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Tom tat

Cdc tinh todn héa hoc heong tir cho thdy rang khi sé lwong phdn tir histidine trong
cum tang 1én thi gid tri ndng leong trung binh ciia lién két hydrogen ciing ting theo. Pdy la
biéu hién ciia tinh hop tac cua cdc lién két hydrogen trong cac cum histidine c6 kich thudc
khdc nhau. Ban chat ciia twong tac ndy dwoc nghién ciu dya trén Iy thuyet phiém ham mdt
dé (DFT). Két qua cho thdy hién twong nay xudt phdt tir sw tdi phdn b mdt dé electron trén
cdac nguyén tir khi co thém mot phan tir moi.
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Abstract

Quantum-chemical calculations show that with an increase in the number of histidine
molecules in a cluster, the value of the average hydrogen bond energy also increases. This is
the cooperativity of hydrogen bonds in histidine clusters of different sizes. The nature of this
interaction is investigated on the basis of the density functional theory. The results show that
this phenomenon is due to the redistribution of the electron density on the atoms when a new
molecule is added.

Keywords: cooperativity, hydrogen bond, electron density, histidine.



Tap chi Khoa hoc Pai hoc Pong Thép, Online First (2026): 1-12

1. Gi6i thiéu

Céc tuong tac hop tac xay ra trong nhitng hé gém nhiéu phan tir, trong d6 mot phan tir
¢6 thé lién két v6i hon mot phan tir khac. Mt tuong tac dugc xem la “hop tac” néu tuong tac
da hinh thanh trudc do giira cac phén tir 1am thay doi ai luc lién két ddi v6i phan tir tiép theo
(Stefan & Le Novére, 2013), (Izmailova, 2020). N6i cach khéc, cac tuong tac hop tac c6 thé
lam tiang cudng hodc lam suy yéu tuwong tac lién phan tir trong cic cum so véi dimer. Mot
trong nhitng vi du dién hinh cta twong tic hop tac 1a lién két hydrogen (Jeffrey, 1997),
(Steiner, 2002). Tinh hop tac 1a mot dic trung phd bién cta cac hé c¢6 lién két hydrogen. That
vay, nhiéu cong trinh da chi ra rang nang lugng lién két hydrogen trong dimer ctia nude khac
v6i trong trimer, tetramer va cac cum 1én hon. P9 manh cua lién két hydrogen c6 thé bién
thién tir trong tac rat yéu dén muc c6 thé so sanh voi lién két cong héa tri yéu trong cac hé
khéac nhau. Trong céc tai liéu (Moskva, 1999), (Gonzdlez & cs., 1996), (Mahadevi & Sastry,
2011), (Grabowski, 2011), (Ball, 2008), (Mahadevi & Sastry, 2016), (Kiselev, 1986),
(Kollman, 1977), (Miiller-Dethlefs & Hobza, 2000), (Frank & Wen, 1957), nhiéu nha khoa
hoc di st dung 1y thuyét phiém ham mat d6 (DFT) dé nghién ctru cu tric cua cac phan tir
nude trong cac cum nudc khac nhau. Két qua tinh toan cho thdy niang luong lién két
hydrogen ting 1én khi kich thuéc cum ting. Cac két qua twong tu ciing dugc thu dugc khi
nghién ctru cic cum phén tir ciia cac hop chat hiru co. Tinh hop tac cua lién két hydrogen mé
ta sy anh huong cua mot lién két hydrogen dén cac lién két hydrogen lan can trong mot
mang ludi. Anh hudng 13n nhau nay khong mang tinh cong gop va dan dén nhimg thay doi
v€ cau trac, nang lugng va tinh chat quang phd ma khong thé giai thich duoc bang cach xem
xet tung lién két hydrogen riéng 1¢ (Tupikina, 2026). Tinh hop tac cua lién két hydrogen
trong cdu tric mang P cia GB3 dugc nghién chu bang phuong phap trao doi
hydrogen/deuterium (H/D) trong phuong phap cong hudng tir hat nhan (NMR) (Li & cs.,
2022). Tinh chit vi mo khéng dong nhét trong nudc long lién quan dén sy hop tac lién ket
hydrogen ciing di duoc nghién ciru (Filipczak & cs., 2025). Mic du tinh hop tac cia lién két
hydrogen da duoc dé cap trong nhiéu cong trinh khoa hoc, nhung chi c6 rét it nghién ciru
phan tich ban chat cua hién twong niy. Co ché vi mé cua hién tugng hop tac van chua dat
duoc su théng nhét, dic biét 1a vai tro tuong ddi gitra hi€u ting phan cuc dién tir va sy tai cau
trac hinh hoc trong cac hé hap phu di thé. Ngoai ra, cic mé hinh tinh toan phd bién, thuong
dua trén gia dinh tinh cong tinh, do d6 chua thé mo ta chinh xac cac hiéu ung da thé vén
dong vai trd quan trong trong mang lién két hydrogen. Cac phan tir amino acid nhu L-
histidine chtra cdc nhom chiic phan cuc dién hinh nhu —-NH. va —COOH, tao diéu kién thudn
loi cho sy hinh thanh cac lién két hydrogen. Nhiing twong tac nay dugc thira nhan 1a mot
trong nhitng yéu t6 then chdt chi phdi co ché hip phu trén cac bé mit nano, dic biét 1a éng
nano carbon. Mic du nghién ctru nay khong truc tiép khao sat qué trinh hip phuy, viéc phan
tich ban chat va tinh hop tac cua cac lién két hydrogen trong cac cum L-histidine dugc ky
vong s& cung cap co s& vi md quan trong, gop phin lam sang to va du doan hanh vi hdp phu
cua cac h¢ tuwong tu & muc do phan tir. Trong cong trinh nay, chung t6i st dung phuong phép
tinh toan theo 1y thuyét phiém ham mat do dé nghién ctru ban chét ciia tinh hop tac trong lién
két hydrogen cua cac cum histidine.

