
 

Tạp chí Khoa học Đại học Huế: Khoa học Tự nhiên; ISSN 1859-1388 
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Tóm tắt. Chúng tôi đưa ra mô hình tính toán sự ảnh hưởng của nồng độ hạt nano vàng (Au 

NPs) lên các cơ chế truyền năng lượng từ các chấm lượng tử (QDs) CdTe sang Au NPs. QDs 

CdTe sử dụng làm các phân tử donor (D) và Au NPs là các phân tử acceptor (A). Hiệu suất 

truyền năng lượng phụ thuộc mạnh vào sự chồng chập phổ hấp thụ, phổ huỳnh quang và 

khoảng cách R giữa D và A. Các kết quả tính toán lý thuyết đã đưa ra các thông số đặc 

trưng cho ba cơ chế truyền năng lượng cộng hưởng với R trong khoảng 10 - 100 Å, tương 

ứng là truyền năng lượng cộng hưởng Forster (FRET); truyền năng lượng cộng hưởng bề 

mặt (SET) và truyền năng lượng Coulomb (CET). Giá trị các thông số này có thể đánh giá 

các quá trình dập tắt hay tăng cường huỳnh quang trong hệ D - A. Chúng tôi so sánh mô 

hình lý thuyết này với các dữ liệu thực nghiệm và khẳng định tính phù hợp của mô hình.   

Từ khóa: hạt nano vàng, truyền năng lượng, donor – acceptor, huỳnh quang 

1 Mở đầu 

Quá trình truyền năng lượng không bức xạ từ phân tử donor (D) sang phân tử acceptor 

(A) được biết đến chính là quá trình truyền năng lượng cộng hưởng huỳnh quang (Forster 

Resonance energy transfer). Quá trình này xảy ra được giải thích khi xem xét tương tác giữa cặp 

D – A như là tương tác giữa các lưỡng cực điện nằm gần nhau [14]. Sự truyền năng lượng cộng 

hưởng giữa hai tâm màu đã được nghiên cứu rộng rãi trong nhiều lĩnh vực y sinh, hóa học và 

vật lý… chẳng hạn ứng dụng các quá trình này để chế tạo các cảm biến hóa học, sinh học sử 

dụng trong xét nghiệm in vivo để nghiên cứu tế bào, phân tích axit nucleic.  

Từ lý thuyết về hiệu ứng plasmon bề mặt xảy ra khi có mặt các hạt nano kim loại có thể 

làm tăng cường quá trình truyền năng lượng cộng hưởng Forster (FRET). Đặc biệt, nghiên cứu 

về cơ chế FRET trong hệ hạt nano vàng (Au NPs) kết hợp với các chất màu, chấm lượng tử 

(QDs)… được quan tâm rất nhiều [2, 4, 11, 19]. Tính chất đặc biệt của Au NPs như tính tự phát 
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nhiệt dưới tác dụng của bức xạ laser. Nó có thể được sử dụng cho liệu pháp tia X trong chữa trị 

một số bệnh ung thư. Hơn nữa, hạt nano vàng có hiệu ứng plasmon bề mặt nên hỗ trợ phương 

pháp tăng cường huỳnh quang tia X, có ứng dụng nhiều trong việc phân tích các thành phần 

thuốc, dược phẩm, công nghệ thực phẩm hay thú vị hơn là ứng dụng chữa bệnh sâu răng trong 

Nha khoa thông qua mối liên hệ giữa cường độ huỳnh quang với mật độ vi khuẩn định xứ tại 

vị trí tổn thương [7, 9, 16-18, 20-22]. Tuy nhiên, trong các lĩnh vực y sinh việc tính toán chính 

xác quá trình truyền năng lượng là cực kỳ quan trọng. Vì trên thực tế không phải cơ chế truyền 

năng lượng nào cũng đều ứng dụng như nhau cho mọi đối tượng. Mỗi loại bệnh lý thì cần có 

một cơ chế truyền năng lượng phù hợp mới có thể mang lại hiệu quả nhất định. Ngay cả sự 

tương tác nội tại giữa các chất màu với Au NPs đã khá phức tạp và có thể dẫn đến các kết quả 

truyền năng lượng khác nhau. Chẳng hạn nó có thể dẫn đến kết quả làm tăng cường hoặc dập 

tắt huỳnh quang trong hệ phức hợp D - A.  

