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Tóm tắt 

i-C3H7OH (IPA) là một phụ gia nhiên liệu tiềm năng.  Cơ chế của phản ứng giữa iso-propanol với gốc tự do 
sulfanyl đã được nghiên cứu ở mức CCSD(T)//B3LYP/6-311+G(3df,2p). Mười đường phản ứng tạo thành 
các sản phẩm PR1-PR10 bao gồm ba đường phản ứng tách hydro và bảy đường phản ứng thế đã được 
xem xét. Trên cơ sở bề mặt thế năng và thông số phân tử xác định được, hằng số tốc độ và tỉ số phân 
nhánh của từng đường phản ứng đã được tính toán ở khoảng nhiệt độ 298 K đến 2000 K theo lý thuyết 
trạng thái chuyển tiếp có tính đến hiệu ứng đường hầm Eckart. Kết quả tính toán động học cho thấy ở 298 K 
sản phẩm của phản ứng chủ yếu là PR2 ((CH3)2COH + H2S) (~100%). Tuy nhiên, ở 2000K, tỉ lệ sản phẩm 
PR2 chiếm chỉ còn 77,8% tổng sản phẩm, trong khi đó, PR3 (CH3CH(CH2)OH + H2S) và PR1 ((CH3)2CHO + 
H2S) lần lượt chiếm 16,7% và 5,5% tổng sản phẩm. 

Từ khóa: Tính toán lượng tử, phụ gia nhiên liệu, gốc tự do sulfanyl, i-C3H7OH. 

Abstract 

i-C3H7OH (IPA) is one of the potential fuel additives. The reaction mechanism of isopropanol with sulfanyl 
radical was investigated at the CCSD(T)//B3LYP/6-311+G(3df,2p) level of theory. Ten possible reaction 
pathways giving PR1-PR10 including three H-abstraction reactions and seven substitution reactions were 
considered. Based on the determined potential energy surface and molecular parameters, the rate constants 
and branching ratios of each reaction pathway were calculated at the temperature range of 298 K - 2000 K 
by using the transition state theory considering the Eckart tunnel effect. The kinetics results showed that at 
298 K, the reaction products were mainly PR2 ((CH3)2COH + H2S) (~ 100%). However, at 2000K, the 
contribution of PR2 decreased to 77.8% of the total product, while, PR3 (CH3CH(CH2)OH + H2S) and PR1 
((CH3)2CHO + H2S) accounted for 16.7% and 5.5% of the total product, respectively. 

Keywords: Quantum calculation, fuel additives, sulfanyl radical, i-C3H7OH. 

 
1. Mở đầu* 

Ngày nay, vấn đề biến đổi khí hậu, an ninh năng 
lượng và do đó việc sử dụng nhiên liệu sinh học đang 
nhận được sự quan tâm lớn. Trong số các nhiên liệu 
sinh học đang được xem xét có các alcol (như            
i-C3H7OH, ...) dung để pha vào xăng. Ngoài ra,         
i-C3H7OH (isopropanol) còn là một phụ gia nhiên liệu 
tiềm năng đối với các động cơ đốt trong và động cơ 
diesel. Do đó, phản ứng của isopropanol trong hệ 
cháy đã và đang được sự quan tâm của các nhà 
nghiên cứu [1-11]. Phản ứng nhiệt phân isopropanol 
đã được nghiên cứu bởi các nhóm tác giả Barnard [1], 
Gonzalez và cộng sự [2] và Trenwith [3]. Các tác giả 
đã chỉ ra các sản phẩm chính, hằng số tốc độ phản 
ứng ở một số điều kiện nhiệt độ, áp suất khác nhau. 
Sau đó, Bui, Zhu và Lin [4] đã sử dụng phương pháp 
tính toán hóa học lượng tử G2M dựa trên phần mềm 
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Gaussian để xây dựng bề mặt thế năng và từ đó tính 
hằng số tốc độ phản ứng trong khoảng nhiệt độ rộng 
(500 - 2500 K) cho từng đường cụ thể và hằng số tốc 
độ tổng thể. Các kết quả tính toán phù hợp tốt với các 
giá trị thực nghiệm trước đó. Đồng thời cũng cho biết 
cơ chế phản ứng chi tiết và các hằng số tốc độ ở các 
điều kiện áp suất thấp và cao giới hạn. Phản ứng của 
i-C3H7OH với một số nguyên tử, gốc tự do, phân tử 
trong pha khí liên quan đến hệ cháy của các nhiên 
liệu như gốc •OH, •CH3, X (F, Br, I), •NO3, N2O4, ... 
[5-11]. Trong đó, các tác giả đã cho thấy phản ứng 
xảy ra chủ yếu liên quan đến các nguyên tử H trong 
phân tử isopropanol theo các hướng thế hoặc tách. Ví 
dụ, trong phản ứng của isopropanol với gốc tự do 
•CH3 [6], sản phẩm tạo ra là CH4 và các gốc tự do 
tương ứng theo cơ chế tách H còn khi phản ứng với 
N2O4, thu được HNO3 theo phản ứng: N2O4 + ROH 
→ RONO + HNO3. Ngoài ra, hằng số tốc độ đối với 
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các phản ứng cũng đã được xác định bằng phương 
pháp thực nghiệm hoặc/và phương pháp tính toán. 

