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MANUSCRIPT EVALUATION FORM

Manuscript ID: QNUJS-B2528 
Manuscript Title: DFT Study on the mechanism and kinetics of the gas-phase reaction between methylene blue and OH radicals
Manuscript Title in Vietnamese (if any): Nghiên cứu cơ chế và động học phản ứng giữa methylene blue với gốc tự do OH trong pha khí bằng phương pháp tính toán DFT
		
Review round:	☐ Round 1 	 Round 2		

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,…))
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.    
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. Tài liệu tham khảo cần bổ sung các tài liệu liên quan chính cập nhật gần đây. 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.	
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).
- 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.    
- 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. 
- Các Fonts chữ trên các Hình cần chỉnh sửa thống nhất Fonts chữ của văn bản.
	
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)

Address: 170 An Duong Vuong street, Quy Nhon city, Binh Dinh province, Vietnam 
Email: tapchikhoahoc@qnu.edu.vn	Phone: +84 2563 846 817
	
* Only responsible members of the Editorial Board and Secretariat have the authorization to access reviewer’s information.
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