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MỞ ĐẦU 

Việc sử dụng cây cỏ làm thuốc luôn gắn liền với lịch sử tồn tại và phát triển 

của xã hội loài người, với nhiều ưu điểm như cấu trúc hóa học và  hoạt tính sinh học 

đa dạng, dễ được hấp thụ và chuyển hóa trong cơ thể cũng như độc tính thấp. Đây là 

một lợi thế để chúng ta khai thác nguồn dược liệu phục vụ cho cuộc sống. Các nghiên 

cứu hoá học theo định hướng hoạt tính sinh học được cho là con đường ngắn nhất và 

hiệu quả nhất để tìm kiếm có chọn lọc các hoạt chất từ nguồn tài nguyên thiên nhiên. 

Việt Nam là một quốc gia được thiên nhiên ưu đãi và sở hữu hệ thực vật vô cùng 

phong phú với trên 12.000 loài thực vật bậc cao có mạch, trong đó ước tính có tới 

5.000 loài được sử dụng trong y học cổ truyền. Các hợp chất có nguồn gốc thiên nhiên 

đã và đang nhận được rất nhiều sự quan tâm của các nhà khoa học trong và ngoài 

nước trong nghiên cứu và phát triển thành các dược phẩm chữa bệnh cho người. 

Chi Wedelia đã và đang được các nhà khoa học trên thế giới quan tâm nghiên 

cứu, một số cây trong chi này được sử dụng như thảo dược truyền thống khắp thế 

giới, thể hiện nhiều hoạt tính quý báu như gây độc tế bào, bảo vệ gan, hạ sốt, giảm 

đau, diệt khuẩn, kháng sinh, chống oxi hóa, hạ đường huyết, và hen suyễn. Mở rộng 

nghiên cứu về thành phần hóa học của chi Wedelia đã xác định bao gồm 

Sesquiterpene, diterpene, triterpene, saponin triterpene, flavonoid, v/v. Trong nghiên 

cứu sàng lọc của chúng tôi cho thấy cao chiết methanol của cây Sài đất (W. chinensis) 

có hoạt tính diệt tế bào ung thư (trong đó có dòng tế bào ung thư phổi A-549, H1975), 

tác dụng ức chế sản sinh NO liên quan bệnh viêm. Kết quả sơ bộ này cho thấy cây 

Sài đất nói riêng và các loài khác thuộc chi Wedelia nói chung có thể chứa các thành 

phần hoạt chất sinh học quan trọng, tiềm tàng cho nghiên cứu phát triển thuốc. Đây 

là những tiền đề góp phần phát hiện các hoạt chất có hoạt tính sinh học tốt như: chống 

ung thư, kháng viêm và nghiên cứu cơ chế hoạt động của chúng. Việc nghiên cứu 

thành phần hoá học kết hợp với thử nghiệm hoạt tính sinh học dẫn đường sẽ cho phép 

thu được các hợp chất có hoạt tính sinh học với độ chọn lọc cao. Đây là phương pháp 

được các nhóm nghiên cứu tiên tiến trên thế giới áp dụng thành công. 

Xuất phát từ những luận điểm trên, NCS đã lựa chọn đề tài “Nghiên cứu thành 

phần hóa học và một số hoạt tính sinh học từ hai loài Wedelia chinensis và 

Wedelia trilobata, họ Cúc (Asteraceae)”.  
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Mục tiêu của luận án:  

- Nghiên cứu xác định thành phần hóa học từ hai loài  W. chinensis và W. 

trilobata thuộc chi Wedelia. 

- Đánh giá hoạt tính kháng viêm, hoạt tính ức chế α-amylase, α-glucosidase và 

hoạt tính gây độc tế bào ung thư của các hợp chất để làm cơ sở cho các nghiên cứu 

ứng dụng tiếp theo. 

Nội dung của luận án bao gồm: 

- Phân lập các hợp chất từ hai loài W. chinensis và W. trilobata bằng các 

phương pháp sắc ký. 

- Xác định cấu trúc hóa học của các hợp chất phân lập được bằng các phương 

pháp vật lý, hóa học. 

- Đánh giá hoạt tính kháng viêm in vitro, hoạt tính ức chế α-amylase, α-

glucosidase và hoạt tính gây độc tế bào ung thư in vitro của các hợp chất phân lập 

được. 
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CHƯƠNG 1. TỔNG QUAN 

1.1. Giới thiệu chung về chi Wedelia 

Wedelia là chi thân cỏ sống lâu năm. Thân mọc thẳng đứng hoặc bò lan trên 

mặt đất, phân cành nhánh, phần lá mọc đối, hiếm khi so le, viền nguyên hoặc răng 

cưa. Cụm hoa của loài này thường ở tận cùng hoặc nách lá, có đường kính lớn hơn 

1cm, đơn độc hay 2-4 cụm hợp lại, mỗi cụm hoa có cuống riêng. Cụm hoa đầu, dạng 

tỏa tròn, ở viền 1 hàng hoa cái; ở giữa là hoa lưỡng tính, hiếm gặp hoa đực riêng. Lá 

bắc: ở tổng bao 2-3 hàng, xếp lợp thành hình bán cầu hoặc hình chuông. Đế hoa: lồi, 

có vảy. Tràng hoa: ở viền dạng lưỡi nhỏ, ống tràng rất ngắn, phiến lưỡi phía đầu có 

2-3 răng, màu vàng tươi; hoa ở giữa có tràng hình ống, đầu loe dạng chuông có 5 thùy 

màu vàng sẫm. Bao phấn: thường màu nâu, đỉnh nhọn, gốc tù. Quả: đóng hình trứng, 

ít nhiều bị ép, quả đóng của hoa ở viền có 3 góc; còn của hoa ở giữa có 4 góc; đỉnh 

quả có vảy hoặc 1-2 lông cứng, không mào lông. Mở rộng các nghiên cứu về chi 

Wedelia cho thấy thành phần hóa học chính của chi này bao gồm các iridoid, 

flavonoid, dẫn xuất diterpenoid với nhiều hoạt tính thú vị như chống oxi hóa, kháng 

histamine, chống cấy ghép, hoạt động chống bệnh tim, chống ung thư,…[1]. 

 

Nguồn: internet 

Hình 1.1. Một số loài thuộc chi Wedelia 
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Theo thống kê sơ bộ có khoảng 107 loài thuộc chi Wedelia trên thế giới đã 

được chấp nhận tên khoa học, trong đó ở Việt Nam có một số loài như Sài đất (W. 

chinensis (Osbeck) Merr), Cúc nháp (W. urticaefolia (Blume) DC. ex Wight), Chổi 

biển (W. prostrate Hemsl.), Sài đất ba thuỳ (W. trilobata (L.) Hitchc.), Sơn cúc hai 

hoa (W. biflora (L.) DC. Syn) [2]. 

1.1.1. Tổng quan về loài Sài đất ba thùy Wedelia trilobata (L.) Hitchc. 

Sài đất ba thùy hay còn được gọi là Sài đất kiểng, Sài đất ba thùy và có tên 

khoa học: Wedelia trilobata (L.) Hitchc., tên đồng nghĩa là Sphagneticola trilovata 

(L.) Pruski. 

Mô tả thực vật: Sài đất ba thùy là cây thảo sống lâu năm, dài khoảng 10 - 30 

cm, có thể mọc thẳng đứng cao đến 45 - 60 cm, bò lan đến 1,8 m. Cây thường mọc  

thành từng mảng, dày đặc che kín mặt đất. Thân bò, màu hơi đỏ hoặc xanh, tròn, rễ 

mọc tại các đốt, dài 10 - 30 cm. Phần mọc hướng lên có lông thô, cứng, rậm rạp, đôi  

khi nhẵn, không lông [3-5]. Lá: đơn, mọc đối, dày, dài khoảng 4 - 9 cm, rộng 2 - 5 

cm, có răng cưa ở 2 bên thùy lá, có lông cứng và thô ở cả hai mặt lá. Hình thuôn bầu 

dục, nhọn đầu. Hệ gân lá cong hình cung và lông chim. Cụm hoa: hình đầu, mọc từ 

nách lá, mang hoa không đều ở vòng ngoài đơn, mọc ở nách lá, màu vàng tươi, nhiều 

cánh thành tầng, cuống hoa dài 3 - 10 cm, tổng bao có dạng chuông hoặc bán cầu, 

đầu hoa thường có khoảng 8 - 13 hoa tia, cánh dài 6 - 15mm, đĩa tràng hoa dài 4 - 5 

mm. Ra hoa quanh năm. Quả: Quả bế có nốt sần [6].  

Bộ phận dùng: Thường là hoa và lá. Ở Việt Nam chủ yếu được trồng và canh tác như 

một cây phủ đất và cây cảnh trong các thành phố, công viên và nhà ở. 

 Wedelia trilobata (L.) Hitchc. có nguồn gốc Nam Mỹ, Trung Mỹ, Mexico và 

được tìm thấy rộng rãi ở Bangladesh, Ấn Độ, Trung Quốc, Malaysia, Indonesia, Việt 

Nam, Campuchia, Miến Điện, phát triển mạnh mẽ trong các thung lũng, các vùng 

trồng trọt, rừng tự nhiên, rừng trồng, đồng cỏ, vùng ven biển và các khu vực thành 

thị. Lá hoặc các bộ phận trên không của cây này được sử dụng trong y học cổ truyền 

ở Caribe và Trung Mỹ để chữa đau lưng, thấp khớp, đau khớp, và để điều trị sốt và 

sốt rét ở Việt Nam. 

Các nghiên cứu trước đây cho thấy thành phần chính của W. trilobata bao gồm: 

ent-kaurane diterpene, eudesmane sesquiterpene lactone, và triterpene với nhiều hoạt 
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tính như kháng khuẩn, chống khối u, bảo vệ gan, và hoạt động ức chế hệ thần kinh 

trung ương [7, 8].  

 

Hình 1.2. Một số bộ phận loài Wedelia trilobata (L.) Hitchc.[9]. 

1.1.2. Tổng quan về loài Sài đất Wedelia chinensis (Osbeck) Merr. 

Sài đất hay còn gọi là húng trám, cúc nháp, ngổ đất có tên khoa học là Wedelia 

chinensis (Osbeck) Merr, tên đồng nghĩa là Shagmeticola calendulacea (L.) Pruski 

thuộc họ Cúc – Asteraceae. 

Mô tả thực vật: Sài đất là loài sống lâu năm, có hoa màu vàng tươi và mùi 

thơm nhẹ giống long não, được dùng để hạ sốt và giảm ho, long đờm. Sài đất là một 

loài cỏ sống dai, mọc bò trên mặt đất, chỗ thân mọc lan đến đâu có rễ mọc tới đấy dài 

khoảng 10 – 30 cm, có thể mọc thẳng đứng cao đến 45 - 60 cm, bò lan đến 1,8 m. 

Cây thường mọc thành từng mảng, dày đặc che kín mặt đất. Lá gần như không có 

cuống, mọc đối, hình bầu dục thuôn, gốc và đầu nhọn. Hai mặt lá có lông thô, cứng, 

mép lá có răng cưa to và nông. Cụm hoa: Đế cụm hoa hơi lồi. Hoa: Đế cụm hoa hơi 

lồi mang hai loại hoa, màu vàng tươi, được bao bọc bởi vòng tổng bao lá bắc gồm 2 

hàng xếp xen kẽ. Mỗi hoa có 1 lá bắc nhỏ đi kèm. Bầu dưới 5 lá đài. Hoa cái: tràng 
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hoa hình lưỡi nhỏ gồm 2 phần: Phần ống dài 1 - 1,5 mm và phần lưỡi nhỏ dài 8 - 9 

mm, rộng 4 mm, đỉnh tù, có 2 - 3 răng, khía sâu 1 mm. Có từ 12 - 18 hoa cái trên đầu. 

Hoa lưỡng tính: tràng hoa hình ống loa dần lên phía trên, dài 5 mm, phần rộng nhất 

1,2 mm. Phần trên cùng chia 5 thùy có đỉnh tù hoặc gần tròn. Phần dưới ống tràng 

nối với bầu thu nhỏ lại dài khoảng 1 mm. Quả: Quả bế, có răng dạng mào lông ở đỉnh 

[3-5, 10].  

Bộ phận dùng của Sài đất: Phần trên mặt đất của cây được dùng để làm thuốc, 

thu hái quanh năm nhưng chủ yếu là vào mùa hè lúc cây đang ra hoa. Sau khi thu hái, 

đem về rửa sạch và có thể dùng tươi hay phơi, sấy khô. Cây thuốc được người dân bộ 

tộc sử dụng làm thuốc trong dân gian thuốc trị đái tháo đường, phong thấp, đầy bụng 

rối loạn và viêm. Một số thậm chí còn được sử dụng cho điều trị ngộ độc côn trùng. 

Một số nơi dung thường sử dụng sài đất tắm trị rôm sảy, thuốc uống phòng chạy sởi, 

chữa bang, sốt rét. Những năm 1961, một số bệnh viện sử dụng sài đất điều trị hiệu 

quả mọi trường hợp viêm tấy ngoài da, sưng khớp nhiễm trùng, mụn nhọt,… Sau đó 

vào năm 1966 sài đất được sử dụng tại bệnh viện trong điều trị viêm bang quang cho 

tác dụng hiệu quả [4] 

 

Hình 1.3. Hình thái loài Wedelia chinensis (Osbeck) Merr.[9]. 
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W. chinensis là một loại thảo dược truyền thống được sử dụng trong hệ thống 

thuốc của Ấn Độ. Theo truyền thống, quả, lá và thân được dùng trong việc sinh đẻ và 

điều trị vết cắn và đốt, sốt và nhiễm trùng. Lá được sử dụng trong điều trị rối loạn 

chức năng thận, cảm lạnh, vết thương và vô kinh. Lá cũng được sử dụng để nhuộm 

tóc và thúc đẩy sự phát triển của tóc, bên cạnh đó còn được dùng trong điều trị bệnh 

phù chân voi, đau răng, nhức đầu và ung thư. Ngoài ra, lá còn được sử dụng trong trị 

ho và bệnh cephalagia. Nước sắc của cây được dùng chữa rong kinh và các bệnh 

ngoài da. Cây cũng được sử dụng trong các chứng viêm, bệnh giun sán và rối loạn 

gan. Cây đã được dùng làm kháng viêm, tiêu thũng, chữa vết thương, yếu tinh và 

viêm gan virus. Loại cây này được khoa học báo cáo là có đặc tính chống oxy hóa, 

cho thấy tính hữu ích của nó trong việc giảm lo lắng và căng thẳng trong các tình 

trạng cảm xúc [11, 12]. 

Sài đất chứa rất nhiều thành phần hóa học tốt cho cơ thể. Dịch ép của cây chứa 

tinh dầu hòa tan 11,2%; hợp chất béo 29,7%; phytosterol 3,75%; chlorophyll 3,75%; 

caroten 1,14%; ngoài ra còn có đường, tanin, saponin, flavonoid, terpenoid, các hợp 

chất triterpenoid và phenolic. Các phân tích ở Ấn Độ về thảo mộc W. chinensis không 

thấy sự xuất hiện của các alkaloid, tuy nhiên các cuộc điều tra về thành phần hóa học 

của Trung Quốc về loài này cho thấy sự hiện diện của alkaloid trong thân, lá và hoa 

[13]. Các nghiên cứu mở rộng về hoạt tính  sinh học thực hiện trên W. chinensis được 

cho là có tác dụng chống oxy hóa, chống viêm, giảm đau, kháng khuẩn, bảo vệ gan, 

chống trầm cảm, chống co giật, chữa lành vết thương, an thần và chống ung thư [10].  
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1.2. Tình hình nghiên cứu về chi Wedelia 

1.2.1. Các nghiên cứu về thành phần hóa học 

1.2.1.1. Thành phần sesquiterpene 

 

Hình 1.4. Cấu trúc hóa học các hợp chất sesquiterpene từ Wedelia. 

Năm 1980, 5 hợp chất mới pseudoguaianolie: Wedelifloride 6-O-methacrylate 

(1), 6-O-(methacryloyloxy) wedelifloride 4-O-acetate (2), 6-O-(isobutyryloxy) 

wedelifloride 4-O-acetate (3), 6-O-(tiglinoyloxy) wedelifloride 4-O-acetate (4), và 6-

O-(isovaleryloxy) wedelifloride 4-O-acetate (5) được Bohlamann và cộng sự công bố 
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từ phần trên mặt đất của cây W. grandiflora Benth. [14]. Giai đoạn 1982-2005, 31 

hợp chất mới eudesmanolide (6–37) tiếp tục được công bố từ các bộ phận khác nhau 

của các loài W. prostrata, W. trilobata, W. hookeriana Gardner, W. grandiflora, W. 

pinetorum (Standl. & Steyerm.), và W. hispida Kunth. Đáng chú ý, từ loài W. 

prostrata rất nhiều hợp chất sesquiterpene đã được phân lập với cấu trúc thú vị [15-

21] (Hình 1.4). Năm 2013 Li và cộng sự đã phân lập được 10 hợp chất eudesmanolide 

từ loài W. trilobata trong đó có 5 hợp chất mới wedelolide C-F và wedetrilide A [22]. 

Tiếp tục mở rộng nghiên cứu về thành phần hóa học các loài thuộc chi Wedelia, 7 

hợp chất eudesmanolidee mới (40, 41, 46-50) lần lượt được công bố từ Wedelia 

prostate và W. trilobata [10, 13, 23-25]. Năm 2020, L. Sun và cộng sự tiếp tục phân 

lập từ hoa của loài W. trilobata 8 hợp chất eudesmanolide mới: 1α,6α,9β-trihydroxy-

4,10α-dimethy-l5α,7α,8α-eudesm-3-en-8,12-olide (31), 1α-acetoxy-4α-hydroxy-6α-

isobutyryloxy-15α-methyl-9β-isovaleryloxyprostat (38), 1β-acetoxy-4α-hydroxy-6β-

isobutyryloxy-15α-methyl-9β-tiglinoyloxyprostatolide (39), 1β-acetoxy-4α-

hydroxy-6β-isobutyryloxy-9α-tiglinoyloxyprostatolide (42), 1α,9β-diacetoxy-4β-

hydroxy-6α-methacryloxy-11β-methylprostatolide (45), 1α,4α,9β-trihydroxy-6β-

isobutyryloxyprostatolide (43), 1α,9β-diacetoxy-4β-hydroxy-6α-methacryloxy-11β-

methylprostatolide (44) [26]. 

Bảng 1.2.1. Thành phần sesquiterpene từ Wedelia 

STT Tên hợp chất Loài TLTK 

1 Wedelifloride 6-O-methacrylate W. grandiflora [14] 

2 6-O-(Methacryloyloxy)wedelifloride 4-O-acetate W. grandiflora [14] 

3 6-O-(Isobutyryloxy)wedelifloride 4-O-acetate W. grandiflora [14] 

4 6-O-(Tiglinoyloxy)wedelifloride 4-O-acetate W. grandiflora [14] 

5 6-O-(Isovaleryloxy)wedelifloride 4-O-acetate W. grandiflora [14] 

6 
1β,4α-Dihydroxy-6β-(isobutyryloxy)-9α-

(tigloyloxy)prostatolide 

W. prostrata 

W. trilobata 
[15-21] 

7 
9α-(Angeloyloxy)-1β,4α-dihydroxy-6β-

(isobutyryloxy) prostatolide 
W. prostrata [15-21] 

8 
1β,9α-Diacetoxy-4α-hydroxy-6β-

(isobutyryloxy)prostatolide 
W. prostrata [15-21] 
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9 
1β-Acetoxy-4α,9α-dihydroxy-6β-

(isobutyryloxy)prostatolide 
W. prostrata [15-21] 

10 
1β-Acetoxy-4α,9α-dihydroxy-6β-

(methacryloxy)prostatolide 
W. prostrata [15-21] 

11 
1β,9α-Diacetoxy-4α-dihydroxy-6β-

(methacryloxy)prostatolide 
W. prostrata [15-21] 

12 Trilobolide 6-O-isobutyrate W. trilobata [15-21] 

13 Trilobolide 6-O-angelate W. trilobata [15-21] 

14 Trilobolide 6-O-methacrylate W. trilobata [15-21] 

15 Oxidoisotrilobolide 6-O-isobutyrate W. trilobata [15-21] 

16 Oxidoisotrilobolide 6-O-angelate W. trilobata [15-21] 

17 Oxidoisotrilobolide 6-O-methacrylate W. trilobata [15-21] 

18 
9α-Hydroxy-1α,4α-epoxy-5βH,7βH,8βH-

prostatolide 6-O-isobutyrate 
W. prostrata [15-21] 

19 
9α-Acetoxy-1α,4α-epoxy-5βH,7βH,8βH-

prostatolide 6-O-isobutyrate 
W. prostrata [15-21] 

20 3α-Acetoxy-6β-(methacryloyloxy)ivangustin W. hookeriana [15-21] 

21 
6β-(Methacryloyloxy)-3α-

(propanoyloxy)ivangustin 
W. hookeriana [15-21] 

22 
3α-(Isobutyryloxy)-6β-

(methacryloyloxy)ivangustin 
W. hookeriana [15-21] 

23 
3α-(2-Methacryloyloxy)-6β-

(methacryloyloxy)ivangustin 
W. hookeriana [15-21] 

24 
3α-(Isovaleryloxy)-6β-

(methacryloyloxy)ivangustin 
W. hookeriana [15-21] 

25 6β-(Methacryloyloxy)-3α-(tigloyloxy)ivangustin W. hookeriana [15-21] 

26 
6β-(Methacryloyloxy)-3α-

(senecioyloxy)ivangustin 
W. hookeriana [15-21] 

27 
6β-(Methacryloyl)-3α-(tigloyloxy)ivangustin 

acetate 
W. hookeriana [15-21] 

28 1α-Hydroxy-6α-(tiglinoyloxy)steiractinolide W. grandiflora [15-21] 

29 6α-(Angeloyloxy)-1α-hydroxysteiractinolide W. grandiflora [15-21] 
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30 6α-(Methacryloyloxy)-1α-hydroxysteiractinolide W. grandiflora [15-21] 

31 
1α,6α,9β-trihydroxy-4,10α-dimethyl5α,7α,8α-

eudesm −3-en-8,12-olide 
W. trilobata [26] 

32 

15-Acetoxy-1α-hydroxy-10α-methyl-6α-

(tigloyloxy)-7αH,8αH,11βH eudesm-4-en-8,12-

olide 

W. pinetorum [15-21] 

33 
15-Acetoxy-6α-(angeloyloxy)-1α-hydroxy-10α-

methyl-7αH,8αH,11βH eudesm-4-en-8,12-olide 
W. pinetorum [15-21] 

34 

3β,15-Diacetoxy-1α-hydroxy-10α-methyl-6α-

(tigloyloxy)-7αH,8αH,11βH eudesm-4-en-8,12-

olide 

W. hispida [15-21] 

35 

1α,15-Diacetoxy-3β-hydroxy-10α-methyl-6α-

(tigloyloxy)-7αH,8αH,11β-H eudesm-4-en-8,12-

olide 

W. hispida [15-21] 

36 

3β,15-Diacetoxy-1α-hydroxy-10α-methyl-6α-

(tigloyloxy)-7αH,8αH eudesma-4,11-dien-8,12-

olide 

W. hispida [15-21] 

37 

15-Acetoxy-1α-Hydroxy-10α-methyl-6α-

(tigloyloxy)-7αH,8αH-eudesma-4,11-dien-8,12-

olide 

W. pinetorum [15-21] 

38 
1α-acetoxy-4α-Hydroxy-6α-isobutyryloxy-15α- 

methyl-9β-isovaleryloxyprostat 

W. trilobata 
[26] 

39 
  1β-acetoxy-4α- Hydroxy-6β-isobutyryloxy-

15α-methyl-9β-tiglinoyloxyprostatolide  

W. trilobata 
[26] 

40 Prostrolides C 
W. prostrata [10, 13, 

23, 24]. 

41 Prostrolides B 
W. prostrata [10, 13, 

23, 24]. 

42 
1β-Acetoxy-4α-hydroxy-6β-isobutyryloxy- 9α-

tiglinoyloxyprostatolide 

W. trilobata [26] 
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43 
1α,4α,9β-Trihydroxy-6β- 

isobutyryloxyprostatolide 

W. trilobata [26] 

44 
1α,9β-Diacetoxy-4β-hydroxy-6α-methacryloxy- 

11β-methylprostatolide 

W. trilobata [26] 

45 
1α,9β-Diacetoxy-4β-hydroxy-6α-methacryloxy- 

11β-methylprostatolide 

W. trilobata [26] 

46 Wedelolide G W. trilobata [13] 

47 Wedelolide H W. trilobata [13] 

48 Prostrolides A 
W. prostrata [10, 13, 

23, 24]. 

49 Wedelolide I 
W. prostrata [10, 13, 

23, 24]. 

50 Wedelolide J 
W. prostrata [10, 13, 

23, 24]. 

1.2.1.2. Thành phần diterpene 

Qua các nghiên cứu đã công bố cho thấy, một trong những thành phần chính 

của chi Wedelia là các diterpene. Vào năm 1982, các dẫn xuất dạng ent-beyerene (51‒

53) cũng được báo cáo từ phần trên mặt đất của các loài W. hookeriana [18] và W. 

calycina Spreng. [21]. 

Tổng quan nghiên cứu về hóa học các loài thuộc chi Wedelia cho thấy thành 

phần hóa học chính là kaurene diterpene, trong đó các dẫn xuất ent-kaurane được tìm 

thấy ở hầu hết các loài thuộc chi Wedelia với rất nhiều hợp chất mới có cấu trúc thú 

vị được công bố [27, 28] (Hình 1.5). 

Ở nước ta, năm 2006, tác giả Nguyễn Thanh Hoàng và cộng sự đã phân lập từ 

lá W. trilobata (L.) Hitchc. được hợp chất 3α-(tigloyloxy) ent-kaur-16-en-19-oic acid 

(57) và từ bộ phận hoa loài W. urticaefolia (Blume) DC. ex Wight hợp chất ent-

kaurene khác là ent-kaur-16-en-19-oic acid (63) [29]. Trong năm 2011, các nhà khoa 

học Trung Quốc đã phân lập và xác định được 2 hợp chất diterpene dạng khung ent-

kaurene từ cây W. prostrate [30]. Đến năm 2015, Hui và cộng sự đã phân lập được 7 

hợp chất ent-kaurane khác từ W. trilobata, trong đó có 2 hợp chất mới là 16α,17,19-
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trihydroxy-18-nor-ent-kaurane-4β-ol (88) và 17-chloro-16β-hydroxy-ent-kaurane-

19-oic acid (89) [31].  

 

Hình 1.5. Cấu trúc hóa học của các hợp chất diterpene từ Wedelia. 

Năm 2016, Li và cộng sự đã phân lập từ W. trilobata 26 hợp chất ent-kaurane 

diterpenoid, trong đó có 7 hợp chất mới (90-93, 95, 101) với hoạt tính thú vị [32]. 

Năm 2019, bốn hợp chất ent-kaurane mới là  (2′R,3′R)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-

kaur-16-en-19-oic acid (104), (2′S,3′S)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-kaur-16-en-19-

oic acid (105), (2′S,3′R)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-kaur-16-en-19-oic acid (106) 
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và (2′R,3′S)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-kaur-16-en-19-oic acid (107) được Z. Wu 

và cộng sự phân lập từ W. prostrata [33]. Năm 2020, hợp chất 3α-angeloyloxy-ent-

kaur-16-en-19-oic acid (109) được J.Xu và cộng sự phát hiện từ loài W. trilobata 

[34], cùng thời gian này, nhóm tác giả R.K.Das và cộng sự đã công bố một hợp chất 

mới là wedelienone (110) từ loài W. chinensis [35]. 