Gốc tự do sulfanyl (HS•) được hình thành từ sự 
phân hủy do nhiệt các hợp chất như etyl mercaptan 
[12]. Etyl mercaptan là thành phần phụ của các sản 
phẩm dầu mỏ, hoặc nó có thể được thêm vào hỗn hợp 
nhiên liệu khí hoá lỏng. Tuy nhiên phản ứng giữa 
isopropanol với gốc tự do sulfanyl vẫn chưa được 
nghiên cứu. Trong bài báo này, chúng tôi trình bày 
kết quả nghiên cứu về hệ phản ứng này, gồm: bề mặt 
thế năng, các thông số phân tử và hằng số tốc độ phản 
ứng. 

2. Phương pháp nghiên cứu 

Để nghiên cứu phản ứng giữa i-C3H7OH với gốc 
tự do HS•, chúng tôi đã thực hiện tính toán Hoá học 
lượng tử trên cơ sở chương trình Gaussian 09 [13]. 
Các cấu trúc của hệ chất phản ứng i-C3H7OH và HS• 
được tính toán tối ưu ở mức lý thuyết B3LYP/6-
311+G(3df,2p) và tính toán năng lượng điểm đơn ở 
mức CCSD(T)//B3LYP/6-311+G(3df,2p) [13]. Các 
giá trị điểm yên ngựa trong bề mặt thế năng (PES) 
được xác định bằng cách phân tính ma trận Hessian. 
Ngoài ra, để xác định độ tin cậy của các kết quả tính 
toán, chúng tôi cũng đã so sánh với thực nghiệm các 
giá trị cấu trúc hình học của các cấu tử trong PES và 
nhiệt phản ứng của đường phản ứng có sẵn dữ kiện 
thực nghiệm. 

Hằng số tốc độ phản ứng của mỗi đường phản 
ứng và tỉ số nhánh sản phẩm được tính với việc sử 
dụng phần mềm Multiwell [14] dựa trên các kết quả 
từ bề mặt thế năng và các tham số phân tử của các 
cấu tử đã được tính ở mức lý thuyết 
CCSD(T)//B3LYP/6-311+G(3df,2p). Trong đó, hằng 
số tốc độ của các đường phản ứng đã được tính toán 
theo lý thuyết trạng thái chuyển tiếp (TST) [15] có 
tính đến hiệu ứng đường hầm Eckart [16] trong 
khoảng nhiệt độ 298-2000K. 

3. Kết quả và thảo luận 

Cấu trúc của chất phản ứng (i-C3H7OH và HS•) 
được tối ưu ở mức B3LYP/6-311+G(3df,2p) và so 
sánh với các giá trị thực nghiệm có sẵn [17,18] (xem 
Hình 1). Đối với phân tử i-C3H7OH, độ dài liên kết 
O-H tính ở mức B3LYP/6-311++G(3df,2p) là 
0,961Å, phù hợp tốt với giá trị thực nghiệm là 0,965Å 
[17]. Kết quả tương tự đối với các liên kết C-O, C-C 
và C-H (Hình 1). Đối với gốc HS•, độ dài tính được 
của chúng tôi là 1,346Å, gần với giá trị thực nghiệm 
được báo cáo bởi Huber và cộng sự [18] là 1,341Å. 
Điều đó chứng tỏ phương pháp B3LYP và bộ hàm cơ 
sở mà chúng tôi đã thực hiện cho kết quả đáng tin 
cậy. 

