
 117

 
 
 

NGHIÊN CỨU LÍ THUYẾT CƠ CHẾ PHẢN ỨNG  
CỦA AXIT FULMINIC VỚI NGUYÊN TỬ FLO 

Nguyễn Trọng Nghĩa1*, Nguyễn Thị Minh Huệ2 
 

1Viện Kĩ thuật Hóa học, Trường Đại học Bách khoa Hà Nội 
2Khoa Hóa học và Trung tâm Khoa học Tính toán, Trường Đại học Sư phạm Hà Nội 

Đến Tòa soạn 19-12-2013 

 

Abstract 
The mechanism for the HCNO + F reaction has been investigated at the B3LYP/6-311++G(3df,2p) level of theory. 

The potential energy surface (PES) for this system shows that there are ten different product pathways: PR1 (CNO• 
+HF), PR2 (HCN + OF•), PR3 (HCF: + NO), PR4 (OCNF + H), PR5 (FCN + •OH), PR6 (HF + •CNO_cy), PR7 
(FCNO + H), PR8 (OCNH + F). PR9 (OCN• + HF) and PR10 (CO + NHF•). The results indicate that PR1 (CNO• +HF), 
PR3 (HCF: + NO) and PR5 (FCN + OH) are the major product channels with minor contributions from PR4 (OCNF + 
H), PR6 (HF + •CNO_cy), PR8 (OCNH + F), PR9 (OCN• + HF), PR10 (CO + NHF•) whereas the other channels for 
PR2 (HCN + OF•), PR7 (FCNO + H) are less favorable. 
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1. MỞ ĐẦU 

 
Axit fulminic (HCNO) là một trong các thành 

phần phức tạp của khói mù quang hoá, HCNO còn 
là chất trung gian quan trọng trong quá trình đốt 
cháy nhiên liệu hydrocacbon. Năm 2009, N´uria 
Marcelino và cộng sự đã phát hiện ra sự có mặt của 
axit này trong các đám mây đen nhờ kính thiên văn 
IRAM 30m [1, 2]. Phản ứng của HCNO với các 
phân tử và gốc tự do trong pha khí như OH•, H2O, 
CN•,… đang được nhiều nhóm quan tâm nghiên cứu 
cả về lý thuyết và thực nghiệm [1-9]. Gần đây, 
nguyên tử flo được phát hiện và điều chế khi phân 
hủy hợp chất chứa flo ở nhiệt độ cao. Phản ứng của 
nguyên tử F với các phân tử ở pha khí như H2, H2O 
hay các hydrocacbon CH4, C2H6, C2H4, C3H8,... 
được quan tâm nghiên cứu [10-16]. Ví dụ, năm 
2012, T. I. Yacovitch đã nghiên cứu phản ứng giữa 
F với H2 và CH4 bằng phương pháp phổ SEVI (slow 
electron velocity-map imaging). Kết quả cho thấy 
đều tạo thành HF theo phản ứng: F + H2 → HF + H 
và F + CH4 → HF + CH3 [15]. Điều này phù hợp với 
kết quả nghiên cứu lý thuyết trước đó của J. C. 
Polanyi (năm 1977) khi cho rằng tạo thành trạng 
thái chuyển tiếp F...H...H trước khi phân cắt thành 
HF + H và nghiên cứu của J. C. Corchado (năm 
1996) cho thấy phản ứng với CH4 thông qua trạng 
thái chuyển tiếp tương tự F…H…CH3 [14]. Phản 

ứng F + CD4 cũng đã được nghiên cứu thực nghiệm 
cho thấy có sự tạo thành DF và CD3

•, đồng thời 
hàng rào năng lượng xác định được khoảng 0,5 
kcal/mol [10-16]. Trong bài báo này, chúng tôi trình 
bày kết quả nghiên cứu lý thuyết bề mặt thế năng 
(PES), cấu trúc hình học các trạng thái chuyển tiếp 
(TS), trạng thái trung gian (IS), sản phẩm phản ứng 
(PR) và các thông số nhiệt động quan trọng của 
phản ứng HCNO với nguyên tử F giúp làm rõ hơn 
các hiểu biết về phản ứng của HCNO cũng như F. 

