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Tém tit. Mic du lién két hydro da rat quen thudc voi cac nha nghién ctru nhung lién két hydro manh van
con nhiéu diéu bi 4n can kham pha. So luong nghlen ctru vé hydro manh cho dén nay van con rat han ché.
Trong bai b4o nay, tac gia trinh bay téng quan vé vai tro cua lién két hydro manh dbi véi tinh chat cua vat
li¢u, dac biét 1a vat liéu sinh hoc trén co sé phan tich cac cong trinh da cong bo trong do6 co sy dong gop
bang nhimng cong trinh nghién ctru cua chinh tac gia lién quan dén su cal tién phuong phap nghién ctru
cling céac két qua dat duoc cho dén giai doan hién nay. Tur do chi ra c4c van dé con ton dong va nhiing ¥
tuong trién khai nghién ctru ing dung trong thoi gian sap toi.

Tir khoéa. Lién két hydro manh, phd hong ngoai, phuong phap dong hoc phén tir, phuong phép ham mat
d6, chuyén pha.

AN OVERVIEW OF INFLUENCE OF STRONG HYDROGEN BONDS ON BIOMATERIAL
PROPERTIES: STANDARDIZATION OF RESEARCH METHODS, RESULTS,
DEVELOPMENT ORIENTATION AND POTENTIAL PRACTICAL APPLICATIONS

Abstract. Despite the fact that hydrogen bonds have been becoming a common subject to researchers, but
strong hydrogen bonds still contain mysteries to discover. The article aims at presenting an overview of the
role of strong hydrogen bonds in materials, especially, in biomaterials based on analyzing the published
data, to that there is a contribution of the own author, in relation to the improvement of research methods,
the initial results obtained so far, as well as pointing out outstanding problems and ideas to deploy
application-oriented researches in the near future.
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1. GIOI THIEU TONG QUAN VE LIEN KET HYDRO MANH

Khai niém vé lién két hydro da khong con xa la vi tinh phé cap cua no khong chi trong gidi han han 1am
khoa hoc ma ca trong doi song hang ngay. Lién két hydro xuat hién xung quanh ching ta nhu mot phan
khong thé thiéu trong cdu tao vat chat ndi chung va trong cac cau trac sinh hoc noéi riéng, dac biét 12 DNA
va protein (Hinh 1). Lién két hydro giup duy tri sy 6n dinh cau tric protein [1-3]. Trong DNA, lién két
hydro trong cac cp Watson-Crick chiu trach nhi¢ém cho qué trinh sao chép, phién ma va dich ma [4-6].
Hién nhién rang, lién két hydo manh 1a mét phan trong buc tranh tong thé d6 nhung hau nhu chua duoc
xéc dinh rd rang trong cac nghién ctru ddi véi vat lidu sinh hoc.

Dua vao ning luong lién két hodc khoang cach giira cac phén tir nguyén tir, cau trac lién két hydro duoc
chia thanh 3 mirc 14 yéu, trung binh va manh [8]. Trong do, lién két hydro duoc goi 1a manh khi niang luong
lién két dat >15 keal mol™', dic biét, trén 40 kcal mol™" con duoc goi la rat manh “very strong”. Tuy nhién,
c4c gia tri nay chua c6 su thong nhat, trong mot s6 nghién ciru lai cho rang chi can dat >10 kcal mol ™! ciing
¢6 thé xem 1a lién két hydro manh [9]. Trong bai bdo nay, tac gia chi goi chung la “manh” trong sudt qua
trinh phan tich. Diéu khién lién két hydro manh khac biét voi lién két hydro thong thuong la sy 6n dinh vé
dinh ning lugng lién két cia no. Lién két hydro manh khong chi duy tri sy 6n dinh ciu truc, ma con gilr vai
tro cuc ky quan trong ddi v6i phan tng sinh héa, xtic tac cta enzyme... trong cic hoat dong sdng [10-12].
Lién két hydro manh dugc dé cap dén lan dau tién vao nam 1967 [13], mudn hon rit nhiéu so voi lién két
hydro (ndm 1912) [14]. Ngay sau do 1a hang loat cac cong trinh nghién ctru chat luong va bai ban, cac nha
khoa hoc da tu hai 1ong v6i nhirng hleu biét cia minh. Tuy nhién, cho dén nay, mot lan nifa, cac nha nghién
ctru lai nhan ra rang ho da hiéu rat it vé lién két hydro manh, dac biét 1a trong co thé song Trong khi do6 cac
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phuong phap nghién ctru cling chua hoan thién va hon nira la tiém nang tmg dung ctia nd van chua duoc
goi md. Mot van dé khac ciing kha tha vi & day 1a viéc ung dung cac phuong phap vét 1y vao nghién ctru
céc hién tuong sinh hoc ciing 1a mot chu dé can dugc xem xét nghiém tic ddi véi cac nha sinh hoc vi tinh
hiéu qua cia né.