Bảng 1.2.2. Thành phần diterpene từ Wedelia 

51 ent-Beyer-15-en-19-oic acid W. hookeriana [18], [21] 

52 ent-Beyer-15-en-19-ol W. hookeriana [18], [21] 

53 Beyer-15-en-19-oic acid W. calycina [18], [21] 

54 15α-Hydroxywederegiolide W. regis [27, 28] 

55 15β-Hydroxywederegiolide W. regis [27, 28] 

56 15β-Acetoxywederegiolide W. regis [27, 28] 

57 3α-(Tigloyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic acid 

W. prostrata 

W. trilobata 

W. paludosa 

W. chinensis 

[18], [21], 

[27, 28],  

[36] 

58 3α-(Senecioyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic acid W. trilobata 
[18], [21], 

[27, 28] 

59 
3α-(Cinnamoyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic 

acid 

W. prostata 

W. trilobata 

W. chinensis 

W. paludosa 

[18], [21], 

[27, 28] 

60 
3α-(Cinnamoyloxy)-9β-hydroxy-ent-kaur-16-

en-19-oic acid 
W. trilobata [18], [21] 

61 3α-(Angeloyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic acid 

W. trilobata 

W. paludosa 

W. chinensis 

[18], [21], 

[27, 28] 

62 
3α-(Angeloyloxy)-9β-hydroxy-ent-kaur-16-

en-19-oic acid 

W. trilobata 

 
[27, 28] 

63 ent-Kaur-16-en-19-oic acid 
W. hispida 

W. glauca 

[37-39], 

[29] 
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W. trilobata 

W. calycina 

W. chinensis 

W. paludosa 

W. hookeriana 

W. scaberrima 

W. grandiflora 

W. chinensis 

W. buphthalmiflora 

64 ent-Kaurene-19-oic acid methyl ester W. trilobata 
[18], [21], 

[27, 28] 

65 ent-Kaurene-19-al W. grandiflora [29] 

66 ent-Kaurene-19-ol 
W. hookeriana 

W. grandiflora 
[29] 

67 
15α-Hydroxy-ent-kaur-16-en-19-oic acid 

(Grandifloric acid) 

W. biflora 

W. calycina 
[37-39] 

68 15α-Acetoxy-ent-kaur-16-en-19-oic acid W. hookeriana [29] 

69 
15α-(Cinnamoyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic 

acid 

W. glauca 

W. trilobata 
[37-39] 

70 
15α-(Angeloyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic 

acid 

W. calycina 

W. hookeriana 

W. grandiflora 

W. scaberrima 

W. helianthoides 

W. buphthalmiflora 

[37-39], 

[29] 

71 
15α-(Senecioyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic 

acid 

W. hookeriana 

W. grandiflora 
[29] 

72 15α-(Tigloyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic acid 

W. hookeriana 

W. scaberrima 

W. helianthoides 

W. buphthalmiflora 

[37-39] 
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73 
15α-(2,3-Epoxy-2-methybutanoyloxy)-ent-

kaur-16-en-19-oic acid 

W. calycina 

W. grandiflora 
[37-39] 

74 
15α-(Isobutyryloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic 

acid 
W. buphthalmiflora [16] 

75 
15α-(Isovaleryloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic 

acid 
W. buphthalmiflora [16] 

76 
15α-(2,3-Dihydroxy-2-methylbutanoyloxy)-

ent-kaur-16-en-19-oic acid 
W. calycina [37-39] 

77 9β,15α-Dihydroxy-ent-kaur-16-en-19-oic acid W. calycina [37-39] 

78 
15α-(Angeloyloxy)-9β-hydroxy-ent-kaur-16-

en-19-oic acid 

W. trilobata 

W. hookeriana 

W. grandiflora 

W. helianthoides 

[37-39], 

[29] 

79 
9β-Hydroxy-15α-(senecioyloxy)-ent-kaur-16-

en-19-oic acid 

W. hookeriana 

 
[29] 

80 
9β-Hydroxy-15α-(3-hydroxy-2-

methylbutanyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic acid 
W. calycina [29] 

81 ent-Kaura-6,16-dien-19-oic acid W. biflora [15,22] 

82 ent-Kaura-9(11),16(17)-dien-19-oic acid 

W. hispida 

W. calycina 

W. chinensis 

W. paludosa 

W. hookeriana 

W. buphthalmiflora 

[37-39], 

[29], [40] 

83 Tetrachyrin W. paludosa [15,22] 

84 16α-Hydroxy-ent-kaurane-19-oic acid W. paludosa [15,22] 

85 ent-Kaurane-16α-ol W. paludosa [15,22] 

86 16α,17-Dihydroxy-ent-kaurane-19-oic acid 
W. calycina 

W. prostrata 
[15,22] 

87 16β,17-Dihydroxy-ent-kaurane-19-oic acid W. paludosa [15,22] 
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88 
16α,17,19-Trihydroxy-18-nor-ent-kaurane-4β-

ol 
W. trilobata [31] 

89 
17-Chloro-16β-hydroxy-ent-kaurane-19-oic 

acid 
W. trilobata [31] 

90 
3α-angeloyloxy-16α-hydroxy-ent-kaurane-19-

oic acid 

W. trilobata 
[32] 

91 
3α-Angeloyloxy-16α,17-dihydroxy-ent-

kaurane-19-oic acid 

W. trilobata [32] 

92 
3α-Tigloyloxy-16α-hydroxy-ent-kaurane-19-

oic acid 

W. trilobata [32] 

93 
3α-Tigloyloxy-16α, 17-dihydroxy-ent-

kaurane-19-oic acid 

W. trilobata [32] 

94 ent-Kaur-15-en-19-oic acid W. calycina [34] 

95 
3α-Cinnamoyloxy-ent-kaura-9(11), 16-dien-

19-oic acid 

W. trilobata [32] 

96 (11),16-Dien-19-oic acid W. trilobata [34] 

97 
12α-Hydroxy-ent-kaur-9(11), 16-dien-19-oic 

acid 

W. trilobata [34] 

98 
12α-Methoxy-ent 

-kaur-9(11),16-dien-19-oic acid 

W. trilobata [34] 

99 
3α-Hydroxy-ent-kaura-9(11), 16-dien-19-oic 

acid 

W. trilobata [34] 

100 
3α-Cinnamoyloxykaur-9(11), 16-dien-19-oic 

acid 

W. prostrata [41] 

101 
3α-Cinnamoyloxy-9β,17-dihydroxy-ent-kaur-

15-en-19-oic acid 

W. trilobata [32] 

102 
3α-Angeloyloxy-17-hydroxy-ent-kaur-15-en-

19-oic acid 

W. chinensis [42] 

103 
3α-(Tigloyloxy)-17-hydroxy-ent-kaur-15-en-

19-oic acid 

W. chinensis [26] 
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104 
(2′R,3′R)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-ent-

kaur-16-en-19-oic acid  

W. prostrata [33] 

105 
 (2′S,3′S)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-ent-

kaur-16-en-19-oic acid  

W. prostrata [33] 

106 
 (2′S,3′R)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-ent-

kaur-16-en-19-oic acid  

W. prostrata [33] 

107 
(2′R,3′S)-3α- (2′,3′-epoxyangeloyloxy)-ent-

kaur-16-en-19-oic acid  

W. prostrata [33] 

108 
3α‐Cinnamoyloxy‐15β,16β‐epoxy‐17‐

hydroxy‐ent‐kaurane‐19‐oic acid 

W. chinensis [43] 

109 3α-Angeloyloxy-ent-kaur-16-en-19-oic acid W. trilobata  [34] 

110 Wedelienone W. chinensis [35] 

1.2.1.3. Thành phần triterpene và triterpene saponin 

Đây cũng là thành phần được cộng bố phổ biến từ các nghiên cứu của chi 

Wedelia. Năm 1984, lupeol một hợp chất khá phổ biến từ các loài thực vật khác nhau 

cũng được phân lập từ loài W. hispida Kunth [21]. Từ bộ phận hoa của loài W. 

paludosa, De Carvalhor và cộng sự đã phân lập và xác định 3 hợp chất triterpen (111‒

113) [40]. Cũng từ dịch chiết EtOH loài W. chinensis vào năm 2005, Luo và cộng sự 

đã phân lập đươc 2 hợp chất saponin mới là oleana-11,13(18)-dienoic acid 3-O-β-

glucuronopyranoside (114) và oleana-11,13(18)-dienoic acid 3-O-β-(6-O-methyl) 

glucuronopyranoside (115). Tiếp tục các nghiên cứu từ dịch chiết EtOAc lá của cây 

W. scaberrima Hook. một hợp chất saponin mới là wedelin (116) cũng được công bố 

[44]. Năm 1991, hai tác giả Govindachari và Premila đã công bố từ phần lá của loài 

W. chinensis hai bisdesmosidic oleanolic acid saponin mới là β-O-glucopyranosyl 3-

O-[β-D-xylopyranosyl-(1-2)-β-D-glucuronopyranosyl]oleanolate (117) và β-D-

glucopyranosyl 3-O-[β-D-glucopyranosyl-(1-2)-β-D glucuronopyranosyl]oleanolate 

(118) (Hình 1.6) [45]. Ở Việt Nam, năm 2006, tác giả Nguyễn Thanh Hoàng và cộng 

sự đã phân lập từ lá của loài W. trilobata được 2 hợp chất friedelan-3-β-ol (119) và 

β-amyrin acetate (120). Trong năm 2009, nhóm tác giả này tiếp tục công bố các hợp 

chất triterpen khung olean là β-amyrin (121), 3-β-O-tetradecanoylurs-12-en-16-β-ol 

(122) từ hoa của loài W. urticaefolia [29]. Một hợp chất mới là 19-α-hydroxy-12(13)-
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ene-28-oic acid-3-O-β-D-glucopyranoside (123) được Verma và cộng sự công bố 

năm 2015 từ loài W. chinensis [27, 46]. 

 

 

Hình 1.6. Cấu trúc hóa học  

các hợp chất triterpene và triterpene saponin từ Wedelia. 

Bảng 1.2.3. Thành phần triterpene và triterpene saponin từ Wedelia. 

111 3-O-Tetradecanoylolean-12-en-28-oic acid W. paludosa [40] 

112 3-O-Pentadecanoylolean-12-en-28-oic acid W. paludosa [40] 

113 3-O-Hexadecanoylolean-12-en-28-oic acid W. paludosa [40] 

114 
Oleana-11,13(18)-dienoic acid 3-O-β-

glucuronopyranoside 
W. chinensis [47] 

115 
Oleana-11,13(18)-dienoic acid 3-O-β-(6-O-

methyl)glucuronopyranoside 
W. chinensis [47] 

116 Wedelin W. scaberrima [44] 

117 
β-O-Glucopyranosyl 3-O-[β-D-xylopyranosyl-

(1-2)-β-D-glucuronopyranosyl]oleanolate 
W. chinensis [45] 
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118 
β-D-Glucopyranosyl 3-O-[β-D-glucopyranosyl-

(1-2)-β-D-glucuronopyranosyl]oleanolate 
W. chinensis [45] 

119 Friedelan-3-β-ol  W. biflora [29]  

120 β-Amyrin acetate  W. biflora [29]  

121 β-amyrin W. urticaefolia [29] 

122 3-β-O-Tetradecanoylurs-12-en-16-β-ol W. urticaefolia [29] 

123 
19-a-Hydroxyurs-12(13)-ene-28-oic acid-3- 

O-β-D-glucopyranosid 
W. calendulacea [46] 

1.2.1.4.  Thành phần flavonoid 

Ngoài các hợp chất terpene thì flavonoid cũng là lớp chất được tìm thấy từ các 

loài thuộc chi Wedelia. Một flavanone mới 7,4'-dihydroxy-8,3'-dimethoxyflavanone 

(121) và hai dẫn xuất chalcone mới khác là 4,2',4'-trihydroxy-3,3'-dimethoxychalcone 

(128) và 4'-O-β-D-glucopyranosyl-4,2'-dihydroxy-3,3'-dimethoxychalcone (130) 

cùng với ba hợp chất đã biết 120, 129, và 131 đã được Caleanasan và cộng sự công 

bố từ phần trên mặt đất của loài W. asperrima (Decne.) Benth. [48]. Từ loài W. 

chinensis hai flavonoid glycoside đã biết là quercetin 3-O-β-D-glucopyranoside (122) 

và kaempferol 3-O-D-glucopyranoside (125) cũng được S. Apers và cộng sự công bố 

vào năm 2002 [49], tiếp đó hợp chất 7-methoxy-kaempferol-3-O-β-D-

glucopyranoside (127) cũng được tìm thấy từ loài này [3]. Trong năm 2005, một hợp 

chất isoflavon (133) cũng được báo cáo từ loài W. chinensis [47]. Cùng thời gian này, 

D.H.Mitle cùng cộng sự cũng đã phân lập và xác định được hai hợp chất flavonoid là 

3,3'-di-O-methylquercetin (123) và 7,3'-di-O-methylquercetin (124) cùng với một 

hợp chất đã biết khác là 2,7,4'-trihydroxy-5,3'-dimethoxyisoflavone (132) từ bộ phận 

lá của loài W. biflora [50]. Hợp chất luteolin (126) cũng được công bố từ loài W. 

paludosa [1, 47] (Hình 1.7). 
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Hình 1.7. Cấu trúc các hợp chất flavonoid từ Wedelia. 

Bảng 1.2.4. Thành phần flavonoid từ Wedelia 

124 7,4'-Dihydroxy-3'-methoxyflavanone W. asperrima [48] 

125 7,4'-Dihydroxy-8,3'-dimethoxyflavanone W. asperrima [48] 

126 Quercetin 3-O-D-glucoside W. chinensis [48], [47] 

127 3,3'-Di-O-methylquercetin W. biflora [50] 

128 7,3'-Di-O-methylquercetin W. biflora [50] 

129 Kaempferol 3-O-D-glucoside 
W. chinensis 

W. prostrata 
[48], [47] 

130 Luteolin W. paludosa [47] 

131 
7-Methoxyl-kaempferol-3-O-β-D-

glucopyranoside 
W. chinensis [3] 

132 4,2',4'-Trihydroxy-3,3'-dimethoxychalcone W. asperrima [48] 

133 4,2',4'-Trihydroxy-3-methoxychalcone W. asperrima [48] 

134 
4'-O-β-D-Glucopyranosyl-4,2'-dihydroxy-3,3'-

dimethoxychalcone 
W. asperrima [48] 

135 
4'-O-β-D-Glucopyranosyl-4,2'-dihydroxy-3-

methoxychalcone 
W. asperrima [48] 

136 2,7,4'-Trihydroxy-5,3'-dimethoxyisoflavone W. biflora [50] 

137 
7-Methoxy-2'-hydroxy-5,6-

(methylenedioxy)isoflavone 
W. chinensis [47] 
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1.2.1.5. Các thành phần khác 

 

Hình 1.8. Cấu trúc các hợp chất khác từ Wedelia. 

Lần đầu tiên hợp chất norwedelic acid (154) dạng coumarin được phân lập từ 

loài W. chinensis cùng với các thành phần khác (151‒153, Hình 1.8) [51, 52]. Thêm 

vào đó, một vài dẫn xuất của caffeic acid (138‒141) cũng lần lượt được báo cáo từ 

các loài W. chinensis và W. trilobata [49, 53]. Các hợp chất acid béo khác như stearic 

acid, linoleic acid, linolenic acid, và methyl linolenat từ phần trên không của loài W. 

hispida Kunth. cũng đã được xác định [21]. Từ dịch chiết EtOAc của W. chinensis 

lignoceric acid (n-C24H48O2), melissic acid (n-C30H60O2), và hợp chất mới 

(9E,11Z,13E)-8,15-dioxooxadeca-9,11,13-trienoic acid cũng được báo cáo trong năm 

2005 [37]. Năm 2013, Thu và cộng sự đã phân lập đươc 10 hợp chất bao gồm 6 hợp 

chất mới wedebicoside A-F (155-160) và 4 hợp chất đã biết là 161 - 164 từ hoa của 
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loài W. biflora [54]. Gần đây, hợp chất chrysophenol 8-O-β-D-glucopyranoside (142) 

cũng được công bố từ W. chinesis [47]. Cũng từ loài này, năm 2018, Zhong và cộng 

sự tiếp tục công bố một hợp chất mới 4,5-di-O-caffeoylquinic acid butyl ester (146) 

cùng 4 hợp chất 147-150 lần đầu được phân lập từ loài này [43]. Bên cạnh đó, rất 

nhiều loài thuộc chi Wedelia được báo cáo các hợp chất sterol và các dẫn xuất của nó 

như stigmasteryl glucoside, sitosterol và sitosteryl glucoside [17, 18, 21, 30, 37, 40, 

55]. 

Bảng 1.2.5. Thành phần khác từ Wedelia 

138 4,5-O-Dicaffeoylquinic acid 
W. prostrata 

W. chinensis 
[49, 53] 

139 3,5-O-Dicaffeoylquinic acid 
W. prostrata 

W. chinensis 
[49, 53] 

140 3,4-O-Dicaffeoylquinic acid 
W. prostrata 

W. chinensis 
[49, 53] 

141 Wedelosin W. chinensis [49, 53] 

142 Chrysophenol 8-O-β-D-glucopyranoside W. chinensis [6, 17] 

143 Thiophene acethylene 

W. trilobata (L.) 

Hitchc. 

W. grandiflora 

Benth. 

W. hookeriana 

Gardner. 

[18, 56] 

144 Dithiophene acethylene 
W. hookeriana 

Gardner. 
[18] 

145 Veratrylidenehydrazide W. biflora (L.) DC. [57] 

146 4,5-di-O-Caffeoylquinic acid butyl ester W. chinensis [43] 

147 4,5-di-O-Caffeoylquinic acid methyl ester W. chinensis [43] 

148 3,4-di-O-Caffeoylquinic acid methyl ester W. chinensis [43] 

149 3,4-di-O-Caffeoylquinic acid butyl ester W. chinensis [43] 

150 3-O-Caffeoylquinic acid butyl ester W. chinensis [43] 

151 Wedelolactone W. chinensis [51, 52] 
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152 Tri-O-methylwedelolactone W. chinensis [51, 52] 

153 Norwedelolactone W. chinensis [51, 52] 

154 Norwedelic acid W. chinensis [51, 52] 

155 Wedebicoside A W. biflora [54] 

156 Wedebicoside B W. biflora [54] 

157 Wedebicoside C W. biflora [54] 

158 Wedebicoside D W. biflora [54] 

159 Wedebicoside E W. biflora [54] 

160 Wedebicoside F W. biflora [54] 

161 

1-O-[2՛,4՛-Diangeloyloxy-3՛-(3՛՛-angeloyloxy-

β-D-fucopyranosy)-β-D-fucopyranosyl]-6-

hydroxythymol 

W. biflora 

[54] 

162 
1-O-(2՛,4՛-diangeloyloxy-β-D-fucopyranosy)-

6-hydroxythymol 
W. biflora 

[54] 

163 Stigmasterol W. biflora [54] 

164 5α-Stigm-7-en-3-ol W. biflora [54] 

165 24-Ethylcoprostanone W. biflora [54] 

166 Anhydrosecoisolariciresinol W. biflora [54] 

Các nghiên cứu cho thấy thành phần hóa học từ Wedelia rất phong phú và đa 

dạng. Trong đó, các hợp chất được công bố nhiều nhất từ các loài thuộc chi Wededia 

là các hợp chất thuộc khung sesquiterpen và các hợp chất diterpenoid dạng khung 

ent-beyerene và ent-kaurene với cấu trúc hóa học khá độc đáo.  

1.2.2. Các nghiên cứu về hoạt tính sinh học về các loài thuộc chi Wedelia 

Các loài thuộc chi Wedelia trên thế giới đã được phát hiện có nhiều hoạt tính 

sinh học đáng quan tâm như gây độc tế bào, kháng viêm, kháng khuẩn, kháng vi sinh 

vật kiểm định, giảm đau, chống tiểu đường và một số hoạt tính khác. 

1.2.2.1. Hoạt tính gây độc tế bào ung thư 

Trong một nghiên cứu của Gupta và cộng sự năm 2010 về khả năng chống ung 

thư biểu mô cổ trướng (EAC) trên chuột bạch tạng Thụy Sĩ. Thí nghiệm cho chuột 

mang khối u uống trực tiếp dịch chiết methanol từ W. chinensis với liều 250 và 500 

mg/kg trọng lượng cơ thể trong 9 ngày liên tiếp [58]. Kết quả cho thấy thể tích và số 
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lượng sống sót của tế bào khối u đều giảm, tuổi thọ của chuột tăng lên so với chuột 

đối chứng. Bên cạnh đó chuột được uống W. chinensis cho thấy số lượng hồng cầu 

và hàm lượng hemoglobin cũng tăng lên so với chuột đối chứng [58]. Năm 2007 

nghiên cứu của Feng-Min Lin và cộng sự báo cáo rằng các hợp chất có trong W. 

chinensis có khả năng ngăn chặn hoạt động và sự phát triển của androgen - yếu tố 

tăng trưởng trong các tế bào ung thư tuyến tiền liệt. Nó cho thấy rằng tác dụng hiệp 

đồng của các hợp chất trong W. chinensis, chứng minh tiềm năng trong việc phòng 

ngừa và điều trị ung thư tuyến tiền liệt [1, 59, 60]. Năm 2011 nghiên cứu của Ginting 

và cộng sự đã xác nhận tiềm năng của W. biflora như một chất chống ung thư [61].  

Hai hợp chất là wedelolactone (151) và norwedelolactone (153) cũng được 

Wagner và cộng sự báo cáo là thành phần hoạt động chính gây độc cho tế bào gan 

chuột bị gây độc với CCl4 hoặc D-galactosamin, các tác giả cũng đã chứng minh tác 

dụng kích thích đáng kể tái sinh tế bào gan của chúng [62]. Năm 1986, tác giả Ling 

và cộng sự cũng chứng minh hợp chất ent-kaur-16-en-19 oic acid (64) cùng 3 hợp 

chất dạng khung kaurenoid khác và stigmasterol glucoside có tác dụng làm giảm độc 

tính tế bào gan chuột bị gây độc bởi CCl4 hoặc D-galactosamin [37]. 

Một nghiên cứu khác của Manjamalai và cộng sự đã chứng minh rằng chiết 

xuất tinh dầu từ W. chinensis có tác dụng diệt tế bào ung thư phổi [13]. Nghiên cứu 

sau đó của Mardina và cộng sự vào năm 2020 sau khi tiến hành các thử nghiệm in 

vivo trên chuột, đã báo cáo rằng cáo rằng dịch chiết n-hexane từ W. trilobata có tiềm 

năng như một chất hóa học ngăn ngừa khối u ung thư vú [63]. Cùng thời điểm này, 

bốn hợp chất ent-kaurane mới là (2′R,3′R)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-kaur-16-en-

19-oic acid (104), (2′S,3′S)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-kaur-16-en-19-oic acid 

(105), (2′S,3′R)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-kaur-16-en-19-oic acid (106) và 

(2′R,3′S)-3α-(2′,3′-epoxyangeloyloxy)-kaur-16-en-19-oic acid (107) được Z. Wu và 

cộng sự phân lập từ W. prostrata và nhóm tác giả đã thử nghiệm hoạt tính gây độc tế 

bào của các hợp chất này trên dòng tế bào HepG2. Kết quả cho thấy các hợp chất 

104-107 cho các hoạt động gây độc tế bào tương đối mạnh, với các giá trị IC50 lần 

lượt là 11,72 ± 0,22, 14,23 ± 0,18, 17,35 ± 0,15 và 16,79 ± 0,37 μM [33]. Một nghiên 

cứu trong nước của nhóm tác giả Nguyễn Thị Minh Thuận vào năm 2020 cho biết 

chiết xuất chloroform từ W. chinensis có tác dụng gây độc tế bào và thúc đẩy quá 

trình tự chết của tế bào in vitro trên tế bào đơn nhân máu ngoại vi của người (PBMCs). 
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Theo tác giả, sau 48 giờ nuôi cấy, tỷ lệ tế bào đơn nhân bị apoptotic ở mẫu thử với 

cao chloroform từ W. chinensis tăng 19,1 % so với nhóm đối chứng và chưa xảy ra 

quá trình necrosis ở cả 2 mẫu. Chứng tỏ cao Sài đất gây độc cho tế bào đơn nhân theo 

cảm ứng tế bào chết theo chương trình (apoptosis). Điều này có thể được giải thích 

là do phân đoạn cao chloroform có chứa nhiều triterpenoid tự do. Các hợp chất 

triterpene, triterpenoid đã được chứng minh có tác dụng ức chế miễn dịch, có thể tăng 

độc tế bào hoặc apoptosis tế bào lympho [64]. Các nghiên cứu trước đó cũng đã báo 

cáo các loài W. chinensis, W. prostrata có khả năng gây độc tế bào [24, 65]. Từ hoa 

của loài W. biflora, Thu và cộng sự cho biết các hợp chất wedebicoside A-F (155-

160) phân lập từ hoa của loài này gây độc mạnh trên cả 3 dòng tế bào ung thư như 

HeLa, MCF-7 và NCI-H460 ở nồng độ 100 μg/mL [54].  

Cũng trong năm 2020, nhóm nghiên cứu của tác giả L. Sun và cộng sự cho 

biết các hợp eudesmanolide mới 31, 38-43 phân lập từ W. trilobata có tác dụng đáng 

kể trong việc ức chế sự phát triển của các dòng tế bào HeLa, SGC-7901 và HepG2. 

Nhóm tác giả cho rằng chính các nhóm este hóa của các nhóm hydroxyl ở vị trí C-1 

và C-9 cho các hoạt động chống tăng sinh các dòng tế bào trên [26]. U nguyên bào 

thần kinh đệm (GBM) là loại u thần kinh đệm mạnh nhất và tính chất lan tỏa của nó 

khiến cho việc cắt bỏ nó khó khăn. Hơn nữa, ngay cả với việc điều trị xạ trị sau phẫu 

thuật và hóa trị cũng không đạt được kết quả như mong muốn. Do đó, việc tìm các 

phương pháp điều trị thay thế là cần thiết. Gần đây, một nghiên cứu của nhóm tác giả 

LJ. Chen (2021) cho thấy rằng chiết xuất ethanol từ W. chinensis đã ức chế đáng kể 

sự gia tăng của tế bào u nguyên bào thần kinh đệm (GMB) và gây ra quá trình tự chết 

trong các tế bào này [66]. Năm 2021, XQ.Zhou và các cộng sự của mình đã báo cáo 

rằng hợp chất trilobolide-6-O-isobutyrate phân lập từ W. trilobata có tác dụng gây 

độc tế bào rõ rệt trên các tế ung thư biểu mô tế bào gan [67]. 

1.2.2.2. Hoạt tính phòng và hỗ trợ bệnh tiểu đường 

Gần đây, Novaes và cộng sự đã phát hiện dịch chiết và kaurenoic acid của loài 

W. paludosa có tác dụng giảm đường huyết, đặc biệt giảm lượng đường trong máu 

của chuột bị gây bệnh tiểu đường [68]. Dịch chiết nước của W. trilobata có tác dụng 

làm giảm đường huyết ở chuột bị tiểu đường do streptozotocin gây ra. Ở thí nghiệm 

này, những con chuột bạch đực được gây kích thích tăng đường huyết bằng 

streptozotocin với liều (45 mg/kg), sau đó được điều trị bằng cách cho uống với W. 
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trilobata liều (50 mg/kg). Thử nghiệm cho thấy, chuột đã giảm nồng độ glucose trong 

máu và cân nặng được cải thiện. Đồng thời, W. trilobata cũng làm giảm các sản phẩm 

thứ cấp của quá trình peroxi hóa lipid phản ứng với acid thiobarbituric quan sát thấy 

ở gan, thận, tinh hoàn cũng như triglyceride huyết thanh cao, giảm men gan (ALT và 

AST) ở chuột bị bệnh tiểu đường [69]. Năm 2020, nhóm nghiên cứu của Buddhakala 

và cộng sự khi nghiên cứu về độc tính và hoạt tính chống đái tháo đường của chiết 

xuất etanolic từ hoa của W. trilobata trên chuột cho biết chiết xuất ethanolic từ hoa 

của loài này không độc và chuột bị bệnh tiểu đường được cho uống chiết xuất 

ethanolic từ hoa W. trilobata ở liều 250 mg/kg trọng lượng cơ thể trong tám tuần làm 

giảm đáng kể lượng đường huyết lúc đói và cholesterol so với những con chuột đối 

chứng [70].  

1.2.2.3. Hoạt tính chống oxy hóa 

Nghiên cứu gần đây nhất vào năm 2021 của  M.Islam và cộng sự đã báo cáo 

W.chinensis có hoạt tính chống oxy hóa mạnh trong một số thử nghiệm chống oxy 

hóa bao gồm DPPH và quét gốc hydroxyl, nhóm tác giả cho rằng apigenin được xem 

như một hợp chất chính góp phần ức chế hoạt động chống oxi hóa của W. chinensis 

[71]. Từ bộ phận lá của loài W. chinensis, Verma và cộng sự đã tiến hành khảo sát 

hàm lượng các dẫn xuất phenolic và tác dụng chống oxy hóa. Kết quả cho thấy, dịch 

chiết ethanol của loài này đã thể hiện tác dụng thu dọn gốc tự do DPPH•, NO•-, O2
•- 

và peroxit hóa lipid với giá trị IC50 tương ứng là 9,16, 13,21, 25,27, và 17,33 μg/mL. 

Qua đó, các nhà khoa học cũng đã nhận thấy rằng, hoạt tính chống oxi hóa phụ thuộc 

nhiều vào thành phần phenolic hơn là nồng độ của các flavonoid [39]. Nghiên cứu 

của Manjamalai (2012) cho biết tinh dầu từ loài W. chinensis hoạt động chống oxy 

hóa đáng kể [13]. Mardina và cộng sự đã đánh giá hoạt tính chống oxy hóa của cao 

chiết ethyl acetate từ lá của loài W. trilobata thông qua khả năng quét gốc tự do 

DPPH•. Kết quả cho thấy hoạt tính chống oxy hóa trung bình của cao chiết với giá trị 

IC50 = 127,43 µg/mL [65]. Cao chiết methanol từ hoa của loài W. trilobata đã được 

đánh giá hoạt tính chống oxy hóa thông qua phương pháp quét gốc tự do DPPH. Kết 

quả cho thấy cao chiết methanol thể hiện hoạt tính quét gốc tự do DPPH với IC50 là 

92,77 ± 0,49 % ở nồng độ thử 0,05 mg/mL. Nghiên cứu của Chethan và cộng sự cũng 

đánh giá khả năng chống oxy hóa của cao chiết methanol từ hoa loài W. trilobata, kết 

quả cho thấy cao chiết thể hiện hoạt tính chống oxy hóa tốt với giá trị IC50 = 90 µg/mL 

https://en.wikipedia.org/wiki/Sphagneticola_trilobata
https://en.wikipedia.org/wiki/Sphagneticola_trilobata
https://en.wikipedia.org/wiki/Sphagneticola_trilobata
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với phương pháp thử DPPH và giá trị IC50 = 80 µg/mL đối với phương pháp quét gốc 

tự do ABTS [56]. Nghiên cứu đánh giá hoạt tính chống oxy hóa của cao chiết nước 

của các bộ phận khác nhau của cây W. trilobata được Govindappa và cộng sự tiến 

hành theo hai phương pháp quét gốc tự do DPPH và phương pháp khử ion sắt III 

(ferric ion reducing antioxidant power - FRAP). Kết quả đánh giá hoạt tính chống 

oxy hóa theo phương pháp thu dọn gốc tự do DPPH chỉ ra cao chiết từ lá tươi thể hiện 

hoạt tính chống oxy hóa tốt hơn từ thân và hoa tươi với % ức chế lần lượt là 86,17%, 

82,64% và 55,41% ở nồng độ thử 0,1 mg/mL. Các cao chiết từ lá, hoa và thân khô 

thể hiện hoạt tính quét gốc tự do yếu hơn so với các bộ phận tươi. Ở nồng độ 0,1 

mg/mL, cao chiết từ lá (83,12%) thể hiện hoạt tính chống oxy hóa mạnh hơn thân 

(79,33%) và hoa (54,26%). Theo phương pháp khử sắt, khả năng khử Fe (III) thành 

Fe(II) của cao chiết nước từ các bộ phận tươi loài W. trilobata nằm trong khoảng từ 

810,14 đến 1623,21 µg Fe (II)/mg, từ các bộ phận khô trong khoảng 773,32 đến 

1423,64 µg Fe (II)/mg. Khả năng khử ion sắt (III) của cao chiết nước phần thân, hoa 

và lá yếu hơn so với chất đối chứng ascorbic acid (1648,52 µg/mg), nhưng tốt hơn 

BHT (Butylated hydroxytoluene) (64,84 µg/mg) [72]. Một nghiên cứu khác cũng 

đánh giá hoạt tính chống oxy hóa của các bộ phận lá, thân và hoa của loài W. trilobata 

thông qua khả năng quét gốc tự do DPPH. Nghiên cứu cho thấy phần thân và hoa thể 

hiện hoạt tính chống oxy hóa mạnh với % ức chế là 92,4% và 99,1% ở nồng độ thử 

800 µg/mL, phần lá thể hiện hoạt tính trung bình (54,4%) ở nồng độ 400 µg/mL [73]. 