3.1. PES của phản ứng giữa isopropanol với gốc 
sulfanyl 

Từ các kết quả tính toán, chúng tôi thiết lập 
được bề mặt thế năng của phản ứng (Hình 2). Các 

thông số hình học của các trạng thái chuyển tiếp 
tương ứng được trình bày ở Hình 3. Trong đó, RA kí 
hiệu chất phản ứng, TSi (i = 1,2,3,…) kí hiệu các 
trạng thái chuyển tiếp và PRi (i = 1,2,3,…) kí hiệu 
các sản phẩm tương ứng từ TSi. 

 
Hình 1. So sánh cấu trúc của các chất phản ứng                 
(i-C3H7OH và HS•) tính toán và thực nghiệm (giá trị 
trong ngoặc vuông) từ tài liệu tham khảo [17,18]. 

 

 
Hình 2. Bề mặt thế năng phản ứng i-C3H7OH và HS• 
được tính ở mức CCSD(T)/6-311+G(3df,2p). 

Bề mặt thế năng ở Hình 2 cho thấy trong quá trình 
phản ứng, gốc tự do HS• có thể tách H ở các liên kết 
O-H; C-H (nhóm CH), C-H (nhóm CH3) trong phân 
tử i-C3H7OH tạo ra các sản phẩm như PR1 
((CH3)2CHO + H2S), PR2 ((CH3)2COH + H2S) và 
PR3 (CH3CH(CH2)OH + H2S). Ngoài ra, HS• có thể 
thay thế nguyên tử H hoặc các nhóm nguyên tử như 
OH, CH3, … trong phân tử i-C3H7OH tạo thành các 
sản phẩm PR4 ((CH3)2CHCOSH + H), PR5 
(HOCHCO + C2H5), PR6 (CH3CH2CHCO + OH), 
PR7 ((CH3)2CHSH + OH), PR8 (CH3CH(OH)SH + 
CH3), PR9 (CH3CHOH + CH3SH) và PR10 
((CH3)2CH + HOSH). Trong đó, các đường phản ứng 
tạo thành PR1 - PR3 có hàng rào năng lượng thấp hơn 
so với các đường phản ứng tạo thành PR4 - PR10. 

3.2. Đường phản ứng tạo thành PR1 ((CH3)2CHO + 
H2S), PR2 ((CH3)2COH + H2S) và PR3 
(CH3CH(CH2)OH + H2S): 

Sản phẩm PR1 ((CH3)2CHO + H2S) được hình 
thành khi gốc sulfanyl tấn công tách nguyên tử H 
trong nhóm OH của isopropanol thông qua trạng thái 
chuyển tiếp TS1 có năng lượng tương quan là              
18,4 kcal/mol so với chất phản ứng. Về cấu trúc hình 
học, TS1, kết quả độ dài liên kết O…H tính toán 
được là 1,375Å, lớn hơn so với độ dài liên kết O-H 
trong phân tử i-C3H7OH (0,961Å) cho thấy sự đứt 
gãy liên kết giữa hai nguyên tử O và H của phân tử             
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i-C3H7OH đang xảy ra. Đồng thời, điện tích nguyên 
tử S của gốc tự do HS• là -0,047 dương hơn nhiều so 
với điện tích nguyên tử này ở TS1 là -0,427 cho thấy 
mật độ electron dịch chuyển từ nhóm nguyên tử OH 
sang nhóm SH. Độ dài liên kết O…H bị đứt gãy 
(1,375Å) và liên kết S…H mới hình thành (1,451Å) 
phù hợp với các kết quả tương ứng trong các nghiên 
cứu trước đó của chúng tôi giữa methanol với gốc 
sulfanyl [21] (1,391Å và 1,447Å) cũng như trong 
nghiên cứu của Thọ [22] (1,209Å và 1,302Å) trong 
phản ứng giữa gốc isopropyl với gốc metyl. 

