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MO DAU
1. Ly do chon dé tai

Nudc 14 ddi tuong nghién ctiu ctia khoa hoc lién nganh Ly, Hoa,
Sinh ... Nghién cifu vé& nuéc thu hiit dudc su quan tim dic biét clia cac
nha khoa hoc va da dat dugc nhiéu thanh tyu quan trong. Tuy nhién,
chiing ta vin con chua hiéu diy di va thiu ddo mot sb dic tinh dong
luc hoc phi tuyén ctia né.

Mo phéng dong Iuc hoc phan ti thuc hién nim 1974 cho thiy, c6
su dong ton tai clia hai loai dao dong trong nudc 16ng: Am nhanh véi
van tdc 3050 m/s va am thuong (1500 m/s). Hang loat nghién ciu thuc
nghiém dudc tién hanh cho phép quan sit su lan truyén ctia hai loai
dao dong mat do trén. Sy ton tai clia hai nhdnh nay da dugc ly giai
hoic bang ly thuyét nhét ¢§ dién hodc bang mod hinh tuong tic giita
hai nhanh. M6 hinh nhét ¢& dién cho ring, khi tin s6 dao dong mat do
Q > 1/7p, su hinh thanh hay phé v& lién két hidro hau nhu khong thé
x4y ra. CAu tric ctia nudc 16ng 6n dinh giéng nhu & trang thai bing, cho
phép hai loai dao dong mat do lan truyén. M6 hinh tuong tac gitta hai
nhanh cho ring, su tuong tic gitta cac kich thich c¢6 tan sb phu thudc
tuyén tinh vao véc to séng va céc kich thich ctia nhanh khong tan sic
dan dén sy ton tai cia 4am nhanh va 4m thudng. M6 hinh nay con dua ra
biéu thiic tan sic clia hai nhanh dua trén két qua thuc nghiém c6 chita
hé s6 tuong tac B(Q) gitta chiing. Mic du cdc nha khoa hoc da rét cb
gang tap trung nghién ciu, nhung ngudn gbc ctia 4m nhanh, do rong
dai phd va co ché phan tich cia hai loai dao dong mat do trén van con
12 4n sd.

Khi do dién mdi ctia nudc theo nhiét do trong dai tan s6 dudi
1 MHz, Sherman va Uriber (2011) phat hién thiy su ton tai cia diém

dfmg nhiét tai tan sb6 @;, =~ 3000 Hz. Cho dén nay, cd ché vi md cia su



tan sic d6 van con chua dugc hiéu ddy di. Ngoai ra, su phu thudc vao
tan s ctia dd dan dién dung dich dién phan trong dai GHz di dudgc xic
dinh (2014) dua trén su két hop ly thuyét Debye-Drude va két qua thuc
nghiém. Tuy nhién, nghién ctiu vé cd ché vi mo clia su tdn sic trén van
chua dugc quan tim nhiéu.

Déi véi dung dich dién phin lodng, cdc hién tuong dién dong luc
hoc lién quan dén tuong tac véi dién trudng tinh thé hién dic tinh tuyén
tinh va dugc nghién ctiu kha ki ludng. Tuy nhién, dbi véi dung dich dién
phan ndng do cao, cdc hién tugng dién dong luc hoc tinh thé hién dic
tinh phi tuyén. Co ché vi md ctia cac hién tuong dién dong luc hoc phi
tuyén d6 van con chua dudc hiéu thiu ddo.

R6 rang con nhiéu vén dé vé& dong hoc phi tuyén ctia nuée lién quan
dén tuong tic giita nudc 16ng va dién tif trudng can phai dugc nghién
cttu thém. Nham gép phan lam rd hon co ché vi md clia mot mot sb
dac tinh dong luc hoc phuc tap cia hé nuée, ching t6i chon “Nghién
ctitu mot s6 vin dé dong luc hoc vi mé chia nude” 1a dé tai nghién

cuu trong luédn an nay.

