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Phổ cộng hưởng từ hạt nhân 

ORAC 
Oxygen radical absorbance 

capacity 
Khả năng bắt gốc tự do 

PC3 Prostate adenocarcinoma Ung thư tiến tiền liệt  

s/d/t/dd/m/br s  
Singlet/douplet/triplet/douplet of 

douplet/multiplet/broad singlet 

Đơn/kép/ douplet of douplet/ 

multiplet/broad singlet 

SD50 50% Supression Dose Liều lượng ức chế 50% 

SKC Column chromatography Sắc ký cột 

SKLM Thin layer chromatography Sắc kí lớp mỏng 

SK-MEL-5 melanoma Tế bào u ác tính 

SRB Sulforhodamine B 
Sulforhodamine B (chất được dùng 

để thử độc tính tế bào) 

SK-OV-3 Human ovarian carcinoma 
Tế bào ung thư biểu mô buồng 

trứng 

SW480 Human colon adenocarcinoma Tế bào ung thư đại tràng ở người 

TBHQ tert-Butylhydroquinone 
tert-Butylhydroquinone (Chất bắt 

gốc tự do) 

Trolox 

6-Hydroxy-2,5,7,8-

tetramethylchroman-2-

carboxylic acid 

6-Hydroxy-2,5,7,8-

tetramethylchroman-2-carboxylic 

acid (Chất chống oxi hóa chuẩn) 

UV Ultraviolet-Visible spectroscopy Phổ Tử ngoại - khả kiến 
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MỞ ĐẦU 

Cùng với sự phát triển khoa học kĩ thuật, con người hiện nay đối mặt với không 

ít thách thức về ô nhiễm môi trường và dịch bệnh, trong đó bệnh ung thư đã và đang 

được đặc biệt quan tâm. Theo tổ chức Y tế thế giới (WHO), số lượng người mắc ung 

thư trên toàn thế giới ngày càng tăng và số người tử vong càng nhiều. Năm 2018, số 

người tử vong ước tính gần 9,6 triệu người. Việt Nam có 165000 ca mắc ung thư mới 

và trung bình 115000 người chết vì ung thư mỗi năm [1]. Các phương pháp điều trị 

ung thư mới sử dụng các thiết bị hiện đại và các thuốc điều trị ung thư mới đã không 

ngừng phát triển nhằm đáp ứng nhu cầu chữa bệnh cho con người. Tuy nhiên, việc 

sử dụng các thuốc tổng hợp hóa học trong điều trị ung thư thường gây ra các tác dụng 

phụ. Do đó, việc tìm kiếm phát hiện các hoạt chất có hoạt tính kháng ung thư từ thực 

vật nhằm tạo ra các loại thuốc chữa ung thư mới có giá, trị an toàn, hiệu quả và ít tác 

dụng phụ luôn luôn là yêu cầu cấp thiết. 

Việt Nam là một nước nằm trong vùng khí hậu nhiệt đới gió mùa nên có hệ 

thực vật đa dạng và phong phú, ước tính, có khoảng gần 13000 loài thực vật bậc cao 

trong đó có khoảng hơn 4000 loài được sử dụng làm thuốc. Do sự đa dạng về thành 

phần, chủng loại, nguồn dược liệu của Việt Nam đã được sử dụng rộng rãi từ lâu đời 

để chữa bệnh và nhiều hoạt chất được phát hiện từ thực vật đã được phát triển thành 

thuốc.   

Họ Bồ hòn (Sapindaceae) và họ Diệp hạ châu (Phyllanthaceae) là 2 họ lớn với 

nhiều loài thuộc các chi khác nhau thể hiện nhiều hoạt tính sinh học đa dạng quí báu, 

trong đó nhiều hoạt chất đã được sử dụng cho việc điều trị các bệnh nan y.  

Quá trình sàng lọc các dịch chiết từ thảm thực vật Việt Nam thuộc chương 

trình hợp tác Pháp - Việt đã phát hiện ra nhiều loài có những hoạt tính sinh học giá 

trị. Trong đó, các dịch chiết ethyl acetate từ lá của loài Amesiodendron chinense 

(Merr) Hu thuộc họ Bồ hòn (Sapindaceae) ức chế 100% tế bào ung thư tuyến thượng 

thận SW13 ở nồng độ 1 µg/mL; và từ lá của loài Baccaurea sylvestris (Lour) thuộc 

họ Diệp hạ châu ức chế 11,3% dòng tế bào ung thư biểu mô KB tại nồng độ 1 µg/mL 

và ức chế 100% tế bào ung thư SW13 tại nồng độ 5 µg/mL [2]. Hai loài 

Amesiodendron chinense (Merr) Hu và Baccaurea sylvestris (Lour) chưa từng được 

nghiên cứu cả trong nước và trên thế giới, vì vậy rất cần thiết cho việc nghiên cứu 

thành phần hoá học cũng như hoạt tính sinh học đặc biệt là hoạt tính chống ung thư 
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của chúng nhằm tìm kiếm và phát hiện ra những hoạt chất nguồn gốc từ thực vật có 

hoạt tính chống ung thư cao. Trên cơ sở tính cấp thiết và kết quả sàng lọc các hợp 

chất có hoạt tính sinh học từ thực vật Việt Nam, chúng tôi chọn đề tài là “Nghiên 

cứu thành phần hóa học và đánh giá hoạt tính gây độc tế bào của hai loài 

Amesiodendron chinense (Sapindaceae) và Baccaurea sylvestris 

(Phyllanthaceae)”.  
Mục tiêu của luận án:  

- Xác định thành phần hóa học loài Amesiodendron chinense (Merr.) Hu họ 

Bồ hòn (Sapindaceae) và loài Baccaurea sylvestris Lour họ Diệp hạ châu 

(Phyllanthaceae). 

- Đánh giá hoạt tính gây độc tế bào của một số hợp chất phân lập được.  

Các nội dung chính của luận án như sau: 

- Thu hái và định tên mẫu thực vật 2 loài A. chinense và B. sylvestris.  

- Tiến hành chiết và phân lập thành phần hoá học của loài A. chinense và loài 

B. sylvestris. 

- Tiến hành xác định cấu trúc của các hợp chất phân lập bằng các phương pháp 

phổ hiện đại. 

- Thử hoạt tính gây độc tế bào của các cao chiết và một số hợp chất phân lập 

được trên 4 dòng tế bào ung thư KB, Hep-G2, LU, MCF-7. 
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CHƯƠNG 1: TỔNG QUAN  

1.1. Họ Bồ hòn (Sapindaceae) và chi Amensiodendron  

1.1.1. Họ Bồ hòn 

Họ bồ hòn (Sapindaceae) là một họ thực vật trong bộ Bồ hòn (Sapindales). Họ 

này có khoảng 138 chi với khoảng 1858 loài. Các chi lớn nhất trong họ này bao gồm 

chi Serjania, Paullinia, Allophylus và Acer.  Các loài thuộc họ này là những loài thực 

vật có hoa có được phân bố ở những vùng ôn đới và nhiệt đới. Về đặc điểm sinh học, 

lá của các loài thuộc các chi khác nhau thường có hình dạng khác nhau. Thông thường 

lá mọc xen kẽ theo hình xoắn ốc trong khi đó là của các loài thuộc chi Acer, Aesculus 

và một số chi khác thì mọc ngược lại. Hoa thì nhỏ và thường đơn tính. Quả chín 

có thể bùi hoặc khô [3].  

1.1.2.Chi Amensiodendron   

1.1.2.1. Phân loại 

Giới:                        Thực vật 

Ngành:    Magnoliophyta 

Lớp:    Eudicots 

Bộ (ordo):   Sapindales 

Họ (familia):   Sapindaceae 

Chi:                          Amensiodendron      

Theo “The plant list”, chi Amensiodendron có 3 loài tên là Amensiodendron 

chinense (Merr.) Hu (A. chinense), Amensiodendron integrifoliolatum H.S.Lo (A. 

integrifoliolatum) và Amensiodendron tienlinense H.S.Lo (A. tienlinense).  

1.1.2.2. Phân bố và đặc điểm thực vật chi Amensiodendron 

 Phân bố 

Cả 3 loài A. chinense, A. integrifoliolatum và A. tienlinense của chi 

Amensiodendron thuộc họ Bồ hòn (Sapindaceae) đều phân bố chủ yếu ở châu Á. 

Trong đó, loài A. chinense là loài phổ biến nhất phân bố ở miền Nam Trung Quốc, 

đảo Sumatra (Indonesia), Lào, Malaysia, Myanmar, Thái Lan và Việt Nam. Ở Việt 

Nam loài A. chinense được gọi là trường mật hay trường ngân, trường sâng. Tại Việt 

Nam, loài trường sâng phân bố từ Quảng Trị đến Bình Định là loài thân gỗ, cao 20m 

đến 30m, đã được đưa vào sách đỏ Việt Nam năm 1996 [4].  
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Năm 2007, tác giả Hà Minh Tâm và cộng sự đã phát hiện và bổ sung thêm loài 

A. tienlinense vào hệ thực vật Việt Nam. Như vậy, tại Việt Nam hiện nay, chi 

Amensiodendron có hai loài đó là A. chinense và A. tienlinense [5].  

 Đặc điểm thực vật của các loài thuộc chi Amensiodendron  

Về đặc điểm sinh học, các loài của chi Amensiodendron đều thuộc dạng loài 

thân gỗ, chiều cao khoảng từ 25-30 m, đường kính khoảng 30-60 cm. Mép lá thường 

có khía hay răng, vỏ quả thường nhăn nheo hay có nốt sần. Hạt có tử y bao quanh rốn 

hạt [6]. 

1.1.3. Loài trường sâng (Amesioddendron chinese) 

Loài trường sâng (tên gọi khác là trường mật, trường ngân), tên khoa học: 

Amesiodendron chinense (Merr.) Hu thuộc họ Sapindaceae.  

Là loài đại mộc cao đến 25m, gốc to 50 cm, nhánh non có lông vàng. Về đặc 

điểm sinh học của loài này như sau: lá phụ không lông, láng, bìa có răng thấp, thưa, 

đáy từ từ hẹp cuống. Chùm tu tán, hoa trắng, thơm. Cánh hoa: 5, tiểu nhụy: 8, noãn 

sào: 2 buồng. Trái to 15-20 mm, có đeo, hột cao 17mm, có màu nâu [7]. 

1.1.4. Ứng dụng trong y học cổ truyền và giá trị của một số loài trong họ Bồ hòn 

(Sapindaceae) 

1.1.4.1. Chi Sapindus 

Họ Bồ hòn (Sapindaceae) có nhiều loài  được sử dụng dân gian, trong đó  chi 

Sapindus là chi mang tên họ có 3 loài được ứng dụng trong dân gian là S. mukorossi, 

S. trifoliatus và S. Saponaria với thành phần hóa học chính đặc trưng là lớp chất 

saponin [8]. Loài S. saponaria được sử dụng làm cây thuốc truyền thống ở châu Mỹ. 

Quả của loài này được dùng để chữa loét, vết thương và kháng viêm. 2 loài còn lại 

được sử dụng làm thuốc ở các nước Đông Nam Á, cả 3 loài đều được sử dụng làm 

các chất tẩy rửa. Mặt khác, quả của loài S. saponaria được sử dụng làm thuốc chữa 

ung nhọt, hoặc thuốc bôi bên ngoài vết thương, vết loét, chỗ bị viêm, sưng tấy [9]. 

Vỏ quả của loài bồ hòn (S. Mukorossi) có rất nhiều công dụng như dùng làm thuốc 

long đờm đồng thời là nguồn nguyên liệu chất hoạt động bề mặt tự nhiên. Hạt được 

ứng dụng dùng làm chất tẩy rửa, dầu gội trừ sâu hại và trong điều trị bệnh như thuốc 

chữa động kinh, bệnh vàng da, v.v...[10]. Quả của loài S. trifoliatus cũng có nhiều tác 

dụng như làm thuốc bổ, thuốc chữa hen suyễn, chống vẩy nến, diệt côn trùng, 

v.v....[11]. 
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1.1.4.2. Chi Dodonaea 

Chi Dodonaea là một chi thuộc họ Bồ hòn có nhiều loài đã được ứng dụng trong 

y học cổ truyền. Trong số đó có 5 loài D. viscosa, D. angustifolia, D. spatulate, D. 

polyandra và D. ceratocarpa là những loài phổ biến và có nhiều ứng dụng nhất. Thành 

phần hóa học chính của các loài thuộc chi Dodonaea bao gồm các saponin, các flavonoid, 

các terpenoid, và các dẫn xuất của chúng. Hoạt tính phổ biến ở các loài này bao gồm 

hoạt tính kháng viêm, kháng khuẩn, chống oxi hóa, chống tiểu đường, bảo vệ gan, chống 

sốt rét. Ngoài ra các loài này được sử dụng trong dân gian để điều trị các bệnh còi xương, 

viêm nhiễm, đau thận, đau họng, ký sinh trùng đường ruột, mụn rộp, bỏng vết thương, 

thấp khớp, ho, đau lưng, đau răng, bỏng da, nhiễm trùng da, khối u và chữa lành vết 

thương [12].  

1.1.4.3. Chi Litchi 

Quả vải từ loài L. chinesis thuộc chi Litchi làm thực phẩm đồ uống như nước trái 

cây kết hợp với mật ong, rượu vang, mứt. Mặt khác, quả vải giàu kali được dùng để bảo 

vệ gan, tim mạch, chống nhiễm độc tế bào, chống ung thư, chống virút, chống tăng đường 

huyết [13].  

1.1.4.4. Một số chi khác 

Một số loài khác có giá trị sử dụng cao trong đời sống hàng ngày như lá của loài 

Paullinia pintana thuộc chi Paullinia của họ Bồ hòn ở Đông Phi có tác dụng điều trị rắn 

cắn, bệnh dại, bệnh tâm thần và các bệnh về mắt. Rễ cây thì có tác dụng chữa trị một số 

bệnh như bệnh lậu, tê liệt, bệnh sốt rét, bệnh chàm, v.v… Gốc cây sắc nước uống chống 

nôn và buồn nôn [14]. Lá và hạt của loài Koelreuteria paniculata Laxm thuộc chi 

Koelreuteria được sử dụng làm làm chất kháng khuẩn, kháng nấm và thuốc trừ sâu 

[15].  

Như vậy, họ Bồ hòn có rất nhiều loài được sử dụng trong y học cổ truyền cho 

việc điều trị các bệnh về viêm nhiễm, tim mạch và  đường huyết.   

1.1.5.  Thành phần hóa học của các loài thuộc họ Bồ hòn   

Do có nhiều hoạt tính sinh học lý, các loài thuộc họ Bồ hòn cũng được nghiên 

cứu nhiều về thành phần hoá học. Các công bố về các loài thuộc họ Bồ hòn cho thấy 

thành phần hóa học của các loài thuộc họ này rất phong phú bao gồm nhiều lớp chất 

khác nhau như saponin, flavonoid, clerodane, triterpenoid, sesquiterpene glucoside, 

v.v…  
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1.1.5.1. Lớp chất saponin 

Saponin là lớp chất chính trong họ Bồ hòn có cấu trúc gồm một aglycone là 

các steroid hoặc các triterpene kết hợp với một hoặc nhiều phân tử đường. Các hợp 

chất saponin có mặt hầu hết ở các loài thực vật thuộc họ Bồ hòn trong các bộ phận 

của cây như thân, lá, cành, rễ và hoa. Một lượng lớn saponin được tìm thấy ở các loài 

chi Sapindus là chi lớn nhất thuộc họ Bồ Hòn và thường gặp nhất ở các loài như S. 

saponaria, S. mukorossi, và S. emarginatus, ngoài ra cũng được tìm thấy ở một số 

loài như Nephelium maingayi, D. butyracea. 

Năm 2001, từ vỏ của loài S. emarginatus, Kanchanapoom T. và cộng sự 

đã phân lập được 8 loại hợp chất saponin là sapindoside B (1),  hederagenin 3-

O-(2-O-acetyl--D-xylopyranosyl)-(1→3)--L-rhamnopyranosyl-(1→2)--L-

arabinopyranoside (2), mukurozi-saponin E1 (3), hederagenin 3-O-(3,4-di-O-

acetyl--D-xylopyranosyl)(1→3)--L-rhamnopyranosyl-(1→2)--L-

arabinopyranoside (4),  23-O-acetyl-hederagenin 3-O-(4-O-acetyl--D-

xylopyranosyl)-(1→3)--L-rhamnopyranosyl-(1→2)--L-arabinopyranoside 

(5), prosapogenin CP3 (6), oleanolic acid 3-O-(4-O-acetyl--D-xylopyranosyl)-

(1→3)--L-rhamnopyranosyl-(1→2)--L-arabinopyranoside (7),   

mukurozioside Iib (8). Trong đó có 3 hợp chất acetyl saponin mới có cấu trúc 

kiểu hederagenin là 2, 5, 7 [16]. 

 

Năm 2004, từ thân của loài Nephelium maingayi, Aiko Ito và cộng sự đã phân 

lập được 9 hợp chất saponin gồm các nephelioside I-VI (9-14), và 7α-methoxy 
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erythrodiol (17) là những hợp chất mới, hai chất còn lại đã biết là erythrodiol (15), 

maniladiol (16) [17].  

 

Cũng từ loài S. mukorossi, Huang và cộng sự đã phân lập ra 5 loại hợp 

chất saponin kiểu tirucallane mới là các sapinmusaponin F-J (18-22) [18]. 

 

Năm 2010, từ cao chiết n-BuOH loài D. butyracea và S. Mukorossi, Supradip 

Saha và cộng sự phân lập được 5 hợp chất saponin mới bằng HPLC gồm 16-

hydroxyprotobassic acid (23), diploknema saponin MI-III (24-25), hederagenin (26), và 

SM-I (27) [19].  

 

1.1.5.2. Lớp chất flavonoid 

 Lớp chất flavonoid đơn giản 

Các hợp chất flavonoid được phân lập từ rất nhiều loài thuộc họ Bồ hòn có cấu 

trúc đa dạng và có nhiều hoạt tính sinh học quý báu. Những hợp chất này thể hiện 

hoạt tính sinh học cao như hoạt tính chống oxi hóa, hoạt tính kháng khuẩn, vv….  

Năm 2001, từ lá loài Koelreuteria paniculata, Mahmoud và cộng sự đã 

phân lập được 2 flavonoid là 6,8-dihydroxy-afzelin (28) và afzelin 3-O-gallate 

(29) [20]. Năm 2010, từ thân của loài D. viscosa, Hong Mei Niu và cộng sự đã 

phân lập được 3 hợp chất prepylated flavonoid là 5,7,4-trihydroxy-3,5-di(3-
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methylbut-2-enyl)-3,6-dimethoxyflavone (30), 5,7,4-trihydroxy-3-(4-

hydroxy-3-methylbutyl)-5-(3-methylbut-2-enyl)-3,6-dimethoxyflavone (31), 

aliarin (32)  trong đó hợp chất 30 và 31 là hai hợp chất mới [21].  

 
Cũng từ loài D. viscosa, Teffo và cộng sự đã phân lập được 5 hợp chất kaempferol 

gồm 3,5,7-trihydroxy-4-methoxyflavone (33), 5,7,4-trihydroxy-3,6-dimethoxyflavone 

(34), 5,7-dihydroxy-3,6,4-trimethoxyflavone (santin, 35) và 5-hydroxy-3,7,4-

trimethoxyflavone (36), 3,4,5,7-tetrahydroxy flavone (kaempferol) (37) [22].  

 

Từ dịch chiết lá của loài D. angustifolia, Osmosa và cộng sự đã phân lập được 

một số hợp chất flavonoid gồm 2 hợp chất cũ là 36, 37 và 6 chất mới bao gồm 

5-hydroxy-3,6,7,4-tetramethoxyflavone (38), 7,4-O-dimethoxyflavone 

(39), kumatakenin (40), penduletin (41), ayanin (42), rhamnocitrin (43) 

[23].   

 

Năm 2011, từ lá và thân của loài D. polyandra (một loài cây thảo dược truyền 

thống ở Australia), Simpson và cộng sự đã phân lập được 6 hợp chất flavonoid gồm 30, 

5,7,4-trihydroxy-3(3-methylbut-2-enyl)-3-methoxy flavone (44), 5,7-dihydroxy-3(3-

methylbut-2-enyl)-3,4-dimethoxy flavone (45), 5,7,4-trihydroxy-3,5(3-methylbut-2-

enyl)-3-methoxy flavone (46) và 5,7-dihydroxy-3(3-methylbut-2-enyl)-3-6,4-
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trimethoxy flavone (viscosol, 47), 5,4-dihydroxy-3,7-dimethoxyflavone (48) trong đó 3 

hợp chất mới là 44-46 [24]. 

 

Năm 2012, từ cành của loài D. viscosa, Lai Bin Zhang và cộng sự đã phân lập 

được 17  flavonoid (49-64) trong đó có nhóm chất dodoviscin A-J (49-58) mới và 7 

hợp chất đã biết là: 5,7,4-t r i h yd r o x y- 3  , 5  - b i s ( 3 - methyl-2-buten-1-yl)-3-3-

methoxyflavone (59), 5,7,4-trihydroxy-3,5-bis(3-methyl-2-buten-1-yl)-3,6-

dimethoxyflavone (60), 5,7,4-trihydroxy-3-(4-hydroxy-3-methylbutyl)-5-(3-

methyl-2-buten-1-yl)-3,6-dimethoxy-flavone (61), sakuranetin (62), blumeatin (63), 

34, và isokaemferide (64) [25].   

 

 
Năm 2014, từ lá của loài D. angustifolia, Omosa và cộng sự đã phân lập được 

11 flavonoid gồm 5 chất mới: 3,5-dihydroxy-4′,7-dimethoxyflavone (65), 3,4′,5,7, 
tetrahydroxy-6-methoxyflavone (66), pinocembrin (67), 3,4′,5-trihydroxy-3′,7-

dimethoxyflavone (68), 5,4′-dihydroxy-7-methoxyflavanone (69) và 6 chất cũ 35, 36, 

40, 41, 43, 64 [26]. 
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Năm 2015, từ bộ phận cành của loài D. viscosa,  Akhtar Muhammad và cộng 

sự phân lập được 12 flavonoid trong đó có 9 hợp chất mới (70-78) gồm viscosine 

(70), 6,7-dimethylkaempferol (71), kaempferol-3-methylether (72), 3,4-

dimethoxy-5,7-dihydroxyflavone (73), 5,7,4-trihydroxy-3-(3-

hydroxymethylbutyl)-3,6-dimethoxyflavone (74), 5,7-dihydroxy-3-(2-hydroxy-

3-methyl-3-butenyl)-3,6,4-trimethoxy-flavone (75), 5,7-dihydroxy-3-(3-

hydroxy-methylbutyl)-3,6,4-trimethoxyflavone (76), 5,7-dihydroxy-3-(4-

acetoxy-3-methylbutyl)-3,6,4-trimethoxyflavone (77), aromadendrin, 

(2S,3S)3,4,5,7-tetrahydroxyflavanone (78), và 3 hợp chất cũ là 35, 41và 67 [27].  

 
Năm 2017, từ dịch chiết ethyl acetate (EtOAc) của lá loài D. angustifolia, 

Ngabaza và cộng sự đã phân lập được một flavonoid mới 5,6,7-trihydroxy-3,4-

dimethoxyflavone (79) và 3 flavonoid đã biết (35, 34 và 67) [28]. Cũng trong năm 
2017, từ lá của loài D. viscosa, Ngabaza và cộng sự đã phân lập được một flavonoid 

mới là 5,6,8-trihydroxy-7,4-dimethoxyflavone (80) [29]. 

 

Lớp chất flavonoid còn tìm thấy trong hạt và vỏ quả của loài Litchi chinensis 

thuộc chi Litchi của họ Bồ hòn. Trong đó, các flavonoid đơn giản là (-)-epicatechin 

(81), (+)-catechin (83), (+)-gallocatechin (84), (-)-epigallocatechin (87), (-)-

epicatechin-3-gallate (88) và kế tiếp là  những phenolic có các đơn vị epicatechin liên 

kết theo kiểu nội phân tử flavonoid A và B là proanthocyanidin B1 (82), 
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proanthocyanidin B4 (85), proanthocyanidin  B2 (86) [30]. Năm 2009, từ hạt của loài 
L. chinensis, Nagendra Prasad và cộng sự đã phân lập được một số flavonoid gồm (-
)-gallocatechin (89), 86, 81 và 88 [31].  

Các procyanidin kiểu A dạng oligomeric được tìm thấy từ vỏ quả của 

loài L. chinensis gồm epicatechin-(4β8, 2βO7)-epicatechin-(4β8)-

epicatechin (90), và proanthocyanidin A2 (91) là các hợp chất có hoạt tính 

chống oxi hóa tốt [32]. 

Các hợp chất oligomeric của proanthocyandin được phân lập từ loài L. chinensis 

bao gồm: litchitanin A1 (92), litchitanin A2 (93), aesculitannin A (94), epicatechin-

(2βO7,4β8)-epiafzelechin-(48)-epicatechin (95), proanthocyanidin A1 (96), 

proanthocyanidin A6 (97) [33], trime dạng A 98 [34].  
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 Lớp chất glycosylflavonoid 

+ Lớp chất flavonoid-C-glycoside 

Các hợp chất flavonoid-C-glycoside ít gặp trong một số loài thuộc họ Bồ hòn.  

Năm 1992, Hoffmann và cộng sự đã tìm thấy một số các hợp chất flavonoid -C-

glycoside từ lá của loài Allophyllus edulis gồm schaftoside (99), vicenin-2 (100), 

lucenin-2 (101), isovitexin 2-Orhamnoside (102), cerarvensin 2-O-rhamnoside 

(103), vitexin 2-O-rhamnoside (104), mollupentin 2-O-rhamnoside (105), 

isoorientin 2-O-rhamnoside (106) và orientin 2-O-rhamnoside (107)[35].   

 

Năm 2013, từ loài Serjania erecta thuộc họ Sapindaceae, Cardoso và 

cộng sự đã phân lập được hai hợp chất phổ biến là isovitexin (108) và vitexin 
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(109). Tương tự, năm 2015, Camila và cộng sự cũng phân lập được 2 chất này 

[36, 37].  

 

+ Lớp chất flavonoid-O-glycoside  

Lớp chất này đã được tìm thấy ở một số loài với số lượng cũng không nhiều. 

Từ cao chiết ethanol của lá và cành thuộc loài S. erecta, Cardoso và cộng sự đã phân 

lập được các hợp chất flavonoid-O- glycoside gồm kaempferol 3,7-di-O--L-

rhamnopyranoside (110), kaempferol-3-O--L-rhamnopyranoside (111), và 

kaempferol-3-O--L-rhamnopyranosyl-(1→6)-β-D-glucopyranoside (112) [36]. Năm 

2015, từ lá thuộc loài Dimocarpus longan, Yongmei Xue và cộng sự đã phân lập được 4 

flavonol glycoside là quercetin 3-O-(3-O-2-methyl-2-hydroxylethyl)-β-D-xyloside 

(113), quercetin 3-O-(3-O-2-methyl-2-hydroxylethyl)--L-rhamnopyranoside 

(114), afzelin (115), và kaempferol-3-O--L-rhamnopyranoside (116) [38]. 

 
1.1.5.3. Lớp chất lignan 

Lớp chất lignan được tìm thấy trong một số loài thuộc họ Bồ hòn với cấu trúc rất 

đa dạng tuy nhiên số lượng không nhiều. Năm 1984, từ cao chiết MeOH của các bộ phận 

cành và thân của loài Matayba arboresrem, Arisawa và cộng sự đã phân lập được  một 

lignan đã biết là cleomiscosin A (117)[39]. Từ thân cây của loài D. viscosa, Hemlata và 

cộng sự đã phân lập một lignan đã biết là cleomiscosin C (118) [40]. Năm 1994, Song 

và cộng sự đã phân lập được ba hợp chất cyclolignan đã biết từ loài K. henryi là 

koelreuterin-1 (119), austrobailignan-1 (120) và austrobailignan-2 (121) [41].  
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Năm 1997, từ thân gỗ của loài Diatenopteryx sorbifolia thuộc họ Bồ Hòn, Chávez  

J. P. và cộng sự đã phân lập được một ligan đã biết là cleomiscosin B (122) [42] .  Năm 

2009, từ loài K. henryi, 4 lignan được phân lập trong đó có 2 lignan glucoside mới là 

hinokinin 7-O-β-D-glucopyranoside (123) và (+)-sesamin (124), hai lignan cũ là 120 và 

121 [43]. Từ cành con của loài Eurycorymbus cavaleriei, Zhongjun Ma và cộng sự đã 

phân lập được 3 lignan là 125-127, trong đó hợp chất 125 là ligan mới và hai ligan còn 

lại đã biết [44]. Từ vỏ quả của loài L. chinesis, Jiang và cộng sự đã phân lập được một 

lignan đã biết là isolariciresinol (128) cũng đã được phân lập [45].   

Năm 2020, từ  lá của loài P. pinnata, Verena Spiegler đã phân lập được 4 lignan 

đã biết là 117 và 118, 122 và cleomiscosin D (129) [46].   

 

 

 

1.1.5.4. Các lớp chất khác  

Ngoài những lớp chất phổ biến trên, có rất nhiều lớp chất có giá trị cao về mặt 

dược học đã được phân lập từ các loài thuộc họ Bồ hòn.  Các ellagic acid và dẫn xuất 

gallate (130-137) được phân lập từ loài Acer rubrum. Trong đó hợp chất 131 và 5 hợp 

chất 132-135 có hoạt tính hoạt tính chống lại côn trùng mạnh [47]. 
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Năm 2013, từ vỏ của loài L. chinensis, các nhà khoa học đã phân lập được 8 hợp 

chất gồm 3,4-dihydroxy benzoat methyl (138), stigmasterol (139), kaemferol (10), 2-(2-

hydroxy-5-(methoxycacbonyl)-phenoxi) benzoic acid (140), methyl shikimate (141), 

ethyl shikimate (142), butyrated hydroxytoluene (143) [45].  

Như vậy, các công bố cho thấy họ Bồ hòn chứa nhiều loại hợp chất có cấu trúc 

đa dạng phong phú trong đó được đặc biệt chú ý là các lớp chất saponin triterpenoid, 

các flavonoid và các lignan. Đây là các lớp chất có hoạt tính sinh học cao được đặc 

biệt quan tâm cho việc tìm kiếm và phát hiện các hoạt chất phục vụ chữa bệnh cho 

con người cũng như bảo vệ cây trồng v.v… 

1.1.6. Hoạt tính sinh học của một số loài trong họ Bồ hòn 

Họ Bồ hòn có rất nhiều giá trị về kinh tế và dược học. Từ các nghiên cứu công 

bố cho thấy, hoạt tính sinh học của các loài thuộc họ Bồ hòn chủ yếu bao gồm các 

hoạt tính như hoạt tính chống oxy hoá, chống viêm nhiễm, chống tiểu đường, chống 

ung thư, bảo vệ tim mạch...  

1.1.6.1. Hoạt tính chống oxi hóa  

Các hợp chất được phân lập từ các loài thuộc họ Bồ hòn có hoạt tính chống 

oxi hóa rất cao. Kết quả thử hoạt tính chống oxi hóa sử dụng DPPH là chất bắt gốc 

tự do cho thấy, trong số các hợp chất phân lập được từ loài D. viscosa (Linn) Jacq. 

thì hợp chất 33 và 37 có hoạt tính chống oxi hóa với giá trị EC50 (75,49 1,76 μM) 

và (35,06  0,85 μM) thấp hơn chất chuẩn L-ascorbic acid (EC50 = 13,55 0,28 μM) 

[22]. Cao chiết ethanol từ hoa của loài này có hoạt tính chống oxi hóa cao, ức chế 

82,09  0,15 %, cao hơn so với chất chuẩn BHA (68,2 %) và thấp hơn chất chuẩn 

TBHQ (98,2 %) [48]. Trong 1 công bố khác, các hợp chất 70, 72, 71, 78, 74, 42, 73 

cho giá trị IC50 lần lượt là 60,15  0,64; 52,07  0,45; 15,61  0,22; 45,62  0,41; 

40,60  0,36; 75,32  0,78, 190,10  1,24 M. Trong khi đó các hợp chất 35, 35A 

(dạng tinh thể của 35), 70A (dạng tinh thể của 70), 75, 76, 77, ức chế enzyme 

acetylcholinesterase tại nồng độ 200 M trong phạm vi 7,51- 45,34% (chất chuẩn 

galantamine là 65,80  1,08%). Khi dùng chất bắt gốc tự do là DPPH, các flavonoid 
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này đều thể hiện khả năng bắt gốc tự do yếu, nhưng hợp chất 77 có hoạt tính oxi hóa 

cao, giá trị IC50 là 16,36  0,86 M tại nồng độ 200 M. Tuy nhiên, nếu dùng chất 

bắt gốc tự do ABTS, thì hợp chất 74 thể hiện hoạt tính tốt nhất (IC50: 14,91  0,08 

M), tốt hơn chất chuẩn là -tocopherol (IC50: 17,18  0,36 M). Các hợp chất 35, 

35A, 70, 70A, 71, 75 cũng thể hiện khả năng chống gốc tự do tốt với IC50 nằm trong 

phạm vi (23,69  40,46 M) [27]. Trong một công bố năm 2019 cho thấy, cao chiết 

ethyl acetate và cao chiết n-butanol từ lá của loài D. viscosa có hoạt tính chống oxi 

hóa rất cao với các giá trị IC50 lần lượt của 2 cao chiết là (0,00358  0,090); (0,00400 

 0,088) (mg/ml) so với chất chuẩn gallic acid (4,42 g/ml) [49].  

Khảo sát hoạt tính chống oxi hóa bằng phương pháp bắt gốc tự do DPPH, 

hydroxy, anion superoxide của các hợp chất 84, 88 và 89 cũng như cao chiết EtOAc 

từ vỏ quả của loài Litchi cho thấy hợp chất 84 có khả năng bắt gốc tự do cao nhất, 

còn hợp chất 89 có hoạt tính bắt gốc tự do hydroxyl và anion superoxide hơn hợp 

chất 88 và 84. Đối với cao chiết EtOAc chứa cả 3 hợp chất 84, 88 và 89 có khả năng 

bắt gốc tự do tốt. Phần trăm (%) bắt gốc tự do ở hai hàm lượng 20 g và 40 g của 

cả ba hợp chất 84, 88, 89 và cao chiết nằm trong phạm vi 46,1  76,0% (đối với 

phương pháp bắt gốc tự do DPPH), 38,7  96,8% (bắt gốc tự do hydroxyl), 54,1 

93,2% (bắt gốc tự do anion superoxide) [50]. Trong một công bố khác cho thấy cao 

chiết từ vỏ quả và các hợp chất 90, 91 được phân lập từ loài Litchi đều có khả năng 

kháng oxi hóa với giá trị IC50 lần lượt là 2,6 μg/ml, 1,65 μg/ml và 1,75 μg/ml [32]. 

Khảo sát hoạt tính chống oxi hóa của các chất phân lập được từ vỏ của loài L. 

chinensis với chất đối chứng BHT, cho thấy hợp chất 37 có hoạt tính chống oxi hóa 

kém hơn [22]. Các hợp chất proanthocyanidin loại A được phân lập từ loài Litchi 

có hoạt tính chống oxi hóa cao khi khảo sát bằng phương pháp bắt gốc tự do FRAP 

và DPPH. Giá trị IC50 (mmol/g) của các chất 81, 92, 93, 94, 95, 96, 97 nằm trong 

phạm vi 3,71  24,18 mmol/g (đối với FRAP), và 5,25  20,07M (đối với DPPH) 

so với chất chuẩn L-ascobic 2,67  0,10 mmol/g và 45,36  0,98 M [33].   

Một nghiên cứu khác cho thấy, ở nồng độ 40 μg/mL cao chiết ethanol của lá 

loài S. erecta, % bắt gốc tự do là 87,2  0,2 % (chất chuẩn quercetin là 94,3  0,1%), 

và cao chiết ethanol của cành, % bắt gốc tự do dao động trong khoảng từ 25,5%  0,1 
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% đến 77,6  0,3% và % giá trị ức chế oxi hóa peroxide trong khoảng từ 15,1%  0,1 

% đến 58,5 %  0,2 % [36].  

Khảo sát hoạt tính bắt gốc tự do của các hợp chất lignan được phân lập từ 

loài K. henryi cho thấy chỉ có hợp chất 123 có khả năng bắt gốc tự do yếu. Giá trị 

IC50 (M) của hợp chất 123> 100 [43]. Tương tự hợp chất 128 được phân lập từ vỏ 

quả của loài L. chinesis, có hoạt tính chống oxi hóa yếu trong số các hợp chất đã 

được phân lập [45]. 

Hoạt tính chống oxy hóa của một số hợp chất từ một số loài thuộc họ Bồ hòn 

được tổng kết lại trong bảng 1.1.  

