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   n     u 1*     n   u n  u n 2   r  n   u    n 3 

1 Đại học T}y Nguyên, 2 Đại học Sư phạm, Đại học Huế, 3 Đại học Huế 

 óm tắt:  |i  {o n|y tr nh  |y l  thuyết thiết kế v| t ng h p ch mo osim t r Fluorescein hydrazid-

benzylthiocyanat (FS)    x{c   nh Hg2+     v|o ph n  ng m  v ng l ct m c     n xu t  luor sc in   ng 

l  thuyết phiếm h|m m t       T    {c t nh to{n l  thuyết T –DFT và N O trong  |i  {o n|y  ư c th c 

hi n v i h|m     P   ng ph n m m   ussi n    Vi c so s{nh c{c th ng s  h nh học      |i liên kết, g c 

liên kết và g c nh   i n c   c{c nguyên t   c    luor sc in     ư c t i ưu hóa v i h i    h|m c  s  

  n     v|  –       ,p    ng phư ng ph{p ki m   nh ph  thu c c p t cho th y c  th  s    ng    h|m 

c  s  nh    n        gi m th i gi n t nh to{n m| v n cho kết qu   {ng tin c y  T nh ch t hu nh qu ng 

c   ch mo osim t r FS  ư c gi i th ch qu  ph}n t ch T –  T, N O   ết qu  cho th y FS không ph{t 

hu nh qu ng  o trong FS t n tại v ng l ct m l|m cho h  liên h p   trong  luorophor     gi{n  oạn   n 

 ến s  tắt hu nh qu ng trong FS  trong ph}n t  FG l| s n ph m c   FS khi t{c   ng v i Hg2+ c u tr c 

v ng l ct m    ph{ v ,   ng th i tạo v ng  , , -ox  i zol ,   n t i s  h nh th|nh h  liên h p   t  

 luorophor  cho  ến r c ptor, v  v y ph}n t  FG ph{t hu nh qu ng   o   , ch mo osim t r FS  ư c    

 o{n hoạt   ng ki u O  –ON. 

 ừ k ó : vòng lactam, fluorescein, TD–DFT, chemodosimeter FS, OFF–ON 

1  ở đầu 

Vi c thiết kế v| ph{t tri n s nsor hu nh qu ng ph{t hi n c tion kim loại qu n trọng 

trong m i trư ng v| m u sinh học   ng thu h t s  qu n t}m c   nhi u nh| kho  học, v  ch ng 

cho ph p ph{t hi n nh nh ch ng c{c c tion kim loại m| kh ng c n ph{ h y m u,   ng c{ch 

  n gi n th ng qu  s  t ng cư ng    hu nh qu ng  tắt–m  , ho c   p tắt hu nh qu ng  m –

tắt   Trong s  thu c nhu m hu nh qu ng, rho  min  v|  luor sc in  ư c s    ng r ng r i  o 

t nh qu ng l  tuy t v i c   ch ng         u tr c  luor sc in l| m t m  Hình l  tư ng cho vi c 

x}y   ng c{c s nsor hu nh qu ng v  s      |ng t ng h p v|    ch c n ng h      ,  ư c s ng 

k ch th ch v| ph{t xạ trong v ng nh n th y v i hi u su t lư ng t  hu nh qu ng c o   ,   ,   , 

    v| t n nhi u trong nư c   ,        n  }y, nhi u s nsor hu nh qu ng     trên   n xu t c   

 luor sc in ph{t hi n c tion kim loại     ư c c ng      ,  ,      Tuy nhiên, c{c s nsor n|y  ư c 

nghiên c u ch  yếu   ng phư ng ph{p th c nghi m    o g m c  thiết kế, t ng h p v|  ng 

  ng  v|     trên kinh nghi m c   nh| nghiên c u    ,     và  i u n|y s  l|m t ng chi ph  