 
2. PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU 

 
Cấu trúc các cấu tử được tối ưu hóa bằng 

phương pháp phiếm hàm mật độ (DFT) ở mức 
B3LYP/6-311++G(3df,2p). Đây là phương pháp sử 
dụng khá phổ biến hiện nay vì phương pháp này 
giúp giảm được độ nhiễu spin và cho kết quả phù 
hợp khá tốt so với thực nghiệm [6-8, 17-19]. Năng 
lượng tương quan của mỗi cấu tử trong PES được 
hiệu chỉnh đối với các năng lượng dao động điểm 
không (ZPVE). Đối với bước không có hàng rào 
năng lượng, chúng tôi thực hiện thủ tục scan bằng 
việc tính toán đường cong thế năng ở cùng mức lý 
thuyết dọc theo tọa độ phản ứng từ trạng thái cân 
bằng với bước nhảy 0,1 Å. Các cấu tử tìm thấy, 
trước hết, được kiểm tra bằng việc phân tích tần số 
dao động. Trong đó, tất cả các tần số dao động của 
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các chất đầu (RA), trạng thái trung gian (IS) và sản 
phẩm (PR) đều phải là số thực; các trạng thái 
chuyển tiếp (TS) đều phải có một và chỉ một tần số 
dao động ảo [6-8]. Ngoài ra, các trạng thái chuyển 
tiếp còn được kiểm tra bằng cách tính tọa độ nội 
phản ứng (IRC). Các phép tính toán được thực hiện 
bằng phần mềm Gaussian 2003 [20]. Từ các kết quả, 
tiến hành tính các đại lượng nhiệt động ΔH0

298pu, 
ΔG0

298pu, ΔS0
298pu đối với mỗi đường phản ứng và so 

sánh với các giá trị tính từ dữ liệu thực nghiệm có 
sẵn [21, 22]. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 
 

Kết quả nghiên cứu đã đưa ra sơ đồ phản ứng 
HCNO + F như sau: 

Trên sơ đồ và bề mặt thế năng, chất phản ứng 
(HCNO, F) được kí hiệu là RA, chất trung gian 
được kí hiệu là ISi (IS1, IS2, …, IS11), các trạng 
thái chuyển tiếp được kí hiệu là Tx/y (T0/8 nối chất 
đầu và trạng thái chuyển tiếp IS8, T1/P1 nối trạng 
thái chuyển tiếp IS1 với sản phẩm PR1, …), các sản 
phẩm được kí hiệu là PRi (PR1, PR2, …, PR10). 
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Hình 1: Sơ đồ phản ứng của HCNO + F 

 
Nguyên tử F có một e độc thân có bốn khả năng 

tấn công vào các vị trí H, C, N và O trong phân tử 
HCNO, trong đó, chỉ ở N là có trạng thái chuyển 
tiếp (T0/8, hình 3). T0/8 có tần số ảo duy nhất 514i 
ứng với sự hình thành liên kết F-N, độ dài liên kết 
F-N là 1,698Å, phù hợp với độ dài của trạng thái 
chuyển tiếp hình thành liên kết F-N. Năng lượng của 
T0/8 cao hơn RA và IS8 với năng lượng tương quan 
lần lượt là 5,8 kcal/mol, 0,0 kcal/mol và 4,6 
kcal/mol, phù hợp với năng lượng của trạng thái 
chuyển tiếp. Kết quả tọa độ nội phản ứng (IRC) 
cũng cho thấy T0/8 nối chất đầu và trạng thái 
chuyển tiếp IS8 (HCN(F)O). Ở T0/8, S2 ≈ 0,77 cho 
thấy độ nhiễu spin không đáng kể và các cấu trúc 

