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 Recently, investigations on the binding mechanism between organic 

molecules and material surfaces have been interests for scientists to 

have insights into surface phenomena, sensing performance and 

photocatalytic reactions. In the present work, we use density functional 

theory (DFT) computations including van der Waals (vdW) forces to 

investigate the interaction of sulfisoxazole (SFX) and the rutile-TiO2 (110) 

surface (r-TiO2). Results indicate that the adsorption process of SFX on 

r-TiO2 is regarded as chemisorption with an associated energy ca. -51.5 

kcal.mol-1. The stable configurations are considerably contributed by 

Ti5f‧‧‧O electrostatic interactions. Besides, the hydrogen bonds of the 

N/C-H‧‧‧Ob type play an additional role in the stabilization of 

complexes. The existence and stability of surface interactions in the 

configurations are clarified by PA, DPE, MEP, and AIM analyses. 

Consequently, the binding of SFX on r-TiO2 is favorable at >S=O group 

and Ti5f sites. 
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Kháng sinh được sử dụng rộng rãi để ngăn ngừa và 

chữa trị các bệnh truyền nhiễm đối với các loài sinh vật 

nói chung và con người nói riêng [1,2]. Một phần kháng 

sinh được thải ra và tồn tại trong môi trường trong thời 

gian dài, do đó khó loại bỏ triệt để. Sự tồn tại nhiều loại 

kháng sinh gây ảnh hưởng đến cân bằng môi trường 

sinh thái, gây ra hiệu ứng hiệp đồng và cản trở quá trình 

phân hủy các hợp chất hữu cơ khác trong môi trường 

nước [3]. Hơn nữa, dư lượng kháng sinh trong các môi 

trường ngay cả ở nồng độ thấp có thể dẫn đến sự lan 

truyền của vi khuẩn kháng kháng sinh và thậm chí kháng 

nhiều loại thuốc, từ đó ảnh hưởng xấu đến sự sống của 

các loài sinh vật [4,5]. Trong số các dòng kháng sinh, 

sulfisoxazole (SFX) thuộc nhóm kháng khuẩn tổng hợp, 

có phổ kháng khuẩn rộng và có vai trò quan trọng trong 

việc kiểm soát các bệnh truyền nhiễm do các vi khuẩn 

khác nhau gây ra [6,7]. Khi sulfisoxazole xâm nhập vào 

môi trường nước, nó làm tăng khả năng kháng thuốc 

của các vi khuẩn cũng như thâm nhập vào các sinh vật 

và do đó ảnh hưởng đến sức khỏe con người. Vì vậy, 

việc phát triển các phương pháp, các mô hình hiệu quả 

để phân hủy hoặc loại bỏ các dư lượng kháng sinh như 

SFX ra khỏi môi trường có ý nghĩa thiết thực và quan 

trọng hiện nay.  

Những năm gần đây, các vật liệu sử dụng titanium 

dioxide (TiO2) được nghiên cứu rộng rãi, đặc biệt ứng 
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dụng trong pin mặt trời, quá trình phân hủy chất ô 

nhiễm, phân tách nước, hay cảm biến khí [8,9]. TiO2 

được đánh giá có hoạt tính quang xúc tác tốt, độ bền 

hóa học cao, ít độc hại và giá thành thấp. Bên cạnh đó, 

việc sử dụng TiO2 chủ yếu ở dạng cấu trúc nano có hiệu 

quả cao đối với các quá trình bề mặt [10]. Do đó, các 

quá trình khoáng hóa hay loại bỏ các chất ô nhiễm hữu 

cơ diễn ra nhanh và hiệu quả. Đáng chú ý, trong các 

pha tồn tại và bề mặt của TiO2, bề mặt (110) pha rutile 

được đánh giá bền nhất và có nhiều tính chất nổi bật 

hơn các pha khác của nó [10]. Đặc biệt, giai đoạn hấp 

phụ các chất ô nhiễm hữu cơ trên bề mặt TiO2 được 

xem là giai đoạn quan trọng của quá trình quang xúc 

tác, cũng như phân hủy các hợp chất. Tuy nhiên, việc 

hiểu và đánh giá về giai đoạn này vẫn chưa được nghiên 

cứu một cách đầy đủ. 