Để làm sáng tỏ hiện tượng tương tác giữa các phân tử, J.Perrin [14] đã đề xuất giả thiết về 

các tương tác lưỡng cực - lưỡng cực, là cơ chế mà qua đó các phân tử có thể cộng hưởng với 

nhau mà không va chạm với nhau ở khoảng cách lớn hơn đường kính phân tử của chúng. Dựa 

trên các ý tưởng của J.Perrin, Forster đưa ra một lý thuyết tường minh giải thích định lượng cho 

việc truyền năng lượng không bức xạ thông qua áp dụng quy tắc vàng Fermi [5]. Nhiều kết quả 

nghiên cứu gần đây dựa trên mối liên hệ giữa năng lượng và khoảng cách giữa D - A. Cho đến 

nay, lý thuyết về truyền năng lượng được thống kê có ba cơ chế: (i) cơ chế truyền năng lượng 

cộng hưởng Forster (FRET) là cơ chế truyền năng lượng truyền thống xảy ra giữa các phân tử 

huỳnh quang, có năng lượng tỉ lệ 6
R

 , (ii) cơ chế truyền năng lượng bề mặt (Surface resonance 

energy transfer) (SET) giữa phân tử chất màu với bề mặt kim loại, có năng lượng tỉ lệ 4
R

 , (iii) 

cơ chế truyền năng lượng Coulomb (Coulomb energy transfer) (CET ) dựa trên sự tương tác 

giữa các điện tử kích thích, có năng lượng tỉ lệ 2
R

 , trong đó R là khoảng cách từ tâm của các D 

- A trong quá trình truyền năng lượng [4, 14] . Mặc dù các cơ chế truyền năng lượng xảy ra khi 

có mặt của Au NPs đã được nghiên cứu nhiều cả về thực nghiệm và lý thuyết [4, 15, 20, 21].  

Tuy nhiên, bức tranh vật lý và các mô hình tính toán tiên đoán những cơ chế truyền năng 

lượng này vẫn còn nhiều tranh cãi. Một số tính toán về truyền năng lượng theo cơ chế FRET [6, 

13], một số tính theo cơ chế SET [10, 21], hay có công trình ngay trong cùng một thí nghiệm vẫn 

không phân biệt được khi nào tính theo cơ chế FRET và khi nào tính theo cơ chế SET [3] . 

Breshike và các cộng sự [3], bằng thực nghiệm đã khảo sát định tính cơ chế truyền năng lượng 

cộng hưởng khi ở gần bề mặt Au NPs và đưa ra cơ chế SET. Các lý thuyết về mô hình SET cũng 

được khảo sát bởi Kuhn and Chance (CPS−Kuhn) [8], nhưng các lý thuyết này đều tập trung 

vào các cơ chế tương tác của vật liệu khối và màng. Do vậy, việc khảo sát chi tiết cả định tính và 

định lượng các hiệu ứng truyền năng lượng thu được từ các cơ chế tương tác giữa chất màu và 

nano kim loại nói chung hay Au NPs nói riêng là khá quan trọng. Để từ các kết quả đó có thể 

nhận định đánh giá một cách chính xác hơn cơ chế nào gây nên sự tăng cường hay dập tắt 

huỳnh quang. 
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Trong bài báo này, chúng tôi đã khảo sát chi tiết sự phụ thuộc của quá trình truyền năng 

lượng cộng hưởng huỳnh quang vào nồng độ của các Au NPs. Các tính toán lý thuyết đối với tỉ 

lệ truyền năng lượng dựa trên quy tắc vàng Fermi. Sử dụng mô hình lý thuyết thống nhất 

truyền năng lượng, từ đó xây dựng mô hình và so sánh với các kết quả thực nghiệm của các tác 

giả khác.  

