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Comments from Reviewer 1
1. Comments on the content, research methodology (originality, novelty, reliability, scientific and practical value, etc.)
(Nhận xét về nội dung, phương pháp (tính nguyên bản, ý tưởng mới, độ tin cậy, giá trị khoa học và thực tiễn,…))
Đây là một bài báo sử dụng phương pháp hóa học lượng tử để nghiên cứu đối với hợp chất Methylene blue (MB) về cơ chế và động học liên quan đến quá trình phân hủy MB bởi gốc tự do HO• trong pha khí. Đây là hợp chất sử dụng làm thuốc nhuộm dị vòng thơm phổ biến, được sử dụng rộng rãi trong công nghiệp, đặc biệt là trong nhuộm giấy, bông, len, lụa và các loại sợi dệt khác. Nghiên cứu này tập trung vào cơ chế phân hủy của MB trong pha khí dựa vào cơ chế cộng gốc tự do tương tác vào nối đôi. Nhóm tác giả sử dụng gốc HO• tấn công tại vị trí C4 ở nhiệt độ 298,15 K. Nghiên cứu sử dụng phương pháp tính toán lượng tử DFT M06-2X/6-311++G(d,p) tin cậy. Nghiên cứu này có ý nghĩa về lý thuyết đóng góp vào việc giải thích cơ chế phân hủy của các chất nhuộm hiện nay nói chung và MB nói riêng theo cơ chế gốc tự do.
Trả lời: Cảm ơn những nhận xét tích cực của phản biện.

2. Comments on the manuscript organization (structure, writing style, quality of language, references, etc.)
(Nhận xét về hình thức (bố cục, hành văn, cách trình bày, tài liệu tham khảo,…))
Các Fonts chữ cần chỉnh sửa phù hợp Fonts chữ văn bản. 
Trả lời: Các Fonts chữ và style đã được chỉnh sửa theo Template của tạp chí.

Tài liệu tham khảo cần bổ sung các tài liệu liên quan chính cập nhật gần đây. 
Trả lời: Một số tài liệu về nghiên cứu quá trình phân hủy MB có sử dụng tính toán, đánh giá bằng phương pháp DFT đã được cập nhật.
“4. M. Alomar, A.A. Khan, M. Yar. DFT investigation of Co/Ni decorated borophene for efficient removal of methylene blue from wastewater effluent, Journal of Molecular Liquids, 2025, 417126627.
5. I. Ullah, R.B. Neder, M.I. Khan, I.U. Din, H. Parwaz, S. Sufian. Ligand-capped pristine and doped ZnO2 nanoparticles for enhanced photocatalytic methylene blue degradation: a DFT-supported study, Ceramics International, 2025, 
6. G. Nandhini, D. Vignesh, M. Shobana, T. Pazhanivel, S. Kavita, P. Balaji. Graphene-decorated magnetic cobalt ferrite for effective UV-accelerated photocatalytic degradation of methylene blue: experimental and theoretical insights by DFT, Emergent Materials, 2025, 8(1), 29-44.”

Tài liệu 5 cần viết ngắn gọn lại, nhiều tác giả cần xem lại cách viết tham khảo cách viết trên các tạp chí quốc tế. Tiếng Anh diễn đạt cơ bản dễ hiểu.
[bookmark: _GoBack]Trả lời: Tài liệu 5 (17 mới) đã được viết lại. 

3. Comments and suggestions (mistakes/errors which should be corrected, suggestions on the contents for further studies or for the improvements, etc.)
(Các điểm cần bổ sung, chỉnh sửa (các sai sót cần chỉnh sửa, các nội dung cần bổ sung hoặc nghiên cứu thêm,…))

