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LUÂṆ VĂN THẠC SI ̃HÓA HỌC 

 

 

 

 

 

 

THÁI NGUYÊN - 2017 
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MỞ ĐẦU 

Hiện nay, các nhà khoa học đã nghiên cứu tổng hợp các thuốc có cấu 

trúc lai, chứa hai thuốc có cơ chế tác dụng khác nhau hoặc hai hợp chất có 

hoạt tính sinh học khác nhau nhằm tạo ra hợp chất lai có tính năng vượt trội 

hơn so với các chất ban đầu.  

Gần đây, xuất hiện một số công trình nghiên cứu tổng hợp và đánh giá 

hoạt tính chống ung thư và HIV của các hợp chất có cấu trúc lai bao gồm một 

thuốc ức chế enzym phiên mã ngược và một thuốc loại ức chế HIV proteaza, 

hoặc một thành phần nucleozit ức chế HIV phiên mã ngược (NRTI) và phần 

thuốc không phải là nucleozit ức chế enzym phiên mã ngược (NNRTI). Rất 

nhiều hợp chất tổng hợp có hoạt tính chống HIV cao hơn nhiều so với các 

thuốc ban đầu. Nhóm các thuốc chống HIV/AIDS ức chế enzym phiên mã 

ngược nucleozit có chứa 2’,3’-dihydroxynucleozit  (NRT) là nhóm chất quan 

trọng nhất của các chất chống HIV/AIDS, gồm có zidovudin (AZT), stavudin 

(d4T), didanosin (ddI), lamivudin (3TC).... 

Các tritecpenoit như là axit betulinic, betulin, axit oleanoic và axit 

ursolic có hoạt tính chống HIV rất tốt. Một số dẫn xuất tritecpenoit đã được 

nghiên cứu lâm sàng. Việc tổng hợp các hợp chất có chứa một thuốc chống 

HIV(AZT) và một tritecpenoit có hoạt tính chống HIV như đã nói ở trên là 

vấn đề hết sức lý thú, mới mẻ và có ý nghĩa khoa học thực tiễn cao. Hiện nay 

trên thế giới mới chỉ có một vài công trình nghiên cứu về lớp chất này. Trong 

nước có nhóm nghiên cứu của GS Nguyễn Văn Tuyến và TS Đặng Thị Tuyết 

Anh đã có một vài công bố về lớp chất này. Tiếp theo các công trình nghiên 

cứu trước đây, luận văn của chúng tôi đã tiến hành lựa chọn đề tài: “Phân 

tích cấu trúc một số dẫn chất chứa Triecpenoit và AZT bằng các phương 

pháp phổ hiện đại ”. Đây là đề tài có ý nghĩa khoa học và thực tiễn cao. 

Mục tiêu chính của luận văn: 

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

NMR, IR, MS để xác định cấu trúc của một số dẫn xuất chứa tritecpenoit 

và AZT.  
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CHƯƠNG 1. TỔNG QUAN 

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

1.1.1.Phân tích cấu trúc các hợp chất bằng phương pháp phổ cộng hưởng 

từ hạt nhân 1H-NMR và 13C-NMR. 

Phổ cộng hưởng từ hạt nhân (CHTHN) [1-2] là phương pháp vật lý 

hiện đại nghiên cứu cấu trúc 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:  )(10. 6 ppm
o

xTMS







  

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: 

)(10. 6 ppm
o

xchuan







  

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 của hợp chất bằng phương pháp phổ khối 

lượng (MS) 

Nguyên tắc chung của phương pháp phổ khối lượng là phá vỡ phân tử 

trung hòa thành ion phân tử và các mảnh ion dương có số khối z = m/e. Sau 