2 Nội dung nghiên cứu 

2.1 Các cơ chế truyền năng lượng 

Quá trình FRET là một quá trình truyền năng lượng thông qua tương tác lưỡng cực - 

lưỡng cực, từ một phân tử chất cho D (Donor là chất phát huỳnh quang) sang phân tử chất 

nhận A (Acceptor là chất nhận huỳnh quang). Điều kiện là phải có sự chồng chập vùng phổ 

phát xạ của D lên vùng hấp thụ của A. Vùng quan sát được chỉ trong khoảng cách phù hợp, từ 

1 nm đến 10 nm [6].  

 

Hình 1. Giản đồ Jablonski về quá trình truyền năng lượng cộng hưởng huỳnh quang với Au NPs [6] 

Trong quá trình FRET, ban đầu phân tử D hấp thụ năng lượng do sự kích thích của ánh 

sáng tới và truyền năng lượng kích thích đến phân tử chất màu A. Quá trình truyền năng lượng 

thể hiện rõ thông qua quá trình giảm huỳnh quang của D và giảm thời gian sống của trạng thái 

kích thích, đi kèm với sự tăng cường huỳnh quang của A. Giản đồ Jablonski được thể hiện ở 

Hình 1 minh họa cho quá trình chuyển đổi kết hợp tham gia giữa các D phát xạ và hấp thụ của 

A trong FRET. Khi A phù hợp, D có thể chuyển năng lượng trạng thái kích thích trực tiếp cho A 

mà không phát ra một photon. 

Forster đã sử dụng qui tắc vàng Fermi để xác định tỷ lệ truyền năng lượng k: 

  3 3 6
1/ 1/ 1/FRET D A Dipole Dipolek G G G G R R R    , (1) 
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trong đó GD, GA tương ứng là các yếu tố ma trận tương tác của các D và A. R là khoảng cách 

giữa tâm của D và A. Trên quan điểm vật lý FRET truyền thống có nguồn gốc từ các liên kết 

điện từ yếu của hai lưỡng cực, trong đó đối với mỗi lưỡng cực đơn 
3

1
DiopleG

R
 . 

Theo mô hình của Lang và cộng sự [15] cho thấy quan điểm FRET truyền thống bị phá vỡ 

khi nghiên cứu quá trình truyền năng lượng huỳnh quang giữa các phân tử huỳnh quang và 

Au NPs. Quá trình truyền năng lượng này vùng quan sát được ở khoảng cách cỡ 22 nm, xa hơn 

quá trình FRET truyền thống (< 10 nm). Đối với cơ chế SET, tương tác giữa D - A được xem như 

là tương tác lưỡng cực - mặt phẳng, nên tỷ lệ truyền năng lượng bề mặt SET tính toán theo qui 

tắc vàng Fecmi k xấp xỉ: 

  3 4
1/ 1/ 1/SET D A Dipole Surfk G G G G R R R    , (2) 

trong đó: 1/SurfG R  được xem là yếu tố ma trận của hạt nano vàng trong tương tác. 

Ngoài ra, còn có cơ chế truyền năng lượng nữa là cơ chế truyền năng lượng Coulomb 

(CET) bằng radiate plasmon. Lúc này các nano vàng thể hiện mạnh tính chất hạt của nó. Quá 

trình truyền năng lượng này như là tương tác Coulomb: 21/CETk R  

2.2 Mô hình lý thuyết 

Tỷ lệ truyền năng lượng FRET có thể được xác định bằng công thức [3, 18]:  

2 4

0 4

0

( ) 18 ( ) ( ) ( , )D A

d
k R c f f M R


   





  , 
(3) 

trong đó ω là tần số phát xạ, c là tốc độ ánh sáng, 0ε  là hằng số điện môi của chân không, 

( , )M R  là cường độ tương tác,  ( )Df ω  và  ( )Af ω là hàm phổ của D và A. 