2. Muc tiéu, d6i tugng va pham vi nghién ciru

Luan 4n tap trung nghién cdu mot sé van dé dong luc hoc vi md
ctia nuéc lién quan dén tuong tac gitta nudc 16ng va dién tir trudng, cu
thé nhu sau:

e Xay dung mo hinh ly thuyét mé ta su tan sic cia dao dong tap
thé trong nudc 16ng & dai tan s6 THz va lam sang té co ché dong
luc hoc vi mo lién quan.

e Dua ra md hinh mo ta sy tdn sic cta dién moi nuée & dudi 1

MHz va lam 16 co ché din dén su ton tai ctia diém dang nhiét.
e Phat trién Iy thuyét mo ta su phu thudc do din dién riéng trong
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vung vi song ctia dung dich dién phan vao tan s6 va lam 16 co

ché dién dong luc hoc cuaa nd.

e Nghién ctiu su giam phi tuyén ctia dién mdi va su ting phi tuyén
do dan dién riéng ctia dung dich dién phan khi dit trong dién
trudng tinh.

Hy vong nghién ctiu ctia ching t6i c6 nhitng déong gép nhit dinh dé
thic ddy cac nghién ciiu mot s6 loai tuong tac trong hé héa hoc va sinh
hoc.

3. Phuong phap nghién ciru

Chiing tdi st dung két hop cac phuong phap nhu hiéu chinh céc 1y
thuyét da st dung trong vt ly chit ran, mo hinh héa, tinh s6, thong ké,

tuong tu héa, phan tich sb liéu...

4. Cau truc luan an

Bén canh cdc phin mé dau, két luan va tai liéu trich dan, luan 4n
dudc phan thanh 4 chuong:

Chuong 1: Ddc tinh phiic tap cia nudc

Chuong 2: Mt sé diic tinh ddng luc hoc ciia nudc long

Chuong 3: Pién dong luc hoc vi song cua dung dich dién phdn

Chueng 4: Tinh dién hoc phi tuyén ciia dung dich dién phdn



Chuong 1

PAC TINH PHUC TAP CUA NUGC

Trong chuong nay, ching t6i c¢b ging hé théng lai cic nodi dung lién
quan dén cAu tric va mot s dic tinh phiic tap ctia nude va cac dung

dich nu6c nham tim ra cdc van dé c6 thé tiép tuc nghién ciiu.

1.1 Pic tinh bat thuong ciia nuéc

Theo s6 liéu théng ké, nudc c6 khoang 72 dic tinh bat thudng.
Nhiing dic tinh nay lién quan dén céc tinh chit doc ddo ctia lién két

hydro, cAu tric phan ti nhd, su phan cuc phan t...

1.2 Dién moi caa nude

C6 kh4 nhiéu sb liéu thuc nghiém vé dién moi clia nu6e trong dai
tan s6 tit MHz dén THz, dugc do dac bing cac ki thuét khac nhau. Mot
s6 md hinh ban thuc nghiém mo ta su tan sac cta dién moi da dugc dé
xut. Mot trong cac mo6 hinh dugc biét dén nhiéu nhit d6 12 mo hinh
Debye, mo ta su tan sic dién moi trong d6 bd qua su tudng tic gitta cac
ludng cuc. Thuc té, ludn ton tai tuong tic gilta cac ludng cuc. Vi vay,
dé mo ta chinh x4c hon sy tan sic dién moi, ngudi ta phai hiéu chinh ly
thuyét Debye bang cach dua thém vao cac thong sd thuc nghiém nhu
mo hinh Cole-Cole, Cole-Davidson va Havriliak-Negami. Co ché dién
dong luc hoc vi md va ciu triic vi mo ctia nudc dudc thay ré dua vao
thong tin ma cac hé thic tan sic nay dem lai. Co ché dong luc hoc vi
mo lién quan dén sy tan sic dién moi ctia nuée va dung dich nuéc van

dang dudc cac nha khoa hoc tap trung nghién cifu bang nhiéu cich tiép



can khéc nhau vé6i nhiing két qua khd bt ngd va thi vi.

1.3 So bd vé dong hrc hoc vi mé ctia nude

Do cic phan ti nuéc lién két véi nhau bang lién két hydro, chuyén
dong clia cac hat trong nudc mang tinh tap thé€ bén canh chuyén dong
khuéch tdn. Chuyén dong khuéch tan kha phic tap, bao gdm khuéch
tan quay va khuéch tdn nhay.