Sản phẩm PR2 ((CH3)2COH + H2S) được hình 
thành khi gốc sulfanyl tách nguyên tử H ở nhóm CH 
chứa nhóm OH của isopropanol thông qua TS2. Đối 
với trạng thái chuyển tiếp TS2 có giá trị năng lượng 
tương quan chỉ là 4,2 kcal/mol cho thấy đây là một 
hướng phản ứng ưu tiên, nhất là khi ở nhiệt độ không 
quá cao (kết quả chi tiết được trình bày ở nội dung 
sau). Về cấu trúc hình học, độ dài liên kết C…H 
chuẩn bị đứt là 1,482Å (lớn hơn so với liên kết C-H 
trong phân tử i-C3H7OH là 1,098Å) và liên kết 
HS…H mới tạo thành là 1,532Å, phù hợp với độ dài 

liên kết tương ứng của nghiên cứu phản ứng giữa gốc 
metyl và isopropanol [22]. Đồng thời, ở đường phản 
ứng này cũng có sự giảm điện tích nguyên tử S ở 
trạng thái chuyển tiếp TS2 là -0,153 so với gốc tự do 
HS• ban đầu. Điều này cho thấy có sự dịch chuyển 
mật độ electron sang liên kết HS…H, phá vỡ liên kết 
C…H và tạo thành liên kết HS…H mới.    

PR3 (CH3CH(CH2)OH + H2S) được hình thành 
khi gốc sulfanyl tách nguyên tử H trong các gốc CH3 
đầu mạch của isopropanol thông qua trạng thái 
chuyển tiếp TS3. Về mật độ điện tích, tương tự TS1, 
TS2, ở TS3 mật độ electron dịch chuyển từ propanol 
sang gốc sulfanyl khiến điện tích của nguyên tử S 
giảm còn -0,137 trong TS3. Liên kết HS…H mới tạo 
thành có độ dài liên kết là 1,453Å còn liên kết C…H 
chuẩn bị đứt có độ dài là 1,604Å với hàng rào năng 
lượng có giá trị là 15,6 kcal/mol. Kết quả này cũng 
phù hợp tốt với nghiên cứu của chúng tôi đối với 
phản ứng của gốc sulfanyl với metanol [21], trong đó 
độ dài các liên kết tương ứng lần lượt là 1,494Å và 
1,536Å. 

 

 
Hình 3. Cấu trúc hình học của các trạng thái chuyển tiếp trong phản ứng tối ưu ở mức B3LYP/6-311+G(3df,2p). 
Độ dài liên kết đơn vị Angstrom (Å), góc liên kết đơn vị độ (o). 
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Bảng 1. Các thông số nhiệt động của phản ứng tính theo CCSD(T)/6-311++G(3df,2p) 

 ΔH0
0K 

(kcal/mol) 
ΔH0

298K 
(kcal/mol) 

ΔG0
298K 

(kcal/mol) 
ΔS0

298K 
(kcal/mol) 

PR1 ((CH3)2CHO + H2S) 15,3 15,4 14,0 4,9 
PR2 ((CH3)2COH + H2S) 4,0 4,4 2,3 6,9 
PR3 (CH3CH(CH2)OH + H2S) 12,4 13,0 10,7 7,6 
PR4 ((CH3)2CHCOSH + H) 43,3 43,6 46,3 -8,9 
PR5 (CH3CH(OH)CH2SH + H) 26,3 26,6 29,3 -9,1 
PR6 ((CH3)2C(OH)SH + H) 20,9 21,3 24,4 -10,4 
PR7 ((CH3)2CHSH + OH) 21,9 22,2 22,1 0,4 
PR8 (CH3CH(OH)SH + CH3) 13,9 11,9 12,6 5,9 
PR9 (CH3CHOH + CH3SH) 14,0 (13,2)* 14,1 (13,1)** 11,3 9,5 
PR10 ((CH3)2CH + HOSH) 21,6 28,2 24,7 11,6 

*Tính từ giá trị thực nghiệm tại 0K của i-C3H7OH: -248,60 kJ.mol-1 [23]; SH: 139,33 kJ.mol-1 [24]; CH3SH: -11,88 ± 0,59 
kJ.mol-1 [25]; CH3CHOH: -42,16 ± 0,61 kJ.mol-1 [26]. 

**Tính từ giá trị thực nghiệm tại 298K của i-C3H7OH: -272,70 kJ.mol-1 [23]; SH: 139,33 kJ.mol-1 [24]; CH3SH: -22,84 ± 
0,59 kJ.mol-1 [25]; CH3CHOH: -55,59 ± 0,61 kJ.mol-1 [26]. 
 