Hiểu biết về sự hình thành các tương tác ngoại phân tử 

là rất quan trọng trong việc hiểu các quá trình xảy ra 

trên bề mặt vật liệu, từ đó đề xuất các vật liệu tiềm năng 

để hấp phụ và loại bỏ các hợp chất hữu cơ gây ô nhiễm 

môi trường [11,12]. Các công cụ mô phỏng đối với các 

hệ vật liệu bao gồm các chương trình tính, các phương 

pháp hóa học lượng tử với độ chính xác cao đã và đang 

cung cấp cho chúng ta sự hiểu biết sâu sắc về các hiện 

tượng bề mặt, đặc biệt là các tương tác ở cấp độ phân 

tử [11,13]. Trong số đó, các tính toán lý thuyết phiếm hàm 

mật độ (DFT) mang lại sự đánh giá tốt về những tương 

tác bề mặt, các giá trị thu được có độ chính xác cao. Các 

phương pháp tiếp cận DFT với các hàm tương quan trao 

đổi như GGA-PBE thường mô tả kém về các tương tác 

yếu như van der Waals (vdW), liên kết hydrogen [14]. Do 

đó, các tính toán DFT kết hợp với sự bổ sung các hàm 

về tương tác vdW trong phiếm hàm vdW-D2 được đánh 

giá hiệu quả hơn phiếm hàm PBE [15]. Phiếm hàm vdW-

DF2 bổ sung các hiệu chỉnh về tương tác van der Waals 

trong việc tối ưu hóa hình học và tính năng lượng cấu 

trúc, do đó có tính hiệu quả trong việc đánh giá sự hấp 

phụ cũng như hình thành các phức bền giữa các phân 

tử và bề mặt vật liệu [15]. Do vậy, trong nghiên cứu này, 

chúng tôi xem xét độ bền các cấu hình và vai trò của 

các tương tác bề mặt đối với quá trình hấp phụ 

sulfisoxazole lên trên bề mặt bền nhất của TiO2 (bề mặt 

rutile-TiO2 (110)) sử dụng các tính toán với phiếm hàm 

vdW-D2. 

 

Thực nghiệm và phương pháp nghiên cứu  

 

Các cấu trúc phân tử sulfisoxazole (SFX), bề mặt rutile-

TiO2 (110) (kí hiệu r-TiO2) và các phức hình thành được 

tối ưu hóa bằng chương trình VASP, sử dụng phương 

pháp phiếm hàm mật độ (DFT) và phiếm hàm tương 

quan trao đổi có tính đến các tương tác van der Waals 

vdW-D2 [15,16,17]. Năng lượng phân tách sóng phẳng 

Ecut-off được thiết lập ở 500 eV, cùng với tiêu chí hội tụ 

năng lượng trong quá trình tối ưu tại giá trị 1.10-5 eV. 

Các điểm mạng lưới 2 x 2 x 1 k-points được xem xét tại 

trung tâm Gamma trong trường Brillouin. Ô cơ sở sử 

dụng trong các tính toán có kích thước các chiều xyz 

tương ứng: 14,85 x 13,15 x 25,00 Å, trong đó vùng không 

gian trống khoảng 15 Å (theo trục z) để bỏ qua các 

tương tác giữa các ô cơ sở. Cấu trúc r-TiO2 được xem 

xét trong nghiên cứu này gồm 2 lớp như chỉ ra trong 

Hình 1. Theo đó các vị trí tương tác trên bề mặt r-TiO2 

bao gồm Ti phối trí 5 (Ti5f), O phối trí 3 (Oa) và O cầu 

nối (Ob). 

 

Hình 1: Cấu trúc bề mặt r-TiO2 trong hệ khảo sát 

Các giá trị năng lượng trong quá trình hấp phụ SFX trên 

r-TiO2 được tính theo công thức:  

Eads = Ecomp – Esuf – Emol; Eint = Ecomp – Esuf
* – Emol

*;  

Edf-suf = Esuf - Esuf
*; Edf-mol = Emol – Emol

*.  

Trong đó Ecomp, Esuf, Emol là các giá trị năng lượng đối với 

phức, bề mặt và phân tử đã tối ưu. Esuf
* và Emol

* là năng 

lượng điểm đơn của bề mặt, phân tử được tách ra từ 

các phức tối ưu và không tối ưu lại. Edf-suf và Edf-mol là 

năng lượng phân tách đối với bề mặt và phân tử ra khỏi 

các phức bền tương ứng. Thêm vào đó, các phân tích 

lượng tử để hiểu rõ sự hình thành và độ bền các tương 

tác bề mặt như năng lượng tách proton (DPE), ái lực 

proton (PA) tại các vị trí trên phân tử SFX, giản đồ thế 

tĩnh điện phân tử (MEP), hình học topo dựa theo thuyết 

AIM cho các phức hình thành được thực hiện bởi 

chương trình Gaussian 09 và AIM2000 tại mức lý thuyết 

B3LYP/6-31+G(d,p) [18,19]. 