khác cũng có kết quả tương tự. Điều này cho thấy 
việc sử dụng phương pháp B3LYP ở đây là hợp lý 
và do đó, phương pháp này được sử dụng khá phổ 
biến để nghiên cứu hệ phản ứng pha khí [6-8]. Như 
vậy, phản ứng của F vào N trong HCNO là khó 
khăn hơn cả. Điều này là hợp lý, vì nguyên tử N 
trong HCNO đã bão hòa hóa trị. Trong phản ứng 
HCNO+OH•, Miller cũng đã chỉ ra rằng, có ba 
hướng phản ứng của O trong OH với H, C và O 
trong HCNO, mà không phản ứng vào nguyên tử N 
[8]. Hoặc phản ứng của HCNO với các gốc khác 
như H, CH3

•, NH2
•, … [17, 18] cũng cho thấy phản 

ứng ở N có hàng rào năng lượng cao và trạng thái 
trung gian kém ổn định. 
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Ba hướng phản ứng còn lại vào các nguyên tử 
H, C và O đều không có trạng thái chuyển tiếp. Điều 
này đã được xác nhận bởi đường cong thế năng 
được tính ở cùng mức B3LYP/6-311++G(3df,2p) 
dọc theo tọa độ phản ứng từ trạng thái cân bằng với 

bước nhảy 0,1 Å, và phù hợp với các nghiên cứu về 
phản ứng của nguyên tử và phân tử flo [10, 14, 15]. 
Theo đó, F2 và F do có khả năng phản ứng mạnh, 
nên phản ứng có hàng rào năng lượng thấp hoặc 
không có hàng rào và hằng số tốc độ lớn [10-16]. 
Đồng thời cũng phù hợp với các nghiên cứu về phản 
ứng của HCNO: khi phản ứng với gốc OH•, một tác 
nhân phản ứng mạnh, thì không có barrier [7], còn 
phản ứng với các gốc yếu hơn như NH2

•, CH3
•, … 

thì đều có các barrier, trong đó barrier ở CH3 cao 
hơn NH2

• [17, 18]. Khi F tấn công vào H sẽ xảy ra 
phản ứng tách trực tiếp tạo thành HF và CNO• 
(PR1: -32,0 kcal/mol). Khi F tấn công vào O tạo 
thành trạng thái chuyển tiếp IS11 (HCNOF: -9,5 
kcal/mol), rồi tiếp tục bị phân hủy thành PR2 
(HCN+FO•: 0,7 kcal/mol) qua hàng rào T11P2 (27,0 
kcal/mol) hoặc đồng phân hóa thành IS1 
(HC(F)NO) qua hàng rào T1/11 (-5,2 kcal/mol). Khi 
F tấn công vào C tạo thành giếng thế sâu nhất tương 
ứng với trạng thái trung gian IS1 (HC(F)NO: -53,7 
kcal/mol). Sự tạo thành trạng thái có năng lượng 
thấp nhất ở C trong bốn hướng phản ứng đầu vào 

của HCNO cũng gặp ở các phản ứng khác của 
HCNO như với OH•, NH2

•, CH3
•, H, … và được 

giải thích là do C chưa bão hòa hóa trị, nên dễ dàng 
tạo thêm liên kết. Ví dụ, trong phản ứng 
HCNO+OH•, Song Wang [7] cho thấy hướng phản 