Tác giả lưu ý một số yêu cầu sau:
- Trong phần kết quả và thảo luận, các Bảng số liệu cho mỗi tham số liên quan nhận được từ các tính toán M06-2X/6-311++G(d,p) cũng cần bổ sung thêm cột các số liệu thực nghiệm tương ứng từ các tài liệu tham khảo thực nghiệm từ các cấu trúc tương tự. Không thể chỉ đưa ra tài liệu và chỉ có 1 tham số tính toán đã được tính toán từ bài báo trước được coi là tin cậy. Các giải thích của tác giả về độ tin cậy của phương pháp chưa thuyết phục. VD: tác giả đưa ra các hằng số tốc độ tính toán phù hợp tốt với các giá trị thực nghiệm (ktính toán/kthực nghiệm = 2,62, pH > 2, 298 K).
Trả lời: Chúng tôi hoàn toàn đồng ý với ý kiến của phản biện rằng việc lựa chọn và sử dụng phương pháp tính toán cần được thực hiện trên cơ sở khảo sát và đánh giá độ tin cậy thông qua so sánh với kết quả thực nghiệm hoặc với các phương pháp tính toán có độ chính xác cao như CCSDT, G3(MP2)-RAD, CBS-QB3,...Chính vì vậy, trong công trình này, chúng tôi sử dụng phương pháp “quantum mechanics based test for overall free radical scavenging activity” (QM-ORSA),1-4 một phương pháp đã được chứng minh có độ chính xác đáng tin cậy, với sai số thấp so với dữ liệu thực nghiệm (tỷ lệ kcalc/kexp = 1–2.9).5-9 Ngoài ra, các nghiên cứu trước đây cũng đã chỉ ra rằng mức lý thuyết M06-2X/6-311++G(d,p) là một trong những phương pháp hiệu quả để tính toán các tham số nhiệt động và động học của các cấu trúc lớn như MB với độ chính xác cao, so sánh tốt với các hàm phức tạp hơn (như G3(MP2)-RAD) hoặc dữ liệu thực nghiệm.1,2,4,10,11 Vì vậy, phương pháp tính toán ở nghiên cứu này là hiện đại, phù hợp với cấu trúc nghiên cứu lớn như MB và cho độ chính xác cao. Các nội dung này đã được cập nhận vào phần phương pháp tính toán:
“This method has proven to yield reliable results, showing minimal errors from experimental observations (kcalc/kexp = 12.9),5,6,8 and has been extensively applied in kinetic investigations of radical reactions.10,12,13”

- Tác giả cần có đánh giá thống kê cho việc khẳng định mức độ tin cậy của phương pháp khi so sánh tất cả các dữ liệu nhận được từ lý thuyết với dữ liệu thực nghiệm.    
Trả lời: Các đánh giá về độ tin cậy của phương pháp đã được thực hiện trong nghiên cứu đăng trên Journal of Computational Chemistry (2013, 34(28), 2430–2445)8 và đã được khẳng định thông qua so sánh với kết quả thực nghiệm trong nhiều công trình trước đây.5-10,14-22 Do đó, chúng tôi thấy rằng việc tiến hành khảo sát lại độ tin cậy của phương pháp trong nghiên cứu này là không cần thiết.

- Khi lựa chọn phương pháp tính toán bất kỳ phải dựa trên bản chất của đối tượng kết hợp tham khảo từ các tài liệu. Vì vậy tác giả cần phân tích rõ bản chất cấu trúc nguyên tử của mỗi nguyên tố và và bản chất của phương pháp và bộ hàm cơ sở tương ứng để thấy rõ sự phù hợp của phương pháp sử dụng kết hợp với tài liệu tham khảo để có bổ sung thêm giải thích này trong tính toán ở phần đầu bài báo để làm rõ việc lựa chọn phương pháp tính toán là đúng đắn. 
Trả lời: Như đã trình bày ở trên, phương pháp tính toán được sử dụng trong nghiên cứu này đã được chứng minh là phù hợp với đối tượng nghiên cứu, cụ thể là các phản ứng gốc tự do trong quá trình phân hủy các hợp chất bởi gốc hydroxyl (HO·). Do đó, các kết quả thu được có độ chính xác cao và hoàn toàn đáng tin cậy.

- Các Fonts chữ trên các Hình cần chỉnh sửa thống nhất Fonts chữ của văn bản.
Trả lời: Đã chỉnh sửa.
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