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MO PAU

Mbi lién h¢ giita c4u tric phan tir ctia cic hop chit hitu co voi hiéu qua trc ché
an mon (UCAM) kim loai 1a van dé khoa hoc cbt 16i trong nghién ctru phat
trién chit UCAM méi. Tuy nhién cho dén nay, mdi twong quan rd rang va nhat
quan gifta cau tric va hidéu qua UCAM ciia cac hop chat hitu co van chua duge
dua ra. Luan an nay Kkét hop gitra phan tich dir liéu thuc nghiém (da dugc cong
bb va tu thuc hién) véi mot sé phuong phap mé hinh hoa nhu hoc may, tinh
toan 1y thuyét phiém ham mat do (DFT) va mé phong dong hoc phan tng dé
nghién ctru anh hudng cta cu tric phan tir cac hop chit hiru co dén hiéu qua
UCAM déng trong dung dich axit, tir d6 dua ra céc luén cir khoa hoc trong thiét
ké va Iya chon cac hop chdt UCAM méi hiéu qua hon cho dong.

CHUONG1 TONG QUAN
1.1 Ut ché in mon kim loai

Chat UCAM kim loai 1a hop chat hoa hoc ma khi thém vao mdi trudng mot
lugng nho s€ lam giam tdc d6 an mon kim loai dén mot mirec dd co thé chép
nhan duogc. Chat UCAM dugc st dung rong rai dé bao vé kim loai trong nhiéu
nganh cong nghiép. Kha ning UCAM ctia mét hop chat thuong duge dénh gia
bang hiéu qua UCAM xac dinh thong qua cac phuwong phap thuc nghiém nhu
thir nghiém giam khéi luong, duong phan cuc thé dong, dién tré phan cuc, hoac
phé tdng tré dién hoa. Hiéu qua UCAM phu thudc vao nhidu yéu t6 nhu ching
loai kim loai, diéu kién méi trudong, ndng do chat wrc ché va ban chét chat wc
ché. Trong d6 anh hudng cua ban chét chit tc ché dén hiéu qua UCAM la van
dé nghién ciru trong tAm trong linh vuc nay.

1.2 Anh hwéng cia ciu tric cac hep chit hiru co dén hiéu qua UCAM

Nghién ctru phat trién cac hop chat UCAM méi doi hoi phai tién hanh sang loc
va thir nghiém trén mét sé lwong 16n cac hop chét hitu co, rat tén thoi gian va

kinh phi. Co ché UCAM va mdi lién hé giita ciu triic ctia cac hop chét hitu co



va hiéu qua UCAM la co so khoa hoc quan trong dé lya chon, thiét ké va thu
nghiém cac chat UCAM méi.

Céc thong s6 hoa lugng tir da dugc sir dung rong rii trong viéc giai thich xu
hudng bién d6i hiéu qua UCAM cua cac hop chét hiru co. Mic di cac mbi quan
hé dinh tinh gitta cac thong s6 hoa lugng ti voi higu qua UCAM da dugc dua
ra trong rat nhiéu nghién ctru, nhung cac nghién ctru nay chi khao sat mot s6
luong rét it cac hop chat (thuong chi 2-3 hop chat). Cac két qua khao sat trén
mot sb lugng 16n cac hop chit cho thiy khong ton tai mot mbi twong quan phod

quat gitra cac thong s hoa luong tir voi hiéu qua UCAM.

Céc két qua nghién ciru dd cong bd ciing cho thdy ning lugng tuong tac gitra
chat rc ché v6i bé mit kim loai c6 mdi twong quan nhét dinh voi hiéu qua
UCAM. Tuy nhién, ning luong twong tac ciing khong phai 1 yéu t& duy nhat
quyét dinh dén kha ning UCAM, mbi twong quan phd quat giita ning lugng
tuong tac voi hiéu qua UCAM ciing khong ton tai.

Céc nhém chirc trong cdu truc phan tir chét tc ché ciing c6 anh hudng rd rét
dén hiéu qua UCAM kim loai. P4 c6 nhidu nghién ctru khéo sat anh hudng cua
cac nhoém chirc dén hiéu qua UCAM kim loai cua nhiéu nhom chét hitu co. Cac
nghién ctru cho thdy anh hudéng ctia cac nhom chirc dén hiéu qua UCAM dong
c6 su khac biét so voi thép. Méc du da co nhitng giai thich khac nhau dugc dua
ra, tuy nhién ban chét vat Iy ctia vin dé trén van chua duoc lam sang to.

1.3 MBb hinh dinh lwgng twong quan giita ciu tric va hiéu quia UCAM

cuaa cac hop chat hiru co

Bén canh cac xu huéng dinh tinh, caic mo6 hinh dinh lugng dnh hudéng cia ciu
trac phan tir dén hiéu qua UCAM kim loai ctia cic hop chat hitu co ciing da
dugc nghién ctru. Trong do6 c6 cac md hinh QSPR (Quantitative structure-
property relationship) dwoc xay dung dwa trén két hop phan tich dit lidu véi
phuong phap hoc méay va cac mé hinh déng nhiét hip phu duoc suy ra dua trén

1y thuyét can bang hap phu.



Céc m6 hinh QSPR giita céu trac va hidu qua UCAM cua cac hop chit hitu co
thuong dugc xay dung dua trén su két hop gitra dit li€u va thuit todn hoc may
thong qua mot quy trinh hoc may bao gdm nhiéu budc nhu thu thap dit liéu dau
ra, tinh toan dit liéu diu vao, lya chon thuat toan, lua chon thong sb6 dau vao,
danh gi4a mé hinh... C6 hai nhém mé hinh QSPR di dwgc dé xudt gdm: cic mod
hinh QSPR duya trén thong s6 hoa lugng tor va cac mo6 hinh QSPR dua trén

thong so6 cau truc.

Mic du cac théng sd héa luong tir va ning luong tuong tac ¢6 mdi twong quan
nhit dinh véi hiéu qua UCAM, tuy nhién cac mé hinh QSPR dya trén cac thong
) nay nhin chung van chua c6 do chinh xac cao. Mic khac, do tinh toan cac
thong s6 hoa luong tir hodc ning luong twong tac can sir dung cac phuong phap
tinh toan hoa lugng tir nhu DET nén ton nhiéu thoi gian va tai nguyén tinh toan.
Do vay, cac md hinh QSPR dua trén thong s6 ndy méi chi dugc xay dung trén

céc tap dir liéu kha nho, chi dén vai chuc hop chat.