Cơ chế truyền năng lượng cộng hưởng (Resonance energy transfer - RET) được mô tả 

bằng cách sử dụng nguyên tắc của điện động lực học lượng tử [8]. Trong quá trình đó, mỗi kích 

thích truyền năng lượng thông qua trung gian của một photon ảo, một hạt đưa tin mà không 

thể được phát hiện trực tiếp, mà bằng sự sinh hạt và hủy hạt của trạng thái tiếp theo của các cặp 

điện từ sự phân rã donor và kích thích acceptor. Theo Andrews, RET chủ yếu liên quan đến cặp 

động lực E1- E1, tức là quá trình chuyển đổi lưỡng cực điện trong cả D và A. Lý thuyết thống 

nhất về truyền năng lượng khi tính toán quá trình truyền năng lượng như là tương tác giữa các 

cặp động lực E1-E1, đã được Andrew đưa ra cách tính toán hàm truyền trong tương tác [1]. Từ 

đó đưa ra biểu thức cường độ tương tác có dạng [12]: 

   

2 2 2 2 4

2 6

0

2 42 2 2

2 6 4 2

0

1 1
( ) ( ) ( ) 3 ( / ) ( / )

(4 )

1 3 1 1
( ) ( ) / / ,

(4 )

A D

A D

M K G G R c R c
R

K G G c c
R R R

    


   
   

    

 
   

 

 

(4) 
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trong đó 2
K  là hệ số định hướng của lưỡng cực hiệu dụng và có giá trị từ 0 đến 1. Trong 

phương trình (4) mô tả sự đóng góp của ba cơ chế truyền năng lượng FRET, SET và CET. 

Chúng tôi nhận thấy rằng ba số hạng thể hiện sự phụ thuộc lần lượt theo quy luật 6
R

 , 4
R

  và 
2

R
 . Một cách tự nhiên, chúng tôi giả thiết rằng sự đóng góp của các số hạng này lần lượt như 

là tương ứng với ba cơ chế FRET, SET và CET. 

3 Kết quả và bàn luận 

Trong khuôn khổ bài báo này, chúng tôi đề xuất mô hình lý thuyết và phân tích các dữ 

liệu thực nghiệm về sự truyền năng lượng cộng hưởng giữa cặp D - A tương ứng là QDs CdTe 

– Au NPs, với kích thước trung bình của Au NPs khoảng 20 nm [4]. Vì vùng phổ hấp thụ của 

Au NPs khá rộng, cả hai nhánh đều đóng góp cho quá trình truyền năng lượng. Trong các thực 

nghiệm có mặt của Au NPs liên quan đến hiệu ứng plasmon bề mặt, do đó cần phải xem xét 

một mô hình liên quan truyền năng lượng vào nồng độ Au NPs để khảo sát về hiện tượng tăng 

cường hay dập tắt huỳnh quang.  

Để đơn giản, ta xét theo khoảng cách trung bình của D - A.  Phương trình (4) được viết lại 

như sau 

2 4
2 2 2

2 6 4 2

0

1 3 ( / ) ( / )
( , ) ( ) ( )

(4 )
A D

c c
M R K G G

R R R

 
  



 
   

  

 ,   (5) 

trong đó R  là khoảng cách trung bình giữa D - A.  

Trong một số nghiên cứu trước đây người ta thường chỉ quan tâm một cách rời rạc đến 

hai số hạng đầu 6
R

 , 4
R

  của phương trình (5) (tương ứng với đề xuất đóng góp của FRET, 

SET). Bên cạnh đó một số công trình lại đề cập đến vấn đề trong quá trình truyền năng lượng 

cộng hưởng khi nào là FRET và khi nào là SET. Hình như có sự chưa rõ ràng nào đó ở đây. Dựa 

vào (5) thì chúng tôi đề xuất rằng trong tất cả quá trình truyền năng lượng đều có sự đóng góp 

của cả ba cơ chế FRET, SET, CET tương ứng với các số hạng 6
R

 , 4
R

  và 2
R

 . Trong cơ chế 

truyền năng lượng tỉ lệ truyền năng lượng k tỉ lệ với 6
R

  là quá trình FRET truyền thống, tỉ lệ 

với 4
R

  là quá trình SET. Chúng tôi đề xuất ý nghĩa số hạng thứ ba đó là cơ chế truyền năng 

lượng Coulomb có  tỉ lệ truyền năng lượng k tỉ lệ với 2
R

  là tương tác Coulomb (CET) . 

Gọi n  là nồng độ của hạt nano vàng, An  và Dn tương ứng  là nồng độ của A và D. Để đơn 

giản chúng tôi giả sử rằng  
1/3 1/3

~ A DR n n n


    , xét trong gần đúng một D thì n ở đây chính 

là nồng độ A. 