2. Phwong phap tinh toan
M6 hinh héa may tinh

Céc ciu trac cia nhitng cum histidine khac nhau dugc t6i wu hoa bang chuong trinh
Gaussian 09 (Frisch & cs., 2013), (Butyrskaya, 2011) theo phuong phap B3LYP/6-31G(d,p),
c6 xét dén hiéu chinh phan tan GD3 (phuong phap DFT-D3) (Grimme & cs., 2010), (L& &
Chu, 2026). Anh hudng cta dung méi dugc xét dén bang cach s dung m6 hinh solvat hoa
PCM (Foresman & cs., 1996), (L& & Chu, 2026). Cac yéu té nay chi anh huong dén ning



Tap chi Khoa hoc Pai hoc Pong Thép, Online First (2026): 1-12

luong dién tir ciia hé va khong bao gdm cac hiéu chinh nhi¢t. Do d9, cac gia tri ndng lugng
thu dugc khong phu thudc vao nhiét do va can dugce hiéu la nang lugng tuong tac dién tr cua
cac cau truc da toi uu hoa.

Céac tinh toan dugc thuc hién tai Trung tdm Si€u may tinh Siberia thudc Vién Toan
tinh todn va Dia vat 1y todn hoc, Phan vién Siberia cua Vién Han lam Khoa hoc Nga
(Siberian Supercomputer Center, 2023), va tai Trung tdm Siéu mdy tinh ctia Pai hoc Qudc
gia Voronezh.

Trong céc cau trac thu dugc, gia tri trung binh ciia ning luong lién két hydrogen (Ex’)
duoc tinh theo cong thuc:

Ei = (nEaa — Ecym) / 56 lién két hydrogen (1

Trong d6: n 1a s6 phan tir trong cum, Eaa 1a nang luong ctia amino acid, Ecym 12 ndng lugng
cua cum gom n phan ta.