Céc mé hinh QSPR duya trén thong sb cu tric di dugc xdy dung trén cac tip
dit lidu 16n hon do cac théng sb cau trac c6 thé tinh toan d& dang va nhanh
chong hon rat nhidu. Mat khac cac mo hinh QSPR loai nay ciing c6 do chinh
xéc kha quan. Tuy nhién tinh giai thich kém 12 mot han ché 16n cua cac mo hinh
QSPR duya trén thong s6 ciu triic do s6 lugng thong s6 cdu trac rat nhicu va y
nghia vat 1y khong rd rang nhu cac thong sé hoa lwong tir. Ngoai ra mo hinh
hoc may cAn mot sb lugng 16n cac dir liéu thyc nghiém, tuy nhién $6 luong di
liéu dugc cong bé hién tai vin con kha han ché, dic biét 1a dit liéu & mirc hiéu
qua UCAM thép vi hau hét cac nghién ctru duoc cong bd déu tap trung vao cac
hop chat UCAM c6 hiéu qua cao.

Céac mo hinh ding nhiét hip phu dugc suy ra tir Iy thuyét va kiém chimg qua
két qua thyc nghiém. Tuy nhién mot théng sé quan trong trong dang nhiét hap
phu 13 nang luong tu do hip phu tiéu chuin AG 4 cho dén nay van chua c6
phuong phap xac dinh truc tiép bé‘mg thuc nghiém, hodc tinh toan dugc tir cac

phuong phép tinh toan mé phong. Do vy viéc sir dung md hinh dang nhiét hip



phu dé dy doan hiéu qua UCAM van chua thé thuc hién. Tuy nhién ding nhiét
hap phu 1a mé hinh ¢6 co s& vat Iy rd rang, cac mo hinh dang nay ciing cho thay
tiém ning trong nghién ctru tuong quan giita cdu triic phan tir va hidu qua
UCAM kim loai cta cac hop chat hitu co.

1.4 Pt van dé nghién ciu

Tong quan cho thay nghién ctru phat trién cac hop chit UCAM méi c¢6 hidu qua
trc ché cao hon, it doc hai va than thién hon v6i moi truong 13 nhu cau cip thiét
dang duogc dat ra trong linh vyc UCAM kim loai. Moi lién hé gitia cAu trac
phan tir va hi€u qua UCAM la can cur khoa hoc cdt 161 dé sang loc hodc thiét ké
chat UCAM méi. Tuy nhién mot méi lién hé rd rang va nhat quat van chua
dugc tim thdy. Cho thdy dnh hiong ciia cdu triic phan tir dén hiéu qua UCAM

kim loai cua cac hop chat hitu co van con nhieéu van dé chua dugc lam sang té.

Tong quan ciing cho thdy, viéc két hop giita khao sat thuc nghiém véi cac
phuong phdp md hinh hoa nhu hoc may hodc tinh toan DFT c6 thé dinh lugng
dugc anh hudng cia ciu trac phan tir dén hiéu qua UCAM hitu co. Tuy nhién
cho dén hién tai vin chua c6 mot mé hinh tinh toan nao cho thiy tinh phd quat
va giai thich duoc co ché vat 1y anh hudng cta cau triic phan tir dén hiéu qua
UCAM ciia cac hop chat hiru co. Do vay md hinh héa dnh hwéng cia cdu tric
phan twr dén hiéu quda UCAM kim logi cua cdac hop chat hitu co 1a mot van dé
nghién ctru c6 ¥ nghia vé& mit khoa hoc va c6 tiém ning tng dung dé phat trién
chit UCAM moi trong thyc tién.

CHUONG 2 PHUONG PHAP NGHIEN CUU

2.1 Vat ligu va hoa chat

Cac mau kim loai va cac loai hoa chit sir dung trong ludn an déu co san trén thi
truong va duoc liét ké chi tiét trong luén an.

2.2 Cac phuong phap thuc nghiém

Céc phuong phap nhu thir nghiém t6n hao khdi lugng va phép do dién hoa xéac

dinh duong phén cuc thé dong duogc st dung dé xac dinh hiéu qua UCAM.
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Ngoai ra cac phuong phap phén tich bé mit nhu chup anh kinh hién vi dién tir
quét (SEM), quét anh kinh hién vi luc nguyén tor (AFM), do ph6 hong ngoai
bién ddi Fourier phan xa toan phan suy giam (ATR-FTIR) va do goc thdm udt
ciing duoc sir dung dé danh gia kha ning UCAM cua cac dan xuat benzotriazol
(BTAH) va 2-mercaptobenzothizol (MBTH) thong qua hinh thai va c4u tric bé
mit mau dong trude va sau thir nghiém an mon.

2.3 Phuwong phap hoc may

Phuong phap hoc may duoc sir dung dé xay dung mé hinh QSPR giita cau tric
va hiéu qua UCAM thép cacbon va ddng cua cac hop chit hitu co. Quy trinh
hoc may bao g@)m cac budc nhu: thu thap di li¢u thyc nghiém hi¢u qua UCAM,
tinh toan cac thong s6 miéu ta phan tir, Iya chon thudt toan hoc may, toi wu siéu
tham s6 cia md hinh, lya chon céac thong s6 miéu ta phéan tir, ddnh gia hi¢u qua
ctia mo hinh va dy doan hiéu qua UCAM cho cac hop chit méi.

2.3.1  Thu thgp diz ligu thuc nghiégm

Tap dit liéu thyc nghi€ém vé hiéu qua UCAM thép cacbon trong dung dich HCI
1 M bao gom dir liéu ctia 317 hop chét hiru co ¢ nhiét d6 25-30 °C voi ndng do
chit trc ché 1a 1 mM.

Tap dir liéu thyc nghiém vé hiéu qua UCAM ddng trong dung dich H,SO4 0.5
M bao gém dir liéu ctia 75 hop chét hitu co ¢ nhiét dd 25 °C & cac néng do chat
UCAM khéc nhau.

2.3.2 Tinh to4n céc thong sé miéu td phan ti

Trong nghién cau ndy, hai loai thong s6 miéu ta thuong dung 1a théng s cau
trdc (structural descriptor) va dau van tay phan tir (molecular fingerprints) dugc
sir dung dé miéu ta cau tric phan ti.