1.2.2.4. Kháng viêm, kháng khuẩn, kháng nấm. 

Từ các dịch chiết n-hexane, dichloromethane và butanol của hoa loài W. 

paludosa thể hiện hoạt tính kháng lại các chủng nấm gây bệnh ngoài da như: 

Epidermophyton floccosum, Trichophyton rubrum, và Trichophyton mentagrophyte 

với nồng độ từ 250-1000 μg/mL [74]. Trong đó 2 hợp chất kaurenoic acid và luteolin 

cũng cho thấy có hoạt tính kháng nấm [75]. Năm 2004, Mottakin và cộng sự đã sàng 

lọc hoạt tính kháng 19 chủng vi khuẩn và thử nghiệm độc tính Brine Shrimp của các 

cao chiết cùng với 3 hợp chất diterpene phân lập được từ loài W. chinensis. Kết quả 

thử nghiệm độc tính Brine Shimp cho thấy các cao chiết có hoạt tính tốt với LC50 là 

4,59 μg/mL (ete dầu hỏa), 7,99 μg/mL (chloroform), và 14,88 μg/mL (methanol) từ 

các dịch chiết tương ứng. Riêng với hợp chất (63) được phân lập từ cao chiết CHCl3 

cho thấy có hoạt tính kháng khuẩn với hầu hết các chủng vi khuẩn thử nghiệm, với 
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liều 200 μg/đĩa thì đường kính vòng vô khuẩn là 10-21 mm. Các hợp chất khác như 

3α-(angeloyloxy)-ent-kaur-16-en-19-oic acid (61) có khả năng kháng khuẩn tốt với 

giá trị LC50 lên tới 0,68 μg/mL [76]. Ngoài ra, các hợp chất ent-kaur-6,16-dien-19-

oic acid (81) và ent-kaur-15-en-19-oic acid (94) cũng thể hiện hoạt tính kháng khuẩn 

khá tốt [50, 55, 77]. Nghiên cứu vào năm 2013 của Li và cộng sự cho biết  ở nồng độ 

10 μg/mL, các hợp chất wedelolide A và wedelode C-F phân lập từ  loài W. trilobata  

thể hiện hoạt động kháng virus mạnh trong cây thuốc lá với tỷ lệ ức chế khác nhau, 

từ 46,7% đến 76,5%, cao hơn so với đối chứng dương ningnanmycin (13,5%) [22]. 

Đến năm 2015, Hui và cộng sự đã phân lập được 7 hợp chất ent-kaurane khác từ W. 

trilobata, trong đó có 2 hợp chất là 16α,17,19-trihydroxy-18-nor-ent-kaurane-4β-ol 

(88) và 17-chloro-16β-hydroxy-ent-kaurane-19-oic acid (89), những hợp chất này thể 

hiện hoạt tính kháng khuẩn ở mức trung bình với các giá trị MIC từ 3,13 tới 12,5 

μg/mL trên chủng vi khuẩn Gram (-) (Shigella dysenteriae) và Gram (+) 

(Staphylococcus aureus) [31]. Một nghiên cứu khác của  Mitle và cộng sự cho biết 

hai hợp chất flavonoid 128 và 136 phân lập từ thân của loài W. biflora thể hiện khả 

năng kháng khuẩn mạnh [50, 55]. Từ phần vỏ thân của cây W. biflora, các nhà khoa 

học Thái Lan đã công bố khả năng kháng khuẩn của các hợp chất 5α-stigm-7-en-3-ol 

(164) và 24-ethylcoprostanone (165) [55]. Các nghiên cứu khác trong năm 2012 cho 

biết các hợp chất diterpenoid từ W. trilobata có khả năng kháng Pseudomonas 

solanacearum Smith (một loại vi rút gây héo rũ ở cà chua) thông qua con đường tín 

hiệu JA ở cây thuốc lá [78]. Ngoài ra từ cao chiết của W. trilobata còn cho thấy tác 

dụng chống ký sinh trùng, kháng khuẩn, kháng nấm, kháng viêm [25, 79, 80]. Tiếp 

đó, hợp chất wedelolactone (151) cũng đã được Yuan và cộng sự tiến hành khảo sát 

hoạt tính kháng viêm thông qua tác động của chúng lên sự phát sinh các yếu tố gây 

viêm với sự kích thích của yếu tố phiên mã NF-κB. Kết quả cho thấy, hợp chất này 

thể hiện tiềm năng kháng viêm mạnh thông qua quá trình ức chế sự sản sinh của NO, 

PGE2 và yếu tố hoại tử khối u TNF-α [81]. Năm 2018, tiếp tục nghiên cứu thành phần 

hóa học và đánh giá hoạt tính kháng viêm trên đại thực bào RAW264.7 của các hợp 

chất phân lập từ W. chinensis. Tác giả Zhong và cộng sự cho biết 3α-cinnamoyloxy-

15β,16β-epoxy-17-hydroxy-ent-kaurane-19-oic acid (108), 4,5-di-O-caffeoylquinic 

acid butyl ester (146), 4,5-di-O-caffeoylquinic acid methyl ester (147), 3,4-di-O-

caffeoylquinic acid methyl ester (148), 3,4-di-O-caffeoylquinic acid butyl ester (149), 
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3-O-caffeoylquinic acid butyl ester (150), isoquercetin-3-O-β-D-glucopyranoside 

(122) có khả năng ức chế mạnh sự sản sinh NO trên đại thực bào với giá trị IC50 tương 

ứng là 12,42 ± 0,32, 10,87 ± 0,25, 12,56 ± 0,53, 11,34 ± 0,32 và 6,45±  0,26 µM [43]. 

Nghiên cứu của L.Sun và cộng sự đã báo cáo khả năng chống viêm đáng kể của hợp 

chất (103) bằng cách ức chế sản xuất NO trong các tế bào BV-2 microglia do LPS 

gây ra với giá trị IC50 là 11,77 ± 0,83 μM [26]. Nghiên cứu mới đây vào năm 2021 

của của J. Xu và cộng sự cho rằng hợp chất (57) phân lập từ W. trilobata có tiềm năng 

được phát triển như một chất điều trị mới cho các bệnh liên quan đến viêm [36].  

1.2.2.5.  Tác động ức chế hệ thần kinh trung ương 

W. chinensis đã được báo cáo là một loại thuốc dân gian để điều trị các bệnh 

khác nhau bao gồm cả bệnh thoái hóa thần kinh, các bệnh liên quan tới thần kinh 

trung ương hệ thống. Chiết xuất từ thân của loài này cho hoạt động ức chế thần kinh 

trung ương mạnh, hầu hết tương tự như tác nhân tâm thần [35]. Chiết xuất ethanol 

của toàn bộ cây của W. chinensis đã được thử nghiệm cho các hành vi tâm sinh lý. 

Kết quả cho thấy các động vật sử dụng cao chiết này làm giảm hành vi vận động và 

giảm kích thích của các thần kinh trung ương gây trầm cảm [10, 82]. Dịch chiết 

chloroform, ethyl acetate và chiết xuất methanol từ lá của W. trilobata (30 mg/kg) kết 

hợp với sử dụng pentobarbitone được tiến hành thử nghiệm dựa trên đánh giá thời 

gian ngủ và hoạt động di chuyển ở chuột [83]. Chiết xuất ete dầu hỏa làm tăng nồng 

độ natripentobarbitone ở chuột so với các chiết xuất khác. Các động vật được dùng 

chiết xuất ethanolic từ W. chinensis cho thấy giảm hoạt động vận động cao hơn đáng 

kể so với các thuốc diazepam điển hình và các loại chiết xuất khác [65]. Một nghiên 

cứu khác về dịch chiết cồn của lá W. chinensis được đánh giá về những thay đổi do 

căng thẳng gây ra trong não chất dẫn truyền thần kinh và mức enzyme monoamine 

oxidase trong chuột bạch tạng. Các chất chiết xuất được tìm thấy có khả năng bình 

thường hóa hoạt động chống lại căng thẳng cố định gây ra thay đổi trong 

norepinephrine (NE), dopamine (DA), 5-hydroxy tryptamine (5-HT), acid axetic 5-

hydroxy indole (5-HIAA) và enzyme monoamine oxidase (MAO) [84]. Năm 2019, 

M.A.F. Islam và cộng sự tiếp tục nghiên cứu hoạt tính từ cao chiết ethanolic của W. 

trilobata về tác dụng chống tiêu chảy và hệ thần kinh trung ương. Kết quả cho thấy 

cao chiết từ W. trilobata có tác dụng chống tiêu chảy và trầm cảm thần kinh trung 

ương giảm đáng kể [85].  
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1.2.2.6. Các hoạt tính sinh học khác 

Năm 2009, Mishra G và cộng sự đã nghiên cứu hoạt tính bảo vệ tế bào gan từ 

chiết xuất cồn và nước của W. chinensis. Quan sát thấy rằng các chiết xuất cồn ở liều 

500 mg/kg cho thấy có tác dụng mạnh hơn so với chiết xuất nước [86]. Khoảng thời 

gian sau đó Jalal A và cộng sự (2012) đã báo cáo rằng các hợp chất như flavonoid, 

terpenoid và tannin trong W. chinensis có thể chịu trách nhiệm về bảo vệ gan [87]. 

Hoạt tính làm lành vết thuơng được khảo sát trên hợp chất 63 phân lập từ lá W. 

trilobata. Hợp chất này có tác dụng chữa lành vết thương là do khả năng kháng khuẩn, 

kích thích tăng trưởng nguyên bào sợi và bảo vệ các tế bào thương tích gây ra bởi 

peroxide. Các ent-kaura-9(11),16-dien-19-oic acid (2,5-0,08 g/ml) đã làm tăng sự 

sống sót của tế bào nguyên bào sợi chuột L929 từ 97-117% và bảo vệ tế bào nguyên 

bào sợi L929 chống lại sự mất cân bằng oxy hóa gây ra bởi hydrogen peroxide (94-

80%) [80]. Nghiên cứu so sánh về hoạt tính giảm đau từ chiết xuất ethanol của: W. 

trilobata, W. biflora và Eclipta alba được đánh giá bằng phương pháp dùng acid 

acetic gây đau ở chuột. Người ta phát hiện ra rằng các chiết xuất ức chế phản ứng đau 

gây ra bởi acid acetic phụ thuộc liều. Liều 500 mg/kg của chiết xuất ethanol của: W. 

trilobata, W. biflora, Eclipta alba và aspirin có thể ngăn chặn hiện tượng nghiến răng 

và có hiệu quả giảm đau tương đương với các thuốc chuẩn như aspirin và morphine 

khi nghiên cứu trên mô hình động vật [80]. H. Wagner và cộng sự đã nghiên cứu rằng 

wedelolactone (151) phân lập từ W. chinensis có 5 cơ chế ức chế lipoxygenase và 

caspase. Nghiên cứu khẳng định rằng W. chinensis có tác dụng giảm đau mạnh, kháng 

viêm khi tiến hành thử nghiệm trên các mô hình động vật cho kết quả tương đương 

với các thuốc chuẩn như morphine, aspirin và indomethacine [88]. Cho tới  năm 2021, 

các nghiên cứu của R. Vinyagam và cộng sự  tiếp tục khẳng định lại đa tác dụng của 

hợp chất (151) với  khả năng  kháng khuẩn, giảm đau, chống oxy hóa, độc tế bào, 

chống đái tháo đường, chống viêm, bảo vệ thần kinh, bảo vệ tim mạch và bảo vệ gan 

[89]. 
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CHƯƠNG 2. PHƯƠNG PHÁP VÀ THỰC NGHIỆM 

2.1. Đối tượng nghiên cứu 

2.1.1. Sài đất ba thùy (Wedelia trilobata (L.) Hitchc). 

Mẫu Sài đất ba thùy (W. trilobata) được thu hái tại Thái Bình vào tháng 9 năm 

2017. Tên khoa học của mẫu được xác định bởi TS. Đỗ Văn Hài, Viện Sinh thái và 

Tài nguyên sinh vật, Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. Mẫu tiêu bản 

2016.55-W2 được lưu trữ tại Trung tâm Nghiên cứu nông dược, Trung tâm Nghiên 

cứu và Chuyển giao công nghệ. 

 

Hình 2.1. Cây Sài đất ba thùy (W. trilobata) 

2.1.2. Sài đất (Wedelia chinensis (Osbeck) Merr.). 

Mẫu Sài đất (W. chinensis) được thu hái tại Hà Nội vào tháng 9 năm 2017. Tên 

khoa học của mẫu được xác định bởi TS. Đỗ Văn Hài, Viện Sinh thái và Tài nguyên 

sinh vật, Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. Mẫu tiêu bản 2016.55-

W1 được lưu trữ tại Trung tâm Nghiên cứu nông dược, Trung tâm Nghiên cứu và 

Chuyển giao công nghệ. 

 

Hình 2.2. Cây Sài đất (W.chinensis) 
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2.2. Phương pháp nghiên cứu 

2.2.1. Phương pháp phân lập chất 

• Sắc ký lớp mỏng (TLC) 

Sắc ký lớp mỏng được thực hiện trên bản mỏng tráng sẵn DC-Alufolien 60 

F254 (Merck 1,05715), RP-C18 F254s (Merck). Phát hiện chất bằng đèn tử ngoại ở hai 

bước sóng 254 nm và 365 nm hoặc dùng thuốc thử là dung dịch H2SO4 10% được 

phun đều lên bản mỏng, sấy khô rồi hơ nóng từ từ đến khi hiện màu. 

• Sắc ký lớp mỏng điều chế 

Sắc ký lớp mỏng điều chế thực hiện trên bản mỏng tráng sẵn silica gel 60 F254 

(Merck 1,05875), phát hiện vệt chất bằng đèn tử ngoại hai bước sóng 254 nm và 365 

nm, hoặc cắt rìa bản mỏng để phun thuốc thử là dung dịch H2SO4 10%, hơ nóng để 

phát hiện vệt chất; ghép lại bản mỏng như cũ để xác định vùng chất, sau đó cạo lớp 

silica gel có chất, giải hấp phụ và tinh chế lại bằng cách kết tinh trong dung môi thích 

hợp. 

• Sắc ký cột (C.C) 

Sắc ký cột được tiến hành với chất hấp phụ là silica gel pha thường và pha đảo. 

Silica gel pha thường có cỡ hạt là 0,040-0,063 mm (230-400 mesh). Silica gel pha 

đảo RP-18 (150 µm, FuJi silysia Chemical Ltd.). Nhựa Diaion HP-20 (Misubishi 

Chem. Ind. Co., Ltd.). 

2.2.2. Phương pháp xác định cấu trúc trúc các hợp chất 

Phương pháp chung để xác định cấu trúc hoá học của các hợp chất là sự kết 

hợp xác định giữa các thông số vật lý với các phương pháp phổ hiện đại bao gồm:  

2.2.2.1. Phổ khối lượng (MS) 

Phổ khối lượng đo trên hệ Agilent 1260 HPLC-MS với nguồn ion hóa 

(Electrospray ionization source-ESI hoặc Atmospheric pressure chemical ionization-

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

2.2.2.2. Phổ khối lượng phân giải cao HR-ESI-MS 

Phổ phân giải cao HR-ESI-MS được đo trên máy Agilent 6530 Accutate Mas 

QTOF LC/MS của Viện Hóa sinh biển, Viện Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt 

Nam. 
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2.2.2.3. Phổ cộng hưởng từ hạt nhân NMR 

 Phổ NMR đo trên máy: Bruker AM500 FT-NMR của Viện Hoá học, Viện 

Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. Chất nội chuẩn là TMS (Tetramethyl 

Silan).  

Các kỹ thuật phổ cộng hưởng từ hạt nhân được sử dụng bao gồm: 

- Phổ cộng hưởng từ hạt nhân một chiều: 1H-NMR, 13C NMR và DEPT. 

- Phổ cộng hưởng từ hạt nhân hai chiều: HSQC, HMBC, COSYvà 

NOESY. 

- Dung môi được sử dụng bao gồm các dung môi:  DMSO-d6, CD3OD, 

CDCl3. Việc lựa chọn dung môi đo phụ thuộc vào bản chất của từng mẫu, trên nguyên 

tắc là dung môi phải hòa tan hoàn toàn mẫu đo và không che khuất các tín hiệu phân 

tích. 

2.2.2.4. Độ quay cực [α]D: 

 Độ quay cực được đo trên máy JASCO P-2000 Polarimeter của Viện Hóa sinh 

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

2.2.2.5. Phương pháp xác định đường:  

Việc xác định cấu hình đường và vị trí gắn của đường là phần vô cùng quan 

trọng trong quá trình xây dựng cấu trúc hóa học của các hợp chất phân lập được. 

Trình tự xác định đường được thực hiện như sau: 

- Nhận dạng đường đơn thông qua giá trị độ chuyển dịch hóa học cacbon và 

proton, cấu hình α/β của nhóm OH-hemiacetal được xác định thông qua hằng số 

tương tác của proton anome (J1-2) cũng như xác định lập thể các vị trí trong từng phân 

tử đường bằng dạng tín hiệu và hằng số tương tác J của các proton trong từng phân 

tử đường. 

- So sánh độ chuyển dịch hóa học δC của các đường thu được với các tài liệu 

tham khảo về chi và loài. 

- Kiểm tra lại cấu trúc hóa học của từng phân tử đường đơn bằng phổ HSQC 

kết hợp với phổ 1H-1H COSY để nối mạch cacbon cũng như gán chính xác các giá trị 

độ dịch chuyển hóa học của từng vị trí. Xác định vị trí gắn của đường đơn hay chuỗi 

đường thông qua phổ tương tác 2 chiều HMBC. 

Tuy nhiên, với việc sử dụng phổ NMR, chúng ta chưa khẳng định được cấu 

hình D/L của từng phân tử đường. 
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+  Xác định đường D và L: Trước hết thủy phân để tạo đường đơn, sau đó tinh 

chế bằng các phương pháp sắc ký kết hợp để thu được các đường đơn. Tiến hành 

kiểm tra trên sắc ký TLC với các đường chuẩn; so sánh độ quay cực riêng với các dữ 

liệu đã công bố. Từ đó xác định được cấu hình D/L của đường. 

+ Các bước tiến hành cụ thể như sau: Mỗi hợp chất (WT1 và WT2, 3 mg) 

được hòa tan trong 5 mL hỗn hợp dung dịch KOH/EtOH 10 % và đun nóng đến 70oC 

trong 3 giờ. Sau đó hỗn hợp dung dịch được axit hóa bằng HOAc. Hỗn hợp thu được 

sau phản ứng được loại bỏ dung môi và tiến hành chiết phân lớp với EtOAc và nước 

(10 mL x 3 lần). Dịch chiết EtOAc thu được được cô quay và tinh chế lại thu được 

chất bột màu trắng. Dịch nước thu được gồm các sản phẩm đường đơn. Tiến hành so 

sánh bằng silica gel TLC (Rf 0,3 với hệ dung môi triển khai CH3Cl/MeOH/H2O 

1,5:1:0,15 (v/v/v)) và so sánh độ quay cực riêng với đường chuẩn đã công bố [90, 91] 

cho thấy đường thu được là D-glucose với  [α]D  +10,5 (c, 0,15, H2O). 

2.2.2.6. Xác định cấu hình tuyệt đối theo phương pháp Mosher [92]: 

Việc xác định cấu hình tuyệt đối của các hợp chất hữu cơ là một yêu cầu quan 

trọng về cấu trúc trong hợp chất thiên nhiên. Các đối tượng nghiên cứu theo Mosher 

có thể là ancol bậc 2, amin bậc 1, …. Các ester Mosher được điều chế bằng phản ứng 

của ancol bậc 2 với các tác nhân Mosher (R)- và (S)-α-methoxy-α-(trifluoromethyl) 

phenylacetic acid (R)-MTPA và (S)-MTPA) hoặc với các acylchloride của MTPA. 

Các bước tiến hành cụ thể như sau:  

- Điều chế ester (S)-MTPA của WC1: hợp chất WC1 (3 mg) được hòa tan 

trong CH2Cl2 (2,5 mL) cùng dimethylaminopyridine (35 mg), trimethylamine và (R)-

MTPA chloride (30 μL), hỗn hợp phản ứng được khấy ở nhiệt độ phòng. Sau 3 giờ 

dừng phản ứng, thêm vào 1mL MeOH. Hỗn hợp dung dịch thu được được cô quay 

và tinh chế lại trên cột sắc ký silica gel với hệ dung môi rửa giải CH2Cl2-MeOH (100: 

1) thu được este (S)-MTPA của WC1 (1a, 1,2 mg). Số liệu phổ xem mục 2.4.2.1 

- Điều chế ester (R) - MTPA của WC1: Ester (R) - MTPA của WC1 (1b, 1,5 

mg) được điều chế bằng (S) - MTPA clorua với các bước tương tự như trên. Số liệu 

phổ xem mục 2.4.2.1 

2.2.3. Phương pháp đánh giá hoạt tính sinh học 

2.2.3.1. Phương pháp đánh giá hoạt tính kháng viêm 

Nguyên tắc:  
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Hoạt tính kháng viêm được đánh giá qua tác dụng ức chế sản sinh gốc tự do 

nitric oxide (•NO). Gốc tự do •NO được sản sinh ở nhiều loại tế bào khác nhau. Dạng 

•NO xuất tiết có mặt ở các tế bào như đại thực bào, nguyên bào sợi hay tế bào gan 

thường được sản sinh với lượng lớn khi xuất hiện đáp ứng viêm [93]. 

Các gốc tự do nitric oxide (•NO) được sản xuất từ quá trình chuyển hóa L-

Arginine thành L-citruline, xúc tác bởi iNOS. Trong phản ứng, NADPH được sử dụng 

cung cấp electron và NOH-arginine được tạo ra như là một trung gian. NOS2 (Nitric 

Oxide Synthase 2) sử dụng oxy và electron từ NADPH để oxy hóa các chất nền L-

Arginine và trung gian OH-L-Arginine, mà sau đó được oxy hóa thành NO và L-

Citrulline.  

 

 

Các gốc tự do •NO có thời gian bán hủy rất ngắn (t1/2 = 4 giây), phản ứng với 

các phân tử khác nhau thường hình thành hoặc nitrate (NO3
-) hoặc nitrite (NO2

-). Một 

phương pháp được sử dụng để xác định gián tiếp •NO là đo màu các thành phần sản 

phẩm của nó và nitrite. Phản ứng này đòi hỏi nitrate (NO3
-) đầu tiên được khử thành 

nitrite (NO2
-). 

 

 Nitrite được phát hiện và phân tích thông qua phản ứng tạo phức màu hồng đỏ 

khi mẫu thử có chứa NO2
- với thuốc thử Griess. Phương pháp này được thực hiện trên 

dòng tế bào đại thực bào RAW264.7. 
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Khi thêm acid sulphanilic, nitrite tạo thành muối diazonium, sau đó các thuốc 

nhuộm azo được thêm vào để tạo thành màu hồng. 

Cách tiến hành:  

Nuôi tế bào: Tế bào RAW264.7 nuôi cấy ở 37oC trong môi trường DMEM có 

bổ sung huyết thanh nhau phôi bò 10% (FBS), 100 U/mL penicillin và 100 µg/mL 

streptomycin trong tủ nuôi cấy 5% CO2 trong 24 giờ. 

 Sau đó chúng được nuôi cấy trong giếng phiến 96 với thể tích là 200 µL, mật 

độ 2 x 104 tế bào/giếng. Ủ 30 phút ở 37oC, 5% CO2. 

Tế bào được kích thích với 2 µL LPS (0,1 mg/mL) với sự có mặt của các hợp 

chất thử ở nhiều nồng độ khác nhau, được pha sẵn trong DMSO. Ủ 30 phút ở 37oC, 

5% CO2. 

Hút 100 µL dịch nổi của tế bào phản ứng với 100 µL thuốc thử Griess. NaNO2 

ở các nồng độ khác nhau được sử dụng để xây dựng đường chuẩn. Độ hấp thụ được 

đo ở 570 nm. Cardamonin được sử dụng làm mẫu đối chứng dương [94]. 

Giếng không được ủ mẫu mà chỉ sử dụng dung dịch pha mẫu, không cho LPS 

được coi là đối chứng âm. Phần tế bào còn lại sau khi đã sử dụng để đánh giá hoạt 

tính gây độc tế bào bằng phương pháp MTT [95].  

Phần tế bào còn lại sau khi đã sử dụng để đánh giá hoạt tính ức chế sản sinh 

NO được bổ sung 20 µL dung dịch MTT (0,5 mg/mL pha trong PBS), ủ trong 4 giờ 

ở 37oC và 5% CO2. Sau đó hút bỏ hết môi trường trên bề mặt, kết tủa formazan được 

hòa tan trong isopropanol. Độ hấp thụ được đo ở 570 nm. 

Khả năng sống sót của tế bào CS% (% Cell Survival) được tính theo công thức: 

𝐶𝑆% = [
OD (mẫu thử) –  OD (đối chứng trắng)

OD (DMSO) –  OD (Đối chứng trắng)
× 100] 

 

Hàm lượng nitrite của mẫu thí nghiệm được xác định nhờ vào đường chuẩn 

NaNO2 và được so sánh % với mẫu đối chứng âm (LPS). Khả năng ức chế sản sinh 

NO được xác định theo công thức: 
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% Ức chế = 
([Xtb](mẫu thử)−[Xtb]LPS)

[Xtb]Control−[Xtb]LPS)
 x 100% 

[Xtb] : nồng độ NO trung bình, được tính toán dựa vào đường chuẩn NaNO2 

Phương pháp xử lý số liệu: 

Các thí nghiệm đánh giá sàng lọc hoạt tính ức chế sản sinh NO của các chất 

sạch phân lập được được thực hiện lặp ít nhất 3 lần và lấy giá trị trung bình. Phân tích 

số liệu, xây dựng đồ thị và tính toán giá trị IC50 được xác định theo phương pháp hồi 

quy không tuyến tính trên phần mềm Graphpad Prism 6.0. 

2.2.3.2. Phương pháp đánh giá ức chế α-glucosidase 

Hoạt tính ức chế α-glucosidase được thực hiện dựa trên phản ứng thủy 

phân 4-nitrophenyl-α-D-glucopyranoside (pNPG) thành đường glucose và p-

nitrophenol, hợp chất có màu vàng, dưới xúc tác của enzyme α-glucosidase. Khi 

mẫu thử có hoạt tính ức chế enzyme α-glucosidase, sự tạo thành hợp chất p-

nitrophenol sẽ giảm, do vậy mật độ quang (OD) của p-nitrophenol so với mẫu 

đối chứng, không bị ức chế sẽ giảm theo. Mật độ quang (OD) của p-nitrophenol 

sinh ra sau phản ứng được đo ở bước sóng 405nm và được dùng để đánh giá hoạt 

động ức chế enzyme của mẫu thử. 

Công thức:  

 

- ODc+: Mật độ quang trung bình của mẫu chứng dương (không có mẫu 

thử, có α-glucosidase) 

- ODc-: Mật độ quang trung bình của mẫu chứng âm (không có mẫu thử và 

α-glucosidase) 

- ODs: Mật độ quang trung bình của mẫu thử 

- ODb: Mật độ quang trung bình của mẫu trắng (có mẫu thử, không có α-

glucosidase). 

- Nồng độ ức chế 50%, IC50 được xây dựng trên 5 nồng độ thử nghiệm. 

Giá trị IC50 được xác định theo phương pháp hồi quy tuyến tính trên phần mềm 

Graphpad Prism 6.0. 

- Phép thử được thực hiện cụ thể như sau:  
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Trong mỗi giếng nghiên cứu chứa: 50 μL mẫu thử và 100 μL dung dịch 

enzyme α-glucosidase được ủ 25oC trong 5 phút, tiếp tục bổ sung 50 μL 4- 

nitrophenyl-α-D-glucopyranoside (p NPG), đo trên máy ELISA ở bước sóng 405 

nm [96]. Chất đối chứng dương acarbose được dùng để kiểm soát độ ổn định và 

đánh giá hoạt tính ức chế tương đương. Các phép thử được lặp lại 3 lần [96]. 

2.2.3.3. Phương pháp đánh giá hoạt tính ức chế α-amylase 

Nguyên tắc: Hoạt tính ức chế enzyme α-amylase được thực hiện dựa vào phản 

ứng thủy phân tinh bột khoai tây trong nước với sự có mặt của enzyme α-amylase. 

Dung dịch tinh bột hòa tan dưới xúc tác của enzyme α-amylase tạo ra một phản ứng 

có màu xanh đặc trưng do phức hợp giữa tinh bột và iodine, đo độ giảm màu ở bước 

sóng 650 nm để đánh giá hoạt tính ức chế enzyme của mẫu nghiên cứu.  

Cách tiến hành: Đun sôi 100 mg tinh bột khoai tây trong 5 mL đệm phosphate 

(PH = 7) trong 5 phút, sau đó làm nguội về nhiệt độ phòng. Tiếp đó mẫu thử (20 µL) 

và tinh bột (50 µL) được trộn lẫn với 30 µL đệm phosphate 0,1 M (PH = 7). Sau 5 

phút thêm vào 2 mL dung dịch α-amylase 5 mg/mL. Hỗn hợp phản ứng sau đó được 

ủ ở 37°C trong vòng 15 phút. Phản ứng kết thúc bằng việc thêm 50 µL HCl 1 M và 

50 µL dung dịch iốt. Đo độ hấp thụ quang của dung dịch sau phản ứng ở bước sóng 

650 nm và tính % ức chế [97]. 

Công thức: 

 

- ODc+: Mật độ quang trung bình của mẫu chứng dương (không có mẫu 

thử, có α-amylase) 

- ODc-: Mật độ quang trung bình của mẫu chứng âm (không có mẫu thử và 

α-amylase) 

- ODs: Mật độ quang trung bình của mẫu thử 

- ODb: Mật độ quang trung bình của mẫu trắng (có mẫu thử, không có α-

amylase). 

2.2.3.4. Phương pháp đánh giá hoạt tính gây độc tế bào 

- Dòng tế bào thử nghiệm: Hoạt tính gây độc tế bào được thử nghiệm trên 4 

dòng tế bào ung thư ở người bao gồm: ung thư phổi (A-549), ung thư gan  (Hep3B), 
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ung thư vú (MCF-7), ung thư tuyến tiền liệt (PC3). Các dòng tế bào ung thư được 

cung cấp bởi GS. Jeong-Hyung Lee, trường ĐHQG Kangwon, Hàn Quốc. Tế bào ung 

thư được nuôi cấy in vitro theo phương pháp Mosmann [98]. 

- Phương pháp thử độc tế bào: Sử dụng phương pháp MTT 

Đây là một phương pháp so màu, đo độ suy giảm màu của MTT để đánh giá 

khả năng sống sót của tế bào. Ở tế bào sống, MTT tham gia phản ứng oxi hóa khử 

với ty thể của tế bào và tạo thành các formazan dạng tinh thể. Do vậy, tỉ lệ tế bào 

sống sót được suy ra từ lượng formazan tạo thành từ MTT. Lượng formazan tạo thành 

được hoà tan bởi dung môi hữu cơ (DMSO, isopropanol) và đo độ hấp thụ ở bước 

sóng 570 nm. Khả năng gây độc tế bào được suy ra từ việc đánh giá khả năng sống 

sót của tế bào [95]. 

 

 

MTT (màu vàng) Formaran (màu tím) 

- Phép thử được tiến hành cụ thể như sau: 

+ Chất thử (20 µL) được đưa vào các giếng của khay 96 giếng để có nồng độ 

độ 100 µM; 30 µM, 10 µM. 

+ Tế bào được nuôi cấy 48 giờ trong môi trường RPMI 1640 hoặc DMEM ở 

37oC, 5% CO2 với 10% FBS, penicillin (100 unit/mL) và streptomycin sulphate (100 

µg/mL). Sau khi điều chỉnh để có mật độ phù hợp (trong khoảng 2-5 x105 tế 

bào/giếng). Hút 180 µL tế bào vào các giếng của khay 96 giếng đã có chất thử. Trên 

cùng một đĩa thử, bố trí một số giếng để làm đối chứng không có mẫu thử, chỉ có 

dung môi pha mẫu DMSO 10%. 

+ Sau 48h, cho phản ứng với 0,5 mg/mL MTT ở điều kiện 37oC và 5% CO2 

trong 4 giờ. Sau đó hút bỏ hết môi trường trên bề mặt, kết tủa formazan được hòa tan 

trong isopropanol. 