Can nhin manh rang cac phuong phap hoa hoc lugng tir n6i chung khong hudng t6i
viéc cung cip chinh xé4c cac gia tri ning luong tuyét dbi, ma chu yéu cho phép danh gia cac
dai luong nang luong voi do tin cdy cao hon khi so sanh gitra cac cAu tric. Phuong phap
phiém ham B3LYP con nhitng han ché nhét dinh trong viéc mo ta day du cac twong tac yéu,
déc biét 1a tuong tac van der Waals. Hon nira, viée sir dung bo ham co s¢ 6-31G(d,p) cling
¢6 thé chua loai bo hoan toan sai s6 chdong 1an ham co sd, von l1a mot ngudn sai s6 thuong
gip trong cac nghién ciru vé tuong tac lién phén tir. Tuy nhién, do tit ca cac hé khao sat déu
dugc tinh toan mét cach nhit quan trong cting mét khudn khé 1y thuyét va cung bd thong sd
tinh todn, céc sai s6 mang tinh hé thong nay dugc ky vong phan bd tuong dbi dong déu giita
céc cau trac. Nho d6, cac xu hudng bién thién ning lugng tuong dbi giita cac hé van c6 gia
tri so sanh va y nghia khoa hoc dang tin cdy. Hon nita, cac gia tri nang lugng tinh toan con
duoc hi€u chinh thong qua hé sb hiéu chinh k, duoc xéac dinh dua trén co s¢ doi chiéu vai dix
lidu thuc nghiém cua lién két hydrogen, qua d6 gop phan nang cao do tin cay cua két qua. Vi
véy, mic du phuong phap van ton tai nhitng gi¢i han ndi tai, cac dir liéu thu duge van di co
o dé phuc vu cho viéc phan tich ban chét tuong tac va thao ludn cac xu hudng cAu trac trong
nghién ctru nay. Do d6, xu hudng bién thién ciia ning luong tinh theo cong thic (1) khi thay
ddi n 1a dang tin cay.

Dé hiéu chinh sai s6 ctia phép tinh hoa hoc lugng tir d6i v6i Ex theo cong thirc (1),
céc gia tri Ey duoc nhan voi hé so hiéu chinh k:

k=E®. JEl.  Eu=kEn @)

Hdimer

Trong d6 Efjy . va Bl . 14n luot 1a gid trj thuc nghiém (Urusov & Eremin, 2004) va
gia tri tinh toan theo cong thire (1) cua niang lugng lién két hydrogen trong dimer histidine.

Trong cong trinh ctia minh (Le & cs., 2022), ching t6i da nghién ciru sy hép phu L-
histidine boi dng nano carbon tir dung dich nudc & cac nhiét do khac nhau. Khi phan tich
dudng dang nhiét hip phu bdi mé hinh hip phu cum, két qua thu duoc cho thdy khi ndng do
dung dich di 16n, L-histidine dugc hap phu dudi dang cac cum cé kich thudc khac nhau:
cum 7, cum 8 va cum 13. Mat khac, su hinh thanh cac dimer cia amino acid trén bé mat 6ng
nano 1a budc dau tién trong qua trinh tao cum (cluster hoa) ciia chét bi hip phu trén bé mit
chét hép phu nay. Do d6, cac cum véi kich thude 2, 7, 8 va 13 duoc lya chon dé xay dung
mo hinh va khao sat cac thong s luong tir.
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3. Két qua va thao luan
Tinh hop tdc cua lién két hydrogen trong cdc cum histidine khdc nhau.

Tir céu trac monomer di duoc tdi wu héa, cac cum dimer duge xdy dung bang cach
xem xét cac dinh hudéng twong d6i khac nhau giita cac nguyén tir O, Hva N nham tao diéu
kién thuén loi cho su hinh thanh lién két hydrogen. Tong cong bdn cau tric dimer da dugc
thiét 1ap va t6i wu hoa hinh hoc (Butyrskaya & cs., 2024); trong d6, ciu triic ¢6 ning lwong
thip nhit duoc lya chon dé trinh bay va thao luan trong nghién ciru ndy. Trén co s& cac don
vi d3 t6i vu (monomer va dimer), cac cum 1én hon v6i kich thude 7, 8 va 13 duge xay dung
theo co ché cong dan, dam bao duy tri va mé rong mang lién két hydrogen giita cac don vi
cAu tao. Cu thé, cum 7 duge hinh thanh tir ba dimer va mot monomer, trong khi cym 8 bao
gém bon dimer; cum 13 duge xay dung tuong tu tir cac don vi da tdi wu hoa. Trong qua trinh
x@y dyng, ngoai ti€u chi nang lugng, cac céu tric con dugc danh gia dua trén mic do lién
thong cua mang lién két hydrogen (sb lugng va tinh lién tuc cua cac lién ket) cling nhu xu
huéng dat duoc cAu hinh dbi xtmg hodc gan d6i xting, nham giam thiéu tng suat hinh hoc va
tdi wu hoa phan bd mat do electron trong toan cum.