2.3.3 Lwa chen thugt toan hec may

Trong nghién ctru nay thuat toan hdi quy gradient-boosted decision trees (GB)
duge st dung dé xay dung mé hinh hoc may. GB thudc nhom thuat toan hoc
méy két hop, v6i bo hoc co so 1a cdy quyét dinh. Thuat toan GB sir dung trong



nghién ctru nay dugc tich hop vao GradientBoostingRegressor, mot mé hinh
hdi quy trong goi Python scikit-learn. Ngoai ra, nghién ctru ciing so sanh hiéu
quéa cia GB véi mot sé thuat toan hoc may dién hinh khac nhu hdi quy tuyén
tinh (Linear Regression, LR), hoi quy Kernel Ridge (KR) va rimg ngiu nhién
(Radom Forest, RF) dugc tich hgp trong cac mé hinh LinearRegression,

KernelRidge va RandomForestRegressor twong ung cua goi scikit-learn.

2.3.4  Téi wu cdc siéu tham sé cia md hinh

Phuong phap d4nh gi4 chéo tim kiém ludi (Grid Search Cross Validation) duoc
st dung dé lua chon gia tri tdi wu cho cac siéu tham sd ctua mo hinh. Phuong
phap nay so sanh hiéu qua ctia mo hinh trong tat ca gia tri siéu tham sé duoc
khao sat tir d6 dé xudt gia tri tdi uu cho céc siéu tham sd.

2.3.5  Lwa chen thong sé miéu td cdu tric phan ti

Bén canh viéc sir dung tat ca 208 thong sé cau truc (tap 2Ddes) lam dit liéu dau
vao cho mé hinh, nghién ctru ndy ciing tién hanh lya chon cac thong s céu tric
¢6 tinh trong quan cao v6i hidu qua UCAM dé t6i uu hiéu qua dy doan va nang
cao tinh gidi thich cia mé hinh. Viéc lya chon thong s6 cAu tric dua trén mirc
d6 quan trong cia thong sd wdc tinh bang phuong phap hoan vi (Permutation
Feature Importance, PFI).

2.3.6  Pdnh gid hi¢u qud cia mé hinh

Hiéu qua du doan cia md hinh duoc danh gia bang phuwong phap danh gia chéo
K-fold (K-fold CV) hoic K-fold nhém (Group K-fold CV) véi K bang 10. Hiéu
quad du dodn cua md hinh dugc danh gia dua trén gia tri trung binh cta cac chi
sO gom sai s6 can bac hai binh phuong trung binh (Root Mean Square Error,
RMSE), sai s6 tuyét ddi trung binh (Mean Absolute Error, MAE) va hé sb xéac
dinh (Coefficient of Determination, R?) cua tdp danh gia qua 10 1an chia.



2.4 Phwong phap moé phéng dong hoc phan wng

2.4.1 M0 phéng dwong phan cuc catot

Phuong phap mé phong vi dong hoc (microkinetic) duge st dung dé mé phong
duong phan cuc catot khi ddng an mon trong dung dich axit. Dé mé phong vi
dong hoc, tat ca cac budc co ban cia ORR déu duge xem xét.

Sau khi tinh dugc toc do phan tng cua cac budc co ban theo dién thé U, mat do
dong dién (i) do ORR sinh ra dugc tinh theo cong thirc sau:

i = eporr TOF,-, (2.25)
trong d6 TOF,- 1a tong tan sb chuyén ddi (turn over frequency) electron cua tat
ca cac budc phan ung, e 1a dién tich co ban, por 12 mat d6 cua vi tri hoat hoa
trén bé mat.

2.42 MO0 phong dwong Tafel anot
Duong Tafel anot dugc md phong dya trén phuong trinh Butler-Volmer theo
mdt cong bd trude day cua Ma va dong nghiép:

anF(U—-Ug) (1—a)nF(U—Ue)]} (2.26)
RT '

i =ip{exp [T] — exp [—

Khi xem xét anh hudng cua chét e ché s& thu dugce phuong trinh sau:

. kB_T anFU—-AGg Esurf ponﬁX,eAGads,X 2.30
Ini = In (cMnF - ) t—r toart — : (2.30)
Phuong trinh (2.30) miéu ta mbi quan hé tuyén tinh gira Ini va U & anot, tirc
duong Tafel anot.
2.5 Phuong phap tinh toan DFT
2.5.1 Tinh toan tinh chdt di¢n ti ciia céc hep chat sic ché

Dé khao sat cac tinh chit dién tir ciia cac hop chét e ché, cac thong sb hoa
lwong tir cua phan tir nhu phan bb va mirc ning lugng cac obitan bién, mé men
ludng cuc, dién tich nguyén tir duoc tinh toan trén phdn mém ORCA 5.0 su
dung ham trao d6i twong quan B3LYP va bd ham co s¢ Def2-TZVP.



2.5.2  Tinh todn twong tdc giira hop chdt e ché véi bé mat dong

Tuong tac giita chat wc ché voi bé mat ddng duogc tinh toan trén cac moé hinh
tuan hoan théng qua phan mém VASP sir dung ham trao d6i twong quan GGA-
PBE va gia thé theo phuong phap PAW.

2.5.3 Tinh toan cac phdn #ng dn mon

Céc phan tmg an mon bao gdm phén tng khir oxy va phan tng oxy hoa hoa tan
ddng duoc tinh todn dé md phong dudng phan cuc va khao sat anh hudng cia
C4c chat trc ché hap phy trén bé mit. P& mé phong duong phan cuc, cac phan
ung dn mon dugc tinh toan trén md hinh bé mat déng sach. Pé khao sat anh
hudng cuia chit e ché, cac phan ng dn mon dugc tinh toan trén mo hinh bé
mat dong bi hap phu bai mot don 16p chat trc ché.

2.5.4  Tinh toan mét sé thong sé khac

Phuong phap DFT ciing dugc st dung dé tinh toan mét s6 thong s6 khac co lién

quan nhu nang lugng bé mit, ham cong, sai khac mat 6 dién tich va tuong tac

phi cong hoa tri.

CHUONG 3 KET QUA VA THAO LUAN

3.1 Mo hinh QSPR giita cAu triic va hi¢u qua UCAM thép va dong cia
céc hgp chat hiru co

3.1.1 M0 hinh QSPR giira cdu trac va hi¢u qué UCAM thép cacbon trong

dung dich HCI 1 M ciia cac hgp chat hitu co

Str dung phuong phap lya chon thong s6 PFI, luan 4n d3 tim ra dugc nhom

thong s6 cAu tric cho hiéu qua du doan ti wu gém khoang 40 thong s6 ¢o chi

s6 PFI cao nhét nhu Hinh 3.1 thé hién.
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Hinh 3.1 MAE, RMSE va R? trung binh cua cac mo hinh su dung N thong sb
cau truc co chi so6 PFI cao nhat.