beta sheet

bases ‘' bond

DNA Protein
Hinh 1. Lién két hydro trong c4u tric DNA va protein [7]

Niam 1997, Charles va cac cong su da tong hop nhiing hiéu biét ban dau vé lién két hydro manh trong linh
vuc hoa sinh [15]. Tiép sau d6 vao ndm 2001, Perry A.F. tiép tuc tdng hop va phan tich nhitng thanh tyu
dat dugc vé vai tro cua lién két hydro manh trong cac td hop enzyme, danh diu mot su that khong thé chéi
cii vé vai tro lién két hydro manh trong cac qua trinh séng [16].
Tir dau thé ky 21 cho dén nay, nghién ctru vé lién két hydro manh di dat dugc nhimg budc tién vuot bac
nho viée ing dung nhiing phuong phap mdi, trong do, cac phuong phap hoa - ly (ham mat do, dong hoc
phan tir, phd dién moi, cong hudng tir, phd hong ngoai, phd X- ray...) duoc st dung phd bién nhat biac
biét, nhdm nghién ctru cua chung t61 da thanh cong trong viée giai ma lién két hydo manh trong cau mubi
— mot mic xich quan trong giup 6n dinh ciu tric protein — nho két hop dong thoi phuong phéap phd hong
ngoai, dong hoc phén tr va ham mat d6 [17,18]. Tiép sau d6, nho sy két hop linh hoat cac phuong phap
phé dién méi, pho hong ngoai va phd X- -ray gitp chung t6i nghién ctru sdu hon Ve vai trd ctia lién két hydro
manh trong axit amin, protem va su chuyén pha cua vit liéu [19-23]. Nhiing van dé nay s& dugc phan tich
chi tiét trong bai viét nay
Trong gi6i han hiéu biét ctia chdng t6i, ké tir du thé ky 20 cho dén nay, mic du di c6 nhiéu bai viét tong
hop céc két qua nghién ciru vé lién két hydro nhung khong c6 mot phan tich riéng nao danh cho lién két
hydro manh. Chinh vi vy, bai viét ndy nham muc dich giup cho doc gia thdy dugc nhitng thanh tyu ma cac
nha nghién ctru dat dugc trong nd lyc kham phé vai tro ciia lién két hydro manh trong gan hon hai thap ky.
Bai viét tap trung vao cac khia canh sau:

1) Céac budc dot pha trong viéc chuan hoa phuong phap nghién ctru lién két hydro manh;

2) Tong hop nhitng hiéu biét méi vé vai tro cta lién két hydro manh trong vat liéu noi chung va cdu

triic sinh hoc noi riéng;
3) Phan tich nhiing han ché va tén dong vé ca phuong phap nghién ctru, két qua dat dwoc va ung
dung thuc té;
4) Phan tich tiém nang tmg dung lién két hydro manh trong doi séng.

2. CHUAN HOA PHUONG PHAP NGHIEN CU'U LIEN KET HYDRO MANH ,
Cho dén nay, cac phuong phap vat 1y lai to ra hiéu qua hon khi nghién ctru lién két hydro manh. Hon thé
nira, cach thirc hiéu qua nhat dé nghién ctru lién két hydro manh khéng nam cu thé & mot phuong phap nao
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ma 13 sy két hop ctia nhiéu phuong phap 1y thuyét va thuc nghiém cing mét lic nhu dong hoc phan tur
(MD), 1y thuyét ham mat do (DFT), pho hong ngoai (IR), ph6 dién méi (DS), cong hudng tir hat nhan
(NMR) va phd nhiu xa (XRD) (Hinh 2). Cac phuong phép tinh toan nhu dong hoc phan tur va ly thuyét
ham mat d6 thudng cé su tro gitip ctia may tinh thong qua mé hinh hdéa. Phuong phap pho dién moi va va
cong hudng tir hat nhan thuong sir dung thudn tay dudi dang thyc nghlem trong khi do pho héng ngoai co
su dang xen gilra 1y thuyét va thuc nghiém vi vira c6 thé do tryc tiép bang mady quang pho vira ¢6 thé xuat
ra tur ly thuyét thong qua MD va DFT. Pho nhiéu xa XRD dugc sir dung hiém hon khi can kiém tra sy bién
dang céu tric tinh thé ctia chi thé nghién ctru. Dic diém cia timg phuong phap va nhiing phuong an két
hop hiéu qua ma cac nha nghién ctru thudng sir dung dugc phan tich chi tiét hon dudi day.