+  Độ hấp thụ được đo ở 570 nm. 

+  Camptothecin được sử dụng làm đối chứng dương. 
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Khả năng sống sót của tế bào CS% (% Cell Survival) được tính theo công thức: 

% 𝑠ố𝑛𝑔 𝑠ó𝑡 = [
OD (mẫu thử) –  OD (đối chứng trắng)

OD (DMSO) –  OD (đối chứng trắng)
× 100] 

     

             % ức chế = 100% - %sống sót 

OD: giá trị mật độ quang 

DMSO10% được sử dung như đối chứng âm. 

Giá trị IC50 được xác định theo phương pháp hồi quy không tuyến tính trên 

phần mềm Graphpad Prism 6.0. 

Các phép thử hoạt tính sinh học được thực hiện tại Viện hóa sinh biển – Viện 

Hàn lâm Khoa học và Công nghệ Việt Nam. 

2.3. Thực nghiệm 

2.3.1. Phân lập các hợp chất từ Sài đất ba thùy (W. trilobata) 

Phần thân vá lá của Sài đất ba thùy (W. trilobata) sau khi thu hoạch được rửa 

sạch, phơi khô và nghiền nhỏ thu được 2,4 kg. Sau đó tiến hành chiết mẫu trong dung 

môi methanol (5L x 3 lần) bằng thiết bị chiết siêu âm (50oC, mỗi lần 3 giờ) để thu 

cao chiết methanol (300 g). Từ cao chiết methanol thu được, tiến hành chiết phân 

đoạn trong dung môi n-hexane và nước theo tỷ lệ 1:1 (v/v), dịch chiết n-hexane thu 

được cô quay dưới áp suất giảm chân không thu được cao n-hexane (101,8 g) và lớp 

nước. Từ lớp nước, tiếp tục tiến hành chiết phân lớp với dung môi ethyl acetate, sau 

đó cô quay dưới áp suất giảm chân không thu được cao chiết ethyl acetate (15,1 g) và 

dịch nước. Dịch nước được cho chạy qua cột Diaion (HP-20) để loại bỏ muối và 

đường tự do rồi rửa giải bằng methanol/nước theo tỉ lệ 0/1  1/0 (v/v) thu được 3 

phân đoạn kí hiệu WTW1-WTW3.   

Từ cao ethyl acetate được hòa tan với một lượng tối thiểu dung môi sau đó tẩm 

với silica gel, cất quay cho đến khi bột tơi khô. Tiến hành phân tách cột này với hệ 

dung môi gradient dichloromethane/methanol với độ phân cực tăng dần (D/M 50:1  

0:1, v/v)) thu được 6 phân đoạn kí hiệu WT2.1-WT2.6. Từ phân đoạn WT2.1 tiến 

hành phân tách bằng cột pha thường với hệ dung môi rửa giải 

dichloromethane/acetone 6/1 (v/v) thu được phân đoạn WT3.2. Tinh chế lại WT3.2 

trên cột silica gel pha thường sử dụng hệ dung môi rửa giải dichloromethan/ethyl 

acetate theo tỉ lệ 3/1 (v/v) thu được chất sạch WT4 (10 mg). Từ WT2.3 chạy cột pha 
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thường với hệ rửa giải dichloromethane/methanol/nước 5/1/0,1 (v/v/v), thu được 

phân đoạn WT4.3. Tiếp tục phân tách WT4.3 trên cột sắc ký pha thường rửa giải bằng 

hệ dung môi dichloromethane/ethyl acetate/methanol 4/2/1 (v/v/v) thu được phân 

đoạn WT 5.6. Tinh chế lại WT5.6 trên cột Sephadex LH 20 sử dụng hệ dung môi rửa 

giải methanol/nước 1/1 (v/v) thu được chất sạch WT1 (40 mg) và WT5 (14 mg). Từ 

phân đoạn WT2.5 tiến hành phân tách trên cột Sephadex LH 20 sử dụng hệ dung môi 

rửa giải methanol/nước 1/1 (v/v) thu được phân đoạn WT9.1. Tinh chế lại WT 9.1 

trên cột sắc ký pha đảo sử dụng hệ dung môi rửa giải methanol/nước 1/1 (v/v), thu 

được chất sạch WT6 (15 mg). 

 Tiến hành sắc ký cột với phân đoạn WTW3 sử dụng dung môi rửa giải 

gradient dichloromethane/methanol 100/1  0/100 (v/v) thu được 6 phân đoạn kí hiệu 

WT1.1  WT1.6. Từ phân đoạn WT1.5 được phân tách trên cột sắc ký silica gel pha 

thường với hệ dung môi ethyl acetate/methanol/nước 5/1/0,1 (v/v/v) thu được phân 

đoạn WT14.3. Tiếp tục phân tách WT14.3 trên cột Sephadex LH 20 với hệ dung môi 

rửa giải methanol/nước 1/3 (v/v) thu được 2 phân đoạn WT16.5 và WT16.6. Tinh chế 

lại WT16.5 trên cột sắc ký pha thường với hệ dung môi ethyl acetate/methanol/nước 

4/1/0,1 (v/v/v) thu được WT2 (16,9 mg). Hợp chất WT8 (13 mg) thu được khi tinh 

chế lại WT16.6 trên cột pha đảo rửa giải bằng hệ dung môi methanol/nước 1/2 (v/v). 

Phân đoạn WT1.4 được chạy qua cột sắc ký silica gel pha thường thu được WT1.7 

khi rửa giải bằng hệ dung môi ethyl acetate/methanol/nước 5/1/0,1 (v/v/v). Phân tách 

lại WT1.7 qua cột pha đảo sử dụng dung môi rửa giải methanol/nước 1/1 (v/v) thu 

được hai phân đoạn WT1.12 và WT1.11. Phân đoạn WT1.11 tiếp tục được phân tách 

qua cột silica gel pha thường, rửa giải bằng hệ dung môi 

dichloromethane/methanol/nước 7/1/0,1 (v/v/v) thu được WT17.4. Từ phân đoạn 

WT17.4 chạy qua cột sắc ký pha đảo với hệ rửa giải methanol/nước 1/1,5 thu được 

chất sạch WT7 (5 mg). Từ phân đoạn WT1.12 chạy cột sắc ký pha thường hệ ethyl 

acetate/methanol/nước 8/1/0,1 (v/v/v) được phân đoạn WT 14.7. Phân đoạn WT14.7 

được tinh chế lại trên cột sắc ký pha thường, sử dụng hệ dung môi rửa giải 

dichloromethane/methanol/nước 7/1/0,1 (v/v/v) thu được chất sạch WT3 (22 mg).  
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Hình 2.3. Sơ đồ phân lập các hợp chất từ loài Sài đất ba thùy (W. trilobata)
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2.3.2. Phân lập các hợp chất từ mẫu Sài đất (W. chinensis) 

Phần thân, lá của Sài đất (W. chinensis) sau khi thu hoạch được rửa sạch, phơi 

khô và nghiền nhỏ thu được 1,4 kg. Sau đó tiến hành chiết mẫu trong dung môi 

methanol (3 lần x 4L) bằng thiết bị chiết siêu âm (50oC, mỗi lần 3 giờ) để thu cao 

chiết methanol (160 g). Từ cao chiết methanol thu được, tiến hành chiết phân đoạn 

trong dung môi n-hexane và nước theo tỷ lệ 1:1 (v/v), dịch chiết n-hexane thu được 

cô quay dưới áp suất giảm thu được cặn n-hexane và lớp nước. Từ lớp nước, tiếp tục 

tiến hành chiết phân lớp với dung môi ethyl acetate, sau đó cô quay dưới áp suất giảm 

chân không thu được cặn chiết ethyl acetate (16,26 g) và dịch nước. Dịch nước được 

cho chạy qua cột Diaion (HP-20) để loại bỏ tạp chất rồi rửa giải bằng methanol/nước 

theo tỉ lệ 0/1  1/0 (v/v) thu được 3 phân đoạn kí hiệu WCW1-WCW3.   

Tiến hành sắc ký cột với phân đoạn WCW2 sử dụng dung môi rửa giải gradient 

dichloromethane/methanol (100/1  1/100, (v/v)) thu được 6 phân đoạn kí hiệu 

WC2.1 – WC2.6. Từ phân đoạn WC2.3 được phân tách qua cột Sephadex LH 20 rửa 

giải bằng hệ dung môi methanol/nước 1/1 (v/v) thu được phân đoạn WC3.1. Tiếp tục 

phân tách WC3.1 trên cột sắc ký silica gel pha thường với hệ dung môi 

dichloromethane/methanol 9/1 (v/v) thu được hai phân đoạn WC8.4 và WC8.7. Tinh 

chế lại WC8.4 trên cột sắc ký silica gel pha thường với hệ dung môi 

dichloromethane/acetone 1,2/1 (v/v) thu được hợp chất WC2 (222 mg). Hai hợp chất 

WC3 (12,5 mg) và WC5 (48,9 mg) thu được khi tinh chế lại WC8.7 qua cột sắc ký 

pha đảo sử dụng hệ dung môi rửa giải methanol/nước 1/1 (v/v). Phân đoạn WC2.4 

được phân tách trên cột sắc ký silica gel pha thường với hệ dung môi 

dichloromethane/methanol 5/1 (v/v) thu được hai phân đoạn WC4.3 và WC4.4. Từ 

phân đoạn WC4.3 khi cho chạy qua cột sắc ký pha đảo sử dụng hệ dung môi rửa giải 

methanol/nước 1/1 (v/v) thu được phân đoạn WC4.5. Tinh chế lại WC4.5 qua cột sắc 

ký silica gel pha thường với hệ dung môi dichloromethane/methanol/nước 4/1/0,1 

(v/v/v) thu được hợp chất sạch WC1 (20 mg). Phân đoạn WC4.4 được chạy lại trên 

cột sắc ký silica gel pha thường với hệ dung môi hexane/dichloromethane/methanol 

1/1/1 (v/v/v) thu được hợp chất WC6 (22 mg) và phân đoạn WC4.7. Phân đoạn này 

tiếp tục được phân tách lại qua cột sắc ký silica gel pha thường với hệ dung môi ethyl 

acetate/methanol 6/1 (v/v) thu được hợp chất WC7 (15 mg). Phân tách phân đoạn 

WC2.5 trên cột sephadex LH 20 với hệ dung môi rửa giải methanol/nước 1/2 (v/v) 
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thu được phân đoạn WC5.1. Phân đoạn này tiếp tục được chạy qua cột sắc ký silica 

gel pha thường với hệ dung môi rửa giải dichloromethane/methanol 3/1 (v/v) thu 

được hai phân đoạn WC5.4 và WC5.6. Hợp chất WC4 (98 mg) thu được khi tinh chế 

lại WC5.4 trên cột sắc ký silica gel pha thường với hệ dung môi ethyl 

acetate/methanol 6/1 (v/v). Phân tách WC5.6 trên cột sắc ký pha đảo sử dụng hệ dung 

môi rửa giải methanol/nước 1/5 (v/v) thu được hợp chất sạch WC10 (24,4 mg).  

Từ cặn ethyl acetate được hòa tan với một lượng tối thiểu dung môi sau đó tẩm 

với silica gel, cất quay cho đến khi bột tơi khô. Tiến hành phân tách cột này với hệ 

dung môi gradient hexane/acetone với độ phân cực tăng dần 100:0  0:100 (v/v) thu 

được 6 phân đoạn kí hiệu WC12.1-WC12.6. Từ phần đoạn WC12.3 tiến hành phân 

tách bằng cột pha thường hệ với hệ dung môi rửa giải dichloromethane/ethyl acetate 

6/1 (v/v) thu được hợp chất WC8 (9,7 mg) và phân đoạn WC13.6. Tinh chế lại 

WC13.6 trên cột pha đảo sử dụng hệ dung môi rửa giải acetone/nước 2/1 (v/v) thu 

được hai hợp chất sạch WC11 (11,2 mg) và WC12 (15,4 mg). Từ WC12.6 chạy cột 

sắc ký silica gel pha thường với hệ rửa giải hexane/acetone 1/1 (v/v), thu được phân 

đoạn WC15.3. Tiếp tục phân tách WC15.3 trên cột sắc ký pha đảo sử dụng hệ dung 

môi rửa giải acetone/nước 1/1 (v/v), thu được chất sạch WC9 (35,3 mg). 
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Hình 2.4. Sơ đồ phân lập các hợp chất từ loài Sài đất (W. chinensis) 
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2.4. Thông số vật lý và dữ liệu phổ của các hợp chất phân lập 

2.4.1. Thông số vật lý và dữ liệu phổ của các hợp chất phân lập được từ Sài 

đất ba thùy (W. trilobata) 

2.4.1.1. Hợp chất WT1: Wedtriloside A (chất mới) 

Chất bột màu trắng; 

Độ quay cực [α]D 24: - 61,6 (c 0,15, MeOH); 

Phổ IRνmax (KBr):  3423, 2941, 2865, 1727, 1630, 1461, 1381, 1319, 1250, 

1224, 1080, và 992 cm−1; 

Phổ HR-ESI-MS m/z 541,2659 [M+HCOO]− (Tính toán lý thuyết cho công 

thức phân tử  C27H41O11, M = 541,2654);  m/z 531,2367 [M+Cl]− (Tính toán lý 

thuyết cho công thức phân tử C26H40O9Cl, M= 531,2366);  

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.1. 

2.4.1.2. Hợp chất WT2: Wedtriloside B (chất mới) 

Chất bột màu trắng; 

Độ quay cực [α]D 24: - 37 (c 0,10, MeOH);  

Phổ IR νmax (KBr):  3379, 2926, 2862, 1721, 1632, 1458, 1378, 1248, 1227, 

1065, 1030, 986, 884, and 767 cm-1
. 

Phổ HR-ESI-MS m/z 575,2190 [M-H]- (Tính toán lý thuyết cho công thức 

phân tử C26H39O12S, M = 575,2192). 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.2. 

2.4.1.3. Hợp chất WT3: Paniculoside-IV  

Chất bột màu trắng; 

Độ quay cực [α]D 24:  - 77,2 (c 0,2, MeOH);  

Phổ ESI-MS m/z 499 [M+H]+;  

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.3. 

2.4.1.4. Hợp chất WT4: Apigenin 

Chất bột màu vàng; 

Điểm nóng chảy mp: 347-348 oC;  

Phổ ESI-MS m/z 271 [M+H]+ 
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Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.4. 

2.4.1.5.  Hợp chất WT5: Apigenin 7-O-β-D-glucopyranoside 

Chất bột màu vàng; 

 Phổ ESI-MS m/z 433 [M+H]+; 

Số liệu phổ 1H NMR (DMSO-d6, 500 MHz) và 13C NMR (DMSO-d6, 125 

MHz) xem bảng 3.5. 

2.4.1.6. Hợp chất WT6: 3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-β-D 

glucuronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester 

Chất bột màu trắng; 

Phổ ESI-MS m/z 979 [M+Na]+;  

Số liệu phổ 1H NMR (DMSO-d6, 500 MHz) và 13C NMR (DMSO-d6, 125 

MHz) xem bảng 3.6. 

2.4.1.7.  Hợp chất WT7: 4ʹ, 4,6-trihydrroxyaurone 

Chất bột màu trắng; 

Phổ ESI-MS m/z 271 [M+H]+; 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.7. 

2.4.1.8. Hợp chất WT8: Caffeic acid 

Chất bột màu trắng; 

Phổ ESI-MS m/z 181 [M+H]+; 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.8 

2.4.2. Thông số vật lý và dữ liệu phổ của các hợp chất phân lập được từ Sài 

đất (W. chinensis) 

2.4.2.1. Hợp chất WC1: Wednenic (Hợp chất mới) 

Chất bột màu trắng; 

Độ quay cực [α]D
24: - 26,5 (c 0,25, MeOH); 

Phổ IR ν max (KBr) 3395, 2968, 2930, 1648, 1580, 1511, 1372, 1226, 1163, 

1075, và 1040 cm−1; 

Phổ HR-ESI-MS m/z 345,0987 [M + H]+ (Tính toán lý thuyết cho công thức 

C13H23NaO7S, M = 345,0984); m/z 367,0801 [M + Na]+ (Tính toán lý thuyết cho 
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công thức C13H22O7Na2S, M = 367,0803); m/z 225,1482 [M - HSO4Na + H]+ (Tính 

toán lý thuyết cho công thức C13H22O3, M = 225,1490); 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.9. 

 Hợp chất (S)-MTPA của WC1 (1a) 

1H NMR (CD3OD, 500 MHz): δH 7,613 – 7,421 (10H, overlap, proton thơm), 

3,630 (3H, s, OCH3), 1,501 (1H, dd, J = 3,5, 12,5 Hz, Ha-2), 1,859 (1H, t, J = 12,5 

Hz, Hb-2), 4,693 (1H, dt, J = 3,5, 12,5 Hz, H-3), 5,767 (1H, d, J = 3,5 Hz, H-4), 

6,418 (1H, dd, J = 1,0, 16,5 Hz, H-7), 5,901 (1H, dd, J = 6,0, 16,5 Hz, H-8), 5,983 

(1H, dd, J = 6,0, 12,5 Hz, H-9), 1,431 (3H, d, J = 6,0 Hz, H-10), 1,202 (3H, s, H-

11), 1,050 (3H, s, H-12), 1,315 (3H, s, H-13).  

Hợp chất (R)-MTPA của WC1 (1b): 

 1H NMR (CD3OD, 500 MHz): δH 7,613-7,401 (10H, overlap, proton thơm), 

3,58 (3H, s, OCH3), 1,516 (1H, dd, J = 3,5, 12,5 Hz, Ha-2), 1,878 (1H, t, J = 12,5 

Hz, Hb-2), 4,676 (1H, dt, J = 3,5, 12,5 Hz, H-3), 5,767 (1H, d, J = 3,5 Hz, H-4), 

6,395 (1H, dd, J = 1,0, 16,5 Hz, H-7), 5,846 (1H, dd, J = 6,0, 16,5 Hz, H-8), 5,982 

(1H, dd, J = 6,0, 12,5 Hz, H-9), 1,463 (3H, d, J = 6,0 Hz, H-10), 1,174 (3H, s, H-

11), 1,014 (3H, s, H-12), 1,328 (3H, s, H-13). 

2.4.2.2. Hợp chất WC2: Cleroindicin E 

Chất dầu không màu; 

ESI-MS m/z 159 [M+H]+ , 141 [M - H2O + H]+ , và  123 [M - 2H2O + H]+ ; 

 []D 23: + 1.15 (c 0,011, MeOH);  

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.10. 

2.4.2.3. Hợp chất WC3: Wednenol (Hợp chất mới) 

Chất dầu không màu; 

 [α]D
24: - 47.2 (c 0,22, MeOH); 

Phổ IR νmax (KBr):  3341, 2950, 1455, 1270, 1168, và 920 cm−1; 

Phổ HR-ESI-MS m/z 185,1170 [M + H]+ (Tính toán lý thuyết cho công thức 

phân tử C10H17O3, M = 185,1177); 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.11. 
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2.4.2.4. Hợp chất WC4: Cornoside 

Chất bột màu nâu;  

Độ quay cực [α]D
24: - 19,5 (c 0,11, MeOH); 

 Phổ khối lương ESI-MS m/z 317 [M+H]+ 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.12. 

2.4.2.5. Hợp chất WC5: Rengyol 

Chất rắn, màu trắng; 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.13. 

2.4.2.6. Hợp chất WC6: Kaempferol-3-O-β-D-glucopyranoside 

Chất bột, màu vàng; 

Phổ ESI-MS m/z 449 [M+H]+; 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.14. 

2.4.2.7. Hợp chất WC7: Quercetin-3-O-β-D-glucopyranoside 

Chất bột, màu vàng; 

Phổ ESI-MS m/z 464 [M+H]+; 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.15. 

2.4.2.8. Hợp chất WC8: Luteolin 

Chất bột màu vàng; 

ESI-MS m/z 287 [M+H]+; 

Số liệu phổ 1H NMR (500 MHz, DMSO-d6) và 13C NMR (125 MHz, DMSO-

d6) xem bảng 3.16. 

2.4.2.9. Hợp chất WC9: Jaceosidin 

Chất bột màu vàng; 

Phổ ESI-MS m/z 331 [M+ H]+ ; 

Số liệu phổ 1H NMR (DMSO-d6, 500 MHz) và 13C NMR (DMSO-d6, 125 

MHz) xem bảng 3.17. 

2.4.2.10. Hợp chất WC10: 1-O-benzyl-β-D-glucopyranosyl-2-sunlfat 

Chất bột, màu trắng;  
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Phổ ESI-MS m/z 349 [M-H]- 

Độ quay cực [α]D
24: -36,0 (c 0,03, MeOH) 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.18. 

2.4.2.11. Hợp chất WC11: 19-hydroxy-3-oxo-12-ursen-28-oic acid  

Chất bột, màu trắng; 

Độ quay cực [α]D
24: -50,0 (c 0,02, MeOH); 

Phổ ESI-MS m/z 469 [M-H]-, m/z 939 [2M- H]-. 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.19. 

2.4.2.12. Hợp chất WC12: ilexgenin B (Pubescenolic acid) 

Chất bột, màu trắng; 

Độ quay cực [α]D
24: +22,6 (c 0,01, CH3Cl)  

Phổ ESI-MS m/z 471 [M- H]- 

Số liệu phổ 1H NMR (CD3OD, 500 MHz) và 13C NMR (CD3OD, 125 MHz) 

xem bảng 3.20. 

2.5. Hoạt tính của các hợp chất phân lập loài W. chinensis và W. trilobata 

2.5.1. Kết quả thử hoạt tính kháng viêm các hợp chất phân lập từ loài W. 

chinensis và W. trilobata 

Các hợp chất phân lập WC1-WC12 và WT1-WT8 đã được thử nghiệm cho 

khả năng ức chế sản sinh NO trong các tế bào RAW264.7 được kích thích bằng LPS 

ở nồng độ 10, 30, và 100 µM được thực hiện như mục 2.2.3.1. Các hợp chất được 

đánh giá sơ bộ có khả năng ức chế > 50 % sự sản sinh ra NO trong tế bào RAW264.7 

tiếp tục thử nghiệm ở các nồng độ khác nhau để xác định giá trị IC50. Kết quả thử 

nghiệm được thể hiện ở bảng 3.21. 

2.5.2. Kết quả thử hoạt tính ức chế α-amylase, α-glucosidase các hợp chất 

phân lập từ loài W. trilobata và W. chinensis 

 Các hợp chất WT1-WT8, WC1-WC12 phân lập từ W. trilobata và W. 

chinensis được đánh giá hoạt tính ức chế α-amylase và α-glucosidase theo phương 

pháp mô tả ở 2.2.3.3 và 2.2.3.2. Kết quả được thể hiện trong bảng 3.22. 
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2.5.3. Hoạt tính ức chế gây độc tế bào của các hợp chất phân lập từ W. 

chinensis và W. trilobata 

Các phép thử hoạt tính gây độc tế bào được thực hiện theo phương pháp được 

mô tả trong mục 2.2.3.4. Các hợp chất WC1- WC12 phân lập từ W. chinensis và 

WT1-WT8 phân lập từ W. trilobata được thử hoạt tính gây độc tế bào in vitro trên 

4 dòng tế bào ung thư ở người:  ung thư phổi (A-549), ung thư gan (Hep3B), ung 

thư vú (MCF-7), ung thư tuyến tiền liệt (PC3). Kết quả thử hoạt tính thể hiện ở bảng 

3.23. 
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CHƯƠNG 3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

3.1. Xác định cấu trúc các hợp chất phân lập 

3.1.1. Xác định cấu trúc các hợp chất phân lập từ Sài đất ba thùy (W. 

trilobata) 

3.1.1.1. Hợp chất WT1: Wedtriloside A. 

 

 

WT1 

 

 

 

16α,17-dihydroxy-ent-9(11)-kaurene-19-al Paniculoside-IV 

Hình 3.1. Cấu trúc hóa học của hợp chất WT1 và các hợp chất tham khảo 

 Hợp chất WT1 thu được dưới dạng chất bột màu trắng, độ quay cực là  24

Dα  

‒ 61,6 (c 0,15, MeOH). Trên phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS của hợp chất WT1 

xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 541,2659 [M + HCOO]‒ (tính toán lý thuyết 

cho công thức phân tử là C27H41O11, M = 541,2649) cho phép xác định công thức 

phân tử của WT1 là C26H40O9.  
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Hình 3.2. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất WT1 

 

 Hình 3.3. Phổ IR của hợp chất WT1 
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Trên phổ hồng ngoại của WT1 cho thấy một liên kết đôi (1630 cm‒1), một 

nhóm carbonyl (1727 cm‒1), và nhóm hydroxyl (3423 cm‒1). Trên phổ 1H NMR của 

WT1 xuất hiện tín hiệu của hai nhóm methyl tại δH 1,24 (3H, s, H-18) và 1,02 (3H, 

s, H-20), cùng tín hiệu của một proton olefinic tại δH 5,20 (1H, t, J = 3,0 Hz, H-11). 

Bên cạnh đó tín hiệu của proton oxymethylene được xác định tại δH 3,51 (1H, d, J 

= 11,5 Hz, Ha-17), 3,55 (1H, d, J = 11,0 Hz, Hb-17). Ngoài ra, phổ proton của WT1 

còn cho thấy sự xuất hiện tín hiệu của một proton anome tại δH 5,47 (1H, d, J = 8,0 

Hz, H-1')  cùng 6 tín hiệu khác của một phân tử đường tại δH 3,36 (1H, dd, J = 8,0, 

9,0 Hz, H-2'), δH 3,43 (1H, dd, J = 9,0, 9,0 Hz, H-3'), δH 3,38 (1H, t, J = 9,0 Hz, H-

4'), δH 3,40 (1H, m, H-5'), 3,83 (1H, dd, J = 2,0, 11,5 Hz, Ha-6') và 3,71 (1H, dd, J 

= 4,5, 11,5 Hz, Hb-6'). Từ các dữ liệu trên cùng với giá trị của các hằng số tương tác 

J (J1',2' = 8,0 Hz, J2',3' = 9,0 Hz, và J3',4' = 9,0 Hz) cho phép dự đoán sự có mặt của 

một phân tử đường β-glucopyranose. 

 

Hình 3.4. Phổ 1H-NMR của hợp chất WT1 
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Hình 3.5. Phổ 13C NMR  của hợp chất WT1 

Phân tích phổ 13C NMR của WT1 cho thấy sự xuất hiện tín hiệu của 26 

nguyên tử carbon, trong đó có 2 tín hiệu của nhóm methyl, 9 tín hiệu nhóm 

methylene với 2 nhóm methylene đính trực tiếp với oxi tại δC 68,9 (C-17) và 62,4 

(C-6ʹ), 9 nhóm methine cộng hưởng trong vùng từ 45,0 đến 114,9 ppm, và 6 tín hiệu 

carbon không liên kết hydro. Trên phổ 13C NMR cho thấy sự xuất hiện của một 

nhóm methine cộng hưởng tại δC 114,9 và một carbon không liên kết hidro tại δC 

159,0 ppm, gợi ý sự xuất hiện một nối đôi C=C. Từ các dữ kiện phổ thu được và các 

phân tích trên gợi ý hợp chất WT1 là một diterpenoid có khung ent-kaurane. Điều 

này hoàn toàn phù hợp với đặc điểm sinh tổng hợp của các hợp chất diterpenoid 

phát hiện từ chi Wedelia trước đó [99].  
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Hình 3.6. Phổ HSQC của hợp chất WT1 

 

Hình 3.7. Phổ HMBC của hợp chất WT1 
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Hình 3.8. Phổ COSY của hợp chất WT1 

 

 

Hình 3.9. Các tương tác chính trên phổ HMBC (H→C), COSY (H▬H) của WT1 

Các liên kết trực tiếp giữa các proton và carbon của WT1 được xác định dựa 

trên việc phân tích phổ HSQC. Vị trí của phân tử đường được xác định dựa trên phổ 

HMBC giữa tương tác H-1' của phân tử đường (δH 5,47, J = 8,0 Hz) với C-19 (δC 

177,7) của phần ent-kaurane aglycon, điều này cho phép ta xác định vị trí của phân 

tử đường được đính trực tiếp tại vị trí C-19 (Hình 3.9).  
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Hình 3.10. Phổ NOESY của hợp chất WT1 

Bên cạnh đó trên phổ HMBC cho thấy tương tác giữa H-20 (H 1,02) và C-1 

(C 42,2), C-5 (C 48,1), C-9 (C 159,0), C-10 (C 39,9); giữa H-18 (H 1,28) với C-

4, C-5, và C-19 cho phép ta xác định vị trí của hai nhóm methyl được đính trực tiếp 

tại C-10 và C-4 của phần ent-kaurane aglycon (Hình 3.9). Tương tác giữa H-17 (H 

3,51) và C-16  (C 85,6), C-15 (C 55,8), C-13 (C 45,0) cho phép xác định vị trí của 

nhóm CH2-17 được gắn tại C-16. Một số các tương tác của proton cạnh nhau được 

quan sát trên phổ COSY như: H-11 (H 5,20)/H-12 (H 2,22, H 1,48)/H-13 (H 

2,16); H-5 (H 1,66)/H-6 (δH 2,56, δH 1,98)/H-7 (δH 2,03, δH 1,51); H-1 (δH 1,20, 

1,95)/H-2 (δH 1,93, 1,50)/H-3 (δH 2,23, 1,07) (Hình 3.9). 