Céc phan t nuéc phan cuc manh nén c6 thé€ coi nuéc nhu mot
plasma chua cation H*9 va anion O~2% (§ - d0 16n dién tich). Céc hat
mang dién trong nu6c khi dao dong c6 thé biic xa ra dién trudng. Dién
trudng nay tuong tic v6i séng vat chit trong hé 1am nudc c6 nhiing dic
tinh phic tap. St dung 1y thuyét vé plasma, plasmon, Phonon Polariton
(PP) c6 thé gitip chiing ta hi€u rd hon céc dic tinh dong luc hoc vi mo
cua hé.



Chuong 2

MOT SO PAC TINH PONG LUC HOC CUA NUGC LONG

Trong chuong ndy, chiing toi nghién ciu co ché vi mo lién quan
dén su tan sic ctia 4m thudng va am nhanh trong nudc trén co s ly
thuyét PP. Ngoai ra, chiing t6i phat trién mo hinh ly thuyét don gian
véi hai d6i s6 phan biét, mo ta su tan sic dién modi nudc 16ng & tan sb
thip va lam sang té co ché din dén su tn tai cia diém déang nhiét trong
phd dién moi. Noi dung ctia chuong dudc cong bd trong bai bdo (2) va

(4) trong danh muc céc bai bdo lién quan dén luan 4n.

2.1 Mo hinh PP hiéu chinh

DPong luc hoc nudc lién quan mat thiét v6i dao dong clia cac phan
tlt, chuyén dong khuéch tan, tuong tic giita cic phan t, sy hinh thanh
va dt gy lién két hydro. Khi tan s6 dao dong 16n hon tan s6 Frenkel
®r = 1/7F, chu tric nudc 16ng 6n dinh nhu & trang thai dong bing va
do d6 sé ton tai phonon trong hé. Vi nudc c6 thé xem nhu mot plasma
nén cac ludng cuc nudc dao dong cé thé phat ra séng dién tir tan sb
® c6 THz véi buée song ¢ 10 um. Séng dién ti ndi tai tuong tac véi
cdc phonon ngang din dén sy ton tai cia nhanh ning ludng cao tan sic
manh va nhanh ning lugng thip hiu nhu khong tan sic, tuan theo ly
thuyét PP

2 2
QL(Q)= %{%Qz + o [
ool

o]

2
C,
0 +oh ) -4 @k,
2.1)



Vil €.1 la hﬁng s6 dién mdi & tan s cao, wr; va wr; lan luct 1a tin
s6 cong hudng doc va ngang, Q - véc to song va cg - van téc anh sang

trong chan khong.

2.2 Cic két qua thu dude tir mé hinh PP hiéu
chinh
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Hinh 2.1. Su phu thudc ctia ning ludng dao dong mat do tap thé trong
nué6c 16ng theo Q: Nhanh lién nét phia trén - Am nhanh; Nhanh lién nét
dudi - am thuong; Pudng chim gach - phonon ngang c6 tan sd wr;;
ChAm hinh tron va hinh thoi - sb liéu thuc nghiém.

MBS hinh PP hiéu chinh mé ta kha t6t su tan sic cta hai nhanh dao
dong tap thé lan truyén trong nudc, dao dong lan truyén vé6i van toc
ve /& 3050 m/s khi Q 16n va vy ~ 1500 m/s khi Q nho, phu hop véi dit
liéu thyc nghiém (hinh . Theo ly thuyét PP, ving phd tng véi su
ton tai hai nhanh 12 tif @F cho tdi tan s6 Debye @wp ~ 40 meV. Ngoai
ra, ciing dé dang chi ra dudc ving véc to séng ting vdi dai phd cta 2
nhénh tit Qp t6i Op (¢d 0.4 A~! t6i 1.2 A~! & nhiét do phong). Ting
nhiét do T kéo wr ting theo. Do do, dai phd trén sé thu hep hon khi
ting nhiét do. Dua vao ly thuyét PP, chiing t6i du doan phd ning lugng

ctia nude c¢6 viing cAm nim gitta tan s6 w7 va @y ;.



Su chuyén tir trang thai ¢6 cAu tric gibng nhu chit 1éng sang trang
thai c6 ciu triic giébng nhu bing dién ra tai tin sd wp dan dén sy thay
ddi mot loat céac thong s6 dong luc hoc clia nuée. Dudi tan s6 @p, mo
dun ngang bang khong. Khi nuéc & trang thai cé cu tric giéng bing,
su xuit hién hai nhanh dao dong 4m 14 minh chiing cho su xuit hién
md dun tin s6 thip va mo dun tan sb cao, G,, = pgv2 va M,, = pdv% (pa
- khéi lugng riéng ctia nude). Trong mo hinh, dd nhét clia nudc & tin
sO thAp va cao, Ny = G,y Tr va Ny = M,,Tr, ¢6 thé dé dang udc lugng
dugc.

