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I.  EVALUATION
(Đánh giá của người nhận xét)
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,…))
Đề tài nghiên cứu liên kết hydro phi truyền thống (Csp2-H...O/Se/Te và O-H...Se/Te) trong hệ formic acid và các dẫn xuất selenoformaldehydes, telluroformaldehydes. Đây là hướng nghiên cứu mới, ít được khai thác, đặc biệt với sự tham gia của các nguyên tố nặng như Se (selenium) và Te (tellurium). Những tương tác phi truyền thống này góp phần mở rộng khái niệm về liên kết hydro, vượt xa phạm vi các tương tác liên kết hydro cổ điển, đồng thời giúp hiểu rõ hơn về vai trò của Se và Te trong các tương tác hóa học yếu. 
Đề tài sử dụng các phương pháp tính toán hiện đại, chính xác và đáng tin cậy trong hóa học lý thuyết, bao gồm: Tối ưu hóa hình học thực hiện ở mức MP2/6-311++G(3df,2pd), đảm bảo tính toán cấu trúc chính xác. Tính năng lượng tương tác sử dụng phương pháp CCSD(T)/6-311++G(3df,2pd)//MP2/6-311++G(3df,2pd), là một trong những phương pháp cao cấp nhất, giúp giảm thiểu sai số do hiệu ứng chồng lấn cơ sở (BSSE).
Phân tích AIM (Atoms-in-Molecules) xác định các đặc điểm điện tử cục bộ (đặc biệt là năng lượng địa phương H(r)), cung cấp thông tin về bản chất của liên kết. Phân tích NBO (Natural Bond Orbital) làm rõ sự phân bổ electron và các tương tác liên phân tử. Phương pháp SAPT (Symmetry-Adapted Perturbation Theory) phân tích thành phần năng lượng (điện tĩnh, cảm ứng, phân tán), giúp hiểu sâu về động lực học tương tác liên kết hydro phi truyền thống.
Những phương pháp này không chỉ hiện đại mà còn mang tính kết hợp toàn diện, đảm bảo kết quả có độ tin cậy cao và giá trị khoa học lớn.
Nghiên cứu giúp mở rộng hiểu biết về liên kết hydro phi truyền thống và cách các nguyên tố nặng như Se, Te tham gia vào mạng lưới tương tác yếu. Đây là bước tiến mới trong việc phân loại và định nghĩa lại các dạng liên kết hóa học.
Các hệ tương tác phi truyền thống này có thể cung cấp thông tin hữu ích cho việc thiết kế các vật liệu có tính chất độc đáo, như vật liệu siêu dẫn, cảm biến hoặc xúc tác chứa Se, Te.
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,…))
Đề tài được trình bày với cấu trúc rõ ràng và logic. Mỗi phần đều có sự liên kết chặt chẽ, từ việc mô tả hệ nghiên cứu, các phương pháp được áp dụng, đến phân tích kết quả. Điều này giúp người đọc dễ dàng theo dõi các nội dung và lập luận khoa học. Các thuật ngữ chuyên môn được sử dụng chính xác và nhất quán (VD: “basis set superposition errors (BSSE)”, “proton affinity (PA)”).
Việc giải thích công thức và các phương pháp như AIM, NBO, SAPT đã được diễn đạt chi tiết, giúp người đọc hiểu được ý nghĩa và cách áp dụng.
Tài liệu tham khảo đầy đủ, đáng tin cậy và cập nhật, bao gồm các phần mềm và phương pháp tính toán như Gaussian 16, AIMAll, Psi4, NBO 5.G. Việc trích dẫn các nghiên cứu trước đó đảm bảo tính chặt chẽ về mặt học thuật.
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,…))
Về phương pháp có thể bổ sung tính trực quan bằng các sơ đồ minh họa và đơn giản hóa một số đoạn mô tả kỹ thuật để thu hút đối tượng độc giả rộng hơn.
Một số tài liệu tham khảo có thể mở rộng lấy thêm bài báo đã công bố là các nghiên cứu thực nghiệm liên quan đến Se và Te để tạo mối liên kết giữa lý thuyết và thực tế.
Các biểu thức toán học, như ΔE* hoặc EHB, nên được minh họa rõ hơn với các bước trung gian tính toán hoặc sơ đồ năng lượng để tăng tính trực quan.
Một số đoạn có thể quá tải thông tin kỹ thuật, đặc biệt với người không chuyên sâu trong lĩnh vực này. Ví dụ, phần giải thích về tính toán DPE, PA, và các chỉ số năng lượng nên được bổ sung thêm ví dụ minh họa. Một số câu dài, khiến người đọc dễ mất tập trung. Nên chia nhỏ các câu phức tạp để tạo sự liền mạch.
	
4. Resume of the evaluation
(Đánh giá về bản thảo)
	 Scientific and practical value
(Giá trị khoa học và thực tiễn)
	☐High 	 Medium 	☐ Poor
	 Research results
(Kết quả nghiên cứu)
☐ Contributing new scientific evidence
 Updating pre-existing scientific evidence ☐ Lacking novelty

	 Manuscript organization quality
(Chất lượng trình bày)
☐ Good
 Acceptable
☐ Poor
	 References
(Tài liệu tham khảo)
☐ Good
 Medium
☐ Poor



5. Reviewer’s recommendation
(Kết luận của người nhận xét)
☐ Accept with no revision (Chấp nhận đăng, không cần chỉnh sửa)
 Accept after minor revisions (Chỉnh sửa ít, chấp nhận đăng sau khi chỉnh sửa)
☐ Reconsider with minor revisions (Chỉnh sửa ít, gửi người phản biện xem lại)
☐ Reconsider with major revisions (Chỉnh sửa nhiều, gửi người phản biện xem lại)
☐ Reject (Không chấp nhận đăng)
II. REVIEWER’S INFORMATION*
(Thông tin của người nhận xét)
Name: PHẠM VĂN TẤT	
Academic degree: GIÁO SƯ, TIẾN SĨ	 
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