 

Hình 3.11. Các tương tác NOESY (H H) chính của WT1 
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Bảng 3.1. Số liệu phổ NMR của WT1 và hợp chất tham khảo 

C #δC
d δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 39,9 42,2 1,20 m/1,95 m 

2 19,2 21,2 1,93 m/1,50 m 

3 35,1 39,4 2,23 m/1,07 m 

4 48,3 46,2 - 

5 45,9 48,1 1,66 dd (8,5, 11,0) 

6 17,5 19,6 2,56 m/1,98 m 

7 29,6 31,3 2,03 m/1,51 m 

8 42,6 43,9 - 

9 156,6 159,0 - 

10 38,3 39,9 - 

11 113,8 114,9 5,20 t (3,0) 

12 30,1 31,2 2,22 m/1,48 m 

13 44,2 45,0 2,16 m 

14 42,9 44,2 2,06 m/1,45 m 

15 55,0 55,8 1,96 m/1,54 m 

16 84,6 85,6 - 

17 68,4 68,9 3,51 d (11,0) 

3,55 d (11,0) 

18 24,2 28,4 1,24 s 

19 206,6 177,7 - 

20 23,7 24,5 1,02 s 

1'  95,4 5,47 d (8,0) 

2'  74,0 3,36 dd (8,0, 9,0) 

3'  78,5 3,43 dd (9,0, 9,0) 

4'  71,1 3,38 t (9,0) 

5'  78,7 3,40 m 

6'  62,4 3,83 dd (2,0, 11,5) 

3,71 dd (4,5, 11,5) 

a125MHz, b500 MHz, cCD3OD,d75 MHz, #δC: Số liệu của 16α,17-

dihydroxy-ent-9(11)-kaurene-19-al đo trong CDCl3 [100]. 
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Cấu hình α của nhóm methylene ở vị trí C-14 được xác định bằng tương tác 

trên phổ NOESY của Ha-14 (δH 1,45) và H3-20 (δH 1,02). Bên cạnh đó phổ NOESY 

xuất hiện tín hiệu tương tác giữa H3-18 (δH 1,28) và H-5 (δH 1,66), tuy nhiên không 

có tương tác giữa δH 1,28 (H3-18)/δH 1,66 (H-5) với H3-20 (δH 1,02), từ đó kết luận 

cấu hình β cho H3-18 và H-5. Phân tích các tương tác trên phổ NOESY của WT1 

cho thấy tương tác giữa Hβ-12 và Ha-17 gợi ý cho ta cấu hình α của nhóm hydroxyl 

tại vị trí C-16. Bên cạnh đó khi so sánh độ dịch chuyển hóa học tại C-16 (δC 85,6) 

và C-17 (δC 68,9) của WT1 với các giá trị phổ 13C NMR tại 84,6 (C-16) và 68,4 (C-

17) của 16α,17-dihydroxy-ent-9(11)-kaurene-19-al [100] cho thấy sự phù hợp ở hai 

vị trí trên, trong khi hợp chất 16β,17-hydroxy-ent-kauran-19-oic acid-β-

Dglucopyranosyl ester có độ chuyển dịch hóa học tương ứng tại hai trị trí trên là δC 

79,8 (C-16) và 70,3 (C-17) [99, 100]. Từ những thông tin trên cho thấy cấu trúc hợp 

chất WT1 tương tự như 16α,17-dihydroxy-ent-9(11)-kaurene-19-al, ngoại trừ sự 

xuất hiện của nhóm carbonyl trong WT1 thay vì nhóm aldehyde trong 16α,17-

dihydroxy-ent-9(11)-kaurene-19-al và sự xuất hiện của một gốc đường glucose tại 

vị trí C-19. Tiến hành thủy phân hợp chất WT1 trong môi trường kiềm để thu được 

đường đơn. Nhóm đường trong WT1 được xác định  là D-glucose với góc quay cực 

[α]24
D = +10,5 (c 0,15, H2O) phù hợp với  giá trị độ quay cực riêng của đường D-

glucose đã công bố trước đó [90, 99]. Kết hợp so sánh dữ liệu phổ của WT1 với hợp 

chất 16α,17-dihydroxy-ent-kauran-19-oic acid-β-D-glucopyranosyl ester 

(Paniculoside-IV) [99] cho thấy sự tương đồng ở hầu hết các vị trí ngoại trừ sự xuất 

hiện thêm một nối đôi tại vị trí C-9/C-11 trong hợp chất WT1. Từ tất cả những phân 

tích dữ liệu phổ trên cho phép xác định được hợp chất WT1 là 16α,17-dihydroxy-

ent-9(11)-kaurene-19-oic acid-β-D-glucopyranosyl ester, đây là hợp chất mới và 

được đặt tên riêng là wedtriloside A. 
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3.1.1.2. Hợp chất WT2: Wedtriloside B 

 

Hình 3.12. Cấu trúc hợp chất WT2 

 Hợp chất WT2 thu được dưới dạng chất bột màu trắng, độ quay cực riêng là 

[α ]D 24 : - 37 (c 0,10 , MeOH). Trên phổ khối lượng phân giải cao HR-ESI-MS xuất 

hiện pic ion giả phân tử tại m/z 575,2190 [M-H]- (Tính toán lý thuyết cho công thức 

phân tử C26H39O12S, M = 575,2192) cho phép xác định được công thức phân tử của 

WT2 là C26H40O12S. Trên phổ hồng ngoại của WT2 cho thấy sự xuất hiện một tín 

hiệu liên kết đôi trong vòng (1630 cm‒1), một nhóm cacboxyl (1727 cm‒1), và nhóm 

hydroxyl (3423 cm‒1). Bên cạnh đó sự xuất hiện của các dải tín hiệu tại 1227, 1248 

cm-1 (S=O) và 767, 819, và 884 cm−1 (C-O-S) gợi ý sự xuất hiện của một nhóm 

sulfate [101-103]. Giống với hợp chất WT1, trên phổ proton của WT2 cũng xuất 

hiện tín hiệu hai nhóm methyl tại δH 1,23 (3H, s, H-18) và 1,02 (3H, s, H-20), cùng 

với tín hiệu của một proton olefin tại δH 5,19 (1H, t, J = 3,0 Hz, H-11. Tín hiệu của 

proton oxymethylene được xác định tại δH 3,50 (1H, d, J = 11,0 Hz, Ha-17), 3,55 

(1H, d, J = 11,0 Hz, Hb-17). Ngoài ra còn có sự xuất hiên của một tín hiệu của  

proton anome tại δH 5,47 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-1') và sáu tín hiệu khác của phân tử 

đường bao gồm δH 3,37 (1H, dd, J = 8,0, 9,0 Hz, H-2'), δH 3,43 (1H, br d, J = 9,0 

Hz, H-3'), δH 3,49 (1H, t, J = 9,0 Hz, H-4'), δH 3,53 (1H, m, H-5'), 4,25 (1H, dd, J = 

2,0, 11,5 Hz, Ha-6') và 4,21 (1H, dd, J = 4,5, 11,5 Hz, Hb-6'). Từ các dữ liệu trên 

cùng với giá trị của các hằng số tương tác J (J1',2' = 8,0 Hz, J2',3' = 9,0 Hz, và J3',4' = 

9,0 Hz) cho phép dự đoán sự có mặt của một phân tử đường β-glucopyranose.  
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Hình 3.13. Các tương tác chính  

HMBC (H→C), COSY (H▬H) và NOESY (H H) của hợp chất WT2 

Trên phổ 13C NMR của WT2 cũng cho thấy sự xuất hiện tín hiệu của 26 

nguyên tử carbon, trong đó có 2 tín hiệu của nhóm methyl, 9 tín hiệu nhóm 

methylene với 2 nhóm methylene đính trực tiếp với oxi tại δC 68,9 (C-17) và 67,6 

(C-6ʹ), 9 nhóm methine cộng hưởng trong vùng từ 45,0 đến 114,9 ppm, và 6 tín hiệu 

carbon không liên kết hydro. So sánh với các dữ liệu phổ của WT1 và WT2 cho 

thấy sự gần giống nhau ở hầu hết các vị trí. Điểm khác nhau duy nhất của hai hợp 

chất này là tại vị trí C-6 của phân tử đường. Trên phổ 13C NMR  cho thấy tại vị trí 

C-6 của WT2 chuyển dịch mạnh về phía trường thấp tại δC 67,6 ppm trong khi ở 

hợp chất WT1 là δC 62,4 và nhóm hydroxyl được thay thế bởi  một nhóm thế khác. 

Tiến hành thủy phân WT2 trong môi trường kiềm thu được đường đơn. Gốc đường 

thu được được xác định là D-glucoside (xem mục 2.2.2.5) bởi sự phù hợp với dữ 

liệu đã công bố trước đó [90]. Bên cạnh đó khi thêm Ba(OH)2 vào dung dịch nước 

thu được sau khi thủy phân thấy xuất hiện kết tủa trắng, không tan trong HCl 2M. 

Kết hợp với các tín hiệu thu được từ phổ hồng ngoại, phổ khối lượng phân giải cao, 

có thể khẳng định sự có mặt của anion SO4
2- trong WT2. Từ những phân tích trên 

kết hợp so sánh tài liệu tham khảo có thể khẳng định nhóm thế tại C-6 của WT2  là 

hydrogen sulfate (-HSO4). Các tương tác HMBC, COSY và NOESY của WT2 hoàn 

toàn tương tự như WT1 (Hình 3.13). Từ những phân tích trên xác định được hợp 

chất WT2 là 16α,17-dihydroxy-ent-9(11)-kaurene-19-oic acid-β-D-

glucopyranosyl-6'-sulfate ester. Đây là một hợp chất mới được đặt tên riêng là 

wedtriloside B. 
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Bảng 3.2. Số liệu phổ NMR của hợp chất WT2 và chất tham khảo 

C #δC
a,c δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 42,2 42,2 1,21 m/1,97 m 

2 21,2 21,2 1,92 m/1,47 m 

3 39,4 39,3 2,23 m/1,06 m 

4 46,2 46,1 - 

5 48,1 48,2 1,65 dd (8,5, 11,0) 

6 19,6 19,5 2,56 m/1,85 m 

7 31,3 31,3 2,01 m/1,50 m 

8 43,9 43,9 - 

9 159,0 159,0 - 

10 39,9 39,9 - 

11 114,9 114,9 5,19 t (3,0) 

12 31,2 31,2 2,21 m/1,49 m 

13 45,0 45,0 2,15 br d (3,5) 

14 44,2 44,2 2,05 m/1,46 m 

15 55,8 55,8 1,97 m/1,54 d (13,0) 

16 85,6 85,6 - 

17 68,9 68,9 3,50 d (11,0) 

3,55 d (11,0) 

18 28,4 28,4 1,23 s 

19 177,7 177,4 - 

20 24,5 24,5 1,02 s 

1' 95,4 95,2 5,47 d (8,0) 

2' 74,0 73,9 3,37 dd (8,0, 9,0) 

3' 78,5 78,0 3,43 br d (9,0) 

4' 71,1 70,7 3,49 t (9,0) 

5' 78,7 76,7 3,53 m 

6' 62,4 67,6 4,25 dd (2,0, 11,5) 

4,21 dd (4,5, 11,5) 

a125MHz, b500 MHz, cCD3OD, #δC: Số liệu của hợp chất WT1 đo trong CD3OD. 
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3.1.1.3. Hợp chất WT3: Paniculoside-IV 

 

Hình 3.14. Cấu trúc hóa học hợp chất WT3 

Hợp chất WT3 thu được dưới dạng bột trắng, vô định hình, với độ quay cực 

[α]D
24 ‒77,2 (c 0,2, MeOH). Trên phổ ESI-MS xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 

499 [M+H]+, 481 [M+H–H2O]+ và 516 [M + NH4]+ chứng tỏ WT3 có khối lượng 

phân tử M = 498, kết hợp với phổ cộng hưởng từ hạt nhân cho phép xác định công 

thức phân tử của nó là C26H42O9. Trên phổ 1H-NMR cho thấy sự xuất hiện tín hiệu 

của hai nhóm methyl tại δH 1,23 (3H, s, H-18) và 0,96 (3H, s, H-20), cùng tín hiệu 

của hai proton oxymethylene tại δH 3,73 (1H, d, J = 11,5 Hz, Ha-17), 3,63 (1H, d, J 

= 11,0 Hz, Hb-17). Ngoài ra còn có tín hiệu của một proton anome tại δH 5,43 (1H, 

d, J = 8,0 Hz, H-1') và năm tín hiệu khác của phân tử đường bao gồm δH 3,42 (1H, 

dd, J = 8,0, 9,0 Hz, H-2'), δH 3,46 (1H, dd, J = 9,0, 9,0 Hz, H-3'), δH 3,40 (1H, t, J = 

9,0 Hz, H-4'), δH 3,44 (1H, m, H-5'), 3,86 (1H, dd, J = 2,0, 12,0 Hz, Ha-6') và 3,71 

(1H, dd, J = 4,5, 12,0 Hz, Hb-6'). Các dữ liệu này cùng với giá trị của các hằng số 

tương tác J (J1',2' = 8,0 Hz, J2',3' = 9,0 Hz, và J3',4' = 9,0 Hz) cho phép dự đoán sự có 

mặt của một phân tử đường β-glucopyranose. Phổ 13C NMR  của WT3 cho thấy tín 

hiệu của 26 nguyên tử carbon, trong đó có 2 tín hiệu của nhóm methyl, 11 tín hiệu 

nhóm methylene trong đó 2 nhóm methylene đính trực tiếp với oxi tại δC 66,7 (C-

17) và 62,2 (C-6ʹ), 8 tín hiệu methine, và 5 tín hiệu carbon không liên kết hydro. 

Liên kết trực tiếp giữa các proton và carbon được xác định thông qua phổ HSQC. 

Phân tích các tương tác trên phổ 1H-1H COSY của WT3 cho phép ghép nối các 

mảnh cấu trúc H-1 (δH 1,84, 0,83)/H-2 (δH 1,42, 1,90)/H-3 (δH 2,18, 1,06); H-5 (δH 

1,11)/H-6 (δH 1,83, 1,96)/H-7 (δH 1,44, 1,65) và H-11 (δH 1,60, 1,54)/H-12 (δH 1,62, 

1,48)/H-13 (δH 2,02). Tương tự như hợp chất WT1 và WT2 phân tử đường trong 

WT3 được xác định là D-glucoside. 
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Bảng 3.3. Số liệu phổ NMR của WT3 và hợp chất tham khảo 

C #δC
a,c δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 41,8 41,6 0,83 m/1,84 m 

2 20,1 19,9 1,90 m/1,42 m 

3 39,1 38,8 1,06 m 

2,18 d (13,5) 

4 45,1 45,0 - 

5 58,5 58,3 1,11 m 

6 23,2 23,0 1,83 m/1,96 m 

7 43,4 43,0 1,44 m/1,65 m 

8 45,8 46,0 - 

9 57,3 57,09 1,02 d (5,5) 

10 40,9 40,7 - 

11 19,6 19,4 1,60 m/1,54 m 

12 27,2 27,0 1,62 m/1,48 m 

13 46,2 45,6 2,02 m 

14 38,1 37,9 1,96 m/1,84 m 

15 53,7 53,5 1,40 m/1,56 m 

16 83,0 83,0 - 

17 66,9 66,7 3,73 d (11,5) 

3,63 d (11,5) 

18 29,0 29,0 1,23 s 

19 178,2 178,9 - 

20 16,4 16,2 0,96 s 

1' 95,6 95,4 5,43 d (8,0) 

2' 74,1 73,7 3,42 dd (8,0, 9,0) 

3' 78,7 78,2 3,46 dd (9,0, 9,0) 

4' 71,1 70,8 3,40 t (9,0) 

5' 78,7 78,4 3,44 m 

6' 62,4 62,2 3,86 dd (2,0, 12,0) 

3,71 dd (4,5, 12,0) 

a125MHz, b500 MHz, cCD3OD, #δC
 của paniculoside-IV đo trong CD3OD [99]. 
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Hình 3.15. Các tương tác chính HMBC (H→C), COSY (H▬H)  

của hợp chất WT3 

Vị trí của D-glucoside được xác định dựa trên các tương tác trên phổ HMBC. 

Trên phổ HMBC của WT3 cho thấy tương tác H-1' của phân tử đường (δH 5,43, J 

= 8,0 Hz) với C-19 (δC 178,90) của phần ent-kaurane aglycon, ngoài ra các tương 

tác khác được quan sát trên phổ HMBC bao gồm tương tác giữa H-20 (δH 0,96) và 

C-1 (δC 41,6), C-5 (δH 58,3), C-9 (δH 57,0) và C-10 (δH 40,7), giữa H-18 và C-4 (δH 

45,0), C-5 (δH 58,3) và C-19 (δH 178,9); giữa H-17 (δH 3,73, 3,630 và C-13 (δC 

45,6)/C-15 (δC 53,5)/C-16 (δC 83,0) cho phép ta gán ghép vị trí các nhóm methyl và 

các nhóm thế của hợp chất WT1 như hình 3.15. Các dữ liệu phổ của hợp chất WT3 

cho phép dự đoán cấu trúc của một ent- kaurane diterpenoid [99] và tương tự hợp 

chất WT1 ngoại trừ việc mất đi một liên kết đôi tại C-9/C-11. Từ tất cả những phân 

tích trên  kết hợp so sánh với tài liệu tham khảo đã công bố thì cấu trúc của hợp chất 

WT3 được xác định là 16α,17-dihydroxy-ent-kauran-19-oic acid-β-D-

glucopyranosyl ester hay Paniculoside-IV, một hợp chất được đã được công bố 

trước đây từ loài Acanthopanax koreanum [99] 

3.1.1.4. Hợp chất WT4: Apigenin 

 

Hình 3.16. Cấu trúc Hợp chất  WT4 

Hợp chất WT4 thu được dưới dạng chất bột màu vàng. Phổ 1H-NMR của 

hợp chất xuất hiện tín hiệu proton của một vòng thơm hệ tương tác spin-spin A2B2 
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tại δH 7,90 (2H, d, J = 8,5 Hz, H-2' và H-6'), 6,95 (2H, d, J = 8,5 Hz, H-3' và H-5'). 

Bên cạnh đó là hai tín hiệu proton olefin thơm ở vị trí meta so với nhau tại δH 6,72 

(1H, d, J = 2,0 Hz, H-6), 7,11 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-8) và một tín hiệu dạng singlet 

được xác định tại δH 6,70 (1H, s, H-3). 

Phổ 13C NMR  của hợp chất WT4 xuất hiện tín hiệu của 15 nguyên tử carbon 

đặc trung cho một hợp chất flavone. Trong đó hai vị trí đặc trưng tại δC 98,7 (CH, 

C-6) và 93,9 (CH, C-8) của vòng A khung flavone khi hai vị trí C-5 và C-7 bị thế 

và một tín hiệu nhóm ketone tại δC 181,7 (C-4). Với những phân tích này gợi ý WT4 

là một flavone. Một hệ spin kiểu A2B2 với các tín hiệu thu được trên phổ carbon có 

cường độ mạnh gấp đôi. Các tín hiệu này được xác định tại δC 128,4 (C-2, C-6), 

115,9 (C-3, C-5) và 161,1 (C-4). Thêm nữa các dữ liệu thu được từ phổ NMR của 

hợp chất WT4 không xuất hiện bất kì tín hiệu của một nhóm thế nào khác, chứng 

tỏ các vị trí nhóm thế trong WT4 đều là các nhóm OH. Điều này được khẳng định 

lại khi phổ ESI-MS của WT4 khi thu được các tín hiệu giả phân tử tại m/z 

271[M+H]+, 541 [2M+H]+ và 253 [M-H2O]+ tương ứng với KLPT M = 270, CTPT 

C15H10O5. Kết hợp so sánh với tài liệu tham khảo [104] đã công bố xác định được 

hợp chất WT4 là apigenin. 

Bảng 3.4. Số liệu phổ NMR của hợp chất WT4 và chất tham khảo 

C #δC
a,c δC

a,c δH
b,c mult (J = Hz) 

2 163,7 163,7 - 

3 102,8 102,8 6,76 s 

4 181,6 181,7 - 

5 161,4 161,4 - 

6 98,8 98,7 6,18 d (2,0) 

7 164,0 164,0 - 

8 93,5 93,9 6,47 d (2,0) 

9 157,2 157,2 - 

10 103,6 103,6 - 

1′ 121,1 121,1 - 

2′ 128,4 128,4 7,91 d (8,5) 

3′ 115,9 115,9 6,91 d (8,5) 

4′ 161,1 161,1 - 

5′ 115,9 115,9 6,91 d (8,5) 

6′ 128,3 128,4 7,91 d (8,5) 
a125MHz, b500 MHz, cDMSO-d6, 

#chất apigenin đo trong DMSO-d6 [104].  
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 3.1.1.5. Hợp chất WT5: Apigenin7-O-β-D-glucopyranoside 

 

 

Hình 3.17. Cấu trúc hợp chất WT5 

Bảng 3.5. Số liệu phổ NMR của hợp chất WT5 và chất tham khảo 

C *δC
 δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

2 164,0 164,3 - 

3 102,8 102,8 6,84 s 

4 181,0 181,9 - 

5 161,0 161,1 - 

6 99,7 99,4 6,44 d (1,5) 

7 162,6 162,9 - 

8 94,6 94,8 6,82 d (1,5) 

9 156,6 156,9 - 

10 105,1 105,2 - 

1' 120,7 120,0 - 

2', 6' 128,3 128,5 7,93 d (8,5) 

3', 5' 115,7 116,1 6,90 d (8,5) 

4' 160,8 161,0 - 

1ʹʹ 99,3 99,4 5,06 d (7,5) 

2ʹʹ 73,0 73,0  

3ʹʹ 77,0 77,1  

4ʹʹ 69,4 69,5  

5ʹʹ 76,3 76,4  

6ʹʹ 60,5 60,5  

a125MHz, b500 MHz, cDMSO-d6 
*δC của hợp chất apigenin 7-O-β-D-

glucopyranoside đo trong DMSO-d6 [105]. 



71 

 

Hợp chất WT5 thu được dưới dạng chất bột màu vàng. Các tín hiệu đặc trưng 

cho vòng thơm thu được trên phổ 1H NMR của hợp chất WT5 hoàn toàn tương tự 

với các tín hiệu proton thơm thu được từ WT4, ngoại trừ sự xuất hiện thêm một tín 

hiệu của phân tử đường trên phổ proton của hợp chất WT5, điều này được khẳng 

định lại khi trên phổ khối phun mù điện tử xuất hiện các pic ion giả phân tử tại m/z 

433 [M+H]+, 877  [2M+Na]+ và 415 [M+H-H2O]+ cho phép dự đoán khối lượng 

phân tử của WT5 là M = 432 tương ứng với CTPT C21H20O10. Kết hợp với các dữ 

liệu phổ NMR gợi ý WT5 cũng là một dẫn xuất của flavone với proton anome tại 

δH 5,06 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-1'') có hằng số tương tác khá cao (J = 7,5 Hz) nên có 

thể khẳng định là phân tử đường β-D-glucopyranoside.  

Trên phổ carbon thu được tín hiệu của 21 nguyên tử carbon, trong đó 15 

nguyên tử carbon hoàn hoàn phù hợp với một flavone. Phân tử đường được xác định 

tại độ chuyển dịch hóa học δC 99,90 (C-1''), 73,08 (C-2''), 77,14 (C-3''), 69,55 (C-

4''), 76,41 (C-5''), và 60,59 (C-6''). So sánh các dữ liệu phổ của hợp chất WT5 thu 

được với dữ liệu phổ đã công bố của hợp chất apigenin 7-O-β-D-glucopyranoside 

[105] thấy sự phù hợp ở tất cả các vị trí. Như vậy có thể kết luận được WT5 là 

apigenin 7-O-β-D-glucopyranoside. 

3.1.1.6. Hợp chất WT6: 3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-β-D-

glucoronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester 

 

Hình 3.18. Cấu trúc hóa học của hợp chất WT6 

Hợp chất WT6 thu được dưới dạng chất bột màu trắng. Trên phổ khối lượng 

phun mù điện tử xuất hiện tín hiệu m/z 979,4 [M+Na]+ gợi ý công thức phân tử của 

hợp chất WT6 là C48H76O19. Phổ 1H NMR và 13C NMR cho thấy hợp chất WT6 có 

chứa alycon là oleanolic acid với sự xuất hiện tín hiệu của 7 nhóm methyl tại δC 27,6 

(C-23)/δH 0,96 (3H, s, H-23), δC 16,6 (C-24)/δH 0,68 (3H, s, H-24); δC 15,1 (C-
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25)/δH 0,85 (3H, s, H-25), δC 16,4 (C-26)/δH 0,75 (3H, s, H-26); δC 25,4 (C-27)/δH 

1,07 (3H, s, H-27); δC 32,7 (C-29)/δH 0,86 (3H, s, H-29) và δC 23,3 (C-30)/δH 0,85 

(3H, s, H-30), một liên kết đôi dạng (-CH=C<)  tại [δC 143,4 (C-13) và 121,6 (C-

12)/δH 5,16 (1H, br s, H-12)], bên cạnh đó liên kết đôi bị thế ba vị trí trên được 

khẳng định dựa trên các tương tác trên phổ HMBC giữa H-12 (δH 5,16) và C-13 (δC 

143,4)/C-18 (δC 40,7), giữa H-27 (δH 1,07) và C-13 (δC 143,4)/C-14 (δC 41,2)/C-

7(δC 32,2) và sáu carbon không liên kết hydro [δC 38,6 (C-4), 40,0 (C-8), 36,2 (C-

10), 41,2 (C-14), 45,9 (C-17), và 30,2 (C-20)].  Hai nhóm carboxyl được xác định 

tại [δC 175,2 (C-28) và 172,9 (C-6')]. Tín hiệu của một nhóm methine tại trường 

thấp δC 87,8 (C-3)/δH 3,01 (1H, dd, J = 4,5, 10,5 Hz, H-3) gợi ý đây là một nhóm 

methine được oxi hóa. Bên cạnh đó phổ 1H NMR cho thấy xuất hiện các tín hiệu 

đặc trưng của 3 phân tử đường, các giá trị 1H và 13C NMR của anome lần lượt là [δH 

4,11 d (8,0)/ δC 105,2], [δH 4,23 d (8,0)/ δC 104,4] và [δH 5,23 d (8,0)/ δC 94,0]. Vị 

trí các phân tử đường được xác định dựa trên phổ HMBC. Tương tác giữa H-1' (δH 

4,11)/ δC 105,2 và C-3 (δC 87,8) cho phép xác định vị trí của phân tử đường thứ nhất 

đính tại vị trí C-3 của alycon. Tín hiệu tại C-4 dịch chuyển mạnh về phía trường 

thấp và tương tác giữa H-1'' (δH 4,23)/δC 104,4 và C-4' (δC 82,9) trên phổ HMBC 

cho phép xác định vị trí phân tử đường thứ 2 được gắn tại C-4 của phân tử đường 

thứ nhất.  

Hình 3.19. Các tương tác chính trên phổ HMBC (H→C), COSY (H▬H) của WT6  
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Bảng 3.6. Số liệu phổ NMR của hợp chất WT6 và hợp chất tham khảo 

C #δC δC
a,c δH

b,c mult. (J in Hz) C #δC δC
a,c δH

b,c mult. (J in Hz) 

1 38,1 38,2 0,87 m/1,46 m 27 25,4 25,4 1,07 s 

2 25,4 25,4 1,92 m/1,48 m 28 175,2 175,2 - 

3 87,9 87,8 3,01 d (4,5, 10,5) 29 32,7 32,7 0,86 s 

4 38,7 38,6 - 30 23,3 23,3 0,85 s 

5 55,0 55,0 0,71 m 3-O-Glc 

6 17,7 17,7 1,45 m/1,26 m 1' 105,0 105,2 4,11 d (8,0) 

7 32,2 32,2 1,37 m/1,20 m 2' 73,5 73,7 3,00 m 

8 40,0 40,0 - 3' 75,4 75,4 3,34 m 

9 47,0 47,0 1,47 m 4' 82,9 82,9 4,18 m 

10 36,2 36,2 - 5' 75,3 75,4 3,21 m 

11 22,9 22,9 1,79 m 6' 172,0 172,9 - 

12 121,6 121,6 5,16 br s 4'-O-Glc 

13 143,4 143,4 - 1'' 103,8 104,4 4,23 d (8,0) 

14 41,2 41,2 - 2'' 73,4 73,6 3,15 m 

15 27,1 27,1 1,71 m/0,94 m 3'' 76,3 76,6 3,21 m 

16 22,5 22,5 1,94 m/1,58 m 4'' 70,0 69,5 3,12 m 

17 45,9 45,9 - 5'' 77,0 76,9 3,10 m 

18 40,7 40,7 1,49 m 6'' 61,1 60,9 3,62 dd (12,5, 2,0) 

3,48 dd (12,5, 4,5) 

19 45,5 45,5 1,63 m/1,08 m 28-O-Glc 

20 30,2 30,2 - 1''' 94,1 94,0 5,23 d (8,0) 

21 33,2 33,2 1,32 m/1,14 m 2''' 72,3 72,3 3,09 m 

22 31,6 31,5 1,54 m/1,49 m 3''' 76,6 76,7 3,09 m 

23 27,6 27,6 0,96 s 4''' 69,5 69,5 3,12 m 

24 16,6 16,6 0,68 s 5''' 77,6 77,7 3,13 m 

25 15,1 15,1 0,85 s 6''' 60,7 60,6 3,60 dd (12,5, 2,5) 

3,44 dd (12,5, 5,5) 

26 16,6 16,4 0,75 s     
a125,MHz, b500 MHz, cDMSO-d6, #δC của 3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-β-D-

glucoronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester đo trong DMSO-

d6 [106]  

Bên cạnh đó trên phổ HMBC còn cho thấy tương tác giữa H-1''' (δH 5,23/ δC 

94,0) và C-28 (δC 175,2) của aglycon, như vậy tại vị trí C-28 của aglycon được thế 

vào phân tử đường thứ ba. Các hằng số tương tác J lớn cho tất cả các proton anome, 

gợi ý cấu hình β cho các phân tử đường. Cấu hình tương đối tại H-3 được xác định 
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dựa trên sự phân tích phổ ROESY. Trên phổ ROESY cho thấy tương tác giữa H-3 

(δH 3,01) với H-5 (δH 0,71), H-23 (δH 0,96) nhưng không có mối tương quan với H-

24. Từ đó có thể nhận định cấu hình α cho vị trí H-3. Kết hợp so sánh với tài liệu 

tham khảo đã công bố xác định được hợp chất WT6 là 3-O-[β-D-glucopyranosyl-

(1→4)-β-D-glucuronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyraosyl ester một 

hợp chất được công bố lần đầu từ chi Wedelia, tuy nhiên trước đó hợp chất này đã 

được công bố từ Swartzia simplex [107] và Polyscias fruticosa [106]. 