c ng như th i gi n nghiên c u  Ng|y n y, v i s  ph{t tri n c   kho  học m{y t nh, c{c t nh 

to{n h   học lư ng t  c  th      o{n ho c gi i th ch và miêu t  những   c  i m qu n trọng 
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c   h  th ng h   học   ,     S    ng c{c t nh ch t h   học lư ng t     nghiên c u t ng h p v| 

 ng   ng c   s nors hu nh qu ng l| r t hữu  ch, gi p ch ng t  hi u  ư c   n ch t c   c{c qu{ 

tr nh    cung c p m t c  s  cho vi c nghiên c u v| ph{t tri n c   c{c c m  iến tiếp th o  Trong 

 |i  {o n|y, tiếp th o nghiên c u c ng    trư c  }y v  th c nghi m [1], m t ch mo osim t r 

hu nh qu ng     trên   n xu t rho  min     ph{t hi n ion Hg          ư c nghiên c u   ng 

c{ch s    ng l  thuyết phiếm h|m m t       T   

2   i tiết tín  toán 

T t c  c{c h p ch t trong  |i  {o n|y  ư c t nh to{n   ng ph n m m   ussi n        

Phư ng ph{p l i h      th ng s  c     ck      v| s    ng phiếm h|m tư ng qu n  ư c    , 

  ng v| P rr      P     xu t [13] v      P    kh{ th|nh c ng trong vi c nghiên c u c u tr c 

v| c{c thu c t nh  i n t  c   c{c ph}n t  hữu c   Vi c l   chọn    h|m c  s  nh    n     

th y cho    h|m c  s  l n  -       ,p  nh m gi p gi m th i gi n t nh to{n  ư c th c hi n 

  ng vi c so s{nh c{c th ng s  h nh học c u tr c t i ưu c    luor sc in v i t nh to{n   T tại 

    P   n     v|     P  -       ,p    ết qu  so s{nh  ư c x  l  th ng kê v i chu n t–t st 

t ng c p   {c t nh to{n c n lại cho c{c c u t  trong  |i  {o  ư c th c hi n v i m c l  thuyết 

    P   n     trong m i trư ng ch}n kh ng  

3  ết quả và t ảo luận 

3.1   ảo sát p   n  p áp tín  toán 

Vi c t nh to{n v  t i ưu c u tr c h nh học, T –DFT và N O cho c{c s nsor hu nh qu ng 

    trên   n xu t c    luor sc in  ư c th c hi n   ng     P   

 ản  1. Th ng s  h nh học c   fluorescein   m c l  thuyết     P   nl  z v|     P  -311+G(d,p) 

 ộ dài liên kết (Å) 
6-311+ 

G(d,p) 
Lanl2dz  ộ dài liên kết (Å) 

6-311+ 

G(d,p) 
Lanl2dz 

C1–C2 1,387 1,401 O7–C8 1,437 1,437 

C1–C6 1,401 1,412 C8–C9 1,532 1,532 

C2–C3 1,397 1,408 C8–C11 1,511 1,511 

C3–C21 1,369 1,401 C11–C12 1,340 1,340 

C3–C4 1,402 1,389 C12–C22 1,371 1,371 

C4–C5 1,400 1,408 C10–C16 1,525 1,525 

C5–C6 1,401 1,414 C15–C16 1,409 1,409 

C5–O7 1,365 1,365 C15–C23 1,505 1,505 

 óc liên kết (°) 
6-311+ 

G(d,p) 
Lanl2dz  óc liên kết (°) 

6-311+ 

G(d,p) 
Lanl2dz 

C1–C2–C3 118,9 118,9 C8–C11–C12 118,1 117,8 

C2–C3–C4 120,1 120,6 C9–C14–C13 120,3 119,8 

C2–C3–O21 117,5 116,9 C11–C12–C13 120,4 120,7 

C3–C4–C5 120,0 119,4 C11–C12–C22 121,1 121,0 

C4–C5–C6 121,2 121,6 C6–C10–C16 112,8 113,8 
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C4–C5–O7 115,0 114,8 C9–C10–C16 111,0 110,8 