M6 hinh sir dung nhom 40 thong sd cdu tric co6 chi s PFI cao nhét
(GB/2Ddes40) ciing cho hiéu qua du doan tét hon so véi cac md hinh sir dung
céc loai thong sé miéu ta khac nhu 2Ddes, ECFP4 va 2Ddes40-ECFP4. Ngoai
ra, Bang 3.1 cho thiy mé hinh GB/2Ddes40 c6 sai s6 du doan thap hon rd rét so
sanh v6i cac mo hinh khac di cong bd.

Bang 3.1 So sanh hiéu quéa ciia m6 hinh GB/2Ddes40 véi cac mo hinh khac da

cong bd.
S6 lwong | Phwong phap | MAE | RMSE
Tap dit liéu ) R?2 | TLTK

hop chat danh gia (%) (%)
Pyridin va quinolin 41 5-fold CV - 16,74 - [24]
Quinoxalin 40 5-fold CV - 15,97 - [184]
Pyridazin 20 5-fold CV - 14,69 - [141]
Chét long ion 30 5-fold CV - 10,01 | - [33]
Hop chét hitu co 270 10-fold CV 530 | 782 0,41 | [130]
Hop chét hiru co 317 10-fold CV 480 | 642 0,72 | NC nay

Két qua ciing cho théy, trong s6 40 théng sb ciu triic c6 muc d6 quan trong cao
nhat chi yéu bao gdm cac théng sb topo (Chi, Kappa, BertCZ va Balaban)),
thong sé6 BCUT2D va théng s6 MOE. Cac nhém thdng s trén miéu ta cac tinh
chat c6 lién quan dén hiéu qua UCAM nhu tinh chat dién tu, cau trac hinh hoc,
tinh ky nudc, tinh phén cuc. ..



Két qua danh gia trén cac tap dir liéu da cong bd (Hinh 3.6) cho thiy, khi st
dung quy trinh hoc may va mo hinh GB/2DdesN duoc dé xuét bai luan &n nay,
d6 chinh xac trong du doan hiéu qua UCAM tang Ién rd rét so vaoi cdc mé hinh

da cong bo.

R Da cong bd
[ Nghién ctru nay

RMSE (%)

PQ-41 P-20 IL-30 CO-270
Tap dir lidu

Hinh 3.2 So sanh RMSE cua m6 hinh GB/2DdesN v6i cac mo hinh dé cong b
trén cac tap dir liéu c6 san.

Do chinh xac ctia m6 hinh GB/2Ddes40 cliing dugc danh gia thong qua cac hop

chat thuéc duoc str dung lam chat UCAM. Két qua danh gi4 trén 10 hop chat

thudc da cong bd cho thay sai s6 tuyét doi kha thap, tir 0,1 dén 4,6 %. Két qua

danh gi4 trén 4 hop chét thudc chua duoc cong bd cho thdy mo hinh du doan

chinh xac dugc hiéu qua UCAM cua 3 hop chat gdm vidarabin, chlorothiazid

va idoxuridin véi sai s6 1an lugt 13 1,4 %, 1,5 % va 2,9 %.

’F‘? E} L S IR I8
J = Qj:? L v
100 ‘fi ; \C\“g P T ’? (gﬁ
95/ > pf
% : L
85 B Dy doan clia md hinh

@ Thuec nghiém da cong bé

80
Bl Thuc nghiém trong nghién ciru nay

75
70
65
60

IE (%)

™M T2 T3 T4 T5 T6 T7 T8 T9 T10 E1 E2 E3 E4 B1 B2 B3 B4 BS
Hop chat
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Hinh 3.3 So sanh IE dy doén va thuc nghiém cua 10 hgp chét da cong bd (T1-
T10) va 4 hop chat chua cong bo (E1-E4) va 5 hop chat thuoc cd gia tri IE du
doan cao nhat (B1-B5).

3.1.2 M0 hinh QSPR gisa cau trdc va higu qud UCAM déng trong dung
dich H.SO4 0,5 M cua céc heop chat hizu co

M6 hinh QSPR cho dong trong dung dich H,SO4 0,5 M ciing dwoc xay dung

khi két hop thuat toan GB véi phuong phap lya chon thong s6 PFI, véi dit ligu

dau vao gom khoang 15 théng sé ciu trac. M6 hinh nay ciing cho hiéu qua tot

hon rd rét so vai cac md hinh sir dung cac loai thong sé miéu ta phan tir khéc,

tuong tu két qua thu dugc dbi véi thép cachon.

Tuy nhién, khi so sanh véi két qua gira hai mé hinh QSPR cho dong va thép
cacbon cho thay cac théng sé cau tric quan trong ddi voi ddng va thép cacbon
c6 su khac biét, chi tring khép 6 thdng sé. Trong khi ChiOn va Chi2n Ia hai
thong sé quan trong nhat trong md hinh QSPR cho thép nhung lai khdng xuat
hién trong 15 thong s6 quan trong nhat cia mé hinh QSPR cho dong. Nguoc lai
ca 3 théng s6 Kappa déu nam trong 15 théng sé quan trong nhat ddi véi dong,
nhung chi c6 Kappal nam trong 40 thong s6 quan trong nhat dbi voi thép. Két
qua nay cho thay thong s6 Chi quan trong hon ddi véi thép, théng sé Kappa
quan trong hon ddi véi ddng. Céc thdng sb Chi thé hién tinh lién két trong ciu
triic phan tir, miéu ta duoc céc tinh chat dién tir cua phan ti, con cac thdng sb
Kappa miéu ta hinh dang hinh hoc cua phan ti. Do vay, ¢6 thé nhan dinh ring
hiéu qua UCAM thép phu thudc nhiéu hon vao tinh chit dién tir, con hiéu qua
UCAM dong phu thudc nhiéu hon vao cau tric hinh hoc ciia chat e ché. Két
qua nay c6 thé xuat phat tir co ché an mon khac nhau cua dong va thép. Phan
ing khtr oxy 1a phan ung catot chinh ddi voi ddng, con phan ung khir proton la
phan tng catot chinh d6i véi thép trong méi trudong axit. Kich thudc cua oxy
I6n hon rat nhiéu so vai proton, do vay ngin chan oxy phu thugc nhiéu hon vao
hiéu &g khdng gian va ciu tric hinh hoc ciia phan tir hon so véi ngin chin
proton.
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3.2
chit UCAM

Mo phéng dwang phan cuc ciia ddng trong dung dich axit khi c6 mat

3.2.1  Pwong phan cuc ciia dong trong dung dich axit
Két qua mo phong dudng phan cuc catot va duong Levich (Hinh 3.16a,b) cho
thay khéa pht hop véi két qua thuc nghiém da cong bé.

a) 200 b) 1600
of 1apo | M_NCTay
! —— Ly thuyét
-200 - 1200 - — — Thyc nghiém
& -400 y L
E ol 3000 rpm | § 1000
e it — 1600 pm | « 800 F
g so0r —500mm | 2 g0l
"~ _1000 - — 100 rpm !
1200 | L L or
: [ — 1rpm 200 -
-1400 |
L 0 L
_1600 Il 1 1 1 1 1 1 1 1
01 00 01 02 03 04 0 4 8 12 18 20
U(V vs SCE) @'? (Rad"2.s1?)