PHUONG
PHAP
NGHIEN
CcUU

DS, NMR,XRD

Hinh 2. Phuong phap nghién ciru lién két hydro manh

2.1. Sw két hop ciia cAc phwong phap déng hoc phén tir (MD), 1y thuyét ham mat do (DFT) va phé
héng ngoai (IR)

Y tuong ndy duge phat trién nhu sau. Pau tién, mau nghién ctru s& duge do bang may quang phd (thuc
nghiém) dé thu dugc phd IR. Két qua nay giup chung ta xac dinh duoc cac nhdém chirc thong qua cac dai
va dinh héap phu, tir 46 c6 thé dy doan duoc lién két nao 1a lién két hydro. Tuy nhién, diéu d6 van chua thé
giup phan loai lién két hydro thanh manh, yéu hoic trung binh. Budc tiép theo phai nhd dén phuong phap
ly thuyet (MD — phuong phap dong hoc phén tir, DFT — phuong phéap ham mat d¢) dé mé phong cau tric
0 cap d phén tu, nguyén tr. MD st dung cac nguyén ly va dinh luat vat ly dé mo ta chuyén dong va tuong
tac clia cac vat thé (trong truong hop nay 1a phan tir va nguyén tir & thé giéi vi md) theo dinh luat Newton.
Trong khi d6, DFT giup tinh toan sau hon vé céu trac dién tir clia phén tir nguyén tu trong vat liéu. Muc
dich cta viéc sir dung hai cong cu nay 1a dé xuét ra phd IR tuong dong v6i pho thu duge tir thue nghiém
(Hinh 3, 4), tir 6 6 thé ding de giai thich thuc nghiém. Cac phan mém dugc sir dung bao gdm Gaussian,
GaussView va Gromacs. Do tat ca cac tham sd tir khoang cach phan tir, nguyén tir, mic nang luong lién
két va nhiéu tham s cdu trac khac déu dugc xuat ra tir phdn mém, lién két hydro manh dé dang dugc xac
dinh [17,18,24].
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Hinh 3. Miéu ta quy trinh str dung phuong phap MD va DFT

Hinh 4. Lién két hydro manh duogc hinh thanh giita glyxin va nuéc (duong dit nét) dugec mo phong bang
phuong phap DFT.

2.2. Sw két hop cia phmrng phap pho hdng ngoai (IR) va pho dién méi (DS)

Phuong phap phd hdng ngoai bao gom ca thue nghiém (do bang may quang pho) va ly thuyét (xuét ra tir
phan mém) da dugc trinh bay ¢ trén. Van d& [y chd cac phuong phap trén can rat nhiéu thoi gian thyc hién.
Trong thyc té nghién ctru doi khi chiing ta can thém nhiing phuong phap thuc nghiém nhanh dé cung cap
trong tin budc dau vé vin d& nghién ciru, tir d6 dinh hudng cac bude nghién ciru tiép theo. O ddy ching toi
mubn dé cap dén phuong phap dung phé dién méi (dielectric spectroscopy). Pay 1a phwong phap vat 1y
nhung dugc chung 61 linh hoat sir dung dé nghién ctru lién két hydro trong 3 nam tré lai day va da duogc
chdp nhéan. Y tuéng cua phuong phap nay nam ¢ chd, hiang sb dién moéi dic trung cho su phan cuc, tuc la
su tach dién tich &m va duong v¢ hai phia trong mot gisi han nhit dinh. Dic tinh nay hoan toan _tuong Ung
v6i lién két hydro. Khi tang nhiét do den mot nhiét do nhat dinh, lién két hydro tro nén kém bén ving va
dd v, dan dén su chuyén pha & mot s chat ma tinh chit cua né duogc quy dinh boi lién két hydro, tir d6
dan dén su thay ddi dot ngdt cua hing sd dién moi (Hinh 5). N6i mot cach khac, néu lién két hydro bi thay
d6i do chiu sy tac dong nao d6, do bén lién két hydro bi thay doi, nhiét ¢ chuyén pha T, s& dich chuyén.
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Nhu véy, bang cach do phd dién moi e(7) va ghi nhan duoc sy dich chuyén cua To, chung ta co thé phan
doan dugc lién két hydro cta vat liéu da thay doi. Pay 1a kénh thong tin quan trong bude dau trude ghi trlen
khai cac phuong phap nghién ctru sau hon nhu da trinh bay & trén. Hon thé nita, ddi v6i cac vat liéu cAu
thanh trén nén tang lién két hydro, do bén cua vat liéu s& thay d6i theo nhiét do chuyén pha. Nhiét d6 chuyén
pha cang cao thi d§ bén vat liéu cang cao. Chinh vi thé phuong phap nay con c6 gia tri trong viéc nghién
ctru d6 bén vat 1y cta vat lidu, dic biét 1a vat lidu ran noi tap hop nhiéu lién két hydro manh. Tuy nhién,
nhuogc diém cua no la chi str dung dugc cho nhiing chat ma ban chét chuyén pha ctia né c6 lién quan dén
su thay d6i ciia cdu tric hydro. Siéc sir dung phuong phap phd dién méi dugc chung toi cong bd trén nhicu
tap chi khac nhau [19,20,25]. Két qua chi tiét hon dugc mo ta chi tiét hon bén dudi trong bai bao nay.

