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自从 Pearson~ ]于1 96 3年提出酸碱软硬度的概念以来， 软硬酸碱原理在化学现象中的定 

性解释固极为简便而得到广泛运用．涉及到与化学柏关的所有领域。然而，软硬酸碱的概念 

仅建立在实验数据的归纳总结的基础之上，未上升到理论 高 度 。 即便国内外均做了不少工 

作，fE【在 酸碱软硬度这个键参数 的定量方面仍未统一 

Klepman~ 在研究涪液中的化学反应时，从量予化学前沿分子轨道做抗能的计算 ，由此 

出理论发曾定义并计算了有限的酸碱软硬度，其定义如下： 

．L  (C：)。 ／ 1、 

■= P 一 (，Pn—EA )一 — (j～二J． 

和 

一  (-一吉) 

式中F r j定义为酸 (娥 )的软硬度； P为电离能 ； 为电子亲合能： c： 

( )为酸 (碱 )原子的前沿轨道系数：皿(R )定义为酸 (碱 )系统的离子半径 

矗( ，J为酸 (碱 )原子总电荷数 的函数 ， 等于 一(q一1)√ j； { )为酸碱原 

子的总电荷j 和b为变分参数 ．a +b。一1 
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这就首次为软硬酸腻原理奠定了理论基础，但是 ， 氏的 日 和 的计算 由上两式町 

见 许多参数难以获得，因而简化五氏关于卫 和E 算式就具有理埝意义和实践意义 作者 

—  

CS]曾简化了式 (i)，大大地扩充了 键参数 标度值 的范围 ，并提出了硬软酸的分类标 

准。本文试图简化式 (2) 

按照式 (2)，Klopman计算了9种赋的日 值 ，列于表 l第 7列，从式 (2)．分析， 

可以假定最后一项 (去溶剂亿能 )为C／r⋯ (c为带有量纲 的常数，rI。 为碱离子的离子半 

径 )．如果取口 =3／4(因为／2 +6 =1 口 1— ，当 =i／4c 时．4 =a／4)，则式 (2) 

可简化为： 

表 1 碱的软硬度参数 

』P 

授 体 
( 

EA 轨 道 箭 j ‘。一 
I 

(e ) (eK) ( ) 

去溶荆化 E毫( ) 

髓( ) __j 

F 一 17．42 3．48 6．96 ：．36 5．22 — 12．18 — 12．18 

H,O 25．4 1 2．6 1 5．8 (1．40) (一5．07) 一0o．73) ～lo．73 

0H 一 1 3．1o 2 8 5．38 I．40 5．o7 一 j 0．45 — 1o．45 

广 1 3．o1 3．69 8．02 1．81 3．92 — 0．94 — 0．94 

r一 11 84 3．49 5．58 1．05 3．64 — 9．22 — 9．22 

CⅣ一 14．6 3．2 6．05 2．60 2．73 —8．78 —8．78 

H 一 11．1 2．6 4．73 1．84 3．86’ 一 8．59 — 8．50 

I— lo 45 3．21 5．o2 2．16 3．20 — 8．3l 一 8．31 

H 一 1 3 6 o．75 3．96 2．08 3．4l 一 7 37 — 7．37 

’原表 为 9．86，应 为 3．86 

= 一lIPs+3 EA J—c／‰ 
． 

又令 C=7．098(eV·A) 

正 ={( P +SEA 卜 ．098／' (3) 

根据式 (3)取表 1中的数据以OH一为例计算如下： ． 

{f Pm+sEA~)= fl3．1o+3 x 2．8J=5．ss(eV) 
7．098／r =7．098．／1．40=5．0 7(eV) 

故考虑到碱为授体 ，以 “～”号表示之，即 

E ： 一(5．384-j．0 )一 ～1 0．4 5 (evj 

依式 (3)的计算值列于表 1第 8列． 

从表 1第 7列和第 8列的数值比较可以看出，两值完全蚴含．过表明简化式 ( 3)用平 
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碱的硬软度的计算是合适的 

从 《元素性质数据手册 》(李振囊编 )中取得IP 和 值，从 《St化学数据 》(周怀宁 

译 )和《高等无机化学 》(北京师范大学等译 )查及EA 值．按照式 (3)计算的E 寺值 

列于表 2。为求数据来源的统一，表 l中计算过的9种离子同时列入表 2。 

衰 2 若干碱的软硬度’ 

IP EAm 1／4(IPm+3EA∞) ri H 

(e ) (e ) (e ) ( ) 

7．98／r{。_ 

(eV) (eV) 

1．53 

括号据取 自表 1．中的数 
 々

5．22 

(--5．07) 

5·07" 

3·92 

3·84 

5．07 

2．73 

3．86 

3．30 

2．73 

3．35 

3 20 

2．fi2 

2．59 

2．81 

2，90 

3．84 

2．41 

3．33 

1．92 

— 8．04 

— 7．64 

— 7．54 

—

7．41 

— 5．66 

— 5．56 

— 5．46 

— 5．3g 

一 4．94 

— — 4．90 

褒 

埔他 盯 馆 的 n  ̈ 啪 蚶  ̈ ‰  ̈

一 一 一 一 一 一 一 一 

” ∞让：f；蛆  ̈ n∞ ‘f； 

驰船姐 聃 虬n∞ 一 

㈧如蚰 ∞ 驰H 蛇0 m“∞ b ．： 麓 

一 

踮 盯 幻 胛 神 ∞ 让 拍 臻 啦 蛆 卵 髂 船 勰 
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·简 讯· 

i~l JII省高等学校学报研究会成立 

经省教委枇准，在合并现有文科学报和自然科学学报两个 研究会的基础上，于1989年1 2 

月 6～ 8日在成都 电子科技大学召开了四川省高校学报研究会成立大会 有70多家学报或高 

校学术期刊的80多位代表出席了会议。副省长韩邦彦、省教委主任卢铁城、省新闻出版局局 

长单基夫，全国知名学者刘盛纲、刘诗 自教授和 四川大学、电子科技大学、四川师范大学等 

枝领导同志到会祝贺并作了重要讲话。我校副梗长、酉南高校 学报研究会理事长雷闻教授向 

大会发了祝贺信。 

韩剐省长在讲话中要求学报在办好高校的过程中发挥更多妁作用。他说，高等学校不仅 

要出人 才出成果，而且要 出谟略出思路；不但要搞好教学、科研，而且要搞好思想教育和管 

理工作 学报是重要的学术思想阵地，要影响和推动学校的各项工作。单基夫局长说 高校 

学报的特点是：发展快，路子正，成绩大 。他表示省新闻出版局要尽可能创造条件，帮助高 

嵌进一步办好学报、期刊． 断提高编辑水平和刊物质量。卢铁城主任阐述了学报研究会成 

立的意义，全面评价了学报、斯刊已经发挥的作用。他殷切期望到会同志要认真学习党的十 

三届四中、五中全会的精神，振奋精神，增强信心，总结经验，全面提高刊物质量 ，为发展 

科学技术文化，培养高级专门人才，促进学术交流 ，为两十文明建设发挥更重要的作用。他 

希望要努力把研究会办成 ”编辑之家 。 

大会选举产生了第一届理事会，讨论并通过了研究会章程。推举省教委副主任符宗胤副教 

授，西南财大梗长划诗自教授、重庆大学副校长雷闻字教授、四川大学副校长蜘应明教授为 

名誉会长，推选田租武为理事长，林永明、钟学恒、季平、萄宗泽、朱文显为副理事长，僚 

壹玉为秘书长 ，在第一届理事会上对 1990年研究会的活动 ，作了统一安排。 
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