Bảng 1.1. Hoạt tính chống oxy hóa của một số hợp chất từ họ Bồ hòn 

Chất  Từ loài 
Phương pháp thử   

TLTK 
FRAP DPPH ABTS 

33 D. viscosa 

(Linn) Jacq 

 

 75,49 1,76a  [22] 

35   (23,69  40,46)b [27] 

37  35,06  0,85a  [22] 

42 

D. viscosa 

(Linn) Jacq 

 75,32  0,78c  [27] 

70  60,15  0,64c 

(23,69  40,46)b 

[27] 

70A   [27] 

71  15,61  0,22c [27] 

72  52,07  0,45c  [27] 

73  190,10  1,24c  [27] 

74  40,60  0,36c 14,91  0,08b [27] 

75   23,69  40,46b [27] 

77  16,36  0,86b  [27] 

78  (45,62  0,41)b  [27] 

81 

Litchi 

3,71  24,18e 5,25  20,07e  [33] 

90  1,65d  [32] 

91  1,75d  [32] 

92 

3,71  24,18e 5,25  20,07e 

 [33] 

93  [33] 

94  [33] 

95  [33] 
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96  [33] 

97  [33] 

123 K. henryi  >100  [43] 

aEC50(μM), b,cIC50 (μM), d,eIC50 (mmol/g) 

1.1.6.2. Hoạt tính kháng khuẩn 

Một số hợp chất và cao chiết của một số loài thuộc họ Bồ hòn có hoạt tính 

kháng khuẩn cao. Các hợp chất 33-37 thể hiện hoạt tính kháng một số loại vi khuẩn 

như Staphylococcus aureus, Enterococcus faecalis, Escherichia coli và 

Pseudomonas aeruginosa. Trong đó hợp chất 37 là hợp chất kháng khuẩn tốt đối với 

5 loại vi khuẩn trên (MIC50 từ 16 μg/ml-63 μg/ml). Hợp chất 34 chỉ có tính kháng 

khuẩn đối với khuẩn P. aeruginosa. Hợp chất 33 có hoạt tính kháng khuẩn tốt nhất 

đối với khuẩn E. faecalis (23μg/ml) nhưng có giá trị kháng khuẩn thấp đối với các 

loại vi khuẩn khác. Hợp chất 35 thì có tính kháng khuẩn kém đối với tất cả các loại 

vi khuẩn (μg/ml 63 < MIC50 < 125 μg/ml). Hợp chất 36 thì không có tính kháng khuẩn 

tại nồng độ (250 μg/ml) [22]. Hợp chất 67 với liều 20 mg/kg và 40 mg/kg ức chế 

parsitaemia tương ứng là 77,03% và 81,00 %, trong khi đó đối với hợp chất 35 là 

85,50% và 80,95 % ở liều 100 mg/kg và 50 mg/kg [28]. Cao chiết methanol từ ba loài 

Agathosma crenulata, D. viscosa và Eucalyptus globulus có tính kháng khuẩn rất tốt 

với giá trị MIC là 49 μg/ml đối với khuẩn S. aureus và Bacillus subtilis, và 98 μg/ml 

với khuẩn Klebsiella pneumoniae và E. coli.  

Trong số các hợp chất phân lập từ lá của loài D. angustifolia, hợp chất 42 có 

khả năng kháng khuẩn E. coli và B. pumilus với giá trị MIC < 31,25 g/ml , trong 

khi đó với khuẩn S. aureus (giá trị MIC < 62,5 g/ml, ngoài ra những hợp chất khác 

như 69, 35 được phân lập từ loài này có khả năng kháng nấm tốt nhất với khuẩn S. 

cerevisiae, với giá trị MIC lần lượt là đối với 69 < 7,8 g/ml và 35 là 3,9 g/ml   

[26]. Hợp chất 81 được phân lập từ loài này ức chế tế bào gây ra các bệnh thông 

thường và các vi khuẩn nấm đơn bào với IC50 là 0,03 mg/ml[29]. Các cao chiết từ 

lá và cành của loài D. viscosa có khả năng kháng khuẩn S. aureus, B. subtilis, S. 

pyogens, P. aurogonosa, K. pneumoniae ở 21/7, 14/6, 24/8, 18/9, 20/7(mm) và 

kháng nấm Aspergillusniger, Trichodermaviride, C. albicans ở 12/6, 10/5, 15/9  

(mm) [51].         
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Khi tiến hành thử hoạt tính kháng virus in vitro của các chất 81, 91, 92, 93, 94, 

95, 96, 97 được phân lập từ loài Litchi đối với hai loại virus CVB3 và HSV-1 cho thấy 

khả năng kháng virus của các chất khác nhau. Các chất 92, 94 kháng virus HSV rất tốt 

trong khi đó hợp chất 93 kháng virus CVB3 tốt nhất với IC50 (g/mL) là 35,2 và các chất 

92, 94 là 27,1 và 18,9  đối với virus HSV-1 [33]. 

1.1.6.3. Hoạt tính chống ung thư 

Cao chiết MeOH từ lá của hai loài Allophyllus edulis var. edulis và 

Allophyllus edulis var. gracilis ở liều 0,1 mg/ml và 0,01 mg/ml có hoạt tính bảo vệ 

tế bào gan chuột chống lại độc chất CCl4 và galactosamine (Galc) là  là 59,52% và 

20,10%  [35].  

Khi thử hoạt tính bảo vệ tế bào PC12 của các hợp chất flavonoid chống lại tác 

nhân Aβ25-35 (tác nhân tạo ra độc chất NO tiêu diệt tế bào thần kinh của não bộ gây nên 

những khiếm khuyết trong não bộ của bệnh Alzheimer) cho thấy khả năng các tế bào 

PC12 được bảo vệ bởi các hợp chất flavonoid và làm tăng khả năng sống sót của tế bào.  

Hợp chất isovitexin (108) ảnh hưởng không đáng kể đến khả năng sống sót tế bào thần 

kinh não tại các nồng độ thử 25-100 g/mL nhưng vitexin (109) lại có ảnh hưởng đáng 

kể ở nồng độ cao hơn 50, 100 và 150 g/mL với khả năng sống sót của các tế bào là 10, 

17, và 28%. Ở liều lượng 150 g/mL, vitexin tiếp xúc với peptit Aβ làm giảm nồng độ 

NO từ đó làm giảm sự giải phóng NO do peptit Aβ25-35 gây ra trong tế bào PC12 [37]. 

Lớp chất lignan phân lập được từ một số loài thuộc họ Bồ hòn có một số hoạt 

tính cao đặc biệt là hoạt tính chống ung thư. Hợp chất cleomiscosin A (117) được 

phân lập từ cao chiết MeOH của các bộ phận cành, thân của loài Matayba arboresrem 

có hoạt tính yếu với tế bào ung thư máu P-388 (ED50 = 3,8 g/ml) [39].  

Ba hợp chất 118 và 119, 120 có khả năng chống ung thư đối với các tế bào A-

431, A-498, A-549, HT-29, MCF-7, PC-3, SK-MEL-5, SK-OV-3 với ED50 (g/ml) nằm 

trong phạm vi 3,0 × 10-7  9,7(g/ml). Mặt khác, các cao chiết CH2Cl2 và MeOH 90% 

có độc tính đối với một số tế bào ung thư A-549, MCF-7, HT-29 với ED50 là 5,78 × 10-

2  2,48 × 10-1 (g/ml) và 3,13 x 10-2   3,95 × 10-2 (g/ml) tương ứng [41]. Ba lignan 

125, 126 và 127 được phân lập từ loài Eurycorymbus cavaleriei có hoạt tính yếu với tế 
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bào Hepa-1c1c7 (một loại tế bào u gan ở chó), với giá trị CD > 20 g/ ml men khử 

quinone [44].  

Hợp chất 120 có khả năng ức chế hoạt tính của enzyme topoisomerase và phá hủy 

DNA, làm chậm lại chu trình phát triển tế bào của pha G2/M, tiêu diệt các tế bào ung thư 

ở hai dòng tế bào ung thư phổi không tế bào nhỏ A549 và H1299 [52]. 

Các proanthocyanidin có giá trị về mặt hoạt tính sinh học. Epicatechin, 

proanthocyanidin B2 and proanthocyanidin B4 có khả năng làm tăng tế bào lách của 

chuột so với rutin (nồng độ đạt tới 15 μg/ml) và kháng ung thư nhưng ít gây nguy hại 

đến các tế bào lành tính khác hơn so với khi dùng thuốc paclitaxel. Giá trị IC50 đối 

với tế bào ung thư MCF-7 của epicatechin và proanthocyanidin B2 là 102 và 99 

μg/ml. Ngay cả khi nồng độ của proanthocyanidin B4 và cao chiết phân đoạn EtOAc 

đạt đến 500 μg/ml thì số lượng tế bào lành tính ổn định không bị phá hủy. Khi đó giá 

trị IC50 của epicatechin, proanthocyanidin B2, proanthocyanidin B4 và cao chiết phân 

đoạn EtOAc đối với ung thư HELF lần lượt là 231, 254, 452 và 421 μg/ml [53]. 

1.1.6.4. Hoạt tính sinh học khác  

Ngoài một số hoạt tính nêu trên, các hợp chất được phân lập còn có một số 

hoạt tính sinh học khác. Kết quả khi tiến hành thử nghiệm hoạt tính của các chất được 

phân lập từ loài D. viscosa cho thấy, các hợp chất 49, 50, 51, 52, 53, 56, 58-62 có 

điện thế ảnh hưởng đến quá trình tạo thành mạch của nguyên bào sợi 3T3L1 với biểu 

hiện làm tăng hàm lượng triglyceride trong tế bào chuột [25]. Sử dụng phương pháp 

phân tích phản ứng khuếch đại gen thời gian thực (PCR) cho thấy các hợp chất 49, 

53, 62 có tác dụng tăng mức độ hiện diện gen GLUT4 và aP2. Trong khi đó, hợp chất 

61 gây ra quá trình tạo mạch bằng cách mở rộng sự có mặt của gen PPARγ2.21[25]. 

Trong số các hợp chất được phân lập từ lá của loài Acer rubrum chỉ có những 

hợp chất (130-136) đặc biệt có hoạt tính chống côn trùng rất cao ở (1,7; + 33,7  

33,8), (1,6; + 52,1  29,5), (1,4; + 33,4  32,9), (0,9; +43,7  33,8), (0,9; + 40,5  

26,5), (0,9; + 90,4  12,5), (0,8; + 89,2  9,1) (M; %  SD). Đây là những kết quả 

khả quan mang lại những tín hiệu tích cực trong việc sử dụng hợp chất thiên nhiên để 

chống lại côn trùng bảo vệ cây trồng [47]. 
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1.2. Giới thiệu về chi Baccaurea  

1.2.1. Phân loại 

Giới:                        Thực vật 

Ngành:   Magnoliophyta 

Lớp:    Eudicots 

Bộ:     Malpighiales 

 Họ (Family):    Phyllanthaceae 

Chi:                        Baccaurea     

Họ Diệp hạ châu (Phyllanthaceae), trước đây được coi là  phân 

họ Phyllanthoideae của họ Đại kích (Euphorbiaceae), có khoảng 55-59 chi với 

khoảng 2.000 loài [54]. Chi Dâu da (Baccaurea) là một chi thực vật có hoa thuộc họ 

Phyllanthaceae. Theo The Plant list, chi này cho đến này có khoảng 168 loài trong đó 

có 53 loài  đã được ghi nhận [55]. 

1.2.2. Phân bố và đặc điểm thực vật 

1.2.2.1. Phân bố 

Tất cả các loài thuộc chi này phân bố từ Indonesia cho đến phía Tây Thái Bình 

Dương.  

Theo cố GS Phạm Hoàng Hộ và sách dữ liệu thực vật Việt Nam, ở Việt Nam 

có  6 loài thuộc chi Baccaurea [56, 57]. 

Bảng 1.2. Một số loài thuộc chi Baccaurea phân bố tại Việt Nam 

TT Loài Tên Tiếng Việt Phân bố 
1 B. annamensis Gagnep Giâu tiên, dâu đất, du 

Trung Bộ, dâu da lông, 
dâu da quả đỏ, dâu da quả 
gố. 

Quảng Trị, Thừa Thiên Huế, 
Đà Nẵng (Bà Nà), Khánh 

Hòa 

2 B. harmandiii Gagn Dâu da nhỏ, Du lông Tây Nguyên 
3 B. henii Thin Giâu hen Thành phố Hồ Chí Minh 
4 B. ramiflora Lour Dâu da đất, Dâu tiên 

(Rambai). 
Phạm vi rộng từ Tây Nguyên 

đến Phú Quốc 
5 B. sylvestris Lour Dâu tiên, dâu búng, chọt 

chẹt 
Bình Trị Thiên, Bà Nà, Tây 

Nguyên, Bình Định. 
6 B. oxycarpa Gagnep Dâu trái nhọn, Gạt nai. Bình Trị Thiên, Đồng Nai. 

 
1.2.2.2. Đặc điểm thực vật của các loài thuộc chi Baccaurea 

Chi Baccaurea là một chi nhỏ trong họ Dâu da (Phyllanthaceae). Đa phần là 

những cây lưỡng tính, trong đó hoa có đầu dốc xuống thành từng búi hoặc dưới dạng 

https://vi.wikipedia.org/wiki/Lo%C3%A0i
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cành hoa. Có một vài loại hoa mọc ở thân. Quả thì đặc chắc, vỏ thường bị chẻ thành 

nhiều rãnh, hạt có từ 1-6 múi, đa phần ăn được và dùng để trồng trọt [58]. 

1.2.2.3. Giới thiệu về loài Du moóc (B. sylvestris) 

Theo trung tâm dữ liệu thực vật Việt Nam, loài B. sylvestris còn có tên gọi 

khác là lòn bon, du vỏ đỏ, chọt chẹt, búng, dâu tiên, chụt chạt hay dâu gia vỏ đỏ, du 

moóc. Năm 1790, nhà khoa học João de Loureiro đã có những mô tả khoa học về loại 

cây này. Về đặc điểm hình thái sinh học, thì loài B. sylvestris là loài dạng gỗ đại mộc 

nhỏ, cao 14-15 m, đường kính thân cây khoảng 30-50 cm. Thân tròn, nhánh nghiêng, 

tán cây xanh đậm, vỏ ngoài nứt nẻ màu hồng thịt dọc theo thân cây. Lá đơn, xen kẽ 

trên cành, mọc dày ở ngọn, hình trái xoan, nhọn, dài 10-12 cm, rộng 5-7 cm, màu sắc 

hai mặt lá khác nhau. Cuống lá tròn, dài 1,8-1,9 cm, hình to ở hai đầu. Quả mọng, 

đường kính từ 1,7-1,8 cm, cuống ngắn, mỗi quả có 6 khía, khi khô tách làm 3 mảnh, 

ruột quả có màu vàng. Quả ăn được và có vị chua ngọt, thường có 1-3 múi. Loài B. 

sylvestris là loài đặc hữu mọc trong tự nhiên, xanh quanh năm, có thể mọc ở rừng đầu 

nguồn hay rừng sản xuất. Phạm vi phân bố từ tỉnh Nghệ An đến Bình Định. Mùa hoa 

bắt đầu từ tháng 5 đến mùa quả vào  khoảng tháng 8 đến tháng 9 [59]. 

1.2.3. Ứng dụng trong y học cổ truyền của một số loài thuộc chi Baccaurea 

Trong số các loài thuộc chi Baccaurea, có một số loài phổ biến ở Đông Nam 

Á bao gồm B. ramiflora, B. angulata, B. courtallensis, B. macrophylla, B. 

macrocarpa, B. lanceolata, B. racemosa và B. motleyana được xem là là những cây 

thuốc được sử dụng trong dân gian [60]. Loài B. ramiflora được sử dụng điều trị bệnh 

viêm khớp dạng thấp, giảm đau, viêm mô tế bào, chứng áp xe và điều trị chấn thương 

[61-63]; quả, lá non, thân, và hạt được dùng chữa rắn cắn, hay sử dụng trong các nghi 

lễ để tạo hương vị cho món ăn, điều trị chứng táo bón, chữa bệnh tiêu chảy và nhuộm 

màu cho các vật liệu dệt [64-67]. Loài B. courtallensis được sử dụng điều trị chứng 

còi cọc, làm thuốc giải độc, điều trị vô trùng, loét miệng, dạ dày, tiểu đường, đau đầu, 

hạ sốt, chống viêm, chứng rối loạn màng nhầy, kháng khuẩn và kiểm soát cholesterol 

[68-74]. Cao chiết dạng gel từ loài B. angulata được dùng làm gel chữa vết thương 

trong điều trị bệnh về răng [75]. Loài B. lanceolata dùng để điều trị  đau đầu, hạ sốt, 

viêm nhiễm, đau dạ dày, chống say rượu và chữa chứng tiêu chảy [76-78]. B. 

macrophylla là một cây thảo dược phổ biến ở Thái Lan dùng để trong ẩm thực và là 

dược phẩm dùng điều trị đau bụng và các bệnh về mắt [79]. Loài B. motleyana, được 
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sử dụng điều trị chứng đau mắt, mụn trứng cá và các bệnh về da, còn được sử dụng 

làm thực phẩm [80-83]. Tại Indonesia, loài B. macrocarpa được sử dụng làm thuốc 

chữa bệnh về tiêu chảy [84]. Loài B. racemosa chủ yếu tìm thấy trong rừng rậm 

chứa nhiều chất dinh dưỡng và các hợp chất có ích được dùng để bổ trợ cho các 

món ăn của dân địa phương sống gần rừng [85].  

1.2.4. Thành phần hóa học của các loài thuộc chi Baccaurea 

1.2.4.1. Lớp chất phenolic 

Các hợp chất phenolic là lớp chất phổ biến tìm thấy ở nhiều loài thuộc chi 

Baccaurea. Một số hợp chất phenolic đơn giản gồm 3-methoxy-4-hydroxy-

cinnamaldehyde (144), 3,4,5-trimethoxy cinnamaldehyde (145), 3,4,5-

trimethoxybenzaldehyde (146), và 3,4-dimethoxybenzaldehyde (147) từ thân loài B. 

ramiflora [86]; rosmarinic acid (148) [87], và methyl salicylate (149) từ quả loài B. 

motleyana [88], methyl benzoate (150), methyl phenylacetate (151), phenol (152), 2-

phenylethanol (153), carvacrol (154) và methyl (E)-cinnamate (155) từ quả (loài B. 

motleyana) [89].  

 

Từ lá của loài B. ramiflora đã phân lập ra 3 hợp chất gồm 4′-O-(6-O-vanilloyl)-

β-D-glucopyranosyl tachioside D (156) [90], 6′-O-vanilloylisotachioside (157), 6-O-

vanilloyltachioside (158) [91].  Từ hạt của loài B. sapida đã phân lập được hợp chất 

sapidolide A (159) (meroisoprenoid) [92]. 
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Một số dẫn xuất phenolic khác được phân lập từ các bộ phận của loài B. 

ramiflora bao gồm: bis(8,8-catechinyl)methane (160), aviculin (161), 3-O-caffeoyl-

4-O-methylquinic acid (162) [91], 6-O-vanilloyicariside B5 (163) [90].   

 

Một số dẫn xuất phenolic khác được phân lập từ quả của loài B. angulata như 

carnosol (164) và carnosic acid (165) [93].  

 

1.2.4.2. Lớp chất flavonoid 

Cho đến nay, lớp chất flavonoid rất ít được tìm thấy ở các loài thuộc chi 

Baccaurea. 5 hợp chất flavonoid gồm quercetin (166), catechin (83), kaempferol 

(37), myricetin (167), rutin (168) được phân lập từ quả loài B. angulata [93]. Hợp 

chất (-)-epicatechin (81) được phân lập từ lá của loài B. ramiflora [91].  

 

1.2.4.3. Lớp chất khác 

Ngoài hai lớp chất cơ bản đã nói ở trên, các loài thuộc chi Baccaurea ít được 

nghiên cứu, các nghiên cứu thường dừng lại ở mức thử hoạt tính của cao chiết chỉ có 

một vài công bố nghiên cứu sâu hơn về phân lập.  

 Năm 2015, từ quả loài B. ramiflora, Zheng-Hong Pan và cộng sự đã phân 

lập ba hợp chất picrotoxane sesquiterpene, trong đó có một chất sesquiterpene 

glycoside mới (166) và hai chất đã biết là sapidolide A (159), picrotoximaesin 

(167) [94]. 
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Ngoài ra một số hợp chất terpenoid cũng được phân lập từ thân của loài B. 

sapida gồm friedelin (168), epi-friedelanol (169) và 1 steroid là β-sitosterol (170) 

[95].  

 

1.2.5. Hoạt tính sinh học của các loài thuộc chi Baccaurea 

1.2.5.1. Hoạt tính chống oxi hóa 

Một số loài thuộc chi Bacccaurea có hoạt tính chống oxi hóa nổi bật gồm B. 

ramiflora, B. angulata, B. courtallensis, B. macrocarpa, B. macrophylla, B. 

lanceolata, B. racemosa. Các loại cao chiết tạo nên từ các bộ phận của loài B. 

ramiflora như lá, thân, cành và quả, đều có hoạt tính chống oxi hóa. Cao chiết  MeOH 

từ lá có khả năng bắt gốc tự do tốt với IC50 = 23,83 g/ml [96].   

Cao chiết chloroform và ether dầu hỏa, từ quả loài B. ramiflora thể hiện độc 

tính cao đối với tôm biển với LC50 là 74,2 μg/ml và 129 μg/ml (chất đối chứng 

vincristine sulfate có LC50 là 0.54 µg/ml)  [97]. Cao chiết phân đoạn chloroform từ 

thân của loài B. ramiflora cũng thể hiện khả năng bắt gốc tự do cao với IC50 = 12,87 

g/ml so với chất chuẩn BHT có IC50 = 5,64 g/ml [86]. Các phép thử về độc tế bào 

và ức chế huyết tán với các tế bào tế bào lách, tế bào tụy, tế bào gan và dịch tiết phúc 

mạc của đại thực bào từ dịch quả loài B. ramiflora cho thấy quả của loài này không 

có độc tố và an toàn cho sử dụng [98]. Cao chiết nước từ các bộ phận cành và lá loài 

B. courtallensis có hoạt tính chống oxi hóa rất mạnh với IC50 1,5 g/ml và 1,0 g/ml 

tương ứng [71].  

Năm 2018, Erwin và cộng sự xác định cao chiết methanol từ thân của loài B. 

macrocarpa chứa các hợp chất alkaloid, flavonoid, phenolic, steroid, triterpenoid và 
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cao chiết này có hoạt tính chống oxi hóa cao với giá trị IC50 là 11,50 ppm [99]. Cao 

chiết ethanol từ lá loài B. macrophylla, chứa tổng hàm lượng phenol rất cao (161  

0,32 mg gallic acid đương lượng/1 gam mẫu) và có hoạt tính chống oxi hóa cao với 

IC50 là 1,7 g/mL [79]. Cao chiết MeOH từ thân và lá loài B. racemosa có hoạt tính 

oxi hóa rất mạnh với IC50  SD (DPPH)  là 4,298  0,306 và 10,627  0,996 (g/ml) 

[100].  

Khi nghiên cứu về khả năng chống oxi hóa của nước ép trái cây của loài B. 

angulata trên đối tượng là thỏ với các liều lượng khác nhau là 0,50, 1,00 và 1,50 

ml/kg/ngày. Kết quả cho thấy, nước ép trái cây làm giảm sự hình thành hợp chất 

MDA và tăng cường khả năng chống oxi hóa của các enzyme tốt nhất với liều lượng 

1,50 ml/kg/ngày [101]. Trong một công bố về loài B. sapida cho thấy, quả của loài 

này chứa nhiều polyphenol có hoạt tính chống oxi hóa cao với IC50 và EC50 là 0,027 

và 1,12 (mg/mg). Giá trị này gần như đạt chuẩn của hợp chất quercetin. Điều này 

giúp cho việc bảo vệ ADN khỏi bị biến đổi bởi các gốc tự do [102]. 

Bên cạnh khảo sát hoạt tính chống oxi hóa của các cao chiết từ các loài thuộc 

chi Baccaurea, các hợp chất phân lập được cũng cho thấy khả năng chống oxi hóa 

tốt.  

Kết quả khảo sát hoạt tính sinh học cho thấy, hợp chất sapidolide A (159) có 

hoạt tính ức chế các loại nấm gây bệnh  như Helminthosporium oryzae, Phytophthera 

oryzae, Alternaria solani, Curvularia eragrostidis, Collectotrichum gleosporioides 

[92]. Qua khảo sát cho thấy, 6 hợp chất 157, 158, và 81, 160-162 có khả năng chống 

gốc tự do DPPH nằm trong phạm vi (15,2  86,9) μM [91]. 

Cũng liên quan đến loài B. ramiflora, kết quả khảo sát hoạt tính chống gốc tự 

do của các chất cho thấy, hợp chất 156 có khả năng chống gốc tự do tốt với giá trị 

IC50 là 36,9 μM [90]. 

1.2.5.2. Hoạt tính kháng khuẩn, kháng viêm và kháng nấm 

Bên cạnh hoạt tính chống oxi hóa, các cao chiết và các hợp chất phân lập 

từ các loài thuộc chi Baccaurea có hoạt tính kháng khuẩn, kháng viêm, và kháng 

nấm cao. 

Khảo sát các cao chiết ethanol, methanol, cao nước tạo nên từ các bộ phận quả 

của loài B. angulata cho thấy: cao chiết ethanol của phần vỏ quả cho hoạt tính kháng 

khuẩn cao chống lại khuẩn S. pneumonia (bán kính ức chế 37  1 mm, theo phương 
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pháp khuếch tán agar), đồng thời có tác dụng chống lại mạnh nhất đối với khuẩn S. 

epidermidis và K. pneumoniae (phương pháp vi lượng) [103]; cao chiết methanol từ 

nhân của quả của loài B. sapida có khả năng chống lại một số vi khuẩn gram (+) và 

vi khuẩn gram (-) với giá trị MIC từ 2,5-5 mg/ml, vùng bán kính ức chế đối với khuẩn 

Shigella flexeneri tại giá trị 18,8  0,7 mm [104]; cao chiết thô ((nồng độ 400 g/ml) 

từ thân loài B. ramiflora có hoạt tính kháng khuẩn S. aureus (bán kính ức chế là 22 

mm) và kháng khuẩn S. boydii (bán kính 25 mm) so với chất chuẩn là ciprofloxacin 

(30 g/disk, bán kính 34 và 38 mm [105]. Cao chiết methanol từ lá của loài B. 

courtallensis có hoạt tính cao chống lại một số vi khuẩn gram (+) bao gồm S. aureus 

(MIC là (1,6 g/ml), E. coli (4,68 g/ml) và một số vi khuẩn gram (-) như B. subtilis 

(2,36 g/ml) và P. aeruginosa (37,5 g/ml) [106]. Cao chiết ethyl acetate từ lá của 

loài B. macrocarpa chứa các alkaloid, các anthraquinone, các flavonoid, và các tannin 

có hoạt tính chống hai loại khuẩn E. coli và B. cereus với bán kính ức chế đối với hai 

chủng khuẩn này là 8,33  0,577 và 7,33  1,528 (mm); còn cao chiết hexane chỉ có 

hoạt tính khử khuẩn với chủng B. cereus với vùng bán kính ức chế là 7,00  0,000 

(mm) [107]. Cao chiết thô từ loài B. lanceolata có hoạt tính kháng khuẩn mạnh đối 2 

chủng P. aeruginosa và B. cereus với giá trị MIC là 12,5 g/ml  [76]. Các cao chiết 

ether dầu hỏa, chloroform và ethanol từ vỏ quả của loài B. motleyana đều có hoạt tính 

kháng khuẩn. Trong đó, nổi bật nhất là cao chiết ethanol với vùng bán kính ức chế 

đối với một số loại khuẩn S. aureus, B. subtilis, B. cereus, P. aeruginosa tương ứng 

là 20, 25, 35, 20 (mm) [80]. 

Cao chiết thô từ thân của loài B. ramiflora có khả năng kháng nấm mạnh với 

3 chủng vi khuẩn Rhizopus oryzae, Candida arrizae và Saccharromyces cervisia, với 

vùng bán kính ức chế  tương ứng là 9, 10 và 9 (mm)  [105]. Cao chiết từ quả của loài 

B. angulata có tác dụng làm giảm chất kháng viêm serum, khi ở hàm lượng 1,5 ml/kg, 

nước trái cây trong bữa ăn có hiệu quả giảm cytokine hơn so với liều lượng 0,5 ml/kg 

và 1 ml/kg từ đó giảm các triệu chứng về bệnh tim mạch do hội chứng cholesterol 

gây ra [108]. 

Các hợp chất phân lập được từ những loài thuộc chi Baccaurea cũng có những 

hoạt tính sinh học quan trọng. Kết quả khảo sát hoạt tính sinh học cho thấy, hợp chất 
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sapidolide A (159) có hoạt tính ức chế các loại nấm gây bệnh như Helminthosporium 

oryzae, Phytophthera oryzae, Alternaria solani, Curvularia eragrostidis, 

Collectotrichum gleosporioides [92]. 3 hợp chất 166, 159 và 167 được phân lập từ 

loài B. ramiflora có khả năng chống nấm mốc Colletotrichum gloeosporioides rất cao 

với giá trị MIC lần lượt là 12,5, 12,5 và 50 mg/mL [94]. 

Kết quả thử nghiệm các liều lượng khác nhau của cao chiết methanol từ vỏ 

quả và hạt của loài B. ramiflora và từ hạt của loài B. ramiflora vào cơ thể chuột bị 

phù nề ở chân thì cho thấy kết quả sau 4h ứng với liều lượng 200 mg/kg, khả năng ức 

chế của 2 cao chiết này làm giảm chứng phù nề 42% và 55,22% so với chất đối chứng 

ibuprofen đã chứng tỏ các bộ phận của loài B. ramiflora có hoạt tính kháng viêm tốt 

[109]. Năm 2019, cao chiết ethanol lá của loài B. courtallensis có khả năng ức chế 

giảm chứng phù nề ở chuột tới 68,18% với liều lượng 150 mg/kg và 86,36% tại liều 

lượng 450 mg/kg so với chất đối chứng indomethacin (92,72 % tại liều lượng 

10mg/kg) [72]. 

1.2.5.3. Hoạt tính chống ung thư 

Năm 2012, khi tiến hành thử hoạt tính chống ung thư của các cao chiết phân 

đoạn n-hexane và dichloromethane  từ cao chiết methanol của vỏ và quả loài B. 

motleyana cho thấy giá trị IC50 lần lượt là 51,0 ± 3,1 và 82,4 ± 2,4 μg/mL (hexane); 

43,6 ± 0,3; 75,0 ±1,2 μg/mL (dichloromethane) đối với tế bào ung thư HT-29 [110]. 

Các cao chiết ethanol từ trái, lá, hạt và thân có hoạt tính  tính chống lại các tế bào ung 

thư HeLa, HT29 và HCT116 sau 72h [79]. 

1.2.5.4. Hoạt tính sinh học khác  

Cao chiết MeOH của lá thuộc loài B. ramiflora ở liều 200mg/kg/ngày làm 

giảm đáng kể đường huyết thậm chí về mức bình thường của chuột bị mắc tiểu đường 

(do tiêm alloxane với liều 120 mg/kg) sau 14 ngày điều trị. Điều này mở ra triển vọng 

trong việc phân lập các hợp chất tự nhiên làm thuốc giảm đường huyết và giảm mỡ 

máu nhằm phục vụ cho việc chữa bệnh cho con người [96].  

Khi khảo sát hoạt tính độc tố của các phân đoạn n-hexane, chloroform và 

carbon tetraclorua được chiết từ lá và cành của loài B. ramiflora (Lour.) với đối tượng 

là tôm, tác giả Md. Amran Howlader và cộng sự nhận thấy trong số các phân đoạn 

trên thì phân đoạn cao n-hexane có ảnh hưởng độc tố mạnh với giá trị LC50 là 7,79 
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µg/ml (ngưỡng quy định là 6,48-9,37) và 5,78 µg/ml (ngưỡng quy định là 4,76-6,99) 

so với chất đối chứng dương là vincristine sulfate có giá trị LC50 là 2,81 µg/ml 

(ngưỡng quy định là (1,97-4,01) [111]. 

Cao chiết methanol từ lá của loài B. courtallensis có khả năng giảm lipid trong 

máu với mức độ HDL của nhóm triton (nhóm mỡ máu dưới tác dụng triton + 

fenofibrate) + cao chiết (200 mg/kg) và triton + cao chiết (400 mg/kg) là 33,75  1,89 

(mg/dl) và 34,51  1,8 (mg/dl) so với nhóm bình thường là 46,86  1,88 (mg/dl) cho 

thấy cao chiết này có khả năng làm giảm lipid trong máu [69]. 

Kết quả khảo sát hoạt tính sinh học của các loài thuộc chi Baccaurea cho thấy 

các công bố về các hoạt tính sinh học của các hoạt chất phân lập từ các loài thuộc chi 

này còn hạn chế, các nghiên cứu chủ yếu dừng lại ở các các cao chiết từ các bộ phân 

của loài mặc dù tiềm năng về giá trị sử dụng của chúng rất lớn. Vì vậy cần tiến hành 

nhiều hơn nữa các nghiên cứu phân lập và đánh giá hoạt tính của các hợp chất phân 

lập được từ các loài trong chi Baccaurea để tìm kiếm các hoạt chất có hoạt tính cao 

phục vụ phát triển các sản phẩm dược từ các loài thuộc chi này.  

1.3. Tình hình nghiên cứu về loài Amensiodendron chinense (Merr.) Hu và loài  

Baccaurea sylvestris Lour trên thế giới và Việt Nam 

Cho đến hiện nay, trên thế giới đã có một công bố thành phần hóa học chính 

của dầu từ hạt của loài A. chinense là 9-octadecenoic acid [112]. Ngoài ra, chưa có 

công trình nào nghiên cứu sâu về thành phần hoá học cũng như hoạt tính của loài này. 

Còn đối với loài B. sylvestris, trên thế giới cũng như ở Việt Nam chưa có công trình 

công bố nào về thành phần hóa học và hoạt tính sinh học của loài này. 
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CHƯƠNG 2: PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU - THỰC NGHIỆM 

2.1. Đối tượng nghiên cứu 

2.1.1. Loài A. chinense  

Lá và hoa loài A. chinense được thu hái tại bán đảo Sơn Trà-thành phố Đà 

Nẵng vào tháng 3/2018.   

Tọa độ cây: N= 16o0748.8/E= 108o1339.2 độ cao 400m. Cây có đường 

kính 52 cm, cao 14-15m, đường kính tán rộng 22m. Mẫu được giám định bởi tiến sĩ 

Đỗ Văn Hài, Viện Sinh Thái và Tài nguyên Sinh vật giám định. Mẫu tiêu bản 

(PTH15032018) của loài A. chinense được lưu giữ tại Viện sinh thái và tài nguyên 

sinh vật, Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. 

 
Hình 2.1. Mẫu tiêu bản của loài A. chinense 

2.1.2. Loài B. sylvestris  

Lá loài B. sylvestris được thu hái tại trạm thực vật Kon Hà Nừng, xã Đak 

Smar, huyện Kbang, tỉnh Gia Lai vào tháng 3/2018.  

 Tọa độ cây: Tọa độ N = 14o10815/ E = 108o39180. Độ cao 715 m, chiều 

cao vút ngọn Hvn = 25 m, chiều cao dưới cành Hdc = 12m, chiều rộng tán = 12m. 

Mẫu được giám định bởi tiến sĩ Đỗ Văn Hài, Viện Sinh Thái và Tài nguyên 

Sinh vật giám định. Mẫu tiêu bản (PTH24032018) của loài B. sylvestris được lưu 

giữ tại Viện sinh thái và tài nguyên sinh vật, Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ 

Việt Nam. 
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Hình 2.2. Mẫu tiêu bản của loài B. sylvestris 

2.2. Phương pháp nghiên cứu 

2.2.1. Phương pháp chiết và phân lập các hoạt chất  

Mẫu thực vật tươi được chặt nhỏ, phơi khô rồi nghiền và chiết trong dung môi 

MeOH ở nhiệt độ phòng. Cặn chiết tổng được chiết phân bố với các dung môi có độ 

phân cực tăng dần như n- hexane, dichloromethane và ethyl acetate để tạo các cặn 

chiết tương ứng. 

Các phương pháp sắc kí được sử dụng như như sắc kí lớp mỏng và sắc kí cột. 

Sắc ký lớp mỏng được thực hiện trên bản mỏng tráng sẵn silica gel Merck 60F254, 

có độ dày 0,2 mm. Thuốc hiện màu cho sắc ký bản mỏng là dung dịch ceri (IV) sunfat 

trong acid H2SO4. 

Sắc kí cột được thực hiện như sau:  

 Sắc ký cột thường với chất hấp phụ là silica gel 60 F254. 

