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Phổ cộng hưởng từ hạt nhân 

proton 
1H-1H COSY Correlation Spectroscopy Phổ tương quan 1H-1H 
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người 

NF-κB Nuclear Factor-kappa B  Nhân tố phiên mã NF-κB 

NMR Nuclear Magnetic Resonance Phổ cộng hưởng từ hạt nhân 
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MỞ ĐẦU 

Trong những thập niên gần đây, nhu cầu tìm kiếm các hợp chất có hoạt tính 

sinh học từ tự nhiên ngày càng gia tăng, đặc biệt trong bối cảnh nhiều bệnh lý phức 

tạp như ung thư, viêm mạn tính, kháng thuốc kháng sinh… đang là thách thức lớn 

đối với y học hiện đại. Theo Tổ chức Y tế Thế giới (WHO), có tới 80% dân số ở các 

nước đang phát triển vẫn đang phụ thuộc vào các sản phẩm có nguồn gốc tự nhiên 

trong chăm sóc sức khỏe ban đầu. Bên cạnh đó, hơn 60% thuốc điều trị ung thư hiện 

nay có nguồn gốc từ tự nhiên hoặc được phát triển dựa trên các khung cấu trúc tự 

nhiên. 

Việt Nam là một trong 16 quốc gia được đánh giá là có mức độ đa dạng sinh 

học cao nhất thế giới, với khoảng 12.000 loài thực vật bậc cao có mạch, trong đó rất 

nhiều loài dược liệu có tiềm năng nhưng chưa được khai thác hoặc nghiên cứu đầy 

đủ. Họ Xoan (Meliaceae) bao gồm khoảng 50 chi và 600 loài trên thế giới, riêng ở 

Việt Nam ghi nhận hơn 40 loài, phân bố chủ yếu tại các khu vực rừng nhiệt đới. Các 

loài thuộc họ này nổi bật với sự phong phú về hợp chất thứ cấp, đặc biệt là các nhóm 

chất triterpenoid, limonoid, flavonoid, đã được chứng minh có hoạt tính sinh học 

mạnh mẽ như chống ung thư, kháng viêm, kháng khuẩn và chống oxy hóa… 

Chi Ngâu (Aglaia) và chi Gội (Aphanamixis) đều thuộc họ Xoan, các loài của 

hai chi này đã có nhiều ứng dụng trong y học cổ truyền ở Việt Nam và các nước lân 

cận như Trung Quốc, Indonesia... Chi Aglaia gồm hơn 120 loài, trong đó nhiều loài 

phân bố tự nhiên tại khu vực Đông Nam Á, trong đó có Việt Nam. Nhiều loài Aglaia 

đã được chứng minh là nguồn phong phú của các flavagline - một nhóm chất đặc 

trưng về cấu trúc hóa học và các hoạt tính sinh học đa dạng. Bên cạnh đó, chi 

Aphanamixis, mặc dù số lượng loài không quá nhiều, nhưng lại chứa các nhiều hợp 

chất nhóm limonoid và triterpenoid hiếm, có tiềm năng sinh học đáng kể. 

Tại Việt Nam, các nghiên cứu về thành phần hóa học và hoạt tính sinh học của 

các loài thuộc hai chi thực vật này vẫn còn rời rạc và thiếu hệ thống. Chính vì thế, 

việc nghiên cứu chuyên sâu hơn về các loài thuộc chi Aglaia và chi Aphanamixis 

không chỉ làm phong phú thêm kho tàng các hợp chất thiên nhiên có hoạt tính sinh 

học tốt, mà còn mở ra nhiều cơ hội để ứng dụng vào phát triển dược phẩm mới. 

Từ thực tiễn đó, tôi đề xuất đề tài "Nghiên cứu thành phần hoá học và hoạt 

tính kháng viêm in vitro của hai loài Aglaia odorata và Aphanamixis polystachya, 

họ Xoan (Meliaceae)" được thực hiện, nhằm bổ sung thêm cơ sở khoa học về mặt 

hóa học và hoạt tính sinh học của hai loài thực vật tiềm năng này, qua đó đóng góp 

cho lĩnh vực nghiên cứu thuốc có nguồn gốc tự nhiên ở Việt Nam. 



2 

 

 

 

Mục tiêu của luận án:  

− Làm rõ được thành phần hóa học chủ yếu, giải quyết các vấn đề về cấu hình tuyệt 

đối của các hợp chất phân lập được của hai loài: Aglaia odorata và Aphanamixis 

polystachya thu hái ở Việt Nam. 

− Đánh giá được hoạt tính ức chế NO in vitro trên tế bào RAW264.7 của các hợp 

chất phân lập được và hoạt tính kháng viêm dựa trên khả năng ức chế các yếu tố 

liên quan như iNOS, IL-6, TNF-α... đối với một số hợp chất tiềm năng. 

Nội dung luận án bao gồm: 

− Phân lập các hợp chất chính từ hai loài Aglaia odorata và Aphanamixis 

polystachya thu hái ở Việt Nam. 

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

pháp vật lý hiện đại.  

− Đánh giá hoạt tính ức chế sản sinh NO của các hợp chất phân lập được, đánh giá 

khả năng ức chế sự sản sinh các cytokine tiền viêm IL-6, TNF-α và biểu hiện 

iNOS của các hợp chất tiềm năng từ loài Aglaia odorata và loài Aphanamixis 

polystachya.  
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NHỮNG ĐÓNG GÓP MỚI CỦA LUẬN ÁN 

1. Đã phân lập và xác định cấu trúc được 4 hợp chất mới từ loài A. odorata là 

aglaodorata A-C (AO1-AO3), aglaodoratin J (AO4), trong đó 3 hợp chất AO1-AO3 

có khung cấu trúc mới chưa từng được công bố trước đó, còn hợp chất AO4 là một 

hợp chất mới thuộc nhóm chất đặc trưng flavagline. Cấu trúc tuyệt đối của các hợp 

chất AO1-AO3 đã được xác định bằng các phương pháp phổ hiện đại như IR, 1D và 

2D NMR, HR-ESI-MS, ECD kết hợp với các phương pháp tính toán lý thuyết 13C 

GIAO và ECD TD-DFT. Các hợp chất mới AO1-AO3, AO4 thể hiện hoạt tính ức 

chế sự sản sinh NO trên tế bào RAW264.7 được kích thích bởi LPS với giá trị IC50 

tương ứng 24,3, 22,7, 21,4, 33,1 μM. 

2. Đã phân lập và xác định được 12 hợp chất mới từ loài A. polystachya: 

aphanapolystachone A-C (AP1-AP3), aphanamixionolide A-E (AP4-AP8), 11-

methoxysawaranospiroride C (AP9), 6α,9ξ,10,13-tetrahydroxymegastigmane-3-one 

(AP10), 11-hydroxyaphanamixin B (AP11), (2Z,6E,13E)-2,6,13-triene-11,15-

dihydroxyphytanic acid (AP12). Các hợp chất mới AP1-AP3 là các hợp chất dime 

hóa giữa 2 đơn vị terpenoid chưa từng được công bố ở các loài thực vật có mạch. Các 

hợp chất AP4-AP8 là các dẫn xuất diterpene mới với sự xuất hiện của các nhóm γ-

lactone/δ-lactone, nhóm furan-3-one và có nguyên tử chlorine. Đây là khung cấu trúc 

hiếm gặp trong tự nhiên. Các hợp chất mới còn lại thuộc nhiều nhóm chất khác nhau. 

Các hợp chất phân lập được thể hiện hoạt tính ức chế sản sinh NO trên tế bào 

RAW264.7 kích thích bởi LPS với giá trị IC50 từ 1,7-92,4 μM. Đặc biệt, 3 hợp chất 

mới phân lập từ quả của loài A. polystachya là AP1-AP3 thể hiện tác dụng ức chế sản 

sinh NO tốt nhất với các giá trị IC50 lần lượt là 1,7, 3,0 và 5,3 μM, nhỏ hơn nhiều so 

với chất đối chứng dương L-NMMA (IC50 = 31,5 ± 2,6 μM). Do đó, ba hợp chất này 

được lựa chọn nghiên cứu sâu hơn về ảnh hưởng của chúng đến các yếu tố liên quan 

đến quá trình viêm gồm iNOS, IL-6 và TNF-α. Kết quả cho thấy ba hợp chất AP1-

AP3 thể hiện khả năng ức chế tốt iNOS ở cả hai mức nồng độ nghiên cứu là 2 μM và 

10 μM. Ba hợp chất AP1-AP3 đều thể hiện tác dụng ức chế sản sinh IL-6 ở cả ba 

nồng độ thử nghiệm 0,4, 2,0 và 10 μM. 
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CHƯƠNG 1. TỔNG QUAN 

1.1. Tổng quan về chi Aglaia  

1.1.1. Giới thiệu về chi Aglaia 

Chi Aglaia là một trong những chi lớn nhất thuộc họ Xoan (Meliaceae), bao 

gồm hơn 120 loài đã được mô tả [1-3]. Các loài trong chi này phân bố chủ yếu tại các 

khu vực nhiệt đới, đặc biệt là Đông Nam Á [4, 5], Nam Á, khu vực Thái Bình Dương 

và châu Úc [6]. Chi Aglaia đặc biệt phong phú tại Malaysia, Indonesia, Thái Lan, 

Việt Nam và Ấn Độ [7-9] và cũng được ghi nhận với tám loài tại miền Nam Trung 

Quốc [10]. Trong số hơn 120 loài đã biết, khoảng hơn 65 loài là đặc hữu của Indonesia 

[11]. Tại Việt Nam, nhiều loài Aglaia được biết đến với tên gọi "Ngâu", thường gặp 

trong rừng tự nhiên và được sử dụng trong y học dân gian [12]. 