€

:'

T

Hinh 5. Sy phu thudc ctia hang sé dién moi va nhiét do

2.3. Sw két hop ciia phd hong ngoai (IR), cong hu’(rng tir hat nhan (NMR) va phé nhiéu xa  (XRD)
Cong huong tir hat nhan la phuong phap vat ly giap thu hmh anh ciu trac vat lidu va ciing rat hiéu qua
trong nghién ciru lién két hydro manh [26-32] ké ca trong cic cau tric phirc tap nhu enzyme [31] va protein
[12]. Mic du vay, nhugc diém thuong thay s& phuong phap nay 1a & d6 nhay d6i khi khong cao do tin hiéu
tao ra thuong nho, tir d6 cac tham sé cu trac thu duge doi khi chua co do tin cdy cao. Bé khic phuc diém
nay, phuong phap phd hong ngoai (ly thuyét va thuc nghiém) c6 thé hd tro hiéu qua. Tuy nhién, trong su
hiéu biét cua tac gia, cho dén nay phuong phap phd hong ngoai khi két hop véi cong hudng tir hat nhan
thuong duoc do thudn tiy bang thuc nghiém ma khong c6 phd hong ngoai m6 phong xudt ra tir Iy thuyét
nén két - qua nghién ctru thu duoc chua duge giai thich mot cach triét dé veé mét khoa hoc.

Nhidu xa XRD la phuong phap ding cong hudng tia X dé xac dinh ciu trac tinh thé cua vat lidu. Trong
cac nghién ciru lién két hydro n6i chung, XRD thinh thoang dugc st dung khi can kiém tra su bién dang
céu trac tinh thé khi lién két hydro thay d6i hodc khi chi thé nghién ctru ¢6 cau tric tinh thé [12, 21, 33].

Ttr phan tich trén cho thiy ring, cac phuong phap vat Iy that su rat hiéu qua trong viéc nghién ciru lién
két hydro manh. Tuy nhién ddy 1a mot han ché thudng thay & cac nha sinh hoc, dic biét 1a cac phuong phap
vat 1y nay chi that sy hiéu qua khi c¢6 su két hop dong bo.

3. KET QUA NGHIEN CUU LIEN KET HYDRO MANH

3.1. Lién két hydro manh trong dung dich axit amin

Céc nghién ciru lién két hydro manh hién nay tap trung chu yéu vao axit amin — don phan ciia proteln Axit
amin chira cac nguyén t6 chinh 1a C, H, O va N, dic diém va vai tro lién két hydro hinh thanh giira ching
v6i nhau 1a chia khéa quan trong gitp chung ta hiéu rd hon vé ciu trac va cach van hanh cua protein, tir d6
dit ra cac bai toan trong viéc tac dong va diéu chinh qué trinh van hanh d6. Trong c4c nghién ctru [9, 12,
17, 18, 34-39] chi ra rang, chinh lién két hydro manh do qué trinh twong tac giita nhom cacboxyl va amit
gitip duy tri sy 6n dinh cdu trac cua protein (Hinh 6). Bang cach st dung don 1¢ hodc két hop hang loat cac
phuong phép nghién ciru khéc nhau (MD, DFT, IR, NMR) ap dung ddi v6i nhiéu mé hinh cau tric khac
nhau nhu mé hinh cdu mudi [17,18,24], md hinh axit amin N-acetylproline trong dung dich [32], dic tinh
quang phé va tham sb ciu tric cia cac lién két hydro manh trong protein dugc xac dinh.
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Hinh 6. So @6 minh hoa vé cac ddng phan ciu tao khic nhau xac dinh boi cau trac ctia nhoém amid va cacboxyl [34].
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Hinh 7. Ph6 hong ngoai ciia dung dich guanidinium axetat [17].
Co thé diém qua mot sb diém dic biét ¢ cac nghién ctu trén. Elena O.L., Vener M.V. va cong su da s
dung dung dich guanidinium axetat [17] va Arg-Glu [18] dung lam mé hinh ciu mudi trong protein thong
qua phuong phap mé hinh héa MD, DFT va phd hong ngoai da xac dinh dwoc ving hap thu yéu & 2200 cm
! twong ung voi lién két hydro manh N-H...O trong axit amin cdu thanh protein (Hinh 7). Truéc do, N-
H...O ciing d duoc xac dinh 1a lién két hyd ro manh v61 mirc nang luong khoang 50 kJ/mol [39]. M6t nhom
nghién ctru khac [24] sir dung cap axit amin Arg/Asp, Lys/Asp, and His(+)/Asp dung dé x4c dinh hing sb
lién két hydro manh trong protein. Nghién ctru nay cting chi ra dugc nhiing diém yéu cua cac phuong phéap
md hinh hoéa. O cap d6 sau hon lién quan dén qua trinh dich chuyén dién tir, proton — yéu té then chot lam
nén ban chat tinh dién trong lién két hydro manh N-H...O dwoc trinh bay trong cac nghién ciru [9, 37, 40]
bang cach st dung phuong phap ham mat do DFT hd trg béi phdn mém may tinh hodc tinh toan 1y thuyét
thong thuong.
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Lién két hydro manh ciing dong vai tro quan trong trong qua trinh cudn gap protein (protein folding). O
day, tuong tac ¢ cap d6 phan tir & bé mit phéan cach protein/nude 1a khong thé bo qua [41]. Nudc vira 1a
chat cho vira 1a chat nhan proton, va cé thé hoat ddng nhu mot chét phan g trong cac qué trinh sinh hoa.
O bé mat phén cach protein, cac phan tir nu6e hinh thanh lién két hydro véi cac nhém phan cuc (amid,
cacboxyl) nam trén tryc “xuong song” hodc ¢ mat bén (Hinh 8). Trong gidi han hiéu biét cua tac gia, cho
dén nay chi c6 mot cong trinh dé cip den van dé nay [35]. Trong nghién ctru ndy, cac gia str dung m6 hinh
bé mat cua oxit — nude. Méc du con rat xa véi nhimg gi dién ra cac hoat dong séng, bai bao nay 1a mot
bude di can thiét trong viéc gidi ma sy anh huong cia lién két hydro manh trong cac qua trinh sinh hoc.