 Sắc ký cột pha đảo với chất hấp phụ là silica gel pha đảo Rp-18 F254S.  

 Sắc ký lọc gel với chất hấp phụ là Sephadex LH-20 (Merck), nhựa Dianion HP-

20.  

 Hệ dung môi rửa giải sử dụng các dung môi hexane, CH2Cl2, EtOAc, MeOH, 

acetone và nước ở các tỉ lệ phù hợp.  
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2.2.2. Phương pháp xác định cấu trúc 

Cấu trúc của các hợp chất phân lập được xác định dựa trên sự kết hợp các phương 

pháp phổ hiện đại như quang phổ hồng ngoại (FT-IR), phổ tử ngoại-khả kiến (UV-Vis), 

phổ khối thường  (ESI-MS) và phổ khối phân giải cao (HR-ESI-MS), phổ cộng hưởng 

từ hạt nhân một chiều (1H- NMR, 13C-NMR, DEPT) và hai chiều (HSQC, HMBC, 

COSY, NOESY), phương pháp đo năng suất quay cực, đo nhiệt độ nóng chảy. 

2.2.3. Phương pháp thử hoạt tính gây độc tế bào in vitro  

2.2.3.1. Dòng tế bào nghiên cứu 

4 dòng tế bào ung thư KB, LU, HepG2, và MCF-7 do GS. TS. J. M. Pezzuto, 

Trường Đại học Hawaii và GS. Jeanette Maier, trường Đại học Milan, Italia cung 

cấp. 

2.2.3.2. Phương pháp nuôi cấy in vitro 

Phương pháp thử độ độc tế bào in vitro thực hiện theo phương pháp của Monks 

[113] được Viện Ung thư Quốc gia Hoa Kỳ (National Cancer Institute – NCI) xác 

nhận là phép thử độ độc tế bào chuẩn nhằm sàng lọc, phát hiện các chất có khả năng 

kìm hãm sự phát triển hoặc diệt tế bào ung thư ở điều kiện in vitro.  

Nguyên tắc của phép thử là tiến hành xác định hàm lượng protein tế bào tổng 

số dựa vào mật độ quang học (OD – Optical Density) đo được khi thành phần protein 

của tế bào được nhuộm bằng Sulforhodamine B (SRB). Giá trị OD máy đo được tỉ lệ 

thuận với lượng SRB gắn với phân tử protein, do đó lượng tế bào càng nhiều (lượng 

protein càng nhiều) thì giá trị OD càng lớn.  

2.2.4. Phương pháp thủy phân acid để xác định cấu trúc của đường 

Hợp phần đường trong các hợp chất AC1, AC2 và AC3 được xác định bằng 

phương pháp thủy phân acid. 

  Mỗi hợp chất (AC1, AC2 hoặc AC3; 2,0 mg) được hòa tan trong hỗn hợp 

dung dịch HCl ~1 N [0,1 mL HCl đậm đặc (10N) pha trong hỗn hợp dioxane/H2O, 

1/1, v/v, 0,9 mL]. Hỗn hợp phản ứng được gia nhiệt cách thủy ở 80 oC trong 3 h, sau 

đó được sục khí N2 qua đêm, rồi được chiết phân bố với hỗn hợp dung môi 

(H2O/CHCl3, 1:1, v/v). Lớp nước được cô quay dưới chân không thấp rồi làm khô 

bằng khí N2. Phần cặn thô thu được được hòa tan trong pyridine khan (0,1 mL), sau 

đó thêm vào hỗn hợp 0,1 mL L-cysteine methyl ester hydrochloride (0,06 M)/pyridine 

(0,1 mL). Hỗn hợp phản ứng được gia nhiệt ở 60 oC trong 2 h, sau đó thêm 
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trimethylsilylimidazole (0,1 mL) vào rồi tiếp tục đun trong 1,5 h nữa. Hỗn hợp sản 

phẩm được cô quay đến khô rồi được tạo huyền phù với nước và được chiết phân bố 

trong hexane (thể tích mỗi dung môi là 0,1 mL). Lớp chất hữu cơ (trong n-hexane) 

được làm khan rồi được phân tích bằng sắc ký khí sử dụng cột DB-5 (đường kính cột 

0,32 mm x độ dài 30 m), detectơ FID, nhiệt độ cột 210 oC, nhiệt độ buồng tiêm mẫu 

270 oC, nhiệt độ detectơ 300 oC, khí mang He (2 mL/phút). Từ các điều kiện trên, các 

đường chuẩn cho các đỉnh peak tại thời gian lưu tR(phút) là 14,11 và 14,26 tương ứng 

với đường D- và L-glucose; 4,50 cho L-rhamnose. Các hợp chất AC1, AC2, AC3 sau 

khi thủy phân và tiến hành chạy sắc ký khí các sản phẩm thu được dẫn xuất của đường 

D- glucose (tR là 14,11 phút) của hợp chất AC1, và dẫn xuất của đường L-rhamnose 

(tR là 4,50 phút)  của hợp chất AC2 và AC3. 

2.3. Thiết bị và hóa chất 

2.3.1. Thiết bị 
 Các loại cột sắc ký thủy tinh với kích cỡ khác nhau.  

 Đèn tử ngoại ở bước sóng 254 và 365 nm 

 Máy cô quay chân không hãng Buchi 

 Máy hứng phân đoạn Eyela DC-100 

 Cân điện tử  

 Độ quay cực được đo trên thiết bị Jasco P-2000 Polarimeter serial A060161232, 

Viện Hóa sinh biển, Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. 

 Máy đo điểm chảy Thermo scientific Mel-Temp 3.0 (USA) tại Viện Hóa học, 

Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. 

 Phổ hồng ngoại FT-IR được đo bằng phương pháp ép nén KBr bằng máy 

IMPACT 410, Nicolet-Carl Zeiss Jena (Đức) tại Viện Hóa học, Viện Hàn lâm 

Khoa học và Công nghệ Việt Nam và máy Iffanity-1S, Shimzadu (Nhật Bản) 

tại Khoa Khoa Học Tự Nhiên, Đại Học Quy Nhơn. 

 Phổ UV-Vis được đo trên máy UV-Vis -1800 Shimadzu tại Khoa Khoa Học Tự 

Nhiên, Trường Đại học Quy Nhơn 

 Phổ cộng hưởng từ hạt nhân 1D và 2D-NMR được đo trên máy Varian FT-NMR 

Spectromter, Bruker AM 500 và Bruker AM600 tại Viện Hóa học, Viện hàn 

lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. 

 Phổ khối thường được đo trên máy Agilent 6120 Quadrupole LC/MS tại Viện 
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Hóa học, Viện hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. 

 Phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS được đo trên máy FT-ICR-MS Varian 

(USA), tại Viện Hóa học, và máy ESI Q-TOF MS/MS tại Viện Hóa sinh biển 

thuộc Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. 

2.3.2. Hóa chất 

Các dung môi dùng trong sắc kí bản mỏng và sắc kí cột, ngâm mẫu đều được 

chưng cất lại (thuộc hàng công nghiệp hoặc Trung Quốc).  

Silicagel dùng trong sắc kí bản mỏng và sắc kí cột thuộc loại tinh khiết (Merck 

- Đức). 

Các dung môi thường được sử dụng là n-hexane, acetone, dichloromethane, 

chloroform, methanol, ethyl acetate, nước cất. 

Bảng 2.1. Danh mục hóa chất dùng trong thực nghiệm 

STT Hóa chất Công thức Xuất xứ 

1 acetone CH3COCH3 Hàng công nghiệp 
hoặc Trung Quốc 

2 chloroform  CHCl3 Hàng công nghiệp 
hoặc Trung Quốc 

3 L-cysteine methyl ester 
hydrochloride 

HSCH2CH(NH2)COOCH3 
·  HCl 

Merck – Đức 

4 dichloromethane CH2Cl2 Hàng công nghiệp 
hoặc Trung Quốc 

5 1,4-Dioxane C4H8O2 Merck – Đức 

6 ethyl acetate CH3COOC2H5 Hàng công nghiệp 
hoặc Trung Quốc 

7 n-hexane C5H12 Hàng công nghiệp 
hoặc Trung Quốc 

8 Hydrochloric acid HCl Merck – Đức 

9 Nước cất H2O Merck – Đức 

10 Pyridine C5H5N Merck – Đức 

11 Silicagel SiO2 Merck – Đức 

12 Trimethylsilylimidazole C6H12N2Si Merck – Đức 
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2.4. Thực nghiệm  

2.4.1. Chiết xuất và phân lập các hoạt chất từ lá của loài A. chinense  

Mẫu lá tươi loài A. chinense thu được phơi nắng và sấy khô rồi nghiền nhỏ thu 

được 7 kg bột khô. Bột lá khô được ngâm chiết bằng MeOH 85% ( 5 × 35 L × 24 h) 

ở nhiệt độ phòng. Dịch chiết được gộp lại và cô quay dưới áp suất giảm loại bớt dung 

môi thu được dịch cô MeOH (1,5 L). Dịch cô được tạo huyền phù với nước (1/1, v/v)  

cho 3 L huyền phù. Hỗn hợp huyền phù (3 L) được chiết phân bố lần lượt với các 

dung môi n-hexane và ethyl acetate. Các phân đoạn dịch chiết sau khi loại bỏ dung 

môi thu được 70 g cao n-hexane (AH) và 50 g cao ethyl acetate (AE) tương ứng; phần 

dịch nước còn là 2,5 L.  

Cao AE (50 g) được phân lập qua SKC trên silica gel pha thường với hệ dung 

môi rửa giải lần lượt là CH2Cl2/EtOAc (2/0,2), EtOAc, EtOAc/MeOH (2/0,5) thu 

được 5 phân đoạn AE1 (6 g), AE2 (8 g), AE3 (15 g), AE4 (13 g), AE5 (10 g). 

Phân đoạn AE1 (6 g) được tinh chế bằng SKC trên silica gel pha thường với 

hệ dung môi rửa giải CH2Cl2/EtOAc (2/0,2) thu được hai hợp chất, hai hợp chất này 

được tinh chế qua SKC Sephadex LH 20 thu được 2 hợp chất sạch là AC8 (50 mg) 

và AC4 (30 mg). 

Phân đoạn AE2 (8 g) được phân lập bằng SKC trên silica gel pha thường với 

hệ dung môi rửa giải CH2Cl2/Acetone (2/0,2) thu được 3 hợp chất. Tiến hành tinh chế 

3 hợp chất này qua SCK Sephadex LH 20  thu được 3 hợp chất sạch là AC10 (7 mg), 

AC11 (9 mg) và AC5 (11 mg). 

Phân đoạn AE3 (15 g) được phân lập bằng SKC trên silica gel pha thường với 

hệ dung môi rửa giải n-hexane/EtOAc (1/4) sau đó tinh chế tiếp bằng SKC Sephadex 

LH 20 thu được 2 hợp chất sạch là AC1 (8 mg) và AC2 (7 mg). 

Phân đoạn AE4 (13 g) được phân lập bằng SKC trên silica gel pha thường với 

hệ dung môi rửa giải EtOAc/Acetone (2/0,2) sau đó tinh chế tiếp bằng SKC silica gel 

pha đảo RP-18 với hệ dung môi MeOH/H2O (1/1) thu được 3 hợp chất sạch là AC3 

(9 mg), AC9 (50 mg) và AC6 (28 mg). 

Phân đoạn AE5 (10 g) được phân lập bằng SKC trên silica gel pha thường với 

hệ dung môi rửa giải EtOAc/Acetone (2/0,5) sau đó tinh chế tiếp bằng SKC silicagel 

pha đảo RP-18  với hệ dung môi MeOH/H2O (1/1) thu được 2 hợp chất sạch là AC7 

(9 mg) và AC12 (10 mg). 
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Hình 2.3.Sơ đồ phân lập các chất từ lá của loài A. chinense 

2.4.2. Chiết xuất và phân lập các hoạt chất từ hoa của loài A. chinense 

Mẫu hoa cây A. chinense được thu hái, phơi nắng rồi sấy khô, nghiền nhỏ, thu 

được 2,3 kg bột khô. Bột mẫu được ngâm chiết siêu âm trong MeOH/H2O (10/1, v/v) 

(1 x 10 L + 4 x 5 L) ở nhiệt độ 50 oC, mỗi lần chiết siêu âm trong 3 × 30 phút. Dịch 

chiết được gộp lại và cô quay dưới áp suất giảm loại hết MeOH thu được dịch cặn 

thô (1 L). Dịch cặn thô được tạo huyền phù với 1 L nước. Hỗn hợp huyền phù (2 L) 

được chiết phân bố lần lượt với các dung môi n-hexane và ethyl acetate. Các dịch 

chiết sau khi loại bỏ dung môi thu được cao n-hexane (AFH, 20 g) và cao ethyl acetate 

(AFE) tương ứng; phần dịch nước còn lại  là 1.7 L.  

   Cao chiết AFE (70 g) được phân lập bằng SKC trên silica gel pha thường 

với dung môi EtOAc rồi rửa giải bằng MeOH thu được các phân đoạn tương ứng 

AFE1 (10 g), AFE2 (30 g), AFE3 (13 g), AFE4 (10 g).  

   Phân đoạn AFE1 (10 g) được phân lập bằng SKC trên silica gel pha thường 

với hệ dung môi rửa giải CH2Cl2/Ac (2/0,2) thu được các phân đoạn AFE1.1 (1,5 g), 

AFE1.2 (2 g), AFE1.3 (2,5 g), AFE1.4 (2 g).   
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   Phân đoạn AFE1.1 được tinh chế (1,5 g) trên SKC Sephadex LH-20 với dung 

môi MeOH thu được hợp chất sạch AC16 (80 mg). Phân đoạn AFE1.3 được tinh chế 

qua cột pha đảo bằng silica gel pha đảo RP-18 với hệ dung môi MeOH/H2O (2/1) thu 

được 2 hợp chất sạch là AC17 (30 mg) và AC18 (50 mg). 

   Phân đoạn AFE3 (13 g) được qua SKC trên silica gel pha thường với hệ dung 

môi rửa giải CH2Cl2/EtOAc/MeOH (2/1/0,5) thu được các phân đoạn AFE3.1 (2 g), 

AFE3.2 (2 g), AFE3.3 (2,5 g), AFE3.4 (3 g). Phân đoạn AFE3.1 (2 g) được tinh chế 

qua SKC silica gel pha đảo RP-18 với hệ dung môi MeOH/H2O (1/1) và SKC 

Sephadex LH-20 với dung môi MeOH thu được hợp chất sạch là AC3 (50 mg). 

   Hai phân đoạn AFE3.2 (2 g), và AFE3.3 (2,5 g) và phân đoạn AFE3.4 (3 g) 

được phân lập và tinh chế tương tự như phân đoạn AFE3.1 lần lượt thu được hợp chất 

sạch AC13 (20 mg) và AC14 (35 mg), hợp chất sạch AC15 (30 mg).   

 

Hình 2.4. Sơ đồ phân lập các chất từ hoa của loài A. chinense 
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2.4.3. Chiết xuất và phân lập hoạt chất từ lá của loài B. sylvestris 

Mẫu lá tươi cây B. sylvestris được phơi nắng, sấy khô rồi nghiền nhỏ thu được 

5 kg bột khô. Bột lá khô được ngâm chiết bằng MeOH 85% (4 × 25 L ×24h) ở nhiệt 

độ phòng. Dịch chiết được gộp lại và cô dưới áp suất giảm loại bớt dung môi thu 

được dịch cặn thô (1 L). Cặn thô được tạo huyền phù với nước với tỉ lệ 1/1 (v/v). Hỗn 

hợp huyền phù thu được (2 L), được chiết phân bố lần lượt với các dung môi n-hexane 

và ethyl acetate. Các dịch chiết sau khi loại bỏ dung môi thu được cao hexane (BH, 

50 g), cao ethyl acetate (BE, 15 g; phần dịch nước còn lại là 1.75 L). 

Cao BH (50 g) được phân lập qua skc trên silica gel pha thường với hệ dung 

môi rửa giải gradient hexane/EtOAc (20/1, 15/1, 10/1, 5/1, 100% EA), thu được 3 

phân đoạn BH1 (4 g), BH2 (8.5 g), BH3 (15.5 g)   

Phân đoạn BH1 (4 g) được phân lập bằng skc trên silica gel pha thường với hệ 

dung môi rửa giải CH2Cl2/ EtOAc (10/1). Quá trình phân lập được lặp lại 2 lần thu 

được  hợp chất sạch là BS1 (7 mg).  

Phân đoạn BH2 (8.5 g) được phân lập bằng skc trên silica gel pha thường với 

hệ dung môi rửa giải hexane/EtOAc (10/1) thu được 2 hợp chất sạch là BS2 (17 mg), 

và BS3 (8 mg)  

Phân đoạn BH3 (15.5 g) được qua SKC trên silica gel pha thường với hệ dung 

môi rửa giải CH2Cl2 (100%) thu được hợp chất sạch là BS4 (16 mg). 

Cao BE (15 g) được phân lập qua SKC trên silica gel pha thường với hệ 

dung môi rửa giải hexane/EtOAc (2/1) thu được 2 phân đoạn BE1 (11,2 g) và BE2 

(1,5 g). 

Phân đoạn BE1 (11.2 g) được phân lập tiếp bằng SKC trên silica gel pha 

thường với hệ dung môi rửa giải hexane/EtOAc (4/1) thu được 2 hợp chất sạch là 

BS5 (7 mg) và BS6 (50 mg). 

 Phân đoạn BE2 (1.5 g) được phân lập tiếp bằng SKC trên silica gel pha thường 

với hệ dung môi rửa giải CH2Cl2/EtOAc (1/1) thu được hợp chất BS7 (9 mg).   
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Hình 2.5. Sơ đồ phân lập các chất từ là của loài B. sylvestris 

2.4.4. Hoạt tính gây độc tế bào  

 Các bước tiến hành phép thử: 

Theo phương pháp Monks [113], tế bào được nuôi trong các giếng của khay gồm 

96 giếng chứa 190 μL môi trường (DMSO 10%) với 3,104 tế bào / giếng và sau đó được 

ủ ở 37 oC và 5% CO2. Sau 24h, các hợp chất thử hoạt tính được hòa tan trong DMSO 

(10 l) được thêm vào tại mỗi giếng để có các nồng độ sàng lọc 100 g/ml; 20 g/ml; 4 

g/ml; 0,8 g/ml. Một đĩa chứa các tế bào ung thư làm chất đối chứng (ngày 0). Các tế 

bào tiếp tục được nuôi cấy thêm 72 giờ. Sau khi ủ, các đơn lớp tế bào được thêm vào 1 

lượng trichloroacetic acid 20% và nhuộm màu trong 30 phút và rửa bằng acetic acid 5% 

(ba lần) để loại bỏ lượng SRB dư. Protein liên kết với thuốc nhuộm được hòa tan trong 

dung dịch bazờ Tris 10 mM. Giá trị mật độ quang học (OD) được xác định ở bước sóng 

515 nm bằng máy đọc đĩa ELISA (Biotek). 

% ức chế tế bào được tính bởi công thức sau: 

OD OD
100%

OD OD
x

 
  
 

ngaøy 0chaát thöû

ngaøy 0chaát ñoái chöùng

 - 
%öùc cheá = 100% -  

 - 
  



  40 

 
 

Tất cả các thí nghiệm được lặp lại ba lần để cho kết quả chính xác. Giá trị IC50 

(nồng độ ức chế 50% sự phát triển) sẽ được xác định nhờ vào phần mềm máy tính 

Table Curve. 

2.5. Dữ liệu phổ và tính chất vật lí của các chất đã phân lập   

2.5.1. Các chất phân lập từ lá của loài A. chinense 

 Hợp chất AC1: amesiflavone A (chất mới)    

Hợp chất AC1 dạng bột vàng; Góc quay cực riêng [α]D
25 = -76,0o (c 0,1, 

MeOH); UV λmax (MeOH, nm): 326; 273; 212. HR-ESI-MS m/z: 577,1910 [M+H]+; 

IR max (film) cm− 1: 3318; 2904; 1653; 1607; 1510; 1255; 1183; 1071. Phổ 1H-NMR 

(CD3OD, 500 MHz) và 13C-NMR (CD3OD, 125 MHz) xem Bảng 3.1. 

 Hợp chất AC2: amesiflavone B (chất mới) 

Hợp chất AC2 dạng bột vàng. Góc quay cực riêng [α] = - 43,0o (c 0,1, MeOH); 

UV λmax (MeOH, nm): 323; 273; 215. HR-ESI-MS m/z: 577,1915 [M+H]+; IR max 

(film) cm− 1: 3703; 2904; 1656; 1625; 1248; 1183. Phổ 1H-NMR (CD3OD, 500 MHz) 

và 13C-NMR (CD3OD, 125 MHz) xem Bảng 3.2. 

 Hợp chất AC3: amesiflavone C (chất mới)  

Hợp chất AC3 dạng bột vàng. Góc quay cực riêng [α]D
25 = -25,0o (c 0,1, 

MeOH); UV λmax (MeOH, nm): 330, 272, 216; HR-ESI-MS m/z: 575,1761 [M+H]+; 

IR max (film) cm− 1: 3413; 3306; 2940; 1731; 1650; 1623; 1605; 1261; 1136; 1102; 

1056; 1027. Phổ 1H-NMR (DMSO-d6, 500 MHz) và 13C-NMR (DMSO-d6, 125 

MHz) xem Bảng 3.3. 

 Hợp chất AC4: (+)-aptosimon 

Hợp chất AC4 là chất rắn màu trắng; góc quay cực riêng [α]D
25: + 65o (c 0,1, 

MeOH), IR (KBr) νmax = 3073, 2899, 1764, 1264, 1167, 1040, 926 cm-1; UV λmax 

(MeOH) nm: 286,4; 205,6. Phổ khối ESI-MS: m/z 369 [M+H]+. Phổ 1H-NMR 

(CDCl3, 500 MHz), δH (ppm): 6,86 (1H, br s, H-2), 6,84 (1H, br d, 8,0 Hz, H-6), 

6,81 (1H, br s, H-2),  6,80 (1H, br d, J = 6,5 Hz, H-6), 3,20 (1H, m, H-1), 6,77 (H, 

d, J = 8,0 Hz, H- 5), 6,76 (1H, d, J = 6,5 Hz, H-5),  5,30 (1H, d, J = 3,5 Hz, H-6), 

5,28 (1H, d, J = 4,0 Hz, H-2), 4,32 (1H, dd, J = 7,0; 9,5 Hz, Hα-8), 4,00 (1H, dd, J = 

5,0; 9,5 Hz, Hβ-8), và 3,42 (1H, dd, J = 3,5; 9,0 Hz, H-5). 13C-NMR (CDCl3, 125 

MHz): δC 49,9 (C-1), 53,3 (C-5), 72,7 (C-8), 83,4 (C-6), 84,3 (C-2), 101,4 và 101,2 

(2 × OCH2O), 105,7 (C-5), 106,0 (C-5), 108,3 (C-2), 108,5 (C-2), 118,8 (C-6), 
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119,0 (C-2), 133,1(C-1), 134,4 (C-1), 147,3, 148,0, 148,1, 148,4 (C-4, C-4, C-3, 

C-3), và 176,6 (4-CO).  

 Hợp chất AC5: (+)-isolariciresinol   

Hợp chất AC5 dạng bột trắng. Góc quay cực riêng [α]D
25: + 25o (c 0,1, MeOH), 

UV λmax (MeOH) nm: 211,6; 284,6. Phổ khối ESI-MS: m/z 721 [2M+H]+. Phổ 1H-

NMR (CDCl3, 500 MHz), δH (ppm): 6,76 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-5), 6,68 (1H, s, H-

2), 6,70 (1H, br d, J = 1,5 Hz, H-2), 6,63 (1H, dd, J = 1,5; 8,0 Hz, H-6), 6,21 (1H, s, 

H-5), 3,83 (3H, s, 3-OCH3), 3,82 (1H, d, J = 10,0 Hz, H-7), 3,80 (3H, s, 3- OCH3), 

3,65-3,72 (2 H, trùng chập, H2-9 và Ha-9), 3,42(1H, dd, J = 4,5; 11,5 Hz, Hb-9), 2,79 

(2H, brd, J = 7,5 Hz, H-7), 2,02 (1H, m, H-8), và 1,80 (1H, ddt, J = 3,5; 4,5; 10,0 

Hz, H-8). 13C-NMR (CDCl3, 125 MHz), δC (ppm): 149,0 (C-3), 147,2 (C- 3), 146,0 

(C-4), 145,3 (C-4), 138,6 (C-1), 134,2 (C-6), 129,0 (C-1), 123,2 (C-6), 117,4 (C-

5), 116,0 (C-5), 113,8 (C-2), 112,4 (C-2), 66,0 (C-9), 62,3 (C-9), 56,4 (3-OCH3), 

56,4 (3-OCH3), 48,0 (C-7/8), 40,1 (C-8), và 33,6 (C-7). 

 Hợp chất AC6: (-)-cleomiscosin A 

Hợp chất AC6 dạng tinh thể hình kim, to
nc 249 - 250oC. Góc quay cực riêng [α]D

25 

-34o (c 0,1, MeOH). UV λmax (MeOH) nm: 324,8; 206,8. Phổ khối ESI-MS:  m/z = 387 

[M + H]+. Phổ 1H-NMR (DMSO-d6, 500 MHz), δH (ppm):  7,96 (1H, d, J = 9,5, H-4), 

7,02 (1H, d, J = 2,0 Hz , H-2), 6,91 (1H, s, H-5), 6,88 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz , H-6), 

6,82 (1H, d, J = 8,0 Hz , H-5), 6,34 (1H, d, J = 9,5 Hz, H-3), 4,99 (1H, d, J = 8,0 Hz , 

H-7), 4,34-4,30 (m, H-8), 3,79 (3H, s, 6-OMe), 3,78 (3H, s, 3-OMe), 3,66 (dd, J = 2,0; 

5,0 Hz, Hβ-9), 3,41-3,36 (m, Hα-9). 13C-NMR (DMSO-d6, 125 MHz), δC (ppm): 160,0 

(C-2), 147,2 (C-3), 147,6 (C-4), 145,2 (C-6), 144,8 (C-4), 138,0 (C-10), 137,1 (C-7), 

131,6 (C-8), 126,7 (C-1), 120,8 (C-6), 115,4 (C-5), 113,2 (C-3), 112,1 (C-2), 111,2 

(C-9), 100,8 (C-5), 77,8 (C-8), 76,2 (C-7), 59,8 (C-9), 55,8 (3-OMe), 55,7 (6-OMe). 

 Hợp chất AC7: (-)-cleomiscosin C 

Hợp chất AC7 dạng bột trắng; [α]D
25 -23o (c 0,1, MeOH). UV λmax (MeOH) 

nm: 321,6; 221,0. Phổ khối ESI-MS: m/z = 417 [M + H]+. Phổ 1H-NMR (DMSO-d6, 

500 MHz), δH (ppm): 7,96 (1H, d, J = 9,5, H-4), 6,91 (1H, s, H-5), 6,75 (1H, s, H-2), 

6,75 (1H, s, H-6), 6,34 (1H, d, J = 9,5 Hz, H-3), 4,97 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-7), 4,35- 

4,38 (1H, m, H-8), 3,79 (3H, s, H-6-OMe), 3,77 (3H, s, H-3-OMe), 3,77 (3H, s, H-
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5-OMe), 3,67 (1H, br d, J = 12 Hz, Hβ-9), 3,38 -3,42 (1H, m, Hα-9). 13C-NMR 

(DMSO-d6, 125 MHz): δC 160,1 (C-2), 148,0 (C-3, C-5), 145,3 (C-6), 144,8 (C-4), 

138,0 (C-9), 137,1 (C-7), 136,3 (C-4), 131,7(C-7), 125,7 (C-1), 113,2 (C-3), 111,3 

(C-10), 105,7 (C-2, C-6), 100,9 (C-5), 77,8 (C-8), 76,6 (C-7), 56,2 (3-OMe, 5-

OMe), 55,9 (6-OMe). 13C-NMR (C5D5N, 125 MHz), δC (ppm): 160,9 (C-2), 149,7 

(C-3, C-5), 146,4 (C-6), 144,6 (C-4), 139,3 (C-9), 138,4 (C-7), 135,6 (C-4), 133,0 

(C-8), 126,6 (C-1), 113,8 (C-3), 112,0 (C-10), 106,4 (C2, C-6), 101,2 (C-5), 79,7 

(C-8), 77,8 (C-7), 56,4 (3-OMe, 5-OMe), 56,2 (6-OMe). 

 Hợp chất AC8:  β-sitosterol  

Hợp chất AC8 dạng bột màu trắng. Phổ  1H-NMR (500MHz, CDCl3), δH 

(ppm): 5,35 (1H, t, J = 2,0; 3,0 Hz, H-6), 3,52 (1H, m, Hα-3), 2,20-2,31 (2H, m), 1,95-

2,02 (2H, m), 1,81-1,86 (3H, m), 1,44-1,68 (9H, m), 1,20-1,30 (6H, m), 1,08-1,17 

(8H, m), 1,01 (3H, s, 19-CH3), 0,92 (3H, d, J = 6,5 Hz, 21-CH3), 0,84 (3H, t, J = 

7,5Hz, 29-CH3), 0,83 (3H, d, J = 7,0 Hz, 27-CH3), 0,80 (3H, d, J = 7,0 Hz, 26-CH3), 

0,68 (3H, s, 18-CH3). Phổ 13C-NMR (125 MHz, CDCl3), δC (ppm): 140,8 (C-5), 121,7 

(C-6), 71,8 (C-3), 56,8 (C14), 56,1 (C-17), 50,2 (C-9), 45,9 (C-24), 42,3 (C-13), 42,3 

(C-4), 39,8 (C-12), 37,3 (C-1), 36,5 (C-10), 36,2 (C-20), 34,0 (C-22), 31,9 (C-7), 31,9 

(C-8), 31,7 (C-2), 29,2 (C-25), 28,3 (C-16), 21,1 (C-11), 24,3 (C-15), 11,9 (C-18), 

19,4 (C-19), 18,8 (C-21), 26,1 (C-23), 19,1 (C-26), 19,8(C-27), 23,1 (C-28), 12,0 (C-

29). 

 Hợp chất AC9: daucosterol 

Hợp chất AC9 dạng bột trắng. Phổ 1H-NMR (DMSO-d6, 500 MHz), δH (ppm): 

5,32 (1H, br s), 3,42 (1H, m), 1,00 (3H, d, J = 6,0; 7,0 Hz), 0,96 (3H, s), 0,90 (3H, t, 

J = 6,5 Hz), 0,81 (3H, d, J = 6,8 Hz), 0,80 (3H, d, J = 6,9 Hz), 0,65 (3H, s); 

glucopyranosyl: 4,83 (3H, m; 3 × H-OH), 4,39 (1H, t, J = 5,7 Hz, H-OH), 4,22 (1H, 

d, J = 7,8 Hz, H-1), 3,64 (1H, dd, J = 5,5; 10,1 Hz), 3,46 (1H, m), 3,14-3,20 (3H, m), 

3,07 (1H, m). 13C-NMR (DMSO-d6, 125 MHz), δC (ppm): 140,1 (C-5), 121,1 (C-6), 

100,7 (C-1), 76,9 (C-3), 76,7 (C-5), 76,7 (C-4), 73,4 (C-2), 70,1 (C-3), 61,0 (C-6), 

56,1 (C-14), 55,4 (C-17), 49,6 (C-9), 45,1 (C-24), 41,8 (C-13), 40,1 (C-12), 38,3 (C-4), 

36,8 (C-1), 27,7 (C-16), 36,2 (C-10), 35,4 (C-20), 33,3 (C-22), 31,4 (C-2), 31,3 (C-8), 
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31,3 (C-7), 28,7 (C-25), 25,4 (C-23), 23,8 (C-15), 22,6 (C-28), 20,5 (C-11), 19,6 (C-27), 

19,0 (C-26), 18,9 (C-19), 18,6 (C-21), 11,7 (C-29), 11,6 (C-18). 

 Hợp chất AC10: 4-hydroxy-3-methoxybenzaldehyde 

 Hợp chất AC10 dạng bột trắng. IR (KBr) νmax: 3450, 2918, 1732 và 1595 cm-

1; UV-Vis (MeOH) λmax: 306,0; 275,0 nm; Phổ khối ESI-MS: m/z= 137 [M-CH3]+. 

Phổ 1H-NMR (CDCl3, 500 MHz,) δH (ppm): 9,83 (1H, s, -CHO), 7,43 (1H, d, J = 8,5 

Hz, H-6), 7,42 (1H, s, H-2), 7,04 (1H, d, J = 8,5 Hz, H-5), 6,17 (1H, s, -OH), 3,97 

(3H, s, -OCH3). 13C NMR (CDCl3, 125 MHz), δC (ppm): 190,8 (-CHO), 151,7 (C-4), 

147,2 (C-3), 129,9 (C-1), 127,5 (C-6), 114,4 (C-5), 108,8 (C-2), 56,2 (-OCH3). 

 Hợp chất AC11: protocatechuic acid methyl ester 

Hợp chất AC11 dạng bột trắng. IR (KBr) νmax: 3450, 2929, 1686, 1535 cm-1, 

UV-Vis (MeOH) λmax: 296,0; 261,2 nm; Phổ khối ESI-MS: m/z= 167 [M-H]- Phổ 1H 

NMR (500 MHz, CD3OD), δH (ppm): 7,44 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2), 7,43 (1H, dd, J 

= 2,0; 8,0 Hz, H-6), 6,82 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-5), 3,85 (3H, s, -OCH3). 13C NMR 

(125 MHz, CD3OD), δC (ppm): 168,9 (COO), 151,7 (C-4), 146,2 (C-3), 123,6 (C-6), 

122,6 (C-1), 117,4 (C-2), 115,9 (C-5), 52,2 (-OCH3). 

 Hợp chất AC12: protocatechuic acid  

Hợp chất AC12 dạng bột trắng. IR (KBr) νmax: 3450, 1641, 1535 cm-1. UV-

Vis (MeOH) λmax: 295,4; 259,4 nm. Phổ 1H NMR (500 MHz, CD3OD), δH (ppm): 

7,46 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz, H-6), 7,44 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2), 6,82 (1H, d, J = 

8,0 Hz, H-5). 13C NMR (125 MHz, CD3OD), δC (ppm):  170,3 (COO), 151,5 (C-4), 

146,1 (C-2), 123,9 (C-1), 123,2 (C-6), 117,8 (C-2), 115,8 (C-5). 

2.5.2. Các chất phân lập từ hoa của loài A. chinense 

 Hợp chất AC13: astralagin  

Hợp chất AC13 là chất rắn màu vàng, [α]D
25 = -28o (c 1,1; MeOH). Phổ khối 

ESI-MS m/z 448 [M-H]−. 1H-NMR (CD3OD, 500 MHz), H (ppm): 8,07 (2H, d, J = 

9,0 Hz, H-2 và H-6),  6,91 (2H, d, J = 9,0 Hz, H-3 và H-5), 6,40 (1H, d, J = 2,0,  

H-8), 6,21 (1H, br s, H-6), 5,25 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-1), 3,71 (1H, dd, J = 2,5; 12,0 

Hz, Hb-6), 3,55 (1H, dd, J = 5,5; 12,0 Hz, Ha-6),  3,47 (1H, dd, J = 7,0; 9,5 Hz, H-

2), 3,45 (1H, t, J = 9,0, H-3), 3,33 (1H, trùng chập, H-4), 3,23 (1H, m, H-5). 
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 13C-NMR (CD3OD, 125 MHz), C (ppm): 179,5 (C-4), 166,4 (C-7), 163,1 (C-

5), 161,6 (C-4), 159,1 (C-9), 158,5 (C-2), 135,5 (C-3), 132,3 (C-6), 132,3 (C-2), 

122,8 (C-1), 116,1 (C-5), 116,1 (C-3), 105,6 (C-10), 104,2 (C-1), 100,1 (C-6), 94,9 

(C-8), 78,4 (C-3), 78,1 (C-5), 71,4 (C-4), 75,7 (C-2), 62,7 (C-6). 

 Hợp chất AC14: kaempferide 3-O-β-D-glucopyranoside 

Hợp chất AC14 là chất rắn màu vàng, [α]D
25 = −16o

 (c 0,1, MeOH). Phổ khối 

ESI-MS m/z = 461 [M-H]−. 1H-NMR (DMSO-d6, 500 MHz), H (ppm): 12,56 (5-

OH), 8,13 (2H, d, J = 9,0 Hz, H-2 và H-6), 7,07 (2H, d, J = 9,0 Hz, H-3 và H-5), 

6,43 (1H, d, J = 2, H-8), 6,20 (1H, d, J = 2 , H-6), 5,47 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-1), 

3,85 (3H, 4-OCH3, s), 3,2-3,6 (6H, trùng chập, H-2 đến H-5 và 2H(H-6)). 