Bên cạnh giá trị sinh học và đa dạng loài, nhiều loài trong chi Aglaia còn được 

sử dụng trong y học cổ truyền tại nhiều quốc gia châu Á. Các bộ phận của cây, đặc 

biệt là vỏ thân, lá và rễ, thường được chế biến thành dạng thuốc sắc hoặc bột dùng để 

hỗ trợ điều trị các bệnh như sốt, cảm cúm, ho, viêm da và vết thương ngoài da [11, 

13]. Việc sử dụng các loài Aglaia trong y học truyền thống không chỉ phản ánh tiềm 

năng dược liệu của chi này mà còn là cơ sở cho các nghiên cứu hiện đại về thành 

phần hóa học và hoạt tính sinh học. 

1.1.2. Vị trí, phân loại, đặc điểm thực vật học chi Aglaia 

Ngành: Magnoliophyta (Mộc lan) 

Lớp: Magnoliopsida (Hai lá mầm) 

Bộ Sapindales (Bồ hòn) 

Họ Meliaceae (Xoan) 

Chi Aglaia (Ngâu) 

Chi Ngâu (có tên khoa học Aglaia) là chi đa dạng nhất thuộc họ Xoan 

(Meliaceae), chứa khoảng 120 loài, được tìm thấy ở các vùng nhiệt đới và cận nhiệt 

đới, có phân bố rộng trong khu vực Nam Á, Đông Nam Á, Australia và khu vực Thái 

Bình Dương, đặc biệt ở Ấn Độ, Thái Lan, Malaysia, Indonesia, Trung Quốc và Việt 

Nam [1]. Các loài Aglaia thường là cây gỗ nhỏ đến trung bình, có hoa nhỏ, thường 

mọc thành chùm và tỏa hương thơm đặc trưng. Một số loài có giá trị kinh tế cao nhờ 

vào gỗ chất lượng tốt và các hợp chất hóa học có hoạt tính sinh học mạnh. Chi này 

được biết đến với nhiều loài đa dạng như A. odorata, A. elaeagnoidea, A. silvestris, 

A. argentea, A. lawii… 
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A. odorata 

 
A. elaeagnoidea 

Hình 1.1. Hình ảnh một số loài thuộc chi Aglaia 

1.1.3. Nghiên cứu về thành phần hóa học của chi Aglaia 

Với sự phân bố trải rộng cũng như có nhiều ứng dụng trong y học cổ truyền, 

các loài thuộc chi Aglaia đã được nghiên cứu đa dạng và chuyên sâu về thành phần 

hóa học. Nghiên cứu về thành phần hóa học đầu tiên về các loài thuộc chi Aglaia bắt 

đầu từ năm 1965, với việc phân lập một triterpenoid thuộc khung dammarane, từ lá 

cây A. odorata [14]. Từ đó đến nay, nhiều nghiên cứu chuyên sâu đã xác định được 

một số nhóm chất chuyển hóa, bao gồm flavagline, triterpenoid, sesquiterpenoid, 

steroid, alkaloid và limonoid, trong đó nổi bật nhất là nhóm flavagline – vừa là đặc 

điểm hóa học chủ yếu vừa đóng vai trò như những hợp chất nhận dạng về mặt hóa 

học quan trọng hỗ trợ trong định loài thực vật. Các hợp chất này thể hiện phổ hoạt 

tính sinh học đa dạng, bao gồm gây độc tế bào, chống viêm, diệt côn trùng, kháng 

virus, kháng lao và kháng nấm. Đáng chú ý, rocaglamide (1) cùng các flavagline đã 

được xác định là những hợp chất có hoạt tính gây độc tế bào rất mạnh, thể hiện tiềm 

năng đầy hứa hẹn cho các nghiên cứu sâu hơn. Dựa trên các cơ sở dữ liệu, tôi đã cập 

nhật danh mục gồm 366 hợp chất từ chi này, nhằm tạo nền tảng cho các nghiên cứu 

hướng đến việc ứng dụng trong tương lai. Các hợp chất được đề cập và nguồn gốc 

của chúng được liệt kê tại Phụ lục (Trang PL8). 

1.1.3.1. Flavagline 

Flavagline được cho là các dẫn xuất của sự kết hợp giữa các đơn vị flavonoid 

và cinnamic acid. Nhiều flavagline còn được công bố với sự xuất hiện thêm các đơn 

vị cấu trúc khác liên kết với khung cơ sở bằng các liên kết amide. Từ nghiên cứu đầu 

tiên phát hiện ra nhóm hợp chất này vào năm 1982 [15], đến nay, trên 120 hợp chất 

flavagline đã được phân lập và công bố từ các loài thuộc chi Aglaia. Các hợp chất 

này được chia làm 3 khung cấu trúc chính bao gồm cyclopenta[bc]benzopyran, 

cyclopenta[b]benzofuran và benzo[b]oxepine [16, 17] và đã được xác định là nhóm 
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chất duy nhất thuộc chi Aglaia, do đó có thể coi lớp chất này như một dấu hiệu về 

hóa học để nhận biết chi này [16, 18-46]. 

 

Hình 1.2. Các khung cấu trúc thuộc nhóm flavagline 

Con đường sinh tổng hợp được đề xuất giữa 3 khung cấu trúc của nhóm flavagline 

được trình bày như Hình 1.2 [47].  
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1.1.3.2. Triterpenoid 

Nghiên cứu đầu tiên về hợp chất triterpene khung dammarane từ lá của loài A. 

odorata vào năm 1965 đã phát hiện hợp chất aglaiol (A123) [14]. Từ đó đến nay, 105 

hợp chất tritrerpene đã được xác định và phân loại thành 9 dạng khung bao gồm: 

dammarane, cycloartane, tirucallane, apotirucallane, ursane, glabretal, lupane, 

baccharane và protostane. Trong đó, các hợp chất thuộc nhóm dammarane là phổ biến 

hơn cả [2-4, 6, 8-10, 36, 48-70]. 
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1.1.3.3. Sesquiterpenoid 

Tính đến nay, các hợp chất sesquiterpenoid đã được phát hiện trong chi Aglaia 

và phân loại thành sáu khung cấu trúc chính, bao gồm isodaucane, caryophyllane, 

aromadendrane, cadinane, eudesmane và guaiane. Trong đó, isodaucane là nhóm 

chiếm tỷ lệ cao nhất về số lượng hợp chất được phân lập. Tổng cộng hơn 30 

sesquiterpenoid khác nhau đã được ghi nhận từ nhiều loài Aglaia, chủ yếu phân lập 

từ vỏ thân, cành và lá. Đáng chú ý, một số khung cấu trúc như guaiane và nor-

sesquiterpenoid chỉ mới được báo cáo gần đây và là những phát hiện lần đầu trong 

chi này [16, 36, 50, 51, 55, 66, 71-78]. 
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1.1.3.4. Limonoid 

Các hợp chất limonoid – vốn là thành phần đặc trưng của họ Meliaceae – được 

phát hiện với số lượng không nhiều trong chi Aglaia. Cho đến nay, khoảng 20 

limonoid đã được phân lập từ một số loài, chủ yếu từ vỏ thân và quả. Các cấu trúc 

bao gồm limonoid dạng nguyên vẹn và các biến thể như A/D-ring-seco, D-ring-seco 

và A-ring-seco. Đặc biệt, một số limonoid có khung ba vòng 3/6/6 chưa từng được 

báo cáo trước đây đã được xác định từ quả của A. edulis. Những phát hiện này cho 

thấy limonoid tuy không phổ biến trong chi Aglaia, nhưng lại thể hiện sự đa dạng về 

khung carbon [49, 73, 79-82]. 
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1.1.3.5. Steroid 

Tổng cộng 54 steroid đã được phân lập từ các loài Aglaia, được phân loại 

thành bốn nhóm cấu trúc chính gồm: pregnane, androstane, cholestane và 

stigmastane. Trong đó, pregnane chiếm ưu thế về số lượng, được phát hiện chủ yếu 

từ lá, vỏ thân và cành của các loài Aglaia, với một số cấu trúc mới được xác định cấu 

hình tuyệt đối nhờ phân tích phổ ECD và X-ray. Sau đó là nhóm stigmastane, chúng 

được phân lập chủ yếu từ A. rubiginosa, A. exima, A. argentea và A. lawii, trong đó 

nhiều hợp chất mang hệ liên hợp α,β-unsaturated ketone và nhóm hydroxyl. Các dẫn 

xuất androstane và cholestane được phân lập với số lượng hạn chế từ A. rubiginosa 

và A. angustifolia. [52, 58, 63, 65, 73, 78, 83-90]. 
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1.1.3.6. Hợp chất amide 

Khoảng 30 hợp chất, chủ yếu thuộc nhóm bisamide-type, đã được phân lập từ 

nhiều loài khác nhau thuộc chi Aglaia. Trong nhiều trường hợp, các hợp chất amide 

này là một phần cấu trúc liên kết với khung cơ bản của nhóm flavagline. Bên cạnh 

đó, một số hợp chất amide từ chi Aglaia còn chứa lưu huỳnh hoặc mang khung 

diamide, được  xem là đặc trưng hóa học đáng chú ý và có giá trị trong phân loại thực 

vật học chi Aglaia [29, 32, 38, 72, 91-97]. 