C5–C6–C10 120,5 119,9 C10–C16–C15 123,5 123,4 

C5–O7–C8 118,9 118,9 C16–C15–C23 122,5 122,9 

O7–C8–C9 112,6 112,2 C15–C23–O24 125,6 126,8 

O7–C8–C11 111,8 111,1 C15–C23–O25 115,0 114,8 

C8–C9–C14 108,5 108,3 O24–C23–O25 119,5 118,3 

 óc n ị diện, (°) 
6-311+ 

G(d,p) 
Lanl2dz  óc n ị diện, (°) 

6-311+ 

G(d,p) 
Lanl2dz 

C1–C2–C3–O21 179,7 179,9 C8–C9–C14–C13 34,0 36,7 

C2–C1–C6–C10 177,7 176,9 C8–C11–C12–O22 173,6 176,0 

C3–C4–C5–O7 179,1 179,6 C9–C10–C16–C15 118,6 115,7 

C4–C5–C6–C10 -178,3 -177,3 C10–C16–C20–C19 179,4 178,6 

C4–C5–O7–C8 170,1 174,9 C14–C13–C12–O22 166,1 164,3 

C7–C8–C11–C12 165,6 163,4 C16–C15–C23–O24 -47,4 -40,5 

C8–C9–C10–C16 171,5 178,8 C16–C15–C23–O25 134,2 141,1 

 {c t nh to{n cho c{c ch mo osim t r  ư c thiết kế t  c{c   n xu t c    luor sc in thư ng 

  ng    h|m c  s  l|  -       ,p       Tuy nhiên, v i    h|m c  s  l n như  -       ,p  thư ng 

m t nhi u th i gi n t nh to{n v| c n h  m{y t nh l n  o vi c t nh to{n kh ng những th c hi n 

cho l p  i n t  h   tr  m| c n th c hi n cho c   i n t  c   lõi   h nh v  v y c n x m x t li u c  

th    ng m t    h|m c  s  nh  h n nhưng v n cho kết qu   {ng tin c y, ch ng t i    chọn    

h|m c  s    n       ết qu  so s{nh     |i liên kết, g c liên kết c   Fluorescein (Flu) v i h i    

hàm 6-       ,p ,   n      ư c t ng h p     ng     {ch  {nh s  nguyên t   ư c tr nh  |y   

H nh    

 

Hình 1. H nh học   n c    luor sc in   m c l  thuyết     P   nl  z  

Đ  ki m tr  h i    h|m c  s    nl  z,  -       ,p  c  cho kết qu  t nh kh{c nh u h y 

kh ng, ch ng t i tiến h|nh so s{nh t ng c p s  li u c{c th ng s  h nh học   ng phư ng ph{p 

ki m   nh ph  thu c c p t (paired sample t–t st         ết qu  so s{nh ttính v| t  ng v  th ng s  

h nh học l|     |i liên kết, g c liên kết v| g c nh   i n c   c{c nguyên t  trong  luor sc in l n 

lư t l| ttính = 2,0 < t   ng (0,95; 15) = 2,13 ; ttính = 0,80 < t  ng   ,           ,   v| ttính = 1,83 < t  ng   ,    

       ,    Đi u n|y cho th y c{c th ng s  h nh học trong  luor sc in  ư c t nh v i h i    h|m 

c  s    nl  z,  -       ,p  kh ng kh{c nh u v  m t th ng kê   o   , c  th  s    ng    h|m 
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  n        t nh to{n c{c c u t  trong h ,  i u n|y s  gi p gi m th i gi n t nh to{n m| v n 

cho kết qu   {ng tin c y  

3.2   ảo sát l  t uyết t iết kế và tổn   ợp chemodosimeter Fluorescein hydrazid-

benzylthiocyanat  

Đ  thiết kế m t c u tr c ph  h p cho m t ch mo osim t r     trên ph n  ng   ng, m  