13C-NMR (DMSO-d6, 125 MHz), C (ppm): 177,4 (C-4), 164,6 (C-7), 161,2 

(C-5), 158,8 (C-4), 156,4 (C-2), 155,7 (C-9), 133,5 (C-3), 130,7 (C-6), 130,7 (C-2), 

122,5 (C-1), 113,7 (C-5), 113,7 (C-3), 104,1 (C-10), 100,8 (C-1), 98,8 (C-6), 93,7 

(C-8), 77,5 (C-5), 76,4 (C-3), 74,2 (C-2), 69,9 (C-4), 60,8 (C-6), 55,4 (OCH3). 

 Hợp chất AC15: quercetin 3-O-β-D-glucopyranoside  

Hợp chất AC15 là chất rắn màu vàng, [α]D
25 = - 10o (c 0,1, MeOH). Phổ khối 

ESI-MS m/z: 463 [M-H]-. 1H-NMR (CD3OD, 500 MHz), H (ppm):  7,73 (1H, d, J = 

2,0 Hz, H-2), 7,59 (1H, dd, J = 2,0; 8,5 Hz, H-6), 6,89 (d, J = 8,5 Hz, H-5'), 6,39 

(1H, d, J = 2,0 Hz, H-8), 6,20 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-6), 5,25 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-

1), 3,74 (1H, dd, J = 2,5; 12 Hz, Hb-6), 3,60 (1H, dd, J = 5,5 ; 12,0 Hz, Ha-6), 3,55 

(1H, ddd, J = 2,5; 5,5; 9,5 Hz, H-5), 3,51 (1H, dd, J = 7,5; 9,0 Hz, H-2), 3,46 (1H, 

t, J = 9,0 Hz, H-3), 3,38 (1H, dd, J = 9,0; 9,5 Hz, H-4).  
13C-NMR (CD3OD, 125 MHz),  C (ppm): 179,4 (C-4), 166,1 (C-7), 162,9 (C-

5), 159,0 (C-9), 158,4 (C-2), 149,8 (C-4), 145,8 (C-3), 135,6 (C-3), 123,2 (C-6), 

123,1 (C-1), 116,0 (C-2), 105,6 (C-10), 104,4 (C-1), 99,9 (C-6), 94,8 (C-8), 78,3 

(C-5"), 78,1 (C-3), 75,7 (C-2), 71,2 (C-4), 62,6 (C-6). 

 Hợp chất AC16: (-)-epi-catechin  

Hợp chất AC16 là chất rắn màu vàng, độ quay cực riêng [α]D = -19o
 (c 0,1; 

MeOH). Phổ khối ESI-MS m/z = 289 [M-H]−. 1H-NMR (CD3OD, 500 MHz), H 

(ppm): 7,00 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2), 6,82 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz, H-6), 6,78 (1H, 
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d, J = 8,0 Hz, H-5), 5,94 (1H, d, J = 2 Hz, H-8), 5,96 (1H, d, J = 2 Hz, H-6), 4,83 

(1H, trùng chập, H-2), 4,20 (1H, br s, H-3), 2,88 (1H, dd, J = 5,0; 16,5 Hz, H-4eq), 

2,76 (1H, dd, J = 3,0; 16,5 Hz, H-4ax).  

13C-NMR (CD3OD, 125 MHz), C (ppm): 158,0 (C-7), 157,7 (C-9), 157,4 (C-

5), 146,0 (C-3), 145,8 (C-4), 132,3 (C-1), 119,4 (C-6'), 115,9 (C-5'), 115,4 (C-2'), 

100,1 (C-10), 96,4 (C-6), 95,9 (C-8), 79,9 (C-2), 67,5 (C-3), 29,3 (C-4). 

 Hợp chất AC17: (-)-catechin  

Hợp chất AC17 là chất rắn màu vàng; Góc quay cực riêng [α]D
25 = −54o

 (c 0,1, 

MeOH). Phổ khối ESI-MS: m/z 289 [M-H]−. 1H-NMR (CD3OD, 500 MHz): H 

(ppm): 6,86 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2), 6,79 (1H, d, J = 8,0, H-5), 6,74 (1H, dd, J = 

2,0; 8,0 Hz, H-6), 5,96 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-6), 5,89 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-8), 4,59 

(1H, d, J = 7,5Hz, H-2), 4,00 (1H, ddd, 5,5; 7,5; 8,0 Hz, H-3), 2,87 (1H, dd, J = 5,5; 

16,0 Hz, H-4eq), 2,54 (1H, dd, J = 8,0; 16,0 Hz, H-4ax),.  

13C-NMR (CD3OD,  125 MHz), C (ppm): 157,8 (C-7), 157,5 (C-5), 156,9 (C-

9), 146,2 (C-3), 146,2 (C-4), 132,2 (C-1), 120,0 (C-6), 116,1 (C-5), 115,3 (C-2), 

100,9 (C-10), 96,3 (C-6), 95,4 (C-8), 82,8 (C-2), 68,8 (C-3), 28,4 (C-4). 

 Hợp chất AC18: 3-methoxyluteolin (chrysoeriol)  

Hợp chất AC18 là chất rắn màu vàng, [α]D
25 = -23o (MeOH; c 0,1). Phổ khối 

ESI-MS m/z = 301 [M+H]+. 1H-NMR (Acetone-d6, 500 MHz), H (ppm): 12,99 (s, 5-

OH), 7,62 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2), 7,59 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz, H-6), 7,00 (1H, d, 

J = 8,5 Hz, H- 5), 6,69 (1H, s, H-3), 6,54 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-8), 6,25 (1H, d, J = 

1,5 Hz, H-6), 4,00 (3H, 3-OCH3, s).  

13C-NMR (Acetone-d6, 125MHz), C (ppm): 183,1 (C-4), 165,1 (C-7), 165,0 (C-

2), 163,3 (C-5), 158,8 (C-9), 151,5 (C-4), 148,9 (C-3), 123,5 (C-1), 121,3 (C-6), 116,4 

(C-5), 110,6 (C-2), 105,3 (C-10), 104,4 (C-3), 99,7 (C-6), 94,8 (C-8), 56,6 (3'-OCH3).  

 Hợp chất AC3 (là chất mới được đặt tên là amesiflavone C)  

2.5.3. Các hợp chất phân lập từ lá của loài B. sylvestris 

 Hợp chất BS1: friedelin 

Hợp chất BS1 là chất rắn dạng bột trắng; ESI-MS: m/z 427,2 [M+H]+. 1H-

NMR (CDCl3, 500 MHz), H (ppm): (2,29; 2,38) (2H, m, H-2), 2,27 (1H, q, J = 7,0 

Hz, H-4), (1,69; 1,96) (2H, m, H-1), 1,56 (1H, m, H-18), 1,55 (1H, m, H-10), (1,40; 
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1,48) (2H, m, H-7), 1,40 (1H, m, H-8), (1,38; 1,57) (2H, m, H-16), 1,35 (2H, m, H-

12), (1,29; 1,51) (2H, m, H-15), (1,28;1,48) (2H, m, H-21), (1,28; 1,46) (2H, m, H-

11), (1,27; 1,75) (2H, m, H-6), (1,20; 1,37) (2H, m, H-19), 1,18 (3H, s, H-28); 1,05 

(3H, s, H-27), 1,01 (3H, s, H-26), 1,00 (3H, s, H-30), 0,95 (3H, s, H-29), (0,94; 1,49) 

(2H, m, H-22), 0,88 (3H, d, J = 6,5 Hz, H-23), 0,87 (3H, s, H-25), 0,72 (3H, s, H-24). 

13C-NMR (CDCl3, 125 MHz), C (ppm): xem Bảng 3.15. 

 Hợp chất BS2: 3β-friedelanol 

Hợp chất BS2 là chất rắn dạng bột trắng; ESI-MS: m/z 429,1 [M+H]+. 1H-

NMR (CDCl3, 500 MHz) và 13C-NMR (CDCl3, 125 MHz): xem Bảng 3.16. 

 Hợp chất BS3: stigmast-4-en-3-one 

Hợp chất BS3 là chất rắn dạng bột trắng; ESI-MS: m/z 413,2 [M+H]+. Phổ 1H-

NMR (CDCl3, 500 MHz), H (ppm): 5,72 (1H, s, H-4), (2,26; 2,39) (2H, m, H-6), 

(1,68; 2,42) (2H, m, H-2), 1,66 (1H, m, H-25), 1,51 (1H, m, H-8), (1,42; 1,50) (2H, 

m, H-11), 1,36 (1H, m, H-20), (1,32; 2,01) (2H, m, H-1), (1,30; 1,60) (2H, m, H-15), 

(1,28; 1,86) (2H, m, H-16), (1,22-1,28) (2H, m, H-28), 1,18 (3H, m, H-19); 1,16 (2H, 

m, H-23), (1,15; 2,02) (2H, m, H-12), 1,11 (1H, m, H-17), (1,02; 2,32) (2H, m, H-

22), (1,01; 1,83) (2H, m, H-7), 1,00 (1H, m, H-14), 0,92 (3H, d, J = 6,5 Hz, H-21), 

0,92 (1H, trùng chập, H-9), 0,91 (1H, m, H-24), 0,85 (3H, d, J = 7,5 Hz, H-29), 0,84 

(3H, d, J = 7,0 Hz, H-26), 0,82 (3H, d, J = 6,5 Hz, H-27), 0,71 (3H, s, H-18). 13C-

NMR (CDCl3, 125 MHz), C (ppm):  xem Bảng 3.17. 

 Hợp chất BS4: (-)-epiafzelechin 

Hợp chất BS4 là chất rắn dạng màu trắng, ESI-MS: 297,0 [M+Na]+. Phổ 1H-

NMR (MeOD, 500 MHz), H (ppm):   7,34 (2H, dd, J = 2,0; 7,5 Hz,  H-2; H-6), 6,80 

( 2H, dd,  J = 2,5; 7 Hz, H-3; H-5), 5,97 (1H, d,  J = 2,5 Hz, H-8), 5,95 (1H, d, J = 

2,5 Hz, H-6), 4,89 (1H, s, H-2), 4,20 (1H,  br s, H-3), 2,89 (1H, dd,  J = 4,5; 16,5, Hα-

4), 2,76 (1H, dd,  J = 2,5; 16,5 Hz, Hβ -4),. 13C-NMR (MeOD, 125 MHz), C (ppm):   

158,0 (C-7), 157,9 (C-4), 157,7 (C-5), 157,4 (C-9), 131,6 (C-1), 129,2 (C-6), 129,2 

(C-2), 115,8 (C-3), 115,8 (C-5), 100,1 (C-10), 96,5 (C-6), 95,9 (C-8), 79,9 (C-2), 

67,4 (C-3), 29,3 (C-4). 
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 Hợp chất BS5: 4-hydroxybenzaldehyde 

 Hợp chất BS5 là chất rắn dạng bột trắng; ESI-MS: m/z 123 [M+H]+; 1H-NMR 

(MeOD, 500 MHz), δH (ppm):  9,73 (CHO), 7,76 (1H, dd, J = 2,0; 7,0 Hz, H-2, H-6), 

6,88 (2H, dd, J = 2,0; 7,0 Hz, H-3, H-5). 13C-NMR (MeOD, 125 MHz), δC (ppm):   

192,7 (CHO), 167,4 (C-4), 133,6 (C-2, C-6), 129,3 (C-1), 117,5 (C-3, C-5).    

 Hợp chất BS6: 4-hydroxybenzoic acid 

Hợp chất BS6 là chất rắn dạng bột trắng; ESI-MS: m/z 121 [M-H2O+ H]+; 1H-

NMR (MeOD, 500 MHz), δH (ppm):  7,89 (2H, dd, J = 2,5; 6,5 Hz, H-2, H-6), 6,84 

(1H, dd, J = 2,5; 6,5 Hz, H-3, H-5); 13C-NMR (MeOD, 125 MHz), δC (ppm): 170,1 

(C, COO), 163,3 (C-4), 144,7 (C-1), 133,0 (C-2, C-6), 116,0 (C-3, C-5).  

 Hợp chất BS7: (3,4,5-trimethoxyphenyl-β-D-glucopyranoside) 

Hợp chất BS7 là chất rắn dạng bột trắng; [α]D = -17o
 (c 0,1; MeOH); ESI-MS: 

m/z 345 [M-H]−; 1H-NMR (MeOD, 500 MHz), δH (ppm): 6,51 (2H, s, H-2, H-6), 4,83 

(1H, trùng chập, H-1), 3,94 (1H, dd, J = 2,5; 12,5 Hz, Hb-6), 3,83 (6H, s, 2 x OCH3), 

3,72 (3H, s, OCH3), 3,68 (1H, dd, J = 6,5; 12,5 Hz, Ha-6), 3,49 (1H, dd, J = 6,5; 9,0 

Hz, H-2), 3,46 (1H, m, H-5), 3,45 (1H, dd, J = 8,0; 9,0 Hz, H-3), 3,60 (1H, dd, J = 

8,0; 9,5 Hz, H-4). 13C-NMR (MeOD, 125 MHz), δC (ppm): 156,0 (C-1), 154,8 (C-3, 

C-5), 134,5 (C-4), 103,2 (C-1), 96,2 (C-2, C-6), 78,4 và 78,1 (C-3, C-5), 75,0 (C-

2), 71,7 (C-4), 62,8 (C-6), 61,2 (4-OCH3), 56,6 (3-OCH3 và 5-OCH3).   
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CHƯƠNG 3: KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

3.1.  Xác định cấu trúc các hợp chất được phân lập từ loài A. chinense 

Từ các bộ phận lá và hoa của loài A. chinense thu hái tại Đà Nẵng đã phân lập 

được 18 hợp chất:  

12 hợp chất từ lá gồm 3 hợp chất C-glucoside mới là amesiflavone A (AC1), 

amesiflavone B (AC2) và amesiflavone C (AC3) và 9 hợp chất đã biết gồm 4 hợp 

chất lignan là (+)-aptosimon (AC4), (+)-isolariciresinol (AC5), (-)-cleomiscosin A 

(AC6), và (-)-cleomiscosin C (AC7); 2 hợp chất steroid là β-sitosterol (AC8) và 

daucosterol (AC9); và 3 hợp chất phenolic là 4-hydroxy-3-methoxybenzaldehyde 

(AC10), protocatechuic acid methyl ester (AC11), và protocatechuic acid (AC12). 

 

Hình 3.1. Cấu trúc các hợp chất được phân lập từ lá của loài A. chinense. 

 7 hợp chất flavonoid từ hoa gồm astragalin (AC13), kaempferide 3-O-β-D-

glucopyranoside (AC14), quercetin 3-O-β-D-glucoside (AC15), (-)-epi-catechin 



  49 

 
 

(AC16), (-)-catechin (AC17), chrysoeriol (AC18), và 1 chất mới là 

amesioflavone C (AC3) đã được phân lập từ lá. 

 

Hình 3.2. Cấu trúc các hợp chất phân lập từ hoa của loài A. chinense. 

3.1.1. Xác định cấu trúc các hợp chất phân lập từ lá của loài A. chinense 

3.1.1.1. Hợp chất AC1: amesiflavone A 

Hợp chất AC1 được xác định là hợp chất mới và đặt tên là amesiflavone A 

có cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.3. Cấu trúc của hợp chất AC1 

 
Hình 3.4. Phổ hồng ngoại của hợp chất AC1 
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Hình 3.5. Phổ UV-Vis của hợp chất AC1 

Phổ hồng ngoại của AC1 (Hình 3.4) cho những vân hấp thụ đặc trưng dao 

động hóa trị của nhóm OH (O-H) ở 3318 cm-1(tb), C-H (CH3) ở 2904 cm-1 (m),  dao 

động biến dạng của nhóm C=O (C=O) ở 1653 cm-1(m), C=C ở 1607 cm-1, C-C ở 1510 

cm-1, C-O ở 1255 cm-1, C-H ( dao động biến dạng phẳng trong vòng benzen) (1183-

1071) cm-1.  Phổ UV-Vis (Hình 3.5) thể hiện hai giá trị 212 nm và 273 nm là những 

giá trị hấp thụ cực đại trong vùng UV ứng với chuyển mức π-π* trong vòng benzen 

và giá trị 326 nm ứng với chuyển mức nπ* trong vòng benzen. 

Phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS (Hình 3.6) cho pic giả phân tử cộng proton 

tại m/z 577,1910 [M+H]+ (Tính toán lý thuyết cho công thức là [C28H33O13] +: 

577,1916) đã xác định công thức phân tử (CTPT) của hợp chất AC1 là C28H32O13.  

 

Hình 3.6. Phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS của hợp chất AC1 
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Phổ NMR (Hình 3.7) của AC1 cho các tín hiệu đặc trưng của hợp chất 

flavonoid glycoside. Các tín hiệu của khung flavone trên phổ 1H-NMR (PL1.4 đến 

PL1.6) gồm hai doublet của 4 proton vòng benzen thế para hệ A2B2 ở δH 8,00 (2H, d, 

J = 9,0 Hz, H-2 và H-6) và 7,10 (2H, d, J = 9,0 Hz, H-3 và H-5); hai tín hiệu singlet 

của 1 proton vòng A ở δH 7,06 (s, H-8) và 1 proton vòng C ở δH 6,74 (s, H-3) của 

phần aglycone.   

Phổ 13C-NMR (Hình 3.8) và DEPT (PL1.8) của phần aglycone này cho tín 

hiệu tương ứng của 15 carbon khung flavone gồm một nhóm carbonyl tại δC 184,2 

(C-4); 8 carbon sp2 không liên kết với proton, trong đó 5 carbon sp2 liên kết với oxy 

tại δC 166,3 (C-2), 164,8 (C-7), 164,6 (C-4), 160,1 (C-5), và 158,5 (C-9),  và 3 carbon 

sp2 bậc 4 tại δC 124,3 (C-1), 114,3 (C-6), và 107,0 (C-10); và 6 carbon methine sp2 

tại δC 129,5 (C-2, 6), 115,7 (C-3, 5), 104,8 (C-3), 96,3 (C-8); ngoài ra còn tín hiệu 

của một nhóm methoxy tại δH 3,90 (4-OCH3)/δC 56,1(4-OCH3). Những dữ liệu phân 

tích phổ 1H, 13C-NMR ở trên gợi ý sự có mặt của một phần apigenin có thêm một 

nhóm thế tại vòng A [114, 115]. Giá trị độ chuyển dịch hóa học của C-6 (δC 114,3) 

gợi ý nhóm thế này ở vị trí C-6 vì độ chuyển dịch hóa học thông thường trong flavone 

của 6-CH ở khoảng δC 99,0.  

Các tín hiệu của hai hợp phần đường được gán cho một đường hiếm gặp trong 

tự nhiên là boivinopyranose và đường còn lại là glucopyranose. Phần đường 

boivinopyranosyl được chỉ ra như là đường 2,6-dideoxyhexopyranosyl, là đường 

hexopyranose đã bị đề oxy tại vị trí 2 và 6 [114]. Trên phổ 1H-NMR của AC1, phần 

đường này cho các tín hiệu gồm của 1 proton anomer ở δH 5,54 (dd, J = 3,0; 12,5 Hz, 

H-1), hằng số tương tác spin-spin lớn của 3JH-1/H-2 = 12,5 Hz chứng tỏ H-1 ở vị 

trí axial và phần đường có liên kết β-; 3 proton của 3 nhóm oxymethine ở δH 4,12 (q, 

J = 6,5, H-5), 4,06 (br d, J = 3,0, H-3), và 3,39 (br d, J = 3,5, H-4); 2 proton 

geminal không tương đương của 1 nhóm methylene ở δH 3,08 (ddd, J = 3,0; 12,5; 

14,0, Hax-2) và ở δH 1,47 (dd, J = 3,0; 14,0 Hz, Heq-2);  và một nhóm methyl ở δH 

1,24 (d, J = 6,5, 3H-6); hằng số tương tác nhỏ giữa các proton H-3 và H-4 cho 

thấy chúng có liên kết equatorial và các nhóm 3-OH và 4-OH định hướng axial; 

như vậy, phần đường 2,6-dideoxyhexopyranosyl  đã được xác định và sự định hướng 

các liên kết đã gợi ý là cấu trúc của phần đường β-boivinopyranosyl [114, 115]. 
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Phổ 13C-NMR, phổ DEPT và HSQC (PL1.13) cho các tín hiệu carbon tương 

ứng của các phần trong phân tử. Phần đường β-boivinopyranosyl cho tín hiệu 

của 6 carbon ở δC 72,3 (C-5), 71,1 (C-4), 69,5 (C-3), 67,1 (C-1), 31,3 (C-2), 

và 17,5 (C-6), giá trị độ chuyển dịch hóa học ở trường cao của carbon anomer của 

C-1 cho thấy phần đường liên kết trực tiếp (C-C) với carbon của aglycone tạo liên 

kết C-glycoside hay C-β-boivinopyranosyl. Phần đường glucopyranosyl còn lại cho 

tín hiệu của 1 proton anomer/carbon anomer ở 4,96 (d, J = 7,5 Hz, H-1″′)/103,7 (C-

1″′), 4 nhóm oxymethine ở 3,64 (dd, J = 7,5; 9,5, H-2″′)/75,0 (C-2″′), 3,62 (m)/78,7 

(C-5″′), 3,55 (dd, J = 9,0; 9,5, H-3″′)/77,1 (C-3″′), 3,43 (dd, J = 9,0; 9,5, H-4″′)/71,6 

(C-4″′), và một nhóm oxymethylene ở 4,04 (dd, J = 6,5; 12,0) và 3,78 (dd, J = 2,0; 

12,0)/62,7 (C-6″′). Hằng số tương tác lớn giữa các proton H-1″′/H-2″′, H-2″′/H-3″′, 

H-3″′/H-4″′cho thấy các proton này định hướng axial, các nhóm 2″′-OH, 3″′-OH, 4″′-

OH định hướng equatorial đã cho thấy cấu trúc của đường glucopyranose và đường 

có liên kết O-β-glucopyranosyl.   

 

Hình 3.7. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC1 
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Hình 3.8. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC1 

Phổ COSY (Hình 3.9 đến Hình 3.11) cho các tương tác spin-spin giữa các 

proton qua 3 liên kết trong mỗi phần, giữa H-2′/H-3′ và H-5′/H-6′ của vòng B, giữa 

H-1/H2ax-2, H2eq-2/H-3, H-3/H-4, H-4/H-5 và H-5/H-6 của phần đường 

β-boivinopyranosyl, và giữa H-1/H-2, H-2/H-3, H-3/H-4, H-4/H-5 và 

H-5/H2-6 của phần đường β-glucopyranosyl. 

 

Hình 3.9. Phổ COSY giãn 1 của hợp chất AC1 



  54 

 
 

 

Hình 3.10. Phổ COSY giãn 2 của hợp chất AC2 

 

Hình 3.11. Phổ COSY giãn 3 của hợp chất AC1 

Các tương tác HMBC (Hình 3.12 đến Hình 3.14) giữa H-8 (δH 7,06) với C-7 

(δC 164,8)/C-9 (δC 158,5)/C-6 (δC 114,3)/C-10 (δC 107,0) và H-3 (δH 6,74) với C-4 

(184,2)/C-2 (δC 166,3)/C-1′ (δC 124,3)/C-10 (δC 107,0) đã khẳng định vị trí của hai 

proton ở C-8, C-3 và cấu trúc của vòng A và vòng C; giữa H-2′ và H-6′ (δH 8,00) với 

C-2/C-4′ (δC 164,6)/C-2′/C-6′ và giữa H-3′ và H-5′ (δH 7,10) với C-1′/C-4′/C-2′/C-

3/C-5, và giữa nhóm methoxy (δH 3,90) với C-4′ (δC 164,6) đã chứng minh cấu trúc 

của vòng B và vị trí của nhóm methoxy 4′-OCH3; giữa H-1 (5,54) với C-7 (δC 

164,8)/C-5 (δC 160,1)/C-6 (δC 114,3) và giữa H-1′′′ (δH 4,96) với C-7 (δC 164,8) đã 

chỉ ra phần đường β-boivinopyranosyl gắn vào C-6, và phần đường β-glucopyranosyl 
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gắn vào C-7 của vòng A. Phần đường β-boivinopyranosyl gắn vào C-6 còn được 

khẳng định khi so sánh độ chuyển dịch hóa học C-6 (δC 114,3) của AC1 với trường 

hợp vòng A của flavone có 2 nhóm thế, 1 nhóm thế là 7-O-glycoside và nhóm thế 

còn lại là C-glycoside ở C-6 hoặc C-8, thì giá trị độ chuyển dịch hóa học của 6-C-

glycoside ở δC 112,9 [115] và 8-C-glycoside ở δC 107,7 [116]. Ngoài ra, các tương 

tác HMBC giữa Hax-2 với C-1 và Heq-2 với C-3, giữa H-5 với C-1/C-6/C-

4/C-3, giữa H-6 với C-4/C-5 đã khẳng định thêm vị trí của nhóm 2-CH2 trong 

cấu trúc của phần đường 6-C-β-boivinopyranosyl.  

 

Hình 3.12. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất AC1 
 

 
Hình 3.13. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC1 
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Hình 3.14. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC1 

Các giả định về cấu hình của các phần đường được khẳng định chắc chắn thêm 

trên phổ NOESY (Hình 3.15 và PL1.20 đến PL1.22). Phần đường 6-C-β-

boivinopyranosyl cho tương tác NOESY giữa H-1 (δH 5,54) với H-5 (δH 4,12) mà 

không có tương tác NOESY giữa H-1 (δH 5,54)  với H-3 (δH 4,06) đã chỉ ra định 

hướng equatorial của H-3 và khẳng định thêm cấu trúc của đường phần đường 

boivinopyranose [114, 115]. Phần đường O-β-D-glucopyranosyl cho các tương tác 

NOESY giữa H-1′′′/H-3′′′/H-5′′′ đã khẳng định định hướng axial của các proton H-

1′′′/H-3′′′/H-5′′′; Tương tác NOESY giữa H-1′′′ (4,96) với H-8 (7,06) đã khẳng định 

thêm vị trí liên kết của phần đường 7-O-β-glucopyranosyl vào C-7 của aglycone.  

 

Hình 3.15. Phổ NOESY giãn của hợp chất AC1 
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Kết hợp phân tích phổ 1D, 2D -NMR của hợp chất AC1 ở trên và so sánh 

các dữ liệu phổ của hợp chất này với tài liệu [115] (Bảng 3.1) cho thấy sự tương 

đồng giữa các dữ liệu phổ của AC1 với apigenin 6-C-β-D-boivinopyranosyl-7-O-

β-D-glucopyranoside (AC1) ngoại trừ sự thêm vào của một nhóm methoxy 4′-OCH3 

trong cấu trúc của AC1. Như vậy, cấu trúc của AC1 được xác định là acacetin-6-C-

β-D-boivinopyranosyl-7-O-β-D-glucopyranoside là hợp chất mới và được đặt tên là 

amesiflavone A. 

Bảng 3.1. Phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC1 và chất tham khảo  

 

Vị trí 
C 

 
AC1 Apigenin 6-C--boivinopyranosyl-7-O--

glucopyranoside[115] 
 δC

a δH
b(độ bội, J = Hz)  δC

c δH
d(độ bội, J = Hz) 

2 166,3 - 164,1  - 
3 104,8 6,74 (s) 103,2  6,88 (s) 
4 184,2 - 182,0  - 
5 160,1 - 157,8  - 
6 114,3 - 112,9  - 
7 164,8 - 163,0  - 
8 96,3 7,06 (s) 94,7  6,96 (s) 
9 158,5 - 156,1  - 
10 107,0 - 105,0  - 
1′ 124,3 - 120,8  - 

2′, 6′ 129,5 8,00 (d, 9,0) 128,4  7,95 (d, 8,8) 
3′, 5′ 115,7 7,10 (d, 9,0) 115,9  6,94 (d, 8,8) 

4′ 164,6 - 161,0  - 
4′-

OMe 
56,1 3,90 (s) -  - 

 Boi    Boi 
1″ 67,1 5,54 (dd, 3,0; 12,5) 64,6  5,31 (dd, 2,3; 12) 
2″ 31,3 3,08 (ddd, 3,0; 

12,5; 14,0), ax 
1,47 (dd, 3,0;  

14,0), eq 

30,0  3,90 (dt, 2,7;12), ax 
1,25 (br d, 13), eq 

3″ 69,5 4,06 (m) 67,1  3,86 (d, 2,7) 
4″ 71,1 3,39 (br d, 3,5) 69,8  3,19 (d, 3,7) 
5″ 72,3 4,12 (q, 6,5) 70,0  3,89 (q, 6,3) 
6″ 17,5 1,24 (d, 6,5) 17,1  1,05 (d, 6,6) 
 Glc    Glc 

1″′ 103,7 4,96 (d, 7,5) 102,0  4,86 (d, 7,6) 
2″′ 75,0 3,64 (dd, 7,5; 9,5) 73,6  3,34 (m) 
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3″′ 77,1 3,55 (dd, 9,0; 9,5) 77,3  3,40 (m) 
4″′ 71,6 3,43 (dd,            

9,0; 9,5) 
69,2  3,20 (m) 

5″′ 78,7 3,62 (m) 75,1  3,29 (m) 
6″′ 62,7 4,04 (dd,               

6,5; 12,0) 
3,78 (dd,               
2,0; 12,0) 

60,1  3,80, (dd, 5,3; 10,9) 
3,52 (dd, 6,0; 10,9) 

a,bĐo trong CD3OD; c,dĐo trong DMSO-d6; a,c125 MHz, a,d500 MHz; Boi: 

boivinopyranosyl; Glc: glucopyranosyl. 

 

Hình 3.16. Một số tương tác COSY, HMBC và NOSEY chính của hợp chất AC1 

3.1.1.2. Hợp chất AC2: amesiflavone B 

Hợp chất AC2 được xác định là hợp chất mới và đặt tên là amesiflavone B 

có cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.17. Cấu trúc của hợp chất AC2 
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Hình 3.18. Phổ hồng ngoại của hợp chất AC2 

 

Hình 3.19. Phổ UV-Vis của hợp chất AC2 

Phổ hồng ngoại của AC2 (Hình 3.18) cho những vân hấp thụ đặc trưng dao 

động hóa trị của nhóm OH   O-H ở khoảng 3500-3000 cm-1, C-H (CH3) ở 2904 cm-1:, 

C=O  ở 1656 cm-1, C=C ở 1624 cm-1, C-O ở 1248 cm-1, C-H ở 1183 cm-1. Phổ UV-Vis 

(Hình 3.19) của hợp chất AC2 thể hiện hai giá trị ở 215 nm và 273 nm là những giá 

trị hấp thụ cực đại trong vùng UV ứng với chuyển mức π-π* trong vòng benzen và 

giá trị 328 nm ứng với chuyển mức nπ* trong vòng benzen. 
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Phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS (PL2.1) của hợp chất AC2 cho pic ion 

dương giả phân tử cộng proton tại m/z 577,1915 [M+H]+ ( theo tính toán lý thuyết 

cho công thức C28H33O13
+: 577,1916) đã xác định CTPT của hợp chất AC2 là 

C28H32O13. 

Tương tự hợp chất AC1, phổ NMR của AC2 cũng cho các tín hiệu của hợp 

chất flavone glycoside khung acacetin ngoại trừ sự khác nhau về 2 phần đường. Trên 

phổ 1H-NMR (Hình 3.20 và PL2.5 và PL2.6) của AC2  những tín hiệu của các 

proton của phần khung apigenin bị thế ở C-6 gồm hai tín hiệu douplet của 4 proton 

vòng benzene thế para tại δH 7,93 (2H, d, J = 7,5 Hz, H-2 và H-6) và 7,09 (2H, d, J 

= 7,5 Hz, H-3 và H-5) của vòng B; một proton ở δH 6,63 (1H, s, H-3) của vòng C và 

một proton ở δH 6,54 (1H, s, H-8) của vòng A; và một nhóm methoxy ở δH 3,91 (3H, 

s, 4′-OCH3).  

 

Hình 3.20. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC2 

Phổ 13C-NMR (Hình 3.21), phổ DEPT (PL2.8) và HSQC (PL2.9) của AC2 chỉ 

ra 15 carbon tương ứng của 3 vòng A, B và C của khung flavone acacetin gồm 1 

carbonyl ở 184,3 (4-CO), 8 carbon sp2 không proton, trong đó 5 carbon sp2 liên kết 

với oxy tại δC 165,9 (C-2), 164,9 (C-7), 164,4 (C-4), 161,1 (C-5), 158,9 (C-9), và 3 

carbon sp2 bậc 4 tại δC 124,7 (C-1), 110,1 (C-6), và 105,5 (C-10); 6 carbon methine 

sp2 tại δC 129,3 (C-2, 6), 115,7 (C-3, 5), 104,7 (C-3), 96,0 (C-8). Ngoài ra còn một 

carbon của nhóm methoxy tại δC 56,1(4-OCH3). Những dữ liệu phân tích phổ 1H-
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, C-NMR ở trên gợi ý sự có mặt của một phần acacetin có thêm một nhóm thế 

tại C-6 (δC 110,1) của vòng A [114]. 

 

Hình 3.21. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC2 

Bên cạnh những tín hiệu đặc trưng của các proton phần aglycone acacetin, phổ 

NMR bộc lộ những tín hiệu của hai phần đường với 2 tín hiệu proton anomer/carbon 

anomer ở δH 5,41 (1H, d, J = 9,8 Hz, H-1)/δC 70,3 (C-1) và ở δH 4,82 (1H, br s, H-

1)/δC 97,5(C-1). Hằng số tương tác spin-spin lớn của 3JH-1/H-2 = 9,8 Hz chứng tỏ 

H-1 định hướng axial và phần đường thứ nhất có liên kết liên kết β-; ngược lại, hằng 

số tương tác spin-spin nhỏ của 3JH-1/H-2 (br s) chứng tỏ H-1 ở vị trí equatorial và 

phần đường thứ hai có liên kết α-. Mặt khác, độ chuyển dịch hóa học của carbon 

anomer ở δC 70,3 (C-1) đã cho thấy carbon này liên kết trực tiếp với carbon của phần 

aglycone tạo liên kết 6-C-β-glycoside. Phần đường thứ nhất được xác định là 6-

deoxyhexopyranosyl là đường hexopyranose đã bị đề oxy tại vị trí C-6. Trên 

phổ NMR, phần đường 6-deoxyhexopyranosyl cho các tín hiệu còn lại của 4 

nhóm methine liên kết với oxy ở δH 4,45 (1H, br d, J = 9,8 Hz, H-2′′)/δC 70,8 (C-

2′′), δH 4,26 (1H, m, H-3′′)/δC 67,7 (C-3′′), δH 4,22 (1H, m, H-5′′)/δC 72,3 (C-5′′), và 

δH 3,69 (1H, br d, J = 3,5 Hz, H-4′′)/δC 73,0 (C-4′′), và một nhóm methyl ở δH 1,29 

(3H, d, J = 6,5 Hz, H-6′′)/δC 17,8 (C-6′′). Hằng số tương tác nhỏ giữa H-3′′/H-4′′ 

chứng tỏ các proton này định hướng equatorial và các nhóm hydroxy 3′′-OH và 4′′-

OH định hướng axial. Liên kết 6-C-β-glycoside và sự định hướng của các liên kết 
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trong phần đường thứ nhất gợi ý đây là đường 6-deoxygulopyranose và phần đường 

thứ nhất là 6-C-β-deoxygulopyranosyl [117]. Phần đường thứ 2, được xác định là 

phần đường rhamnopyranosyl, cho các tín hiệu còn lại của 4 nhóm oxymethine ở δH 

3,85 (1H, brs, H-2′′′)/δC 72,4 (C-2′′′), δH 3,40 (1H, dd, J = 3,0 9,5 Hz, H-3′′′)/δC 72,2 

(C-3′′′), δH 4,22 (1H, m, H-5′′′)/δC 72,3 (C-5′′′), và δH 3,14 (1H, dd, J = 3,0; 9,5 Hz, 

H-4′′′)/δC 73,0 (C-4′′′), và một nhóm methyl ở δH 0,87 (3H, d, J = 6,5 Hz, H-6′′′)/δC 

16,6 (C-6′′′). Hằng số tương tác lớn giữa H-3′′′/H-4′′′ (J = 9,5 Hz) chứng tỏ 2 proton 

này định hướng axial và các nhóm hydroxy 3′′′-OH và 4′′′-OH định hướng equatorial. 

Liên kết O-α-glycoside và sự định hướng của các liên kết trong phần đường thứ hai 

cho thấy phần đường thứ 2 là O-α-L-rhamnopyranosyl. 

Phổ COSY (Hình 3.22 đến Hình 3.24) của AC2 cho các tương tác spin-spin 

giữa các proton qua 3 liên kết trong mỗi phần giữa H-2′/H-3′ và H-5′/H-6′ của vòng 

B, giữa H-1/H2-2, H2-2/H-3, H-3/H-4, H-4/H-5 và H-5/H-6 của phần 

đường C-β-6-deoxygulopyranoside; và giữa H-1/H-2, H-2/H-3, H-3/H-4, 

H-4/H-5 và H-5/H2-6 của phần đường O-α-L-rhamnopyranosyl. 