3.3. Đường phản ứng tạo thành PR4 
((CH3)2CHCOSH + H), PR5 (CH3CH(OH)CH2SH + 
H), PR6 ((CH3)2C(OH)SH + H), PR7 ((CH3)2CHSH 
+ OH), PR8 (CH3CH(OH)SH + CH3), PR9 
(CH3CHOH + CH3SH) và PR10 ((CH3)2CH + 
HOSH): 

Gốc HS có thể tấn công thay thế các nhóm 
nguyên tử H, OH, CH3, CH3CHOH và (CH3)2CH của 
phân tử isopropanol tạo thành các cặp sản phẩm này 
thông qua các trạng thái chuyển tiếp tương ứng từ 
TS4 đến TS10 (Hình 2 và 3). Ví dụ, cặp sản phẩm 
PR7 ((CH3)2CHSH + OH) được hình thành từ các 
chất phản ứng ban đầu thông qua trạng thái chuyển 
tiếp TS7. Trong đó, gốc sunfanyl thay thế nhóm 
nguyên tử OH trong phân tử isopropanol, mật độ 
electron dịch chuyển từ liên kết C…O sang liên kết 
C…S. Đồng thời với liên kết C…O bị kéo dài với độ 
dài là 1,979Å; liên kết C…SH mới tạo thành có độ 
dài là 2,268Å. Điều này phù hợp với kết quả nghiên 
cứu trước đó trong hệ phản ứng giữa gốc metyl và 
isopropanol [22] với kết quả tương ứng lần lượt là 
2,034Å và 2,241Å. 

Tuy nhiên, kết quả trên Hình 2 cho thấy các 
đường phản ứng tạo thành các sản phẩm từ PR4 đến 
PR10 đều có hàng rào năng lượng lớn với giá trị thấp 
nhất trong các đường phản ứng trên là TS9 cao tới 
35,9 kcal/mol so với chất phản ứng. Như vậy, dựa 
vào kết quả tính toán Hóa học lượng tử trên, có thể 
khẳng định các phản ứng tách H tạo thành PR1 - PR3 
chiếm ưu thế trong hệ i-C3H7OH + HS•. Nghiên cứu 
của chúng tôi cũng phù hợp với nghiên cứu trước đó 
trong hệ phản ứng giữa gốc •CH3 và i-C3H7OH [22]. 

3.4. Thông số nhiệt động của phản ứng 

Chúng tôi đã tính toán các giá trị các thông số 
nhiệt động phản ứng, gồm ΔH, ΔS và ΔG của tất cả 

các đường phản ứng ở trên theo phương pháp 
CCSD(T)/6-311+G(3df,2p); kết quả được trình bày 
trong Bảng 1. Để xác định độ tin cậy của các giá trị 
năng lượng đã tính được, chúng tôi so sánh các kết 
quả này với các giá trị từ thực nghiệm có sẵn [24-26]. 
Trong đó, chỉ đường phản ứng tạo thành PR9 có giá 
trị thực nghiệm là 13,2 và 13,1 kcal/mol ở 0 K và                 
298 K, tương ứng. Các giá trị tính toán ~14 kcal/mol 
chỉ chênh lệch với thực nghiệm trong khoảng                 
1,0 kcal/mol. Điều này cho thấy phương pháp tính 
của chúng tôi có độ tin cậy cao. 

Từ kết quả ở Bảng 2, có thể thấy rằng giá trị 
ΔS0

298K của ba đường phản ứng có hàng rào năng 
lượng thấp nhất là PR1 ((CH3)2CHO + H2S),                  
PR2 ((CH3)2COH + H2S) và PR3 (CH3CH(CH2)OH + 
H2S) đều dương cho thấy các đường phản ứng này 
đều thuận lợi hơn về mặt nhiệt động khi xảy ra ở 
nhiệt độ cao. 

3.5. Hằng số tốc độ phản ứng 

Các hằng số tốc độ của tất cả các đường phản 
ứng ở trên cũng như phản ứng tổng cộng được tính 
trong khoảng nhiệt độ rộng, từ 298 K đến 2000 K 
theo lý thuyết TST kết hợp với hiệu ứng đường hầm 
Eckart [15,16]. Từ đó tỉ số nhánh đối với mỗi sản 
phẩm được tính trong cùng khoảng nhiệt độ trên để 
cho thấy sự đóng góp của chúng. Kết quả được trình 
bày trong các Hình 4 và 5, tương ứng. 