v ng l ct m c     n xu t  luor sc in, ch ng t i chọn c u n i l| hydrazine vì nhóm amine trong 

hydrazine    ph n  ng v i nh m c c oxyl trong ti u ph n ph nyl c    luor sc in    tạo v ng 

l ct m,   ng th i ph}n t  n|y nh  nên vi c truy n t n hi u t  r c ptor  ến  luorophor  s     

dàng. Vi c s    ng benzyl thiocyanate (BTC) làm receptor có    l   o: m t l|, ph n  ng gắn 

r c ptor lên  luorophor      |ng th c hi n th ng qu  ph n  ng giữ  thiocy n t   c   r c ptor  

v i amine  sp c r     tạo th|nh thiour         h i l|, r c ptor n|y c  {i l c mạnh v i Hg2+ thông 

qu  ph n  ng t{ch loại lưu hu nh    tạo HgS     l|, h  liên h p trong v ng   nz n c   

r c ptor c  th  l|m cho ph n  ng t{ch loại lưu hu nh     |ng h n, s nsor    kiến t ng h p s  

c     nhạy v|    chọn lọc c o  

Qu{ tr nh thiết kế v| t ng h p ch mo osim t r FS v i  luorophor , sp c r v| r c ptor 

tư ng  ng l| fluorescein, hydrazine và b nzyl thiocy n t      v|o s  m  v ng l ct m g m    

 ư c (Hình 2).  

 ư c  :  luor sc in t{c   ng v i hydrazine tạo th|nh  luor sc in–hydrazine (Flu–H  

kh ng ph{t hu nh qu ng  o trong c u tr c c   Flu–H t n tại v ng l ct m  

 ư c  : Flu–H t{c   ng v i BTC tạo th|nh ch mo osim t r FS, ch mo osim t r n|y 

c ng kh ng ph{t hu nh qu ng  o trong c u tr c v n c n t n tại v ng l ct m  

 ư c  : FS t{c   ng v i Hg2+ tạo FG th ng qu   ng t{ch loại lưu hu nh, kèm th o s  m  

v ng l ct m, s u    tạo v ng  , , –ox  i zol    n t i s  ph{t hu nh qu ng c   FG.  

 o   , c{c s nsor  ư c t ng h p     trên ph n  ng m  v ng l ct m c     n xu t c   

 luor sc in ch  yếu hoạt   ng th o ki u O  –ON. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 2. S     thiết kế v| t ng h p ch mo osim t r FS 
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 ản  2.  i{ tr  n ng lư ng c   c{c c u t  th m gi  ph n  ng t ng h p FS   m c l  thuyết 

B3LYP/LanL2DZ trong pha khí (Hartree) 

 ợp c  t H G 

Fluorescein -1147,332807 -1147,40422 

Hydrazine -111,764196 -111,78826 

Flu–H -1181,576596 -1181,64705 

Nư c -76,389771 -76,411213 

Hidro -1,160957 -1,175751 

BTC -335,549867 -335,593001 

FS -1555,310775 -1555,405497 

Đ      o{n kh  n ng c{c ph n  ng h   học t ng h p FS c  x y r  v  m t nhi t   ng h y 

kh ng, ch ng t i t nh to{n n ng lư ng  nt npy v| n ng lư ng t   o  i  s, kết qu  t nh to{n 

c{c th ng s  nhi t   ng  ư c th c hi n       P   nl  z v|  ư c tr nh  |y     ng    H nh học 

  n c   hydrazine, Flu–H, BTC, FS c ng  ư c x{c   nh   m c     P   nl  z v|  ư c tr nh 

 |y   Hình 3. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3. H nh học   n c   hydrazine, Flu–H, BTC, FS tại     P   n     

Enth lpy v| n ng lư ng t   o  i  s c   ph n  ng t ng h p ch mo osim t r FS  ư c 

tính theo các c ng th c s u: 

Hydrazine 

BTC Flu-H 

FS 
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∆    
 (1) = H(Flu–H) + H(H2O) + H(H2) – H(Flu) – H(Hdrazin) = -0,0313 hartree = -19,619 

kcal/mol. 