 

Hình 3.22. Phổ COSY giãn 1 của hợp chất AC2 
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Hình 3.23. Phổ COSY giãn 2 của hợp chất AC2 
 

 

Hình 3.24. Phổ COSY giãn 3 của hợp chất AC2 

Các tương tác HMBC (Hình 3.25 đến Hình 3.27) giữa H-3 (6,63) với C-10 /C-

1′/C-2 /C-4 và giữa H-8 (6,54) với C-6/C-7/C-9/C-10 đã khẳng định vị trí của hai 

proton ở C-3, C-8 và cấu trúc của vòng C và vòng A; giữa H-2′ và H-6′ với C-2/C-

4′/C-2/C-6 và giữa H-3′ và H-5′ với C-1′/C-4′/C-3′/C-5′, và giữa nhóm methoxy (δH  

3,90) với C-4′ đã chứng minh cấu trúc của vòng B và vị trí của nhóm methoxy ở C-

4′; giữa H-1(5,41) với C-5/C-6/C-7 đã chỉ ra phần đường β-6-deoxygulopyranoside 

gắn vào C-6 của vòng A; và giữa H-1′′′(4,82) với C-2(70,8) đã chỉ ra phần đường 

O-α-L-rhamnopyranosyl gắn vào C-2 của phần đường 6-C-β-6-

deoxygulopyranosyl.  
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Hình 3.25. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất AC2 

 

Hình 3.26. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC2 

 

Hình 3.27. Phổ HMBC giãn 3 của hợp chất AC2 
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Phần đường 6-C-β-6-deoxygulopyranosyl cho tương tác NOESY giữa H-1 

(δH 5,41) với H-5 (δH 4,22), giữa H-3(δH 4,26)/H-4(δH 3,69) mà không có tương 

tác NOESY giữa H-1 với H-3/H-4 đã khẳng định thêm định hướng axial của H-

1 và H-5, định hướng equatorial của H-3/H-4 và định hướng axial của các nhóm 

3-OH, 4-OH. Kết hợp các phân tích phổ 1D và 2D-NMR ở trên và so sánh với các 

tài liệu cho phép khẳng định phần đường thứ nhất là β-6-deoxygulopyranosyl [117], 

[118]. Phần đường thứ hai α-L-rhamnopyranosyl cho các tương tác NOESY giữa H-

1′′′ (δH 4,82) /H-2′′′ (δH 3,85) và H-1′′′ với H-2′′/H-3′′ khẳng định thêm định hướng 

equatorial của H-2′′′ và sự kết nối của phần đường α-L-rhamnopyranosyl vào C-2′′ 

của β-6-deoxygulopyranosyl; giữa H-3′′′/H-5′′′ khẳng định thêm sự cùng định hướng 

axial của các proton H-3′′′/H-5′′′.  

Kết hợp các phân tích phổ 1D và 2D-NMR ở trên cho phép khẳng định phần 

đường thứ 2 là phần đường α-L-rhamnopyranosyl và gắn vào C-2′′ của phần đường 

thứ nhất. 

 

Hình 3.28. Phổ NOESY giãn của hợp chất AC2 

Phân tích các dữ liệu phổ của hợp chất AC2 cho thấy đây cũng là một hợp chất 

flavone C-glycoside với aglycone là acacetin. Hai phần đường kết nối với nhau và 

gắn vào aglycone ở C-6 của vòng A bằng liên kết C-C. Phần đường kết nối trực tiếp 

C-C với acacetin là đường β-6-deoxygulopyranose là đường hiếm gặp trong tự nhiên 

và phần đường thứ 2 là đường α-L-rhamnopyranose, đường này gắn vào C-2′′ của 
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đường thứ nhất. Như vậy hợp chất AC2 được xác định là acacetin-6-C-(2′′-α-L-

rhamnopyranosyl)-β-6-deoxygulopyranoside là hợp chất mới được đặt tên là 

amesiflavone B. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC2 được đưa ở Bảng 3.2. 

Bảng 3.2. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC2 

Vị trí  
C 

  AC2    
  δC

a δH
b(độ bội, J = Hz)  HMBCc (H→C) NOESY (H→C) 

2  165,9 -  3, 2′,6′  
3  104,7 6,63 (s)    
4  184,3 -  3  
5  161,1 -  1  
6  110,1 -  8   
7  164,9 -  8,  1″′  
8  96,0 6,54 (s)   1″′  
9  158,9 -  8  
10  105,5 -  8  
1′  124,7 -  3, 3′, 5′   

2′, 6′  129,3 7,93 (d, 7,5)  2′, 6′ 2′, 6′ 
3′, 5′  115,7 7,09 (d, 7,5)  3′,5′ 

 
3′, 5′ 

4′  164,4 -  2′, 6′, 3′, 5′, 4′-OMe  
4′-OMe  56,1 3,91 (s)    

  Gul     
1″  70,3 5,41 (d, 9,8)   5 
2″  70,8 4,45 (br d, 9,8)  1, 1″, 4″ 3 
3″  67,7 4,26 (m)  4″ 4, 2″ 
4″  73,0 3,69 (br d, 3,5)   3, 6″ 
5″  72,3 4,22 (m)  3″ 1″, 6″ 
6″  17,8 1,29 (d, 6,5)  5″ 5″ 
  Rha     

1″′  97,5 4,82 (br s)   2,3″,2″ 
2″′  72,4 3,85 (br s)  1″′ 1, 3 

 
3″′  72,2 3,40 (dd,             

3,0; 9,5) 
 1″′, 4″′ 5″′, 4″′ 

 
4″′  73,3 3,14 (dd,             

9,0; 9,5) 
 2″′, 3″′  6″′ 

5″′  69,8 2,41 (m)  1″′, 4″′ 5″′ 
6″′  16,6 0,87 (d, 6,5)  4″′ 4″′, 5″′ 

a,bĐo trong CD3OD; c,dĐo trong DMSO-d6 ; a125 MHz, b500 MHz; c90 MHz, d360 

MHz; Gul: 6-deoxygulopyranosyl; Rha: rhamnopyranosyl. 
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Hình 3.29. Một số tương tác COSY, HMBC và NOSEY chính của hợp chất AC2 và 

phần đường 6-C-β-6-deoxygulopyranosyl 

3.1.1.3. Hợp chất AC3: amesiflavone C 

Hợp chất AC3 được xác định là hợp chất mới và đặt tên là amesiflavone C 

có cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.30. Cấu trúc của hợp chất AC3 

Tương tự như hợp chất AC1, phổ hồng ngoại của AC3 (Hình 3.31) cho những 

vân hấp thụ đặc trưng  dao động hóa trị (O-H) ở 3306 (cm-1), C-H (CH3) ở 2940 (cm-

1), C=O ở 1731 (cm-1), C=C ở 1605 (cm-1), C-O ở 1261 (cm-1); Dao động biến dạng 

(C-H) ở 1056 (cm-1) nhóm C-H trong vòng benzen. Phổ UV-Vis (Hình 3.32) thể hiện 

ba giá trị hấp thụ 330 nm, 272 nm, và 215 nm. Tương tự hợp chất AC1, phổ UV-Vis 

(Hình 3.32) của hợp chất AC1 hai giá trị 215 nm và 272 nm là những giá trị hấp thụ 

cực đại trong vùng UV ứng với chuyển mức π-π* trong vòng benzen và giá trị 330 

nm ứng với chuyển mức nπ* trong vòng benzen. 



  68 

 
 

 

Hình 3.31. Phổ hồng ngoại của hợp chất AC3 
 

 
Hình 3.32. Phổ UV-Vis của hợp chất AC3 

Phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS (Hình 3.33) của hợp chất AC3 cho pic ion 

dương giả phân tử cộng proton tại m/z 575,1761 [M+H]+, theo tính toán lý thuyết ứng 

với công thức phân tử là C28H31O13
+: 575,1759 đã xác định CTPT của AC3 là 

C28H30O13. 
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Hình 3.33. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AC3 

Tương tự như hợp chất AC1 và AC2, phổ 1H-NMR (Hình 3.34 và PL3.5 đến 

PL3.7), 13C-NMR của hợp chất AC3 cũng cho tín hiệu của hợp chất flavone glycoside 

với các tín hiệu proton của phần aglycone là acacetin đã bị thế ở C-6 gồm tín hiệu 

của 4 proton của một vòng benzene thế para (vòng B) tại δH 8,02 (2H, d, J = 9,0 Hz, 

H-2 và H-6) và 7,12 (2H, d, J = 9,0 Hz, H-3 và H-5)  của vòng B; 1 proton của 

vòng C ở δH 6,80 (1H, s, H-3); 1 proton của vòng A ở δH 6,56 (1H, brs, H-8); và 3 

proton của nhóm methoxy ở δH 3,87 (3H, s). Phổ 13C-NMR (Hình 3.36), DEPT 

(PL3.10) và HSQC (PL3.15) của AC3 chỉ ra 15 carbon tương ứng của 3 vòng A, B 

và C của khung flavone gồm 1 carbonyl ở 181,6 (4-CO), 8 carbon sp2 bậc 4, trong đó 

5 carbon sp2 liên kết với oxy tại δC 163,0 (C-2), 162,2 (C-4), 161,5 (C-5), 161,8 (C-

7), và 156,5 (C-9), và 3 carbon sp2 bậc 4 tại δC 122,6 (C-1), 107,4 (C-6), và 103,3 

(C-10); 6 carbon methine sp2 tại δC 128,0 (C-2, 6), 114,4 (C-3, 5), 103,3 (C-3), 93,3 

(C-8); và một carbon của nhóm methoxy tại δC 55,3 (4-OCH3). Khác với 2 hợp chất 

AC1 và AC2, các tín hiệu 1H, 13C-NMR của hợp chất AC3 là bất thường khi đo ở 

nhiệt độ thường (Hình 3.35). Một số tín hiệu không tách vạch mà cho tín hiệu singlet 

tù như tín hiệu của H-1 khi đo ở nhiệt độ thường (30oC) cho một tín hiệu singlet tù 

ở 4,86 nhưng khi đo ở 60oC lại cho doublet J =  3JH-1/H-2 = 10,0 Hz (Hình 3.34). Hiện 

tượng này liên quan đến sự hạn chế quay xung quanh trục C (sp3)–C (sp2) của liên 

kết C-glucosyl tại C-6 bởi 2 nhóm 5-OH và 7-OH của flavone [119]. Điều này cũng 

đã cho thấy phần đường được gắn vào C-6 mà không vào C-8 ở vòng A của flavone. 
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Hình 3.34. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC3 đo ở 60oC 
 

 
Hình 3.35. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC3 đo ở nhiệt độ thường 
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Hình 3.36. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC3 

Bên cạnh những tín hiệu đặc trưng của các proton phần aglycone, phổ NMR 

bộc lộ những tín hiệu của hai phần đường với 2 tín hiệu proton anomer/carbon anomer 

ở δH 4,88 (1H, d, J = 10,0 Hz, H-1)/δC 73,0 và ở δH 4,69 (1H, s, H-1)/δC 99,0. 

Hằng số tương tác spin-spin lớn của 3JH-1/H-2 = 10,0 Hz chứng tỏ H-1 định hướng 

axial và phần đường thứ nhất có liên kết liên kết β-, ngược lại, hằng số tương tác spin-

spin nhỏ của 3JH-1/H-2 (s) chứng tỏ H-1 ở vị trí equatorial và phần đường thứ hai 

có liên kết α- mặt khác độ chuyển dịch hóa học của carbon anomer ở δC 73,0 của phần 

đường thứ nhất đã gợi ý carbon này liên kết trực tiếp với carbon của phần aglycone. 

Phần đường thứ nhất được xác định là β-6-deoxy-ribo-hexos-3-ulopyranosyl là đường 

hexopyranose đã bị đề oxy tại vị trí C-6 và ketone hóa tại C-3. Trên phổ NMR của 

AC3, phần đường β-6-deoxy-ribo-hexos-3-ulopyranosyl cho các tín hiệu còn lại của 

một nhóm ketone tại 205,7 (C-3′′); 3 nhóm methine liên kết với oxy ở δH 5,29 (1H, 

brs, H-2′′)/δC 75,4 (C-2′′), δH 3,92 (1H, m, H-4′′)/δC 77,2 (C-4′′), δH 3,42 (1H, m, H-

5′′)/δC 77,8 (C-5′′), và một nhóm methyl ở δH 1,29 (3H, d, 6,5 Hz, H-6′′)/δC 17,8 (C-

6′′); sự có mặt của một nhóm ketone ở vị trí C-3′′, sự đề oxy hóa ở C-6′′ trong phần 

đường thứ nhất gợi ý đây là đường β-6-deoxy-ribo-hexos-3-ulopyranose [120]. Phần 

đường thứ 2, được xác định là phần đường L-rhamnopyranosyl, cho các tín hiệu còn 

lại của 4 nhóm methine liên kết với oxy ở δH 3,74 (1H, br s, H-2′′′)/δC 69,9 (C-2′′′), 
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δH 3,09 (1H, m, H-3′′′)/δC 70,2 (C-3′′′), δH 3,01 (1H, dd, J = 9,0, 9,5 Hz, H-4′′′)/δC 

71,1 (C-4′′′), và δH 2,45 (1H, m, H-5′′′)/δC 68,5 (C-5′′′), và một nhóm methyl ở δH 

0,74 (3H, br s, H-6′′′)/δC 17,1 (C-6′′′); hằng số tương tác lớn giữa H-4′′′/H-3′′′/ và H-

4′′′/H-5′′′ (J = 9,0 và 9,0 Hz) chứng tỏ 3 proton này định hướng axial và các nhóm 

hydroxy 3′′′-OH và 4′′′-OH  và 6′′′-CH3 định hướng equatorial. Sự định hướng của 

các liên kết trong phần đường thứ hai gợi ý đây là đường α-L-rhamnopyranose. 

Phổ COSY (Hình 3.37 và Hình 3.38) của AC3 cho các tương tác spin-spin 

giữa các proton qua 3 liên kết trong mỗi phần giữa H-2′/H-3′ và H-5′/H-6′ của vòng 

B, giữa H-1/H2-2, H-4/H-5 và H-5/H-6 của phần đường β-6-deoxy-ribo-

hexos-3-ulopyranosyl; và giữa H-1/H-2, H-2/H-3, H-3/H-4, H-4/H-5 

và H-5/H2-6 của phần đường α-L-rhamnopyranosyl. 

 

Hình 3.37. Phổ COSY của hợp chất AC3 

 

Hình 3.38. Phổ COSY giãn của hợp chất AC3 
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Hình 3.39. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất AC3 
 
 

 

Hình 3.40. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC3 
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Hình 3.41. Phổ HMBC giãn 3 của hợp chất AC3 

Các tương tác HMBC (Hình 3.39 đến Hình 3.41) giữa H-3 (δH 6,80) với C-10 

/C-1′/C-2 /C-4 và giữa H-8 (δH 6,56) với C-6/C-7/C-9/C-10 đã khẳng định vị trí của 

hai proton ở C-3, C-8 và cấu trúc của vòng C và vòng A; giữa H-2′ và H-6′ với C-

2/C-4′/C-2′/C-6′ và giữa H-3′ và H-5′ với C-1′/C-4′/C-3′/C-5′, và giữa nhóm methoxy 

(δH 3,87) với C-4′ đã chứng minh cấu trúc của vòng B và vị trí của nhóm methoxy ở 

C-4′; giữa H-1 (4,88) với C-5/C-6/C-7 đã chỉ ra phần đường β-6-deoxy-ribo-hexos-

3-ulopyranosyl gắn vào C-6 của vòng A; thêm vào đó, các tương tác HMBC giữa H-

1 với C-5/C-3 (205,7) đã cho thấy nhóm keton thuộc phần đường này. Ngoài ra  

tương tác giữa H-1′′′ (δH 4,69) với C-2 (δC 75,4) đã chỉ ra phần đường α-L-

rhamnopyranosyl gắn vào C-2  của phần đường β-6-deoxy-ribo-hexos-3-

ulopyranosyl.  

Cấu hình của các phần đường được khẳng định chắc chắn thêm trên phổ 

NOESY (Hình 3.43 và PL3.22 đến PL3.24). Các tương tác NOESY giữa H-2/H-4 

mà không có tương tác NOESY giữa H-1 với H-2/H-4 đã chỉ ra các proton H-

2/H-4 ở trên cùng mặt phẳng khác phía với các proton H-1/H-5 của mặt phẳng 

đường pyranose và các proton này định hướng axial như được trình bày trong hình 

(Hình 3.43). Kết hợp các phân tích phổ 1D và 2D-NMR ở trên cho phép khẳng định 

phần đường thứ nhất là β-6-deoxy-ribo-hexos-3-ulopyranosyl. Phần đường α-L-

rhamnopyranosyl cho các tương tác NOESY giữa H-1′′′/H-2′′′/H-2′′ cho thấy định 
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hướng equatorial của H-2′′′ và phần đường α-L-rhamnopyranosyl vào C-2′′ của phần 

đường β-6-deoxy-ribo-hexos-3-ulopyranosyl; giữa H-3′′′/H-5′′′/H-6′′′ cho thấy sự 

dịnh hướng axial của các proton H-3′′′/H-5′′′. Kết hợp các phân tích phổ 1D và 2D-

NMR ở trên cho phép khẳng định phần đường thứ 2 là phần đường α-L-

rhamnopyranosyl và gắn vào C-2′′ của phần đường thứ nhất. 

 

Hình 3.42. Phổ NOESY giãn 1 của hợp chất AC3 

 

Hình 3.43. Phổ NOESY giãn 2của hợp chất AC3 

Phân tích các dữ liệu phổ phổ 1H, 13C-NMR của hợp chất AC3 được trình bày 

trong Bảng 3.3 gần như trùng khớp với hợp chất cassiaoccidentalin A [120] ngoại trừ 

trong phân tử của AC3 có mặt thêm nhóm methoxy ở C-4′. Như vậy AC3 được xác 

định là acacetin-6-C-(2′′-α-L-rhamnopyranose)-β-6-deoxy-ribo-hexos-3-

ulopyranosyl là hợp chất mới được đặt tên là amesiflavone C. Các số liệu phổ 1H, 
13C-NMR của AC3 và hợp chất đối chứng cassiaoccidentalin A được trình bày trong 

Bảng 3.3. 
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Bảng 3.3. Dữ liệu phổ 1H-, 13C-NMR đo trong DMSO-d6 của AC3 và 
cassiaoccidentalin A 

Vị trí 
C 

 AC3    Cassiaoccidentalin A[120] 
 δC

a δH
b (độ bội, J = Hz)    δC

c δH
d (độ bội, J = Hz) 

2 163,0 -   163,9 - 
3 103,3 6,80 (s)   103,3 6,74 (s) 
4 181,6 -   182,4 - 
5 161,5 -   161,1 - 
6 107,4 -   107,8 - 
7 161,8 -   162,3 - 
8 93,3 6,56 (br s)   93,5 6,53 (s) 
9 156,5 -   156,9 - 
10 103,3 -   103,1 - 
1′ 122,6 -   121,4 - 

2′, 6′ 128,0 8,02 (d, 9,0)   128,8 7,88 (d, 9,0) 
3′, 5′ 114,4 7,12 (d, 9,0)   116,3 6,92 (d, 9,0) 

4′ 162,2 -   161,3 - 
4′-OMe 55,3 3,87 (s)   - - 

 Rib      
1″ 73,0 4,88 d, 10,0)   73,6 4,84 (d, 10,0) 
2″ 75,4 5,29 (br s)   75,8 5,27 (d, 10,0) 
3″ 205,7 -   206,2 - 
4″ 77,2 3,92 (m)   78,2 3,88 (d, 10,0) 
5″ 77,8 3,42 (m)   78,4 3,37 (m) 
6″ 18,7 1,33 (d, 6,0)   19,2 1,29 (d, 5,5) 
 Rha      

1″′ 99,0 4,69 (s)   99,5 4,64 (br s) 
2″′ 69,9 3,74 (br s)   70,4 3,69 (m) 
3″′ 70,2 3,09 (m)   70,3 3,02 (m) 
4″′ 71,1 3,01 (giống t, 9,0)   71,4 2,95 (d, 9,5) 
5″′ 68,5 2,45 (m)   69,1 2,34-2,41 (m) 
6″′ 17,1 0,74 (br s)   17,6 0,78 (m) 

a,bĐo ở 60oC ; c,dĐo ở 40oC;  a,c125 MHz, b,d500 MHz; Rha: rhamnopyranosyl; Rib: 

6-Deoxy-ribo-hexos-3-ulose.   

 

Hình 3.44. Một số tương tác COSY, HMBC và NOSEY chính của hợp chất AC3 và 

phần đường 6-C-β-6-deoxy-ribo-hexos-3-ulopyranosyl 



  77 

 
 

3.1.1.4. Hợp chất AC4: (+)-aptosimon  

Hợp chất AC4 được xác định là (+)-aptosimon có cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.45. Cấu trúc của hợp chất AC4 

Phổ hồng ngoại FTIR của AC4 (PL4.2) cho các dải hấp thụ tại C-H (cm-1) = 

3073 cm-1(tb, =CH), 2899 (m, C-H (CH2), 1764 cm-1 (m, C = O) và 1167 cm-1 (m, C-

O) dự đoán được trong phân tử AC4 có vòng benzen và vòng lacton. Phổ UV-Vis 

(PL4.3) cho các đỉnh hấp thụ tại λmax (MeOH) nm: 286,4 và 205,6 đặc trưng cho hấp 

thụ cực đại của nhóm cacbonyl (n – π*) và vòng benzene (π – π*).  

Phổ 1H-NMR (PL4.4 đến PL4.6) của AC4 cho các tín hiệu gồm: 2 hệ proton 

thơm ABX, hệ thứ nhất tại δH 6,86 (1H, br s, H-2), 6,84 (1H, br d, J = 8,0 Hz, H-

6), 6,77 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-5) và hệ thứ hai tại 6,81 (1H, br s, H-2),  6,80 (1H, 

br d, J = 6,5 Hz, H-6), 6,76 (1H, d, J = 6,5 Hz, H-5); bốn proton của 2 nhóm 

dioxymethylene tại δH 5,97 và 5,95 (mỗi nhóm 2H, s); một phần bicyclooctane với 

sáu proton gồm: hai proton của hai nhóm oxymethine tại δH 5,30 và 5,28 (mỗi nhóm 

1H, d, J = 4,0 Hz, H-6, H-2), hai proton của nhóm oxymethylene tại δH 4,32 (1H, dd, 

J = 7,0; 9,5 Hz, Hα-8) và 4,00 (1H, dd, J= 5,0; 9,5 Hz, Hβ-8) và hai proton methine 

tại δH 3,41 (1H, dd, J= 3,5; 9,0 Hz, H-5) và 3,20 (1H, m, H-1). Giá trị hằng số tương 

tác nhỏ giữa H-1 và H-2 (J = 4,0 Hz) và H-5 và H-6 (J = 3,5 Hz) của H-2 và H-6 cho 

phép xác định cấu hình cis- giữa H-1/H-2 và H-5/H-6. 

Phổ 13C-NMR (PL4.7) và phổ DEPT (PL4.8) đã chỉ ra các tín hiệu của 20 carbon 

gồm 12 carbon của 2 vòng thơm tại δC 148,4 (C-3), 148,1 (C-3), 148,0 (C-4), 147,3 

(C-4), 134,4 (C-1), 133,1 (C-1), 119,0 (C-6), 118,8 (C-6), 108,3 (C-2), 108,5 (C-

2), 106,0 (C-5), và 105,7 (C-5); 6 carbon của vòng bicyclooctane gồm: một carbonyl 

ở δC 176,6 (C-4), nhóm oxymethine ở δC 83,4 (C-6 ) và 84,3 (C-2), nhóm oxymethylene 

ở δC 72,7 (C-8), hai methine ở δC 49,9 (C-1) và 53,3 (C-5); và hai dioxymethylene tại δC 

101,2 (OCH2O) và 101,4 (OCH2O).    
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Các tương tác COSY (PL4.9) giữa H-5 (H 6,77)/H-6 (H 6,84) và H-5 (H 

6,76)/H-6 (H 6,80) và cho thấy sự hiện diện của 2 vòng thơm; giữa H-5 (H 3,42) 

với H-6 (H 5,30); và giữa H-1 (H 3,20) với H-2 (H 5,28)/H-5 (H 3,42)/H2-8 (H 

4,32 và 4,00) cùng với các tương tác trực tiếp trên phổ HSQC (PL4.10) của các proton 

cho phép qui kết các giá trị của C-1, C-2, C-8, C-5 và C-6 của vòng bicyclooctane 

khung lignan dạng 4-oxofurofurane.  

 

Hình 3.46. Phổ COSY giãn của hợp chất AC4 

Các tương tác HMBC (Hình 3.47 đến Hình 3.50) giữa H-6 (δH 5,30) với C-4 

(C 176,6)/C-1 (C 133,1)/C-6 (C 119,0)/C-2 (C 108,5)/C-5 (C 53,3)/C-1 (C 

49,9); giữa H-2 (δH 5,28) với C-4 (C 176,6)/C-6 (C 118,8)/C-2 (C 108,3)/C-8 (C 

72,7)/C-5 (C 53,3)/C-1 (C 49,9); giữa H2-8 (δH 4,32 và 4,00) với C-2 (C 84,3)/C-5 

(C 53,3)/C-1 (C 49,9); giữa H-5 (δH 3,42) với C-4 (C 176,6)/C-1 (C 134,4)/C-2 

(C 84,3)/C-8 (C 72,7)/C-1 (C 49,9); giữa H-1 (δH 3,20) với C-4 (C 176,6)/C-1(C 

133,1)/C-2 (C 84,3) đã khẳng định vòng bicyclooctane dạng 4-oxofurofurane có hai 

vòng benzyl gắn kết ở C-2 và C-6; giữa những proton methylene ở δH 5,95 (OCH2O) 

với C-3 (C 148,1)/C-4 (C 147,3) và ở δH 5,97 (OCH2O) với C-3 (C 148,4)/C-4 
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(C 148,0) khẳng định vị trí gắn kết của các nhóm methylenedioxide vào 2 vòng 

benzene tương ứng.  

 

Hình 3.47. Phổ HMBC của hợp chất AC4 

 

Hình 3.48. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất AC4 

 

Hình 3.49. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC4 
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Hình 3.50. Phổ HMBC giãn 4 của hợp chất AC4 

Các tương tác NOESY (PL4.15 đến PL4.17) giữa H-2 (δH 5,28) với H-5 (δH 

6,76)/Hβ-8 (δH 4,00) khẳng định H-2 ở cùng phía trên mặt phẳng vòng bicyclooctane 

và cho thấy vòng benzene C6
H6 gắn vào vị trí C-2 của vòng bicyclooctane.  

Phổ khối ESI-MS (PL4.1) của AC4 cho píc ion dương giả phân tử cộng proton 

[M+H]+ tại m/z = 369 cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác 

định CTPT của hợp chất AC4 là C20H16O7. 

Từ các phân tích phổ trên và so sánh các dữ liệu phổ NMR (Bảng 3.4), phổ 

ESI-MS và năng suất quay cực của hợp chất AC4 là [α]D + 65o (c 0,1, MeOH)  với 

tài liệu [121], xác định cấu trúc của hợp chất AC4 là (+)-aptosimon. 

(+)-Aptosimon lần đầu tiên đã được tách ra từ Aaptosimum spinescens 

(Thunbg.)  [122] và tổng hợp toàn phần bởi Yamaauchi et. al  [121].  

Bảng 3.4. Số liệu 1H-, 13C-NMR đo trong CDCl3 của hợp chất AC4 và chất tham 
khảo 

Vị trí 
C 

AC4 (+)-Aptosimon[121] 

δH
a(độ bội, J = Hz) δC

b δH
c(độ bội, J = Hz) δC

d 
1 3,20 (m) 49,9 3,20 (m) 49,9 
2 5,28 (d, 4,0) 84,3 5,28 (d, 3,9) 84,3 
3 - - - - 
4 - 176,6 - 176,6 
5 3,42 (dd, 3,5; 9,0) 53,3 3,42 (dd, 3,4; 9,0) 53,2 
6 5,30 (d, 3,5) 83,4 5,30 (d, 3,4) 83,3 
7 - - - - 

8α 4,32 (dd, 7,0; 9,5) 72,7 4,32 (dd, 6,8; 9,6) 72,6 



  81 

 
 

8β 4,00 (dd, 5,0; 9,5) 72,7 4,00 (dd, 4,9; 9,6) 72,6 
1 - 133,1 - 133,0 
2 6,81 (br s) 108,3 

6,80-6,86 (2H, s, ArH) 
6,75-6,79 (4H, m, ArH) 

108,3 
3 - 148,1 148,0 
4 - 147,3 147,2 
5 6,76 (d, 6,5) 105,7 105,7 
6 6,80 (br d, 6,5) 118,8 118,7 

OCH2
O 5,95 (s) 101,1 5,95 (s) 101,2 

1 - 134,4 

6,80-6,86 (2H, s, ArH) 
6,75-6,79 (4H, m, ArH) 

134,3 
2 6,86 (br s) 108,5 108,5 
3 - 148,4 148,3 
4 - 148,0 148,0 
5 6,77 (d, 8,0) 106,0 105,9 
6 6,84 (br d, 8,0) 119,0 119,0 

OCH2O 5,97 (s) 101,4  5,97 (s) 101,4  

a500 MHz, b125 MHz; c400 MHz, d100 MHz 

 

Hình 3.51. Một số tương tác chính COSY, HMBC và NOESY của hợp chất AC4 

3.1.1.5. Hợp chất AC5: (+)-isolariciresinol 

Hợp chất AC5 được xác định là (+)-isolariciresinol có cấu trúc như sau: 

  

Hình 3.52. Cấu trúc của hợp chất AC5 

Phổ UV-Vis (PL5.2) cho các dải hấp thụ tại λmax (MeOH) nm: 286,4 và 211,6  

đặc trưng cho hấp thụ cực đại của nhóm cacbonyl (n – π*) và vòng benzene (π – π*). 
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Hình 3.53. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC5 

Phổ 1H-NMR (Hình 3.53, PL5.4 và PL5.5) của AC5 cho những tín hiệu của 

một lignan aryltetralin [123] gồm: 3 proton của vòng thơm thứ nhất có 3 nhóm thế 

(1,3,4-) hệ ABX ở δH 6,76 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-5), 6,70 (1H, br d, J = 1,5 Hz, H-2), 

6,63 (1H, dd, J = 1,5; 8,0 Hz, H-6); hai proton singlet của vòng thơm thứ hai có 4 

nhóm thế (1,3,4,6-) hệ AABB, ở δH 6,68 (1H, s, H-2) và  6,21 (1H, s, H-5); ba 

proton methine ở δH 3,82 (1H, d, J = 10,0 Hz, H-7), 2,02 (1H, m, H-8), và 1,80 (1H, 

ddt, J = 3,5; 4,5; 10,0 Hz, H-8); 6 proton methyl của 2 nhóm methoxy  ở δH 3,83 (3H, 

s, 3-OMe) và 3,80 (3H, s, 3-OMe); 2 nhóm proton oxymethylene ở δH (3,65-3,72) 

(3H, trùng chập, H2-9 và Ha-9) và 3,43 (1H, dd, J = 4,5; 11,5 Hz, Hb-9); một nhóm 

methylene ở δH 2,79 (2H, d, J= 7,5 Hz, H-7). Hằng số tương tác lớn của H-7 (d, J = 

10,0 Hz) chứng tỏ H-7 định hướng axial và vòng thơm thứ 2 là 7-aryl định hướng 

equatorial hay ta có 7β-aryl. 

Phổ 13C-NMR (Hình 3.54) và DEPT (PL5.7) của hợp chất AC5 đã chỉ ra  

những tín hiệu tương ứng của 20 carbon gồm: 12 carbon thơm của 2 vòng thơm (7 

carbon sp2 bậc 4 và 5 carbon methine sp2) ở δC 149,0 (C-3), 147,2 (C-3'), 146,0 (C-

4), 145,3 (C-4), 138,6 (C-1), 134,2 (C-6'), 129,0 (C-1), 123,2 (C-6), 117,4 (C-5), 

116,0 (C-5), 113,8 (C-2) và 112,4 (C-2); 2 nhóm oxymethylene tại δC 66,0 (C-9), 

62,3 (C-9); 2 carbon methoxy tại δC 56,4 (3-OCH3) và 56,4 (3-OCH3); 3 nhóm 

methine tại δC 48,0 (C-7/8), 40,1 (C-8); 1 nhóm methylene tại δC 33,6 (C-7).  
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Hình 3.54. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC5 

Các tương tác COSY (PL5.9 đến PL5.11) giữa H-5 (H 6,76)/H6 (H 6,63); H-

8 (H 2,02) với H-7 (H 2,79) /H-9 (H 3,65-3,72) /H-8 (H 1,80) và giữa H-8 (H 

1,80) với H-7 (H 3,82)/H-9 (H 3,42)/H-8 (H 2,02) kết hợp với phổ HSQC đã cho 

phép qui kết các carbon tại các vị trí C-7, C-8, C-9, C-7, C-8 và C-9 của khung của 

aryltetraline.  

Các tương tác HMBC của AC5 (PL5.12 đến PL5.16) giữa H-7 (H 3,82)/ C-1 

(C 138,6)/C-6 (C 134,2)/C-6 (C 123,2)/C-2 (C 113,8)/C-8 (C 48,0)/ C-8 (C 

40,1); và giữa H-7 (H 2,79)/C-6 (C 134,2)/C-1 (C 129,0)/C-2 (C 112,4)/C-9 (C 

66,0)/C-8 (C 48,0)/C-8 (C 40,1) đã chỉ ra vị trí gắn giữa vòng no (C-7) với vòng 

thơm (C-1) và các nhóm -CH2OH gắn tại C-8 và C-8. Đặc biệt, các tương tác HMBC 

giữa những proton của các nhóm methoxy với C-3 và C-3 đã khẳng định vị trí các 

nhóm methoxy ở C-3 và C-3. 

Phổ NOESY (PL5.17 đến PL5.20) cho các tương tác giữa H-7 (H 3,82)/H-8 

(H 2,02), giữa H-8 (H 1,80) với H-2 (H 6,70)/H-9 (H 3,65-3,72) đã khẳng định H-

7 và H-8 ở cùng mặt phẳng dưới (α-); H-8 và H-9 ở cùng mặt trên (β-) và cấu hình 

hai nhóm 8α-hydroxylmethylene và 8β-hydroxylmethylene, kết quả này thống nhất 

với hằng số tương tác lớn giữa H2-7(2H, br d, J = 7,5 Hz) với H-8; Ngoài ra tương 

tác NOESY giữa các nhóm OMe với H-2 và H-2 cho thấy vị trí liên kết của các nhóm 

methoxy 3-OMe và 3-OMe.  



  84 

 
 

Phổ khối ESI-MS (PL5.1) của AC5 cho píc ion dương giả phân tử cộng proton 

[2M+H]+ tại m/z 721 cùng với các dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác 

định công thức phân tử của AC5 là C20H24O6 (M = 360).  

Kết quả phân tích phổ 1D, 2D-NMR và năng suất quay cực [α]D
25: + 25o (c 

0,1; MeOH) cho thấy sự tương đồng giữa các dữ liệu phổ của hợp chất AC5 với tài 

liệu [123] khẳng định cấu trúc của hợp chất AC5 là (+)-isolariciresinol. Các số liệu 

phổ 1H-, 13C- NMR của hợp chất AC5 và (+)-isolariciresinol được trình bày trong 

Bảng 3.5.  