15 

 

 

 

 

1.1.4. Nghiên cứu về hoạt tính sinh học của chi Aglaia 

Nhiều loài thuộc chi Aglaia đã được sử dụng trong từ lâu trong y học cổ truyền. 

Ví dụ như loài A.odorata được biết đến trong y học dân gian ở Thái Lan, Indonesia 

và Việt Nam với công dụng chữa ho, giảm viêm và hỗ trợ điều trị tim mạch [6, 98], 

hoặc như vỏ thân cây và hoa của loài A. eximia và A. argentea được sử dụng để điều 

trị sốt, tiêu chảy, bầm tím và các bệnh về da tại Indonesia [99]. Các cao chiết và hợp 

chất từ chi Aglaia đã thể hiện hoạt tính sinh học như gây độc tế bào, kháng viêm, diệt 

côn trùng, kháng nấm, chống lao và kháng virus [6, 8, 42, 75, 100-103]. 

1.1.4.1. Hoạt tính gây độc tế bào  

Hoạt tính gây độc tế bào của các hợp chất phân lập từ chi Aglaia đã được ghi 

nhận trong nhiều nghiên cứu.  



16 

 

 

 

Trong những nghiên cứu đầu tiên, hợp chất rocaglamide (A1) từ cặn chiết 

chloroform của A. elliptifolia đã thể hiện hoạt tính chống bạch cầu đáng kể trên dòng 

tế bào P388 [15]. Wu cùng cộng sự đã tiến hành thử nghiệm độc tính tế bào của hai 

hợp chất A1 và aglafolin (A4) trên nhiều dòng tế bào ung thư khác nhau như HCT-8 

(ung thư ruột kết), KB (ung thư biểu mô), P-388, RPMI-7951 (ung thư da), TE-671 

(tế bào u nguyên bào tủy) và A-549 (ung thư phổi), cho thấy khả năng thể hiện hoạt 

tính cao với giá trị IC50 ở khoảng nồng độ rất thấp (ng/mL) [104]. Mười hai hợp chất, 

bao gồm A1 và rocaglaol (A5), thể hiện hoạt tính gây độc tế bào rõ rệt trên các dòng 

tế bào ung thư người như SMMC-7721 (ung thư gan), SW480 (ung thư đại tràng), 

MCF-7 (ung thư vú), HL-60 (ung thư bạch cầu) và A-549 với giá trị IC50 trong khoảng 

0,007 đến 0,095 μM [101]. Trong một nghiên cứu khác, hợp chất A5 cùng với bảy 

dẫn xuất khác cho thấy hoạt tính gây độc tế bào mạnh trên dòng tế bào HT-29 với giá 

trị ED50 dao động từ 0,0007 đến 0,056 μM, trong đó chất A5 thể hiện tác dụng mạnh 

nhất [16]. Ngoài ra, hợp chất A5 cũng được báo cáo thể hiện độc tính mạnh với giá 

trị IC50 0,05 μg/mL trên dòng tế bào KB [52]. 

Trong một nghiên cứu về loài A. crassinervia, các thử nghiệm hoạt tính đã cho 

thấy A5 thể hiện hoạt tính gây độc tế bào rất mạnh trên các dòng Lu1 (tế bào ung thư 

phổi), LNCaP và MCF-7 với ED50 lần lượt 0,006; 0,01; 0,004 μg/mL và có độ chọn 

lọc cao (>330 lần) so với tế bào HUVEC, tương đương với các đối chứng paclitaxel 

và camptothecin. Cùng trong kết quả nghiên cứu đó, hợp chất aglaiaglabretol B 

(A221) đã được công bố thể hiện hoạt tính gây độc trung bình trên các dòng tế bào 

Lu1, LNCaP và MCF-7 (ED50 = 0,5–2,6 μg/mL) và trong thử nghiệm hollow fiber in 

vivo, hợp chất này ức chế sự phát triển tế bào MCF-7 cấy phúc mạc tới 66,2% ở liều 

25 mg/kg, nhưng không hiệu quả với các dòng khác. Không ghi nhận độc tính đáng 

kể trên chuột ngoại trừ khi dùng liều cao 50 mg/kg (gây tử vong ở 2 cá thể) [2] 

Hai hợp chất thuộc nhóm cycloartane, argenteanone A và B (A176 và A177) 

cho thấy hoạt tính gây độc tế bào trên dòng tế bào KB với giá trị IC50 lần lượt là 7,5 

và 6,5 μg/mL [62].  

Một số dẫn xuất flavagline có hoạt tính mạnh cũng được phân lập từ cặn chiết 

ethanol của hạt A. argentea và vỏ thân A. forbesii. Trong số đó, 

didesmethylrocaglamide (A46) có thể hiện hoạt tính trên dòng tế bào KB với giá trị 

IC50 đạt 0,006 μg/mL. 

Các hợp chất argentinic acid A–I (A207–A215), thuộc nhóm triterpenoid loại 

3,4-secoapotirucallane, được phân lập từ A. argentea thể hiện hoạt tính gây độc tế 

bào KB với giá trị IC50 dao động từ 1,0 đến 3,5 μg/mL [68]. 
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Các dẫn xuất của hợp chất rocaglate có chứa đơn vị dioxanyloxy – silvestrol 

(A22) và episilvestrol (A23) thể hiện hoạt tính gây độc tế bào mạnh, trong đó A22 có 

ED50 lần lượt là 1,2 nM (Lu1), 1,5 nM (LNCaP), 1,5 nM (MCF-7), 4,6 nM (HUVEC), 

mạnh hơn khoảng ba lần so với A23 với ED50 là 3,8 nM (Lu1), 3,8 nM (LNCaP), 5,5 

nM (MCF-7), 15,3 nM (HUVEC), và tương đương paclitaxel (2,3–4,7 nM trên các 

dòng tế bào ung thư). Trong thử nghiệm in vivo trên chuột, hợp chất A22 ức chế sự 

phát triển tế bào KB từ 11,6 – 63,2% ở khoang phúc mạc (ip – intraperitoneal) và 0–

26,8% ở dưới da (sc – subcutaneous); tế bào LNCaP 14,9–82,5% (ip) và 12,4–15,7% 

(sc); tế bào Col2 20,5 – 76,9% (ip) và 4,7 – 23,4% (sc), mà không gây sụt cân đáng 

kể. Trên mô hình bạch cầu P388 đường ip, hợp chất A22 ở liều 2,5 mg/kg/ngày trong 

5 ngày giúp tăng thời gian sống với T/C đạt 150%, đồng thời vẫn cho thấy hiệu quả 

(T/C = 129%) khi tiêm tĩnh mạch với cùng tổng liều nhưng chia 2 lần/ngày trong 5 

ngày [45]. 

Các dẫn xuất rocaglate được phân lập từ lá của A. perviridis, bao gồm cả A22, 

đã cho thấy hoạt tính gây độc trên bốn dòng tế bào ung thư ở người: HT-29, MCF-7, 

HL-60 và Hep-G2, với giá trị IC50 từ 8,0 đến 15,0 nM [8, 9]. Một nghiên cứu khác về 

hợp chất A22 cho thấy hợp chất này có khả năng cảm ứng quá trình apoptosis thông 

qua con đường ty thể/apoptosome trên dòng tế bào LNCaP mà không cần sự hoạt hóa 

caspase-3 hoặc -7 [105]. 

Foveoglin A (A74), một hợp chất flavagline có khung 

cyclopenta[b]benzopyran, cho thấy hoạt tính gây độc tế bào mạnh trên ba dòng tế bào 

ung thư là MCF-7, LNCaP và Lu1 với giá trị IC50 trong khoảng từ 1,4 – 1,8 μM [30]. 

Bốn hợp chất flavagline A56–A59 và một dẫn xuất tương tự episilvestrol là 

A60 đã được thử nghiệm hoạt tính gây độc tế bào trên các dòng tế bào ung thư HT-

29 và PC-3 (ung thư tuyến tiền liệt). Kết quả cho thấy chỉ có hợp chất A60 thể hiện 

hoạt tính, với giá trị IC50 là 2,3 μM đối với cả hai dòng tế bào trên [44]. 

Các hợp chất thu được từ loài A. edulis đã được thử nghiệm hoạt tính trên các 

dòng tế bào LNCaP, Lu1, HUVEC và MCF-7. Trong đó, các flavagline có khung 

benzofuran gồm 1-O-acetylaglaroxin A (A25), 1-O-acetyl-3'-methoxyaglaroxin A 

(A26) và aglaroxin A (A30) thể hiện hoạt tính mạnh in vitro, với giá trị ED50 từ 0,001 

đến 0,8 μg/mL [29]. 

Hai hợp chất eximiamide A (A369) và eximiamide B (A370) được phân lập 

từ vỏ cây A. eximia cho thấy có hoạt tính gây độc tế bào trên dòng tế bào P-388, với 

giá trị IC50 lần lượt là là 7,6 μg/mL và là 8,5 μg/mL [97]. Cũng từ loài A. eximia, hợp 

chất 24E-cycloart-24-en-26-ol-3-one (A187) đã được công bố thể hiện hoạt tính gây 

độc tế bào in vitro trên nhiều dòng tế bào ung thư như A-549, HT-29, SK-MEL-5 
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(ung thư da), MCF-7, BxPC-3 (ung thư tuyến tụy), Hep-G2 (ung thư gan), DU-145 

(ung thư tuyến tiền liệt) và MDA-MB-231 (ung thư biểu mô tuyến vú). Trong đó, 

hợp chất này có hoạt tính tốt nhất đối với dòng tế bào HT-29, với giá trị IC50 là 11,5 

μM [88, 106]. 