Dua vao biéu thifc tin sic va hé thic Lyddane- Sachs-Teller, chiing
t0i ciing xdc dinh duge dién moi nudc €. = c? /v; ~ 5.46 & tan s6
cd 10 THz va & ~ 8.05 tai tan s6 1 THz. Tan s6 thay ddi lam dién
mdi thay d6i 12 minh chiing cho sy tuong quan gitta dao dong am va
dao dong dién trong nuéc 16ng. Su lan truyén dao dong mat do tap thé
trong nudc 1am cho su phan bd electron xung quanh nguyén tit hydro
va oxi bién d&i mot cach tuan hoan. Do d6, su phan cuc clia cic ludng

cuc thay ddi va lam dién méi nudc phu thudc vao tan sb.
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Hinh 2.2. Vin tbc pha - dudng dit nét va van tdc nhém - dudng chAm
ddi véi nhanh tan sb cao; Van téc pha - dudng chim gach va van toc
nhom - dudng lién nét dbi véi nhanh Am tan sb thép.

Van tdc pha nhém va pha ctia dao dong tap thé ing v6i am nhanh
xdc dinh bdi ver(Q) = 9% v (0) = 2L Vi v (0) = v (Q~
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3050 m/s & diéu kién phong (hinh , chiing t6i doan rang dao dong
mat do tan s6 cao dng vSi véc to séng 16n c6 thé thuc hién chic ning
lan truyén thong tin trong té bao séng. Ngoai ra van téc pha va nhém
ctiia nhanh am thuong cling dugce xac dinh theo cach tuong tu.

2.3 MO0 hinh vi mo ve dién moi tan so thap

Chiing t6i xdy dung mot mo hinh Iy thuyét mo ta su tdn sic dién
moi nudc 16ng & dai tan sb thip gdm hai dbi sb phan biét. Dbi s6 thi
nhét lién quan dén su phan cuc cia cic ludng cuc trong dién trudng,
phu thudc vao 7. Do nhiéu nhiét lam cac ludng cuc khé phéan cuc. Khi

nhiét d6 cang ting, gid tri clia thanh phan nay cang giam. Chung tdi

cho ring
To—T,
&aip(T) = Diexp(V17—) + Peey (22)
l

Vi Peo, D1 VA Uy 12 cic hing sb, T; = 273K, va Ty = 293K 1a nhiét
dd phong. Pbi sb thit hai lién quan dén chuyén dong clia cic cip ion
dudc tao ra tir hiéu tng Maxwell-Wagner-Sillars di vé cic dién cuc,
phu thudc ca vao T va tan sb dién trudng ®

Emn((l),T) :Bi(,n(T)exp[—ﬁi,,n(T)a)]. (2.3)

Trong biéu thiic (2.3, ching t6i cho ring

To—T;
Bion(T) = Olion + Gi()nexp(_nionil)
T-T;

Io—-T;

ﬁion (T> = djon + bion ﬁ?



Clions Bions Mion» Gion> VA bjop, déu 12 hing s6. Su xuét hién ctia By, (T)
va Bion(T) trong €q,n(@,T) thé hién su gidm do pH khi ting 7', va do
d6, thanh phan dién mdi nay ciing gidm theo.

Biéu thifc dién moi & dai tin sb thip c6 dang

£(0,T) = ¢€4ip(T) + &ion(®,T). (2.4)

Dua vao ly thuyét chung vé diém déng nhiét va s6 liéu thuc nghiém,
moi hing s6 trong biéu thiic (2.4) hoan toan dugc xac dinh.

2.4 Piém dang nhiét va ce ché dong luc hoc vi md
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Hinh 2.3. Sy tan sic ctia £(, T) trong mo hinh.