ứng ở C có năng lượng thấp nhất, tạo thành sản 
phẩm chính và kết quả tính toán này phù hợp khá tốt 
với thực nghiệm của Feng [1]. Trạng thái trung gian 
IS1 này lại có thể đồng phân hóa thành các trạng 
thái trung gian khác hoặc phân tách thành sản phẩm. 
Ví dụ, liên kết C-N trong IS1 có thể bị đứt gãy theo 
đường không có trạng thái chuyển tiếp tạo thành: 
HCF: và NO (PR3). Hoặc H trong IS1 chuyển vị từ 
C sang nguyên tử F bên cạnh, đồng thời phá vỡ liên 
kết C-F qua trạng thái chuyển tiếp T1P1 (-13,8 
kcal/mol) thu được HF và CNO• (PR1). Hoặc H 
trong IS1 chuyển vị từ C sang O qua T1/3 (-9,9 
kcal/mol) tạo thành trạng thái trung gian IS3 
FCNOH: -41,1 kcal/mol. Hay H chuyển vị từ C sang 
N bên cạnh qua trạng thái chuyển tiếp T1/2 (1,8 
kcal/mol) tạo thành IS2 FCN(H)O: -15,3 kcal/mol; 
… Sau khi khảo sát các khả năng chuyển vị, phân 
cắt của các sản phẩm trung gian được PES ở hình 3. 

Từ PES, có thể thấy có 10 đường phản ứng tạo 
thành các sản phẩm PR1-PR10, trong đó 3 đường ưu 
tiên nhất là các đường tạo thành PR1 (CNO• +HF), 
PR3 (HCF: + NO) và PR5 (FCN + OH•) vì có năng 

 

 

T0/8 T1/2 T1/3 T1/4 

   
T1/11 T2/9 T1P1 T3P5 

Hình 2: Hình học được tính ở mức B3LYP/6-311++G(3df,2p) của một số trạng thái chuyển tiếp (TS) 
trong sơ đồ phản ứng HCNO+F. (Dấu chấm (.) thay cho dấu phẩy trong phần thập phân. Độ dài liên kết tính 

theo Angstrom (Å), góc liên kết tính theo độ (0)). 
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lượng thấp nhất. Tiếp theo đến các đường PR4 
(OCNF + H), PR6 (HF + •CNO_cy), PR8 (OCNH + 
F), PR9 (OCN• + HF), PR10 (CO + NHF•). Và có 
năng lượng cao nhất là các đường PR2 (HCN + 
OF•) và PR7 (FCNO + H). 

Các đường tạo thành PR1 (CNO• +HF), PR3 
(HCF: + NO) và PR5 (FCN + OH•): Các đường này 
đều được tạo thành theo nhiều cách khác nhau. Với 
PR1, trước tiên có thể được dễ dàng tạo thành trực 
tiếp từ chất đầu (RA) khi nguyên tử F tách H trong 
HCNO mà không thông qua trạng thái chuyển tiếp; 
hoặc chất đầu tạo thành IS1, rồi phân hủy thành PR1 
qua T1P1 như đã phân tích ở trên. Quá trình này là 
dễ dàng vì bước đầu tiên không có trạng thái chuyển 
tiếp và tỏa nhiều nhiệt, bước thứ hai có trạng thái 
chuyển tiếp khá ổn định, năng lượng thấp hơn khá 
nhiều so với chất đầu. Năng lượng bước trước giúp 
hệ dễ dàng vượt qua hàng rào này. Ngoài ra, PR1 
còn có thể hình thành theo các cách khác: IS1 đồng 
phân hóa thành IS2 hoặc IS3 như đã phân tích ở 
trên. Sau đó, các nguyên tử H tách cùng nguyên tử F 
trong IS2 hoặc IS3 tạo thành PR1 qua các trạng thái 
chuyển tiếp tương ứng là T2P1 (17,7 kcal/mol) và 
T3P1 (3,3 kcal/mol), …. Tuy nhiên, các đường này 
đều có năng lượng cao. Do đó, hai đường phản ứng 
chính tạo thành PR1 là RA → PR1 hoặc RA → IS1 
→ PR1. Với PR5, con đường chủ yếu tạo thành PR5 
là khi chất đầu phản ứng thành IS1, rồi đồng phân 