Bảng 3.5. Số liệu 1H-, 13C-NMR đo trong MeOD của hợp chất AC5 và chất tham khảo 

Vị trí 
C 

(+)-Isolariciresinol [123] AC5 
δc

a δH(độ bội, J = Hz)b δc
c δH(độ bội, J = Hz)d 

1 135,9 - 138,6 - 
2 115,2 6,66 (d, 1,8) 113,8 6,70 ( br d, 1,5) 
3 148,2 - 149,0 - 
4 145,8 - 146,0 - 
5 115,4 6,73 (d, 8,0) 116,0 6,76 (dd, 8,0). 
6 124,0 6,60 (d, 1,8; 8,0) 123,2 6,63 (dd, 1,5; 8,0) 
7 46,5 3,79 (d, 10,7) 48,0 

48,0 
3,82 (d, 10,0) 

8 44,7 1,75 (tt, 3,9; 10,0) 1,80 (ddt, 3,5; 4,5; 10,0) 

9 63,4 
3,38 (dd, 3,9;11,0) 

3,65 (4,5; 11,0) 
62,3 

3,42 (dd, 4,5; 11,5, Hb-9) 
3,65-3,72 (trùng chập,  Ha-9) 

1 128,4 - 129,0 - 
2 112,3 6,64 (s) 112,4 6,68 (s) 
3 147,8 - 147,2 - 
4 145,5 - 145,3 - 
5 117,0 6,17 (s) 117,4 6,21 (s) 
6 133,0 - 134,2 - 
7 33,1 2,77 (d, 7,7) 33,6 2,79 (br d, 7,5) 
8 35,5 1,99 (m) 40,1 2,02 (m) 
9 65,8 3,66 (m) 66,0 3,65-3,72 (trùng chập H2-9) 

3-OMe 56,3 3,76 (s) 56,4 3,80 (3H, s, 3-OCH3) 
3'-OMe 56,3 3,79 (s) 56,4 3,83 (3H, s, 3'-OCH3) 

a100 MHz, b400 MHz, c125 MHz, d500 MHz 

 
Hình 3.55. Một số tương tác chính COSY, HMBC và NOESY của hợp chất AC5 
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3.1.1.6. Hợp chất AC6: (-)-cleomiscosin A 

Hợp chất AC6 được xác định là (-)-cleomiscosin A có cấu trúc như sau:  

 
Hình 3.56. Cấu trúc của hợp chất AC6 

Phổ 1H-NMR (Hình 3.57, PL6.3 và PL6.4) cho những tín hiệu đặc trưng của 

một coumarinolignan gồm một phần coumarin tạo liên kết lignan với phần 

phenylpropanoid. Phần coumarin cho các tín hiệu của hai proton olefin tại δH 7,96 

(1H, d, J = 9,5 Hz, H-4) và 6,34 (1H, d, J = 9,5 Hz, H-3), 1 proton methine vòng thơm 

5 nhóm thế tại δH 6,91(1H, s, H-5). Bên cạnh đó là các tín hiệu của  phần 

phenylpropanoid gồm 1 vòng phenyl 3 nhóm thế (1,3,4-) hệ ABX tại δH 7,02 (1H, d, 

J = 2,0 Hz, H-2), 6,88 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz, H-6) và 6,82 (1H, d, J= 8,0 Hz, H-

5); 2 nhóm methoxy gắn vào vòng thơm tại δH 3,79 (3H, s, 6-OMe) và 3,78 (3H, s, 

3-OMe); và một phần propanoid gồm 2 proton của 2 nhóm oxymethine tại δH 4,99 

(1H, d, J = 8,0 Hz, H-7) và 4,32 (1H, m, H-8), một oxymethylene tại 3,66 (2H, ddd, 

J = 2,0; 5,0; 12,5 Hz, Hβ-9) and 3,41-3,36 (m, Hα-9). Hằng số tương tác spin-spin 

lớn của proton H-7 (d, J = 8,0 Hz) cho thấy định hướng Hα-7 và 7β-aryl, đồng thời 

cho thấy 2 proton H-7 và H-8 liên kết trans-. 

 

Hình 3.57. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC6 
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Phổ 13C-NMR (Hình 3.58) và  phổ DEPT (PL6.6) của hợp chất AC6 cho tín 

hiệu của 20 carbon của một hợp chất coumarinolignan gồm: 1 carbonyl lactone tại δC 

160,0 (C-2); 2 carbon olefin tại δC 144,8 (C-4) và 113,2 (C-3);  6 carbon bậc 4 sp2 

liên kết với oxy tại δC 147,6 (C-4), 147,2 (C-3), 145,2 (C-6), 138,0 (C-9), 137,1 (C-

7), và 131,6 (C-8); 4 carbon methine sp2 vòng thơm tại δC 120,8 (C-6), 115,4 (5), 

112,1 (C-2) và 100,8 (C-5); 2 carbon bậc 4 sp2 vòng thơm tại 126,7 (C-1) và 111,2 

(C-10); 2 carbon nhóm methoxy tại δC 55,8 (3-OCH3) và 55,7(6-OMe); và 3 carbon 

mạch béo sp3 liên kết với oxi tại δC 77,8 (C-8), 76,2 (C-7), và 59,8 (C-9).  

 

Hình 3.58. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC6 

Các tương tác HMBC (PL6.12 đến PL6.17) cho những tương tác giữa H-7(δH 

4,99) với C-1 (δC 126,7)/C-6(δC 120,8)/C-2(δC 112,1)/C-8(δC 77,8); giữa H-2(δH 

7,02), H-6′ (δH 6,88), Hβ-9(δH 3,66), H-8(δH 4,34)với C-7 (δC 76,2 ), khẳng định cấu 

trúc của hợp phần phenylpropanoid. Sự trùng khớp độ chuyển dịch hóa học của C-7, 

C-8, C-7, C-8 của AC6 so với coumarinolignan trong tài liệu [124] đã cho thấy hợp 

phần phenylpropanoid liên kết với nửa hợp phần coumarin thông qua cầu nối dioxan 

của khung coumarinolignan. Thêm vào đó, các tương tác giữa 3-OMe (δH 3,78)/C-

3(147,2), 6-OMe (δH 3,79)/C-6 (δC 145,2) chứng tỏ rằng hai nhóm methoxy gắn vào 

vị trí C-3 và C-6. Mặt khác, những tương tác NOESY (PL6.18 đến PL6.22)  bao gồm 

giữa 3-OMe (δH 3,78) với H-2 (δH 7,02); 6-OMe (δH 3,79) với H-5 (δH 6,91), đã 

khẳng định hợp chất coumarinolignan mang hai nhóm methoxy groups ở C-6 và C-

3.  
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Phổ khối ESI-MS (PL6.1) của AC6 cho píc ion dương giả phân tử cộng proton 

[M + H]+  tại m/z = 387 cùng với phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định 

công thức phân tử của AC6 là C20H18O8. 

Kết hợp phân tích phổ IR, UV-Vis, 1D, 2D-NMR và phổ khối ESI-MS và so 

sánh với tài liệu [124] hợp chất AC6 được xác định cleomiscosin A hoặc 

cleomiscosin B. So sánh các thông số vật lý như nhiệt độ nóng chảy là (253-255 oC) 

và năng suất quay cực [α]D
20

 - 34o (c 0.1, MeOH) và tài liệu [125] có thể khẳng định 

hợp chất AC6 là (-)-cleomiscosin A. Số liệu 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC6 được 

trình bày trong Bảng 3.6.  

Bảng 3.6. Số liệu 1H-, 13C-NMR đo trong DMSO-d6 của hợp chất AC6 và của 

chất tham khảo 

Vị trí 
C 

Cleomiscosin A [124] AC6 
δc

# δC
a δH

 b(độ bội, J = Hz) 
2 160,0 160,0 - 
3 113,2 113,2 6,34 d (9,5) 
4 144,7 144,8 7,96 (d,  9,5) 
5 100,6 100,8 6,91 (s) 
6 145,3 145,2 - 
7 137,1 137,1 - 
8 131,6 131,6 - 
9 110,7 111,2 - 

10 138,3 138,0 - 
1 126,7 126,3 - 
2 112,0 112,1 7,02 (d, 2,0) 
3 147,2 147,2 - 
4 147,6 147,6 - 
5 117,4 115,4 6,82 (d, 8,0) 
6 121,3 120,8 6,88 (dd, 2,0; 8,0) 
7 76,2 76,2 4,99 (d, 8,0) 
8 77,4 77,8 4,34-4,30 (m) 

9 59,9 59,8 
3,66 (dd, 2,0; 5,0; 12,5, β) 

3,41-336 (m, α) 
6-MeO 55,7 55,7 3,79 
3-MeO 55,8 55,8 3,78 
4-OH - - 9,18 (s) 
9-OH - - 5,06 (t, 5,0) 

b125 MHz, c500 MHz, #δC100 MHz 



  88 

 
 

 

Hình 3.59. Một số tương tác chính HMBC và NOESY của hợp chất AC6 

3.1.1.7. Hợp chất AC7: (-)-cleomiscosin C 

Hợp chất AC7 được xác định là (-)-cleomiscosin C với cấu trúc như sau: 

 
Hình 3.60. Cấu trúc của hợp chất AC7 

Tương tự hợp chất AC6, phổ 1H-NMR (PL7.2 đến PL7.4) của hợp chất AC7 

cũng cho những tín hiệu đặc trưng dạng khung Coumarinligan gồm một phần 

coumarin kết hợp với phần phenylpropanoid thông qua cầu nối dioxane. Phần 

coumarin cho các tín hiệu của hai proton olefin tại δH 7,96 (1H, d, J = 9,5 Hz, H-4), 

6,34 (1H, d, J = 9,5 Hz, H-3), 1 tín hiệu singlet của proton methine vòng thơm 5 nhóm 

thế tại δH 6,91(1H, s, H-5). Các tín hiệu của nhóm phenylpropanoid gồm: 1 vòng 

phenyl 4 nhóm thế (1,3,4,5-) với 2 proton tại δH 6,75 (2H, s, H-2, H-6); hai proton 

của hai nhóm oxymethine tại δH 4,97 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-7), 4,38–4,35 (1H, m, H-

8), và 2 proton của nhóm oxymethylene tại 3,67 (1H, br d, J = 12,0, Hβ- 9) và 3,42 

(1H, m, Hα-9). Ngoài ra còn các tín hiệu của 3 nhóm methoxy gắn vào hai vòng thơm 

tại δH 3,79 (3H, s, 6-OMe), 3,78 (3H, s, 3-OMe), và 3,68 (3H, s, 5-OMe). Hằng số 

tương tác spin-spin lớn của proton H-7 (d, J = 8,0 Hz) cho thấy định hướng của Hα-

7 và 7β-aryl, đồng thời cho thấy 2 proton H-7 và H-8 liên kết trans-. 

 Phổ 13C-NMR (PL7.5 và PL7.6) và phổ DEPT (PL7.7) của hợp chất AC7 cho 

tín hiệu của 21 carbon của một coumarinolignan gồm: một carbonyl lacton tại δC 

160,8 (C-2); 2 carbon olefin tại δC 144,8 (C-4) và 113,2 (C-3); 12 carbon vòng thơm 
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gồm:  9 carbon gồm 7 carbon bậc 4 liên kết với oxy tại δC 148,0 (C-3), 148,0 (C-5), 

145,3 (C-6), 137,1 (C-7), 131,7 (C-8), 138,0 (C-9), và 136,3 (C-4), và 2 carbon bậc 

4 sp2 tại 125,7 (C-1) và 111,3 (C-10); 3 carbon còn lại của  3 nhóm methine sp2 tại 

δC 105,7 (C-6) và 105,7 (C-2), 100,9 (C-5); 3 carbon nhóm methoxy (-OCH3) tại δC 

56,2 (C-3) và 56,2 (C-5), 55,9 (C-6); và 3 carbon  mạch béo liên kết với  oxy tại δC 

77,8 (C-8), 76,6 (C-7), 59,9 (C-9). 

Tương tự hợp chất AC6, các tương tác HMBC (PL7.10 đến PL7.12)  của hợp 

chất AC7 giữa H-2(δH 6,75), H-6′ (δH 6,75), Hβ-9(δH 3,67) với C-7 (δC 76,6); giữa 

H-7(δH 4,97) với C-1 (δC 125,7)/C-2(δC 105,7)/C-6(δC 105,7)/C-8(δC 77,8), khẳng 

định cấu trúc của hợp phần phenylpropanoid. Sự trùng khớp độ chuyển dịch hóa học 

của C-7, C-8, C-7, C-8 của AC7 so với coumarinolignan trong tài liệu [126, 127] đã 

cho thấy phần phenylpropanoid liên kết với phần coumarin thông qua cầu nối dioxane 

của khung coumarinolignan. Thêm vào đó, các tương tác giữa các nhóm 6-OCH3(H 

3,79)/C-6 (C 145,3),  3-OCH3 (H 3,77)/C-3(C 148,0), 5-OCH3 (H 3,77) /C-5(C 

148,0) khẳng định vị trí của 3 nhóm methoxy của 2 vòng thơm.  

Các tương tác NOESY (PL7.13 đến PL7.17) giữa H-5(H 6,91)/6-OCH3 (H 

3,79); H-2(H 6,75)/(3-OCH3)(H 3,77)/; H-6(H 6,75)/5-OCH3(H 3,77) đã khẳng 

định thêm hợp chất coumarinolignan mang 3 nhóm methoxy gắn vào C-6 và C-3, C-

5.  

Phổ khối ESI-MS (PL7.1) của hợp chất AC7 cho píc ion dương giả phân tử cộng 

proton tại m/z= 417 [M + H]+ cùng với phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định 

CTPT của hợp chất AC7 là C21H20O9 (M = 416). 

Từ các kết quả phân tích phổ 1D- và 2D-NMR và phổ khối ESI-MS kết hợp 

với các yếu tố khác như góc quay cực riêng [α]D
25 = -23o (c 0.1, MeOH), nhiệt độ 

nóng chảy 249-250oC của hợp chất AC7 so với tài liệu [126, 127] khẳng định hợp 

chất AC7 là (-)-cleomiscosin C. Số liệu 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC7 được trình 

bày trong Bảng 3.7.  
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Bảng 3.7. Số liệu 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC7 và chất tham khảo 

 Cleomiscosin C [126] AC7 
Vị trí δC

## δC
d, b δC

a,b δH (độ bội, J = Hz)a,c 
2 160,8 160,9 160,1 - 
3 113,7 113,8 113,2 6,34 (d, 9,5) 
4 144,5 144,6 144,8 7,96 (d, 9,5) 
5 101,0 101,2 100,9 6,91 (s) 
6 146,3 146,4 145,3 - 
7 138,1 138,1 137,1 - 
8 132,5 133,0 131,7 - 
9 139,2 139,2 138,0 - 
10 111,9 112,0 111,3 - 
1 126,3 126,6 125,7 - 
2 106,1 106,4 105,7 6,75 (s) 
3 149,1 149,7 148,0 - 
4 135,9 135,6 136,3 - 
5 149,1 149,7 148,0 - 
6 106,1 106,4 105,7 6,75 (s) 
7 77,7 77,8 76,6 4,97 (d, 8,0) 
8 79,7 79,7 77,8 4,35-4,38 (m) 

9 60,7 60,7 59,9 
3,67 (br d, 12,0, β) 
3,42-3,38 (m, α) 

6-MeO 56,2 56,2 55,9 3,79 (3H, s) 
3-MeO 56,4 56,4 56,2 3,77 (3H, s) 
5-MeO 56,4 56,4 56,2 3,77 (3H, s) 
4-OH - - - 8,56 (s) 
9-OH - - - - 

a Đo trong DMSO-d6, b,d25 MHz, c500 MHz, dđo trong Pyridine (C5D5N), ## δC của 

cleomiscosin C (Đo trong C5D5N ở 60 MHz) 

Một số tương tác chính HMBC và NOESY của hợp chất AC7 được trình bày 

trong Hình 3.61. 

 

Hình 3.61. Một số tương tác chính HMBC và NEOSY của hợp chất AC7 
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3.1.1.8. Hợp chất AC8: β-sistosterol  

Hợp chất AC8 được xác định là β-sitosterol có cấu trúc như sau: 

 
Hình 3.62. Cấu trúc của hợp chất AC8 

Phổ NMR của AC8 (PL8.2) cho các tín hiệu đặc trưng của hợp chất β-

sitosterol với  một nối đôi 3 nhóm thế ở δH 5,35 (1H, dd, J = 2,0; 5,0 Hz, H-6)/δC 121 

(C-6) và 140,8 (C-5); một nhóm oxymethine ở δH 3,52 (1H, m, H-3)/δC 71,8; 6 nhóm 

methyl trong đó có 2 singlet tại δH 1,01 (3H, s, H-19)/δC 19,4 (C-19) và 0,68 (3H, s, 

H-18)/δC 11,9 (C-18), 3 nhóm methyl bậc 2 với tín hiệu doublet tại δH 0,92 (3H, d, J 

= 6,5 Hz, H-21)/δC 18,8 (C-21), 0,83 (3H, d, J = 7,0 Hz, H- 26)/19,1 (C-26), 0,80 

(3H, d, J = 7,0 Hz, H-27)/19,8 (C-27), và một nhóm methyl bậc 1 với tín hiệu triplet 

tại δH 0,84 (3H, t, J = 7,5 Hz, H-29)/12,0 (C-29). Phổ 13C-NMR (PL8.3) và DEPT 

(PL8.4) cho 29 carbon, trong đó có 6 nhóm methyl, 11 nhóm methylene, 9 nhóm 

methine và 3 carbon bậc 4 phù hợp với cấu trúc của β-sitosterol.  

Dựa trên kết quả phân tích phổ NMR của hợp chất AC8 cùng với giá trị phổ 

khối ESI-MS (PL8.1) m/z = 413 [M-H]+ và so sánh với tài liệu [128] xác định hợp 

chất AC8 là β-sitosterol. Đây là một hợp chất phổ biến trong thực vật.  

3.1.1.9. Hợp chất AC9: daucosterol 

Hợp chất AC9 được xác định là daucosterol hoặc β-sitosterol 3-O-β-D- 

glucopyranoside có cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.63. Cấu trúc của hợp chất AC9 

Hợp chất AC9 có công thức phân tử C35H60O6. Phổ 1H-, 13C-NMR (PL9.1) và 

(PL9.2) của AC9 cho các tín hiệu trùng khớp với các tín hiệu của β-sitosterol (AC8) 

ngoại trừ sự thêm vào các tín hiệu của phần đường glucose bao gồm các tín hiệu δH 
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4,83 (3H, m; 3 × H-OH), 4,39 (1H, t, J = 5,7 Hz, H-OH), 4,22 (1H, d, J = 7,8 Hz, H-

1), 3,64 (1H, dd, J = 5,5; 10,1 Hz), 3,46 (1H, m), 3,14-3,20 (3H, m), 3,07 (1H, m). 

Dựa trên phân tích các số liệu phổ NMR của AC9 trùng khớp với các tín hiệu phổ 

của daucosterol trong tài liệu [128] và kiểm tra SKLM với mẫu lưu cho phép khẳng 

định hợp chất AC9 là daucosterol. 

3.1.1.10. Hợp chất AC10, AC11, AC12 

Hợp chất AC10, AC11, AC12 có cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.64. Cấu trúc của các hợp chất AC10, AC11, AC12 

 Hợp chất AC10: là 4-hydroxy-3-methoxybenzaldehyde (vanilin)  

Phổ 1H-NMR (PL10.2) cho các tín hiệu của 1 proton aldehyde tại δH 9,83 (1H, 

s), 1 proton nhóm hydroxyl ở δH 6,17 (1H, s), 3 proton thơm methine hệ ABX tại δH 

7,43 (1H, d, J = 8,5 Hz, H-6), 7,42 (1H, s, H-2), và một tương tác ortho giữa H-5 và 

H-6 tại H 7,04 (1H, d, J = 8,5 Hz, H-5), 3 proton của nhóm methoxy ở 3,97 (3H, s). 

Phổ 13C-NMR (PL10.3) và phổ DEPT (PL10.4) của hợp chất AC10 cho các tín hiệu 

của 8 carbon gồm 4 carbon bậc bốn tại δC 190,8 (C=O), 151,7 (C-4), 147,2 (C-3), 129,9 

(C-1); 3 carbon nhóm methine tại δC 127,5 (C-6), 114,4 (C-2), 108,8 (C-5) , và 1 carbon 

nhóm OCH3 tại δC 56,2 (-OCH3). Phổ khối ESI-MS (PL10.1) của hợp chất AC10 cho 

pic ion dương giả phân tử m/z= 137 [M-CH3]+ cùng với phổ 13C-NMR và phổ DEPT 

đã xác định CTPT của hợp chất AC10 là C8H8O3 (M = 152). Dựa vào kết quả phân 

tích NMR, MS và so sánh với tài liệu [129] xác định hợp chất AC10 là 4-hydroxy-3-

methoxybenzaldehyde (vanilin).  

 Hợp chất AC11: protocatechuic acid methyl ester 

Tương tự hợp chất AC10, phổ 1H-NMR (PL11.2) của hợp chất AC11 cho 

những tín hiệu proton của hệ thống vòng thơm ABX tại H 7,43 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 

Hz, H-6), 7,42 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2), 6,82 (1H, d, J= 8,0 Hz, H-5); và một tín hiệu 

proton của nhóm methoxy (-OCH3) tại H 3,85 (s, 3H, -OCH3). Phổ 13C-NMR 

(PL11.3) và phổ DEPT (PL11.4) của hợp chất AC11 cho các tín hiệu của 8 carbon 
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gồm 4 carbon bậc 4 tại C 168,9 (COO-), 151,7 (C-4), 146,2 (C-3), 122,6 (C-1); 3 

carbon nhóm methine tại δC 123,6 (C-6), 117,4 (C-5), 115,9 (C-2), và 1 carbon của 

nhóm methoxy tại C 52,2 (-OCH3). Phổ khối ESI-MS (PL11.1) của hợp chất AC11 

cho pic ion âm giả phân tử trừ proton m/z= 167 [M-H]-cùng với phổ 13C-NMR và 

phổ DEPT của nó đã xác định CTPT của hợp chất AC11 là C8H8O4 (M = 168). Như 

vậy dựa trên kết quả phân tích phổ và dựa vào tài liệu [130] xác định hợp chất AC11 

là methyl 3,4-dihydroxybenzoate hay còn có tên khác là protocatechuic acid methyl 

ester.  

 Hợp chất AC12: protocatechuic acid 

Phổ 1H-NMR và phổ 13C-NMR của hợp chất AC12 tương tự so với hợp chất 

AC11 ngoại trừ sự vắng mặt tín hiệu proton và carbon của nhóm OCH3. Phổ 1H-

NMR (PL12.2) chỉ ra các tín hiệu của protons tại H 7,46 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz, H-

6), 7,44 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2), 6,82 (1H, d, J = 8 Hz, H-5). Phổ 13C-NMR (PL12.3) 

cho các tín hiệu của 7 carbon, bao gồm 4 carbon bậc 4 tại C 170,3 (COO-), 151,5 

(C-4), 146,1 (C-3), 123,9 (C-1), và 3 methine carbon tại C 123,2 (C-6), 117,8 (C-2), 

115,8 (C-5). Phổ khối ESI-MS (PL12.1) của hợp chất AC12 cho pic ion dương giả 

phân tử m/z= 155 [M+H]+ cùng với phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định 

CTPT của hợp chất AC12 là C7H6O4 (M = 154). So sánh kết quả phân tích phổ của 

hợp chất AC12 và tài liệu [131] khẳng định hợp chất AC12 là 3,4-dihydroxybenzoic 

acid hay protocatechuic acid. 

Bảng 3.8. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của các hợp chất AC10, AC11, AC12 và các 

hợp chất tham khảo  

Vị trí 

C 

[129] AC10 [130] AC11 [131] AC12 

δC
# δC

a δH
b (độ bội,  
J = Hz) 

δC
## δC

c δH
d (độ bội, 
J = Hz) 

δC
### δC

e δH
f (độ bội,  
J = Hz) 

1 129,9 129,9 - 122,7 122,6 - 123,9 123,9 - 

2 114,4 114,4 7,42(s) 115,9 115,9 7,42 (d, 2) 117,9 117,8 7,44 (d, 2,0) 

3 147,1 147,2 - 146,3 146,2 - 146,2 146,1 - 

4 151,6 151,7 - 151,8 151,7 - 151,5 151,5 - 

5 108,7 108,8 7,04 (d, 8,5) 117,5 117,4 6,82 (d, 8) 115,8  115,8 6,82 (d, 8) 

6 127,5 127,5 7,43 (d, 8,5) 123,7 123,6 7,43 (dd, 2; 8) 123,8 123,2 7,46 (dd, 2,0; 8) 

C=O  190,6 190,8 9,83 (s, CHO) 168,9 168,9 - 171,0 170,3 - 

OH - - 6,17 (s, OH) - - - - - - 
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(-OCH3) 56,1 56,2 3,97 (s, 3H) 52,3 52,2 3,85 (s, 3H) -   -        - 

a,b, #δC đo trong CDCl3, c,d,e,f, ##δC
, ###δC đo trong MeOD, b,d,f500 MHz, ##δC

, 

###δC125 MHz, a,c,e125 MHz,  #δC100MHz. 

3.1.2. Xác định cấu trúc các hợp chất phân lập từ hoa của loài A. chinense 

3.1.2.1. Hợp chất AC13: astralagin 

Hợp chất AC13 được xác định là astragalin có cấu trúc như sau:  

 
Hình 3.65. Cấu trúc của hợp chất AC13 

Phổ 1H-NMR (PL13.2 đến PL13.4) cho thấy hợp chất AC13 có cấu trúc là một 

flavonol glucoside. Phổ 1H-NMR AC13 cho các tín hiệu proton thơm vòng B hệ 

A2B2 ở δH 8,07 (d, J = 9,0 Hz, H-2, H-6), 6,91 (d, J = 9,0 Hz, H-3, H-5) và 2 

proton meta của vòng A tại δH 6,40 (1H, br s, H-8) và 6,21 (1H, br s, H-6) của hợp 

phần flavonol aglygone. Các tín hiệu còn lại là của hợp phần đường gồm 1 proton 

anomeric tại δH 5,25 (d, J = 7,5 Hz, H-1″); hai proton của nhóm methylene tại δH 3,71 

(1H, dd, J = 2,5; 12,0 Hz, Ha-6″) và 3,55 (1H, dd, J = 5,5, 12,0 Hz, Hb-6″); 4 proton 

methine tại δH 3,47 (1H, dd, J = 7,5; 9,0 Hz, H-2″), 3,45 (1H, t, J = 9,0 Hz, H-3″), 

3,33 (1H, trùng chập, H-4″), 3,23 (m, H-5″). Hằng số tương tác lớn giữa H-1″/H-2″ 

(J = 7,5), H-2″/H-3″ (J = 9,0), H-3″/H-4″ (J = 9,5) khẳng định các proton H-1, H-2, 

H-3, H-4 định hướng axial và các nhóm OH định hướng equatorial. Như vậy các 

nhóm OH của phần đường định hướng equatorial và có liên kết β-D-glucopyranosyl. 

Mặt khác, phổ 13C-NMR và DEPT (PL13.5 và PL13.6) của hợp chất AC13 

cho thấy tín hiệu của 21 carbon tương ứng của một flavonol glucoside. Phần flavonol 

cho tín hiệu của 15 carbon gồm: 1 carbonyl tại δC 179,5; 6 carbon thơm sp2 liên kết 

với oxy tại δC 166,4 (C-7), 163,1 (C-5), 161,6 (C-4′), 159,1 (C-9), 158,5 (C-2), và 

135,5 (C-3); 2 carbon thơm sp2 bậc 4 tại  δC 122,8 (C-1) và 105,6 (C-10); 6 carbon 

methine sp2 vòng thơm tại δC 132,3 (C-2′ và C-6′), 116,1 (C-3′ và C-5), 100,1 (C-6), 

94,9 (C-8). Phần đường cho tín hiệu của 6 carbon sp3 gồm: 1 carbon anome tại δC 

104,2 (C-1); 4 oxymethine tại δC 78,4 (C-3″), 78,1 (C-5″), 75,7 (C-2″), và 71,4 (C-

4″); và một oxymethylene tại δC 62,7 (C-6″). Phổ ESI-MS (PL16.1) cho pic ion âm 
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giả phân tử trừ proton tại m/z = 447 [M-H]− cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ 

DEPT của nó xác định CTPT của hợp chất AC13 là C21H22O11.  

Từ sự phân tích kết quả phổ NMR, phổ khối ESI-MS, của hợp chất AC13, so 

sánh các dữ liệu phổ với tài liệu [132] xác định cấu trúc của hợp chất AC13 là 

astragalin. Astralagin là một flavonoid có trong nhiều thảo dược truyền thống với 

nhiều tính năng y học quý báu như kháng viêm, chống oxi hóa, bảo vệ thần kinh, 

chống tiểu đường, chống ung thư v.v…[133]. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất 

AC13 và astragalin được trình bày trong Bảng 3.9. 

Bảng 3.9. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR đo trong CD3OD của hợp chất AC13 và 

chất tham khảo 

Vị trí  
C 

Astragalin [132] AC13 
δC

a δH
b (độ bội, J = Hz)  δC

c δH
d (độ bội, J = Hz) 

1 - - - - 

2 158,0 - 158,5 - 
3 135,3 - 135,5 - 
4 179,2 - 179,5 - 
5 162,7 - 163,1 - 
6 99,8 6,19 (d, 2,0) 100,1 6,21 (br s) 
7 165,7 - 166,4  
8 94,8 6,37 (d, 2,0) 94,9 6,40 (d, 2,0) 
9 158,8 - 159,1 - 

10 105,6 - 105,6 - 
1 122,5 - 122,8 - 
2 132,1 8,05 (d, 9,2) 132,3 8,07 (d, 9,0) 
3 115,9 6,89 (d, 9,2) 116,1 6,91 (d, 9,0) 
4 161,2 - 161,6 - 
5 115,9 6,89 (d, 9,2) 116,1 6,91 (d, 9,0) 
6 132,1 8,05 (d, 9,2) 132,3 8,07 (d, 9,0) 
1″ 104,0 5,21 (d, 7,6) 104,2 5,25 (d, 7,5) 
2″ 75,6 3,43 (dd, 7,6; 8,4) 75,7 3,47 (dd, 7,5; 9,0) 
3″ 78,2 3,43* 78,4 3,45 (t, 9,0) 
4″ 71,2 3,43* 71,4 3,33* 
5″ 78,0 3,21 (m) 78,1 3,23 (m) 

6″ 62,4 
3,69 Ha (dd, 2,4; 12,0) 

62,7 
3,71 Ha (dd, 2,5; 12,0) 

3,53 Hb (dd, 5,6; 12,0) 3,55 Hb (dd, 5,5; 12,0) 

a100 MHz, b400 MHz, c125 MHz và d500 MHz; *: trùng chập 
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3.1.2.2. Hợp chất AC14: kaempferide 3-O-β-D-glucopyranoside 

Hợp chất AC14 được xác định là kaempferide 3-O-β-D-glucopyranoside có 

cấu trúc như sau: 

 
Hình 3.66. Cấu trúc của hợp chất AC14 

Phổ 1H-,13C-NMR (PL14.2 đến PL14.4, PL14.5) và phổ DEPT (PL14.6) cho 

thấy hợp chất AC14 có cấu trúc giống với cấu trúc của hợp chất AC13, cũng là một 

flavonol glycoside, phân tử  gồm aglycone flavonol là kaemferol gắn với một đường 

glucose, ngoại trừ phân tử có thêm một nhóm methoxy. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR 

của hợp chất này được trình bày trong Bảng 3.10. Trên phổ 13C-NMR, phần flavonol 

cho tín hiệu của 15 carbon sp2 vòng thơm gồm: 1 carbonyl tại δC 177,4; 6 carbon sp2 

liên kết với oxy tại δC 161,2 (C-5), 161,1 (C-7), 158,8 (C-4′), 155,7 (C-9), 156,4 (C-

2), và 133,5 (C-3); 2 carbon sp2 bậc 4 tại  δC 122,5 (C-1) và 104,1 (C-10); 6 carbon 

sp2 nhóm methine tại δC 130,7 (C-2′ và C-6′), 113,7 (C-3′ và C-5′), 98,8 (C-6), 93,7 

(C-8). Phần đường cho tín hiệu của 6 carbon sp3 gồm: 1 carbon anomeric tại 100,8 

(C-1); 4 carbon oxymethine tại δC 77,5 (C-5″), 74,2 (C-2), 76,4 (C-3″), và 69,9 (C-

4″); 1 carbon oxymethylene tại δC 60,8 (C-6″). Trên phổ 1H-NMR cho các tín hiệu 

tương ứng của các proton của phần flavonol gồm: các proton thơm vòng B hệ A2B2 

ở δH 8,13 (2H, d, J = 9,0 Hz, H-2, H-6), 7,07 (2H, d, J = 9,0 Hz, H-3, H-5), 2 proton 

meta của vòng A tại δH 6,43 (1H, d, J = 2,0, H-8) và 6,20 (1H, d, J = 2,0, H-6). Phần 

đường có một tín hiệu của proton anome tại δH 5,47 (H-1) và các tín hiệu proton của 

các nhóm oxymethine và oxymethylene nằm trong khoảng δH 3,18 – 3,59. Mặt khác, 

hằng số tương tác JH-1-H-2 = 7,5 cho thấy  phần đường là β-glucopyranosyl.  

Phổ khối ESI-MS (PL14.1) cho ion giả phân tử âm trừ proton [M-H]- tại m/z 

461 cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định CTPT của hợp 

chất AC14  là C22H22O11 (M = 462).  

Dựa trên kết quả phân tích các dữ liệu phổ 1H- và 13C-NMR, ESI-MS  của hợp 

chất AC14 và sự trùng khớp  với dữ liệu phổ trong tài liệu [134] đã xác định hợp chất 

AC14 là kaempferide 3-O-β-D-glucopyranoside. Hợp chất kaempferide 3-O-β-D-
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glucopyranoside được phân lập từ loài Cordia sinensis thuộc họ Boraginaceae có khả 

năng chống lại quá trình biến chứng tiểu đường, có tính kháng viêm cao, hoạt tính 

chống oxi hóa cao [134, 135].  

Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC14 và kaempferide 3-O-β-D-

glucopyranoside được trình bày trong Bảng 3.10. 

Bảng 3.10. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR đo trong dung môi DMSO-d6 của hợp chất 

AC14 và chất tham khảo 

Vị trí C 
 AC14  

Kaempferide 3-O-β-D-
glucopyranoside[134]  

δC
a δH

b (độ bội, J = Hz) δC
c δH

d (độ bội, J = Hz) 
2 156,4 - 156,9 - 
3 133,5 - 133,5 - 
4 177,4 - 177,6 - 
5 161,2 - 161,4 - 
6 98,8 6,20 (d, 2,0) 98,8 6,23 (br s) 
7 161,1 - 164,6 - 
8 93,7 6,43 (d, 2,0) 94,2 6,41 (br s) 
9 155,7 - 156,7 - 
10 104,1 - 103,9 - 
1′ 122,5 - 121,5 - 
2′ 130,7 8,13 (d, 9,0) 131,4 7,90 (d, 8,4) 
3′ 113,7 7,07 (d, 9,0) 116,7 6,87 (d, 8,4) 
4′ 158,8 - 157,5 - 
5′ 113,7 7,07 (d, 9,0) 116,7 6,87 (d, 8,4) 
6′ 130,7 8,13 (9,0) 131,4 7,90 (d, 8,4) 
1″ 100,9 5,47 (d, 7,5) 101,5 5,30 (d, 7,5) 
2″ 74,2 3,18-3,59*  74,3 

3,2-4,3(6H-sugar) 
3″ 76,4 3,18-3,59* 76,5 
4″ 69,9 3,18-3,59* 70,3 
5″ 77,5 3,18-3,59* 76,0 
6″ 60,8 3,18-3,59* 62,2 

4′-OCH3 55,4 3,85 (s) 56,7 3,85 (s) 
5-OH - 12,56 (s) - - 

a, c125 MHz, b, d 500 MHz; *: trùng chập 
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3.1.2.3. Hợp chất AC15: quercetin 3-O-β-D-glucoside 

Hợp chất AC15 được xác định là quercetin 3-O-β-D-glucoside có cấu trúc như 

sau:      

  
Hình 3.67. Cấu trúc của hợp chất AC15 

Phổ 1H-NMR của hợp chất AC15 (PL15.2 đến PL15.4) cho những tín hiệu đặc 

trưng của flavonol glycoside gồm aglycon là khung 15 carbon với 3 vòng A, B và C 

được gắn với một phân tử đường glucoside. Phổ 1H-NMR cho thấy các tín hiệu gồm 

3 proton thơm hệ ABX thuộc vòng B ở  H 7,73 (1H, d, J= 2,0 Hz, H-2 ), 7,59 (1H, 

dd, J = 2,0; 8,5 Hz, H-6) và 6,89 (1H, d, J = 8,5 Hz); và 2 proton thơm meta thuộc 

vòng A ở 6,39 (d, J = 2,0 Hz, H-8) và δH 6,20 (d, J = 2,0 Hz, H-6). Các proton của 

phần đường (xuất hiện ở vùng trường cao hơn gồm một tín hiệu doublet của proton 

anomer ở δH 5,25 (d, J = 7,5 Hz, H-1), 4 tín hiệu của 4 proton nhóm methine liên 

kết với oxy ở δH 3,51 (1H, dd, J= 7,5 ; 9,0 Hz, H-2), 3,46 (1H, t, J= 9,0 Hz, H-3), 

3,38 (1H, dd, J= 9,0; 9,5 Hz, H-4) và  ở 3,25 (1 H, ddd, 2,5; 5,5 và 9 Hz, H-5), 2 

proton nhóm methylene ở δH 3,74 (1H, dd, J = 2,5; 12 Hz, Ha-6); và 3,60 (1H, dd, J 

= 5,5; 12,0 Hz, Hb-6;).  