Biéu thiic €(w,T) c6 gia tri gidm khi ting tan sd va ngugc lai tai
mot nhiét do xac dinh. Ngoai ra, md hinh thé hién sy ton tai clia diém
dang nhiét & tan sd w;, gidng nhu da quan sat trong thuc nghiém véi
d6 thing gidng kha nhé (hinh [2.3]va2.4). Khi ting T, thanh phan thi
nhét trong ham dién moi ting trong khi thanh phan thi hai giam & dudi
tan sd wj, va ngugc lai & trén gia tri ;. Tai w;y,, hai thanh phﬁn nay

bu trir 14n nhau din dén sy ton tai cia diém dang nhiét.
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Hinh 2.4. Dién mdi trong m6 hinh tai 301K (lién nét) va 313K (dtt
nét) va di liéu thuc nghiém (chAm hinh thoi va vuong).

2.5 Piém dang nhiét va hiéu dng van’t Hoff

Tai di€ém dang nhiét, hé & trang thdi cn bing nhiét va tun theo
phuong trinh van’t Hoff AG,y,ii = —RTInK,qi1 (AGeguir - A0 bién thién

&qi (T) pY s
sfuigw,T)‘ bPuong van’t

nang lugng tu do) véi hé sb6 can bﬁng Kequii =
Hoff 1a dd thi ham

AGequil . AI—quuil . ASequil

2.5
RT RT R 25)

y(l/T) - anequil =

trong A6 AH,gui; va ASeqyir 14n lugt 1a do bién thién enthalpy va entropy.
Vi dudng van’t Hoff 12 dudng thang (hinh nén AH,,,; khong phu
thudc vao T, titc hé & trang thai cAn bang nhiét, din dén su ton tai
ctia diém dang nhiét. Tir dic tinh cia dudng van’t Hoff, dé dang c6
AH gt = TAS,guit, tic AGequi =~ 0 tai o, trong vung 301— 313K.
Diéu nay cho thiy hé chi dat trang thdi can bang nhiét trong viing hep

cua nhiét do.
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Hinh 2.5. Budng van’t Hoff trong mo hinh
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Chuong 3

PIEN PONG LUC HOC VI SONG CUA DUNG DICH PIEN
PHAN

Trong chuong nay, ly thuyét jellium dudc 4p dung dé udc lugng tan
s6 plasmon ctia dung dich dién phan. Két hop gitta ly thuyét jellium va
Drude, chiing t6i dua ra biéu thifc mé ta su phu thudc vao tan s ctia do
din dién trong dai vi séng va 1am rd hon co ché dong luc hoc lién quan.
Noi dung ctia chuong nam trong bai bdo thi nhét trong danh muc cic

bai bio lién quan dén luan 4n.

3.1 Tan s plasmon ctia dung dich dién phéan

Chiing t6i 4p dung ly thuyét jellium dé€ xdc dinh tan sd plasmon
ctia dung dich dién phan. Tan s6 plasmon 12 nghiém hai phuong trinh
Lagrange viét cho c4c anion va cation d6i véi budc séng dai

2,2
o2, :ZA;;: 3.1)
trong do ion thi i cé mat do N;, dién tich z;e (z; - hoa tri va e 1a dién
tich ctia dién i) va khdi lugng m;, € 1a hang sb dién. Cu thé, d6i véi
dung dich NaCl c6 ndong dd ion duong N, tan s6 plasmon xac dinh
bdi
2 Nione2

W, = 3.2
14 m*e() ’ ( )

m* - khéi lugng hiéu dung ctia ion, W, ~ 10'? Hz.
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3.2 Mo hinh Drude-jellium vé d6 dan dién vi song

Trong dung dich dién phan, cic ion dong vai tro nhu cac electron
tu do trong kim loai. Vi vay, chiing t6i c6 thé dung 1y thuyét Drude
mo ta sy tan sic dién moi cia kim loai 4p dung cho dung dich dién
phan trong trudng hop tin s6 @ nhd hon nhidu hé sb tit ), ep(@) =
gp(w) = jol /(gw). Do din dién tinh déi véi dung dich NaCl dugc

viét nhu sau

2
0 _Nione
Osolu = ')/Om* .

(3.3)

Trong dai tan sd c¢d vai GHz, cic ion khong thé khuéch tan do
chiing c6 khdi luong kh4 16n, khong theo kip dudc su bién thién ctia
truong. Vi vay, hé sb tit y; sé nho hon khi hé dit trong dién trudng tinh.

