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MỞ ĐẦU 

Phân tích cấu trúc các hợp chất hữu cơ là một trong số các nhiệm vụ 

quan trọng của Hóa học vì chỉ khi biết chính xác cấu trúc, chúng ta mới có 

câu trả lời chính xác cho việc định tính, định lượng và phân tích chúng 

trong các mẫu nghiên cứu thực cũng như trong đời sống và công nghệ.  Để 

phân tích cấu trúc của các hợp chất hữu cơ có thể sử dụng các phương pháp 

phổ như phổ hồng ngoại, phổ tử ngoại khả kiến, phổ cộng hưởng từ hạt 

nhân, phổ khối lượng. Mỗi phương pháp cho ph p xác định một số thông 

tin khác nhau của cấu trúc phân tử và hỗ trợ lẫn nhau trong việc xác định 

cấu trúc các hợp chất hữu cơ.  

Gừng gió (Zingiber zerumbet Sm.) là cây thuốc quen thuộc của các 

dân tộc thiểu số ở miền núi phía Bắc và miền Trung Tây Nguyên Việt 

Nam, là loài thực vật phát triển mạnh mẽ và phân bố ở hầu hết các nước 

nhiệt đới Châu Á, được sử dụng làm các bài thuốc chữa đau bụng, bồi 

dưỡng cho phụ nữ sau khi sinh nở, chống nôn, cảm gió… Gần đây, những 

kết quả nghiên cứu trong và ngoài nước cho thấy Gừng gió có hàm lượng 

zerumbon rất cao (73,2% trong tinh dầu củ). Kết quả nghiên cứu in vivo và 

in vitro cho biết zerumbon không những có khả năng kháng khuẩn mà còn 

có khả năng chống ung thư mạnh và đang được đưa vào thử nghiệm lâm 

sàng ở giai đoạn III. Do có cấu trúc phức tạp, hoạt tính sinh học mạnh nên 

được nhiều nhà khoa học quan tâm nghiên cứu. Luận văn này tập trung vào 

nghiên cứu phân tích xác định cấu trúc và phương pháp định lượng 

zerumbon bằng các phương pháp hóa lý hiện đại.  
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Chƣơng 1 

TỔNG QUAN 

1.1. Tổng quan về c c phƣơng ph p   c   nh cấ     c 

1.1.1. Phương pháp phổ khối lượng (MS) [1-4] 

Phổ khối lượng là phương pháp công cụ xác định cấu trúc khác nhiều 

nhất so với các phương pháp sẽ được nói đến ở chương này. Phương pháp 

phổ khối lượng không phụ thuộc vào sự hấp thụ chọn lọc các tần số cụ thể 

của bức xạ điện từ mà chú trọng nhiều hơn những gì xảy ra với phân tử khi 

nó bị bắn phá bởi các electron có năng lượng cao. Nếu một electron có 

năng lượng khoảng 10 electronvolt ( 10 eV = 230,5 kcal/mol) va chạm với 

một phân tử hữu cơ thì năng lượng được chuyển giao do kết quả của sự va 

chạm này đủ để làm bật ra một trong các electron của phân tử. 

A : B        +            e          →
.
              +            2e

-
 

Phân tử            electron        cation gốc           Hai electron 

Sơ đồ 1.1: Sự va chạm để làm bật ra một trong các electron 

 của phân tử. 

Chúng ta nói phân tử AB bị ion hóa bởi sự va chạm electron. Dạng 

thu được gọi là ion phân tử mang điện tích dương và có số lẻ electron, được 

gọi là cation gốc. Ion phân tử có cùng khối lượng (k m hơn một khối lượng 

không đáng kể của một electron) như phân tử mà từ đó nó được tạo thành. 

Để phá vỡ phân tử người ta có nhiều phương pháp: bắn phá bằng 

dòng electron (EI), phương pháp ion hóa hóa học (CI), phương pháp bắn 

phá nguyên tử nhanh (FAB)… Dùng dòng electron có năng lượng cao để 

bắn phá phân tử là phương pháp hay được sử dụng nhất. Khi bắn phá các 

phân tử hợp chất hữu cơ trung hòa sẽ trở thành các ion phân tử mang điện 

tích dương hoặc bị phá vỡ thành các ion và các gốc theo sơ đồ: 