∆    
 (1) = G(Flu–H) + G(H2O) + G(H2) – G(Flu) – G(Hdrazin) = -0,0415 hartree = -26,063 

kcal/mol. 

∆    
 (2) = H(FS) – H(BTC) – H(Flu–H) = -38,18 hartree = -23958,3 kcal/mol. 

∆    
 (2) = H(FS) – H(BTC) – H(Flu–H) = -38,17 hartree = -23952 kcal/mol 

T  th y ∆    
     <   v| ∆    

     <   nên x t v  m t nhi t   ng, c{c ph n  ng t ng h p 

chemodosimeter FS c  kh  n ng x y r   ∆    
     <   v| ∆    

     <  nên c{c ph n  ng trên   u 

t   nhi t  Đi u n|y ph  h p v i th c nghi m      

3.3   ảo sát tín  c  t  uỳn  qu n  củ  c emodosimeter 

T nh ch t hu nh qu ng c   c{c ch t ph  thu c r t nhi u v|o m c    liên h p   v| s  

chuy n n ng lư ng trong h   Đ  hi u rõ h n v  s  ph{t v| kh ng ph{t hu nh qu ng c   

s nsor, ch ng t i tiến h|nh t nh to{n N O, T –  T cho s nsor trư c v| s u khi ph n  ng v i 

ch t ph}n t ch. 

 ản  3. N ng lư ng k ch th ch, cư ng      o   ng v| c{c MO c  liên qu n  ến qu{ tr nh k ch th ch ch nh 

c   FS và FG tại     P   n     

   t   ớc c uyển MO  ăn  l ợn   

(eV) 

  ớc són  

(nm) 

f CIC 

FS S0 →  S1 125 →  126 3,14 395,21 0,0088 0,7019 

 S0 →  S2 124 →  126 3,40 364,32 0,0091 0,7024 

 S0 →  S3 125 →  127 3,50 353,91 0,0006 0,7033 

FG S0 →  S1 118 →  122 2,78 446,40 0,1544 -0,1089 

  121 →  122 2,78 446,40 0,1544 0,6948 

 S0 →  S2 121 →  123 3,18 389,94 0,0136 0,7025 

 S0 →  S3 120 →  122 3,36 369,14 0,0064 0,7034 

S  li u   ng   cho th y   i v i FS c{c trạng th{i k ch th ch  S0→ S1, S0→ S2, S0→ S3   ng 

v i c{c  ư c chuy n l| MO   → MO126, MO124→ MO126, MO125→ MO     M c    c{c MO 

n|y   u thu c v   luorophor  v|   giữ  c{c MO c   c{c  ư c chuy n   u kh ng c  MO c   

r c ptor nên kh ng c  qu{ tr nh PET  Tuy nhiên,  o c{c  ư c chuy n n|y c  cư ng      o 

  ng nh   f <  ,    nên c{c  ư c chuy n n|y kh ng  ư c ph p     ; v  v y, c{c  ư c chuy n 

n|y kh ng   n t i hu nh qu ng trong ph}n t  FS.  