Két qué 13, d6 dan dién trong dai tin sb ¢d vai GHz tr thanh

0 Nionez
Omax = gk
Yim
So sénh véi s6 liéu thyc nghiém (hinh [3.1), ching t5i ¢6 % ~ 0.78 x
10 s~ ~ 0.8%.
Céc ion tu do khong thé ddp dng kip véi su thay d6i ciia dién trudng

3.4)

& tai cac tan sb c6 gia tri 16n hon tin s6 cat wc vi khéi luong khd 16n.
Do thiing gidng nhiét, s ion c6 thé ddp ting kip su bién ddi cia dién
truong giam tf tt khi tin s tdng va tuan theo théng ké logistic. Vi vay,

su phu thudc vao tan sb clia do dan dién vi séng ciing tuan theo ham

logistic
N,-onez 1
Osolu(@) = 3.5
SOIM( ) ,}/lm* 1+€Xp[(XL((D—0)C)]7 ( )
véi oy, = % (kg - hﬁng s6 Boltzmann) thé hién d6 doc cia do thi.
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Hinh 3.1. 60, ctia dung dich NaCl trong mo hinh Drude-jellium theo
s6 ion tai 1 GHz dugc biéu dién bang dudng lién nét, khd phi hop véi
dit liéu thuc nghiém (chim tron va vudng). Pudng dit nét- d6 dan dién
tinh.

3.3 Két qua va thao luin

20f
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Hinh 3.2. Phé d6 dan dién vi séng ctia dung dich NaCl trong md hinh
Drude-jellium dng vé6i cdc ndng do 2.96 %, 6.93 % va 11.05 % (cic
dudng tit dudi 1én), phit hop tot véi dit lidu thuc nghiém (cac chim tam
gidc, tron va vuong).

Ham logistic md t4 kha tot su phu thudc vao tan sb ctia do dan
dién vi séng dung dich dién phan & cic nong do khac nhau (hinh [3.2)).

Ngoai ra, chiing tdi c6 thé dua ra biéu thic xadc dinh hé s6 khuéch tan
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ctia dung dich dua trén mo hinh 1y thuyét Drude-jellium

kgT
Dd: 5 )
m*Y;

(3.6)

thé hién su phu thudc tuyén tinh vao T giéng nhu phuong trinh Stokes—
Einstein.

Ly thuyét ciing cho thiy wc = 10~2®,, kha khéc véi kim loai. Do
do, chiing t6i cho rang nén mé rong ly thuyét nay c6 tinh dén anh hudng

ctia nén nudc 1én chuyén dong cta cac ion.
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Chuong 4

TINH PIEN HOC PHI TUYEN CUA DUNG DICH DIEN
PHAN

Trong chuong nay, ching toi hiéu chinh thdng ké Langevin d&€ mo
ta su giam phi tuyén hang s6 dién méi tinh ctia dung dich dién phan, tit
d6 c6 co s3 khao sat cin than hon su giam ctia dd dai chian Debye theo
ndng d6. Ngoai ra, md hinh ly thuyét mo ta su ting phi tuyén cta do
din dién riéng tinh theo ndng do ciing dudc dua ra dua trén viéc xem
xét su chuyén do6i dic tinh cua trudng nodi tai do céc ion trong hé sinh
ra. Noi dung cda chuong nam trong bai bdo thi (3) va (5) trong danh

muc cac bai bao lién quan den luén an.

4.1 M0 hinh thong ké cho dién méi tinh

D6 phan cuc clia nudc tinh khiét khi dit trong dién trudng xac dinh
bdi

P = Nollp, (4.1)

v6i Ny 1a mét do phan td nude va fir 1a m6 men ludng cyc trung binh
clia phin tif nudc - tuan theo thong ké Langevin thudng dudgc sit dung
dé nghién ciiu vat liéu tir. Dbi v6i dung dich dién phan ndng do ¢

P(c,E) = N*[i, (4.2)
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Dién méi tinh

o
o

'
o

¢ (mol/L)
Hinh 4.1. Sy phu thudc vao nong do ctia dién moi tinh ctia mot sé6 dung

dich dién phan & 298K (cdc dudng) trong mo hinh, phtt hgp kh4 tot véi
thuc nghiém (céc chim tron, vudng...).