 

Kết quả và thảo luận 

 

Cấu trúc hình học 

 

Kết quả tối ưu hóa hình học tại phiếm hàm vdW-D2 thu 

được 4 cấu trúc bền (ký hiệu SFX-i, i = 1-4) đối với sự 

hấp phụ SFX trên r-TiO2, như chỉ ra trên Hình 2. Kết quả 

cho thấy ở các phức hình thành các phân tử SFX có xu 

hướng sắp xếp theo chiều ngang, trải rộng lên trên bề 

mặt r-TiO2 tại các vị trí Ti5f và Ob trong sự hình thành 
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các tương tác bề mặt giữa Ti5f‧‧‧O/N và H‧‧‧Ob. Các 

khoảng cách tương tác ngoại phân tử này tương ứng 

trong khoảng 2,24-2,47 Å và 1,76-2,71 Å. Các giá trị này 

đều nhỏ hơn tổng bán kính van der Waals của hai 

nguyên tử tham gia tương tác (rvdW(O-H) = 2,72 Å; 

rvdW(Ti-O) = 3,39 Å; rvdW(Ti-N) = 3,42 Å), và phù hợp với 

các công bố trước đây về sự hình thành các tương tác 

giữa Ti5f‧‧‧O và H‧‧‧Ob trong các phức giữa các phân tử 

hữu cơ, kháng sinh với bề mặt TiO2 [11,12,20,21].   

    

SFX-1 SFX-2 SFX-3 SFX-4 

Hình 2: Các cấu trúc bền của sự hấp phụ SFX trên bề mặt r-TiO2 (đơn vị khoảng cách Å) 

Bên cạnh đó, nhiều tương tác kiểu Ti5f‧‧‧O/N và N/C-

H‧‧‧Ob xuất hiện ở các cấu trúc SFX-1 và SFX-4, nhiều 

hơn so với ở các phức SFX-2, SFX-3. Do đó, theo xu 

hướng hình thành các cấu hình hấp phụ bền trong các 

hệ nghiên cứu về kháng sinh trên r-TiO2, các phức SFX-

1 và SFX-4 được nhận định bền hơn các phức SFX-2, 

SFX-3 [11]. 

Năng lượng 

 

Các giá trị năng lượng trong quá trình hấp phụ SFX trên 

r-TiO2 bao gồm năng lượng hấp phụ, năng lượng tương 

tác và năng lượng biến dạng phân tử, bề mặt được tính 

toán tại phiếm hàm vdW-D2 và tập hợp trong Bảng 1.  

Bảng 1: Các giá trị năng lượng đối với quá trình hấp phụ SFX trên r-TiO2 (đơn vị kcal.mol-1) 

 SFX-1 SFX-2 SFX-3 SFX-4 

Eads -47,3 -35,3 -29,6 -51,5 

Eint -57,2 -49,1 -36,3 -62,8 

Edf-mol 2,4 8,7 1,5 3,0 

Edf-suf 7,5 5,1 5,2 8,3 

Như được chỉ ra ở Bảng 1, năng lượng hấp phụ (Eads) của 

các phức đều âm lớn, trong khoảng -35,3 đến -51,5 

kcal.mol-1, do đó sự hấp phụ SFX trên r-TiO2 khá mạnh. 

Bên cạnh đó, năng lượng tương tác (Eint) giữa phân tử 

SFX và bề mặt r-TiO2 trong khoảng -36,3 đến -62,8 

kcal.mol-1, biểu hiện cho sự tương tác mạnh giữa các vị 

trí trên phân tử và bề mặt r-TiO2. Các giá trị năng lượng 

này đều gần với các giá trị tính được trong sự hấp phụ 

các kháng sinh khác như AP, AX, TC trên bề mặt r-TiO2 

[11]. Trong đó, sự hấp phụ SFX trên r-TiO2 được đánh 

giá hơi kém hơn các kháng sinh AP, AX, CP, TC. Điều 

này được hiểu ở phân tử SFX, sự tương tác diễn ra tại 

các vị trí nhóm >S=O với Ti5f, Ob trên r-TiO2, hơi yếu 

hơn so với tương tác giữa các nhóm >C=O, -OH trên 

phân tử AP, AX, TC trong quá trình hấp phụ.  