Hinh 3.4 a) Buong phén cuc catot va b) BPuong Levich.

Két qua md phong duong Tafel anot (Hinh 3.17) ciing phu hop véi cac két qua

thuc nghiém da cong bo.

-1

| Ny 2
= = Lietal, a=0,36 ’
R p—— Khaled et al., ¢=0,34
— = Fouda et al., #=0,29 s
3k
m-. e NC nay, =0,40
O 4r
(7] L
251
> L
> 6 — — Qiang et al., «=0,70
r — — Bozorg et al., =0,53
-7+ p: — —Tanetal, a=0,32
L ’ — — Ahmed et al., u=0,36
8L VAN 7 — = Ahmed et al., ¢=0,62
s, 7 ’ﬁ/
r ’
o L £ 1
-0.6 -0.4 -0.2 0.0 0.2
logi (Alcm?)

0.4

Hinh 3.5 So sanh duong Tafel anot mé phong (d6) véi thuc nghiém.
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Mat d6 dong dn mon (icorr) trong thuc nghiém thudng nim trong khoang 10 dén
50 pA/cm? trong khi mat do dong an mon thu dugc khi két hop dudng phan
cuc catot va dudng Tafel anot mé phong 1a 26,02 pA/cm?. Pong thoi, dién thé
in mon mo phong duge 13 -74 mV ciing nim trong khoang gia tri thu duoc tir
thyc nghiém 14 -30 dén -90 mV. Cho thay két qua md phong téc do an mon trén
bé mat Cu (111) phu hop véi cac két qua thuc nghiém trén ddng nguyén chat
chua c6 chat UCAM (Hinh 3.6).

-1

| == Khong co chat trc ché

-2 | O Thye nghiém

L — Coéchaticché X

B o =10%M, AGy,x = 0556V

;
<
Sy i % - = N
g’ 5 ; \
- L =~
) / v
-6 7 7 \
L / / \
/ /
7+ 7 7 !
L I J \
-8 ] L 1 L A M| N Y 1
-0.9 0.6 -0.3 0.0 0.3 06
U (V vs SCE)

Hinh 3.6 Puong phan cuc an mon mé phong cho pé mat Cu (111) trong dung
dich axit khi khong c6 va c6 chat UCAM.

3.2.2  Pwong phan cuc cia dong trong dung dich axit c6 chdt UCAM

Puong phan cuc in mon cho bé mit Cu (111) khi c6 miat chat UCAM X véi
AGagsx = -0.55 eV va cx = 10° M dugc thé hién trong Hinh 3.6 (duong mau
d6). C6 thé thay sy c6 mat cua chit UCAM X anh huong dén ca duong phan
cuc catot va duong Tafel anot, diéu nay phu hop véi cac quan sat trong thuc
nghiém cho thay hau hét cac chit UCAM dang hip phu 13 chdt UCAM hdn hop
tire 1a (rc ché ca catot va anot. Trong mo hinh nay, & catot, vi tri phan img ORR
s€ bi chiém giltt mot phﬁn boi X tir d6 lam giam tde do ORR. Déng thoi, ¢ anot,
su c6 mit cia X 1am nguyén tir bé midt 6n dinh hon thé hién qua déng gép cua

phin ning luong tu do hip phu.
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3.2.3

Higu qud trc ché dn mon

B ,,u 3’ ¥ a6 a0s x (BY)
——0.30
L / 4 —4—035
/ —»—0.40
—9—0.45
L —k—0.50
—4—055
—a—0.60
F —1—085
—x=070
* ——0.75
r /' ——080
,*
1 1 1 1 1
0.3 0.4 05 06 0.7 0.8 -5 -4 3 -2 -1
-AG, 4 x (€V) log ¢y (M)

Hinh 3.7 Anh huong ciia ning luong tu do hép phu (a) va ndng d6 (b) clia chat

{rc ché dén hiéu qua UCAM.

Tir Hinh 3.7a c6 thé thay, & mot nong do nhét dinh, ning lugng tu do hip phu

cang 4m thi hiéu qua UCAM cang cao. Twong quan ndy pht hop véi mdi tuong

quan gitra hiéu qua UCAM vd&i ning lwong hap phu ty do tiéu chuén, mot gia tri

dugc xac dinh khi phan tich hdi quy dudong ding nhiét hip phu trong thuc

nghiém. Két qua mé phong & Hinh 3.7b cho thay véi cung mt mirc nang lugng

tu do hip phu thi nong do cang cao hiéu qua UCAM cang cao. Két qua nay

cling pht hop véi da phan cac quan sat tir thuc nghiém.

3.2.4 Quan h¢ gifta ning lweng ti do hap phu va higu qué UCAM

a) 100 | mxs b) 100 F P
T i3 X1a X9 .x13.X9.x14 X7
f.xiz ® gxiz e
90 | 90 | @xs
R mx4 = ®x4
o 80 F X15 o 80 F @ oxis
w [ S w @1 x11
70 | mxt 70 oxi
X6 oxs
X10 X3 @ 9X3 x10
60 1 L 1 L 1 " 1 " 1 L 60 1 " 1 M 1 M 1 M
051 054 057 060 063 066 0.30 0.35 0.40 045 0.50
- AGadS;MK (eV) - Angs,isca (eV)

Hinh 3.8 Tuong quan giita IE v6&i a) AGags vk Va b) AG%dsmk
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Hinh 3.20 cho thdy rang méi trong quan giira hiéu qua UCAM (IE) vé6i ning
luong tu do hap phu trong mé hinh MK (AGagsmk) Va niang lugng tu do hap phu
tiéu chuan trong mo hinh dang nhiét hap phu (AGa?ds,iso) kha twong ddng, ning
luong cang am thi hiéu qua UCAM cang cao. Tuy nhién, ning luong hap phu
tinh bang phuong phap DFT nhu AEagspee va AEaugsps déu khong c6 mdi twong
quan rd rang v6i IE nhu AGadsmk V& AG 2y jso- KEt qua nay cho thay c6 su khéc
biét 16n giita nang lwong hap phu tinh toan dugc bang DFT véi ning luong tu
do hap phu sir dung trong mé hinh MK.