hóa thành IS3 như đã phân tích ở trên. Sau đó, liên 
kết N-O trong IS3 dễ dàng bị đứt gãy qua T3P5      
(-24,7 kcal/mol) tạo thành FCN và gốc OH (PR5:    
-45,4 kcal/mol). PR3 lại được hình thành do sự phân 
cắt liên kết C-N trong IS1 thành HCF• và NO (PR3: 
0,2 kcal/mol). Đây là bước không có trạng thái 
chuyển tiếp được xác nhận bởi đường cong thế năng 
được tính ở cùng mức B3LYP/6-311++G(3df,2p) 
dọc theo tọa độ phản ứng từ trạng thái cân bằng với 
bước nhảy 0,1 Å và cũng phù hợp với cấu trúc của 
HCF: và NO khi cả hai đều có electron độc thân. 
Hai đường PR3 và PR5 như sau: RA → IS1 → PR3; 
RA → IS1 → IS3 → PR5. Rõ ràng, các đường PR1 
và PR5 có năng lượng thấp nhất. Còn đường PR3 
chỉ cao hơn hàng rào T1P1 ở đường PR1 khoảng 10 
kcal/mol và lại là đường không có trạng thái chuyển 
tiếp nên có thể cạnh tranh với đường này về mặt 
động học. Điều này tương tự như phản ứng HCNO 
+ OH•; hoặc HCOOH + O(1D); …. 

Các đường phản ứng tạo thành PR4 (OCNF + 
H), PR6 (HF + •CNO_cy), PR8 (OCNH + F), PR9 
(OCN• + HF), PR10 (CO + NHF•): PR6 chủ yếu 
được tạo thành khi O trong IS1 dễ dàng phản ứng 
với C tạo thành vòng 3 cạnh IS4 (FC(H)NO_cy:       
-54,8 kcal/mol) qua trạng thái chuyển tiếp T1/4        
(-33,6 kcal/mol). Nguyên tử H trong IS4 có thể 
chuyển vị từ C sang nguyên tử F bên cạnh và đứt 
liên kết C-F qua T4P6 (7,0 kcal/mol) tạo thành HF 
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Hình 3: Bề mặt thế năng được tính ở mức B3LYP/6-311++G(3df,2p) của phản ứng HCNO + F. (Dấu chấm (.) 

thay cho dấu phẩy trong phần thập phân. Độ dài liên kết tính theo Angstrom (Å), góc liên kết tính theo độ (0)) 

TCHH, T. 52(1), 2014                                                                                       Nguyễn Trọng Nghĩa và cộng sự



 121

và vòng 3 cạnh •CNO_cy (PR6: -12,5 kcal/mol). 
Các đường PR4, PR8, PR9 và PR10 được hình 
thành từ IS6 (OCN(H)F) chủ yếu theo con đường 
sau: từ chất đầu tạo thành IS1 và đồng phân hóa 
thành vòng ba cạnh IS4 (FC(H)NO_cy) như đã phân 
tích ở trên. Sau đó, H chuyển vị từ C sang N bên 
cạnh, đồng thời đứt gãy liên kết C-N qua trạng thái 
chuyển tiếp T4/5 (1,3 kcal/mol) tạo thành IS5 
(OC(F)NH: -101,5 kcal/mol). Liên kết F-C trong 
IS5 dễ dàng bị đứt gãy qua T5P8 (-62,5 kcal/mol) 
thành OCNH + F (PR8: -68,0 kcal/mol). Hoặc, IS5 
đồng phân hóa do chuyển vị F từ C sang N qua T5/6 
(-78,3 kcal/mol) thành IS6 (OCN(H)F: -79,2 
kcal/mol) rồi phân hủy thành PR4 (OCNF + H:        
-13,3 kcal/mol), PR9 (OCN• + HF: -93,8 kcal/mol) 
và PR10 (CO + NHF•: -51,6 kcal/mol) qua các trạng 
thái chuyển tiếp T6P4 (-10,1 kcal/mol), T6P9 (-78,1 
kcal/mol) và T6P10 (-41,0 kcal/mol) tương ứng. 
Vậy, hướng ưu tiên nhất của các đường này như 
sau: RA → IS1 → IS4 → PR6; RA → IS1 → IS4 → 
IS5 → PR8; RA → IS1 → IS4 → IS5 → IS6 → 
PR4; RA → IS1 → IS4 → IS5 → IS6 → PR9; RA 
→ IS1 → IS4 → IS5 → IS6 → PR10. 