trong d6 N* = No{1 — y(c)}. Hé sb y(c) 1a ham hiéu chinh do su thay
thé ludng cuc nudc bang cac ion tu do va anh hudng clia hiéu ing chan
cua truong dia phuong sinh bdi céc ion 1én su quay dinh hudng cta cac
ludng cuc, tuan theo phan bd Langevin y(c) = L(ac) (o - hing sd).
bién moi cia dung dich xac dinh bdi
1 P(c,E)

ele) =t L g 4.3)

v6i €; 1a dién moi phat sinh bdi su phan cuc khac. Do d6

B ac  (ac)®  (ac)’
&le) =&l =3+ 45 —gus

g, - dién moi tinh cia nudc. M6 hinh thé hién dudc su gidm phi

+..3, (4.4)

tuyén ctia dién moi tinh theo ndng do mic du né & dang thic todn
hoc don gian (hinh . Déi chiéu m6 hinh 1y thuyét thu dudc va dit
liéu thuc nghiém cho cic dung dich dién phan khic nhau véi nong do
t6i 5 mol /L, thong s6 « lién quan t6i kich thudc ion dugc xac dinh.

18



4.2 Db dai chian Debye

0.8
£
£
2
2 0.6} Giam phituyén
=) .
c . mm——= Giamtuyén tinh
-8 .
G 04r Q.27 LythuyétD-H
e .
g

0.2}

0 1 2 3 4 5

c(mol/L)

Hinh 4.2. D9 dai chan Debye theo ndng do ctia dung dich NaCl tai
298K theo ly thuyét D-H va trong mo hinh thdng ké khi coi dién moi
12 ham tuyén tinh va phi tuyén theo nong do.

Nghich dao d6 dai chian Debye K dudgc xic dinh béi

47[6’2NA
K= 72 4.5
EseOkBT ;Clzl ’ ( )

v6i Ny 12 s6 Avogadro. Tir mé hinh thong ké, ta c6

K3

K?(c) = (4.6)
-y (@) (ac) ’
1‘%"' 5" oas T
400 2
vii Ky = Sw”;k]ZATZC,-Z,Z.

i

Coi dién moi 12 ham gidm phi tuyén theo nong dd, su chénh léch
gitta d6 dai chan Debye trong mo hinh va d6 dai chan Debye trong 1y
thuyét Debye-Hiickel (D-H) 1a kh4 16n (hinh [4.2)).
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Giam phituyén o

Do dai chan Debye (nm)

- Giamtuyén tinh N

e
12
/

0:0 0:5 1:0 1:5 2:0

(bKo)?
Hinh 4.3. Su phu thudc do dai chin Debye theo (hKp)? khi coi dién
moi clia nude 12 ham phi tuyén va tuyén tinh theo nong do.

Nim 2015, khi coi dién méi tinh nhu ham tuyén tinh ctia ndng do,

hé s6 hoat dong ctia dung dich dién phan dudc xéc dinh theo hé thiic

& = &,f(Ko). 4.7)

Viéc tim ra dugc dang cu thé clia f(Kjp) c6 thé 1am cho viéc tinh todn
trong nghién ctiu d6 don gian hon va cdi thién su chinh xic clia két qua.
Theo md hinh théng ké, dé dang dua ra

(bKo)*  (bKo)®  (bKo)'®

K))=1— -
f(Ko) 3 45 045

v6i (bKy)?* = ac (b - ban kinh trung binh clia cic ion) ma khong c6 bat

(4.8)

ké mot tham sb fitting nao.
K ciing c6 thé bi€u dién theo Ky

K= K 4.9
- 1 (bKp)? | (bKo)®  (bKp)'® : (4.9)
— 3t 3 s :

Ap dung hé thitc (4.9), d6 dai chan Debye khi coi dién méi 1a ham giam
phi tuyén va ham tuyén tinh chénh léch khd nhiéu (hinh [4.3). C6 thé
day 12 nguyén nhan din dén su sai léch giita két qua tinh toan va s liéu

thuc nghiém lién quan dén hé s hoat dong & viing ndng dd cao trong

20



nghién ctiu md rong thuyét D-H nidm 2015.