Đ i v i FG h i trạng th{i k ch th ch   u tiên  S0→ S1, S0→ S2   ng v i  ư c chuy n l| 

MO118 → MO122, MO121→ MO122 và MO121→ MO   , trong    c{c MO c    ư c chuy n 
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v| c{c MO n m giữ  c{c  ư c chuy n l| c    luorophor  nên qu{ tr nh PET kh ng x y r ; m t 

khác, c{c  ư c chuy n n|y c  cư ng      o   ng l n  tư ng  ng v i c{c  ư c chuy n l| f = 

 ,     v|  ,     , nên qu{ tr nh h i ph c v  trạng th{i c    n s    n t i s  ph{t hu nh qu ng  

Đ i v i trạng th{i k ch th ch th      S0→ S3  v i  ư c chuy n tư ng  ng MO   → MO   , m c 

   qu{ tr nh PET kh ng x y r , nhưng  ư c chuy n n|y c  cư ng      o   ng nh   f = 0,0064); 

v  v y, qu{ tr nh h i ph c v  trạng th{i c    n s  kh ng   n t i s  ph{t hu nh qu ng trong FG 

[18]. 

Đ  làm rõ h n v  t nh ch t hu nh qu ng c   FS, FG, kết qu  ph}n t ch N O     ư c 

t nh to{n cho h i ch t trên   c ng m c l  thuyết     P   n     v| kết qu   ư c tr nh  |y   

  ng 4. S  li u ph}n t ch N O cho th y ph}n t  FS c    h  liên h p      gi{n  oạn trong ti u 

ph n x nhth n  c    luorophor  do trong FS t n tại v ng l ct m và nguyên t      có trạng 

thái lai hóa sp3 l|m cho h  liên h p      gi{n  oạn nên FS kh ng ph{t hu nh qu ng  Trong 

ph}n t  FG,  o c  s  ph{ v  c u trúc vòng lactam và nguyên t      có lai hóa sp2 nên tạo r  h  

liên h p   k o  |i su t trong  luorophor ,   n  ến s  ph{t hu nh qu ng c   FG. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 4.  i n    n ng lư ng c{c MO  iên c    luorophor  t   o, r c ptor t   o v| ch mo osim t r FS 

 c{c m c n ng lư ng l| tư ng   i, kh ng th o tỷ l   
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Hình 5.  i n    n ng lư ng c{c MO  iên c    luorophor  t   o, r c ptor t   o v| FG  

 c{c m c n ng lư ng l| tư ng   i, kh ng th o tỷ l   

 ản  4. N ng lư ng tư ng t{c E(2) (kcal mol-1  giữ  c{c o it n c   ph n t  cho   onor  v| nh n (acceptor) 

trong  S v|    tại     P   n     

Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) E(2) Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) E(2) 

FS FS 

    –C2)    *   –C4) 23,91      –C19)  *    –O23) 25,08 

    –C2)  *   –C6) 16,08      –C19)  *    –C22) 24,05 

    –C4)  *   –C2) 15,89      –C19)  *    –C21) 19,96 

    –C4)  *   –C6) 25,08      –C22)  *    –C19) 21,11 

    –C6)  *   –C2) 23,47      –C22)  *    –C21) 22,06 

    –C6)  *   –C4) 15,09      –C21)  *    –C19) 22,36 

     –C12)  *    –C14) 13,37      –C21)  *    –C22) 20,38 

     –C14)  *    –C12) 14,59    

FG FG 

    –C2)   *   –C4) 24,64      –C14)  *    –C12) 15,91 

    –C2)  *   –C6) 16,26      –C18)  * N  –C16) 18,58 
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Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) E(2) Donor NBO (i) Acceptor NBO (j) E(2) 

    –C4)  *   –C2) 15,58      –C18)  *    –C20) 19,71 

    –C4)  *   –C6) 25,05      –C18)  *    –C22) 18,91 

    –C6)  *   –C2) 22,53      –C20)  *    –C18) 20,29 

    –C6)  *   –C4) 17,6209      –C20)  *    –C22) 21,07 

    –C6)  *   –C10) 16,689      –C22)  *    –C18) 22,16 

    –C10)  *   –C6) 11,36      –C22)  *    –C20) 19,70 

    –C10)  *    –C14) 18,42   N  –C35)  * N  –C16) 11,88 

    –C10) σ*    –C14) 2,96      –C28)  *    –C30) 21,04 

    –C10)  *    –C18) 1,87      –C28)  *    –C32) 20,28 

     –C12)  *    –C14) 12,69      –C30)  *    –C28) 21,30 

     –C14)  *   –C10) 15,69      –C30)  *    –C32) 21,17 

     –C14)  *    –C12) 15,91      –C32)  *    –C28) 22,23 

  N  –C16)  *    –C18) 9,01      –C32)  *    –C30) 20,85 

Kết qu  ph}n t ch N O, T –  T   i v i FS và FG cho th y t nh ch t qu ng l  c   FS và 

