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Cho: H= 1,0; Li = 6,9; C = 12,0; N= 14,0; O = 16,0; Al = 27,0; P = 31,0; S = 32,0; CI = 35,5; Ni = 58,7;

Zn = 65,38; 1 = 126,9; F = 96485 C mol¹; h = 6,626×10-34 J s; me = 9,10×10-31 kg; 0 °C = 273 К;

NA = 6,022×1023 mol-1; R= 8,314 JK-¹ mol-¹ = 0,082 L atm K-¹ mol¹; 1 A = 10-10 m; 1 pm = 10-12 m.
Kí hiệu: s: rắn; : lỏng; g: khí; aq: dung dịch nước; MO: orbital phân tử; HOMO: orbital phân tử bị chiểm

có năng lượng cao nhất; LUMO: orbital phân tử chưa bị chiếm có năng lượng thấp nhất.

Câu I (3,0 điểm) Tìm hiểu về carbon dioxide và khí nhà kính

Carbon dioxide (CO2) đóng vai trò quan trọng trong các quá trình tự nhiên và có ứng dụng rộng rãi trong

nhiều lĩnh vực đời sống. CO2 cũng được biết tới là tác nhân chính gây nên hiệu ứng nhà kính.

1. Xét phân tử CO2 có cấu trúc thẳng, đối xứng, chứa hai liên kết đôi. Mô hình hạt chuyễn động tự do trong
hộp thế một chiều được sử dụng để tính gần đúng năng lượng các electron (các electron tham gia hình thành

liên kết π trong liên kết đôi) của phân tử CO2. Theo mô hình này, các mức năng lượng (En) được tính theo

công thức:

n²h²
E =

8mL

trong đó: n là số lượng tử (n = 1, 2, 3, ....); h là hằng số Planck; me là khối lượng của electron; L là chiều

rộng của hộp thế, coi bằng độ dài liên kết C-O (dco).

a) Vẽ giản đồ năng lượng và sơ đồ điền các electron cho phân tử CO2 theo mô hình trên.

b) Tính tổng năng lượng (theo J) các electron ở trạng thái cơ bản của phân từ CO2. Cho biết: dco =1,162 A.
2. Xét sự tạo thành các MO của CO2 từ các orbital hóa trị của nguyên tử C và hai nguyên tử O (kí hiệu là

Oa và Ob). Sử dụng giản đồ MO được cho ở Hình 1.1 để trả lời các câu hỏi phân I.2.

a) So sánh (có giải thích) độ dài liên kết C-O trong E C CO2

phân tử CO2 và trong ion CO₂

b) Lập luận để chỉ ra MO nào trong số các MO được kí

hiệu từ MO-1 tới MO-6 (không theo thứ tự mức năng lượng)

dưới đây phù hợp với HOMO và LUMO của phân tử CO2.
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3. Ngoài CO2, một số khí khác cũng gây nên hiệu ứng

nhà kính, trong đó có methane (CH4). Chỉ số GWP
(Global Warming Potential) của một khí thường được sử

Hình 1.1: Giản đồ MO của CO₂; các mức năng

lượng tương ứng 2s, 2p của Oa và O, là bằng nhau

dụng để đánh giả mức độ gây hiệu ứng nhà kính của 1 tấn khí đó so với ảnh hưởng của 1 tấn CO2 trong

cùng một khoảng thời gian (thường là 100 năm). Giá trị GWP càng lớn, mức độ gây hiệu ứng nhà kính của

khí càng cao. GWP (trong 100 năm) của CO2 và CH4 tương ứng là 1,0 và 25,0. Hãy tính tỉ lệ giữa mức độ

gây hiệu ứng nhà kính của việc thải trực tiếp CH4 (từ sự phân giải kị khí của các chất hữu cơ) vào môi
trường so với việc đốt cháy hoàn toàn chính lượng CH4 đó. Bỏ qua ảnh hưởng của hơi nước.
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