4.3 Mo hinh don gian vé do din dién tinh cta

dung dich dién phan
5
g ar ® Peyman
= Biichner
:§ 3r
:mg' 1 /

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4
¢ (mol/L)

Hinh 4.4. Do din dién riéng ctia dung dich NaCl lodng theo nong do
trong 1y thuyét (dudng thang) so sanh véi dit liéu thuc nghiém

D6 dan dién tinh ting tuyén tinh theo ndng dd dbi v6i dung dich
loang nhung 1a phi tuyén tinh déi véi dung dich nong do cao. Trong
dung dich loang, dién trudng riéng do cic ion dién ly sinh ra chi chiém
mot phan nhd khong gian cia hé. Do d6, trudng ndi tai khd yéu, gidng
nhu dién trudng riéng trong nudc tinh khiét. Déi véi dung dich ndng do
cao, trudng riéng chiém hau hét khong gian ctia hé nén né kha manh so
véi trudng riéng ctia nudc tinh khiét. C6 nhiéu bing chiing thuc nghiém
cho thiy x4y ra su chuyén tif co ché tuong tic yéu sang tuong tdc manh
& ndng do ¢d 0.4 mol /L.

Du6i 0.4 mol/L, do nhét ctia dung dich giéng nhu do nhét ctia
nuée 1g. Vi vay, do linh dong b; ctia ion thi i v6i ndng do ¢; c6 dang
b; = zie/6mNor; (r; ban kinh). Céc ion phan ly c6 vai tro nhu dién ti tu
do trong kim loai nén d6 dan dién riéng ctia dung dich loang c6 dang
tuyén tinh theo nong d6 (hinh
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N, AC[Z%EZ

0
GEDY : (4.10)
ilu
i 67 Nor;
25
T 20} /
o &
o
@ 15
E 1op ® Peyman
:g- Stogryn
@ 5
0 . . . .
0 1 2 3 4 5
¢ (mol/L)

Hinh 4.5. D6 din dién riéng ctia dung dich NaCl néng dd cao trong
mo hinh (dudng cong) d6i chiéu véi dif lidu thuc nghiém

Trén 0.4 mol/L, do nhét dung dich 1a n phu thudc vao ¢, n =
No(1+ Cov/c + Doc) (Cy va Dy la hing s6). Do dén dién riéng 62, (c)
dudc viét nhu sau

N C'Z'zez 4
O AC] 1
X 11
osolu(c) Z 67171”in0(1 —+ C()\/CTI'—I—D()C,') ( )

i
Ham nay thé hién su ting phi tuyén ctia do dan dién riéng (hinh ,
gibng nhu két qua thuc nghiém di thu dugc.
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KET LUAN

Trong ludn 4n nay, ching t6i da nghién ctifu mot so van de veé dong

Iuc hoc vi mo ctia hé nudc va da dat dudc cac két qua nhu sau:

e MO0 hinh PP hiéu chinh di dugc dua ra d€ mo ti su tan sic cia
hai loai dao dong mat do tap thé trong nudc, chi ra dai pho, viing
véc to song ctia chiing va udc tinh mot s6 tham s6 dong luc hoc

lién quan.

e Xay dung dudc md hinh Iy thuyét gdm hai d6i sd, lam sing 4
hon co ché dong luc hoc lién quan dén sy tan sic cia dién moi

nudc & tan s thap va su tn tai ciia diém dang nhiét.

e Két hop giita ly thuyét jellium va Drude, ching t6i dua ra mo
hinh todn hoc mo ta su tan sic ctia do din dién vi séng tai nhiét
dd phong va lam 16 hon dic tinh cta dong luc hoc vi md & dai vi
song.

e Chiing t6i hiéu chinh 1y thuyét théng ké Langevin d€ mo ta su
giam phi tuyén clia dién mai tinh ctia dung dich dién phan. Ap
dung két qua thu dudc tit mo hinh di cho phép danh gid cin than
hon su phu thudc d6 dai chan Debye theo ndng do va giai thich
su sai léch giita két qua ly thuyét va dit liéu thuc nghiém vé hé
s6 hoat dong trong tinh todn gan day.

e Phit trién mo hinh don gian md ta su ting phi tuyén ctia do din
dién riéng theo ndng do clia dung dich dién phan dua trén quan
diém c6 su chuyén co ché tuong tac cia trudng riéng do ion sinh
ra.
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PE XUAT VAN PE NGHIEN CUU TIEP THEO

Ap dung ly thuyét PP tiép tuc nghién citu dao dong mat do tap thé

trong c4c chat 16ng khac va cac dic tinh nhiét dong luc hoc ctia nudc,

nghién ciu tuong tac trong vat li€u hda hoc va sinh hoc, dién dong luc

hoc phi tuyén ctia dung dich dién phan khi nhiét d6 thay d6i.
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