FG khác nhau: trong ph}n t  FS, c{c qu{ tr nh h i ph c t  trạng th{i k ch th ch v  trạng th{i c  

  n kh ng   n t i hu nh qu ng, c n trong FG th  qu{ tr nh k ch th ch v  trạng th{i c    n   n 

t i qu{ tr nh ph{t hu nh qu ng  V  v y, ch mo osim t r FS    kiến t ng h p  ư c s  hoạt 

  ng th o ki u O  –ON. 

4  ết luận 

Kết qu  t nh to{n     |i liên kết   m c l  thuyết     P v i h i    h|m c  s    n     

và 6-       ,p  cho th y c  th  s    ng h i    h|m n|y    th c hi n c{c t nh to{n   T, T –

  T, N O, v i c{c   n xu t c    luor sc in   ết qu  ph}n t ch T –  T, gi p ch ng t i gi i 

th ch  ư c t nh ch t hu nh qu ng c   FS và FG th ng qu  s  chuy n n ng lư ng c   c{c MO 

 iên    ng th i vi c ph}n t ch N O c ng    ch  rõ h n v  s  tắt hu nh qu ng trong FS v| s  

ph{t hu nh qu ng trong FG  Đ  l| trong FS t n tại v ng l ct m l|m cho h  liên h p   trong 

 luorophor     gi{n  oạn v|  }y c ng l| nguyên nh}n   n  ến s  tắt hu nh qu ng trong FS; 

trong FG c u tr c v ng l ct m    ph{ v ,   ng th i tạo v ng  , , -ox  i zol ,   n t i s  h nh 

th|nh h  liên h p   t   luorophor  cho  ến r c ptor, v  v y ph}n t  FG ph{t hu nh qu ng  
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DESIGN, SYNTHESIS AND INTERPRETATION  

OF FLUORESCENT HEMODOSIMETER BASED  

ON DENSITY FUNCTIONAL THEORY 

Tu Quy Phan1*, Tuan Quang Duong2, Quy Tung Truong3 

1 Tay Nguyen University, 2 HU – University of Education, 3 Hue University 

Abstract: This work presents the design and synthesis theories of chemodosimeter FS to determine Hg2+ 

based on lactam ring-opening reaction of fluorescein derivative using density-functional theory (DFT). All 

theoretical calculations including DFT, TD–DFT, and NBO were carried out with the B3LYP function 

Gaussian03 software. The comparison of geometric parameters (bond lengths, bond angle, and dihedral 

angles of atoms) of fluorescein optimized with two basis sets LanL2DZ and 6-311+G(d, p) by means of t–

test pairs suggested that LanL2DZ not only reduced the computation time but also gave reliable results. 

Fluorescent properties of the chemodosimeter FS were explained through TD–DFT and NBO analysis. The 

results showed that FS was non- luor sc nt   c us  o    conjug t   syst m int rruption which w s  u  

to the existence of the lactam ring. In FG, a product of the reaction between FS and Hg2+, the lactam ring 

structure was disrupted, and 1,3,4-ox  i zol  w s  orm  , r sulting in th   xist nc  o    conjug t     

system from the fluorophore to the receptor, and therefore FG was fluorescent. Accordingly, FS is 

predicted as an OFF–ON chemodosimeter. 

Keywords: lactam ring, fluorescein, chemodosimeter FS, TD–DFT, OFF–ON 
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