Khi đó thay vào ta có: 2 2 2 2 4/3 2/3

2

0

1
( , ) ( ) ( )

(4 )
A DM R K G G An Bn Cn  


      ,    (6) 
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trong đó A, B và C là những hằng số.  

Từ phương trình (6) ta sử dụng điều kiện quang tuyến tính  
2

~A DG G n  và giả thiết   

không đổi. Với sự phụ thuộc  ~I M   ta có cường độ huỳnh quang I được xác định bởi: 

3 7/3 5/3

0( ) ,I n I an bn cn          (7) 

trong đó a , b và c  là những hằng số, 
0I  là cường độ chuẩn hóa tại 0n  .  

Để giải thích cho những thực nghiệm liên quan tăng cường huỳnh quang, chúng tôi đề 

xuất mô hình (7) với điều kiện a < 0, b < 0, c > 0. Điều kiện của hệ số a và b giống như quy luật 

được các tác giả khác trình bày với hạt nano vàng 20 nm, điều kiện hệ số c chúng tôi đề xuất với 

mong muốn là cơ sở chứng minh định lượng cho sự tăng cường huỳnh quang. Sử dụng mô 

hình lý thuyết (7) đã được đề xuất, áp dụng so sánh với các kết quả thực nghiệm về sự truyền 

năng lượng giữa cặp QDs CdTe và Au NPs trong công trình được công bố trên tạp chí Optics 

communications [4].  

 

Hình 2. Sự phụ thuộc vào nồng độ hạt Au NPs của cường độ huỳnh quang. 

Sự truyền năng lượng giữa cặp QDs CdTe và Au NPs thu được kết quả ban đầu có tăng 

cường huỳnh quang. Để giải thích cho kết quả thực nghiệm này, chúng tôi đối chiếu mô hình 

tính toán đề xuất với các dữ liệu thực nghiệm, đã thu được các thông số mô hình tương ứng 
7 8,2785.10a   , 3  1,088.10b   , 2  2,6794.10c  , 0  32,48I  . Từ các thông số mô hình thu 

được, khẳng định lại các điều kiện trong mô hình lý thuyết (7) là phù hợp. Chúng ta có thể thấy 

được rằng, kết quả của xu hướng thay đổi sự truyền năng lượng giữa cặp QDs CdTe và Au NPs 

theo mô hình lý thuyết và thực nghiệm là khá phù hợp. Đường nét liền là đường lý thuyết đề 

xuất, các dấu chấm đen biểu thị dữ liệu thực nghiệm. Từ đường cong lý thuyết có thể thấy rằng 

có một giá trị in  mà tại đó cường độ huỳnh quang cực đại ( 772,44.10in  mL-1, 42,23maxI  ). Khi 

nồng độ Au NPs nhỏ hơn in  thì cường độ huỳnh quang tăng dần, đến những giá trị lớn hơn in  
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cường độ huỳnh quang giảm. Theo mô hình này đã thu được ba giá trị a , b và c  tương ứng là 

các đại lượng đặc trưng cho ba cơ chế truyền năng lượng cộng hưởng huỳnh quang lần lượt là 

FRET, SET và CET. Độ lớn của các giá trị này là giá trị định lượng của năng lượng trong quá 

trình truyền năng lượng cộng hưởng huỳnh quang. Dấu (+) và (-) thể hiện cho cơ chế truyền 

năng lượng cộng hưởng tăng cường và dập tắt huỳnh quang khi có mặt của Au Nps. Như vậy 

cơ chế FRET và SET đóng góp vào quá trình dập tắt huỳnh quang, điều này phù hợp với các 

công bố của tài liệu [9], còn CET đóng góp nhiều vào quá trình tăng cường huỳnh quang. Hệ số 

c  càng lớn ( 0c ) được cho là cơ sở để giải thích cho quan sát thực nghiệm truyền năng lượng 

khổng lồ, tức là quá trình truyền năng lượng ở khoảng cách rất xa so với kích thước của cặp D - 

A cỡ 1016 - 1018 như tài liệu [4] đã đề cập. Nhưng hiện nay vẫn chưa có lý thuyết nào giải thích 

được điều đó.  