@ > O ’ Proton

transfer

Hinh 8. M6 phong sy hinh thanh lién két hydro manh trén bé mat phan cach SnO, — nudc [41].

Nhu vay, lién két hydro manh khéng chi ton tai trong c4u triic ciia protein, ma con giira protein vdi nudc.
Trong céu trac protein, lién két hydro manh xudt hién giira cac chudi polypeptide cling vai cac lién két khac
gitip 6n dinh ciu tric protein. Trong qua trinh hoat dong cua protein, nude s& twong tac trén bé mit thong
qua céc lién két hydro (Hinh 8) va chi phdi qua trinh trao d6i cht dién ra trong co thé song.
3.2. Anh huéng lién két hydro manh 1&n sy chuyén pha vit li¢u
Nhirng nghién ctru trong vai nam tr¢ lai ddy cting chi ra rang, sy diéu chinh vé d6 manh yéu cua lién két
hydro manh c6 thé lam anh huong dén su chuyén pha cua vat liéu. Sy chuyen pha ¢ day khong phai 1a sy
chuyen doi giira 3 3 trang thai ran, 16ng, khi quen thu¢c, ma la sy chuyen d6i pha cdu tric. Cy thé & day, pha
ran cua vat liéu van khong thay ddi nhung cau tric bén trong da thay dbi do su tac dong vao lién két hydro
ctia vat lidu. Van d& nay duoc cong bd trong hang loat cac nghién ctru [19,20,22,23,25,42,43].
Céc chat duoc chon dé khao sat sy chuyén pha trong cac nghién ctru nay thudc ho vit li€u sat dién nhu
triglyxin sunphat (TGS), mudi Rochelle (RS), Diisopropylammonium Bromide (DIPAB) (Bang 1). TGS
chtra 3 nhém glyxin c6 thé dugc dung lam mé hinh dé nghién ctru anh hudng cua lién két hidro manh 1én
tinh chat cua axit amin va protein. Nhiét d6 chuyén pha trong TGS khi c4u trac mang lién két thay d6i duoc
phat hién & 49 °C, trong khi d6 RS ¢6 nhiét d6 chuyén pha & 24 °C. Tinh chit RS ciing dugc quy dinh boi
lién két hydro dugc dung trong mot s6 thubc nhuan trang. Nhu vay, nhiét do chuyén pha cia TGS va RS
khéng qua cao co thé dé dang khao sat trong phong thi nghiém 1a mét vu diém quan trong dé nghién ciru
ban chat lién két hydro. DIPAB ciing chira lién két hydro nhung lai c6 nhiét do chuyén pha cao (tam 152
°C) dugc dung dé khao sat anh hudng cua lién két hydro ¢ nhiét do cao. Ngoai TGS va RS, mot sé chit
khac nhu NaNO; khong ¢6 lién Kkét hydro cling dugc chon dé so sanh. i

Bang 1: Tong hop cac hgp chat dung dé nghién ctru dnh hudng cua lién két hydro manh 1én nhié¢t d¢ chuyén pha

