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H, C Độ chuyển dịch hóa học của proton và cacbon 

13C- NMR 
Phổ cộng hưởng từ hạt nhân carbon-13 (13C Nuclear 

Magnetic Resonance) 

1H- NMR 
Phổ cộng hưởng từ hạt nhân proton (1H Nuclear 

Magnetic Resonance) 

CHCl3 Clorofoc 

dd Double doulet 

DMF Dimethylformamide 

EtOH Etanol 

IR 
Phổ hồng ngoại  

(Infrared Spectroscopy) 

MeOH Metanol 

MS 
Phổ khối lượng va chạm điện tử (Electron Impact-

Mass Spectrometry) 

OMe Methoxy 

ppm Phần triệu (parts per million ) 

s Singlet 

SOCl2   Sulfonylchlorua 

TLC Thin-layer chromatography  

 

https://en.wikipedia.org/wiki/Dimethylformamide
https://en.wikipedia.org/wiki/Thin-layer_chromatography
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MỞ ĐẦU 

 

Trong tự nhiên, lớp chất terpenoit là một trong những lớp chất trao đổi 

thứ cấp tồn tại phổ biến và có cấu trúc đa dạng nhất. Hiện nay đã phát hiện 

được hơn 40.000 hợp chất và rất nhiều chất mới được phát hiện mỗi năm. Các 

hợp chất tecpenoit có mặt phổ biến trong tự nhiên và có thể tìm thấy trong tất 

cả các sinh vật từ sinh vật nhân sơ cũng như sinh vật nhân chuẩn. Tuy nhiên, 

phần lớn các tecpenoit có hoạt tính sinh học thường được tìm thấy trong các 

thực vật bậc cao.  

Các hợp chất tecpenoid được cấu tạo từ các đơn vị isopren. Dựa vào số 

lượng đơn vị isopren mà tecpenoit được phân thành nhiều lớp như: 

monotecpenoit (hai đơn vị isopren), sesquitecpenoit (ba đơn vị isopren), 

ditecpenoit (bốn đơn vị isopren), sestecpenoit (năm đơn vị isopren), 

tritecpenoit (sáu đơn vị isopren) và tetratecpenoit (tám đơn vị isopren). 

Hoạt tính sinh học của các tecpenoit rất đa dạng bao gồm: hoạt tính 

chống ung thư, kháng khuẩn, kháng nấm, chống ký sinh trùng, kháng virus, 

chống dị ứng , chống co thắt, kháng viêm và các đặc tính điều hòa miễn dịch 

hoặc thuốc bổ. Ngoài ra, một số tecpenoit còn có thể được sử dụng như chất 

kháng côn trùng. 

Do có nhiều hoạt tính sinh học rất có giá trị như vậy, việc nghiên cứu 

phân tích cấu trúc một số dẫn xuất tritecpenoit khung lupan nhằm tìm ra các 

cấu trúc  mới có ý nghĩa khoa học và thực tiễn. 

Vì vậy,chúng tôi đã tiến hành lựa chọn đề tài: “Phân tích cấu trúc một 

số dẫn chất Triecpenoit khung lupan bằng các phương pháp phổ hiện đại ”. 

Đây là đề tài có ý nghĩa khoa học và thực tiễn. 

Mục tiêu chính của luận văn: 

 Chuẩn bị một số dẫn xuất triterpenoit khung lupan 

 Sử dụng các phương pháp phân tích phổ hiện đại: 1H-NMR, 13C-

NMR, IR để xác định cấu trúc của các dẫn xuất chuẩn bị được.  
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Chương 1 

 TỔNG QUAN 

 

1.1. Tổng quan về một số phương pháp phân tích cấu trúc hiện đại   

1.1.1. Phân tích cấu trúc bằng phương pháp phổ cộng hưởng từ hạt nhân 

1H-NMR và 13C-NMR 

Phổ cộng hưởng từ hạt của các hợp chất hữu cơ. Phương pháp phổ biến 

được sử dụng là phổ 1H-NMR và 13C-NMR. Hạt nhân của nguyên tử 1H và 

13C có momen từ. Nếu đặt proton trong từ trường không đổi thì moment từ 

của nó có thể định hướng cùng chiều hay ngược chiều với từ trường. Đó là 

spin hạt nhân có tính chất lượng tử với các số lượng tử +1/2 và -1/2 . 

Độ chuyển dịch hóa học : Do hiệu ứng chắn từ khác nhau nên các hạt 

nhân 1H và 13C trong phân tử có tần số cộng hưởng khác nhau. Đặc trưng cho 

các hạt nhân 1H và 13C trong phân tử có độ chuyển dịch hóa học δ; đối với hạt 

nhân 1H thì:   

Trong đó: νTMS, νx là tần số cộng hưởng của chất chuẩn TMS và của hạt 

nhân mẫu đo, νo là tần số cộng hưởng của máy phổ. 

Đối với các hạt nhân khác thì độ chuyển dịch hóa học được định nghĩa 

một các tổng quát như sau: 

Trong đó: νchuan, νx là tần số cộng hưởng của chất chuẩn và của hạt 

nhân mẫu đo, νo là tần số cộng hưởng của máy phổ. 

Hằng số chắn σ xuất hiện do ảnh hưởng của đám mây electron bao 

quanh hạt nhân nguyên tử, do đó tùy thuộc vào vị trí của hạt nhân 1H và 13C 

trong phân tử khác nhau mà mật độ electron bao quanh nó khác nhau dẫn đến 

chúng có giá trị hằng số chắn σ khác nhau và do đó độ chuyển dịch hóa học 

của mỗi hạt nhân khác nhau. Theo đó proton nào cộng hưởng ở trường yếu 

hơn sẽ có độ chuyển dịnh hóa học lớn hơn. 
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Dựa vào độ chuyển dịch hóa học  ta biết được loại proton nào có mặt 

trong chất được khảo sát. Giá trị độ chuyển dịch hóa học không có thứ nguyên 

mà được tính bằng phần triệu (ppm). Đối với 1H-NMR thì δ có giá trị từ 0-12 

ppm, đối với 13C-NMR thì δ có giá trị từ 0-230 ppm. 

 

Hình 1.1. Phổ cộng hưởng từ hạt nhân của benzyl axetat 

Hằng số tương tác spin-spin J: Trên phổ NMR, mỗi nhóm hạt nhân 

không tương đương sẽ thể hiện bởi một cụm tín hiệu gọi và vân phổ, mỗi vân 

phổ có thể bao gồm một hoặc nhiều hợp phần. Nguyên nhân gây nên sự tách tín 

hiệu cộng hưởng thành nhiều hợp phần là do tương tác của các hạt nhân có từ 

tính ở cạnh nhau. Tương tác đó thể hiện qua các electron liên kết. Giá trị J phụ 

thuộc vào bản chất của hạt nhân tương tác, số liên kết và bản chất các liên kết 

ngăn giữa các tương tác.  

Hằng số tương tác spin-spin J được xác định bằng khoảng cách giữa 

các hợp phần của một vân phổ. Dựa vào hằng số tương tác spin-spin J ta có 

thể rút ra kết luận về vị trí trương đối của các hạt nhân có tương tác với nhau. 

1.1.2. Phân tích cấu trúc bằng phương pháp phổ hồng ngoại (IR) 

Trong số các phương pháp phân tích cấu trúc, phổ hồng ngoại cho 

nhiều thông tin quan trọng về cấu trúc của hợp chất [21-23]. 