Trong công thức (5) cho thấy rằng hàm  ,RM    hay có thể viết  ,nM  , thì nó luôn 

phụ thuộc vào n và  . Cùng với mô hình lý thuyết đã được đề xuất, có thể mô tả sự phụ thuộc 

cường độ huỳnh quang I(n) của quá trình truyền năng lượng vào các cơ chế truyền năng lượng 

FRET, SET, CET tương ứng với các hệ số 0, 0, 0a b c    được thể hiện ở Hình 3. 

0 

Hình 3. Mối liên hệ giữa cường độ huỳnh quang, nồng độ và tần số 

Từ Hình 3 chỉ ra rằng cường độ huỳnh quang không những phụ thuộc vào nồng độ của 

các hạt nano vàng (hay nói cách khác là phụ thuộc vào khoảng cách giữa cách phân tử được 

khảo sát), mà còn phụ thuộc vào tần số ω . Dạng biểu diễn cường độ huỳnh quang chuẩn hóa 

C F SI    theo nồng độ n và tần số ω có dạng không gian 3 chiều. Khi n nhỏ và ω nhỏ hầu như 

tăng không đáng kể thể hiện độ vồng lên thấp, đồ thị có vẻ đi xuống tức là C F SI  
giảm dần. Khi 

n và ω càng lớn thì độ vồng càng cao, quan sát thấy độ vồng của đồ thị rất cao chứng tỏ C F SI    

tăng rất lớn. Nếu giữ nguyên giá trị n, tăng dần ω thì độ vồng của đồ thị càng cao, chứng tỏ 

C F SI    càng tăng. Vấn đề này được làm rõ thì rất hữu ích trong các ứng dụng của Au NPs trong 

chẩn đoán và điều trị, bởi vì chúng ta có thể định lượng được chính xác nồng độ Au NPs cần 
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đưa vào cơ thể sống đạt hiệu quả nhất. Chẳng hạn như tính toán chính xác nồng độ Au NPs cần 

thiết đưa vào cơ thể, điều chỉnh màu sắc cần hiện ảnh. Điều này cũng khá thú vị, chúng tôi sẽ 

tiếp tục nghiên cứu thêm về lý thuyết và thực nghiệm. 

4 Kết luận 

Chúng tôi đã đưa ra một mô hình lý thuyết đơn giản  biểu diễn sự phụ thuộc cường độ 

năng lượng cộng hưởng huỳnh quang vào nồng độ của Au NPs và chỉ ra được sự đóng góp của 

ba cơ chế truyền năng lượng FRET, SET, CET. Đồng thời chứng minh được sự ảnh hưởng của 

ba cơ chế truyền năng lượng này khi thay đổi nồng độ của Au NPs. Kết quả thu được thể hiện 

qua ba thông số a , b và c  tương ứng với ba quá trình truyền năng lượng trên. FRET và SET 

đóng góp vào quá trình dập tắt huỳnh quang, CET đóng góp vào quá trình tăng cường huỳnh 

quang. Trong các nghiên cứu truyền năng lượng giữa các phân tử sinh học, kết quả này là cơ sở 

cho việc định lượng những ứng dụng tiềm năng trong y - sinh học khi sử dụng Au NPs.   
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Abstract. We present an analytical model of the influence of gold nanoparticle (Au NPs) 

concentration on the energy transfer from CdTe Quantum dots (QDs) to Au NPs. CdTe QDs 

were used as a donor (D) and Au NPs were used as acceptor (A). In the D-A system, the 

energy transfer efficiency strongly depends on the spectral overlap and the separation 

distance between donors and acceptors. The results of the theoretical calculation are 

presented three parameters that characterize three resonant energy transfer mechanism with 

distances R in the range of 10–100 Å: Forster resonant energy (FRET); surface resonant 

energy transfer (SET) and Coulomb energy transfer (CET). Their value can be estimated the 

quenching and/or enhancement of fluorescence of D-A complexes. Comparison of 

experimental and theoretical data confirms the validity of the model.  

Keywords: gold nanoparticle, resonance energy transfer, donor – acceptor, fluorescence. 

 

 