Chit thém vio Chit nén Composit
o Xenlulo e Triglyxin sunphat (TGS) CNP+TGS [44]
(CNP) e Mudi Rochelle (RS) CNP+RS [22]
e nSiO; nSiO, +TGS [22,23]
CNP+NaNO; [42]
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¢ Diisopropylammonium nSiO, +DIPAB [45]
Bromide (DIPAB)
o Natri Nitrit (NaNO,)

Y tuong & day 13, cac chat trén dugce ding lam chat nén, lién két hydro cta ching bi tac dong khi tron véi
mot chat thém vao khac nhu hat nano xenlulo (CNP) hoac nano SiO; (nSiO2) tao thanh vt liéu composit.
Xenlulo dic trung boi cac nhom hydroxyl co thé d& dang hinh thanh nén lién két hydro voi cac lién két
hydro cia chét khac, dic biét 1a nude. Xenlulo dugc sir dung c6 ham lugng pha tinh thé cao c6 thé két dinh
thanh khéi kha bén sau khi dugc siy kho. Thém vao dé, xenlulo hinh thanh duéi dang hat c6 dién tich bé
mit cao nén dé dang tuong tac vdi cac cht khac. Ddi véi SiO,, cac hat nano cua no co kha nang hép thu
nuée & nhiét do thuong trén bé mit cho nén ciing d& dang tao thanh lién két hydro lién phan tir trong cac
hop chat composit. Trong cac nghién ciru dugc thyuc hién, SiO, dugc tong hop dudi dang “sol”, sau khi
tong hop s& bién thanh “gel” c6 do bén vat 1y cao.

Chat thém vao c6 thé tao thanh lién két hydro lién phan tir v&i chit nén, dan dén nhiét d6 chuyén pha cua
vat liéu s€ bi dich chuyén. Pé khao sat nhiét do chuyén pha, cac tac gia st dung phuong phap phé dién moi
DS két hop voi pho hong ngoai IR.

Hinh 9 1a m6t vi du vé su dich chuyén nhiét d6 chuyén pha caa TGS tir 49 1én dén hon 100 °C khi ting ham
lwong xenlulo. Do sy chuyén pha trong TGS vé ban chit lién quan truc tiép dén lién két hydro tao thanh
boi 3 nhém glyxin véi SO, mot khi cau trac nay bi tic dong méi din dén su ting ciia nhiét do chuyén
pha. Piéu nay ciing dung d6i véi nhiéu chat khac nhu DIPAB (Hinh 10) va RS. R4 rang, tac dong nay dén
tir chat thém vao 1a xenlulo hodc nSiO; do su hinh thanh lién két lién phan tir. Dé khing dinh diéu nay, phd
hdng ngoai (Hinh 11) cho thdy su mé rong ctia ving tir 3000 — 3500 cm* khi ting ham lugng chat thém
vao. Nguyén nhan ctia sy mo rong nay khong lién quan dén su ton tai ciia nude hay nhom OH trong xenlulo
hodc Si0, ma 1a sy ting 1én dang ké ciia s6 lugng lién két hydro méi. DSi véi mot s6 chat khac nhu NaNO,
khi ma sy chuyén pha khong lién quan dén lién két hydro, nhiét do chuyén pha hoan toan khong thay d6i
(Hinh 12). Can phai nhan manh thém rang, DIPAB va NaNO; c6 nhiét 6 chuyén pha rét cao (trén 140 °C),
& nhiét d6 nay, lién két hydro thuong kém bén vimg. Chinh vi vay, lién két hydro lién phan tir hinh thanh
giita nSiO2, xenlulo véi cac chit nén kha ning bi dut giy. N6i mot cach khac, lién két hydro manh khé gay
anh huong 1én tinh chat cta vat liéu ¢ nhiét d6 chuyén pha cao. Pay ciing 1a mot han ché néu chung ta
mudn str dung phuong phap vat 1y phd dién méi dé xac dinh vé mit dinh tinh sy bién doi cua cau triic hydro
bén trong vét ligu.

Dried xCNP+(1-x)TGS
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1200 (35003 ot
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Hinh 9. Sy dich chuyén cua dinh chuyén pha vét li¢u khi tang ham lugng xenlulo [44].
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Hinh 10. Su dich chuyén cta dinh chuyén pha vat liéu khi ting ham lugng SiO [45].
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Hinh 11. Sy m¢ rong cua vung tir 3000 — 3500 cm'! khi tdng lam lugng xenlulo [46].
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Hinh 12. Su chuyén pha ciia NaNO; khi ham lugng xenlulo thay ddi [42].

