LETTER RESPONDING TO REVIEWERS
(THƯ PHẢN HỒI PHẢN BIỆN)

Article title: Computational study on enhancing SO2 capture capacity of M2(BDC)2TED 
(M = Mg, V, Co, or Ni) (in Vietnamese: Tăng cường khả năng bắt giữ khí SO2 của M2(BDC)2TED (M = Mg, V, Co, or Ni) bằng nghiên cứu tính toán).

Dear Editor and Reviewers,
We would like to thank the Editor and the Reviewers for sharing the time to review our manuscript. The comments are helpful for improving the quality of this article.
In the following section, please find our point-by-point response to the comments and the revisions that we have made.

ĐỐI VỚI PHẢN BIỆN 1 (FOR EVALUATION OF REVIEWER 1):
1. Comments on the content, research methodology (originality, reliability, scientific and practical value, etc.)
Trong nghiên cứu này tác giả đã thực hiện các tính toán mô phỏng, sử dụng các chương trình và phương pháp tính phù hợp, để nghiên cứu về khả năng bắt giữ khí SO2, một trong những khí gây ảnh hưởng tiêu cực đến môi trường và sức khỏe con người, trên các vật liệu MOF kiểu M2(BDC)2(TED) với M = Mg, V, Co, Ni. Đây là một cách tiếp cận hay, nhiều điểm thú vị và đạt được các kết quả có độ tin cậy cao, có tính khoa học và thực tiễn. Nội dung nghiên cứu có những điểm mới, phân tích rõ ràng, và phù hợp với yêu cầu của tạp chí.  
Phản hồi: Nhóm tác giả chân thành cảm ơn Phản biện đã có những nhận xét tích cực và giá trị về bản thảo bài báo.
2. Comments on the manuscript organization (structure, writing style, quality of language, references, etc.)
Đảm bảo yêu cầu xuất bản trên Tạp chí Khoa học, Trường Đại học Quy Nhơn.
Phản hồi: Nhóm tác giả chân thành cảm ơn Phản biện đã có phản hồi tích cực.
3. Comments and suggestions (mistakes/errors which should be corrected, suggestions on the contents for further studies or for the improvements, etc.)
Cần rà soát các dấu chấm, phảy ở các con số cho phù hợp với tiếng việt, tiếng anh (2.5 bar ở tóm tắt; 2,5; 4,8; 17,3; 300,000; 8,051... ở phần nội dung), đơn vị (298 K thay vì 298K). Tài liệu tham khảo cần xem lại vị trí trích dẫn và không trùng lặp (27 và 7 trùng; experimental data trong 28 thay vì 27...). Rà soát và chỉnh sửa lại câu từ tiếng anh cho hay hơn. Viết lại câu cho rõ nghĩa hơn, ví dụ ở đoạn "The plane wave.... sigma of 0.1 eV" (trang 3); "The results show that.... (M = V, Ni, Co)" (trang 4). Có 2 Hình 1 trong bản thảo nên kiểm tra lại. 
Phản hồi: 
Nhóm tác giả cảm ơn Phản biện đã dành nhiều thời gian để đọc bản thảo và góp ý cho bản thảo được hoàn thiện tốt hơn. 
Nhóm đã xem lại và chỉnh sửa theo góp ý của Phản biện như trong bản thảo được gửi kèm lại mà chúng tôi đã highlight màu vàng và đồng thời sử dụng chế độ track changes:
+ Đã rà soát, chỉnh sửa lại số thập phân cho phù hợp giữa Tiếng Anh và Tiếng Việt cũng như cách dùng đơn vị.
+ Đã rà soát lại tài liệu tham khảo và thống nhất lại trong việc trích dẫn và loại bỏ tài liệu bị trùng lặp. 
 
ĐỐI VỚI PHẢN BIỆN 2 (FOR EVALUATION OF REVIEWER 2):
1. Comments on the content, research methodology (originality, reliability, scientific and practical value, etc.)
The actual manuscript reports a computational study on the SO2 adsorption capacity by Metal-organic frameworks (MOFs) materials of type M2(BDC)2TED (M = Mg, V, Co, or Ni) by density functional theory using VASP package and grand canonical Monte Carlo (GCMC) using RASPA code. Geometries, specific surface area, and pore volume of one unit cell of the studied M-MOFs were calculated. The absolute and excess SO2 uptakes were computed to predict the adsorption capacity of each material. The Mg-MOF was shown as the most efficient adsorption material based on its highest pore volume and specific surface area when compared with the other metals-based MOFs.
Response: We thank the reviewer for the comments.
2. Comments on the manuscript organization (structure, writing style, quality of language, references, etc.)
The manuscript was well written and organized. However, some grammar and orthographic errors can be found, and the references should be re-checked.

Response: We thank the referee for the constructive comments. We reviewed and edited as in the attached manuscript, highlighted in yellow, and used track changes. We also re-checked references and removed duplicate references [7] and [27], as in the previous manuscript.
3. Comments and suggestions (mistakes/errors which should be corrected, suggestions on the contents for further studies or for the improvements, etc.)
The MOFs material has been a topic of large interest in the literature. Designing new MOF with higher adsorption capacity is thus an exciting work that can attract wide journal readership. The manuscript can be considered for publication in Quy Nhon J Science after revising the following significant concerns:
+ The authors should present the electronic structure of the studied MOFs structures (frontier orbitals, DOS/PDOS...). They will allow a better understanding of the newly designed MOFs and an explanation of the influences of the electronic structure of the doped metals on the adsorption capacity of MOFs. This can be investigated with the VASP code.
+ The adsorption configurations of SO2 on the studied MOFs should also be investigated and discussed. This will allow an understanding of the adsorption mechanism at the atomistic scale. 


Response: 
According to the reviewer's comments, we added results related to adsorption configurations of SO2 on the studied MOFs and the electronic structure of the studied MOFs structures (DOS/PDOS...), showing the interaction between SO2 and the M-MOFs in detail in "3.4. Nature of interaction between SO2 and M2(BDC)2(TED) at the electronic orbital level" (pages from 5 to 8). Besides, related to the results and discussion for this section, we have also added the section "2. Computational methods" (in pages 3 and 4) and the “Abstract” section (2 final lines of abtract, pages 1 and 2) (highlighted in cyan).
Again, we sincerely thank the editor and the reviewers for their valuable comments to help the manuscript improve. After adding the contents and editing the manuscript according to the reviewer's comments, we hope the article will be considered for publication in the Journal of Science - Quy Nhon University. 

Sincerely,
Group of authors
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