Hợp chất argentinin A (A266), được phân lập từ A. argentea, cho thấy khả 

năng gây độc tế bào cao nhất đối với dòng tế bào P-388, với giá trị IC50 là 3,05 μM 

[89]. Các triterpenoid thuộc nhóm dammarane và sesquiterpenoid thuộc nhóm 

caryophyllene, phân lập từ A. argentea và A. harmsiana, cũng cho thấy hoạt tính gây 

độc tế bào tương tự [59, 71]. 

Các sterol aglabbrone A, C, E–H và J (A332, A334, A336–A339, A341), được 

tinh chế từ A. abbreviata, thể hiện hoạt tính chống bệnh bạch cầu tốt trên các dòng tế 

bào bệnh bạch cầu dòng hồng cầu người (HEL) và dòng bạch cầu mạn dòng tủy người 

(K562), với các giá trị IC50 từ 2,29 ± 0,18 đến 19,58 ± 0,13 μM. Đáng chú ý, tất cả 

các hợp chất được phân lập đều cho thấy độc tính thấp đối với dòng tế bào gan người 

bình thường [78]. 

1.1.4.2. Hoạt tính kháng viêm 

Nghiên cứu tách chiết phân đoạn chloroform từ cành cây của loài A. perviridis 

đã tìm thấy các hợp chất bisamide. Các hợp chất này được khảo sát về khả năng ức 

chế sự sản sinh nitric oxide (NO) trong các tế bào RAW264.7 kích thích bằng LPS. 

Perviridamide (A350) và 4-hydroxy-pyramidatine (A351) cho thấy hiệu quả trung 

bình, với giá trị IC50 lần lượt là 65,3 và 83,4 μg/mL, trong khi các hợp chất còn lại 

thể hiện hoạt tính yếu hoặc không có hoạt tính [96]. 

Một nghiên cứu của tác giả Yodsaoue cùng cộng sự đã báo cáo rằng cặn chiết 

methanol của A. odorata thể hiện hoạt tính ức chế mạnh quá trình sản sinh NO do 

LPS kích thích trên dòng tế bào RAW264.7, với giá trị IC50 là 5,2 μg/mL. Trong đó 

hợp chất 24R,25-dihyroxydammar-20-en-3-one (A145) và aglaxiflorin D (A68) thể 

hiện hoạt tính mạnh nhất, IC50 lần lượt là 3,1 và 2,1 μM, vượt trội so với đối chứng 

indomethacin (IC50 = 14,5 μM). Hợp chất aglaxiflorin D (A68) cũng thể hiện khả 

năng ức chế mạnh nhất đối với hoạt tính ức chế quá trình giải phóng PGE2 trên tế bào 

RAW264.7 (IC50 = 2,6 μM) [6].  

Bốn hợp chất aglabbrone A, D, H và J (A332, A335, A339 và A341) cho thấy 

tác dụng tốt đối với thử nghiệm hoạt tính ức chế sản sinh NO, với giá trị IC50 từ 7,15 

± 0,16 đến 27,1 ± 0,37 μM [78]. Hai triterpene, roxburghiadiol A (330) và B (A331) 

thể hiện tác dụng chống viêm rõ rệt trong cả mô hình viêm cấp và viêm mạn trên 

chuột, với hiệu quả ức chế phù chân đạt 81% và 69% ở liều 25 mg/kg, vượt trội so 
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với ibuprofen 100 mg/kg. Những kết quả này cho thấy tiềm năng chống viêm mạnh 

của hai hợp chất này [107]. 

Trong một báo cáo gần đây, nhóm nghiên cứu từ Trung Quốc đã công bố các 

hợp chất phân lập từ chiết xuất cành và lá loài A. odorata thể hiện hoạt tính chống 

viêm thần kinh rõ rệt. Các dẫn xuất flavagline có khung cyclopenta[b]benzofuran ức 

chế sản sinh NO trong tế bào tiểu thần kinh đệm BV-2 với IC50 ở nồng độ nanomol 

(2–100 nM), mạnh gấp 400–20.000 lần so với đối chứng minocycline (IC50 = 41,34 

μM). Một số cyclopenta[bc]benzopyran và flavonoid cũng cho thấy hoạt tính tốt (IC50 

= 1,74–38,44 μM). Đặc biệt, hợp chất A5 được chứng minh là có khả năng ức chế sự 

hoạt hóa của vi thần kinh (microglia), sự biểu hiện mRNA của iNOS, TNF-α, IL-1β 

và IL-6, cũng như sự phosphoryl hóa của NF-κB ở chuột được xử lý bằng LPS. Nhóm 

tác giả cho rằng nhóm thế aromatic tại vị trí 3β của cấu trúc benzofuran flavagline, 

chẳng hạn như flavodorin A (A29), đóng vai trò quan trọng đối với hoạt tính sinh học 

này [32]. 

Ba hợp chất steroid thuộc nhóm pregnane được phân lập từ A. lawii, bao gồm 

3-epi-dyscusin C (A290), 3-epi-lansisterone E (A291), và (Z)-2α-hydroxyaglawone 

(A292), thể hiện hoạt tính chống viêm được đánh giá thông qua khả năng ức chế sản 

sinh NO với giá trị IC50 dao động trong khoảng từ 4,47 ± 0,36 đến 7,67 ± 0,46 μM 

[83]. 

Các hợp chất được phân lập từ A. perviridis, bao gồm bốn glycoside flavagline 

(aglapervirisin J–M, A93–A96) và hai bisamide (aglaiamide O–P, A353–A354), đã 

được đánh giá hoạt tính trong mô hình kích ứng viêm trên dòng tế bào RAW264.7. 

Kết quả thử nghiệm khả năng ức chế sản sinh NO cho thấy các glycoside flavagline 

có tác dụng yếu, trong khi hai hợp chất bisamide (A353–A354) thể hiện hoạt tính ức 

chế NO mạnh, với giá trị IC50 nằm trong khoảng 7,4 đến 19,5 μM [38]. 

1.1.4.3. Tác dụng diệt côn trùng 

Các hợp chất được phân lập từ chi Aglaia, đặc biệt là nhóm flavagline, đã thể 

hiện rõ rệt tác dụng diệt côn trùng. Cụ thể, hợp chất A1, được phân lập từ cành của 

A. odorata, đã được biết đến với khả năng ức chế sự phát triển của ấu trùng sâu xám 

(Peridroma saucia) và sâu khoang châu Á (Spodoptera litura) [108]. Ngoài ra, hợp 

chất A4 cũng cho thấy hiệu lực diệt côn trùng mạnh mẽ đối với P. saucia [19]. 

Trong một nghiên cứu khác, A1 cùng sáu dẫn xuất khác đều thể hiện tác dụng 

diệt côn trùng mạnh ở thí nghiệm trên ấu trùng của sâu khoang Spodoptera littoralis. 

Trong số đó, A1 là hợp chất có tác dụng mạnh nhất với giá trị LC50 là 0,9 ppm, tương 

đương với chất đối chứng dương azadirachtin [34]. 
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Hai flavagline, pannellin (A6) và 1-O-acetylpannellin (A7), phân lập từ nhiều 

bộ phận của A. elaeagnoidea, cũng cho thấy tác dụng rõ rệt đối với S. littoralis và sâu 

đo phương Bắc (Lymantria dispar), với azadirachtin là chất đối chứng [21]. Hợp chất 

A1 được phân lập từ A. roxburghiana, đã được chứng minh có tác dụng diệt côn trùng 

mạnh đối với Diabrotica balteata, S. littoralis, Heliothis virescens và Plutella 

xylostella [33]. 

Các dẫn xuất rocaglamide được thử nghiệm độc tính trên sâu non S. littoralis, 

trong đó 1-O-acetyl didemethylrocaglamide (A13) cho thấy tác dụng mạnh nhất với 

LC50 = 1,97 ppm và EC50 = 0,14 ppm, gần tương đương với chất đối chứng 

azadirachtin [23]. Các dịch chiết từ lá và cành của A. odorata chứa tám dẫn xuất 

rocaglamide có tác dụng diệt sâu khoang S. littoralis, với giá trị IC50 từ 1,0 đến 0,8 

ppm [22]. 

Nhiều dẫn xuất rocaglamide khác được phân lập từ quả của A. elliptica và lá 

của A. harmsiana cũng cho thấy hiệu lực diệt côn trùng cao đối với ấu trùng non của 

S. littoralis. Trong số này, didesmethylrocaglamide (A46) là hợp chất có hiệu lực 

mạnh nhất, với giá trị EC50 và LC50 lần lượt là 0,05 ppm và 0,8 ppm, tương đương 

với azadirachtin – chất đối chứng dương [21]. 

Tổng cộng mười một hợp chất thuộc nhóm rocaglamide được phân lập từ vỏ 

cây A. spectabilis cho thấy hoạt tính diệt côn trùng mạnh đối với ấu trùng non của 

Spodoptera littoralis, trong đó A4 và A34 (C-3'-hydroxymethylrocaglate) là hai hợp 

chất có hoạt tính mạnh nhất, với hiệu quả tương đương với đối chứng dương 

azadirachtin – một loại thuốc trừ sâu có nguồn gốc tự nhiên [24]. Ngoài ra, bốn dẫn 

xuất rocaglate từ loài A. oligophylla đều thể hiện hoạt tính diệt côn trùng mạnh đối 

với S. littoralis, với giá trị LC50 dao động từ 2,15 đến 6,52 ppm [25]. 