3.1.1.7. Hợp chất WT7: 4ʹ,4,6-trihydroxyaurone 

 

Hình 3.20. Cấu trúc hóa học của hợp chất WT7 

Hợp chất WT7 thu được dưới dạng chất bột màu vàng. Phổ khối lượng ESI-

MS cho các pic ion giả phân tử tại m/z 271 [M+H]+, 293 [M+Na]+, kết hợp với dữ 

liệu phổ NMR của WT7 cho phép ta dự đoán CTPT của WT7 là C15H10O5, M = 

270. Trên phổ 1H MNR của WT7 xuất hiện tín hiệu của 7 proton thơm và olefin. 

Trong đó các tín hiệu tại δH 7,90 (2H, d, J = 9,0 Hz) và 6,95 (2H, d, J = 8,5 HZ) 

có cường độ mạnh gấp đôi, gợi ý một vòng thơm thế dạng A2B2. Bên cạnh đó hai 

tín hiệu đặc trưng thế meta với nhau tại δH 7,11 (1 H, d, J = 2,0 Hz) và 6,72 (1H, 

d, J = 2,0 Hz). Ngoài ra một tín hiệu proton olefin bị cô lập hoàn toàn được xác 

định tại δH 6,70 ppm. Trên phổ 13C NMR và DEPT thu nhận tín hiệu của 15 nguyên 

tử carbon trong khoảng từ 100,2-184,2 ppm. Tất cả các phân tích trên cho phép 

gợi ý hợp chất WT7 là một flavone, và các nhóm thế trong WT7 đều là OH khi 

phổ NMR không thu nhận sự xuất hiện của bất kì nhóm thế nào khác. Các phân 

tích dữ liệu trên gợi ý ta tới hợp chất 4ʹ,4,6-trihydroxyaurone. So sánh dữ liệu phổ 

với tài liệu đã công bố về 4ʹ,4,6-trihydroxyaurone [108] thấy sự phù hợp hầu hết 

các vị trí. Như vậy có thể khẳng định WT7 chính là 4ʹ,4,6-trihydroxyaurone. 
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Bảng 3.7. Số liệu phổ NMR hợp chất WT7 và hợp chất tham khảo 

C *δC
d δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

2 150,0 158,3 - 

3 179,0 184,3 - 

4 167,5 167,0 - 

5 97,6 104,2 7,11d (2,0) 

6 167,5 167,0 - 

7 100,4 100,2 6,72 d (2,0) 

8 158,7 160,1 - 

9 102,8 104,7 - 

10 109,0 108,2 6,70 s 

1' 123,3 123,0 - 

2' 132,7 129,6 7,90 d, (9,0) 

3' 115,9 117,0 6,95 d (8,5) 

4' 158,1 158,3 - 

5ʹ 115,9 117,0 6,95 d (8,5) 

6ʹ 132,7 129,6 7,90 d, (9,0) 

a 125MHz, b 500 MHz, cCD3OD, dDMSO-d6, 
*δC của 4ʹ,4,6-

trihydrroxyaurone đo trong DMSO [108] 

3.1.1.8. Hợp chất WT8: Caffeic acid 

 

Hình 3.21 Cấu trúc hợp chất WT8 

Hợp chất WT8 thu được dưới dạng chất bột màu trắng nhạt. Phổ 1H NMR 

xuất hiện 3 tín hiệu proton olefin đặc trưng của hệ vòng thơm ABX tại δH 7,01 (1H, 

d, J = 2,0 Hz, H-2), 6,71 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-5), 6,75 (1H, dd, J = 2,0, 8,0 Hz, H-

6), hai proton của một liên kết đôi tại δH 7,40 (1H, d, J = 16,0 Hz, H-7), 6,15 (1H, 

d, J = 16,0 Hz, H-8). Với hằng số tương tác trên hai proton là rất lớn (J = 16,0 Hz) 

nên liên kết đôi ở mạch nhánh có cấu hình trans. Phổ 13C NMR xuất hiện 9 tín hiệu 
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nhóm nguyên tử carbon. Trong đó có 8 nguyên tử carbon trong vòng thơm và liên 

kết đôi dao động trong vùng trường δC (ppm): 114,0 - 148.34 ppm và nhóm 

cacboxylic tại δC 165,9 (C-9). Kết hợp so sánh với tài liệu tham khảo đã công bố 

[109] xác định được hợp chất WT8 là caffeic acid. 

Bảng 3.8. Số liệu phổ NMR hợp chất WT8 và chất tham khảo 

C *δC
d δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 125,6 125,4 - 

2 115,5 115,7 7,01 d (2,0) 

3 145,5 145,5 - 

4 148,0 148,3 - 

5 115,1 114,8 6,71 d (8,0) 

6 121,0 121,3 6,75 dd (2,0, 8,0) 

7 144,4 145,1 7,40 d (16,0) 

8 115,6 115,7 6,15 d (16,0) 

9 167,7 165,9 - 

a 125MHz, b 500 MHz, cDMSO-d6, 
d60 MHz, *δC của caffeic acid đo trong 

DMSO-d6 [109] 
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3.1.2. Xác định cấu trúc các hợp chất phân lập từ Sài đất W. chinensis 

3.1.2.1. Hợp chất WC1: Wednenic (Hợp chất mới) 

 

Cấu trúc hợp chất WC1 

 

1: (3S,5R,6S,9S,7E)-megastigman-7-

ene-5,6-epoxy-3,9-diol 3-O-β-D-

glucopyranoside 

 
2: (3S,4S,5R,6S,9S,7E)-megastigman-

7-ene-5,6-epoxy-3,4,9-triol 9-O-β-D-

glucopyranoside 

Hình 3.22. Cấu trúc hóa học của hợp chất WC1 và các hợp chất so sánh 

 Hợp chất WC1 thu được đưới dạng chất bột màu trắng với độ quay cực 

[α]D
24: -26,5 (c 0,25, MeOH). Phổ phân giải cao HR-ESI-MS của WC1 xuất hiện 

các píc ion giả phân tử tại m/z 345,0987 [M+H]+, tại m/z 367,0801[M+Na]+ và phân 

mảnh tại m/z 225,1482 [M-SO4Na]+ gợi ý sự xuất hiện của một nhóm sulfate trong 

cấu trúc của WC1 với công thức phân tử của WC1 là C13H21O7SNa. Trên phổ 1H 

NMR của WC1 xuất hiện tín hiệu của 4 nhóm methyl tại δH 1,24 (3H, d, J = 6,0 Hz, 

H-10), δH 1,03 (3H, s, H-12), δH 1,13 (3H, s, H-11) và δH 1,28 (3H, s, H-13). Bên 

cạnh đó tín hiệu của một cặp proton methylene được xác định tại δH 1,47 (1H, dd, J 

= 3,5, 12,5 Hz, Ha-2) và δH 1,84 (1H, t, J = 12,5 Hz, Hb-2).  
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 Hình 3.23. Phổ HR-ESI-MS của WC1 

 

Hình 3.24. Phổ 1H-NMR của WC1 
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Ngoài ra trên phổ proton của WC1 còn cho thấy sự hiện diện của 3 nhóm oxi 

methine tại δH 4,40 (1H, ddd, J = 3,0, 3,5, 12,5 Hz, H-3), δH 4,27 (1H, dd, J = 1,0, 

3,0 Hz, H-4) và δH 4,31 (1H, dd, J = 6,0, 12,5 Hz, H-9). Tín hiệu của 2 proton olefin 

được xác định tại δH 5,92 (1H, dd, J = 1,0, 16,5 Hz, H-7) và δH 5,69 (1H, dd, J = 

6,0, 16,5 Hz, H-8). Hằng số ghép cặp lớn (J = 16,5 Hz) giữa H-7 và H-8 chứng minh 

cấu hình E của nối đôi giữa C-7 và C-8.  

 

Hình 3.25. Phổ 13C NMR  của hợp chất WC1 

Trên phổ 13C NMR và DEPT của WC1 xuất hiện tín hiệu của 13 nguyên tử 

carbon bao gồm tín hiệu của 4 nhóm methyl được xác định tại δC 23,7 (C-10), 24,8 

(C-11), 29,5 (C-12) và 17,1 (C-13), một nhóm methylene tại δC 37,9 (C-2), hai nhóm 

oxi methine tại δC 71,6 (C-4), 68,5 (C-9) và một nhóm oxi methine liên kết với một 

gốc sunfate được xác định tại δC 75,5 (C-3), tín hiệu của 3 nguyên tử carbon không 

mang hidro được xác định tại δC 35,5 (C-1), 69,4 (C-5), 71,3 (C-6), cùng một cặp 

nguyên tử carbon trans-olefin tại δC 125,6 (C-7), và 139,3 (C-8). Từ các dữ liệu phổ 

trên gợi ý hợp chất WC1 là một megastigmane.  
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Hình 3.26. Các tương tác chính trên phổ HMBC (H→C), COSY (H▬  H)  

của hợp chất WC1 

Bảng 3.9.  Số liệu phổ NMR của WC1 và các hợp chất tham khảo 

C 1δC
d,c 2δC

d,c δC
a,c δH

b,c mult. (J = Hz) 

1 35,9 35,5 35,5 - 

2 45,5 40,5 37,9 1,47 dd (3,5, 12,5) 

1,84 t (12,5) 

3 73,0 66,7 75,5 4,60 ddd (3,0, 3,5, 12,5) 

4 38,5 73,3 71,6 4,27 d (3,0) 

5 67,8 69,7 69,4 - 

6 71,3 71,6 71,3 - 

7 125,7 129,6 125,6 5,92 dd (1,0, 16,5) 

8 139,0 136,2 139,3 5,69 dd (6,0, 12,5) 

9 68,7 74,4 68,5 4,31 dd (6,0, 12,5) 

10 23,9 22,4 23,7 1,24 d (6,0) 

11 29,8 29,8 29,5 1,13 s 

12 25,2 24,9 24,8 1,03 s 

13 20,3 17,8 17,1 1,28 s 

a125MHz, b500 MHz, d100 MHz, cCD3OD, 1δC của (3S,5R,6S,7E,9S) megastigman-

7-ene-5,6-epoxy-3,9-diol 3-O-β-D-glucopyranoside đo trong CD3OD [110], 2δC của 

(3S,4S,5R,6S,9S,7E)-megastigman-7-ene-5,6-epoxy-3,4,9-triol 9-O-β-D-glucopyranoside 

đo trong CD3OD [96]. 

Liên kết giữa C-2/C-3/C-4 và C-7/C-8/C-9 được xác định dựa trên phổ HSQC 

và COSY với các tương tác giữa các proton liền kề nhau như: H-2 (δH 1,47, 1,84)/H-

3 (δH 4,64)/H-4 (δH 4,27) và H-7 (δH 5,92)/H-8 (δH 5,69)/H-9 (δH 4,31)/H-10 (δH 
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1,24) (Hình 3.26). Tương tác giữa H-4, H-7, H-8, H-12 và H-13 với C-6 cho phép 

xác định vị trí liên kết của C-7 và các nhóm methyl. Các tín hiệu phổ của hợp chất 

WC1 tương đồng với dữ liệu của hợp chất (3S,4S,5R,6S,9S,7E)-megastigman-7-

ene-5,6- epoxy-3,4,9-triol 9-O-β-D-glucopyranoside nhưng có đôi chút khác biệt ở 

vị trí C-3 và C-4 do có thêm liên kết với nhóm natrisulfonate và hydroxy được xác 

định thông qua các tương tác trên phổ HMBC. 

 

Hình 3.27. Phổ HSQC của hợp chất WC1 

 

 Hình 3.28. Phổ HMBC của hợp chất WC1 
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Hình 3.29. Phổ COSY của hợp chất WC1 

 

Hình 3.30. Phổ NOESY của hợp chất WC1 
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Hình 3.31. Tương tác chính trên phổ NOESY ( ) của WC1 

 

 

Hình 3.32. Giá trị ∆δH 
(S-R)

 của các este MTPA của hợp chất WC1 

Cấu hình α của H-3 được xác định thông qua tương tác giữa H-3 với Ha-2, H-

12 và tương tác của H-7, Hb-2 với H-11 và H-8 trên phổ NOESY. Ngoài ra, hằng số 

ghép cặp J = 12,5 Hz của H-3 với Ha-2 cũng cho phép xác định vị trí axial của proton 

H-3. Bên cạnh đó, tương tác trên phổ NOESY giữa H-4 và H-3 cũng chứng minh 

cho liên kết dạng equartorial của H-4 cũng như cấu dạng α ở các vị trí này. Hằng số 

ghép cặp của H-3 [δH 4,60 (1H, ddd, J =  3,0, 3,5, 12,5 Hz)] và H-4 [δH 4,27 (1H, 

dd, J = 1,0, 3,0 Hz)] trùng khớp với các thông số tương ứng của hợp chất 

(3S,4S,5R,6S,9S,7E)-megastigman-7-ene-5,6-epoxy-3,4,9-triol 9-O-β-D 

glucopyranoside đo trong cùng dung môi [δH 3,79 (1H, ddd, J = 3,0, 3,0, 12,0 Hz, 

H-3) và 3.88 (1 H, dd, J = 1,0, 3,0 Hz, H-4)]. Những điều này cho phép kết luận hai 

hợp chất có cấu hình tương tự nhau tại C-3 và C-4 [111]. Độ chuyển dịch hóa học 

của C-5 (δC 69,4) và C-6 (δC 71,3) cũng tương tự số liệu phổ 13C NMR (đo trong 

CD3OD) của (3S,4S,5R,6S,9S,7E)-megastigman-7-ene-5,6-epoxy-3,4,9-triol 9-O-β-

D-glucopyranoside [δC 69,7 (C-5) và 71,6 (C-6)] [111] và khác biệt so với số liệu 
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phổ của một hợp chất có cấu hình 5S,6R là (3S,4S,5S,6R,7E,9S)-5,6-epoxy-3,4,9-

trihydroxy-7-megastigmen-3-O-β-D-glucopyranoside (komaroveside C) [δC 68.2 

(C-5) và 70.4 (C-6)] [112]. Do đó, có thể xác định cấu hình 5R, 6S của hợp chất 

WC1. Để xác định cấu hình tuyệt đối tại C-9 ta tiến hành điều chế hai dẫn xuất (S)- 

và (R)-MTPA ester của WC1 (xem mục 2.2.2.6), thông qua giá trị Δδ của hai dẫn 

xuất (S)- và (R)-MTPA ester (Hình 3.32). Theo quy tắc của Mosher cấu hình tại C-

9 của WC1 được xác định là cấu hình S [92, 110, 113, 114]. Từ các phân tích dữ 

liệu phổ nói trên, cấu trúc của hợp chất WC1 được xác định là (3S,4S,5R,6S,9S,7E)-

megastigman-5,6-epoxy-7-ene-4,9-diol-3-natri sulfonate, một hợp chất mới đặt tên 

là wedenic. 

3.1.2.2. Hợp chất WC2: Cleroindicin E 

 

Hình 3.33. Cấu trúc hợp chất WC2 

Hợp chất WC2 thu được dưới dạng chất dầu không màu. Phổ khối lượng phun 

mù điện tử ESI-MS xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 159 [M+H]+ gợi ý hợp chất 

WC2 có KLPT M =158, kết hợp với sữ liệu phổ NMR của WC2 cho phép xác định 

công thức phân tử của WC2 là C8H14O3. Phổ 1H NMR của WC2 xuất hiện tín hiệu 

của hai nhóm oxymethine tại δH 3,95 (1H, m, H-4) và 3,93 (1H, m, H-2). Bên cạnh 

đó phổ proton cho thấy sự xuất hiện của bốn nhóm methylene và một nhóm 

oxymethylene được xác định tại δH 3,85 (2H, m, H-8). Phổ 13C NMR và DEPT của 

WC2 cho thấy sự xuất hiện tín hiệu của 8 nguyên tử carbon bao gồm 2 nhóm 

methine tại δC 82,3 (C-2), và 66,7 (C-4), một nhóm oxymethylene tại 66,0 (C-8), 4 

nhóm methylene tại δC 35,8 (C-3), 31,0 (C-5), 32,7 (C-6), 39,4 (C-7) và một carbon 

không mang hydro tại δC 75,2 (C-1). So sánh số liệu phổ của WC2 với tài liệu đã 

công bố trước đó về hợp chất cleroindicin E [110, 115-117] cho thấy phù hợp ở tất 

cả các vị trí. Như vậy có thể khẳng định WC2 là cleroindicin E. 
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Bảng 3.10.  Số liệu phổ NMR của WC2 và chất tham khảo 

C #δC
d δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 75,3 75,2 - 

2 82,3 82,1 3,93 m 

3 36,8 35,8 1,97 m 

4 66,4 66,7 3,95 m 

5 31,8 31,0 1,96 m 

6 33,2 32,7 1,73 m,  

1,97 m 

7 39,8 39,4  

8 65,4 66,0 3,85 m 

a125MHz, b500 MHz, cCD3OD, d100 MHz, #δC
 của cleroindicin E đo 

trong pyridine-d5 [117]. 

3.1.2.3. Hợp chất WC3: Wednenol (Hợp chất mới) 

 

Hình 3.34. Cấu trúc hóa học  của WC3 

Hợp chất WC3 thu được dưới dạng chất dầu không màu. Trên phổ khối lượng 

phân giải cao HR-ESI-MS của WC3 xuất hiện píc ion giả phân tử tại m/z 185,1170 

[M + H]+, kết hợp với sự xuất hiện tín hiệu của 10 nguyên tử carbon trên phổ 13C 

NMR, gợi ý công thức phân tử của WC3 là C10H16O3. Trên phổ 1H NMR, các tín 

hiệu được quan sát cho thấy tín hiệu của một nhóm methyl tại δH 1,15 (d, J = 6,5 

Hz, H-10), hai nhóm oxymethine tại δH 4,00 (dd, J = 6,0, 9,5 Hz, H-2) và 3,51 (q, J 

= 6,5 Hz, H-9), nhóm methylene oxy hóa tại δH 3,95 (ddd, J = 3,0, 8,0, 9,5 Hz, Ha-

8) và 4,05 (dd, J = 8,0, 8,5 Hz, Hb-8)], và bốn nhóm methylene (Bảng 3.11). Trên 

phổ 13C NMR của WC3 xuất hiện tín hiệu 10 nguyên tử carbon, bao gồm một nhóm 

methyl tại δC 17,0 (C-10), hai nhóm methine tại δC 83.3 (C-2) và 4,3 (C-9)], 

methylene oxy hóa [δC 66,4 (C-8)], và bốn methylene tại [δC 37,5 (C-3), 29,2 (C-

5), 30,5 (C-6), và 36,0 (C-7)], gợi ý WC3 là một cyclohexylethanoid [116]. Phân 
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tích dữ liệu 1H và 13C NMR của WC3 (Bảng 3.11) gợi ý rằng hợp chất này có cấu 

trúc tương tự với WC2, ngoại trừ sự xuất hiện cầu liên kết oxi giữa C-1và C-9 trong 

WC3. [110, 116, 117].  

 

 

Hình 3.35. Các tương tác chính trên phổ  

HMBC (H→C), COSY (H ▬ H), NOESY ( ) của WC3 

Bảng 3.11.  Số liệu phổ NMR của WC3 và hợp chất tham khảo 

C #δC δC
a,c δH

b,c mult. (J in Hz) 

1 75,3 79,4 - 

2 82,3 83,3 4,00 dd (6,0, 9,5) 

3 36,8 37,5 1,39 dd (6,0, 13,5) 

1,80 m 

4 66,4 75,4 - 

5 31,8 29,2 1,53 ddd (4,5, 9,5, 13,5) 

1,66 m 

6 33,2 30,5 1,93 ddd (4,0, 11,5, 13,5) 

2,09 ddd (4,0, 7,5, 13,5) 

7 39,8 36,0 1,76 ddd (4,0, 8,0, 12,5) 

2,22 ddd (8,0, 9,5, 12,5) 

8 65,4 66,4 3,95 ddd (3,0, 8,0, 9,0) 

4,05 dd (8,0, 8,5) 

9  74,3 3,51 q (6,5) 

10  17,0 1,15 d (6,5) 

a 125MHz, b500 MHz, cCD3OD, #δC
 của cleroindicin E đo trong pyridine-d5 [117]. 

Phổ COSY của WC3 cho thấy tương quan giữa H-5 và H-6, giữa H-7 và H-8, 

giữa H-2 và H-3, và giữa H-9 và H-10 (Hình 3.35). Quan sát trên phổ HMBC cho 
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thấy các tương tác giữa H-10 và C-4/C-9, giữa H-9 và C-3/C-4/C-5 cho phép xác 

định vị trí của các nhóm methyl và oxymethine. Khác với hợp chất cleroindicin E 

tại vị trí C-1 có sự chuyển dịch về trường thấp từ 75,8 xuống 79,4, điều này có thể 

được giải thích bởi sự hiện diện của liên kết ete C-1 và C-9 trong WC3. Những dữ 

kiện trên gợi ý cấu trúc WC3 là 1,2,4-trioxygenated-cyclohexylethanoid. Tiếp tục 

phân tích chi tiết các phổ NOESY cho thấy tương tác giữa H-2 [ δH 4,00 (1H, dd, J 

= 6,0, 9,5 Hz)] với Ha-3 và Ha-7, và hằng số tương tác (J = 6,0 Hz) giữa H-2 (δH 

4,00) và Ha-3 (δH 1.39) gợi ý một liên kết equatorial. Bên cạnh đó trên phổ NOESY 

cho thấy liên kết equatorial giữa Ha-3 và H-9 với hằng số tương tác J = 6,5 Hz. Từ 

các phân tích dữ liệu phổ thu được, kết hợp so sánh với các công bố trước đó của 

các hợp chất tương tự có thể được xác định WC3 là một chất mới và được đặt tên 

là wednenol. 

3.1.2.4. Hợp chất WC4: Cornoside 

 

 

Hình 3.36. Cấu trúc hợp chất WC4 

Hợp chất WC4 thu được dưới dạng dầu màu nâu. Trên phổ 1H NMR của 

WC4 xuất hiện tín hiệu cộng hưởng của một nhóm methylene tại δH 2,07 (2H, t, J 

= 6,5 Hz, H-7), hai tín hiệu một nhóm oxymethylene tại [δH 3,87 (1H, dt, J = 6,5 

Hz, Ha-8) và 4,01 (1H, dt, J = 6,5 Hb-8)]. Ngoài ra trên phổ 1H-NMR của WC4 còn 

cho thấy sự xuất hiện tín hiệu của proton anome của phân tử đường tại δH 4,24 (1H, 

d, J = 8,0 Hz, H-1'), với hằng số tương tác lớn (J1,2 = 8,0 Hz) gợi ý phân tử đường 

có cấu hình β. Bên cạnh đó, phổ proton còn xuất hiện 6 tín hiệu phân tử đường trong 

vùng trường 3,69 - 3,16 (6H, H2'/H-3'/H-4'/H-5'/H-6') và hai tín hiệu của hai proton 

olefin tại δH 6,14 (2H, dd, J = 8,0, 1,5 Hz, H-2, H-6) và 7,04 (2H, dd, J = 8,0, 1,5 

Hz, H-3, H-5). Phổ 13C NMR xuất hiện một tín hiệu đăc trưng của nhóm keton tại 

δC 188,0 (C-4), 2 tín hiệu chập của hai liên kết đối xứng nhau tại δC 154,4 (C-2/C-

6) và 127,9 (C-3/C-5), hai tín hiệu của nhóm methylene tại 65,7 (C-8) và 41,0 (C-

7). Ngoài ra trên phổ 13C NMR còn xuất hiện 6 tín hiệu đặc trưng của phân tử đường 
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glucose tại δC 104,3 (C-1'), 75,0 (C-2'), 78,5(C-3'), 71,6 (C-4'), 77,9 (C-5'), 62,7(C-

6'). Qua những phân tích trên kết hợp so sánh tài liệu tham khảo đã công bố [116] 

có thể kết luận WC4 là cornoside. 

Bảng 3.12. Số liệu phổ NMR của hợp chất WC4 và chất tham khảo 

C *δC
d δC

a,c δH
b,c  mult. (J in Hz) 

1 69,1 69,3 -  

2 153,7 154,4 7,04 dd (8,0, 1,5) 

3 127,1 127,9 6,14 dd (8,0, 1,5) 

4 185,8 188,0 - 

5 127,1 127,9 6,14 dd (8,0, 1,5)  

6 153,7 154,4 7,04 dd (8,0, 1,5) 

7 41,0 41,0 2,07 t (6,5) 

8 65,2 65,7 3,87 t (6,5)  

4,01 t (6,5) 

1' 104,7 104,3 4,24 d (8,0 ) 

2' 75,1 75,0 3,17 dd (8,0, 9,0) 

3' 78,5 78,5 3,63 m 

4' 71,6 71,6 3,64 m 

5ʹ 78,4 77,9  

6ʹ 62,7 62,7 3,87 dd (2,0, 10,5) 

3,68 m 

a 125MHz, b500 MHz, cCD3OD, dpyridine-d5, 
*δC của cornoside đo trong pyridine-d5 

[116]. 

3.1.2.5. Hợp chất WC5: Rengyol 

 

Hình 3.37. Cấu trúc hợp chất WC5 

Hợp chất WC5 thu được dưới dạng chất bột màu trắng. Phổ 1H NMR của 

WC5 xuất hiện tín hiệu của các nhóm methylene trong khoảng δH 1,37-1,75 (10H, 

m, H-2, H-3, H-5, H-6, H-7), một nhóm oxymethylene tại δH 3,75 (2H, t, J = 7,5 Hz, 
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H-8) và một tín hiệu của nhóm oxymethine tại δH 3,54 (1H, br q, J = 5,0, H-4). Phổ 

13C NMR xuất hiện tín hiệu của một nhóm oxymethylene tại δC 59,1 (C-8), một 

oxymethin tại δC 70,7 (C-1) và một nhóm carbon không liên kết với hydro tại δC 

70,7 (C-4). Bên cạnh đó tín hiệu của các nhóm methylene cũng được ghi nhận tại 

δC 36,0 (C-2/C-6), 31,2 (C-3/C-5) và 45,5 (C-7). Hai cặp giá trị trùng nhau gợi ý 

trong công thức phân tử của WC5 có chứa vòng cyclohexane đã bị thế 2 vị trí 1,4 

(para). Qua những phân tích trên phổ NMR của hợp chất WC5, kết hợp với các tài 

liệu đã công bố trước đó về hợp chất rengyol [116], cho thấy sự phù hợp ở tất cả các 

vị trí, cho phép ta xác định được WC5 là rengyol. 

Bảng 3.13. Dữ liệu phổ NMR hợp chất WC5 và chất tham khảo 

C #δC
d δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 70,1 70,7 - 

2 36,2 36,0 1,63 m 

3 31,8 31,2 1,74 m 

4 69,8 70,7 3,54 br q (5,0) 

5 31,8 31,2 1,74 m 

6 36,2 36,0 1,63 m 

7 45,2 45,5 1,45 t (6,5) 

8 58,9 59,1 3,75 t (7,5) 

a125MHz, b500 MHz, cCD3OD, dDMSO-d6, 
#δC

 của rengyol đo trong DMSO-d6 [116].  

3.1.2.6. Hợp chất WC6: Kaempferol-3-O-β-D-glucoside 

 

Hình 3.38. Cấu trúc hợp chất WC6 

Hợp chất WC6 thu được dưới dạng chất bột, màu vàng, phổ khối lượng ESI-

MS xuất hiện pic ion phân tử tại m/z 449 [M+H]+, kết hợp với phổ NMR của WC6 

cho phép xác định công thức phân tử của WC6 là C21H20O11, KLPT M = 448. Các 
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phổ NMR của nó đặc trưng cho một hợp chất có khung flavonoid. Trên phổ 1H 

NMR, tại vùng trường trung bình đặc trưng cho tín hiệu của các olefin vòng thơm 

xuất hiện tín hiệu của 6 proton, trong đó có một hệ vòng thơm kiểu A2B2 được xác 

định bởi hai tín hiệu có cường độ pic mạnh gấp đôi tại δH 6,88 (2H, dd, J = 2,0, 7,0 

Hz, H-3, H-5), 8,04 (2H, dd, J = 2,0, 8,0 Hz, H-2, H-6) và hai proton thế dạng 

meta với nhau tại δH 6,20 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-8), 6,40 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-6). 

Bên cạnh đó phổ 1H NMR cũng xác định sự có mặt của một phân tử đường với tín 

hiệu proton anome tại δH 5,42 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-1).  

Các tín hiệu trên phổ 13C NMR  gồm 21 nguyên tử carbon, trong đó có 6 

nhóm CH thuộc vòng thơm, 9 carbon không liên kết hydro và 6 nguyên tử carbon 

đặc trưng cho một phân tử đường, gợi ý rằng hợp chất WC6 có khung flavonoid và 

vòng B có dạng kaempferol với các tín hiệu tại δC 121,1 (C-1'), 131,1 (C-2', C-6'), 

115,4 (C-3', C-5'), 160,1 (C-4'). Bên cạnh đó phổ 13C NMR  của hợp chất WC6 xuất 

hiện hai tín hiệu tại δC 93,7 và 98,7 rất đặc trưng cho hai vị trí C-8, C-6 của vòng A 

khi hai vị trí C-5 và C-7 đều bị thế. Ngoài ra sự xuất hiện của một phân tử đường 

glucose cũng được xác định với các tín hiệu rất đặc trưng tại δC 101,1 (C-1'')/δH 5,42 

(1H, d, J = 7,5 Hz), 74,4 (C-2'')/3,17 (1H, d, J = 4,0 Hz), 77,62 (C-3'')/3,21 (1H, d, 

J = 3,5 Hz), 70,1 (C-4'')/3,08 (1H, s), 76,1 (C-5'')/3,25 (1H, m), 60,9 (C-6''). Hằng 

số tương tác lớn (J1,2 = 7,5 Hz) gợi ý phân tử đường có cấu dạng β. Từ các dữ kiện 

trên kết hợp so sánh với tài liệu tham khảo [118] đã công bố về kaempferol-3-O-β-

D-glucopyranoside cho thấy có sự phù hợp ở tất cả các vị trí (Bảng 3.14). Như vậy 

có thể khẳng định WC6 là kaempferol-3-O-β-D-glucoside  hay còn có tên gọi khác 

là astragalin. 
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Bảng 3.14. Số liệu phổ NMR của hợp chất WC6 và chất tham khảo 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

a125  MHz, b500 MHz, cDMSO-d6, 
d100 MHz, #δC của kaempferol-3-O-β-D-

glucoside đo trong DMSO-d6 [118] 

 

  

C #δC
d
  δC

a, c 
δH

b,c mult. (J in 

Hz) 

2 156,7 156,6 - 

3 133,5 133,4 - 

4 177,6 177,7 - 

5 160,8 161,4 - 

6 99,3 98,9 6,20 d (2,0) 

7 162,2 164,3 - 

8 94,5 93,9 6,42d (2,0) 

9 156,0 156,6 - 

10 105,5 104,2 - 

1 120,7 121,1 - 

2, 6 130,9 131,1 8,04 dd (2,0, 7,0) 

3, 5 115,1 115,4 6,88 dd (2,0, 7,0) 

4 160,2 160,1 - 

1 100,8 101,1 5,42 d (7,5) 

2 74,2 74,4 3,17 d (4,0) 

3 77,5 77,6 3,21 d (3,5) 

4 69,9 70,1 3,08 s 

5 76,4 76,1 3,25 m 

6 60,8 60,9 3,56 dd (5,0, 12,0) 

3,21 m 
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3.1.2.7. Hợp chất WC7: Quercetin-3-O-β-D-glucopyranoside 

 

 

Hình 3.39. Cấu trúc hợp chất WC7 

Hợp chất WC7 thu được dưới dạng chất bột màu vàng, phổ khối lượng ESI-

MS xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 464 [M+H]+ gợi ý hợp chất có KLPT M = 

463, CTPT C21H19O12. Các phổ NMR của WC7 đặc trưng cho một hợp chất có 

khung flavonoid. Trên phổ 1H-NMR, tại vùng trường trung bình đặc trưng cho tín 

hiệu của các olefin vòng thơm xuất hiện tín hiệu của 5 proton, trong đó có một hệ 

vòng thơm kiểu ABX được xác định tại δH 7,73 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2'), 6,89 (1H, 

d, J = 8,5 Hz, H-5'), 7,60 (1H, dd, J = 2,0, 8,5 Hz, H-6'), hai proton ở vị trí meta với 

nhau tại δH 6,21 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-6), 6,39 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-8). Bên cạnh 

đó phổ proton cũng xác định sự có mặt của một phân tử đường với tín hiệu proton 

anome tại δH 5,24 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-1'') cùng các tín hiệu khác đặc trưng cho 

phân tử đường tại 3,74- 3,25 (6H, m, H-2", H-3", H-4", H-5", H-6"). 