Két qua nghién ciru vé su tac dong cua lién két hydro manh 1én nhiét ¢ chuyén pha cua vat liéu hién tai
van con rat han ché vé s6 lugng nghién ctru. Cai hay ¢ day la, dya vao sy dich chuyén ctia nhiét d6 chuyén
pha c6 thé suy doan dugc sy thay dbi cuia cdu tric lién két hydro. Mit khéc, su ting nhiét do chuyen phadi
d6i v6i d6 bén nhiét cta vat liéu ciing ting theo. Han ché cua cac nghién ctru hién tai cling nam & chd chua
két hop dugc vé6i cac phuong phap mé hinh hoa chuyén sau & cip do phén tir, nguyén tir ¢é lam rd ban chét
tao thanh lién két lién phan tir trong cac vat liéu composit trén.

4. CAC VAN PE TON PONG VA GIAI PHAP , ,
Dua vao nhitng phén tich trén, c6 3 van de I6n con ton dong doi vai lién két hydro manh nhu sau:

Chuwa hoan thién vé phwong phdp: mic du cac phuong phap nhu MD, DFT, IR, NMR va DS di cho
thay hiéu qua trong viéc nghién ciru lién két hydro manh de lam séng té dic tinh cau tric va tinh nang
cua cac hé sinh hoc phuc tap, su két hop cua ching chua that sy hiéu qua. Nguyén nhan nam & chd,
cac nha nghién ctru thudng chi nim rd mot vai phuong phap trong sb d6 hoic do han ché vé diéu kién
nghién cttu. Chinh vi vay, chi c6 thé 1am séang to mot khia canh nhét dinh cua cha thé nghién cau. Trén
co s& do, dé dat duoc hiéu qua cao nhit, su két hgp dong thoi cua tit ca cac phuong phép trén 1a cuc
ky can thiét. IR cho thong tin thuc nghiém vé su ton tai cua nhom chire két hop voi NMR dé thu thap
thdng tin thyc nghiém sau hon vé ciu tric phan tir, nguyén tir va hat nhan. Cudi cing 1a mé phong ly
thuyét nho MD va DFT dé kiém chimng va giai thich thyc nghiém. Phuong phap pho dién méi DS s&
dugc st dung khong bat budc nhung s& rat hidu qua ddi voi nhitng vat liéu co dic tinh chuyén pha lién
quan dén cau tric hydro nho sy thay d6i nhiét do chuyén pha.

Pho dién moi nhu da trinh bay & trén chi 4p dung trén nhiing chat mé hinh nhu TGS chtra 3 nhém

axit amin Ia glyxin nén hiéu qua thuc su cua phu:ong phap nay dbi véi cac ciu trac sinh hoc phurc tap
van la mot cau hoi lon. Van d& nam ¢ chd, trong cac cau tric sinh hoc nhiét 6 chuyén pha lién quan
dén rat nhiéu yeu t6, trong d6 c6 sy dut gay lién két hydro manh. Chinh vi vay, phuong phap nay can
mé rong voi nhidu vat lidu sinh hoc khac, tir d6 rat ra tinh hiéu qua cua phuong phap.
Han ché vé sé lireng nghién ciu déi véi vt ligu sinh hec: do lién két hydro manh néi riéng va lién
két hydro néi chung la chia khéa quan trong trong viéc tim hiéu vé tinh niang hoat dong cua cac ciu
trdc sinh hoc nhung cho dén hién nay sé luong nghién ciru con khé han ché. Su han ché rd rang nhat
nam & chd 1am thé nao dé tac dong va lam thay doi cu triic hydro trong cau trdc sinh hoc, cling nhu
su thay ddi d6 s& dan dén thay ddi gi trong qua trinh van hanh cua no. Hiéu dugc van dé nay khéng
chi nang tam sy hiéu biét cua chling ta vé mic co ban, ma ca khia canh @ng dung thuc tién.
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e Han ché vé céch tiép cdn nghién cizu: Lién két hydro yéu, trung binh va manh déu cé vai tro riéng
trong cling mot hé thdng cau trac. Tuy nhién, cho dén giai doan hién nay, cac nha nghién ctu thuong
bo qua s phan loai rd rang céc loai lién két hydro trong cac nghién ctru ciia minh. Ngay tir dau, cach
tiép can da mang tinh chung chung khong ro rang cung 1a nguyén nhan dan dén cac két qua nghién
clru doi khi chua c6 chiéu sau. DBé giai quyét van dé nay, theo y kién chu gquan cua tac gia, cac nha
nghién ctru can tap trung xac dinh vai trd va anh huong cua ting loai lién két hydro trong d6 c6 lién
két hydro manh Ién timg tinh ning cu thé ciia mot cu tric sinh hoc ciing nhu cac qué trinh dién ra
trong co thé sdng. Dé lam dugc didu do, su két hop dong thoi cac phuong phap nhu da trinh bay & trén
1a téi quan trong.

e Han ché vé mgt nghién cizu iing dung: lién két hydro manh néi riéng va lién két hydro néi chung da
c6 nhiéu tng dung nhu ting d6 bén vat ly cua thudc [38, 47] hay diéu khién tuong tac phdi tir voi
protein [48], tuy nhién bay nhiéu d6 van con rat khiém tén. Mac du lién két hydro manh c6 thé tao nén
nhitng hiéu tng manh hon trong viéc tao nén d6 bén lién két, tir 46 anh huong manh mé 18n tinh chat
vat lidu va cau tric sinh hoc nhung cho dén nay viéc tng dung 1a chua rd rang.