Nghiên cứu về thành phần hóa học và hoạt tính sinh học của lá cây A. 

dasyclada đã xác định năm dẫn xuất của rocaglamide. Tất cả các hợp chất này đều 

được thử nghiệm khả năng diệt côn trùng thông qua phép thử sinh học trên S. 

littoralis. Đáng chú ý, A1 được sử dụng làm đối chứng dương, trong khi các hợp chất 

còn lại không thể hiện hoạt tính diệt côn trùng ở nồng độ lên đến 50 ppm [27]. 

1.1.4.4. Tác dụng kháng nấm 

Các hợp chất được phân lập từ A. elaeagnoidea đã được thử nghiệm khả năng 

kháng nấm bằng phương pháp sắc ký lớp mỏng có chỉ dẫn sinh học (TLC 

bioautographic assay) đối với loài nấm Cladosporium cucumerinum. Trong số đó, chỉ 

có hợp chất A4 thể hiện tác dụng kháng lại loài nấm này [49]. 
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Tổng cộng tám hợp chất thuộc nhóm flavagline, được phân lập từ A. edulis, A. 

elaeagnoidea và A. odorata, đã được đánh giá tác dụng kháng nấm đối với Alternaria 

citri, Fusarium avenaceum và Pyricularia grisea. Kết quả cho thấy rocaglaol (A5) là 

dẫn xuất benzofuran có hoạt tính mạnh nhất, trong khi các hợp chất còn lại không 

cho thấy hiệu quả đáng kể ngay cả ở nồng độ thử nghiệm cao nhất [109]. 

1.1.4.5. Hoạt tính kháng virus và kháng lao 

Từ loài A. forbesii đã phân lập được tiế các hợp chất thuộc nhóm benzopyran, 

steroid, triterpen và sesquiterpen. Các hợp chất này đã được đánh giá hoạt tính kháng 

lao in vitro đối với chủng Mycobacterium tuberculosis H37Ra. Trong đó, des-

acetylpyramidaglain A (A82) được ghi nhận là hợp chất có hiệu lực mạnh nhất, với 

nồng độ ức chế tối thiểu (MIC) là 25 μg/mL, so sánh với các chất đối chứng dương 

là isoniazid và kanamycin. Ngoài ra, des-acetylpyramidaglain A (A82) cũng thể hiện 

hoạt tính kháng virus herpes simplex type 1 (HSV-1) ở mức trung bình, trong khi các 

hợp chất còn lại hoặc có hoạt tính yếu hoặc không có hoạt tính. Hoạt tính này được 

ghi nhận tại nồng độ không gây độc tế bào là 50 μg/mL [7]. 

Ba hợp chất bisamide, bao gồm aglaiduline (A355), aglaithioduline (A356) và 

aglaidithioduline (A357), được phân lập từ lá A. edulis, cũng cho thấy hoạt tính kháng 

virus nhẹ đối với virus HSV-1 và HSV-2 [95]. 

1.2. Tổng quan về chi Aphanamixis 

1.2.1. Giới thiệu về chi Aphanamixis  

Chi Aphanamixis (Meliaceae) bao gồm khoảng 25 loài phân bố trải rộng trên 

khắp các vùng nhiệt đới của Châu Á. Chi này là cây bản địa ở miền nam Trung Quốc, 

Ấn Độ, Malaysia và Indonesia, trong đó có 4 loài có nguồn gốc từ Trung Quốc [110]. 

Trong nước, loài Aphanamixis polystachya thường gặp ở rừng tự nhiên, đôi khi được 

gọi với tên "Gội", là loài đại diện phổ biến nhất của chi này. 

Các hợp chất hóa học có hoạt tính dược lý của các loài Aphanamixis khác nhau 

đã được nghiên cứu trong vài thập kỷ qua. Nhóm hợp chất thứ cấp đặc trưng của chi 

Aphanamixis là các limonoid và triterpenoid, tiêu biểu là các dẫn xuất như 

aphanamixin và aphanamolide, cho thấy tiềm năng dược lý trong các hoạt động chống 

viêm, chống ung thư, kháng khuẩn, và ức chế enzyme. Trong số các loài của chi này, 

Aphanamixis polystachya và Aphanamixis grandifolia là 2 loài được nghiên cứu 

nhiều nhất. Những nghiên cứu gần đây đã tập trung vào khai thác hoạt tính sinh học 

của các hợp chất này nhằm phát triển các sản phẩm có ứng dụng trong y học. 
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1.2.2. Vị trí, phân loại, đặc điểm thực vật học chi Aphanamixis 

Ngành: Magnoliophyta (Mộc lan) 

Lớp: Magnoliopsida (Hai lá mầm) 

Bộ Sapindales (Bồ hòn) 

Họ Meliaceae (Xoan) 

Chi Aphanamixis (Gội) 

Chi Gội (có tên khoa học Aphanamixis), là chi chứa khoảng 25 loài thuộc họ 

Xoan (Meliaceae) được tìm thấy ở các vùng rừng rậm nhiệt đới, phân bố chủ yếu 

trong khu vực ở Ấn Độ, Thái Lan, Malaysia, Indonesia, Trung Quốc và Việt Nam 

[111]. Chi này được biết đến và nghiên cứu nhiều nhất là hai loài Aphanamixis 

polystachya và Aphanamixis grandifolia. Các loài thuộc chi Aphanamixis là cây gỗ 

lớn, thường xanh, có hoa nhỏ màu trắng hoặc vàng nhạt, mọc thành chùy ở đầu cành. 

Quả thường là quả nang hoặc quả hạch, chứa nhiều hạt lớn. Gỗ của một số loài có thể 

được sử dụng trong xây dựng hoặc làm đồ nội thất, tuy nhiên giá trị nổi bật hơn cả là 

từ các hợp chất thứ cấp có hoạt tính sinh học được chiết xuất từ vỏ thân, hạt và lá. 

1.2.3. Nghiên cứu về thành phần hóa học của chi Aphanamixis 

Các hợp chất hóa học có hoạt tính dược lý của các loài Aphanamixis khác nhau 

đã được nghiên cứu trong vài thập kỷ qua, bao gồm các nhóm chất chính như 

limonoid (triterpenoid), sesquiterpenoid, diterpenoid, sterol, alkaloid và một số nhóm 

hợp chất khác. Các hợp chất thành phần này và các chất chiết xuất thô của 

Aphanamixis thể hiện các hoạt tính sinh học đa dạng, đặc biệt là các hoạt tính độc tế 

bào, kháng u, kháng khuẩn và chống sốt rét [112]. Dựa trên các cơ sở dữ liệu, chúng 

tôi đã xây dựng danh mục gồm 161 hợp chất phân lập được từ chi này. Các hợp chất 

được đề cập và nguồn gốc của chúng được liệt kê tại Phụ lục (Trang PL13). 

1.2.3.1. Limonoid 

Limonoid là nhóm hợp chất phổ biến nhất của chi Aphanamixis, nhóm này 

chứa 26 C, thuộc loại triterpenoid biến đổi, có nguồn gốc từ khung tirucallane (C30), 

có chứa hoặc được tạo thành từ bộ khung steroid 4,4,8-trimethyl-17-furanyl. 

Limonoid được tìm thấy trong chi Aphanamixis đa dạng trong cấu trúc và thể hiện sự 

phức tạp thông qua sự oxy hóa và sắp xếp lại từ khung cấu trúc ban đầu [113-115]. 

Nghiên cứu đầu tiên về thành phần hóa học của các loài thuộc chi Aphanamixis 

năm 1967 đã phát hiện hợp chất aphanamixin (B1) từ quả của loài A. polystachya, 

một hợp chất triterpene bốn vòng có chứa một nhóm hemiacetal 5 cạnh và một nhóm 

α-oxiran [116]. Từ đó đến nay, hơn 130 hợp chất limonoid đã được tìm thấy và công 

bố ở các loài thuộc chi Aphanamixis [117-152]. 
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1.2.3.2. Sesquiterpenoid và diterpenoid 

Terpenoid là một nhóm hợp chất xuất hiện rộng rãi trong tự nhiên. Bên cạnh 

các hợp chất triterpenoid đã nêu trước đó, 4 hợp chất sesquiterpene dạng khung 

guaiane và hydroazulene (B136-B139) và 6 hợp chất diterpene mạch hở (B140-B145) 

đã được tìm thấy từ một số loài thuộc chi Aphanamixis [118, 144, 153-155]. 
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1.2.3.3. Sterol và alkaloid 

Sterol và alkaloid là những nhóm hợp chất ít gặp ở chi Aphanamixis. Trong 

đó, năm hợp chất sterol được phân lập và xác định từ loài A. polystachya và ba hợp 

chất alkaloid có khung flavone cũng được tìm thấy ở loài này [156-160]. 

 

1.2.3.4. Một số hợp chất khác 

Bên cạnh các nhóm chất đã được đề cập ở trên, chi Aphanamixis còn chứa một 

số nhóm hợp chất khác như flavonoid, quinone, acid béo... [147, 159, 161-164]. 
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1.2.4. Nghiên cứu về hoạt tính sinh học của chi Aphanamixis 

1.2.4.1. Hoạt tính gây độc tế bào và tác dụng chống ung thư 

Hoạt tính chống ung thư của các triterpenoid từ chi Aphanamixis chủ yếu thể 

hiện qua khả năng gây độc tế bào mạnh in vitro đối với nhiều dòng tế bào ung thư, ức 

chế quá trình tân sinh mạch máu và di căn khối u, cũng như cảm ứng apoptosis. 