Các tín hiệu trên phổ 13C NMR  đã gợi ý rằng hợp chất WC7 có khung 

flavonoid và vòng B bị thế 3 vị trí C-1, C-3, C-4. Điều này được khẳng định bởi 

các tín hiệu của vòng B tại δC 123,2 (C-1'), 116,0 (C-2'), 145,8 (C-3'), 149,8 (C-4'), 

117,6 (C-5'), 123,0 (C-6'), hai tín hiệu tại δC 94,7 và 99,9 rất đặc trưng cho hai vị trí 

C-8, C-6 của vòng A khi hai vị trí C-5 và C-7 đều bị thế. Ngoài ra sự xuất hiện của 

một phân tử đường glucose cũng được xác định với các tín hiệu rất đặc trưng tại δC 

104,4 (C-1'')/δH 5,24 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-1''), 75,7 (C-2''), 78,3 (C-3''), 71,2 (C-4''), 

78,1 (C-5''), 62,5 (C-6''). Hằng số tương tác lớn (J1,2 = 7,5 Hz) gợi ý phân tử đường 

có dạng β-glucoside. Trên phổ 1H-NMR và 13C NMR không xuất hiện thêm bất kỳ 

tín hiệu nào khác, chứng tỏ các nhóm thế còn lại trong WC7 là nhóm OH. Từ các 

dữ kiện trên có thể dự đoán hợp chất WC7 là một flavonoid có cấu trúc vòng B bị 
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thế 1,3,4 và trong phân tử có một đơn vị đường β-D-glucoside. So sánh số liệu phổ 

của WC7 với chất quercetin-3-O-β-D-glucoside [119] thấy có sự phù hợp ở tất cả 

các vị trí (Bảng 3.15) Từ đó có thể kết luận hợp chất WC7 là quercetin-3-O-β-D-

glucopyranoside hay còn có tên khác là isoquercitrin 

Bảng 3.15. Số liệu phổ NMR của hợp chất WC7 và chất tham khảo 

C *δC
c,d δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

2 158,0 158,4 - 

3 135,1 135,6 - 

4 178,9 179,4 - 

5 163,2 162,9 - 

6 99,3 99,9 6,21 d (2,0) 

7 165,7 165,9 - 

8 95,4 94,7 6,39 d (2,0) 

9 158,6 159,0 - 

10 105,2 105,6 - 

1' 123,0 123,2 - 

2' 116,2 116,0 7,73 d (2,0) 

3' 145,9 145,8 - 

4' 149,5 149,8 - 

5' 117,4 117,6 6,89 d (8,5) 

6' 122,7 123,0 7,60 dd (2,0, 8.5) 

1'' 101,4 104,4 5,24 d (7,5) 

2'' 74,3 75,7 3,32 m  

3'' 76,8 78,3 3,25 m 

4'' 70,0 71,2 3,50 m 

5'' 77,5 78,1 3,74 m 

6'' 61,3 62,5 3,74 dd (2,0, 11,5) 

3,60 dd (5,0, 12,0) 

a125MHz, b500MHz,  c CD3OD, d75 MHz, *δC của isoquercitrin [119]. 
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3.1.2.8. Hợp chất WC8: Luteolin 

 

Hình 3.40. Cấu trúc hợp chất WC8 

Hợp chất WC8 thu được dưới dạng bột màu vàng, phổ khối lượng ESI-MS 

xuất hiện píc ion giả phân tử tại m/z 287 [M+H]+ kết hợp với phổ 1H-NMR, 13C 

NMR  có thể dự đoán công thức phân tử của WC8 là C15H10O6, KLPT M = 286. 

Phổ 1H-NMR xuất hiện tín hiệu của 6 proton đặc trưng cho vòng thơm, trong đó có 

hai proton ở vị trí meta với nhau tại δH 6,38 (1H, br s, H-6), 6,19 (1H, br s, H-8), 

một proton bị cô lập hoàn toàn tại δH 5,93 (1H, s, H-3) và một hệ vòng thơm thế kiểu 

ABX với các tín hiệu tại δH 7,24 (1H, br s, H-2'), 6,65 (1H, d, J = 8,5 Hz, H-5'), 7,26 

(1H, d, J = 8,5 Hz, H-6'). Phổ 13C NMR xuất hiện tín hiệu của 15 nguyên tử carbon, 

kết hợp với phổ 1H-NMR có thể nhận định đây là một hợp chất có khung flavone. 

Hai tín hiệu tại δC 99,3 và 94,1 được xác định là ở hai vị trí C-6, C-8 của vòng A 

khung flavone khi vị trí C-5 và C-7 bị thế, vòng B với hệ tương tác ABX được đặc 

trưng bởi các tín hiệu δC 120,4 (C-1'), 112,8 (C-2'), 146,2 (C-3'), 151,2 (C-4'), 116,0 

(C-5'), 118,8 (C-6'), nhóm methine còn lại tại δC 102,1 được xác định là ở vị trí C-

3. Ngoài ra phổ 1H NMR và 13C NMR cũng không xuất hiện bất kì tín hiệu của 

nhóm thế nào khác chứng tỏ tất cả các nhóm thể trong phân tử đều là nhóm OH, 

điều này được khẳng định thêm dựa vào phổ khối lượng ESI-MS. So sánh các dữ 

liệu phổ của hợp chất WC8 với các dữ liệu phổ của hợp chất luteolin [118] thấy có 

sự phù hợp hoàn toàn. Như vậy có thể kết luận hợp chất WC8 chính là luteolin. 
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Bảng 3.16. Số liệu phổ NMR của hợp chất WC8 và chất tham khảo 

C *δC
d,c δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

2 164,5 166,4  

3 103,3 102,1 5,93 br s 

4 182,2 181,2  

5 162,1 161,3  

6 99,2 99,4  

7 164,7 163,7  

8 94,2 94,1 6,19 br s 

9 157,9 157,4  

10 104,2 102,7  

1' 122,1 120,4  

2' 113,8 112,8 7,24 br s 

3' 146,2 146,2  

4' 150,2 151,2  

5' 116,4 116,0 6,65 d (8,5) 

6' 118,8 118,8 7,26 d (8,5) 

a125MHz, b500MHz, c DMSO-d6,
 d100 MHz, *δC của luteolin đo trong 

DMSO-d6 [118]. 

3.1.2.9. Hợp chất WC9: Jaceosidin 

 

Hình 3.41. Cấu trúc hóa học hợp chất WC9 

Hợp chất WC9 thu được dưới dạng chất bột màu vàng, phổ khối lượng ESI-

MS cuất hiện píc ion giả phân tử tại m/z 331 [M+H]+, kết hợp với phổ 1H NMR và 

13C NMR có thể dự đoán công thức phân tử của WC9 là C17H14O7, KLPT M = 330. 

Phổ proton xuất hiện tín hiệu của 5 proton đặc trưng cho vòng thơm và proton olefin 
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trong độ dịch chuyển 6,5-7,5 ppm, trong đó hai proton bị cô lập hoàn toàn tại δH 

6,60 ppm (1H, s, H-8), tại 6,86 ppm (1H, s, H-3) và một hệ vòng thơm kiểu ABX 

với các tín hiệu tại δH 6,92 (1H, d, J = 9,0 Hz, H-5ʹ), 7,53 (1 H, m, H-6ʹ), 7,53 (1 H, 

m, H-2ʹ). Bên cạnh đó phổ proton còn cho thấy sự xuất hiện tín hiệu của hai nhóm 

methoxy tại δH 3,75 (3H, s, OCH3) và 3,88 (3H, s, OCH3).  

Bảng 3.17. Số liệu phổ NMR của hợp chất WC9 và chất tham khảo 

C *δC
a,b δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

2 163,5 164,0  

3 102,6 103,0 6,86 s 

4 181,9 182,4  

5 152,6 153,0  

6 131,5 131,6  

7 158,1 157,5  

8 94,4 94,6 6,60 s 

9 152,5 152,7  

10 103,7 104,4  

1ʹ 121,5 121,8  

2ʹ 110,2 110,4 6,92 d (9,0) 

3ʹ 148,0 148,3  

4ʹ 150,7 151,0  

5ʹ 115,7 116,0 7,53 m 

6ʹ 120,4 120,6 7,53 m 

6-OCH3 59,8 60,2 3,75 s 

3ʹ-

OCH3 

55,9 56,2 3,88 s 

a125MHz, b500MHz, cCD3OD, *δC của jaceosidin đo trong DMSO-d6 [120]. 

Phổ 13C NMR xuất hiện tín hiệu của 17 nguyên tử carbon, trong đó có hai 

carbon là của nhóm oxy methyl. Điều này hoàn toàn phù hợp với các nhận định đưa 

ra khi phổ 1H NMR thu được tín hiệu của hai nhóm methoxy. Như vậy, kết hợp giữa 

các tín hiệu thu được trên phổ 1H NMR, phổ 13C NMR và phổ DEPT có thể nhận 

định 15 nguyên tử carbon còn lại thuộc khung flavone. Tín hiệu đặc trưng tại δC 94,4 
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được xác định là ở vị trí C-8 của vòng A khung flavone khi vị trí C-5, và C-7 bị thế. 

Bên cạnh đó tín hiệu tại δC 131,6 ppm được xác định là C-6 gợi ý tại vị trí này có 

một nhóm thế đính vào trực tiếp khi nó dịch chuyển về phía trường thấp. Trên vòng 

B với hệ tương tác ABX được đặc trưng bởi các tín hiệu 121,8 (C-1ʹ), 110,4 (C-2ʹ), 

148,3 (C-3ʹ), 151,0 (C-4ʹ), 116,0 (C-5ʹ), 120,6 (C-6ʹ). Tín hiệu của hai nguyên tử 

carbon còn lại tại δC 164,0 ppm và một nhóm methine tại δC 103,0 ppm hoàn toàn 

phù hợp với vị trí C-2 và C-3. Ngoài hai nhóm methoxy được xác định tại độ chuyển 

dịch 60,2 và 56,2 ppm không còn xuất hiện bất kì tín hiệu của nhóm thế nào khác. 

Như vậy có thể khẳng định các nhóm thế trong WC9 bao gồm các nhóm thế 

methoxy (-OCH3) và hydroxy (-OH). Điều này được khẳng định lại một lần nữa trên 

phổ khối lượng ESI-MS. Kết hợp so sánh dữ liệu phổ của hợp chất WC9 với dữ 

MBliệu đã công bố của hợp chất Jaceosidin [120] thấy sự phù hợp ở tất cả các vị trí, 

từ đó có thể kết luận hợp chất WC9 chính là jaceosidin. 

3.1.2.10. Hợp chất WC10: 1-O-benzyl-β-D-glucopyranosyl-2'-sulfate.  

 

Hình 3.42. Cấu trúc hóa học của hợp chất WC10 

Hợp chất WC10 thu đươc dưới dạng tinh thể hình kim, màu trắng. Công thức 

phân tử của WC10 được xác định là C13H18O9S (M = 350) dựa trên phân tích phổ 

khối với sự xuất hiện của píc ion giả phân tử tại m/z 349 [M - H]-. Trên phổ 1H-

NMR xuất hiện 5 tín hiệu proton olefin của vòng thơm tại δH 7,25 (1H, d, J = 7,5 

Hz, H-3, H-5) và 7,47 (2H, br t, J = 7,5 Hz, H-2, H-6). Hai tín hiệu của nhóm 

oxymethylene xuất hiện tại δH 4,74 (1H, d, J = 12,0 Hz, Hb-7) và 4,93 (1H, d, J = 

12,0 Hz, Ha-7). Thêm vào đó là 7 tín hiệu đặc trưng của một phân tử đường tại [δH 

4,53 (1H, d, J = 7,5 Hz, H-1ʹ), 4,17 (1H, dd, J = 7,5, 8,0 Hz, H-2ʹ), 3,44 (1H, dd, J 

= 9,0, 9,0 Hz, H-3ʹ), 3,66 (1H, t, J = 9,0 Hz, H-4ʹ), 3,31 (1H, m, H-5ʹ), và 3,71 (1H, 

d, J = 5,0, 12,0 Hz, Hb-6/3,39 (1H, d, J = 1,5 Hz, Ha-6)]. Hằng số tương tác (J1,2 = 

7,5 Hz, H-1ʹ) khá cao của proton anomer, gợi ý phân tử đường có cấu dạng β. Phân 

tích phổ 13C NMR của WC10 cho thấy sự xuất hiện tín hiệu của 6 carbon vòng thơm 
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tại δC 138,9 (C-1), 128,8 (C2/C-6), 129,1 (C-3/C-5) và 128,4 (C-4), một tín hiệu 

cộng hưởng của nhóm oxymethylene được xác định tại δC 71,5 (C-7). Bên cạnh đó, 

6 tín hiệu cộng hưởng đặc trưng của phân tử đường glucose cũng được quan sát tại 

δC 101,0 (C-1ʹ), 81,4(C-2ʹ), 77,4(C-3ʹ), 71,5(C-4ʹ), 77,6(C-5ʹ), 62,6(C-6ʹ).  

 

Hình 3.43. Các tương tác chính trên phổ HMBC (H→C) của WC10 

Phân tích phổ HMBC của WC10 cho thấy các tương tác giữa H2/H6 (δH 7,47) cùng 

tương tác với C-3/C-5 (δC 129,1), C-7 (δC 71,5), giữa H3/H-5 cùng tương tác với 

C2/C-6 (δC 128,8) và C-1 (δC 138,9). Bên cạnh đó tương tác giữa H-1' (δH 4,53) đến 

C-7 (δC 71,5) và giữa H-7 (δH 4,93/4,74) với C-1 (δC 138,9) và C-1' (δC 101,0) cho 

phép xác định vị trí của nhóm methylene và của phân tử đường (Hình 3.43). Từ các 

dữ liệu phổ thu được của WC10 cho thấy dữ liệu phổ tương tự các phổ tương ứng 

của benzyl-β-D-glucopyranoside [121]. Sự khác nhau giữa số liệu phổ của WC10 

với các số liệu phổ tương ứng của benzyl-β-D-glucopyranoside cho thấy các tín hiệu 

của đơn vị đường tại C-2ʹ (δC 81,4 ppm) của phân tử đường glucose trong WC10 có 

giá trị lớn hơn bất thường so với giá trị C-2ʹ (δC 75,1 ppm) phân tử đường thông 

thường trong glucose, kết hợp với các công bố trước đó liên quan và các phổ NMR, 

phổ khối của WC10 đến sự thay đổi độ chuyển dịch hóa học về trường thấp gợi ý 

có nhóm HSO3 thế vào H của nhóm OH tại vị trí C-2ʹ của phân tử đường này. Với 

những phân tích trên, kết hợp so sánh với tài liệu tham khảo đã công bố [122] có thể 

khẳng định hợp chất WC10 là 1-O-benzyl-β-D-glucopyranosyl-2-sulfate.  

  



99 

 

Bảng 3.18. Số liệu phổ NMR của hợp chất WC10 và hợp chất tham khảo 

C #δC δC
a,c δH

b,c mult. (J in Hz) 

1 139.1 138,9 - 

2,6 128,5 128,8 7,47 br t (7,5) 

3,5 128,8 129,1 7,33 t (7,5) 

4 128,1 128,4 7,25 t (7,5) 

7 71,2 71,5 4,93 d (12,0)/4,74 d (12,0) 

1ʹ 100,7 101,0 4,53 d (7,5) 

2ʹ 81,3 81,4 4,17 dd (7,5, 9,0) 

3ʹ 77,4 77,4 3,44 dd (9,0, 9,0) 

4ʹ 71,3 71,5 3,66 t (9,0) 

5ʹ 77,6 77,6 3,31 m 

6ʹ 62,4 62,6 3,91 dd (2,5, 12,0) 

3,71 dd (5,0, 9,0) 

a125MHz, b500MHz, cCD3OD, #δC của 1-O-benzyl-β-D-glucopyranosyl-2-sulfate 

đo trong CD3OD [122]. 

3.1.2.11. Hợp chất WC11: 19-hydroxy-3-oxo-12-ursen-28-oic acid 

(pomonic acid) 

 

Hình 3.44. Cấu trúc hóa học của hợp chất WC11 

Hợp chất WC11 thu được dưới dạng chất bột, màu trắng. Trên phổ khối lượng 

phun mù điện tử xuất hiện píc ion giả phân tử tại m/z 469 [M-H]-, kết hợp với các 

dữ liệu phổ NMR của WC11 cho phép xác định công thức phân tử của WC11 là 

C30H46O4, KLPT M = 470. 
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Hình 3.45. Các tương tác chính  

trên phổ HMBC (H→C), COSY (H─H) của WC11 

Phổ 13C NMR xuất hiện tín hiệu của một triterpenoid 5 vòng 30 carbon gồm 

7 nhóm methyl, 9 nhóm methylene, 5 nhóm methine và nguyên tử carbon không 

liên kết với hydro [trong đó có một nhóm cacboxylic δC 182,5 (C-28) và một nhóm 

keton tại δC 220,5 (C-3), một carbon oxymethine tại δC 73,5 (C-19), một liên kết đôi 

tại δC 129,2 (C-12)/δC 140,0 (C-13). Phổ 1H-NMR đặc trưng cho một hợp chất 

triterpenoid, trong đó xuất hiện tín hiệu cộng hưởng của 7 nhóm methyl tại [δH 1,11 

(3H, s, H-23), 1,07 (3H, s, H-24), 1,10 (3H, s, H-25), 0,88 (3H, d, J = 6,5 Hz, H-

30)] và một proton olefin tại δH 5,32 (1H, d, J = 3,5 Hz, H-12). 

Để làm rõ hơn về cấu trúc của hợp chất WC11, các tương tác trên phổ hai 

chiều HSQC và HMBC đã được phân tích. Trên phổ HMBC có những tương tác 

chính quan sát được giữa H-23/H-24 cùng tương tác với C-3/C-4/C-5, giữa H-25 

tương tác với C-1/C-5/C-10, giữa H-9 tương tác với C-8/C-10/C-11, giữa H-26 với 

C-7/C-9, giữa H-18 tương tác với C-12/C-13/C-14/C-16/C-17/C-18/C-28 và giữa 

H-29 tương tác với C-18/C-19/C-20 cho phép xác định một nhóm keton, một nhóm 

hydro và một nhóm cacboxylic tại C-3, C-19 và C-28 (Hình 3.45). Qua phân tích 

các dữ liệu phổ 1D, 2D NMR và so sánh với tài liệu đã công bố [123] có thể khẳng 

định WC11 là 19-hydroxy-3-oxo-ursen-28-oic acid hay còn gọi là pomonic acid. 
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Bảng 3.19.  Số liệu phổ NMR của hợp chất WC11 và chất tham khảo 

C *δC
d,e δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 39,0 38,9 1,64 m 

1,76 m 

2 32,2 27,2 1,74 m 

1,27 t 

3 217,5 220,5 - 

4 47,4 48,5 - 

5 55,2 56,6 1,41 m 

6 19,6 20,8 1,54 m 

7 34,1 33,7 1,63 m 

1,41 m 

8 39,9 41,0 - 

9 46,4 47,7 1,82 m 

10 36,75 37,8 - 

11 23,7 24,7 2,07 dd (3,5, 8,0) 

12 129,2 129,2 5,32 t (3,5) 

13 138,0 140,0 - 

14 41,0 42,7 - 

15 28,1 29,6 1,84 m 

1,04 m 

16 25,3 26,6 2,60 m 

1,56 m 

17 47,7 49,2 - 

18 52,8 55,1 2,53 s 

19 73,0 73,5 - 

20 41,2 43,0 1,36 m 

21 35,9 35,1 2,62 m 

2,40 m 

22 37,4 40,2 1,94 m 

1,48 m 

23 27,4 27,0 1,11 s 

24 21,5 21,9 1,07 s 

25 14,9 15,4 1,10 s 

26 16,7 17,3 0,88 s 

27 24,5 24,6 1,37 s 

28 183,7 182,5 - 

29 26,3 27,1 1,21 s 

30 16,1 16,5 0,95 d (6,5) 

a125MHz, b500MHz, cCD3OD,dCDCl3, e100,6 MHz, *δC của pomonic acid đo 

trong CDCl3 [123]. 
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 3.1.2.12. Hợp chất WC12: ilexgenin B (Pubescenolic acid)  

  

Hình 3.46. Cấu trúc hóa học và các tương tác chính  

trên phổ HMBC (H→C), COSY (H─H) của WC12 

Hợp chất WC12 thu được dưới dạng chất bột màu trắng. Phổ 1H-NMR xuất 

hiện các tín hiệu đặc trưng của hợp chất triterpenoid. Phân tích các dữ liệu phổ NMR 

của hợp chất WC12 cho thấy tương tự hợp chất WC11, ngoại trừ sự khác nhau liên 

quan đến một nhóm hydroxyl tại vị trí C-3 (δC 76,9) trong WC12 thay cho một 

nhóm keton (δC 220,5) trong WC11 cùng với sự chuyển dịch về phía trường cao của 

các carbon bên cạnh của hợp chất WC12 (Bảng 3.20). Trên phổ HMBC có các 

tương tác chính giữa H-23/H-24 cùng tương tác đến C-3/C-4/C-5, giữa H-25 đến C-

1/C-5, C-10, giữa H-9 tương tác với C8/C-9/C-11, giữa H-26 tương tác với C-7/C-

9/C-14, giữa H-18 với C-12/C-13/C-14/C-16/C-17/C-18/C-28, giữa H-29 tương tác 

với C-18/C-19/C-20 cho phép xác định cấu trúc của hợp chất WC12 như hình vẽ 

(Hình 3.46). Qua phân tích dữ liệu phổ 1D, 2D NMR của WC12, kết hợp so sánh 

tài liệu tham khảo đã công bố trước đó [124] cho thấy sự trùng khớp ở tất cả các vị 

trí, như vậy có thể khẳng định hợp chất WC12 là pubescenolic acid . 
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Bảng 3.20. Số liệu phổ NMR của hợp chất WC12 và chất tham khảo 

C *δC
d,e δC

a,c δH
b,c mult. (J in Hz) 

1 38,9 39,0 1,64 m  

1,40 m 

2 28,0 26,2 2,00 m 

1,55 m 

3 78,2 76,9 3,36 d (5,0) 

4 39,3 38,3  

5 55,8 55,1 1,35 m 

6 18,9 19,4 1,46 m 

1,42 m 

7 33,6 34,1 1,64 m 

1,34 m 

8 40,3 41,2  

9 47,7 48,4 1,88 m 

10 37,4 38,1  

11 24,0 24,6 2,03 m 

1,98 m 

12 128,1 129,5 5,31 br t 

13 139,9 139,9  

14 42,1 42,7  

15 29,2 29,5 1,82 m 

1,03 m 

16 26,6 26,6 2,60 m 

17 48,2 49,5  

18 47,4 48,2 2,52 s 

19 73,4 73,6  

20 43,1 43,0 1,38 m 

21 27,0 27,2 1,72 m 

1,26 m 

22 32,4 34,1 1,76 m 

1,66 m 

23 28,8 29,0 0,95 s 

24 15,6 22,9 0,86 s 

25 16,2 15,7 0,97 s 

26 17,3 17,5 0,81 s 

27 24,4 24,8 1,38 s 

28 180,6 182,5  

29 26,8 27,0 1,21 s 

30 16,4 16,5 0,94 d (6,5) 

a125MHz, b500MHz, cCD3OD, dpyridine-d5, 
e100MHz, *δC của Pubescenolic 

acid đo trong pyridine-d5 [124]. 
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3.1.3. Tổng hợp các hợp chất phân lập từ Sài đất ba thùy và Sài đất  

Bằng các phương pháp sắc kết hợp từ hai loài Sài đất ba thùy và Sài đất đã 

phân lập và xác định cấu trúc của 20 hợp chất bao gồm: 3 hợp chất diterpene 

(wedtriloside A, wedtriloside B, Paniculoside-IV), 7 hợp chất flavonoid (apigenin, 

apigenin7-O-β-D-glucopyranoside, 4ʹ,4,6-trihydrroxyaurone, kaempferol-3-O-D-

glucoside, quercetin-3-O-β-D-glucoside, luteolin, jaceosidin), 3 hợp chất triterpene 

saponin và triterpenoid (3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-β-D-glucoronopyranosyl] 

oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester, pomonic acid, ilexgenin B) và 7 hợp 

chất khác (wednenic, wednenol, caffeic acid, Cleroindicin E, cornoside, rengyol, 1-

O-benzyl-β-D-glucopyranosyl-2-sulfate). 

 Đặc biệt, 4 hợp chất: wedtriloside A, wedtriloside B, wednenic và wednenol 

là những hợp chất mới, cùng 4 hợp chất hợp chất: 3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-

β-D-glucoronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester, cornoside, 

rengyol, 1-O-benzyl-β-D-glucopyranosyl-2-sulfate là những hợp chất lần đầu tiên 

được phân lập từ chi Wedelia.  

Thành phần hóa học chính từ hai loài W. trilobata và W. chinensis được 

nghiên cứu chủ yếu là các hợp chất diterpene, triterpeneoid và flavonoid hoàn toàn 

phù hợp với các công bố trước đó về thành phần chính của chi Wedelia. 

 Các hợp chất diterpene phân lập được từ W. trilobata cho thấy thành phần 

hóa học chính là các hợp chất khung ent-kaurane phù hợp với thành phần hóa học 

chính của các hợp chất diterpene đã công bố trước đó chi về Wedelia. 

 Các hợp chất Triterpenoid phân lập từ hai loài nghiên cứu cho thấy thành 

phần hóa học chính là các hợp chất thuộc khung oleane và ursane, phù hợp với thành 

thành phần hóa học chính của các hợp chất triterpenoid trong chi Wedelia đã công 

bố. 

Cấu trúc hóa học của các hợp chất trên được xác định dựa vào các dữ liệu 

phổ IR, HR-ESI-MS, MS, 1D, 2D NMR, đồng thời so sánh với các tài liệu đã công 

bố trước đây đới với các hợp chất đã biết. 



105 

 

 

Hình 3.47. Các hợp chất WT1-WT8  phân lập từ W. trilobata  
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Hình 3.48. Các hợp chất WC1-WC9 phân lập từ W. chinensis 
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3.2. Đánh giá hoạt tính sinh học các hợp chất phân lập được từ W. trilobata và 

W. chinensis 

3.2.1. Hoạt tính ức chế sản sinh NO của các hợp chất 

Trước khi thử khả năng ức chế sản sinh NO trên tế bào RAW264.7, các hợp 

chất này được đánh giá ảnh hưởng tới sự phát triển của tế bào RAW264.7 ở các 

nồng độ thử nghiệm 30 và 100 µM. Kết quả  cho thấy các hợp WC1-WC12 phân 

lập từ W.chinensis không gây ảnh hưởng đến sự phát triển bình thường của tế bào 

RAW264.7 (phần trăm tế bào sống sót khoảng 100% so với mẫu chuẩn không chứa 

chất thử nghiệm) và các hợp chất phân lập từ W. trilobata cho kết quả là hợp chất 

WT3 và WT8 gây độc tế bào nhẹ (phần trăm tế bào sống sót > 70 % ở nồng độ thử 

nghiệm 100 μM), các hợp chất còn lại  không gây độc tế bào (phần trăm tế bào sống 

sót từ 90 - 109 % so với mẫu chuẩn không chứa chất thử nghiệm) ở các nồng độ thử 

nghiệm. Do đó, lượng NO sản sinh trong môi trường nuôi cấy được coi như không 

ảnh hưởng bởi sự phát triển quá mức hay sự chết đi của tế bào trong điều kiện thí 

nghiệm có mặt của các hợp chất và cao chiết kể trên. Sau khi đánh giá sơ bộ, các 

hợp chất có khả năng ức chế > 50 % sự sản sinh ra NO trong tế bào RAW264.7 tiếp 

tục thử nghiệm ở các nồng độ khác nhau để xác định giá trị IC50.  

Bảng 3.21. Kết quả đánh giá hoạt tính ức chế sự sản sinh NO trong tế bào 

RAW264.7 của các hợp chất phân lập từ W. chinensis và W. trilobata 

Mẫu Giá trị IC50 (μM) 

WC9 10,72 ± 1,06 

WC11 10,91 ± 0,67 

WC12 26,92 ± 1,12 

WT4 21,9 ± 0,90 

WT6 78,5 ± 0,97 

Cardamonin * 2,12 ± 0,05 

             * Cardamonin được sử dụng làm chất đối chứng 

Sau khi đánh giá sơ bộ tác dụng ức chế sự sản sinh NO trong tế bào 

RAW264.7 của các hợp chất WC1-WC12 và WT1-WT8 ở nồng độ thử nghiệm 

100 µM, kết quả cho thấy các hợp chất WC9-WC12, WT4, WT6 có khả năng ức 

chế > 50% sự sản sinh NO trong tế bào RAW264.7. Vì vậy, các hợp chất này được 
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tiếp tục thử nghiệm ở các nồng độ khác nhau để xác định giá trị IC50. Kết quả cho 

thấy hợp chất WC9, WC11 thể hiện tác dụng ức chế sản sinh NO trong tế bào 

RAW264.7 khá mạnh với giá trị IC50 tương ứng là 10,72 ± 1,06 và 10,91 ± 0,67 µM 

(bảng 3.21). Bên cạnh đó hợp chất WC12 và WT4 cho kết quả ức chế sản sinh NO 

trong đại thực bào RAW264.7 đáng chú ý với các giá trị IC50 tương ứng là 26,92 ± 

1,12 và 21,9 ± 0,90 µM. Hợp chất WT6 thể hiện tác dụng ức chế sản sinh NO trong 

tế bào RAW264.7 yếu với giá trị IC50 = 78,5 ± 0,97 µM trong khi đó các hợp chất 

còn lại không thể hiện hoạt tính ức chế sản sinh NO trong tế bào RAW264.7.  

Từ kết quả thu được cho thấy hợp chất WC11 và WC12 có cấu trúc hóa học 

tương tự nhau, nhưng hợp chất WC11 thể hiện hoạt tính ức chế sản sinh NO tương 

đối tốt (IC50 = 10,91 µM), tốt hơn so với hợp chất WC12 (IC50 = 26,92 µM). Điều 

này gợi ý hợp chất WC12 với nhóm thế hydroxy tại vị trí C-3 làm giảm hoạt tính. 

 

Bên cạnh đó khi so sánh hoạt tính ức chế sản sinh NO của hai hợp chất WT4, 

WT5 và WC9 cho thấy hợp chất WC9 thể hiện hoạt tính tốt hơn hai hợp chất còn 

lại trong khi chúng có cùng khung flavonoid. Hai hợp chất WT4 và WT5 có cấu 

trúc hóa học tương tự nhau nhưng hợp chất WT4 cho thấy có khả năng ức chế sản 

sinh NO trong khi hợp chất WT5 với sự xuất hiện của một phân tử đường tại C-7 

thay vì nhóm hydroxy lại không thể hiện hoạt tính. Điều này gợi ý sự xuất hiện của 
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các phân tử đường làm giảm hoặc mất đi khả năng ức chế sản sinh NO của các hợp 

chất flavonoid. 