5. PINH HUONG UNG DUNG

Mic du nhitng hiéu biét cia chiing ta vé lién két hydro manh van chua hoan thién nhung duéi goc nhin cia
tac gia, kha nang (ng dung thyc té cua no lai rat trién vong nho su gia ting d6 bén cua vat lidu c6 chua lién
két hydro manh. C6 thé diém qua hai y tuéng sau:

e Ting dé bén ciia thuc pham, thudc, ... ¢ diédu kién bdo qudn thong thwong. Nhu da phén tich ¢ trén,
lién két hydro manh khdng chi gilp 6n dinh va tang d6 bén trong céc cau trdc sinh hoc ma con trong
vat liéu ndi chung néu vat liéu do6 c6 lién két hydro manh. Vat liéu nanocomposit c6 chura xenlulo va
glyxin sunphat 1a mot vi du [22,23,42]. Nho lién két hydro manh, cau triic cua to hop xenlulo/glyxin
tré nén bén hon va day nhiét d6 chuyén pha 1én cao hon. Xenlulo lai 1a mét thanh phan rat than thién
mdi truong, tuong thich sinh hoc tét va dwoc sir dung rat nhiéu trong thudc, thuc pham va nhiéu hop
chat khac nhau trong doi sdng hang ngay. Trén co sé do, ching ta c6 thé nghi dén viéc viéc thém chat
hd tro ¢é tinh an toan sinh hoc cao nhu xenlulo vao cac vat liéu ¢6 sin nhu thude, thuc pham, v.v. dé
tang nhiét d6 bao quan, chéng birc xa anh sang trong diéu kién thong thuong.

e DPiéu chinh khd ndng gidi phong duwec chdt thugc. C6 rat nhiéu loai thude khi udng khdng duoc phép
bé hoac nghién vi duoc chit duoc giai phdong tir tir khi di vao co thé. Néu udng sai, thudc s& khong
phét huy hiéu qua, tham chi con anh hudng dén sirc khoe nguoi bénh. Diéu d6 dat ra mot gia thiét rang,
néu lién két hydro manh dugc hinh thanh bén trong, dugc chat s& duoc giai phong theo mét 16 trinh
dugc tinh toan trude dudi cac diéu kién sinh — hoa trong co thé. Tir d6 gitip tiét kiém thudc va khic
phuc dugc cac sai s6t ma nguoi bénh ¢é thé mic phai.

6. KET LUAN
Céc phan tich trén giup chung ta dinh hinh dugc trang thai hién tai vé lién két hydro manh ma cac nha
nghién ctru da dat duoc cho dén giai doan hién nay, tir d6 c6 thé rat ra ba két luan quan trong sau day:

e Can tiép tuc cdi tién phwong phdp nghién ciru: cic phuong phap 1y — hoa t6 ra hiéu qua hon so
v6i cac phuong phap sinh hoc trong viéc nghién ciru lién két hydro manh. Mic du vay, tinh hiéu
qua lai khong tap trung 6 mt phuong phap ma 1a su vén dung linh hoat nhiéu phuong phap cling
mot lac dbi voi timg ddi tuong nghién ctru cu thé. Pic biét, dbi voi @i tuong nghién ciru la cac
ciu trac sinh hoc phire tap cho dén nay van chua co cach tiép can hiéu qua. Chinh vi vay, tiép tuc
cai tién phuong phap nghién ctru 1a nhiém vu can dit ra trudc tién.

o MG réng nghién civu & cip dp han lim: diy 1a viéc 1am cép thiét gitp chiing ta c6 nhimng hiéu biét
day du hon vé lién két hydro manh, dic biét 14 vai tro ctia n6 trong cac hé thong sinh hoc.

e  Trién khai nghién ciru irng dung: Can trién khai nghién ctiru ing dung, dic biét & khau cai thién
do bén vt liéu trong thudc, thie phim va nhitg nguyén vt lidu hing ngay.

Nhirng vin dé néu trén 1a mot nhiém vu phirc tap nhung tha vi dét ra cho cac nha nghién ctru. Véi y

kién cht quan ctia tic gia, n6 hoan toan kha thi va rat ¢ trién vong.
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