Cén luu y rang kich thudc va hinh thai cdu tric cta cac cum duge dinh hudng boi dir
liéu hap phy thuc nghiém thong qua mé hinh hap phu cum. Theo d6, cum 7 va cum 8 twong
g véi cac cum don 16p, trong khi cum 13 ¢6 cdu trac hai 16p, gdm mot 16p thir nhét chira
12 don phéan va mot don phan nam & 16p tha hai (Le & cs., 2022). Nhitng rang budc nay lam
thu hep dang ké khong gian ciu hinh c6 thé ¢6, do d6 cac ciu tric thu duge khong chi 1a cac
cuc tiéu nang lugng ma con mang tinh dai dién cao cho trang thai cAu trac wu tién cta hé. Vi
vay, trong pham vi md hinh va ti€u chi lya chon da néu, cac cAu trac cia cum 7, 8 va 13 ¢o
thé dugc xem 1a gan nhu dic trung cho hé nghién ciru.

Céc chu tric t6i uu cua cdc cum histidine véi kich thude khac nhau dugce trinh bay
trong Hinh 1. Céc gié tri ndng luong trung binh cuta lién két hydrogen trong dimer va cac
cum histidine da tinh toan duogc trinh bay trong Bang 1.

Khi kich thuéc cum ting 18n, s6 luong lién két hydrogen hinh thanh giita cac phén tir
histidine cling tang. Theo di liéu & Bang 1, khi kich thudc cum ting thi nang lugng trung
binh ciia cac lién két hydrogen giita cac dang ion ludng cuc cua histidine ciing ting theo.
Diéu nay dugc giai thich boi hidu tmg hop tac cta lién két hydrogen. Trong truong hop nay,
cac tuong tac hop tac lam ting cuong mirc do tuong tac lién phan tir gilta cac phan tur trong
cum so véi dimer.

Bén chit hop tac cua céc lién két hydrogen trong cac cum histidine ¢6 kich thudc khéac
nhau s€ dugc xem xét trong phéan tiép theo.

Dién gidi ban chdt cia tinh hop tac trong lién két hydrogen dia trén Iy thuyét phiém
ham mat do

Céch danh sb cac nguyén tir ciia amino acid & dang ion ludng cuc duoc trinh bay trong
Hinh 2.

Ion ludng cuc cua histidine c6 hai nguyén tir c6 d6 am dién cao (O va N). Trong do,
nguyén tir nito ctia vong trong amino acid lién két cong hoa tri voi mot nguyén tir H, con
nguyén tir nito ciia nhoém amino lién két cong hoa tri véi ba nguyén tir H (Hinh 2); nguyén tir
O khong tao lién két cong hoa tri voi H. Do d0, cac phuc cua histidine dugc hinh thanh nho
cac lién két hydrogen lién phan tir kiéu N-H---O va N-H---N.

Tuy thude vao ban chit ciia cac nguyén tr cho va nhén lién két, hinh hoc va méi
truong xung quanh, nang lugng cua lién két hydrogen c6 thé bién thién tir 1 dén 40 kcal/mol.
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Trong phén trudc, tir két qua tinh toan hoéa hoc lugng tir, chung ta di thdy rang ning luong
trung binh ciia cac lién két hydrogen tiang 1én khi kich thudc cum ting. Trong céc phirc
amino acid, tinh hop tac cia lién két hydrogen duoc thé hién qua sy phu thudc ctia ning
luong lién két nay vao s6 luong ion ludng cuc cé trong phirc.

Dé giai thich ban chét cua tinh hop tac cua lién két hydrogen trong cac phic histidine,
su thay ddi mat do electron trong h¢ khi c6 thém mot phan tor méi (d?m dén hinh thanh mot
lién két hydrogen méi) da dugc phan tich.

43, e
b A

n=2 &8 - And PV S 3&‘,
S 33

?

) *‘ JA‘ ‘/‘.