 Vào đầu năm 1978, Polonsky và cộng sự đã báo cáo rằng việc phân lập cặn 

chiết nước từ hạt A. grandifolia (với giá trị ED50 là 0,33 μg/mL), kết hợp với thử nghiệm 

hoạt tính sinh học trên dòng tế bào P388, đã phát hiện hai hợp chất limonoid có độc 

tính tế bào cao, là hợp chất B99 và B100, với giá trị ED50 lần lượt là 0,001 và 0,065 

μg/mL. Một dẫn xuất amoorastatin (B111) thể hiện khả năng ức chế mạnh sự phát triển 

của dòng tế bào P388 (ED50 = 0,002 μg/mL), nằm trong khoảng giữa giá trị ED50 của 

hợp chất B99 và B100. Trong khi đó, các hợp chất B3 và B102, cũng được phân lập từ 

cặn chiết từ hạt của A. grandifolia, cho thấy hoạt tính yếu hoặc gần như không có (với 

giá trị ED50 lần lượt là 100 và 30 μg/mL) [146, 165, 166]. 

Acid triterpenoid B135 phân lập từ loài A. polystachya đã được nghiên cứu sâu 

về tác dụng chống ung thư. Tác dụng kháng u của hợp chất B135 được đánh giá trên 

mô hình kháng ung thư in vivo trên ung thư tuyến vú ở chuột Sprague–Dawley gây ra 

bởi N-nitrosomethylurea. Việc tiêm phúc mạc hợp chất này với liều 10 hoặc 20 

mg/kg/ngày đã kéo dài thời gian sống trung bình của động vật và làm giảm đáng kể 

kích thước khối u so với nhóm đối chứng không được điều trị. Cụ thể, chuột đối chứng 

được tiêm dung dịch PBS có thời gian sống trung bình là 96 ngày, trong khi nhóm 

chuột được điều trị với hợp chất B135 ở liều 10 hoặc 20 mg/kg/ngày có thời gian sống 

trung bình lần lượt là 107 và 120,33 ngày, tương ứng với tỷ lệ kéo dài tuổi thọ (% ILS) 

là 11,46% và 25,34% [152]. Chuột được điều trị bằng tamoxifen (đối chứng dương) ở 

liều 0,5 mg/kg có thời gian sống trung bình là 164 ngày (tăng 70,83% tuổi thọ). Về 

kích thước khối u, liều 10 và 20 mg/kg của hợp chất B135 đạt được T/C (tỷ lệ kích 

thước khối u của nhóm điều trị so với nhóm đối chứng) là 60,10% và 56%, tương ứng 

(p < 0,01), trong khi tamoxifen ở liều 0,5 mg/kg chỉ đạt T/C là 17,3%. Tác dụng gây 

độc tế bào in vitro của hợp chất B135 và các dẫn xuất của nó trong khoảng nồng độ 1–
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10 μg/mL cũng đã được đánh giá. Hợp chất B135 và dẫn xuất methyl ester của nó thể 

hiện độc tính tế bào cao hơn đối với dòng tế bào ung thư MCF-7 và HeLa (có nguồn 

gốc từ mô khối u) so với dòng tế bào gan (có nguồn gốc từ mô bình thường), với giá 

trị IC50 lần lượt là 1,8–3,4 và 6,2–6,4 μg/mL. Tuy nhiên, hợp chất B135 không thể hiện 

hoạt tính gây độc tế bào đối với dòng tế bào Hep-G2 và L-929 (nguyên bào sợi của 

chuột) [167]. 

Hợp chất B37 thể hiện hoạt tính gây độc tế bào đáng kể với giá trị IC50 lần lượt 

là 23,7 và 25,6 μM đối với dòng tế bào ung thư gan Bel-7402 và dạ dày BGC-823 ở 

người [134]. Hợp chất B69 cho thấy hoạt tính gây độc tế bào mức trung bình đối với 

dòng tế bào ung thư vú người MCF-7 (IC50 = 10,3 μg/mL) và tế bào ung thư cổ tử cung 

HeLa (IC50 = 15,3 μg/mL) [139]. Các hợp chất B96, B97, B143 và B144 có hoạt tính 

gây độc tế bào rõ rệt đối với các dòng tế bào MCF-7, A-549, Hep-G2, Bel-7402, 

SGC7901 (ung thư dạ dày) và BGC-823, với giá trị IC50 dưới 10 μM cho tất cả các 

dòng tế bào nêu trên. Trong khi đó, hợp chất B98 chỉ có độc tính yếu, với giá trị IC50 

vượt quá 20 μM [143, 144]. Hợp chất B75 thể hiện độc tính trung bình đối với dòng tế 

bào ung thư phổi tế bào lớn ở người NCI-H460 và tế bào ung thư cổ tử cung HeLa, 

với IC50 lần lượt là 11,2 và 19,8 μM. Hợp chất B76 có hoạt tính yếu hơn trên cùng hai 

dòng tế bào, với IC50 = 38,9 và 51,0 μM tương ứng [141]. Hợp chất B105 thể hiện độc 

tính rõ rệt đối với dòng tế bào bạch cầu HL-60 (IC50 = 5,97 μg/mL). Hợp chất B28 chỉ 

gây độc nhẹ với HL-60 (IC50 = 20,6 μM), trong khi hợp chất B106 không có hoạt tính 

do thiếu nhóm hydroxyl tại vị trí C-24 [130, 147]. 

1.2.4.2. Hoạt tính kháng viêm 

Vào năm 2005, Lampronti và cộng sự đã chứng minh rằng dịch chiết ethanol 

từ loài A. polystachya ở nồng độ thấp có khả năng ức chế tương tác giữa NF-κB và 

DNA, với giá trị IC50 là 0,78 μM [168]. 

Một loạt hợp chất triterpenoid thuộc khung tirucallane được phân lập từ loài 

A. grandifolia cho thấy hoạt tính chống viêm từ yếu đến mạnh. Hoạt tính chống viêm 

này được thể hiện thông qua khả năng ức chế sản sinh NO (IC50 = 12,0–100 μM) và 

ức chế yếu tố hoại tử khối u TNF-α (IC50 = 32,5–100 μM) trên dòng tế bào đại thực 

bào chuột RAW264.7 được kích thích bằng LPS, so sánh với các đối chứng dương là 

L-NG-nitroarginine methyl ester (IC50 = 39,2 μM, đối với NO) và genistein (IC50 = 

23,4 μM, đối với TNF-α) [169]. 

Một nghiên cứu sơ bộ về mối quan hệ cấu trúc–hoạt tính đã xác định được hai 

thông số phân tử quan trọng nhất là số lượng nhóm hydroxyl bậc ba (nOHt) và Lip-

violation (số lượng vi phạm Quy tắc Lipinski). Trong đó: 
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• nOHt có ảnh hưởng lớn nhất đến hoạt tính chống viêm: giá trị nOHt càng cao 

thì hoạt tính chống viêm càng mạnh. 

• Lip-violation càng thấp thì khả năng ức chế NO càng cao. 

Như vậy, các triterpenoid khung tirucallane có giá trị nOHt cao, Lip-violation 

thấp, chứa các nhóm ketone có nối đôi ở vị trí a,β và liên kết đôi ở mạch nhánh có xu 

hướng thể hiện hoạt tính chống viêm tốt [169]. 

1.2.4.3. Tác dụng diệt côn trùng 

Cặn chiết ethanol từ A. polystachya cho thấy độc tính ở mức trung bình đối 

với bọ cánh cứng đỏ (Tribolium castaneum); 55% số cá thể trưởng thành chết trong 

vòng 72 giờ sau khi xử lý với liều 100 μg/con (LD50 là 90 μg/con) [170]. Ở liều thấp 

hơn, chiết xuất này không gây độc khi tiếp xúc trực tiếp. Acid 2-methoxy-2-hydroxy 

propanoic được phân lập từ một phân đoạn phụ của chiết xuất này, và hợp chất này 

có thể là hoạt chất chính gây độc đối với T. castaneum. [171, 172]. 

Chiết methanol từ hạt A. polystachya gây chết 95% số cá thể rầy xanh lúa 

(Nephotettix cincticeps) trong vòng 72 giờ sau xử lý (LD50 là 17 μg/con), và với nồng 

độ 2,0 mg/mL, chiết xuất methanol này cũng gây ức chế hoạt độ enzyme của rầy xanh 

lúa ở mức 49% [173, 174]. 

Ở nồng độ 100 mg/L, các hợp chất B108 và B109 phân lập từ A. grandifolia 

thể hiện hoạt tính diệt côn trùng cao đối với ấu trùng Artemia salina (tôm ngâm nước 

mặn), với tỷ lệ tử vong hiệu chỉnh lần lượt là 79,1% và 60,6%. Trong khi đó, các hợp 

chất B111–B113 ở cùng nồng độ chỉ cho tỷ lệ tử vong hiệu chỉnh là 26,0%, 6,98% 

và 41,32%, tương ứng [145, 148]. Các hoạt tính diệt côn trùng này được đánh giá 

bằng phương pháp giếng vi mô (microwell assay) và so sánh với toosendanin ở nồng 

độ 100 mg/L, dùng làm đối chứng dương (tỷ lệ tử vong hiệu chỉnh: 100%). 

Ngoài ra, các hợp chất B59, B53, B94 và B95 cho thấy tác dụng diệt côn trùng 

tốt đối với các loài: Caenorhabditis elegans (giun tròn; ở 50 mg/L), Sitobion avenae 

(rệp ngũ cốc; ở 1000 mg/L), Plutella xylostella (sâu tơ; ở 500 mg/L), 

Diabrotica balteata (bọ sọc dưa; ở 500 mg/L), khi đánh giá bằng phép thử đĩa lá 

(leaf-disk assay), với tỷ lệ tử vong hiệu chỉnh từ 66–99%, so với các chất đối chứng 

dương là thiamethoxam và indoxacarb (đều cho tỷ lệ tử vong 100%) [135, 144]. 

1.2.4.4. Hoạt tính kháng khuẩn và kháng nấm 

Năm 2003, Chowdhury và cộng sự đã đánh giá hoạt tính kháng vi sinh vật của 

cao chiết methanol từ A. polystachya. Ở nồng độ 500 μg/đĩa, cao chiết cho thấy hoạt 

tính kháng khuẩn đáng kể đối với các vi khuẩn sau: Aeromonas hydrophila, Bacillus 

cereus, B. megaterium, B. subtilis, Escherichia coli, Pseudomonas aeruginosa, 
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Staphylococcus aureus, Vibrio cholerae, V. mimicus, V. parahaemolyticus, Salmonella 

typhi, S. paratyphi, Sarcina lutea, Shigella boydii, S. dysenteriae, S. flexneri, S. sonnei. 

Đường kính vòng vô khuẩn (zone of inhibition) dao động từ 11–30 mm, cho thấy mức 

độ ức chế sự phát triển của vi khuẩn ở mức độ đáng kể. Trong thí nghiệm này, 

kanamycin (thuốc kháng sinh dùng làm đối chứng dương, liều 30 μg/đĩa) tạo ra vòng 

vô khuẩn rộng 23–43 mm [154]. 

Về tác dụng kháng nấm, ở nồng độ 360 μg/mL, cao chiết cho thấy độc tính nấm 

(fungitoxicity) ở mức độ khác nhau đối với ba loài nấm gây bệnh: Macrophomina 

phaseolina, Botryodiplodia theobromae, Curvularia lunata, với mức ức chế sinh 

trưởng sợi nấm từ 15–36%. Tuy nhiên, mức này được đánh giá là không đáng kể. Trong 

thí nghiệm này, nystatin (thuốc kháng nấm làm đối chứng dương, liều 100 μg/mL) đạt 

hiệu quả ức chế 70–82% [175]. 

Các hợp chất B106–B111 và B116 được phân lập từ A. grandifolia đã được 

đánh giá hoạt tính kháng khuẩn bằng phương pháp pha loãng hai lần đối với hai chủng 

vi khuẩn Staphylococcus aureus và Pseudomonas aeruginosa, sử dụng vancomycin 

hydrochloride (MIC = 0,78 μg/mL) làm đối chứng dương. Trong số đó, hợp chất 

tirucallane triterpenoid B108 thể hiện hoạt tính tốt đối với S. aureus (MIC = 1,56 

μg/mL) nhưng chỉ có tác dụng yếu đối với P. aeruginosa (MIC = 25 μg/mL). Hợp chất 

B109 cho thấy hoạt tính kháng khuẩn yếu trên cả hai chủng vi khuẩn với cùng giá trị 

MIC là 25 μg/mL. Tương tự, hợp chất B111 cũng chỉ có hoạt tính yếu đối với S. aureus 

(MIC = 25 μg/mL) và P. aeruginosa (MIC = 50 μg/mL). Đáng chú ý, các hợp chất 

B110 và B116 thể hiện hoạt tính kháng khuẩn mạnh đối với cả hai vi khuẩn thử nghiệm, 

với MIC lần lượt là 1,57 μg/mL và 3,13 μg/mL. Những kết quả này cho thấy tiềm năng 

phát triển các dẫn xuất triterpenoid từ A. grandifolia như là nguồn chất kháng khuẩn tự 

nhiên [127, 145]. 

Các hợp chất B8, B37, B39 và B44 được phân lập từ A. polystachya (100 mg/L) 

cho thấy khả năng diệt nấm mạnh đối với nấm Uromyces viciae-fabae trong thử nghiệm 

trên mẫu lá, với tỷ lệ ức chế dao động từ 77 đến 99%. Trong khi đó, các hợp chất B32 

và B41 chỉ có tác dụng diệt nấm ở mức trung bình (55 %), còn B34 và B40 có hoạt 

tính yếu với mức ức chế từ 30 đến 33%. Đáng chú ý, hợp chất B27 (nồng độ 20 mg/L) 

và B34 (nồng độ 2 mg/L) đạt hiệu quả ức chế hoàn toàn (100%) sự phát triển sợi nấm 

Pythium dissimile trong thử nghiệm phát triển hệ sợi nấm. Các hợp chất khác như B8, 

B13, B25, B27 và B29 cho thấy tác dụng trung bình trên P. dissimile (ức chế 50–55%), 

trong khi B40, B52 và B58 có tác dụng yếu (27–30%). Ngoài ra, hợp chất B34 cũng 

thể hiện khả năng kháng nấm trung bình đối với nấm Septoria tritici ở nồng độ 100 

mg/L (ức chế 51%), trong khi B28 và B13 có tác dụng yếu (ức chế 18% và 33%, tương 
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ứng). Tuy nhiên, tất cả các hợp chất được khảo sát đều không có tác dụng diệt nấm 

đáng kể đối với ba loài nấm quan trọng khác là Phytophthora infestans, Botryotinia 

fuckeliana và Gibberella zeae ở các nồng độ 2–200 mg/L. Trong nghiên cứu này, 

azoxystrobin và prochloraz được sử dụng làm đối chứng dương và đều đạt hiệu quả ức 

chế tuyệt đối (100%) [135]. 

Từ những kết quả nghiên cứu đã công bố cho thấy rằng, các loài thuộc chi 

Aglaia và Aphanamixis là nguồn chứa nhiều hợp chất tự nhiên có cấu trúc độc đáo và 

hoạt tính sinh học đa dạng. Trong đó, các dẫn xuất đặc trưng như flavagline của chi 

Aglaia và limonoid của chi Aphanamixis đã được chứng minh có nhiều hoạt tính sinh 

học nổi bật như độc tế bào, kháng viêm, chống oxy hóa và kháng khuẩn. Mặc dù đã có 

một số nghiên cứu về thành phần hóa học và hoạt tính sinh học của các loài thuộc chi 

Aglaia tại Việt Nam, nhưng số lượng vẫn còn rất hạn chế, chưa có tính hệ thống, đối 

với chi Aphanamixis thậm chí gần như chưa có nghiên cứu nào của Việt Nam. Hầu hết 

các nghiên cứu trước đây tập trung vào việc mô tả phân loại hoặc khai thác nguồn 

nguyên liệu, trong khi các loài phân bố ở Việt Nam, đặc biệt là Aglaia odorata và 

Aphanamixis polystachya, chưa được khảo sát chuyên sâu và toàn diện về thành phần 

hóa học cũng như hoạt tính sinh học. Do đó, việc thực hiện đề tài “Nghiên cứu thành 

phần hoá học và hoạt tính kháng viêm in vitro của hai loài Aglaia odorata và 

Aphanamixis polystachya, họ Xoan (Meliaceae)” với mục tiêu phân lập, xác định 

cấu trúc hóa học của các hợp chất trong hai loài này, đồng thời đánh giá một số hoạt 

tính sinh học điển hình như ức chế sản sinh nitric oxide (NO) và biểu hiện của các 

cytokine liên quan trên dòng tế bào RAW264.7. Kết quả của nghiên cứu kỳ vọng sẽ 

mang lại góc nhìn toàn diện hơn cũng như có thể có những phát hiện có ý nghĩa ở các 

nhóm chất khác bên cạnh các nhóm chất đặc trưng, góp phần bổ sung thêm cơ sở dữ 

liệu về thành phần hóa học, hoạt tính sinh học của các hợp chất tự nhiên trong họ Xoan 

và mở ra cơ sở khoa học cho việc định hướng khai thác và phát triển tiềm năng ứng 

dụng của các loài thực vật này trong tự nhiên Việt Nam. 
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CHƯƠNG 2. THỰC NGHIỆM VÀ KẾT QUẢ 

2.1. Đối tượng nghiên cứu 

2.1.1. Loài ngâu tàu Aglaia odorata 

Loài Aglaia odorata Lour. (sau đây sẽ được kí hiệu là: A.odorata) được thu ở 

rừng nguyên sinh Rú Lịnh, tỉnh Quảng Trị vào tháng 9 năm 2022. Tên khoa học của 

mẫu được TS. Lê Tuấn Anh, Bảo tàng thiên nhiên Việt Nam, Viện Hàn lâm Khoa 

học và Công Nghệ Việt Nam (VAST) giám định. Mẫu tiêu bản (NCCT-P145) được 

lưu giữ tại Viện Hóa học, VAST. 

  

 

 

Hình 2.1. Hình ảnh loài Aglaia odorata Lour. 

2.1.2. Loài gội nước Aphanamixis polystachya 

Loài Aphanamixis polystachya (Wall.) R.Parker (sau đây sẽ được kí hiệu là: 

A. polystachya) được thu hái ở Vườn Quốc gia Tam Đảo, tỉnh Phú Thọ vào tháng 9 

năm 2022. Tên khoa học của mẫu được xác định bởi TS. Nguyễn Thế Cường, Viện 

Sinh học, Viện Hàn lâm Khoa học và Công Nghệ Việt Nam (VAST). Mẫu tiêu bản 

(NCCT-P125) được lưu giữ tại Viện Hóa học, VAST. 

