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MS Phuong phéap phd khéi luong

El Phuong phéap ban pha bang dong electron

Cl Phuong phap ion hdéa hoa hoc

FAB Phuong phap ban pha nguyén tir nhanh

GC Phuong phap sic ky khi

LC Phuong phap sac ky long

IR Phuong phap pho hong ngoai

SKLM Sac ki 16p mong

TMS Chat chuan

HSQC Pho cong hudng tir hat nhan hai chiéu biéu
hién tuong tac truc tiép gitta H voi C ma nd
lién két truc tiép.

1H-NMR | Phuong phap pho cong hudng tir hat nhan cua
hidro

13C-NMR | Phuong phap pho cong hudng tir hat nhan cua
cacbon

COSY Pho cong hudng tir hat nhan hai chiéu thé hién
twong tic cuia cic proton gan nhau trong
khong gian

DEPT Phuong phéap ghi pho

HMBC Pho cong huodng tir hat nhan hai chiéu thé hién

14 9 ~ ? 1 r.* 13
tuong tac xa cua nguyén tir "H véi ~C
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MO PAU

Phan tich ciu trc cac hop chét hitu co 1a mot trong sb cac nhiém vu
quan trong ctia Hoéa hoc vi chi khi biét chinh xé4c cdu trac, ching ta méi c6
cau tra 101 chinh xac cho viéc dinh tinh, dinh lugng va phan tich ching
trong cac mau nghién ctru thuc cling nhu trong doi sdng va cong nghé. Dé
phan tich cdu trac cua cic hop chit hiru co c¢6 thé sir dung cac phuong phap
ph6 nhu phd hdng ngoai, phd tir ngoai kha kién, pho cong hudng tir hat
nhan, phd khéi luong. Mdi phuong phap cho phép xac dinh mot sé thong
tin khac nhau ctia cau trac phan tir va hd tro 14n nhau trong viéc xac dinh
cdu tric cac hop chét hitu co.

Gung gi6 (Zingiber zerumbet Sm.) 14 cdy thubc quen thudc cua cic
dan toc thiéu sé ¢ mién ndi phia Bic va mién Trung Tay Nguyén Viét
Nam, 14 loai thyc vat phat trién manh m& va phan bd ¢ hau hét cac nude
nhiét d6i Chau A, dugc su dung lam cac bai thudc chira dau bung, boi
dudng cho phu nit sau khi sinh nd, chéng nén, cam gié... Gan dy, nhiing
két qua nghién ctru trong va ngoai nudc cho thay Gimng gié c6 ham luong
zerumbon rét cao (73,2% trong tinh dau ci1). Két qua nghién ciru in vivo va
in vitro cho biét zerumbon khong nhitng c6 kha ning khang khuidn ma con
c6 kha ning chdng ung thu manh va dang duoc dua vao thtr nghiém 1am
sang & giai doan III. Do c6 cdu trac phirc tap, hoat tinh sinh hoc manh nén
dugc nhiéu nha khoa hoc quan tim nghién ciru. Luén van nay tap trung vao
nghién ctu phan tich xdc dinh ciu trac va phuong phap dinh luong

zerumbon bang cac phuong phap hoa 1y hién dai.



Chuong 1
TONG QUAN
1.1. Téng quan vé cac phuong phap xac dinh cu tric
1.1.1. Phwong phdp phé khéi lwong (MS) [1-4]

Pho khéi luong 1a phuong phap cong cu xac dinh cau tric khac nhiéu
nhat so v6i cac phuong phap s& duge noi dén & chuong nay. Phuong phap
phé) khoi lugng khong phu thude vao su hép thu chon loc céc tan s6 cu thé
ctia birc xa dién tir ma chu trong nhiéu hon nhitng gi xay ra v6i phan tir khi
né bi ban pha bodi cac electron ¢6 nang lugng cao. Néu mét electron cd
nang luong khoang 10 electronvolt ( 10 eV = 230,5 kcal/mol) va cham vai
mot phan tir hitu co thi ning luong dugce chuyén giao do két qua cia sy va
cham nay du dé 1am bat ra mot trong céc electron ctia phan tir.

A:B + e — AB™ + 2e

Phan tu electron cation gbc Hai electron

So do 1.1: S va cham dé lam bét ra mot trong cac electron
cua phan ti.

Chung ta n61 phan tir AB bi ion héa bdi sy va cham electron. Dang
thu duoc goi la ion phan tr mang dién tich duong va co s6 1é electron, dugc
goi 1a cation gbc. Ton phan tir c6 cung khoi luong (kém hon mot khéi luong
khong dang ké ciia mot electron) nhur phan tir ma tir @6 né duoc tao thanh.

Pé pha v& phan tir nguoi ta ¢6 nhiéu phuong phap: ban pha bang
dong electron (EI), phuong phap ion héa hoéa hoc (CI), phuong phap ban
pha nguyén tir nhanh (FAB)... Dung dong electron ¢6 ning luong cao dé
ban pha phan tir 1a phuong phap hay duoc sir dung nhat. Khi ban phé céc
phan tir hop chét hitu co trung hoa s& trd thanh cac ion phan tir mang dién

tich duong hodc bi pha v& thanh cac ion va cac gbc theo so do:



