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知识点串讲 习题讲解

Tips

• Rule 1. Generally in chemistry, energy is the most essential
principle.

• Rule 2. Electrons are smarter than humanity.
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知识点串讲 习题讲解

原子结构

1 Ψ, |Ψ|2;
2 Bohr 模型;
3 Schödinger 方程;
4 量子数;
5 排布原理: 能量最低原理, Pauli 不相容原理, Hund 规则.
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原子结构

1 原子半径;
2 电离能;
3 电子亲和能;
4 电负性.
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分子结构

• 分子结构 (XeF2, [Co(en)3]3+);
• 离域 π 键 (环戊二烯负离子, Π6

5);
• 分子轨道: 能量相近原理, 最大重叠原理, 对称匹配原理;
• 分子轨道的数量, 电子排布式, 磁性.
• 电子数 >14: σ, π, π∗, σ∗;
• 电子数 <14: π, σ, π∗, σ∗;
• 氢键与 van der Waals 力.
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分子结构

• 硼氢化合物.
氢原子守恒：s + x = m
B 的价电子守恒：s + 2t + 2y + x = 2n
B 的价轨道守恒：2s + 3t + 2y + x = 3n


x = m − s
t = n − s
y = s − 1

2m

• B6H10(4220).
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晶体

• Bravais 格子 (14 种);
• 带心型式: 简单 (1)，底心 (2)，体心 (2)，面心 (4).
• 晶体类型: 金属 (Po)，离子 (ZnS)，分子 (CO2)，原子

(SiO2).
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金属晶体

• 金属键与电子气理论;
• 六方密堆积 (hcp)(ABAB. . . , 74.05%, 12)(Zn, Ti, Mg);
• 面心立方密堆积 (ccp)(ABCABC. . . , 74.05%, 12)(Cu, Ag,

Au, Ni);
• 简单立方堆积 (52%, 6)(Po);
• 体心立方堆积 (68%, 8)(Na, K);
• 能带理论: 类比 MO Theory. Eg .
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离子晶体

• NaCl, CsCl, 立方 ZnS, 六方 ZnS, CaF2;
• 晶格能: 气态离子形成离子化合物.
• 离子极化:
• 正离子: 电荷越大，半径越小，极化能力越强;
• 负离子：电荷越大，半径越大，变形性越强;
• 18+2>18>9∼17>8;
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分子晶体, 原子晶体

• 分子晶体: 熔沸点低, 硬度小.(reasons?)
• 原子晶体: 共价键;
• 石墨与离域 π 键.
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配合物

• 常见配体: C2O2−
4 , en, EDTA, CN−;

• 命名规则:
• 先无机后有机;
• 先带电后不带电;
• 配位原子的字母顺序.

• 例: [Co(NH3)5(H2O)]Cl3
• 磁矩:

µ =
√

n(n + 2)
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配合物: 价键理论

• 内轨 & 外轨: (Fe3+);
• 特殊杂化: dsp2, d4s(三角双锥互变异构);
• 稳定性: 内轨 > 外轨.
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配合物: 晶体场理论

• 不考虑价键作用，简并 d 轨道发生分裂.
• CFSE;

• 强场 (低自旋), 弱场 (高自旋).
• 判定条件: ∆,P.
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配合物: 晶体场理论

• ∆ 与什么有关?
• 中心体：Z, n.
• 配体：∆sq > ∆o > ∆t , 光谱化学序列.

• Jahn-Teller 效应：八面体畸变；
• 判断配合物颜色.
• 不足：没有考虑共价成分.
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习题 1 答案

D D A C B C
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习题 2
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B B A B A B C D A
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习题 3
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习题 3 答案

低 d2sp3 高 sp3d2
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硼氢化合物

参考 Greenwood: Page 247∼249.
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感谢聆听.

钱院学辅 & 少学组 Qian Xuesen Honor College, Xi’an Jiaotong University
物质结构与性质无机篇复习讲座 25 / 25


	知识点串讲
	习题讲解