Ngoài ra, sự biến dạng phân tử và bề mặt trong quá 

trình hấp phụ được xem xét trong các tính toán này. Kết 

quả cho thấy, năng lượng biến dạng phân tử (Edf-mol) 

trong khoảng 1,5 – 8,7 kcal.mol-1, xấp xỉ với năng lượng 

biến dạng của bề mặt (Edf-suf trong khoảng 5,1 – 8,3 

kcal.mol-1). Kết quả này phù hợp với các khảo sát trước 

đây về sự hấp phụ các phân tử kháng sinh trên bề mặt 

TiO2 [11].  

 

Sự hình thành và vai trò các tương tác bề mặt 

 

Một số đặc trưng của phân tử SFX  

 

Để đánh giá khả năng hình thành các tương tác giữa các 

vị trí trên phân tử SFX với bề mặt r-TiO2, chúng tôi tiến 

hành tính toán giản đồ thế tĩnh điện phân tử, cũng như 

năng lượng tách proton, ái lực proton tại các vị trí. Kết 

quả được minh họa trên Hình 3 và tập hợp trong Bảng 

2. Giản đồ thế tĩnh điện phân tử (MEP) cho thấy các vị 

trí O và N cho trong Bảng 2 có mật độ điện tử âm cao 

(vùng màu đỏ), do đó chúng tương tác đáng kể với các 
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vùng điện tích dương như vị trí Ti5f trên bề mặt r-TiO2 

để tạo thành tĩnh điện tương tác hấp dẫn khi hình thành 

phức tạp. Các vùng âm tính cao được tìm thấy ở các vị 

trí khác nhau đối với SFX như thể hiện trong Hình 3. Điều 

này dẫn đến khả năng hình thành các tương tác trên bề 

mặt là khá mạnh đối với SFX. Trong khi đó, mật độ 

electron dương lớn ở nguyên tử H của liên kết N-H, C-

H tương tác thuận tiện với các vị trí O tích điện âm nằm 

trên bề mặt r-TiO2 để tạo thành liên kết hydrogen C(N)-

H‧‧‧Ob. Các liên kết hydrogen kiểu N-H‧‧‧Ob được hình 

thành thuận lợi hơn C-H‧‧‧Ob do mật độ dương ở 

nguyên tử H trong liên kết N-H cao hơn so với liên kết 

C-H.   

  

Hình 3: Cấu trúc tối ưu và giản đồ thế tĩnh điện phân tử tại mức lý thuyết B3LYP/6-31+G(d,p) (isovalue = 0,02 au; 

vùng giá trị thế trong khoảng -5.10-5 – 0,20 e) (các nguyên tử H, C, N, O, S tương ứng các hình cầu màu trắng, 

xám, xanh, đỏ và vàng) 

Bảng 2: Năng lượng tách proton (DPE), ái lức proton (PA) tại các vị trí trên phân tử SFX ở mức lý thuyết B3LYP/6-

31+G(d,p) (đơn vị kcal.mol-1) 

PA 
O29/O30(a) O28(b) N25(b) N26(c) N27(d) 

203,6/202,9 183,2 221,7 213,1 200,0 

DPE 
C2-H13(e) C4-H14(e) N26-H12(c) N27-H17(d)  

382,6 381,7 341,9 353, 1  

 (a- nhóm -SO2; b- dị vòng 5; c- nhóm -NH; d- ở nhóm -NH2; e- vòng benzene) 

Thêm vào đó, ái lực proton (PA) của các nguyên tử và 

năng lượng tách proton (DPE) tại các liên kết được thể 

hiện trong Bảng 2 cũng ước tính khả năng và độ bền 

của các tương tác hình thành trên bề mặt đối với phân 

tử SFX. Kết quả tính cho thấy các giá trị PA giảm từ vị trí 

N25 trong dị vòng năm cạnh đến N26 trong nhóm -NH, 

tiếp đến O29(30) trong nhóm SO2, N27 trong nhóm -

NH2 và cuối cùng là O28 trong dị vòng ở phân tử SFX. 

Do đó, sự tương tác giữa các vị trí này với các vị trí Ti5f 

trên r-TiO2 với N25 bền hơn với N26, O29(30) và bền 

hơn ở các vị trí N27, O28. Hơn nữa, các liên kết 

hydrogen giữa H‧‧‧Ob được hình thành trên bề mặt đối 

với phân tử ưu tiên tại các liên kết N26-H12 hơn liên kết 

N27-H17 và kém nhất ở các liên kết C-H.  