Đường phản ứng tạo thành PR2 (HCN + OF•), 
PR7 (FCNO + H): Đây là các sản phẩm có năng 
lượng và hàng rào năng lượng cao. Cụ thể, PR2 (0,7 
kcal/mol) được hình thành từ sự phân hủy của IS11 
(HCNOF: -9,5 kcal/mol) do sự đứt gãy liên kết N-O 
qua hàng rào T11P2 (27,0 kcal/mol) như đã phân 
tích ở trên. PR7 (15,6 kcal/mol) được hình thành do 
IS2 (FCN(H)O: -15,3 kcal/mol) đứt gãy liên kết N-
H qua T2P7 (19,6 kcal/mol): RA → IS11 → PR2; 
RA → IS1 → IS2 → PR7. 

Từ các thông số nhiệt động và năng lượng phân 
tử của các chất phản ứng và các sản phẩm phản ứng 
xác định được các giá trị ΔH0

298pu, ΔG0
298pu, ΔS0

298pu 
đối với mỗi đường phản ứng. Kết quả giá trị tính lý 
thuyết và giá trị tính từ dữ liệu thực nghiệm [20, 21] 

cho thấy việc áp dụng phương pháp B3LYP/6-
311++G(3df,2p) ở đây là hợp lý. 

Bảng thông số nhiệt động cho thấy trừ PR7, tất 
cả các đường còn lại đều có ΔG0

298pu < 0 nên có thể 
xảy ra về mặt nhiệt động. Các đường đều có ΔS0

298pu 
> 0, phản ứng sẽ thuận lợi khi ở nhiệt độ cao. Tuy 
nhiên, các giá trị ΔG0

298pu và ΔS0
298pu khác nhau khá 

nhiều nên khả năng xảy ra của các đường này là 
khác nhau. 

Các đường tạo thành PR1 (HF + CNO•), PR3 
(CHF: + NO) và PR5 (FCN + OH•): đều có ΔS0

298pu 
dương, ΔH0

298pu âm, do vậy ΔG0
298pu < 0, phản ứng 

thuận lợi về mặt nhiệt động, nhiệt độ tăng phản ứng 
sẽ thuận lợi hơn. Mặt khác, ba đường này có hàng 
rào năng lượng thấp nhất như đã phân tích ở trên, 
nên các đường PR1, PR3 và PR5 sẽ là những đường 
được ưu tiên nhất. Vì vậy, sản phẩm chính đo được 
sẽ là HF, NO, OH•. Điều này cùng phù hợp với phản 
ứng của F với hợp chất chứa H như H2, CH4, C2H6, 
… khi sản phẩm chính của phản ứng là HF [10-16]. 

Các đường tạo thành PR4 (OCNF + H), PR6 
(HF + •CNO_cy), PR8 (OCNH + F), PR9 (OCN• + 
HF), PR10 (CO + NHF•): đều có ΔS0

298pu dương, 
ΔH0

298pu âm, do vậy ΔG0
298pu < 0, phản ứng thuận lợi 

về mặt nhiệt động, nhiệt độ tăng phản ứng sẽ thuận 
lợi hơn. Tuy nhiên, hàng rào năng lượng của các 
đường này khá cao so với ba đường trên như đã 
phân tích. Điều này cho phép ta dự đoán các đường 
này có thể có mặt trong sản phẩm, nhưng sự đóng 
góp vào sản phẩm là không nhiều ở 298 K, và sự 
đóng góp này sẽ tăng lên khi phản ứng ở nhiệt độ 
cao bởi khi đó, các chất dễ dàng hơn trong việc vượt 
qua hàng rào tạo thành sản phẩm. 