9 0‘5 & P ]

s 9O [} : )

o 2a° led 3%
)", 9 " &
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Hinh 1. Céc ciu tric tdi wu ciia cac cum histidine véi kich thuéc khac nhau
trong dung dich nwéc (dwong nét dirt bicu thi cac lién ket hydrogen)

Bing 1. Ning lwong trung binh ciia lién két hydrogen trong dimer va cac cum histidine

Hé phan ing  Niing lwong trung binh cia lién két hydrogen (En), (kJ/mol)

Dimer 16.74
Cum 7 19.65
Cum 8 19.92
Cum 13 23.50
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Hinh 2. Cach danh s cic nguyén tir trong ion lwong cuc ciia histidine

O giai doan dau, bang cac phuong phap hoa hoc luong tir, dé tién hanh tinh toan dién
tich Mulliken trén cac nguyén tir trong monomer va dimer cta histidine. Két qua tinh toan
dugc trinh bay trong Bang 2.

Béng 2. Pién tich Mulliken trén cac nguyén tir twong rng cia histidine trong monomer
va dimer trong dung dich nwéc, duwgc tinh bang phwong phap hoa hoc lwgng tir

S6 thir tu Ky hiéu  Monomer histidine Dimer histidine
nguyén tr nguyén tur )
Monomer thr nhat cia  Monomer thtr hai cta
dimer dimer

1 C -0.040671 -0.039826 -0.049723
2 C 0.248385 0.249495 0.238580
3 N -0.526225 -0.523934 -0.524578
4 H 0.299824 0.300427 0.300726
5 H 0.098788 0.099893 0.091492
6 H 0.134598 0.135326 0.121573
7 N -0.503010 -0.502225 -0.515649
8 C 0.314928 0.302304 0.275988
9 C -0.266218 -0.253493 -0.255552
10 H 0.147108 0.141792 0.144491
11 H 0.145605 0.141434 0.141810
12 C -0.071392 -0.061658 -0.084021
13 H 0.159047 0.153475 0.163719
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14 C 0.584612 0.607761 0.609968
15 N -0.548580 -0.567182 -0.520796
16 H 0.347847 0.340006 0.361740
17 H 0.355885 0.396410 0.370880
18 o) -0.599455 -0.601737 -0.626976
19 o) -0.638056 -0.648590 -0.598310
20 H 0.356982 0.334608 0.350352

Téng 0 0.004268 -0.004268

Tir Bang 2 ¢6 thé thdy rang khi hinh thanh dimer histidine, xay ra sy thay d6i mat do
electron trén tat ca cdc nguyén tir cia cac ion ludng cyc tham gia vao qua trinh dimer hoa.
Céc dién tich trén nguyén tu nito N(7), cac nguyén tir hydrogen cia nhém amino H(16),
H(17), H(20) va cac nguyén ti oxy O(18), O(19) (Hinh 2), nhiing nguyén tir tham gia hinh
thanh lién két hydrogen trong qué trinh dimer héa, dugc in ¢am trong Bang 2.

Khi mét monomer méi gan vao dimer dé tao thanh trimer, cdc nguyén tir & duoc danh
déu trong dimer s& tiép tuc tham gia hinh thanh cac lién két hydrogen méi. Do dién tich trén
cac nguyén tir ndy trong dimer khac véi gia tri ciia chung trong monomer, nén cac lién két
hydrogen trong trimer s& khac so véi trong dimer. Diéu nay dan dén sy khac biét vé gia tri
trung binh cta ning luong lién két hydrogen trong trimer histidine so v&i dimer.

O giai doan tiép theo, phan bd mét do electron cua orbital phan t bi chiém cao nhét
(HOMO) trong dimer histidine da dugc khao sat tai cac gia tri dang mat d6 khac nhau: p =
0,0001 va p = 0,02. Hinh anh minh hoa tuong ung dugc trinh bay trong Hinh 3.

