¸p dông ph−¬ng ph¸p MO - Huckel kh¶o s¸t c¸c ph©n 
tö liªn hîp ..............................................................................  226 

10.3. ¸p dông ph−¬ng ph¸p MO-Huckel cho ph©n tö liªn 
hîp m¹ch vßng .......................................................................  232 

10.4. Ph−¬ng ph¸p MO-Huckel víi c¸c hîp chÊt dÞ nguyªn 
tè ............................................................................................  239 

10.5. Gi¶n ®å ph©n tö ππππ .........................................................  240 

10.6. Qui t¾c Huckel vÒ tÝnh th¬m .........................................  244 

C©u hái vµ bµi tËp ..................................................................  245 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 10 ...............................................  247 

Ch−¬ng 11. Liªn kÕt trong phøc chÊt ................................  248 

11.1. Kh¸i niÖm vÒ phøc chÊt ................................................  248 

11.2. øng dông cña phøc chÊt ................................................  249 

11.3. C¸c thuyÕt vÒ liªn kÕt trong phøc chÊt..........................  250 

11.4. ThuyÕt VB ....................................................................  251 

11.5. ThuyÕt tr−êng phèi tö ...................................................  254 

11.6. §Þnh lý Jahn - Teller .....................................................  262 

11.7. Ph−¬ng ph¸p MO - LCAO cho phøc chÊt.....................  264 

C©u hái vµ bµi tËp ..................................................................  275 

Tµi liÖu tham kh¶o ch−¬ng 11 ...............................................  277 

Tµi liÖu tham kh¶o .................................................................  278 

 

 

 

  