Đường tạo thành PR2 (HCN + OF•), PR7 
(FCNO + H): Đường PR2 có ΔS0

298pu lớn (16,3 
cal/mol.K), ΔG0

298pu âm, phản ứng thuận lợi về mặt 
nhiệt động, nhiệt độ tăng phản ứng sẽ thuận lợi hơn. 
Tuy nhiên, hàng rào năng lượng của đường này rất 

Bảng 1: ΔS0
298pu, ΔH0

298pu, ΔG0
298pu của các đường phản ứng theo  

B3LYP/6-311++G(3df,2p) và ∆H0
pu

(*) tính từ dữ liệu thực nghiệm [20, 21] 

∆S0
298pu, ∆G0

298pu, ∆H0
298pu, ∆Hpu

(*), Phản ứng Ký hiệu  
sản phẩm cal/mol.K kcal/mol kcal/mol kcal/mol 

HCNO+F     →     HF + CNO• PR1 3,8 -32,7 -31,6 -30,4 
HCN + OF• PR2 16,3 -4,1 0,6 - 
CHF: + NO PR3 20,1 -5,5 0,3 - 
OCNF + H PR4 9,3 -16,0 -13,3 - 

FCN + OH• PR5 13,7 -49,3 -45,3 - 
HF + •CNO_cy PR6 18,3 -17,6 -12,3 - 

FCNO + H PR7 8,3 13,2 15,7 - 
OCNH + F PR8 10,8 -71,4 -68,3 -68,6 

OCN• + HF PR9 13,3 -97,7 -93,8 - 
CO + NHF• PR10 20,0 -57,3 -51,5 - 
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cao (T11P2: 27,0 kcal/mol). Do đó, không thể cạnh 
tranh được với các đường có năng lượng thấp như 
đã phân tích, cho phép ta dự đoán đường PR2 không 
thể đóng góp vào sản phẩm nhất phản ứng là ở nhiệt 
độ thấp. Với đường PR7, do ΔG0

298pu > 0, ΔS0
298pu 

nhỏ (8,3 cal/mol.K), vì vậy, đường PR7 không xảy 
ra về mặt nhiệt động ở nhiệt độ thường hay nhiệt độ 
cao. 

Vậy, dựa vào PES và thông số nhiệt động có thể 
dự đoán thứ tự ưu tiên của các đường phản ứng như 
sau: PR1, PR3, PR5 > PR4, PR6, PR8, PR9, PR10 > 
PR2, PR7. 

 
4. KẾT LUẬN 

 
Đã thiết lập được bề mặt thế năng, giải thích cơ 

chế phản ứng HCNO+F tạo thành 10 đường sản 
phẩm từ PR1 đến PR10. Thông qua đó đưa ra được 
các tham số cấu trúc hình học của mỗi cấu tử. Từ 
PES thu được có thể dự đoán: các đường phản ứng 
PR2 (HCN+OF•) và PR7 (FCNO+H) không tham 
gia tạo sản phẩm; các đường phản ứng PR4 
(OCNF+H), PR6 (HF+•CNO_cy), PR8 (OCNH+F), 
PR9 (OCN• + HF) và PR10 (CO+NHF•) có thể đóng 
góp một phần ở nhiệt độ thấp và sự đóng góp này rõ 
ràng hơn nếu phản ứng ở nhiệt độ cao; các đường 
phản ứng PR1 (CNO•+HF), PR3 (HCF:+NO) và 
PR5 (FCN+OH•) chiếm ưu thế nhất. Ngoài ra cũng 
đã tính được các giá trị ΔH0

298pu, ΔG0
298pu, ΔS0

298pu 
cho tất cả các đường phản ứng. Các giá trị hiệu ứng 
nhiệt tính được phù hợp khá tốt với các giá trị tính 
từ dữ liệu thực nghiệm có sẵn. 
 
Lời cảm ơn: Trân trọng cảm ơn Quỹ Nafosted Việt 
Nam tài trợ cho công trình này thông qua đề tài, mã 
số 104.03.2010.29. 
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