3.2.2. Hoạt tính ức chế α-amylase, α-glucosidase 

Một số các nghiên cứu trước đây đã báo cáo chiết xuất từ W. trilobata có tác 

dụng hạ đường huyết [79, 80]. Các hợp chất WT1-WT8 và WC1-WC12 phân lập 

từ W. trilobata và W. chinensis được tiến hành thử nghiệm in vitro khả năng ức chế 

enzyme α-glucosidase và α-amylase theo phương pháp mô tả tại mục 2.2.3.2 và 

2.2.3.3. Kết quả được hiển thị trong bảng 3.22 cho thấy hầu hết các hợp chất đều có 

khả năng ức chế α-amylase và α-glucosidase, trong đó ấn tượng nhất là khả năng ức 

chế α-amylase và α-glucosidase của hợp chất WT6 với giá trị giá trị IC50 tương ứng 

là 52,08 và 190,4 μM mạnh hơn so với đối chứng dương acarbose (IC50 = 67,8 và 

450,56 μM) (Bảng 3.22). Kết quả này cũng phù hợp với một nghiên cứu trước đó 

về đánh giá ức chế α-amylase của hợp chất saponin phân lập từ Đinh lăng [112] và 

một nghiên cứu của các nhà nghiên cứu khoa học người Trung Quốc đối với hợp 

chất WT6 [113].  

Hai hợp chất mới WT1 và WT2 phân lập từ W. trilobata cho thấy khả năng 

ức chế đáng kể đối với enzyme α-amylase với giá trị IC50 tương ứng là 112,20 và 

87,10 μM, tuy nhiên hai hợp chất này lại không có khả năng ức chế α-glucosidase. 

Khả năng ức chế enzyme α-amylase của hợp chất WT8 ở mức độ trung bình với giá 

trị IC50 là 181,97 μM, nhưng lại có khả năng ức chế tốt enzyme α-glucosidase với 

giá trị IC50 = 173,8 μM mạnh hơn đối chứng dương acarbose (IC50 = 450,56 μM). 

Kết quả trên cho thấy hợp chất WT4 có khả năng ức chế α-glucosidase mạnh với 

IC50 tương ứng là 27,54 μM, mạnh hơn chất đối chứng acarbose (IC50 = 450,56 µM). 

Kết quả này cũng phù hợp với một nghiên cứu trước đó về khả năng ức chế α-

glucosidase của hợp chất WT4 [114]. 

Đánh giá khả năng ức chế α-amylase và α-glucosidase của các chất phân lập 

từ W. chinensis cho thấy hầu hết các hợp chất đều có khả năng ức chế α-glucosidase, 

α-amylase. Cụ thể là chất WC9 ức chế mạnh cả hai loại enzyme α-amylase, α-

glucosidase với giá trị IC50 tương ứng 112,8 ± 15,1 và 785,9 ± 12,7 μM (Bảng 3.22). 

Kết quả này phù hợp với các nghiên cứu trước đây về khả năng ức chế enzym α-

glucosidase, α-amylase của các hợp chất flavonoid [125, 126]. Các hợp chất WC1, 

WC11, WC12 cho khả năng ức chế enzyme α-glucosidase, α-amylase ở mức trung 
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bình trong khi đó các hợp chất còn lại cho kết quả không ức chế hoặc ức chế yếu 

đối với cả hai enzyme α-glucosidase, α-amylase.  

Bảng 3.22.  Kết quả hoạt tính ức chế enzyme α-amylase và α-glucosidase của  

các hợp chất phân lập từ W. trilobata và W. chinensis 

 IC50  (µM) 

Hợp chất α-amylase α-glucosidase 

WT1 112,20 ± 2,87 - 

WT2 87,10 ± 1,89 - 

WT4 - 27,54 ± 1,12 

WT6 52,08 ± 0,56 190,40 ± 2,01 

WT8 181,97 ± 2,62 173,78 ± 2,37 

WC1 436,8 ±28,6 915,6 ±36,5 

WC9 112,8 ±15,1 785,9 ±12,7 

WC11 420,7 ±25,2 - 

WC12 395,6 ±18,3 821,4 ±55,2 

Acabose* 67,80 ± 0,32 450,56 ± 2,31 

(-): Không ức chế ( IC50 >1000), (*): chất đối chứng. 

Từ các kết quả trên có thể sơ bộ nhận thấy các hợp chất diterpenoid và các 

hợp chất flavonoid phân lập từ W. trilobata thể hiện hoạt tính ức chế α-glucosidase, 

α-amylase tốt hơn các hợp chất phân lập từ W. chinensis. Theo đó hợp chất WT6 

[(3-O-[β-D-glucopyranosyl-(1→4)-β-D-glucuronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-

β-D-glucopyrano syl ester) phân lập từ W. trilobata cho thấy có khả năng ức chế tốt 

cả hai loại enzyme α-glucosidase, α-amylase, thậm chế ức chế mạnh hơn so với đối 

chứng dương acarbose.  Kết quả này cũng hoàn toàn phù hợp với một nghiên cứu 

trước đây về khả năng ức chế α-glucosidase, α-amylase của hợp chất 3-O-[β-D-

glucopyranosyl-(1→4)-β-D-glucuronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-

glucopyranosyl ester phân lập từ lá cây đinh lăng. Nghiên cứu trước đó cho thấy tác 

dụng hiệp đồng của hợp chất này với acarbose trong việc ức chế enzyme α-amylase. 

Cụ thể khi phối trộn hai hoạt chất lại ở cùng nồng độ 1 μg/ml thì tác dụng ức chế α-

amylase tăng lên rất nhiều lần. Điều này cho thấy hoạt chất 3-O-[β-D-

glucopyranosyl-(1→4)-β-D-glucuronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-



111 

 

glucopyranosyl ester có tác dụng hiệp đồng với thuốc chữa tiểu đường acarbose ở 

nồng độ phối trộn thấp. Ở nồng độ cao hơn 10 μg/ml, sự ức chế α-amylase là tác 

dụng cộng hợp của hai hoạt chất trong khi ở nồng độ phối trộn cao 100 μg/ml hoàn 

toàn không có sự ức chế kết hợp giữa hai hoạt chất. Kết quả này gợi ý cho khả năng 

sử dụng hợp chất 3-O-[β-D-glucopyranosyl-(1→4)-β-D-glucuronopyranosyl] 

oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester (WT6) có nguồn gốc thiên nhiên kết 

hợp với thuốc acarbose trong việc hỗ trợ điều trị tiểu đường. Sau đó hợp chất này 

được tiếp tục nghiên cứu tác dụng chống dung nạp sucrose, nồng độ glucose trong 

huyết thanh chuột tại các thời điểm 0 phút, 30 phút, 60 phút và 120 phút sau khi cho 

uống sucrose đã được xác định. Kết quả xác định nồng độ glucose trong huyết thanh 

cho thấy sau khi chuột được uống hoạt chất 3-O-[β-D-glucopyranosyl-(1→4)-β-D-

glucuronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester ở liều 100 

mg/kg thì được uống sucrose liều 4g/kg thì nồng độ glucose trong máu ở các thời 

điểm 30 phút, 1 giờ đã giảm hơn so với lô đối chứng không sử dụng hoạt chất [127, 

128]. Từ những kết quả nghiên cứu trên cho thấy hoạt chất 3-O-[β-D-

glucopyranosyl-(1→4)-β-D-glucuronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-

glucopyranosyl ester (WT6) có thể được sử dụng như một ứng cử viên trong việc 

ngăn ngừa và điều trị bệnh tiểu đường và các biến chứng của bệnh tiểu đường. 

3.2.3. Hoạt tính gây độc tế bào 

Kết quả đánh giá hoạt tính gây độc tế bào in vitro của các hợp chất phân lập 

từ W. trilobata và W. chinensis trên 4 dòng tế bào ung thư ở người gồm: ung thư 

phổi (A549), ung thư gan (Hep3B), ung thư vú (MCF-7), ung thư tuyến tiền liệt 

(PC3) (Bảng 3.23) cho thấy:  

Hợp chất WT3 và WT4 phân lập từ W. trilobata đều thể hiện khả năng gây 

độc tế bào ở mức trung bình đối với dòng ung thư phổi và ung thư gan với giá trị 

IC50 tương ứng là 36,31 ± 1,15; 49,3 ±1,03 µM và 31,77 ± 1,34; 34,6 ± 0,74 µM. 

Cả hai hợp chất này thể hiện gây độc yếu đối với các dòng tế bào ung thư vú và ung 

thư tuyến tiền liệt trong khi các hợp chất còn lại phân lập từ W. trilobata không gây 

độc với các dòng tế bào ung thư thử nghiệm. 

Hợp chất WC11, WC9  phân lập từ W. chinensis thể hiện hoạt tính gây độc 

tế bào ở mức độ trung bình với dòng ung thư tuyến tiền liệt với giá trị IC50 tương 

ứng là 25,12 ± 1,07 µM và 30,20 ± 1,23 µM so với chất đối chứng dương 
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camptothecin (IC50 = 4,65 µM), bên cạnh đó WC9 thể hiện hoạt tính gây độc yếu 

với 3 dòng tế bào ung thư thử nghiệm còn lại với giá trị IC50 trong khoảng 45,71-

78,89 µM, trong khi WC11 lại thể hiện khả năng gây độc trung bình với dòng tế 

bào A-549 với giá trị IC50 là 36,31 ± 1,15 µM, tuy nhiên hợp chất này chỉ thể hiện 

gây độc yếu đến không gây độc với 2 dòng tế bào ung thư thử nghiệm Hep3B và 

MCF-7. Hợp chất WC12 thể hiện khả năng gây độc ở mức độ trung bình yếu trên 

các dòng tế ung thư thử nghiệm với giá trị IC50 trong khoảng 31,77-53,70 µM, trong 

khi các hợp chất còn lại không thể hiện hoạt tính gây độc ở các nồng độ nghiên cứu 

trên cả 4 dòng tế bào ung thư thử nghiệm. 

Bảng 3.23. Kết quả thử hoạt tính gây độc tế bào của các hợp chất phân lập từ  

W. chinensis và W. trilobata 

Mẫu 
IC50 (µM) 

A549 Hep3B MCF-7 PC3 

WC9 78,89 ± 2,11 79,43 ± 1,19 45,71 ± 1,32 30,20 ± 1,23 

WC11 36,31 ± 1,15 69,18 ± 1,45 67,61 ± 2,08 25,12 ± 1,07 

WC12 31,77 ± 1,34 53,70 ± 1,23 37,15 ± 1,18 53,70 ± 2,36 

WT3 36,31 ± 1,15 49,3 ±1,03 87,61 ± 1,08 55,6 ± 1,17 

WT4 31,77 ± 1,34 34,6 ± 0,74 79,8 ± 1,18 61,0 ± 1,94 

Camptothecin * 4,65 ± 0,14 0,34 ± 0,014 0,80± 0,02 0,97 ± 0,008 

(*): chất đối chứng dương 

Hai hợp chất WT1 và WT3 có cấu trúc hóa học tương tự nhau chỉ khác biệt 

duy nhất tại vị ví nối đôi C-9/C11, tuy nhiên hợp chất WT1 không thể hiện hoạt tính 

gây độc tế bào đối với các dòng tế bào ung thư thử nghiệm trong khi hợp chất WT3 

có khả năng gây độc trên cả 4 loại tế bào ung thư bao gồm: ung thư phổi, ung thư 

gan, ung thư vú và ung thư tuyến tiền liệt (Bảng 3.23).  

 Kết quả thấy các hợp chất WT4, WT5 và WC9 có cấu trúc hóa học cùng 

thuộc khung flavone nhưng chỉ có hợp chất WT4 và WC9 thể hiện hoạt tính gây 

độc tế bào trên các dòng tế bào thử nghiệm ở các mức độ khác nhau, trong khi hợp 

chất WT5 là dẫn xuất glucoside của WT4 lại không thể hiện hoạt tính gây độc tế 
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bào trên các dòng tế bào thử nghiệm, điều này có thể được giải thích do sự xuất hiện 

của các gốc đường làm giảm hoặc mất hoạt tính gây độc tế bào ung thư của các hợp 

chất flavonoid. Điều này hoàn toàn phù hợp với một nghiên cứu mới đây của A. 

Gangopadhyay và cộng sự cho rằng glycoside của các hợp chất flavone gây độc yếu 

hơn trên cùng các dòng tế bào ung thư thử nghiệm [129-131].  

 

Mỗi sự thay thế của các nhóm thế trong cấu trúc sẽ quyết định hoạt tính sinh 

học riêng của chúng. Qua các nghiên cứu cho thấy giữa cấu trúc hóa học và hoạt 

tính sinh học của các hợp chất có mối tương quan với nhau, tuy nhiên không có một 

quy tắc chung nào về mối quan hệ giữa cấu trúc hóa học và hoạt tính sinh học của 

chúng. Qua rất nhiều nghiên cứu, các nhà khoa học đã phát hiện ra một số đặc điểm 

chính của các hợp chất flavone và flavonoid ảnh hưởng tới khả năng gây độc tế bào 

là do sự hiện diện của nối đôi tại vị trí C2/C3 của vòng C và các nhóm hydroxy 

trong vòng A và B của chúng đã kiểm soát hoạt động chống ung thư của các hợp 

chất, điều này lý giải vì sao các hợp chất WT4, WC9 có khả năng gây độc tế bào 

ung thư ở các mức độ khác nhau trong khi các hợp chất khác lại không thể hiện khả 

năng gây độc trên các tế bào thử nghiệm [131, 132].  
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KẾT LUẬN 

Bằng phương pháp sắc ký kết hợp và các phương pháp phổ hiện đại, có sự so 

sánh với số liệu phổ các hợp chất tương tự trong tài liệu tham khảo, từ hai loài 

Wedelia trilobata và Wedelia chinensis NCS đã phân lập và xác định được cấu trúc 

của 20 hợp chất và đánh giá một số hoạt tính sinh học của các hợp chất này. Cụ thể: 

1. Từ loài W. trilobata đã phân lập và xác định cấu trúc 8 hợp chất (WT1-

WT8) trong đó có 2 hợp chất mới và 6 hợp chất đã biết. Hai hợp chất mới được đặt 

tên là: wedtriloside A (WT1) và wedtriloside B (WT2) và 6 hợp chất đã biết gồm: 

Paniculoside-IV (WT3), apigenin (WT4), apigenin7-O-β-D-glucopyranoside 

(WT5), 3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-β-D-glucoronopyranosyl] oleanolic acid 

28-O-β-D-glucopyranosyl ester (WT6), 4ʹ,4,6-trihydrroxyaurone (WT7), caffeic 

acid (WT8) 

2. Từ loài W. chinensis đã phân lập và xác định cấu trúc 12 hợp chất trong 

đó có 2 hợp chất mới và 10 hợp chất đã biết. Hai hợp chất mới được đặt tên là: 

wednenic (WC1) và wednenol (WC3) và 10 hợp chất đã biết gồm: Cleroindicin E 

(WC2), cornoside (WC4), rengyol (WC5), kaempferol-3-O-D-glucoside (WC6), 

quercetin-3-O-β-D-glucoside (WC7), luteolin (WC8), jaceosidin (WC9), 1-O-

benzyl-β-D-glucopyranosyl-2-sulfat (WC10), pomonic acid (WC11), ilexgenin B 

(WC12). 

3. Đã nghiên cứu hoạt tính ức chế sản sinh NO trong đại thực bào 

RAW264.7 của các hợp chất phân lập từ hai loài W. trilobata và W. chinensis. Kết 

quả cho thấy: WC9 và WC11 thể hiện tác dụng ức chế sản sinh NO trong tế bào 

RAW264.7 tương đối tốt với giá trị IC50 tương ứng là 10,72 ± 1,06 và 10,91± 0,67 

µM so với đối chứng dương cardamonin (IC50 = 2,12 ± 0,05 µM). Các hợp chất còn 

lại thể hiện tác dụng ức chế sản sinh NO trong tế bào RAW264.7 ở mức trung bình 

hoặc không thể hiện khẳng năng ức chế. 

4. Đã nghiên cứu hoạt tính ức chế α-amylase và α-glucosidase của các 

hợp chất phân lập được từ hai loài W. chinensis và W. trilobata. Kết quả cho thấy: 

Hầu hết các hợp chất phân lập từ W. trilobata đều cho thấy khả năng ức chế emzym 

α-amylase và α-glucosidase. Đặc biệt hợp chất WT4, WT6 có khả năng ức chế α-

glucosidase với giá trị IC50 tương ứng là 27,54 ± 1,12 μM và 190,40 ± 2,01 μM, 

mạnh hơn so với đối chứng dương acarbose (IC50 = 67,8 μM và 450,56 µM). Bên 
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cạnh đó hợp chất WT6 còn ức chế mạnh emzyme α-amylase với IC50 là 52,08 μM.  

Tuy nhiên các hợp chất phân lập từ W. chinensis chỉ thể hiện khả năng ức chế 

enzyme α-amylase và α-glucosidase ở mức trung bình đến không ức chế.  

5. Đã tiến hành đánh giá hoạt tính gây độc tế bào ung thư của các hợp chất 

phân lập từ W. chinensis (WC1-WC12) và W. trilobata (WT1-WT8) trên 4 dòng 

tế bào ung thư ở người: ung thư phổi (A549), ung thư gan (Hep3B), ung thư vú 

(MCF-7), ung thư tuyến tiền liệt (PC3). Kết quả cho thấy: Các hợp chất phân lập từ 

W. chinensis gồm WC9, WC11, WC12 thể hiện khả năng gây độc trên 4 dòng tế 

bào thử nghiệm ở mức độ trung bình với giá trị IC50 trong khoảng 25,12-53,7 µM. 

Hai hợp chất WT3 và WT4 phân lập từ W. trilobata chỉ thể hiện hoạt tính gây độc 

trên hai dòng tế bào Hep3B và PC3 ở mức trung bình với các giá gtị IC50 tương ứng 

là 49,3; 55,6 và 34,6; 61,0 µM, các hợp chất còn lại không thể hiện hoạt tính. 
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KIẾN NGHỊ 

Kết quả nghiên cứu của luận án cho thấy hợp chất WT4 phân lập từ W. 

trilobata có khả năng ức chế α-glucosidase mạnh có thể tiếp tục tiến hành đánh giá 

hoạt tính ức chế enzyme α-glucosidase in vivo để định hướng về khả năng ứng dụng 

của hợp chất này. 

Một số hợp chất phân lập từ W. trilobata thể hiện khả năng ức chế tốt cả hai 

loại enzyme α-amylase và α-glucosidase, có thể nghiên cứu sâu hơn về hoạt tính hạ 

đường huyết của loài này.   

Hợp chất WC9 phân lập từ W. chinensis cho hoạt tính ức chế sản sinh NO 

tương đối tốt với giá trị IC50 = 10,72 ± 1,06 µM so với đối chứng dương cardamonin 

(IC50 = 2,12 ± 0,05 µM), cần có nghiên cứu sâu hơn về cơ chế ức chế sản sinh NO 

đối với hợp chất này. 
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NHỮNG ĐÓNG GÓP MỚI CỦA LUẬN ÁN 

1. Về thành phần hóa học 

Từ 2 loài Wedelia trilobata (L.) Hitchc. và Wedelia chinensis (Osbeck) Merr. 

T đã phân lập và xác định cấu trúc hóa học của 20 hợp chất. trong đó có 4 hợp chất 

mới và 4 hợp chất lần đầu được phân lập từ chi Wedelia. 

- Bốn hợp chất mới là: wedtriloside A, wedtriloside B, wednenic và 

wednenol 

- Bốn hợp chất lần đầu phân lập từ chi Wedelia gồm: Hợp chất 3-O-[β-D-

glucopyranosyl(1-4)-β-D-glucoronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-

glucopyranosyl ester, cornoside, rengyol, 1-O-benzyl-β-D-glucopyranosyl-2-

sulfate  

Về tác dụng sinh học 

Lần đầu tiên tại Việt Nam tiến hành thử nghiệm in vitro khả năng ức chế 

enzyme α-amylase và α-glucosidase của 2 loài Wedelia trilobata (L.) Hitch và 

Wedelia chinensis (Osbeck) Merr. Kết quả cho thấy hợp chất apigenin, 3-O-[β-D-

glucopyranosyl(1-4)-β-D-glucoronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-

glucopyranosyl ester có khả năng ức chế α-glucosidase mạnh mạnh hơn so với đối 

chứng dương acarbose và hợp chất 3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-β-D-

glucoronopyranosyl] oleanolic acid 28-O-β-D-glucopyranosyl ester còn ức chế 

emzyme α-amylase mạnh hơn đối chứng dương acarbose. 
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1. Phụ lục phổ hợp chất WT1 

 

 

Wedtriloside A 

- Công thức phân tử: C26H40O9 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H NMR 

- Phổ 13C NMR 

- Phổ  HSQC 

- Phổ  HMBC 

- Phổ NOESY 
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1.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất WT1 

 

1.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất WT1 
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1.3. Phổ 13C NMR  của hợp chất WT1 
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1.4. Phổ HSQC của hợp chất WT1 
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1.5. Phổ HMBC của hợp chất WT1 
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1.6. Phổ COSY của hợp chất WT1 
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1.7. Phổ NOESY của hợp chất WT1 
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2. Phụ lục phổ hợp chất WT2 

 

 

Wedtriloside B 

- CTPT: C26H40O12S 

- KLPT M = 576 

- Phổ HR-ESI-MS 

- Phổ hồng ngoại 

- Phổ 1H NMR 

- Phổ 13C NMR 

- Phổ HSQC 

- Phổ HMBC 

- Phổ COSY 

- Phổ NOESY 
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 2.1.Phổ HR_ESI-MS của hợp chất WT2 

 

2.2. Phổ hồng ngoại của hợp chất WT2 
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2.3. Phổ 1H NMR của hợp chất WT2 

 

2.4. Phổ 13C NMR của hợp chất WT2 
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2.5. Phổ HSQC của hợp chất WT2 

 

2.6. Phổ HMBC của hợp chất WT2 
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2.7. Phổ COSY của hợp chất WT2 

 

2.8. Phổ NOESY của hợp chất WT2 
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3. Phụ lục phổ hợp chất WT3 

 

Paniculoside-IV 

 

- CTPT: C26H42O9 

- KLPT M = 498 

- Phổ ESI-MS 

- Phổ 1H NMR 

- Phổ 13C NMR 

- Phổ HSQC 

- Phổ HMBC 

- Phổ COSY 
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3.1.Phổ ESI-MS của hợp chất WT3 

 

3.2. Phổ 1H NMR của hợp chất WT3 
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3.3. Phổ 13C NMR của hợp chất WT3 

 

3.4. Phổ HSQC của hợp chất WT3 
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3.5. Phổ HMBC của hợp chất WT3 

 

3.6. Phổ COSY của hợp chất WT3 
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4. Phụ lục phổ hợp chất WT4 

 

Apigenin 

- CTPT C15H10O5 

- KLPT M = 270 

-  Phổ ESI-MS  

-  Phổ 1H NMR 

-  Phổ  
13C NMR  

- Phổ DEPT  
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2.1. Phổ ESI-MS của hợp chất WT4 

 

 

2.2. Phổ 1H NMR của hợp chất WT4 
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2.3. Phổ 13C NMR của hợp chất WT4 

 

2.4. Phổ DEPT của hợp chất WT4 
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5. Phụ lục phổ hợp chất WT5 

 

Apigenin7-O-β-D-glucopyranoside 

- CTPT C21H20O10 

- KLPT M = 432 

- Phổ ESI_MS 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  
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5.1. Phổ ESI_MS của hợp chất WT5 

 

5.2. Phổ 1H NMR của hợp chất WT5 
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5.3. Phổ 13C NMR của hợp chất WT5 

 

5.4. Phổ HSQC của hợp chất WT5 
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5.5. Phổ HMBC của hợp chất WT5 
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6. Phụ lục phổ hợp chất WT6 

 

3-O-[β-D-glucopyranosyl(1-4)-β-D-glucoronopyranosyl] oleanolic acid 28-

O-β-D-glucopyranosyl ester 

- CTPT: C48H76O19 

- KLPT M =  956  

- Phổ ESI-MS  

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  

- Phổ COSY  
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6.1. Phổ ESI-MS của hợp chất WT6 

 

6.2. Phổ 1H NMR của hợp chất WT6 
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6.3. Phổ 13C NMR của hợp chất WT6 

 

6.4. Phổ HSQC của hợp chất WT6 
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6.5. Phổ HMBC của hợp chất WT6 

 

6.6. Phổ COSY của hợp chất WT6 
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7. Phụ lục phổ hợp chất WT7 

 

4ʹ,4,6-trihydroxyaurone 

- CTPT: C15H10O5, 

- KLPT  M = 270 

- Phổi ESI-MS  

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT  
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7.1. Phổi ESI-MS của hợp chất WT7 

 

7.2. Phổ 1H NMR của hợp chất WT7 
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7.3. Phổ 13C NMR của hợp chất WT7 

 

7.4. Phổ DEPT của hợp chất WT7 
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8. Phụ lục phổ hợp chất WT8 

 

Caffeic acid 

- CTPT C9H8O4 

- KLPT M = 180 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT  
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8.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WT8 

 

8.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WT8 

 

  



39 

 

8.3. Phổ DEPT của hợp chất WT8 
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9. Phụ lục phổ hợp chất WC1 

 

 

Wednenic 

- CTPT: C13H21O7NaS 

- KLPT: M = 550 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H NMR 

- Phổ 13C NMR 

- Phổ HSQC 

- Phổ HMBC 

- Phổ COSY 

- Phổ NOESY 
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9.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC1 
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9.2. Phổ 13C NMR hợp chất WC1 
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9.3. Phổ DEPT của hợp chất WC1 
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9.4. Phổ HSQC của hợp chất WC1 
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9.5. Phổ HMBC của hợp chất WC1 

 



46 

 

 

9.6. Phổ COSY của hợp chất WC1 
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9.7. Phổ NOESY của hợp chất WC1 
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10. Phụ lục phổ của hợp chất WC2 

 

Cleroindicin E 

- CTPT C8H14O3 

- KLPT M =158 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR 

- Phổ DEPT 

- Phổ ESI-MS 
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10.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC2 

 

10.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC2 
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10.3. phổ DEPT của hợp chất WC2 

 

10.4. phổ ESI-MS của WC2 
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11. Phụ lục phổ hợp chất WC3 

 

Wednenol 

- CTPT: C10H16O3 

- KLPT M = 184 

- Phổ HR-MSI-MS  

- Phổ 1H MNR 

- Phổ 13C NMR 

- Phổ HSQC 

- Phổ HMBC 

- Phổ COSY 

- Phổ NOESY 
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11.1. phổ HR-ESI-MS của hợp chất WC3 

 

11.2. Phổ 1H NMR của hợp chất WC3 
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11.3. Phổ 13C NMR của hợp chất WC3 

 

11.4. Phổ HSQC của hợp chất WC3 

 

  



55 

 

11.5. Phổ HMBC của hợp chất WC3 

 

11.6.  Phổ COSY của hợp chất WC3 
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11.7. Phổ NOESY của hợp chất WC3 
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12. Phụ lục phổ hợp chất WC4. 

 

Cornoside 

- CTPT C14H20O8 

- KLPT M = 316 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT  

- Phổ ESI-MS 
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12.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC4 

 

12.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC4 
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12.3. Phổ DEPT của hợp chất WC4 

 

12.4. Phổ ESI-MS của WC4 
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13. Phụ lục phổ hợp chất WC5 

 

Rengyol 

- CTPT C8H16O3 

- KLPT M = 160 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT 
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13.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC5 

 

13.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC5 
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13.3. Phổ DEPT của hợp chất WC5 
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14. Phụ lục phổ của hợp chất WC6 

 

 

Kaempferol-3-O-D-glucoside 

- CTPT C21H20O11 

 - KLPT M=448 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  
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14.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC6 

 

14.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC6 

 

 

  



65 

 

14.3. Phổ HSQC của hợp chất WC6 

 

14.4. Phổ HMBC của hợp chất WC6 
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15. Phụ lục phổ hợp chất WC7 

 

Quercetin-3-O-β-D- glucoside 

 

- CTPT C21H19O12 

- KLPT M = 463 

- Phổ ESI-MS  

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT  
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15.1. Phổ Khối lượng phân tử ESI-MS của hợp chất WC7 

 

15.2. Phổ 1H NMR của hợp chất WC7 
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15.3. Phổ 13C NMR của hợp chất WC7 

 

 

15.4. Phổ DEPT của hợp chất WC7 
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16. Phụ lục phổ hợp chất WC8 

 

Luteolin 

 

- CTPT C15H10O6 

- KLPT M = 286 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT  

- Phổ MS 
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16.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC8 

 

16.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC8 
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16.3. Phổ DEPT của hợp chất WC8 

 

16.4. Phổ MS của hợp chất WC8 
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17. Phụ lục phổ hợp chất WC9. 

 

Jaceosidin 

 

- CTPT là C17H14O7  

-  KLPT M = 330 

- Phổ 1H NMR  

-  Phổ 13C NMR  

-  Phổ DEPT 

- Phổ ESI-MS 
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17.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC9 

 

17.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC9 
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17.3. Phổ DEPT của hợp chất WC9 

 

17.4. Phổ ESI-MS của WC9 
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18. Phụ lục phổ hợp chất WC10 

 

Savadoside 

 

- CTPT: C13H18O9S 

- KLPT M = 350 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  

- Phổ COSY  

- Phổ MS  
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18.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC10 

 

18.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC10 
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18.3. Phổ HSQC của hợp chất WC10 

 

18.4. Phổ HMBC của hợp chất WC10 
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18.5. Phổ COSY của hợp chất WC10 

 

18.7. Phổ MS của hợp chất WC10 
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19. Phụ lục phổ hợp chất WC11. 

 

 

pomonic acid 

- CTPT: C30H46O4 

 - KLPT: 470 

- Phổ 1H MNR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  

- Phổ NOESY 

-Phổ ESI-MS 
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19.1. Phổ 1H MNR của hợp chất WC11 

 

19.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC11 
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19.3. Phổ DEPT của hợp chất WC11 

 

19.4. Phổ HSQC của hợp chất WC11 

 

  



82 

 

19.5. Phổ HMBC của hợp chất WC11 

 

19.6. Phổ NOESY của hợp chất WC11 
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19.7. Phổ ESI-MS của WC11 
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20. Phụ lục phổ hợp chất WC12. 

 

Pubescenolic acid 

- CTPT C30H48O4 

- KLPT M = 472 

- Phổ 1H NMR  

- Phổ 13C NMR  

- Phổ DEPT  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

-  Phổ COSY  

- Phổ NOESY 
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20.1. Phổ 1H NMR của hợp chất WC12 

 

20.2. Phổ 13C NMR của hợp chất WC12 
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20.3. Phổ DEPT của hợp chất WC12 

 

20.4. Phổ HSQC của hợp chất WC12 
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20.5. Phổ HMBC của hợp chất WC12 

 

20.6. Phổ COSY của hợp chất WC12 
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20.7. Phổ NOESY của hợp chất WC12 
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21. Phụ lục giám định mẫu 

21.1. Giám định mãu Sài đất 
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21.2. Giám định mẫu Sài đất ba thùy 

 

 

 

 

 

 

 