Kết quả ở Hình 4 cho thấy tất cả các hằng số tốc 
độ đều có tỉ lệ thuận với nhiệt độ. Điều này là hợp lý 
vì khi nhiệt độ tăng, các chất phản ứng có năng lượng 
cao hơn sẽ vượt qua hàng rào thế năng dễ dàng hơn. 
Ví dụ, hằng số tốc độ phản ứng tổng cộng là  
4,26×10-13cm3molecule-1mol-1 ở 298 K tăng lên 
1,57×10-10cm3 molecule-1mol-1 ở 2000 K. 
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Hình 4. Hằng số tốc độ của phản ứng. 

 
Hình 5. Tỉ số nhánh sản phẩm. 

Trong toàn bộ khoảng nhiệt độ nghiên cứu, phản 
ứng tách H chiếm ưu thế hoàn toàn so với phản ứng 
thế. Tỉ lệ đóng góp của các sản phẩm ứng với phản 
ứng thế đóng góp không đáng kể với tỉ số nhánh chưa 
tới 0,02 % trong toàn bộ khoảng nhiệt độ khảo sát và 
không được đưa vào Hình 5. 

 Trong số ba phản ứng tách H, phản ứng ở vị trí 
H nhóm CH chiếm ưu thế ở nhiệt độ thường do có 
hàng rằng năng lượng thấp nhất như đã phân tích. Cụ 
thể ở 298 K, phản ứng qua trạng thái chuyển tiếp TS2 
có hằng số tốc độ lớn nhất là 4,26×10-13cm3                

molecule-1s-1, lớn hơn hằng số tốc độ của các hướng 
phản ứng qua TS3 (5,94×10-22cm3molecule-1s-1) và 
qua TS1 (3,58×10-20cm3molecule-1s-1) lần lượt là 6 
bậc và 9 bậc. Do đó, tỉ số nhánh ở Hình 5 cho thấy 
sản phẩm của phản ứng ở 298K chủ yếu là PR2, 
chiếm gần như hoàn toàn với tỉ số nhánh ~1 (100%). 
Tuy nhiên, khi nhiệt độ tăng, sự đóng góp của PR2 
giảm xuống do sự cạnh tranh tăng lên từ PR1 và PR3. 
Cụ thể, ở 2000 K, tỉ lệ sản phẩm PR2 chiếm chỉ còn 
77,8% tổng sản phẩm, trong khi đó, PR3 và PR1 lần 
lượt chiếm 16,7% và 5,5% tổng sản phẩm. 

Như vậy, từ kết quả bề mặt thế năng và động 
học cho thấy thứ tự ưu tiên của các sản phẩm như 

sau: PR2 > PR3 > PR1 >> PR4, PR5, PR6, PR7, PR8, 
PR9, PR10. 

4. Kết luận 

Phản ứng giữa gốc tự do HS• với i-C3H7OH đã 
được nghiên cứu ở mức lý thuyết 
CCSD(T)//B3LYP/6-311+G(3df,2p). Từng đường 
phản ứng riêng lẻ và phản ứng tổng cộng, cũng như tỷ 
số nhánh cho mỗi đường phản ứng, đã được tính toán 
ở khoảng nhiệt độ từ 298K đến 2000K. Trong đó, các 
đường phản ứng tách H, tạo ra PR1 ((CH3)2CHO + 
H2S), PR2 ((CH3)2COH + H2S), PR3 
(CH3CH(CH2)OH + H2S) chiếm ưu thế; các phản ứng 
thế nên bỏ qua trong toàn bộ khoảng nhiệt độ này. 
Trong số ba đường phản ứng tách H, tỉ lệ đóng góp 
của sản phẩm PR2 giảm dần khi nhiệt độ tăng nhưng 
đây vẫn là đường phản ứng chính trong toàn khoảng 
nhiệt độ 298 - 2000 K. Trong khi đó, tỉ lệ đóng góp 
của sản phẩm PR3 tăng dần theo nhiệt độ từ khoảng 
298 – 2000 K. Các thông số cấu trúc phân tử và nhiệt 
phản ứng ở 0 K và 298 K phù hợp tốt với các giá trị 
thực nghiệm có sẵn. 
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