Mặc khác, ở các phức giữa AP, AX hay TC với r-TiO2, sự 

hình thành các liên kết hydrogen bền giữa O-H‧‧‧Ob 

được đánh giá thuận lợi hơn ở liên kết C(N)-H‧‧‧O trong 

hệ SFX với r-TiO2. Điều này có được do DPE(O-H) trong 

các phân tử kháng sinh này (khoảng 334 kcal.mol-1)  nhỏ 

hơn DPE(N-H) hay DPE(C-H) trong SFX [11]. Ngoài ra, ái 

lực proton tại O (trong >C=O, khoảng 216-235 kcal.mol-

1) ở các phân tử kháng sinh khác như AP, AX, TC cao 

hơn tại O (trong >S=O, khoảng 204 kcal.mol-1) ở SFX, 

nên các tương tác tĩnh điện Ti5f‧‧‧O hình thành trong các 

cấu hình hấp phụ đối với SFX trở nên kém bền hơn so 

với AP, AX, TC [11]. Từ các đánh giá về khả năng hình 

thành liên kết hydrogen giữa H‧‧‧Ob và tương tác Ti5f‧‧‧O 

thấy rằng sự hình thành các phức bền cũng như sự hấp 

phụ SFX trên r-TiO2 yếu hơn so với AP, AX, TC. 

 

Phân tích AIM 

 

Để minh chứng rõ hơn cho sự hình thành các tương tác 

ngoại phân tử trong quá trình hấp phụ, chúng tôi tiếp 

tục thực hiện các phân tích hình học topo dựa trên 

thuyết AIM. Kết quả tính toán được hiển thị ở Hình 4 và 

trình bày trong Bảng 3. Để đơn giản trong các tính toán, 

dựa trên đánh giá về sự hình thành các tương tác bề 

mặt trong các nghiên cứu trước đây [11,20,21], các lớp 

TiO2 thứ hai trở xuống (thể hiện tính chất vật liệu khối) 

trong các cấu hình hấp phụ được bỏ qua, chỉ xem xét 

lớp đầu tiên (thể hiện tính chất bề mặt) trong các tính 

toán AIM. Kết quả phân tích hình học topo của các phức 

cho thấy có sự xuất hiện các điểm tới hạn liên kết (BCP, 
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hình cầu màu đỏ được khoanh tròn) tại các vị trí tiếp xúc 

ở các tương tác ngoại phân tử Ti5f‧‧‧O/N, H‧‧‧Ob. Thêm 

vào đó, các giá trị của mật độ electron (ρ(r)) tại các BCP 

giữa Ti5f‧‧‧O, Ti5f‧‧‧N, H‧‧‧Ob tương ứng trong khoảng 

0,034-0,043 au, khoảng 0,012 au và 0,005-0,029 au 

(Bảng 3). Tất cả các giá trị đều nằm trong giới hạn của 

các tương tác không cộng hóa trị [19]. Do đó, các tương 

tác hình thành giữa các vị trí tiếp xúc trên có bản chất 

không cộng hóa trị. Thêm vào đó, tổng năng lượng mật 

độ (H(r)) tại các BCP Ti5f‧‧‧O, H‧‧‧Ob hay O‧‧‧C/O ở các 

phức có giá trị dương nhỏ, minh chứng thêm thuộc tính 

không cộng hóa trị của các tương tác ngoại phân tử 

trong các phức.   

    

SFX-1 SFX-2 SFX-3 SFX-4 

Hình 4: Hình học topo của các cấu trúc khảo sát 

Đáng chú ý, tại các BCP Ti5f‧‧‧N, N-H‧‧‧Ob ở các phức 

SFX-2, SFX-4, giá trị H(r) âm nhỏ, cho thấy các tương tác 

này có một phần tính chất cộng hóa trị. Các tương tác 

Ti5f‧‧‧O/N trong phức có giá trị ρ(r) khá lớn, thể hiện độ 

bền cao của chúng, và đóng góp lớn vào độ bền của 

phức. Như một hệ quả, các phức SFX-1 và SFX-4 bền 

hơn các phức SFX-2, SFX-3. Việc xuất hiện liên kết 

hydrogen bền kiểu N-H‧‧‧Ob trong phức SFX-2 dẫn đến 

nó bền hơn so với SFX-3. Các kết quả tính toán về đặc 

trưng hình học topo trong phân tích AIM này khá phù 

hợp với năng lượng hấp phụ và năng lượng tương tác 

của các phức như phân tích ở trên. Bên cạnh đó, một số 

tương tác yếu khác như chalcogen (O‧‧‧O), tetrel (O‧‧‧C) 

được tìm thấy trong các phức khảo sát. Các tương tác 

này cũng góp phần làm bền các cấu trúc hấp phụ thu 

được. 