3.2.5  Phan tich hgn ché ciia md hinh
M® hinh MK van con céc gia thiét can duge tiép tuc xem xét nhu:

i) Gia thiét chat (rc ché chi hap phu chiém giir vi tri b mit ma khong anh

hudng dén ning luong cac budc phan tmg khir oxy.

i) Gia thiét sir dung budc tach nguyén tir dong tir bé mit d¢ moé phong phan

g oxy héa hoa tan dong.

iii) Gia thiét AGasmk 13 ning lwong tu do hip phu trén cing mot vi tri bé mit

(vi tri *A) cho cac chét hitu co khac nhau.

Céc han ché trén dan dén chua thé 4p dung mo hinh MK dé du doan hiéu qua
UCAM. Tuy nhién khi cac gia thiét ndy timg budc duoc giai quyét, phuong
phap méi nay khong chi c¢6 thé ap dung dé dy doan toc do an mon va hiéu qua
UCAM cho ddng trong mdi trudng axit ma con c6 thé ap dung cho cac kim loai
khac nhau trong cac méi truong d&n mon khac nhau.

3.3 Thuc nghiém va md hinh héa anh hwéng caa ciu tric dén higu qua

UCAM déng trong dung dich H,SO4 0.5 M ciia mét sé hep chat hiru
co

3.3.1 Anh hwong ciia mét s6 nhém chire dén higu qua UCAM dong trong
dung dich H.SO4 0.5 M cia BTAH

Két qua thr nghiém t6n hao khdi lugng va duong phan cuc thé dong (Hinh

3.22) cho thay hiéu qua UCAM ting dan theo xu huéng BTAH-5-NH, < BTAH

< BTAH-5-Cl. Xu huéng bién ddi hiéu qua UCAM cua ba hop chat khong thay
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d6i & hai ndng d6 10 va 5x10* M, khing dinh su khac biét rd rang vé hiéu qua
UCAM ddng cta chiing. BTAH-5-CI ¢6 hiéu qua tic ché cao nhét, tt hon 15 rét
so véi BTAH, phu hop véi cac két qua di cong bd.

-1 -1
a) F —m—MAau tréing b) —&— Mau tring
2| —e—BTAH 21 —e—BTAH
| == BTAH-5-NH, e BTAH-5-NH,
-3 ~w—~BTAH-5-Cl -3 —v—BTAH-5-C|
. o~
Ear E 4
6 |
<5+ -2: -5
rmg et o
s 2 6
e g
L —1n4
oL Cp=10" M . Cn=5x101 M
_B I 1 I 1 I Il 1 1 I 1 L 1 1 -9 1 1 1 n 1 L 1 1 1 I 1 1
03 -02 -041 0.0 0.1 0.2 0.3 03 02 -041 0.0 0.1 0.2 0.3
U{V, vs. SCE) U (V, vs. SCE)

Hinh 3.9 Pudng phan cuc ciia dong trong dung dich H2SO4 0,5 M khi khéng co
hodc c6 miat din xuat BTAH vé6i ndng d6 a) 10* M va b) 5x10* M.

T

s

Hinh 3.10 Anh SEM cua bé mit dong sau khi ngdm 24 gio trong dung dich
H>S04 0,5 M khi khong co va c6 dan xuét BTAH vé6i ndng do 5x10 M.
Két qua phan tich hinh thai bé mat mau dong (Hinh 3.23) cho thdy phu hop véi
xu huéng bién dbi ctia hiéu qua UCAM di dugc xac dinh. Két qua phéan tich
16



phé ATR-FTIR cho thiy bé mit miu ddng c6 hinh thanh cac phirc chat giita
chat {rc ché voi dong. Ngoai ra, so véi mau dong méi trude khi ngdm, cic mau
ddng sau khi ngdm trong dung dich chira dn xu4t BTAH c6 goc thim uét cao
hon, cho thay bé mit c6 tinh ky nudc nhiéu hon. Pong thoi, goc tham w6t thay
dbi theo thir ty BTAH-5-NH, < BTAH < BTAH-5-CI, cho théy tinh ky nudc
cang cao thi hiéu qua UCAM cang cao.

Su ¢6 mat ciia cac nhom chie -NH; va -Cl & vi tri cacbon s6 5 khong lam thay
d6i nhidu dén cau trac hinh hoc ¢ phan con lai ciia phan tir BTAH, tuy nhién
1am thay ddi rd rét tinh chat dién tir ciia phan tir. Tuy nhién su thay di cua cac
thong s6 hoa lugng tr chua thé giai thich dugc sy khac biét trong hi€u qua
UCAM ctia BTAH va hai din xuit.

Két qua tinh toan ning luong twong tic giita cac dan xuat BTAH véi bé mat
ddng ciing khong giai thich duoc xu huéng UCAM. O cé hai dang hoan chinh
va mét proton, din xuét chira -NH, déu c6 ning lugng hap phu 4m nhat (Hinh
3.28), chiing t6 tuong tac manh nhat v6i bé mit dong. Tuy nhién hiéu qua tc

ché an mon ctia BTAH-NH; lai kém hon nhiéu so voi hai dan xuat con lai.
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Hinh 3.11 Nang lugng hap phu cua cac dan xuat BTAH dudi dang a) hoan
chinh va b) mat proton trén Cu (111) & cac do che phu cac nhau.

Pang chu ¥ 1 két qua tinh toan ning lugng tuong tac cua O, véi cac don 16p
BTAH, BTAH-5-NH; va BTAH-5-C1 hap phuy trén bé mat Cu (111) lan luot 1 -
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0,021, -0,724 va 0,350 eV. Két qua nay cho thiy su khac biét rd rét giira ba hop
chit, 16p BTAH-NH, hap phu O rit manh, BTAH hép phu rét yéu, con BTAH-
5-Cl ¢6 xu huéng ddy O,. Twong tic hip din manh vé&i O, cua 16p BTAH-5-
NH; c6 thé 1a yéu t6 quan trong dan t6i kha ning UCAM dong kém nhat cua
BTAH-5-NH,, mit du dan xuét nay twong tac manh nhat voi bé miat dong.

