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NGHIÊN CỨU TÍNH CHẤT XÖC TÁC QUANG OXI HÓA CỦA CÁC 
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Tóm tắt  

Vị trí các mức năng lƣợng vân đạo phân tử của các phức metallo-

tetrasulfophthalocyanine  (MTSPc) đƣợc tính tóan sử dụng phần mềm Hyperchem 8.0. Kết 

quả cho thấy chênh lệch năng lƣợng giữa trạng thái triplet và singlet của các phức ZnTSPc, 

AlTSPc, FeTSPc cao hơn mức năng lƣợng của oxy singlet. Ngƣợc lại mức chênh lệch năng 

lƣợng đối với CoTSPc thì thấp hơn so với oxy singlet. Họat tính xúc tác oxy hóa và quang 

oxy hóa trong phản ứng oxy hóa sulfide của các phức nói trên đƣợc khảo sát. Kết quả cho 

thấy ngọai trừ phức CoTSPc không có tính chất xúc tác quang oxy hóa, 3 phức còn lại đều 

có họat tính xúc tác quang oxy hóa. Kết quả này phù hợp với kết quả đạt đƣợc từ tính tóan 

lƣợng tử ở trên. 

Key words: Phthalocyanine,  Sulfide, Singlet oxygen, Chất nhạy quang, chênh lệch năng 

lƣợng. 
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Abstract 

The position of Orbital energy levels of  Metallo-tetrasulfophthalocyanine were 

calculated using Hyperchem software, version 8.0. It was found that the energy gap between 

the singlet and  triplet states of ZnTSPc, AlTSPc and FeTSPc are more than energy of one of 

the singlet levels of oxygen. In contrast,  energy gap of CoTSPc is less than that of the 

singlet levels of oxygen. Investigating in oxidation and photooxidation of sulfide catalyzed 

by these soluble phthalocynines were carried out. The result showed that they have catalytic 

activities in the oxidation of Sulfide. Except for CoTSPc, all of them exhibited the 

photocatalysts property. These results were fixed with the results obtained from the  

quantum calculations 
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