Q1 = 0.004286
Q2 = -0.004286

1 @
. @ ¢

v Y.

a b
p =0.0001 p=0.02

Hinh 3. Céc bé mit ding mat dd electron ciia orbital HOMO trong dimer histidine tai
cac gia tri dang mat dg electron p = 0,0001 (a) va p = 0,02 (b); qi, g2 1a tong dién tich
trén cac nguyén tir ciia cac amino acid cau thanh dimer.
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Bé mat ing voi mat do electron di nhé (p = 0,0001) phan bd gan tat ca cac nguyén tir
ctia amino acid (Hinh 3a). Khi ting gi4 tri ddng mat do 1én p = 0,02 (twong tng véi ving c6
mat dg electron tuong ddi cao), bé mat déng mat do electron dich chuyén vé phia mot trong
hai monomer (s6 2, Hinh 3b) tao nén dimer. Trong monomer ndy, mat do electron tap trung
chu yéu trén vong imidazole (Hinh 3b). Trong khi d6, & ving lan can monomer con lai (s6 1,
Hinh 3b), mat d6 electron thap hon muc ngudng p = 0,02.

Dua trén Hinh 3 va cac gia tri dién tich Mulliken trong dimer, co thé két luan ré'mg
trong dimer histidine, sy phan b mat d6 electron xung quanh cac nguyén tir twong tng cta
hai ion ludng cuc 1a khac nhau: mét monomer c6 mat do electron cao hon trung binh, trong
khi monomer con lai thip hon trung binh.

Sy thay dbi trong phan b mat do electron khi thém mot ion ludng cuc cta amino acid
vao dimer histidine d¢€ tao thanh trimer ciing d3 dugc xem xét. Hinh 4 trinh bay cac bé mat
dang mat do electron cta orbital HOMO trong trimer histidine tai cac gia tri p = 0,0001 va p
=0,02.

q1 = -0.01077;
q2 = 0.09879; ,

q3 = -0.08802

a b
p=0.0001 p=0.02

Hinh 4. Cac bé miit ding mat d9 electron trong trimer histidine tai cac gia tri dang mat
dé p =0,0001 (a) va p = 0,02 (b); q1, q2, q3 12 tong dién tich trén cac nguyén tir ciia cac
amino acid (so 1, 2, 3) cau thanh trimer.

Khi méat d6 electron du nho, bé mat dfmg mat do electron phan bd xung quanh tat ca
cac nguyén tur cua trimer (Hinh 4a). Vai gia tri p = 0,02 (tuong ung véi vung cé6 méat do
electron tuong dbi cao), bé mit nay dich chuyén vé phia monomer thir ba, 1a monomer dugc
thém vao dimer dé tao thanh trimer (Hinh 4b).

Cac gia tri qi, q2, g3 (tong dién tich trén cac nguyén tir cia tung amino acid trong
trimer) (Hinh 4b) cho thiy mat do electron xung quanh hai monomer (so 2 va 3) tang lén so
v6i monomer s6 1. Mat do electron xung quanh ion ludng cyc histidine s6 3 1a 16n nhat.

Trong dimer (Hinh 3), mat d¢ electron tap trung cht yéu trén monomer thir hai. Tuy
nhién, khi monomer thir ba lién két v&i dimer nay, mat do electron ciia monomer thir hai chii
yeu dich chuyén vé phia monomer thir ba va chi mot phan nhé vé phia monomer thir nhat.
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Do chénh léch dién tich gitra cac monomer trong trimer 16n hon dang ké so voi trong dimer
(Hinh 3). Trong dimer, céac gia tri q: va q2 nhd, trong khi & trimer, cac gia tri qi, q2, qs c6 do
16n dang ké hon.

Su xuét hién cua dién tich am bo sung trén cac ion ludng cyc sb 1 va 3 caa amino acid
tao diéu kién thuan loi cho qua trinh proton hoa ctia amino acid gén thém. Déng thoi, sy xuat
hién cua dién tich duong bo sung trén ion ludng cuc s6 2 tao diéu kién cho sy hit cac
nguyén tir ¢6 d6 4m dién cao ciia amino acid lién két dén.