E,q = -0,021 eV E.i = -0,724 eV E.4c = 0,350 eV

Hinh 3.12 Cau triic va nang lugng hap phu cua Oz trén cac don 16p dan xuat
BTAH bao pht bé mat Cu (111).
Két qua tinh toan ciing cho thay 16p BTAH-5-NH, tuong tic manh véi H,O nhd
vao cac lién két hydro O---H giita O ctia H,0 véi H trén nhém -NH, va N---H
gitta N trén nhom -NH; va H cua H»O.

Ngoai ra, Kkét qua tinh toan gian dd nang luong tu do cua toan bd qua trinh ORR
cho thay sy khac biét giita ba hop chit ndm & cac budc truyén khéi nhu hip phu
02, khuéch tan va giai hap H,O. BTAH-5-C1 hép phu O, kém nhét va khuéch
tan H,O kho khan nhat v6i hang rao ning luong 0,627 eV. BTAH-5-NH, hap
phu Oz manh nhét va khuéch tan H,O ¢ mirc trung binh. BTAH hép phu O2 yéu
hon BTAH-5-NH; rat nhiéu nhung khuéch tan H,O dé dang hon so voi BTAH-
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5-NH,, tuy nhién chénh 1éch vé ning lugng tu do hip phu O2 16n hon rat nhidu
so voi chénh léch vé ning luong khuéch tan. Do vy gian do nang luong tu do
ORR ciing cho thiy kha ning trc ché catot tang dan theo xu huéng BTAH-5-
NH, < BTAH < BTAH-5-CI.

Ngoai ra, két qua tinh toan cho thiy c6 su khac biét 15 rang giita ham cong (gia
tri duogc liét ké trén hinh 3.34) cta cac bé mat déng bi bao phu bai cac 16p dan
xudt BTAH, véi gia tri ting dan theo thir ty BTAH-5-NH, < MBTH < MBTH-
5-Cl. Ham cong cang thap chimg t6 kha ning mat electron clia bé mit cang cao.
Do d6, kha nang mét electron ctia ba bé mit tuan theo thtr tw BTAH -5-NH; >
BTAH > BTAH -5-Cl. Két qua nay phu hop véi xu huéng tc ché anot cia ba

dan xuat nay.

5
. 0
>
2]
:LI-: —BTAH
PR) —— BTAH-5-NH,
>’ ——— BTAH-5-C|
-10
-15
» . - . 1 . L . 1
0 5 10 15 20 25 30

Distance (A)

Hinh 3.13 Thé tinh dién trung binh theo hudng vudng goc voi bé miat Cu (111)
duoc bao phi1 béi 16p dan xuat BTAH.
3.3.2  Anh hwéng ciia mét sé6 nhém cheee dén hiéu qua UCAM déng trong
dung dich H.SO4 0.5 M ciza MBTH

Két qua thir nghiém t6n hao khéi lugng va dudng phan cuc thé dong (Hinh 3.36)
cho thay hiéu qua UCAM cua cac dan xuit MBTH tuan theo thir ty MBTH-6-
NH, < MBTH < MBTH-6-CI. Két qua phan tich hinh thai bé mat (Hinh 3.39)
cling phu hgp véi xu huéng UCAM thu dugc.
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Su thay déi trong tinh chét dién tur cua cac dan xuit MBTH khéng giai thich
duge xu huéng UCAM. Ning luong hap phu cia cac dan xuat MBTH trén bé
mit dong cling khong giai thich dwoc xu huéng UCAM.

a) —a— M&u trdng b) —a— M4au trdng
-2 —e—MBTH -2 —e— MBTH
- —A— MBTH-6-NH, 3 —&— MBTH-6-NH,
71 —+—MBTH-6-CI - i) —v—MBTH-6-C|
€ 4 E 4
8 L
< 54 § -5
i o
=)
86 ©° 6
=74 -7
-8 c,=10%*M 8 - Ch=5x10% M
—9 T T T T T T -9 T T T T T T
-03 -02 -01 0.0 0.1 0.2 0.3 -03 -02 -01 0.0 0.1 0.2 0.3
U(V, vs. SCE) U (V, vs. SCE)

Hinh 3.14 Puong phén cuc cta dong trong dung dich H,S04 0,5 M khi khong
¢6 hodc c6 mat ddn xuat MBTH v&i ndng do a) 104 M va b) 5x10 M.

b) MBTH

a) Mau tring s

~Ra=724nm

Hinh 3.15 Anh SEM ciia bé miat dong sau khi ngdm 24 gid trong dung dich
H,S04 0,5 M khong c6 hodc ¢6 mit dan xuit MBTH véi ndng do 5x10* M.

Két qua tinh toan ning luong tuong tac ciia Oz véi cac don 16p dan xuat MBTH
hép phu trén bé mdt Cu (111) c6 su khac biét rd rét, 16p MBTH-6-NH; hap phu
O, rdt manh, MBTH hip phu rit yéu, con MBTH-6-Cl ¢6 xu huéng diy O,. Két
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qua tinh toan ciing cho thiy 16p BTAH-5-NH, tuong tac manh véi HoO nho vao
céc lién két hydro O---H giita O ctia H,O véi H trén nhém -NH, va N---H giira
N trén nhém -NH, va H ciia H,O. Ngoai ra, két qua tinh toan gian d6 ning
luong tu do clia toan by qué trinh ORR ciing cho thiy kha ning trc ché phan
g ORR ting dan theo xu huéng MBTH-6-NH; < MBTH < MBTH-6-Cl, phu
hop voi xu hudng e ché an mon.
3.3.3 Moyi lién h¢ giira cdu trac va higu qué UCAM cra cac ddn xudt
BTAH va MBTH
Khi so sanh két qua trén hai nhém hop chat BTAH va MBTH c6 thé thiy su
khéc biét gilra cac din xuit trong cung mdt nhém lén hon nhiéu su khac biét
giita hai hop chit ¢6 cting nhom chirc. Cho thdy anh hudng cia ciu triic nhom
chte chiém wu thé hon anh huéng cia phin cdu tric twong tic v4i bé mit.
Ngoai ra, su khac biét trong twong tac véi bé mit dong c6 thé 13 nguyén nhan
chinh dan t6i sy khac biét trong hiéu qua UCAM giita hai dan xuit BTAH va
MBTH khi cé cung nhéom churc.
3.34  Coché UCAM ciia cac ddn xudt BTAH va MBTH

c
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Hinh 3.16 Co ché UCAM dong trong dung dich axit cta cac dan xuat MBTH
va BTAH.