Phổ 13C-NMR (PL15.5) và phổ DEPT giãn (PL15.6) cho thấy phân tử AC15 

có 21 nguyên tử carbon gồm 15 carbon của 3 vòng ABC và 6 carbon phần đường. 

Phần aglycon gồm: 1 nhóm carbonyl ở δC 179,4 (C-4); 7 carbon bậc 4 lai hóa sp2 liên 

kết trực tiếp với nguyên tử oxy ở δC 166,1 (C-7), 162,9 (C-5), 159,0 (C-9), 158,4 (C-

2), 149,8(C-4), 145,8 (C-3) và 135,6 (C-3); 5 carbon methine sp2 ở δC 123,2 (C-6), 

117,6 (C-5), 116,0 (C-2), 99,9 (C-6), và 94,8 (C-8); 2 carbon bậc 4 sp2 ở δC 123,1 

(C-1), 105,6 (C-10). Phần đường gắn với carbon C-3 có 6 carbon gồm: 1 carbon 

anome ở δC 104,4 (C-1), 4 carbon sp3 nhóm oxymethine ở  78,8 (C-3), 78,3 (C-5), 

75,7 (C-2), và 71,2 (C-4); và một carbon oxymethylene sp3 ở δC 62,6. 

Kết quả phổ 1D-NMR và giá trị phổ khối ESI-MS (PL15.1) cho pic ion âm giả 

phân tử trừ proton tại m/z = 463 [M-H]− cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT 

của nó đã xác định CTPT của hợp chất AC15 là C21H20O12  (M = 464). 
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Từ việc phân tích dữ liệu phổ 1D-NMR, phổ ESI-MS của hợp chất AC15 và 

so sánh tài liệu [147], xác định hợp chất AC15 là quercetin 3-O-β-D-glucoside hay 

isoquercetin. Isoquercetin có rất nhiều trong thảo dược, trái cây, rau quả. So với 

quercetin, isoquercetin có nhiều hoạt tính sinh học tốt hơn như chống oxi hóa, chống 

ung thư, hỗ trợ điều trị rối loạn tim mạch, v.v…[135, 136]. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR 

của hợp chất AC15 và quercetin 3-O-β-D-glucopyranoside được trình bày trong Bảng 

3.11. 

Bảng 3.11. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR đo trong CD3OD của hợp chất AC15 và chất 
tham khảo 

Vị trí 
C 

Quercetin 3-O-β-D-glucoside [147] AC15 
δC

a δH
b (độ bội, J = Hz) δC

c δH
d (độ bội, J = Hz) 

2 159,6 - 158,4 - 
3 135,7 - 135,6 - 
4 179,5 - 179,4 - 
5 163,0 - 162,9 - 
6 100,2 6,20 (d, 2,0) 99,9 6,20 (d, 2,0) 
7 166,7 - 166,1 - 
8 94,9 6,38 (d, 2,0) 94,8 6,39 (d, 2,0) 
9 159,0 - 159,0 - 
10 105,5 - 105,6 - 
1′ 123,1 - 123,1 - 
2′ 116,0 7,71 (d, 2,0) 116,0 7,73 (d, 2,0) 
3′ 146,0 - 145,8 - 

4′ 149,9 - 149,8 - 
5′ 117,6 6,87 (d, 8,0) 117,6 6,89 (d, 8,5) 
6′ 123,2 7,59 (dd, 2,0; 8,0) 123,2 7,59 (dd, 2,0; 8,5) 
1″ 104,5 5,21 (d, 8,0) 104,4 5,25 (d, 7,5) 
2″ 75,8 3,48 (t, 8,0) 75,7 3,51 (dd, 7,5; 9,0) 
3″ 78,2 3,42 (t, 8,5) 78,1 3,46 (t, 9,0) 
4″ 71,3 3,35 (m) 71,2 3,38 (dd, 9,0; 9,5) 
5″ 78,4 3,22 (ddd, 2,0; 5,0; 10,0) 78,3 3,55 (ddd, 2,5; 5,5;9,5) 

6″ 62,6 
3,58 (dd, 5,0; 12,0) 

62,6 
3,60 (dd, 5,5; 12,0) 

3,71 (dd, 2,5; 12,0) 3,74 (dd, 2,5; 12,0) 

a 75,5 MHz, b 300 MHz; c125 MHz, d500 MHz 
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3.1.2.4. Hợp chất AC16: (-)-epi-catechin 

Hợp chất AC16 được xác định là [(-)-epi-catechin] với cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.68. Cấu trúc của hợp chất AC16 

 
Hình 3.69. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC16 

Phổ 1H-NMR (Hình 3.69, PL16.3 và PL16.4) của hợp chất AC16 cho thấy các 

tín hiệu của 1 flavanol gồm: 3 proton vòng thơm hệ ABX của vòng B ở H 7,00 (1H, 

d, J = 1,8 Hz, H-2), 6,82 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz, H-6) và 6,78 (1H, d, J = 8,0 Hz, 

H-5); 2 proton meta của vòng thơm A ở H 5,96 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-6), 5,94 (1H, 

d, J = 2,0 Hz, H-8); 2 proton nhóm oxymethine ở H 4,83 (trùng chập, H-2) và 4,20 

(1H, br s, H-3) và 2 proton không tương đương của nhóm methylene ở H 2,88 (1H, 

dd, J = 5,0; 16,5 Hz, H-4eq) và 2,76 (1H, dd, J = 3,0 và 16,5 Hz, H-4ax).  

Phổ 13C-NMR (Hình 3.70) và phổ DEPT (PL16.6)  của hợp chất AC16 cho 15 

nguyên tử carbon tương ứng gồm 5 carbon methine sp2 tại C 119,4 (C-6), 115,9 (C-

5), 115,4 (C-2), 96,4 (C-6), 95,9 (C-8); 5 carbon bậc 4 sp2 liên kết với oxy tại C 

158,0 (C-7), 157,7 (C-9), 157,4 (C-5), 145,8 (C-4′), 146,0 (C-3′); 2 carbon bậc 4 sp2 
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tại C 132,3 (C-1), 100,1 (C-10); 2 carbon oxymethine sp3 tại C 79,9 (C-2), 67,5 (C-

3); và 1 carbon methylene sp3 tại C 29,3 (C-4).  

Độ chuyển dịch hóa học của H-2 (H 4,83) và C-2 (C 79,9) đề nghị cấu hình 

ở C2-C3 là 2,3-cis-; điều này được khẳng định thêm bởi hằng số tương tác nhỏ giữa 

proton H-2 và H-3 (J <1) với tín hiệu br s tại H 4,20 (H-3), chứng tỏ các proton này 

định hướng equatorial, hai nhóm thế là vòng B và nhóm 3-OH định hướng axial.  

 

Hình 3.70. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC16 

Phổ COSY (PL16.7) cho thấy có 2 hệ tương tác spin-spin giữa H-6′ (H 

6,82)/H-5′ (H 6,78) của vòng B và giữa H-2 (H 4,83)/H-3 (H 4,20), H-3 (H 

4,20)/H2-4 (H 2,88) của vòng C.   

Các tương tác HMBC (PL16.10 đến PL16.12) giữa H2-4 với C-10/C-9/C-5/C-

3,C-2; giữa H-3 với C-10 và giữa H-2 với C-9/C-4/C1/C-2/C-6 kết hợp với các 

tương tác COSY, HSQC cho phép quy kết các giá trị phổ tại các vị trí carbon C-2, C-

3, C-4, C-9, C-10, C-1 của 3 vòng A,B,C và khẳng định cấu trúc của flavanol với sự 

gắn kết vòng A với vòng C tại C-9, C-10, và vòng B gắn kết với vòng C tại C-2.  

Phổ khối ESI-MS (PL16.1) cho pic ion âm giả phân tử nhường proton tại m/z 

289 [M-H]− cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định CTPT 

của hợp chất AC16 là C15H14O6 phù hợp. 
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Kết hợp sự phân tích phổ 1D-, 2D-NMR,  ESI-MS và so sánh với tài liệu [137] 

có thể kết luận hợp chất AC16 là epi-catechin. Mặt khác, góc quay cực riêng của 

AC16 đo được là [α]D = -19o
 (c 0,1; MeOH) khẳng định hợp chất AC16 là (-)-epi-

catechin. (-)-Epi-catechin là hợp chất có trong lá trà xanh (loài Camellia sinensis) có 

hoạt tính chống oxi hóa cao, hỗ trợ tim mạch và chống ung thư [137, 138]. Số liệu 

phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC16 và (-)-epi-catechin được trình bày trong Bảng 

3.12. 

Bảng 3.12. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC16 và chất tham khảo 

Vị trí 
C 

AC16  (-)-Epi-catechin [137] 
δC

a  δH
b (độ bội , J = Hz) δC

c δH
d (độ bội, J = Hz) 

2 79,9 4,83 (trùng chập) 79,5 4,88 (s) 
3 67,5 4,20 (brs) 67,0 4,21 (brs) 

4ax 29,3 2,76  (dd, 3,0; 16,5) 29,0 2,87 (br d, 16,5) 
4eq 29,3 2,88 (dd, 5,0; 16,5) 29,0 2,74 (br d, 16,5) 
5 157,4 - 157,6 - 
6 96,4 5,96 (d, 2,0) 96,2 6,02 (d, 1,8) 
7 158,0 - 157,6 - 
8 95,9 5,94 (d, 2,0) 95,7 5,92 (d, 1,8) 
9 157,7 - 157,2 - 
10 100,1 - 100,0 - 
1′ 132,3 - 132,3 - 
2′ 115,4 7,00 (d, 2,0) 115,3 7,05 (d, 1,8) 
3′ 146,0 - 145,4 - 
4′ 145,8 - 145,3 - 
5′ 115,9 6,78 (d, 8,0) 115,5 6,79 (d, 8,0) 
6′ 119,4 6,82 (dd, 2,0; 8,0) 119,4 6,84 (dd, 1,8; 8,0) 

a, bĐo trong CD3OD, c, d Đo trong acetone-d6, a,c125 MHz, b,d500 MHz  

 
Hình 3.71. Một số tương tác chính COSY và HMBC của hợp chất AC16 
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3.1.2.5. Hợp chất AC17: (-)-catechin 

Hợp chất AC17 được xác định là (-)-catechin có cấu trúc như sau:   

 

Hình 3.72. Cấu trúc của hợp chất AC17 

Phổ 1H-NMR (Hình 3.73, PL17.3 và PL17.4) của hợp chất AC17 cho thấy các 

tín hiệu tương tự hợp chất AC16 với các tín hiệu của 1 flavanol gồm: 3 proton vòng 

thơm hệ ABX của vòng B ở H  6,86 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2′), 6,79 (1H, d, J = 8,0 

Hz, H-5) và 6,74 (1H, dd, J = 2,0; 8,0 Hz, H-6′); 2 proton meta của vòng thơm A 

tương tác ở H 5,96 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-6), 5,89 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-8); vòng C 

gồm 2 proton nhóm oxymethine ở H 4,75 (1H, J = 7,5, H-2) và 4,00 (1H, ddd, J = 

5,5; 7,5; 8,0 Hz, H-3) và 2 proton không tương đương của nhóm methylene ở H 2,87 

(1H, dd, J = 5,5 ; 16,0 Hz, H-4ax) và 2,54 (1H, dd, J = 5,5; 16,0 Hz, H-4eq).  

 

Hình 3.73. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC17 

Phổ 13C-NMR (PL17.5) và phổ DEPT (PL17.6) của hợp chất AC17 cho thấy 

tín hiệu của 15 carbon khung flavanol gồm: 5 carbon sp2 vòng thơm gắn với oxy ở C 

157,5 (C-5), 157,8 (C-7), 156,9 (C-9) và 146,2 (C-3′, C-4′); 2 carbon sp2 bậc 4 vòng 
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thơm tại C 132,2 (C-1′) và 100,9 (C-10); 5 carbon sp2 nhóm methine vòng thơm tại  

C 120,0 (C-6′), 116,1 (C-5′), 115,3 (C-2′), 96,3 (C-6), và 95,4 (C-8); hai carbon 

oxymethine sp3 tại C 82,8 (C-2) và  68,8 (C-3); 1 carbon methylene sp3 tại C 28,4 

(C-4). Hằng số tương tác lớn (J = 7,5 Hz) giữa proton H-2 (H 4,59) và H-3 (H 4,00), 

và độ chuyển dịch hóa học C-2 ở 82,8 ppm chứng tỏ hợp chất này có cấu hình 2,3-

trans-. 

Phổ khối ESI-MS (PL17.1) cho pic ion âm giả phân tử trừ proton tại m/z = 289 

[M-H]− cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định CTPT của 

hợp chất AC17 là C15H14O6.  

Từ các kết quả phân tích phổ 1D-NMR, phổ ESI-MS và dựa vào góc quay cực 

riêng của hợp chất AC17 là [α]D = -54o
 (MeOH, c 0,1) và so sánh với tài liệu [137] 

xác định cấu trúc của hợp chất AC17 là (-)-catechin. Catechin là một polyphenol có 

trong nhiều loại thực phẩm và thảo mộc như trà, táo, v,v ... Nó có tác dụng hỗ trợ tim 

mạch, có hoạt tính oxi hóa cao chống lại các gốc tự do cao [138]. Số liệu phổ 1H-, 
13C-NMR của hợp chất AC17 và (-)-catechin được trình bày trong Bảng 3.13. 

 

Bảng 3.13. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất AC17 và chất tham khảo 

Vị trí 

C 

AC17 (-)-Catechin [137] 

δC
a
  δH

b (độ bội, J = Hz) δC
c
  δH

d (độ bội, J = Hz) 

2 82,8 4,59 (d, 7,5) 82,8 4,55 (d, 7,5) 
3 68,8 4,00 (ddd, 5,5; 7,5; 8,0) 68,3 3,98 (ddd, 5,5; 7,5; 8,0) 

4 28,4 
2,54 (dd, 8,0; 16,0, H-ax) 
2,87 (dd, 5,5; 16,0, H-eq) 

28,8 
2,52 (dd, 8,0, 16,0) 
2,91 (dd, 5,5; 16,0) 

5 157,5 - 157,2 - 
6 96,3 5,96 (d, 2,0) 96,1 6,02 (d, 2,0) 
7 157,8 - 157,7 - 
8 95,4 5,89 (d, 2,0) 95,3 5,87 (d, 2,0) 
9 156,9 - 156,9 - 
10 100,9 - 100,6 - 
1′ 132,2 - 131,8 - 
2′ 115,3 6,86 (d, 2,0) 115,2 6,88 (d, 2,0) 
3′ 146,2 - 146,1 - 
4′ 146,2 - 146,0 - 
5′ 116,1 6,79 (d, 8,0) 115,7 6,77 (d, 8,0) 
6′ 120,0 6,74 (dd, 2,0; 8,0) 118,8 6,73 (dd, 2,0; 8,0) 

a, b Đo trong CD3OD, c, dĐo trong acetone-d6, a,c125MHz, b,d500MHz 
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3.1.2.6. Hợp chất AC18: (3′-methoxyluteolin, chrysoeriol)  

Hợp chất AC18 được xác định là 3-methoxyluteolin hay chrysoeriol có cấu 

trúc như sau: 

 

Hình 3.74. Cấu trúc của hợp chất AC18 

Phổ 1H-NMR (Hình 3.75, PL18.3 và PL18.4) của hợp chất AC18 cho các tín 

hiệu dễ nhận biết đặc trưng của khung flavonone gồm 3 proton hệ ABX vòng thơm 

B ở δH 7,62 (d, J = 2,0 Hz; H-2), 7,59 (dd, J = 2,0 ; 8,0 Hz, H-6), 7,00 (d, J = 8,0 

Hz; H-5); tín hiệu proton ở δH (6,69, s, H-3) của vòng C; 2 proton ở vị trí meta của 

vòng A ở δH 6,25 (d, J = 2,0 Hz, H-6) và ở δH 6,54 (d, J = 2,0 Hz, H-8). Ngoài ra còn 

một tín hiệu singlet của 3 proton nhóm oxymethine ở δH 4,00 (s).  

 

Hình 3.75. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC18 

Phổ 13C-NMR (Hình 3.76), DEPT (PL18.6) của hợp chất AC18 cho thấy phân 

tử flavonone có 16 nguyên tử cacbon gồm: 1 cacbonyl ở δC 183,1 (C-4); 6 carbon sp2 

nhóm methine ở δC 121,3 (C-6), 116,4 (C-5), 110,6 (C-2), 104,4 (C-3), 99,7 (C-6), 

và 94,8 (C-8);  6 carbon sp2 bậc 4 liên kết với oxy ở δC 165,1 (C-7), 165,0 (C-2), 



  106 

 
 

163,3 (C-5), 158,8 (C-9), 151,5 (C-4′), 148,9 (C-3′);  2 carbon sp2 bậc 4 ở 123,5 (C-

1) và 105,3 (C-10); và 1 nhóm methoxy ở δC 56,6. 

 

Hình 3.76. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC18 

Tương tác HMBC (PL18.8 đến PL18.10) giữa H-3 (H 6,69)/C-4 (C 183,1)/C-

2 (C 165,0)/C-1 (C 123,5)/C-10 (C 105,2); giữa H-8 (H 6,55)/C-7 (C 165,1)/C-9 

(C 158,8)/C-10 (C 105,3)/C-6 (C 99,7); và giữa H-6′ (H 7,59)/C-2 (C 165,0)/C-4′ 

(C 151,5)/ C-2′ (C 110,6) đã khẳng định cấu trúc khung flavone. Ngoài ra tương tác 

HMBC giữa những proton của nhóm OCH3 (δH 4,00)/C-3 (C 148,9) đã khẳng định 

vị trí của nhóm thế methoxy 3-OCH3. 

Phổ khối ESI-MS (PL18.1) cho pic ion giả phân tử cộng proton tại m/z = 301 

[M+H]+  cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định CTPT của 

hợp chất AC18 là C16H12O6.  

Từ việc phân tích phổ 1D- và 2D-NMR, phổ ESI-MS và so sánh với số liệu 

phổ trong tài liệu [139] cấu trúc hợp chất AC18 được xác định là chrysoeriol (3′-

methoxyluteolin). Chrysoeriol là một dẫn xuất của luteolin, có tác dụng chống loãng 

xương, có tính kháng khuẩn cao [139, 140]. Các số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp 

chất AC18 và chrysoeriol được trình bày trong Bảng 3.14. 
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Bảng 3.14. Số liệu 1H-, 13C-NMR đo trong acetone-d6 của của hợp chất AC18 và 
chất tham khảo 

Vị trí 
C 

Chrysoeriol [139] AC18 
δC

a   δH
b (độ bội, J = Hz) δC

c  δH
d ( độ bội, J = Hz) 

2 164,9 - 165,0 - 
3 104,5 6,69 (1H, s) 104,4 6,69 (s) 
4 182,9 - 183,1 - 
5 163,3 - 163,3 - 
6 99,7 6,26 (d, 2,0) 99,7 6,25 (d, 2,0) 
7 165,0 - 165,1 - 
8 94,7 6,55 (d, 2,0) 94,8 6,54 (d, 2,0) 
9 158,7 - 158,8 - 
10 105,2 - 105,3 - 
1 123,6 - 123,5 - 
2 110,7 7,63 (d, 2,1) 110,6 7,62 (d, 2,0) 
3 148,8 - 148,9 - 
4 151,3 - 151,5 - 
5 116,4 7,01 (d, 8,3) 116,4 7,00 (d, 8,0) 
6 121,4 7,6 (dd, 2,1; 8,3) 121,3 7,59 (dd, 2,0; 8,0) 

3-OCH3 56,6 4,00 (s) 56,6 4,00 (s) 

a600 MHz và b150 MHz; c500 MHz và d125 MHz 

 

Hình 3.77. Một số tương tác chính HMBC của hợp chất AC18 

3.2. Xác định cấu trúc của các hợp chất được phân lập từ lá của loài B. sylvestris 

Từ lá của loài B. sylvestris thu hái tại tỉnh Gia Lai đã phân lập được 7 hợp chất 

là friedelin (BS1), 3β-friedelanol (BS2), stigmast-4-en-3-one (BS3), (-)-epiafzelechin 

(BS4), 4-hydroxybenzaldehyde (BS5) và 4-hydroxybenzoic acid (BS6), 3,4,5-

trimethoxyphenyl-β-D-glucopyranoside (BS7). 

Cấu trúc các chất được phân lập từ lá của loài B. sylvestris được biểu diễn như 

Hình 3.78. 
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Hình 3.78. Cấu trúc của các hợp chất được phân lập từ lá của loài B. sylvestris 

3.2.1. Hợp chất BS1: friedelin 

Hợp chất BS1 có cấu trúc được trình bày như sau:  

 

Hình 3.79. Cấu trúc của hợp chất BS1 

Phổ 1H-NMR (PL20.2) của hợp chất BS1 cho thấy các tín hiệu của khung 

fridelane gồm: 4 nhóm methine tại δH 2,27 (q, J = 7,0 Hz, H-4), 1,56 (m, H-18), 1,55 

(m, H-10), và 1,40 (m, H-8); 11 nhóm methylene gồm 2 nhóm tại δH 2,38 (m, Ha-2) 

và 2,29 (m, Hb-2), 1,96 (m, Ha-1) và 1,69 (m, Hb-1), và 9 nhóm còn lại dạng trùng lập 

tại δH 1,75-0,94 (m, 9 × H2); 8 nhóm methyl tại H 1,18 (3H, s, H-28), 1,05 (3H, s, H-

27), 1,01 (3H, s, H-26), 1,00 (3H, s, H-30), 0,95 (3H, s, H-29), 0,88 (3H, d, J = 6,5, 

H-23), 0,87 (3H, s, H-25), 0,72 (3H, s, H-24). 

Phổ 13C-NMR (PL20.3) và DEPT (PL20.4) của hợp chất BS1 cho 30 carbon 

tương ứng gồm: 1 carbonyl tại δC 213,1 (C-3); 4 nhóm methine tại δC 59,5 (C-10), 

58,2 (C-4), 53,1 (C-8), 42,8 (C-18); 6 carbon bậc 4 tại δC 42,1 (C-5), 39,7 (C-13), 

38,3 (C-14), 30,0 (C-17), 37,5 (C-9), 28,2 (C-20); 11 nhóm methylene tại δC 41,5 (C-

6), 41,5 (C-2), 39,3 (C-22), 36,0 (C-16), 35,6 (C-11), 35,4 (C-19), 32,8 (C-21), 32,4 

(C-15), 30,5 (C-12), 22,3 (C-1), và 18,3 (C-7); 8 nhóm methyl tại δC 35,0 (C-29), 
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32,1 (C-28), 31,8 (C-30), 20,3 (C-26), 18,7 (C-27), 18,0 (C-25), 14,7 (C-24), 6,8 (C-

23). 

Phổ HMBC (PL20.6 đến PL20.9) cho các tương tác xa giữa H-4 (δH 2,27)/C-

3 (δC 213,1)/C-10 (δC 59,5)/C-5 (δC 42,1)/C-24 (δC 14,7)/C-23 (δC 6,8); giữa H-2a (δH 

2,38)/C-3 (δC 213,1)/C-10 (δC 59,5)/C-1 (δC 22,3); giữa H3-28 (1,18)/ C-18 (δC 

42,8)/C-21 (δC 32,8)/C-17 (δC 30,0); H3-27 (1,05)/C-18 (δC 42,8)/C-13 (δC 39,7)/C-

12 (δC 30,5); H3-26 (1,01)/C-8 (δC 53,1)/C-13 (δC 39,7)/C-14 (δC 38,3)/C-15 (δC 

32,8); H3-30 (1,00)/C-19 (δC 35,4)/C-29 (δC 35,0)/C-20 (δC 28,2); H3-29 (0,96)/C-19 

(δC 35,4)/C-30 (δC 31,8)/C-20 (δC 28,2); H3-23 (δH 0,88)/C-4 (δC 58,2)/C-5 (δC 42,1); 

H3-25 (0,87)/C-10 (δC 59,5)/C-8 (δC 53,1)/C-9 (δC 37,5)/C-11 (δC 35,6); H3-24 (H 

0,72)/C-10 (δC 59,5)C-4 (δC 58,2)/C-5 (δC 42,1)/C-6 (δC 41,3) đã xác định vị trí của 

nhóm carbonyl, cấu trúc của vòng A và vị trí các nhóm methyl. 

Phổ khối ESI-MS (PL20.1) cho pic ion phân tử dương giả phân tử cộng proton 

tại m/z: 427 [M+H]+ cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác 

định công thức phân tử  của hợp chất  BS1 là C30H50O (M=426). 

Từ kết quả phân tích dữ liệu phổ 1D- và 2D-NMR, ESI-MS của hợp chất BS1 

và so sánh với tài liệu [141] xác định rằng hợp chất BS1 là friedelin (3-friedelanone). 

Hợp chất friedelin được phân lập từ loài Lingnania chungii McCLure [141]. Dữ liệu 

phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất BS1 và tài liệu được được trình bày trong Bảng 3.15. 

Bảng 3.15. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR đo trong CDCl3 của hợp chất BS1 và 

chất tham khảo 

Vị trí 
C 

BS1 Friedelin[141] 

δH
a (độ bội, J = Hz) δC 

b δC
 c 

1 1,96 (m), 1,69 (m) 22,3 22,3 
2 2,38 (m), 2,29 (m) 41,5 41,5 
3 - 213,1 213,2 
4 2,27 (q, J = 7,0 ) 58,2 58,2 
5 - 42,1 42,1 
6 1,75 (m), 1,27 (m)  41,3 41,3 
7 1,48 (m), 1,40 (m) 18,2 18,2 
8 1,40 (m) 53,1 53,1 
9 - 37,5 37,4 
10 1,55 (m) 59,5 59,4 
11 1,46 (m), 1,28 (m) 35,6 35,6 
12 1,35 (m) 30,5 30,5 
13 - 39,7 39,7 
14 - 38,3 38,3 
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15 1,51 (m), 1,29 (m) 32,4 32,4 
16 1,57 (m), 1,38 (m) 36,0 36,0 
17 - 30,0 30,0 
18 1,56 (m) 42,8 42,8 
19 1,37 (m), 1,20 (m) 35,4 35,3 
20 - 28,2 28,1 
21  1,48 (m), 1,28 (m) 32,8 32,7 
22 1,49 (m), 0,94 (m) 39,3 39,2 
23 0,88 (d, 6,5) 6,8 6,8 
24 0,72 (s) 14,7 14,6 
25 0,87 (s) 18,0 17,9 
26 1,01 (s) 20,3 20,2 
27 1,05 (s) 18,7 18,6 
28 1,18 (s) 32,1 32,1 
29 0,96 (s) 35,0 35,0 
30 1,00 (s) 31,8 31,8 

 a 500 MHz, b125 MHz, c100 MHz 

 

Hình 3.80. Một số tương tác chính HMBC của hợp chất BS1 

Hợp chất friedelin là hợp chất thể hiện hoạt tính kháng viêm mạnh với khả năng 

ức chế tối đa là 52,5% (P <  0,05) tại liều lượng 40 mg/kg trong thí nghiệm thử khả năng 

kháng viêm đối với chứng phù nề ở chuột [142]. 

3.2.2. Hợp chất BS2: 3β-friedelanol 

Hợp chất BS2 có cấu trúc được trình bày như sau: 

  

Hình 3.81. Cấu trúc của hợp chất BS2 

Tương tự như hợp chất BS1, phổ 1H-NMR (PL21.2) của hợp chất BS2 cho 

các tín hiệu của khung fridelane trong đó 5 nhóm methine bao gồm δH 3,73 (1H, 

br d, J = 2,0 Hz H-3), 1,54 (1H, m, H-18), 1,28 (1H, m, H-8), 1,22 (1H, m, H-4), 

0,90 (1H, br d, J=12,5 Hz, H-10); 11 nhóm methylene CH2 cho các tín hiệu trùng 
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lặp tại δH 1,90-0,91 (m, 11× H2); và 8 nhóm methyl tại δH 1,17 (3H, s, H-28), 1,01 

(3H, s, H-27), 1,00 (3H, m, H-30), 0,99 (3H, m, H-26), 0,97 (3H, s, H-24), 0,95 

(3H, s, H-29), 0,94 (3H, d, J = 7,5, H-23), 0,86 (3H, m, H-25).                  

Mặt khác hằng số tương tác J nhỏ của H-3 tại δH 3,73 (br d, J = 2 Hz) chứng tỏ 

rằng nguyên tử H-3 nằm ở hướng equatorial (H-3α) còn nhóm OH thì ở hướng axial 

(3β-OH) [143]. 

Phổ 13C-NMR (PL21.3) và DEPT (PL21.4) cho thấy hợp chất BS2 có 30 

carbon trong đó 5 nhóm methine trong đó nhóm oxymethine tại δC 72,8 (C-3), 61,4 

(C-10), 53,2 (C-8), 49,2 (C-4), 42,9 (C-18); 11 nhóm CH2 tại δC 41,8 (C-6), 39,3 (C-

22), 36,1 (C-16), 36,1 (C-2), 35,4 (C-11), 35,2 (C-19), 32,9 (C-21), 32,4 (C-15), 30,7 

(C-12), 17,6 (C-7), 15,8 (C-1); 6 carbon bậc 4 tại δC 39,7 (C-14), 38,4 (C-9), 37,9 (C-

13), 37,1 (C-5), 30,0 (C-17), 28,2 (C-20); 8 nhóm CH3 tại δC 35,0 (C-29), 32,1 (C-

28), 31,8 (C-30), 20,1 (C-26), 18,7 (C-27), 18,3 (C-25), 16,4 (C-24), 11,6 (C-23). 

Phổ HMBC (PL21.6 đến PL21.8) chỉ ra các tương tác chính bao gồm H3-28 

(H 1,17)/C-22 (C 39,3)/C-16 (C 35,6)/C-17 (C 30,0); H3-27 (H 1,01)/C-18 (C 

42,9)/C-14 (C 39,7)/C-13 (C 38,4)/C-12 (C 30,7); H3-30 (H 1,00)/C-19 (C 35,2)/ 

C-29 (C 35,0)/C-21 (C 32,9)/C-20 (C 28,2); H3-26 (H 0,99)/C-8 (C 53,2)/C-14 (C 

39,7)/C-15 (C 32,4); H3-24 (H 0,97)/C-4 (C 49,2)/ C-6 (C 41,8)/C-5 (C 37,9); H3-

29 (H 0,95)/C-19 (C 35,2)/C-21 (C 32,9)/C-30 (C 31,8)/C-20 (C 28,2); H3-23 (H 

0,94)/C-3 (C 72,8)/C-4 (C 49,2)/C-5 (C 37,9); H3-25 (H 0,86)/C-10 (C 61,4)/C-8 

(C 53,2)/C-9 (C 37,1)/C-11 (C 35,4), đã xác định vị trí của nhóm carbonyl và các 

nhóm methyl.  

Phổ khối ESI-MS (PL21.1) cho pic ion dương giả phân tử cộng proton tại 

m/z: 429,1 [M+H]+ cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định 

CTPT của hợp chất  của hợp chất BS2 là C30H52O (M= 428). 

Dựa trên cơ sở phân tích dữ liệu phổ 1D-, 2D-NMR, phổ ESI-MS và so sánh 

tài liệu [144] khẳng định hợp chất BS2 là: 3β-friedelanol. Hợp chất 3β-friedelanol 

lần đầu được phân lập từ loài Vitis trifolia [144] thể hiện hoạt tính kháng viêm 

mạnh với khả năng ức chế phủ nề ở chuột tối đa là 51% (P <  0,05) tại liều lượng 

40 mg/kg [145].  
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Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất BS2 và 13C-NMR của chất tham khảo 

được trình bày trong Bảng 3.16. 

Bảng 3.16. Số liệu 1H-, 13C-NMR đo trong CDCl3 của hợp chất BS2 và chất tham 
khảo  

Vị trí 
C 

BS2 3β-Friedelanol[144] 

δH
a (độ bội, J = Hz) δC

b δC
e 

1 1,55*, 1,43 (m) 15,8 15,8 
2 1,55*, 1,34* 36,1 35,2 
3 3,73 (br d, 2,0) 72,8 72,8 
4 1,25* 49,2 49,2 
5 - 37,9 37,1 
6 1,74 (dt, 3,0; 13,0), 0,97* 41,8 41,7 
7 1,39 (m) 17,6 17,6 
8 1,27* 53,2 53,2 
9 - 37,1 38,4 
10 0,90 (br d, 12,5) 61,4 61,4 
11 1,55*, 1,20 (m) 35,4 35,3 
12 1,34*, 1,31* 30,7 30,6 
13 - 38,4 37,8 
14 - 39,7 39,7 
15 1,47*, 1,27* 32,4 32,3 
16 1,43*, 1,14* 35,6 36,1 
17 - 30,0 30,0 
18 1,54 (m) 42,9 42,8 
19 1,90 (dt, 2,5; 10,5), 1,55*  35,2 35,6 
20 -  28,2 28,2 
21  1,47*, 1,27* 32,9 32,8 
22 1,47*, 0,91* 39,3 39,3 
23  0,94 (d, 7,5) 11,6 11,6 
24 0,97 (s) 16,4 16,4 
25 0,86 (s)  18,3 18,2 
26 0,99 (s)  20,1 18,6 
27 1,01 (s) 18,7 20,1 
28 1,17 (s) 31,8 31,8 
29 0,95 (s) 35,0 35,0 
30 1,00 (s) 32,1 32,1 

a 500 MHz, b125 MHz, c400 MHz, e125 MHz; *trùng chập 

 

Hình 3.82. Một số tương tác chính trong phổ HMBC của hợp chất BS2 
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3.2.3. Hợp chất BS3: stigmast-4-en-3-one 

Hợp chất BS3 có cấu trúc được trình bày như sau:  

 

Hình 3.83. Cấu trúc của hợp chất BS3 

Phổ 1H-NMR (PL22.2) của hợp chất BS3 cho thấy các tín hiệu của khung 

stigmastane gồm tín hiệu 1 olefinic proton ở H 5,72 (1H, s, H-4) và các tín hiệu trùng 

chập của proton thuộc 11 nhóm CH2 và 7 nhóm methine. Ngoài ra còn có 6 nhóm 

methyl trong đó có 1 triplet tại H 1,81 (3H, m, H-19), 0,92 (3H, d, J = 6,5, H-21), 

0,89 (3H, t, J = 7,5, H-29), 3 doublet tại H 0,84 (3H, d, J = 7,0, H-26), 0,82 (3H, d, 

J = 6,5, H-26), và 2 singlet tại H 0,71 (3H, s, H-18).  

Phổ 13C-NMR (PL22.3) và DEPT (PL22.4) cho thấy hợp chất BS3 có 29 

carbon trong đó 1 carbon của nhóm carbonyl tại δC 199,6 (C-3); 2 carbon olefinic 

carbon tại δC 123,7 (C-4) và 171,7 (C-5) và 6 nhóm CH3 bao gồm δC 19,8 (C-26), 

19,0 (C-27), 18,7 (C-21), 17,4 (C-19), 11,9 (C-29), 12,0 (C-18). Các giá trị còn lại 

được trình bày trong Bảng 3.17. 

Phổ HMBC (PL22.6 đến PL22.9) chỉ ra các tương tác chính bao gồm H-4 (H 

5,72)/C-3 (C 199,6)/C-10 (C 38,6); H2-2 (H 2,42; 1,68)/C-3 (C 199,6); H2-1 (H 

2,01; 1,32)/C-3 (C 199,6)/C-5 (C 171,7); và độ chuyển dịch hóa học ở trường thấp 

cho thấy rõ vị trí của nhóm carbonyl và nhóm olefine. Các tương tác HMBC khác 

bao gồm H3-19 (H 1,18)/ C-5 (C 171,7)/C-9 (C 53,8)/C-10 (C 38,6)/C-1 (C 35,6); 

H3-21 (H 0,92)/C-20 (C 36,1)/C-22 (C 33,9)/C-21 (C 18,7); H3-29 (H 0,89)/C-24 

(C 45,9)/C-28 (C 23,1); H3-26 (H 0,84)/C-24 (C 45,9)/C-25 (C 29,2)/C-27 (C 

19,0); H3-27 (H 0,82)/C-24 (C 45,9)/C-25 (C 29,2)/C-26 (C 19,8); H3-18 (H 0,71)/ 

C-17 (C 56,0)/C-13 (C 42,4)/C-12 (C 39,7). Các tương tác này chứng tỏ rằng 

methyl groups (H-18), (H-19), (H-21), (H-25), (H-26), (H-27), (H-29) gắn vào các vị 

trí C-10, C-13, C-20, C-24, C-25, C-28. 
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Phổ khối ESI-MS của hợp chất BS3 (PL22.1) cho pic ion phân tử dương giả 

phân tử cộng proton tại m/z: 413 [M+H]+  cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ 

DEPT của nó đã xác định CTPT của hợp chất BS3 là C29H48O (M = 412).   