Bảng 3: Phân tích AIM cho các hình học topo ở Hình 3 tại B3LYP/6-31+G(d,p) 

 BCPs ρ(r) (au) 
2 ( (r))   (au) H(r) (au) 

SFX-1 

O1‧‧‧Ti5f 0,041 0,173 0,001 

O2‧‧‧Ti5f 0,038 0,176 0,003 

N-H‧‧‧Ob 0,013 0,040 0,001 

C-H‧‧‧Ob 0,007 0,026 0,001 

C6‧‧‧Ob 0,007 0,025 0,001 

C6‧‧‧Ob 0,006 0,022 0,001 

SFX-2 

O‧‧‧Ti5f 0,051 0,260 0,002 

N-H‧‧‧Ob 0,033 0,097 -0,001 

C-H‧‧‧Ob 0,021 0,065 0,001 

C-H‧‧‧Ti5f 0,010 0,019 0,000 

SFX-3 

O‧‧‧Ti5f 0,040 0,189 0,002 

N-H‧‧‧Ob 0,005 0,019 0,001 

C-H‧‧‧Ob 0,016 0,052 0,001 

(H3)C‧‧‧Ob 0,019 0,060 0,001 

O‧‧‧Ob 0,007 0,024 0,001 

SFX-4 

O1‧‧‧Ti5f 0,042 0,207 0,003 

N‧‧‧Ti5f 0,035 0,112 -0,001 

O3‧‧‧Oa 0,014 0,053 0,002 

O3‧‧‧Oa 0,014 0,052 0,002 

C-H‧‧‧Ob 0,012 0,040 0,002 

(H3)C‧‧‧Ob 0,006 0,022 0,001 

C6‧‧‧Ob 0,008 0,030 0,002 

Oa, Ob, Ti5f thể hiện ở Hình 1, C6 chỉ cho C vòng benzene 
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Ngoài ra, các kết quả thu được trong nghiên cứu này có 

sự tương quan tốt với các nghiên cứu trước đây khi khảo 

sát sự tương tác giữa các phân tử với bề mặt r-TiO2 

[11,20,21]. Cụ thể, các kết quả tính toán cho thấy các giá 

trị ρ(r) tại các BCP Ti5f‧‧‧O, H‧‧‧Ob trong phức bền nhất 

SFX-4 nhỏ hơn trong các phức bền nhất giữa AP, AX, 

TC với r-TiO2 [11]. Kết quả, độ bền các tương tác cũng 

như độ bền các phức của hệ SFX & r-TiO2 kém hơn so 

với các hệ AP, AX, TC & r-TiO2.  

 

Kết luận 

 

Sử dụng các tính toán phiếm hàm mật độ (DFT) kết hợp 

với sự xem xét các tương tác van der Waals (vdW-D2), 

chúng tôi thu được 4 cấu trúc bền đối với sự hấp phụ 

sulfisoxazole (SFX) trên bề mặt (110) của rutile-TiO2 (r-

TiO2). Năng lượng hấp phụ của các cấu hình trong 

khoảng -29,6 đến -51,5 kcal.mol-1. Các phức được làm 

bền bởi các tương tác tĩnh điện giữa các vị trí Ti5f và các 

vùng mật độ điện tích âm lớn ở O (nhóm >S=O) và N 

(trong dị vòng 5 cạnh) trong phân tử SFX và sự cộng kết 

của các tương tác yếu khác như liên kết hydrogen kiểu 

C/N-H‧‧‧O. Sự hình thành và độ bền các tương tác bề 

mặt được làm rõ bởi phân tích AIM cho các phức và các 

đánh giá về DPE và PA, giản đồ MEP tại các vị trí trong 

phân tử SFX. Kết quả tính toán cho thấy quá trình hấp 

phụ SFX trên r-TiO2 theo kiểu hấp phụ hóa học. Sự sắp 

xếp phân tử SFX trên r-TiO2 trong các phức có xu hướng 

trải rộng theo chiều ngang với sự tiếp xúc lớn thuận lợi 

cho việc hình thành nhiều tương tác bền giữa các vị trí 

Ti5f, Ob với O, N, C, H. 
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