Trén co s& cac két qua tir thyc nghiém va tinh todan mé phong & trén, co ché
UCAM dbng trong dung dich axit cua cac dan xuit MBTH va BTAH duoc dé
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xuit nhu Hinh 3.16 thé hién. Cac dan xuit MBTH va BTAH tuong tac dong
thoi voi bé mat ddng va moi trudng théng qua ba phan cau tric, phan cau triic
Head (H) twong tic v6i bé mit dong, phan cu trac Tail (T) va Group (G) tuong
tac voi méi truong (dung dich, tic nhan dn mon). Phan H lién két phan tir chat
{rc ché cac nguyén tir dong trén bé mit, dong vai trd chiém giir cac vi tri bé mat
hodc 1am suy giam cac phan g an mon trén bé mat. Phan T va G lién két phan
ttr chét e ché voi cac phan tir trong mdi trudng, dong vai tro ngin chin cac tac

nhan dn mon nhu Oy, H,O, proton va cac loai ion.
KET LUAN

Luan an d4 nghién ctru khao sat va mo hinh héa anh huéng cia cau trac phén tir
cac hop chat hitu co 1én hiéu qua UCAM kim loai dong. Qua cac két qua

nghién ctru da trinh bay & trén, cé thé dua ra dugc mdt so két ludn sau:

1) Quy trinh hoc may két hop gitra thuat todn GB va k¥ thuat lya chon dic
trung PFI c¢6 hiéu qua tdt trong xay dung mo hinh QSPR giira cdu tric phén tir
va hiéu qua UCAM cuia cac hop chét hitu co. M6 hinh QSPR cho thép cacbon
trong dung dich HCl 1 M ma luan an da xay dung c6 do chinh xac cao hon so
v6i cac mo hinh di cong bd. Tuy nhién md hinh QSPR xiy dung duogc cho
ddng trong dung dich H2SO4 0,5 M ¢6 d6 chinh xéac thap hon so véi md hinh
QSPR cho thép cacbon. Su phiic tap trong twong quan giita cau tric phan tir va

hiéu qua UCAM dong so véi thép 1a van dé can duoc tiép tuc nghién ciru.

2) Puong phén cuc ciia dong trong dung dich axit ¢6 chdt UCAM c6 thé dugc
md hinh héa théng qua md phong vi dong hoc cac phan (ng dn mon. M6 hinh
ma luan 4n da xdy dung thé hién tuong quan dinh lugng gitta ndng do chat rc
ché trong dung dich va niang luong tu do hip phu ciia chét tc ché trén bé mat
dong voi tde d6 an mon va hiéu qua UCAM. Mo hinh nay 1a co s¢ dé phat trién
cac md hinh vét Iy hoan chinh miéu ta chinh xac anh hudng cta cu trac phan
ttr chét e ché dén hiéu qua UCAM cho cac hé vat liéu va diéu kién an mon
khéc nhau.
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3) Cac nhém chirc -NH; va -Cl ¢6 anh hudng 16n dén hiéu qua UCAM dong
trong dung dich H,SO4 0,5 M cua BTAH va MBTH. Hiéu qua UCAM tuan
theo xu huéng BTAH-5-NH; < BTAH < BTAH-5-Cl vd& MBTH-6-NH; <
MBTH < MBTH-6-CI. Hiéu qua UCAM cua din xuit MBTH t6t hon so dan

xuit BTAH c6 ciing nhém chic.

4) Su khéc biét 1o rét trong hiéu qua UCAM cua cic dan xuét -NH; va -Cl dugc
gidi thich hop 1y dwa trén mé hinh tinh toan DFT xem xét anh huong cua chat
trc ché hap phu dén cic phan ng in mon trén bé mat dong. Pidu ma cac mod
hinh tinh toan tinh chét dién tir ciia phén tir hay ning luong twong tac di khong
giai thich dugc. Cho thdy anh hudng cua chét trc ché dén cac dong hoc cac

phan tng an mon 14 yéu té quan trong quyét dinh dén hiéu qua UCAM dong.

5) Cac dan xuat -NH; c6 hiéu qua UCAM dong kém do hinh thanh lién két
hydro v&i ca Oz va H,0, hai tic nhan an mon chinh cho dong trong dung dich
axit. Cac dan xuit -Cl c6 hiéu qua UCAM dong tét do co tinh ky H20 va O,
cao.

6) Su khac biét giita hiéu qua UCAM cua hai nhém hop chit BTAH va MBTH
cho thiy ton tai anh huéng dong thoi ciia phan ciu trac tuong tac véi moi
truong va phan cau triic tuong tac véi bé mit dong trong phan tir chét trc ché
dén hiéu qua UCAM ddng. Tuy nhién, anh hudng ciia phan cau tric tuong tac
v6i méi truong chiém uu thé hon.

7) Hop chiat MBTH-6-Cl, ¢6 céu triic nhém chie -Cl ky H,0 va O; dong thoi
¢6 cdu trac MBTH tuong tic manh voi bé mit dong, thé hién hiéu qua UCAM
ddng trong dung dich H,SO4 0,5 M rét cao. Cho thdy cac hop chit hitu co chira
dong thoi phan ciu tric twong tac kém véi mdi truong an mon va phan cau tric
tuong tac manh v6i bé mit dong 1a nhitng chit UCAM tiém ning cho dong
trong dung dich H2SO4 0,5 M.

Két qua cia ludn an ciing cho thdy mot sé hudng nghién ctru co thé tiép tuc

phat trién nhu:
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1) Ap dung quy trinh hoc may két hop GB va PFI cho cac hé dn mon khac nhu
thép trong dung dich NaCl, dong trong dung dich NaCl, hop kim nhom trong
dung dich HCI... d phan tich twong quan giira cdu triic phan tir va hiéu qua
UCAM cua céac hop chét hiru co.

2) Phat trién cac mo hinh md phong dudng phan cuc cho cac hé UCAM khac
nhau khi xem xét ddng thoi twong tac giita chat e ché véi bé mat kim loai va
gilta chat (rc ché voi moi truong an mon, huéng dén xem xét toan dién anh

hudng cua chat te ché dén cac phdn tmg an mon.

3) M6 rong nghién ctru anh hudng ciia cdu trac phan tir dén hiéu qua UCAM
ctia cac nhom hop chét hitu co khac nhau, trong d6 xem xét dong thoi twong tac
giita chat tc ché voi bé mit kim loai va gitra chat & ché véi moi trudong an
mon, huéng dén xem xét toan dién anh huong cia chat trc ché dén cac phan

ung an mon.

24