Từ các kết quả phân tích phổ 1D- và 2D-NMR và phổ ESI-MS và tài liệu [146] 

khẳng định hợp chất BS3 là: stigmast-4-en-3-one. Hợp chất stigmast-4-en-3-one có 

hoạt tính kháng viêm ức chế sản sinh NO với giá trị IC50 là 15,9 µM [147].  

Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất BS3 và 13C-NMR của chất tham khảo 

stigmast-4-en-3-one được trình bày trong dữ liệu phổ ở Bảng 3.17. 

Bảng 3.17. Số liệu phổ 1H-,13C-NMR đo trong CDCl3 của hợp chất BS3 và chất 

tham khảo 

Vị trí 
C 

BS3 Stigmast-4-en-3-one[146] 

δH
a (độ bội, J = Hz) δC

b δC
c 

1 2,01 (m), 1,32 (m)   35,6 35,7 
2 2,42 (m), 1,68 (m)    34,0 33,9 
3 - 199,6 198,9 
4 5,72 (1H, s) 123,7 123,6 
5 - 171,7 171,0 
6 2,39 (m), 2,26 (m) 33,0 32,9 
7 1,83 (m), 1,01 (m) 32,1 32,1 
8 1,51 (m) 35,7 35,7 
9 0,92*  53,8 53,8 
10 - 38,6 38,6 
11 1,50 (m), 1,42 (m) 21,1 21,0 
12 2,02 (m), 1,15 (m) 39,7 39,5 
13 - 42,4 42,4 
14 1,00 (m) 55,9 55,9 
15 1,60 (m), 1,30 (m) 24,2 24,1 
16 1,86 (m), 1,28 (m)  28,2 28,1 
17 1,11 (m) 56,0 56,1 
18 0,71 (s) 12,0 12,0 
19 1,18 (m) 17,4 17,4 
20  1,36 (m) 36,1 36,1 
21 0,92 (d, 6,5) 18,7 18,7 
22  2,32 (m), 1,02 (m) 33,9 34,0 
23 1,16 (m) 26,1 26,0 
24 0,91 (m) 45,9 45,8 
25  1,66 (m) 29,2 29,1 
26 0,84 (d, 7,0)  19,8 19,8 
27 0,82 (d, 6,5) 19,0 19,2 
28 1,28 (m), 1,22 (m) 23,1 23,1 
29 0,85 (d, 7,5) 11,9 11,1 

a 500 MHz, b125 MHz, c100 MHz, *trùng chập 
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Hình 3.84. Một số tương tác chính HMBC của hợp chất BS3 

3.2.4. Hợp chất BS4: (-)-epiafzelechin 

Hợp chất BS4 được xác định là (-)-epiafzelechin với cấu trúc như sau: 

 
Hình 3.85. Cấu trúc của hợp chất BS4 

Phổ 1H-NMR (PL23.2 đến PL23.4) của hợp chất BS4 cho những tín hiệu của 

một flavanol với 3 vòng A, B, C, Những tín hiệu vòng thơm hệ AABB của vòng B 

tại 7,34 (2H, dd, J = 2,0; 7,5  Hz, H-2, H-6) và H 6,80 (2H, dd, J = 2,5; 7,0 Hz, H-

3, H-5); hai proton meta của vòng A tại H 5,95 (1H, d, J = 2,5 Hz, H-8) và 5,97 

(1H, d, J = 2,5 Hz, H-6); những tín hiệu của vòng C gồm hai proton nhóm oxymethine 

của vòng C ở H 4,89 (1H, s, H-2) và 4,20 (1H, br s, H-3); và 2 proton không tương 

đương của nhóm methylene ở H 2,89 (1H, dd, J = 4,5; 16,5 Hz, Hα-4) và 2,76 (1H, 

dd, J = 2,5; 16,5 Hz, Hβ-4). Mặt khác, hằng số tương tác nhỏ J2,3 của H-2 (s) và H-3 

(m) ứng với các giá trị tại C 79,9 (C-2) và C 67,4 (C-3) xác nhận rằng H-2 và H-3 ở 

dạng cấu hình 2,3-cis-[137]. 

Phổ 13C-NMR (PL23.5) của hợp chất BS4 cho các tín hiệu của 15 carbon gồm 

6 carbon methine sp2 tại C 129,2 (C-2, C-6), 115,8 (C-3, C-5), 96,5 (C-6) và 95,9 

(C-8); 4 carbon bậc 4 sp2 liên kết với oxy tại C 158,0 (C-7), 157,9 (C-4), 157,7 (C-

5) và 157,4 (C-9); 2 carbon bậc 4 sp2 tại C 131,6 (C-1) và 100,1 (C-10); 2 carbon 

methine sp3 liên kết với oxy tại  C 79,9 (C-2) và 67,4 (C-3); và 1 carbon methylene 

tại C 29,3 (C-4). 

Phổ khối ESI-MS (PL23.1) cho pic ion dương giả phân tử cộng natri tại m/z 

ESI-MS: m/z 297,0 [M+Na]+ cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó 

đã xác định CTPT  của hợp chất BS4 là C15H14O5 (M = 274). 
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Từ các kết quả phân tích phổ 1D-NMR, phổ khối ESI-MS, so sánh với tài liệu 

[148] và góc quay cực riêng của hợp chất BS4 là [α]D = - 41o
 (MeOH; c 0,1) khẳng 

hợp chất BS4 là (-)-epiafzelechin. Hợp chất (-)-epiafzelechin là hợp chất có hoạt tính 

kháng viêm cao tại liều lượng 100 mg/kg trong việc điều trị chứng phù nề ở chuột do 

tác nhân carrageenin [149].  

Bảng 3.18. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR của hợp chất BS4 đo trong CD3OD và chất 

tham khảo 

Vị trí 
C 

BS4 (-)-Epiafzelechin [148] 
δC

a δH
b (độ bội, J = Hz) δC

c δH
d (độ bội, J = Hz) 

1 - - - - 
2 79,9 4,89 (br s) 80,1 4,87 (br s) 
3 67,4 4,20 (br s) 67,6 4,18 (br s) 

4 29,3 
2,89 (dd, 4,5; 16,5) Hα-4 
2,76 (dd, 2,5; 16,5) Hβ-4 

29,5 
2,87 (dd, 4,9; 16,8) Hα-4 
2,74 (dd, 2,8;16,8) Hβ-4 

5 157,7 - 157,7 - 
6 96,5 5,95 (d, 2,5) 95,7 5,94 (d, 2,1) 
7 158,0 - 157,9 - 
8 95,9 5,97 (d, 2,5) 96,0 5,91 (d, 2,1) 
9 157,4 - 157,6 - 
10 100,1 - 100,2 - 
1 131,6 - 131,8 - 
2 129,2 7,34 (dd, 2; 7,0) 129,3 7,31 (d, 8,4) 
3 115,8 6,80 (dd, 2,5; 7,0) 115,9 6,78 (d, 8,4) 
4 157,9 - 158,1 - 
5 115,8 6,80 (dd, 2,5; 7,0) 115,9 6,78 ( d, 8,4) 
6 129,2 7,34 (dd, 2,0; 7,0) 129,3 7,31 (d, 8,4) 

a125 MHz, b500 MHz, c175 MHz, d700 MHz 

3.2.5. Hợp chất BS5: 4-hydroxybenzaldehyde  

Hợp chất BS5 có cấu trúc của hợp chất BS5 được trình bày như sau: 

 

Hình 3.86. Cấu trúc của hợp chất BS5 

Kết quả phổ 1H-NMR (PL24.2) của hợp chất này cho thấy những tín hiệu của 

hệ thống vòng thơm A2B2 bao gồm các tín hiệu proton tại δH 9,73 (CHO) và 4 proton 

thơm ở vị trí ortho tại δH 7,76 (1H, dd, J = 2,0; 7,0 Hz, H-2, H-6), 6,88 (1H, dd, J = 

2,0; 7,0 Hz, H-3, H-5). Phổ 13C-NMR (PL24.3) cho tín hiệu của 7 carbon gồm 1 
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carbon carbonyl tại δC 192,7 (CHO), và 6 carbon thơm tại δC 167,4 (C-4), 133,6 (C-

2, C-6), 129,3 (C-1) và 117,5 (C-3, C-5).  

Phổ ESI-MS (PL24.1) của BS5 cho ion dương giả phân tử cộng proton [M+H]+ 

tại m/z: 123 cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định CTPT 

của hợp chất BS5 là C7H6O2 (M = 122).  

Dựa trên kết quả phân tích phổ 1H-, 13C-NMR và phổ ESI-MS, so sánh dữ liệu 

phổ của BS5  với tài liệu [150] khẳng định hợp chất BS5 là 4-hydroxybenzaldehyde. 

Bảng 3.19. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR đo trong CD3OD của hợp chất BS5 và chất 

tham khảo 

Vị trí 

C 

BS5 4-Hydroxybenzaldehyde[150] 

δH
a (độ bội, J = Hz) δC

b δC
c 

1 - 129,3 130,4 
2 7,76 ( 2,0; 7,0) 133,6 133,6 

3 6,88 (2,0;7,0) 117,5 117,0 

4 - 167,4 165,3 

5 6,88 (2,0; 7,0) 117,5 117,0 

6 7,76 ( 2,0; 7,0) 133,6 133,6 

CHO 9,73 (s) 192,7 193,0 

a500 MHz, b125 MHz, c100 MHz. 

3.2.6. Hợp chất BS6:  4-hydroxybenzoic acid 

Hợp chất BS6 có cấu trúc được trình bày như sau: 

 

Hình 3.87. Cấu trúc của hợp chất BS6 

Tương tự như hợp chất BS5, các tín hiệu proton của hợp chất BS6 (PL25.2) 

bao gồm của 2 cặp proton ortho tại δH 7,89 (1H, dd, J = 2,5; 6,5 Hz, H-2, H-6), 6,84 

(1H, dd, J = 2,5; 6,5 Hz, H-3, H-5). Phổ 13C-NMR (PL25.3) cho tín hiệu của 7 carbon 

gồm 1 carbon carbonyl tại δC 170,1 (COOH), và 6 carbon thơm tại δC 163,3 (C-4), 

122,7 (C-1), 133,0 (C-2, C-6), 116,0 (C-3, C-5). 

Phổ ESI-MS (PL25.1) cho ion dương giả phân tử [M-H2O+ H]+  tại m/z: 121 

cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó đã xác định CTPT của hợp chất 

BS6 là C7H6O3. 
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Dựa trên kết quả phân tích 1D-NMR và phổ ESI-MS, so sánh dữ liệu phổ của 

BS6 với tài liệu [150] khẳng định hợp chất BS6 là 4-hydroxybenzoic. Số liệu phổ 1H-

, 13C-NMR của hợp chất BS6, chất tham khảo 4-hydroxybenzoic được trình bày trong 

Bảng 3.20. 

Bảng 3.20. Số liệu phổ 1H-, 13C-NMR đo trong CD3OD của hợp chất BS6 và chất 

tham khảo 

Vị trí 

C 

BS6 4-Hydroxybenzoic[150] 

δH
a  (độ bội, J = Hz) δC

b δC
c 

1 - 122,7 123,2 
2 7,89 ( dt, 2,5; 6,5) 133,0 133,4 

3 6,84 (dt,  3,0; 8,5 ) 116,0 116,4 

4 - 163,3 163,7 

5 6,84 (dt,  3; 8,5 ) 116,0 116,4 

6 7,89 ( dt, 2,5; 6,5) 133,0 133,4 

COOH - 170,1 170,5 

a500 MHz, b125 MHz, c100 MHz 

3.2.7. Hợp chất BS7: 3,4,5-trimethoxyphenol-1-O-β-D-glucopyranoside  

Hợp chất BS7 được xác định là 3,4,5-trimethoxyphenol-1-O-β-D-

glucopyranoside có cấu trúc như sau: 

 

Hình 3.88. Cấu trúc của hợp chất BS7 

Phổ 1H-NMR (PL26.2 và PL26. 4) cho thấy hợp chất BS7 có dạng khung 

phenolic glycoside gồm hợp phần 3,4,5-trimethoxyphenyl tại H 6,51 (2H, s, H-2, H-

6), 3,83 (6H, s, 3,5-OMe), 3,72 (3H, s, 4-OMe) và hợp phần đường β-glucopyranosyl 

tại H 4,83 (1H, trùng chập, H-1), 3,94 (1H, dd, J = 2,5; 12,5 Hz, Hb-6), 3,68 (1H, 

dd, J = 6,5; 12,5 Hz Ha-6), 3,60 (1H, dd, J = 8,0; 9,5 Hz, H-4), 3,49 (1H, dd, J 

= 6,5; 9,0 Hz, H-2), 3,46 (1H, m, H-5), 3,45 (1H, dd, J = 8,0; 9,0 Hz, H-3). 

Phổ 13C-NMR và phổ DEPT (PL26.5, PL26.6) chỉ ra các tín hiệu của 12 carbon bao 

gồm 6 carbon thơm (2 carbon nhóm CH (C-2 và C-6) và 4 carbon bậc 4) tại 156,0 

(C-1), 154,8 (C-3, C-5), 134,5 (C-4), 96,2 (C-2, C-6) và 6 carbon của vòng 
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glucopyranosyl bao gồm 5 carbon nhóm methine no (C-1 đến C-5) và 1 nhóm 

methylen CH2 (C-6) tại C 103,2 (C-1), 78,4 (C-5), 78,1 (C-3), 74,9 (C-2), 71,7 

(C-4), 62,8 (C-6). 3 giá trị carbon còn lại là của 3 nhóm methoxy tại 61,2 (C-(4-

OMe)), 56,6 (C-(3,5-OMe)).  

Phổ khối ESI-MS (PL26.1) cho ion âm giả phân tử nhường proton tại m/z 345 

[M-H]− cùng với dữ kiện phổ 13C-NMR và phổ DEPT của nó xác định CTPT của hợp 

chất BS7 là C15H22O9 (M = 346). 

Trên cơ sở phân tích dữ liệu phổ 1D-NMR và phổ ESI-MS, góc quay cực riêng 

của hợp chất BS7 là [α]D = - 17o
 (MeOH; c 0,1) so sánh với tài liệu [151] khẳng định 

hợp chất hợp chất BS7 là 3,4,5-trimethoxyphenol-1-O-β-D-glucopyranoside. Số liệu 
1H-, 13C-NMR của hợp chất BS7 và chất tham khảo được trình bày trong Bảng 3.21. 

Bảng 3.21. Số liệu 1H-,13C-NMR đo trong CD3OD của hợp chất BS7 và chất 

tham khảo 

Vị trí 
C 

3,4,5-Trimethoxyphenol-1-O-
β-D-glucopyranoside [151] BS7 

δH
a (độ bội, J = Hz) δC

b δH
c (độ bội, J = Hz) δC

d 

1 - 156,1 - 156,0 
2 6,51 (s) 96,1 6,51 (s) 96,2 
3 - 154,8 - 154,8 
4 - 134,5 - 134,5 
5 - 154,8 - 154,8 
6 6,51 (s) 96,1 6,51 (s) 96,2 
7 - - - - 
8 - - - - 
9 - - - - 
10 - - - - 
1 4,83 (d, 7,4) 103,2 4,83 (trùng chập) 103,2 
2 

3,40-3,49 (m) 
75,0 3,49 (dd, 6,5; 9,0) 75,0 

3 78,4 3,45 (dd, 8,0; 9,0) 78,4 
4 3,37 (m) 71,7 3,60 (dd, 8,0; 9,0) 71,7 
5 3,40-3,49 (m) 78,1 3,46 (m) 78,1 

6 
3,94 (m, Ha-6) 
3,63 (m, Hb-6) 

62,7 

 
3,68 (dd, 6,5; 12,5, Ha-6) 
3,94 (dd, 2,5; 12,5;  Hb-6) 

62,8 

 
3-MeO 3,83 (s) 56,5 3,83 (s) 56,6 
4-MeO 3,73 (s) 61,2 3,72 (s) 61,2 
5-MeO 3,83 (s) 56,5 3,83 (s) 56,6 

a600 MHz, b150 MHz, c500 MHz, d125 MHz 

 

file:///E:/BAN_D/tai%20lieu%20nghien%20cuu%20sinh/ban%20luan%20an%20tien%20si%20-%20Ho%20Van%20Ban/luan%20an%20ho%20van%20ban/ban%20luan%20an%20cap%20hoc%20vien/file%20luan%20an%20thay%20sua%205-5-2023/LATS%20Ban,%20sửa%20theo%20PB%20.%20Ban%20gửi%20sửa/lats-sua%20theo%20pbdl%201%20va%202-chương%203-ket%20luan-sua%20theo%20y%20thay%20Vuong.docx%23_ENREF_151
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3.3. Hoạt tính sinh học của cao chiết và các hợp chất sạch được phân lập từ loài 

A. chinense và loài B. sylvestris 

3.3.1. Kết quả thử hoạt tính sinh học của một số cao chiết từ loài A. chinense và 

loài B. sylvestris 

Các phép thử hoạt tính độc tế bào được thực hiện theo phương pháp của Monks  

[113]. Các kết quả thu được được trình bày trong Bảng 3.22. 

Bảng 3.22. Kết quả thử độc tính tế bào của một số cao chiết loài A. chinense và loài 

B. sylvestris 

STT Tên mẫu 
Giá trị IC50 trên các dòng tế bào (µg/ml) 

KB HepG2 Lu MCF7 

1 AH 114,78 102,02 88,37 102,24 

2 AE 20,55 71,86 72,05 105,6 

3 AFH 143,03 144,41 103,8 >256 

4 AFE 105,25 136,68 134,1 >256 

5 BH 116,67 128,68 196,06 150,71 

6 BE 150,33 149,21 114,8 >256 
Ellipticine 0,34 0,37 0,41 0,47 

AH, AE; AFH, AFE: cao chiết hexane, cao chiết ethyl acetate từ lá; hoa của loài A. chinense, 
BH, BE: Cao chiết hexane, ethyl acetate từ lá của loài B. sylvestris. 

Ghi chú: Dãy nồng độ thử: 256, 51,2, 10,24, 2,04 và 0,40 µg/ml 

Kết quả thử độc tính của các cao chiết cho thấy chỉ có cao chiết AE là cặn 

chiết ethyl acetate phần lá của loài A. chinense có hoạt tính chọn lọc trên dòng tế bào 

ung thư KB với IC50 = 20,55 µg/ml. Tất cả các cao chiết còn lại đều cho hoạt tính yếu 

hoặc không có hoạt tính với các dòng tế bào ung thư thử nghiệm KB, HepG2, Lu và 

MCF7.  

3.3.2. Kết quả thử hoạt tính độc tế bào của một số hợp chất chọn lọc từ loài A. 

chinense 

Trên cơ sở kết quả thử độc tính tế bào các cao chiết của 2 loài, chúng tôi đã 

chọn lọc một số hợp chất phân lập được từ cao chiết ethyl acetate của loài A. chinense 

cho việc thử tác dụng gây độc tế bào tiếp theo của chúng. Các kết quả được trình bày 

trong Bảng 3.23. 
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Bảng 3.23. Kết quả thử độc tính tế bào của 7 hợp chất từ loài A. chinense 

Chất thử 
nghiệm 

IC50 (µM)a) 

KB SK-LU-1 MCF7 HepG2  SW480  
AC1 89,3±6,6 118,2±9,4 95,6±9,3 71,0±6,2 102,8±8,9 

AC2 94,6 ± 5,0 132,2± 9,1 138,1±8,6 104,5±7,4 109,4±2,0 

AC3 >200 >200 >200 >200 >200 

AC4 88,5 ±8,4 143,5±10,7 140,1±6,3 120,1±6,9 99,0±6,2 

AC5 >100 >100 >100 >100 >100 

AC6 118,0±10,0 141,3±14,8 146,0±8,8 96,8±12,7 113,0±11,9 

AC7 92,6±6,9 139,6±13,5 153,9±13,7 127,9±8,9 124,7±13,8 

Ellipticineb)  1,6±0,2 1,8±0,1 2,0±0,2 1,8±0,2 1,5±0,2 

a)IC50 là nồng độ ức chế 50% sự phát triển của tế bào; các hợp chất đã được kiểm 

tra ở nồng độ cực đại 200 μM và dữ liệu trung bình của 3 lần thực nghiệm lặp lại.b) 

Ellipticine là chất đối chứng dương. 

Các chất được phân lập từ phân đoạn ethyl acetate từ phần lá của loài A. 

chinense bao gồm AC1, AC2, AC3, AC4, AC5, AC6 và AC7, được đánh giá về hiệu 

lực gây độc tế bào của chúng bằng thử nghiệm MTT đối với các dòng tế bào ung thư 

KB, SK-LU-1, MCF7, HepG2 và SW480 sử dụng Ellipticine làm đối chứng dương 

tính. Kết quả cho thấy hợp chất AC5 và AC3 không thể hiện hoạt tính gây độc tế bào, 

các hợp chất còn lại AC4, AC1, AC2, AC6 và AC7 có hoạt tính ức chế yếu 5 dòng 

tế bào thử nghiệm trong dãy IC50 71,0-146,0 μM. 

Các cao chiết phân đoạn thể hiện độc tính tế bào với các giá trị IC50 nằm trong 

khoảng từ 20,55 đến 153,9 μM. Tuy nhiên, hiệu lực của các hợp chất phân lập AC1, 

AC2, AC4, AC6 và AC7 được chỉ ra bởi giá trị IC50 cao hơn nhiều so với hiệu lực 

của các cao chiết phân đoạn (Bảng 3.23). Quan sát này hỗ trợ rằng các hợp chất được 

phân lập ít gây độc tế bào hơn trong thử nghiệm đơn lẻ so với các chất chiết phân 

đoạn. Các kết quả cho thấy rằng các hợp chất từ chiết xuất lá của loài A. chinense có 

thể có tác dụng hiệp đồng trong thử nghiệm độc tính tế bào.
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KẾT LUẬN VÀ KIẾN NGHỊ 

KẾT LUẬN 

Lần đầu tiên ở Việt Nam và trên thế giới, thành phần hóa học và hoạt tính sinh 

học của 2 loài Amesiodendron chinense và loài Baccaurea sylvestris đã được nghiên 

cứu.  

1. Thành phần hóa học 

Từ loài A. chinense thu hái tại Đà Nẵng đã phân lập được 18 hợp chất: 

 12 hợp chất được phân lập từ lá gồm 3 hợp chất flavone C-glucoside mới là 

amesiflavone A (AC1), amesiflavone B (AC2) và amesiflavone C (AC3); 4 hợp chất 

lignan là (+)-aptosimon (AC4), (+)-isolariciresinol (AC5), (-)-cleomiscosin A 

(AC6), (-)-cleomiscosin C (AC7); 2 hợp chất steroid là β-sitosterol (AC8) và 

daucosterol (AC9); và 3 hợp chất phenolic là 4-hydroxy-3-methoxybenzaldehyde 

(AC10), protocatechuic acid methyl ester (AC11), và protocatechuic acid (AC12). 

 6 flavonoid được phân lập từ hoa gồm 3 flavonol là astragalin (AC13), 

kaempferide 3-O-β-D-glucopyranoside (AC14), và quercetin 3-O-β-D-glucoside 

(AC15); 2 flavanol là (-)-epi-catechin (AC16) và (-)-catechin (AC17); 1 hợp chất 

flavone là chrysoeriol (AC18); và 1 hợp chất mới đã được phân lập trùng với hợp 

chất được phân lập từ lá là amesiflavone C (AC3).  

 Từ lá của loài B. sylvestris thu hái tại Gia Lai đã phân lập được 7 hợp chất, 

trong đó có 2 hợp chất triterpenoid là friedelin (BS1) và 3β-friedelanol (BS2); một 

steroid là stigmast-4-en-3-one (BS3); một flavanol là (-)-epiafzelechin (BS4); và 3 

hợp chất phenol là 4-hydroxybenzaldehyde (BS5), 4-hydroxybenzoic acid (BS6) và 

3,4,5-trimethoxyphenyl-β-D-glucopyranoside (BS7).  

2. Hoạt tính gây độc tế bào ung thư in vitro của các cao chiết, các hợp chất phân 

lập từ 2 loài A. chinense và B. sylvestris  

 Đã thử hoạt tính độc tế bào một số cao chiết với 4 dòng tế bào KB, LU, MCF7 

và HepG2, kết quả cho thấy cặn chiết ethyl acetate phần lá của loài A. chinense có 

hoạt tính mạnh với tế bào KB với IC50 = 20,55 µg/ml. Tất cả các cặn chiết còn lại đều 

cho hoạt tính yếu hoặc không có hoạt tính với 4 dòng tế bào ung thư thử nghiệm.  

 Đã chọn 7 hợp chất AC4, AC5, AC1, AC2, AC3, AC6 và AC7 cho việc đánh 

giá độc tế bào với các dòng tế bào KB, LU, MCF7, HepG2 và SW480, kết quả cho 
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thấy các hợp chất từ loài A. chinense có hoạt tính độc tế bào yếu trong dãy IC50 =71,0 

– 146,0 μM hoặc không có hoạt tính độc tế bào.  

NHỮNG ĐÓNG GÓP MỚI CỦA LUẬN ÁN 

Lần đầu tiên, loài A. chinense (Merr.) Hu thuộc họ Bồ hòn (Sapindaceae) và 

loài B. sylvestris Lour thuộc họ Diệp hạ châu (Phyllanthaceae) đã được nghiên cứu 

về thành phần hóa học và hoạt tính sinh học một cách chi tiết. 25 hợp chất được phân 

lập từ 2 loài, trong đó có 3 chất mới (AC1, AC2, AC3) và 15 hợp chất lần đầu tiên 

được phân lập từ chi Amensiodendron (AC3, AC4-AC18); còn lại 7 hợp chất được 

phân lập lần đầu tiên từ loài B. sylvestris Lour (BS1-BS7). 

KIẾN NGHỊ 

Các kết quả nghiên cứu trên hai loài A. chinense (Merr.) Hu và B. sylvestris 

Lour, cho thấy loài A. chinense và B. sylvestris có thành phần hóa học phong phú như 

các hợp chất C-glucoside, các lignan và các triterpene, dẫn xuất phenolic, đó là các 

lớp chất có rất nhiều hoạt tính sinh học quý báu. Trong đó các hợp chất flavonoid từ 

hoa của loài A. chinense là những hợp chất quý báu có nhiều ứng dụng trong dược 

phẩm. Tuy nhiên, cần được tiếp tục tiến hành nghiên cứu thêm, sâu hơn hoạt tính sinh 

học của chúng để làm cơ sở phát triển các sản phẩm chăm sóc sức khỏe cộng đồng.  
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Phụ lục 3: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, HSQC, HMBC, COSY, NOESY, MS, IR 

của hợp chất AC3: amesiflavone C 
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NOESY, MS, của hợp chất AC4: (+)-aptosimon 
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Phụ lục 5: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, HSQC, HMBC, COSY, NOESY, MS 

của hợp chất AC5: (+)-isolariciresinol   
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của hợp chất AC6: (-)-cleomiscosin A 
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PL7.11. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất AC7 

 

 
PL7.12. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC7 
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 Phổ NOESY 

 

PL7.13. Phổ NOESY của hợp chất AC7 

 
PL7.14. Phổ NOESY giãn 1 của hợp chất AC7 
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PL7.15. Phổ NOESY giãn 2 của hợp chất AC7 

 
PL7.16. Phổ NOESY giãn 3 của hợp chất AC7 
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PL7.17. Phổ NOESY giãn 4 của hợp chất AC7 
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Phụ lục 8: Phổ MS, 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT của hợp chất AC8: β-sistosterol 

 Phổ khối 

 
PL8.1. Phổ khối của hợp chất AC8 

 

 
PL8.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC8 
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 Phổ 13C-NMR 

 
PL8.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC8 

 
 Phổ DEPT 

 
PL8.4. Phổ DEPT của hợp chất AC8 
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Phụ lục 9: Phổ 1H-NMR và 13C-NMR của hợp chất AC9: daucosterol 

 Phổ 1H-NMR  

 

PL9.1. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC9 
 

 
PL9.2. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC9 
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Phụ lục 10: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS, của hợp chất AC10: vanilin 

 Phổ khối 

 

PL10.1. Phổ khối của hợp chất AC10 
 

 Phổ 1H-NMR 

 

PL10.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC10 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL10.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC10 
 
 Phổ DEPT 

 

PL10.4. Phổ DEPT của hợp chất AC10 
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Phụ lục 11: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS của hợp chất AC11: 

protocatechuic acid methyl ester 

 Phổ khối 

 

PL11.1. Phổ khối của hợp chất AC11 
 Phổ 1H-NMR 

 

PL11.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC11 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL11.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC11 
 Phổ DEPT 

 

PL11.4. Phổ DEPT của hợp chất AC11 
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Phụ lục 12: Phổ 1H-NMR, phổ 13C-NMR, phổ DEPT, phổ MS của hợp chất 

AC12: protocatechuic acid 

 Phổ khối 

 

PL12.1. Phổ khối của hợp chất AC12 
 Phổ 1H-NMR 

 

PL12.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC12 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL12.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC12 
 

 
 
  



84PL 
 

 
 

Phụ lục 13: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS của hợp chất AC13: astralagin 

 Phổ khối 

 
PL13.1. Phổ khối của hợp chất AC13 

 Phổ 1H-NMR 

 

PL13.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC13 
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PL13.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất AC13 
 
 
 

 
PL13.4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất AC13 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL13.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC13 
 
 Phổ DEPT 

 

PL13.6. Phổ DEPT của hợp chất AC13 
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Phụ lục 14: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS của hợp chất AC14: 

kaempferide 3-O-β-D-glucopyranoside 

 Phổ Khối  

 
PL14.1. Phổ khối của hợp chất AC14 

 Phổ 1H-NMR 

 

PL14.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC14 
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PL14.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất AC14 

 

 
 

PL14.4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất AC14 
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 Phổ 13C-NMR 

 
PL14.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC14 

 
 Phổ DEPT 

 

PL14.6. Phổ DEPT của hợp chất AC14 
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Phụ lục 15: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS của hợp chất AC15: quercetin 

3-O-β-D-glucoside 

 Phổ khối 

 
PL15.1. Phổ khối của hợp chất AC15 

 
 Phổ 1H-NMR 

 
PL15.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC15 
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PL15.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất AC15 

 
 

 
PL15.4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất AC15 
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 Phổ 13C-NMR 

 
PL15.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC15 

 Phổ DEPT 

 
PL15.6. Phổ DEPT của hợp chất AC15 
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Phụ lục 16: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, COSY, HSQC, HMBC, MS của 

hợp chất AC16: (-)-epi-catechin 

 Phổ khối 

 
PL16.1. Phổ khối của hợp chất AC16 

 
 Phổ 1H-NMR 

 
PL16.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC16 
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PL16.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất AC16 
 

 
PL16.4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất AC16 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL16.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC16 
 
 Phổ DEPT 

 
PL16.6.  Phổ DEPT của hợp chất AC16 
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 Phổ COSY 

 

PL16.7. Phổ COSY của hợp chất AC16 
 Phổ HSQC 

 
PL16.8. Phổ HSQC của hợp chất AC16 



97PL 
 

 
 

 Phổ HMBC 

 
PL16.9. Phổ HMBC của hợp chất AC16 

 
PL16.10. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất AC16 
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PL16.11. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC16 

 
PL16.12. Phổ HMBC giãn 3 của hợp chất AC16 
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Phụ lục 17: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS của hợp chất AC17: (-)-catechin 

 Phổ khối 

 
PL17.1. Phổ khối của hợp chất AC17 

 Phổ 1H-NMR 

 
PL17.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC17 
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PL17.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất AC17 

 

 

 
PL17.4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất AC17 
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 Phổ 13C-NMR 

 
PL17.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC17 

 Phổ DEPT 

 

PL17.6. Phổ DEPT của hợp chất AC17 
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Phụ lục 18: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, HSQC, HMBC, MS của hợp chất 

AC18: (3′-methoxyluteolin, chrysoeriol) 

 Phổ khối 

 
PL18.1. Phổ khối của hợp chất AC18 

 
 Phổ 1H-NMR 

 

PL18.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AC18 
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PL18.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất AC18 

 
 

 
PL18.4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất AC18 
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 Phổ 13C-NMR 

 

 

PL18.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất AC18 
 
 Phổ DEPT 

 

PL18.6. Phổ DEPT của hợp chất AC18 
 

 
 
 
 
 
 



105PL 
 

 
 

 Phổ HSQC 

 

PL18.7. Phổ HSQC của hợp chất AC18 
 Phổ HMBC 

 

PL18.8. Phổ HMBC của hợp chất AC18 
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PL18.9. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất AC18 

 

 
 

PL18.10. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất AC18 
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Phụ lục 19: Phổ của hợp chất AC19 giống như hợp chất AC3 

Phụ lục 20: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, HSQC, HMBC, MS của hợp chất 

BS1: friedelin 

 Phổ khối 

 
PL20.1. Phổ khối của hợp chất BS1 

 Phổ 1H-NMR 

 

PL20.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất BS1 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL20.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất BS1 
 
 Phổ DEPT 

 

PL20.4. Phổ DEPT của hợp chất BS1 
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 Phổ HSQC 

 

PL20.5. Phổ HSQC của hợp chất BS1 
 
 
 Phổ HMBC 

 

PL20.6. Phổ HMBC của hợp chất BS1 
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PL20.7. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất BS1 
 

 
PL20.8. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất BS1 
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PL20.9. Phổ HMBC giãn 3 của hợp chất BS1 
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Phụ lục 21: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, HSQC, HMBC, MS của hợp chất BS2: 

3β-friedelanol 

 Phổ khối 

 
PL21.1. Phổ khối của hợp chất BS2 

 Phổ 1H-NMR 

 

PL21.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất BS2 
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 Phổ 13C-NMR 

 
PL21.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất BS2 

 Phổ DEPT 

 

PL21.4. Phổ DEPT của hợp chất BS2 
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 Phổ HSQC 

 

PL21.5. Phổ HSQC của hợp chất BS2 
 Phổ HMBC 

 

PL21.6. Phổ HMBC của hợp chất BS2 
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PL21.7. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất BS2 

 
PL21.8. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất BS2 
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Phụ lục 22: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, HSQC, HMBC, MS của hợp chất 

BS3: stigmast-4-en-3-one 

 Phổ khối 

 
PL22.1. Phổ khối của hợp chất BS3 

 
 Phổ 1H-NMR 

 
PL22.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất BS3 
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 Phổ 13C-NMR 

 
PL22.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất BS3 

 
 Phổ DEPT 

 
PL22.4. Phổ DEPT của hợp chất BS3 
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 Phổ HSQC 

 

PL22.5. Phổ HSQC của hợp chất BS3 
 
 Phổ HMBC 

 

PL22.6. Phổ HMBC của hợp chất BS3 
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PL22.7. Phổ HMBC giãn 1 của hợp chất BS3 

 
PL22.8. Phổ HMBC giãn 2 của hợp chất BS3 
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PL22.9. Phổ HMBC giãn 3 của hợp chất BS3 
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Phụ lục 23: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, MS của hợp chất BS4: (-)-epiafzelechin 

 Phổ khối 

 
PL23.1. Phổ khối của hợp chất BS4 

 Phổ 1H-NMR 

 
PL23.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất BS4 
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PL23.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất BS4 
 

 
 

PL23.4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất BS4 
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 Phổ 13C-NMR 

 
PL23.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất BS4 
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Phụ lục 24: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, phổ khối của hợp chất BS5: 4-

hydroxybenzaldehyde 

 Phổ khối 

 
PL24.1. Phổ khối của hợp chất BS5 

 Phổ 1H-NMR 

 

PL24.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất BS5 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL24.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất BS5 
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Phụ lục 25: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS của hợp chất BS6: 4-

hydroxybenzoic acid  

 Phổ khối 

 

PL25.1. Phổ khối của hợp chất BS6 

 
 Phổ 1H-NMR

 

PL25.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất BS6 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL25.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất BS6 
 
 Phổ DEPT 

 

PL25.4. Phổ DEPT của hợp chất BS6 
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Phụ lục 26: Phổ 1H-NMR, 13C-NMR, DEPT, MS của hợp chất BS7: 3,4,5-

trimethoxyphenol-1-O-β-D-glucopyranoside  

 Phổ khối 

 

PL26.1. Phổ khối của hợp chất BS7 
 Phổ 1H-NMR 

 

PL26.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất BS7 
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PL26.3. Phổ 1H-NMR giãn 1 của hợp chất BS7 
 
 
 

 
 

PL26. 4. Phổ 1H-NMR giãn 2 của hợp chất BS7 
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 Phổ 13C-NMR 

 

PL26.5. Phổ 13C-NMR của hợp chất BS7 
 
 Phổ DEPT 

 

PL26.6. Phổ DEPT của hợp chất BS7 
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PHỤ LỤC: KẾT QUẢ THỬ ĐỘC TÍNH TẾ BÀO 
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