Kha ning hinh thanh ciing nhu d6 bén cia mdi lién két hydrogen phu thudc chit ché
vao muc do phan cuc cua cac tiéu phan, do su tai phan bd méat do electron trong hé. Két qua
tinh toan cho théy O trang thai monomer, hé c6 dién tich téng bﬁng 0 va phan bd dién tich
tuong dbi dbi xtng, phan anh muc d6 phan cyc tuong dbi thap. Tuy nhién, khi hinh thanh
dimer, hai cAu tir ¢ mang cic dién tich cuc bd lan lugt 1a 0.004268 va —0.004268, cho thay
d3 xuét hién su tach dién tich rd rét giira cac cau tir. Xu hudng nay cang tré nén rd rang hon
trong hé trimer, noi ba cau tir mang dién tich lan lugt 1a —0.01077, 0.09879 va —0.08802,
biéu hién sy gia tang dang ké cua do phan cuc va sy bat dbi xtrng dién tur trong toan cum.

Sy gia tang phan cyuc nay khong chi don thuan 13 hé qua cua tuong tac tinh dién giita
cac phén tw, ma con phan anh qua trinh tai phén bd mat do electron c6 tinh chat lién két, bao
gdm hiéu tng phén cuc cam g va chuyén dién tich timg phén giita cac cu tir. Khi kich
thudc cum ting 1én, cac lién két hydrogen khong con hoat dong doc 1ap ma bit dau tuong tac
14n nhau thong qua mang ludi electron chung, din dén sy khuéch dai d6 phén cuc cuc bo tai
cac vi tri lién két. Do do, su tang dan cua do phan cyc theo kich thudc cum la mot du hiéu
1d rang cia hiéu tmg hop tac trong mang lién két hydrogen, trong d6 mdi lién két riéng 1¢
g6p phan 1am ting cuong céac lién két 1an can. Néi cach khac, d6 manh cua lién két hydrogen
khong chi phu thudc vao ban chét cua ting cip twong tic riéng biét ma con chiu chi phdi
dang ké boi cac hidu ung twong tac da thé trong toan hé, ddn dén xu hudng gia ting d6 bén
lién két khi chuyén tir monomer sang cac cum c6 kich thudc 16n hon.

Két qua nghién ctru cho thy tinh hop tac cua lién két hydrogen gia tang theo kich
thudc cym, dan den su ting cudng d6 bén tuong tic va 1am giam ning luong téng thé cua h¢.
Diéu nay ham ¥ rang trong cac hé hap phu, cac phan tir L-histidine ¢6 xu hu6ng vu tién ton
tai dudi dang cum thay vi ¢ trang thai don 1¢ khi nong d6 di1 16n, do su 6n dinh hoa bo sung
tr mang lién két hydrogen c6 tinh hop tac. O murc d6 rong hon, két qua nay cung cip bang
ching vé vai tro ciia cac hiéu tmg tuong tac da thé trong viéc chi phdi cdu tric va ning
luong cua cac hé phan tir ¢ kha nang hinh thanh mang lién két hydrogen, dic biét trong moi
truong bi giéi han nhu trén bé mat vat liéu nano. Nhing hiéu biét thu dugc khong chi gop
phan 1am sang t6 co ché vi md cia cac twong tac lién phan tir ma con c6 ¥ nghia dinh hudng
cho cac nghién ciru tiép theo, chang han trong viéc xay dung mé hinh hap phu chinh xéac
hon, thiét ké vat liéu nano chuc nang, hodc dy doan hanh vi tap hop cia cac phén ti sinh hoc
tuong ty trong cac diéu kién khac nhau.

4. Két luan

Tinh hop tac cua cac lién két hydrogen duoc quan sat thiy trong cac cum histidine.
Khi kich thu6c cua cac cum histidine ting 1én, gia tri ning luong trung binh cia céc lién két
hydrogen ciing tang theo. Theo cdc tinh todn hoa hoc lugng tir, khi kich thude cum tang do
su bo sung thém mot ion ludng cuc ciia amino acid vao cum hién c6, xay ra sy tai phan bb
mat do electron trén cac nguyén ti, ddc biét 1a trén cac nguyén tr tham gia hinh thanh lién
két hydrogen.

Duya trén cac két qua nghién ciru, c6 thé két luan rang tinh chit hop tac cia lién két
hydrogen (tic 1a sy phu thudc ctia nang lugng lién két vao so lugng phan tir trong cum lién
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két hydrogen phtc tap) bt nguon tir su tai phan bd mat do electron cta hé khi hinh thanh
lién két hydrogen méi do sy gin thém ctia mot phan tir moi.
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