 

Hình 2.2. Hình ảnh loài Aphanamixis polystachya (Wall.) R.Parker 
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2.2. Phương pháp nghiên cứu 

2.2.1. Phương pháp phân lập các hợp chất 

- Sắc ký lớp mỏng (TLC) 

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

F254 (Merck), RP-18 F254S (Merck). Phát hiện chất bằng thuốc thử Dragendorff hay 

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 cột (CC) 

Sắc ký cột được tiến hành với chất hấp phụ là Silica gel và pha đảo RP-18. 

Silica gel có cỡ hạt là 0,040-0,063 mm (240-430 mesh, Merck, Đức). Pha đảo RP-18 

(150 m, YMC, Nhật Bản). Nhựa trao đổi ion Diaion HP-20 (Mitsubishi Chem. Ind. 

Co., Ltd.). 

- Phương pháp sắc kí lỏng hiệu năng cao (HPLC) 

Sắc ký lỏng hiệu năng cao bán điều chế (HPLC) được thực hiện trên máy 

Agilent 1260 infinity II, phòng Nghiên cứu cấu trúc, Viện Hóa học, VAST. Chất được 

điều chế trên cột J’sphere ODS-H80 (20 × 250 mm, 4μm), tốc độ dòng 3ml/phút, sử 

dụng 4 bước sóng 205, 230, 254 và 280 nm để phát hiện chất. 

2.2.2. Phương pháp xác định cấu trúc hóa học 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: 

Phổ khối lượng phân giải cao HR-ESI-MS 

Phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS được đo trên máy Agilent 6530 Accurate 

Mass QTOF LC/MS của Viện Hóa học, VAST. 

Phổ cộng hưởng từ hạt nhân NMR 

Phổ NMR đo trên máy: Bruker 600MHz AvanceNEO của Viện Hoá học, 

VAST. Chất nội chuẩn là TMS (Tetramethylsilane).  

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

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

+ Phổ cộng hưởng từ hạt nhân hai chiều: HSQC, HMBC, 1H-1H COSY và NOESY. 

+ Dung môi được sử dụng bao gồm các dung môi CD3OD và 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. 

Phổ lưỡng sắc tròn (ECD) 
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Phổ ECD được đo trên máy ChirascanTM CD spectrometer (Applied 

Photophysics Ltd., Surrey, UK) tại Viện Hóa học, VAST. 

Phương pháp xác định cấu hình của đơn vị đường 

Để khẳng định cấu hình tuyệt đối của nhóm monosaccharide, tiến hành xác 

định bằng phương pháp thủy phân hợp chất trong môi trường acid, cụ thể: 

- Hợp chất được hòa tan trong dung dịch acid HCl 2,0 N pha trong nước, sau 

đó đun cách thủy ở 90°C trong 2 giờ. Dung dịch acid sau đó được trung hòa bằng bạc 

carbonate và lọc bỏ kết tủa.  

- Sau phản ứng, hỗn hợp thủy phân acid của mỗi hợp chất được làm khô, sau 

đó thêm CHCl3 và chiết dung dịch CHCl3 với H2O theo tỉ lệ 1/1 về thể tích. Phần 

nước sau đó được cô cạn đến khô để thu phần đường. Các mẫu đường, bao gồm sản 

phẩm thủy phân saccharide của các hợp chất, cùng với các chất chuẩn D-glucose và 

L-glucose (Sigma-Aldrich), được hòa tan riêng rẽ trong pyridine và cho phản ứng với 

L-cysteine methyl ester ở 60 °C trong 1 giờ. Sau đó, thêm O-tolyl isothiocyanate vào 

hỗn hợp phản ứng và tiếp tục phản ứng ở 60°C trong 1 giờ.  

- Hỗn hợp phản ứng sau đó được phân tích bằng hệ HPLC trên cột UltimateTM 

XB-C18 (250 × 4,6 mm i.d., Welch Materials Inc.) ở 35°C, với hệ dung môi 25% 

CH3CN và acid formic 0,5% (về thể tích) trong nước trong 40 phút, tốc độ dòng 0,8 

mL/phút và phát hiện bằng đèn UV tại bước sóng 250 nm và so sánh với thời gian 

lưu tR của các chất chuẩn.  

- Trong các điều kiện như trên, các chất chuẩn cho pic tại thời gian lưu tR 

(phút) lần lượt là 22,9 đối với D-glucose và 21,9 đối với L-glucose [176]. 

Phương pháp tính toán lý thuyết phổ ECD  

Tìm kiếm cấu dạng được thực hiện trên phần mềm Spartan 18 (Wavefunction 

Inc., Irvine, CA, USA). Mỗi phân tử được thực hiện theo phương pháp cơ học lượng 

tử MMFF (Merck molecular force field) và bán lượng tử PM3. Các cấu dạng nhận 

được có hệ số phân bố Boltzmann trên 1% sẽ được tối ưu hóa và tính toán phổ ECD 

theo hàm mật độ phụ thuộc thời gian TDDFT (Time Dependent Density Functional 

Theory) trên phần mềm Gaussian 16 (Gaussian Inc., Wallingford, CT, USA) sử dụng 

các mức tính toán B3LYP/6-31G(d,p). Ảnh hưởng của dung môi methanol được tính 

toán theo mô hình IEFPCM (Integral Eequation Formalism Polarizable Continuum 

Model). Các phổ ECD thu được của mỗi cấu dạng sẽ được tổng hợp lại dựa trên hệ 

số phân bố Boltzmann của chúng sử dụng mềm SpecDis v1.71 (Đại học Wuerzburg, 

Wuerzburg, Đức) để nhận phổ ECD theo lý thuyết của mỗi hợp chất. 

Phương pháp tính toán lý thuyết 13C NMR 
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Tìm kiếm cấu dạng được thực hiện trên phần mềm Spartan 18. Mỗi phân tử 

được thực hiện theo phương pháp cơ học lượng tử MMFF và bán lượng tử PM3. Các 

cấu dạng nhận được có hệ số phân bố Boltzmann trên 1% sẽ được tối ưu hóa ở mức 

lý thuyết B3LYP-D3(BJ)/TZVP và tính toán NMR bằng phương pháp GIAO 13C 

NMR sử dụng phần mềm Gaussian 16 với mức tính toán ωB97X-D/6-31G(d). Các 

số liệu NMR thu được của mỗi cấu dạng sẽ được tổng hợp lại dựa trên hệ số phân bố 

Boltzmann của chúng để nhận được số liệu NMR tính toán cho mỗi hợp chất. Ảnh 

hưởng của dung môi methanol được tính toán theo mô hình IEFPCM (Integral 

Eequation Formalism Polarizable Continuum Model). Cuối cùng, dữ liệu NMR tính 

toán sẽ được so sánh với dữ liệu NMR thực nghiệm bằng mô hình tính toán STS 

(Sorted Training Sets) [177]. 

Độ quay cực []D: 

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

VAST. 

2.2.3. Phương pháp đánh giá hoạt tính sinh học 

Phương pháp đánh giá hoạt tính ức chế sản sinh NO 

Hoạt tính ức chế sản sinh NO được thử nghiệm trên dòng tế bào RAW264.7 

tại Phòng Thử nghiệm sinh học, Viện Sinh học, VAST. Hoạt tính kháng viêm được 

đánh giá thông qua tác dụng ức chế của các hợp chất phân lập được đối với sự sản 

sinh NO trong những tế bào RAW264.7 được kích thích với LPS [178, 179]. Nồng 

độ NO trong môi trường thực nghiệm được xác định thông qua phản ứng Griess. Phản 

ứng dựa trên sự tạo phức màu của NO trong thí nghiệm ở dạng nitrit với thuốc thử 

Griess (sulfanilamide và n-1-naphthylethylenediamine dihydrochloride trong môi 

trường acid). Sử dụng thiết bị đo sự thay đổi mật độ quang tại bước sóng 540nm. 

Hoạt tính kháng viêm được tiến hành sau khi kiểm tra độc tính đối với tế bào bằng 

phương pháp so màu MTT [180, 181].  

Các bước thử nghiệm đánh giá hoạt tính ức chế sản sinh NO in vitro của các chất như 

sau:  

Bước 1: Chuẩn bị  

Các tế bào RAW264.7 được cung cấp từ Đại học Perugia, Ý và được nuôi 

trong DMEM chứa 10% FBS (huyết thanh phôi bò), 2 mM L-glutamine, 10 mM 

HEPES và 1 mM sodium pyruvate. Các tế bào được cấy chuyển vào trong đĩa 96 

giếng (2 × 105 tế bào/giếng) và được ủ ở 37°C trong môi trường ẩm (5% CO2 và 95% 

không khí). Sau 24 giờ ủ, môi trường nuôi cấy được thay thế bằng DMEM không có 

FBS và ủ liên tục trong 3 giờ.  
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Bước 2: Kiểm tra độc tính của các chất thử đối với tế bào RAW264.7 theo 

phương pháp so màu MTT.  

Các mẫu thử được pha trong DMSO và pha loãng bằng môi trường nuôi cấy 

tế bào đến nồng độ phù hợp. Chất thử (10 μl) được đưa vào các giếng của khay 96 

giếng để có nồng độ tương tự nồng độ của thí nghiệm NO. Sau đó, điều chỉnh để có 

mật độ tế bào phù hợp, hút 190 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 là DMSO 1%.  

Để đĩa nuôi cấy vào trong tủ ấm CO2 ở điều kiện 37oC, 5% CO2 nuôi trong 

24h. Sau 24 giờ, dung dịch 10 μl MTT (nồng độ cuối cùng là 5mg/ml) được cho vào 

mỗi giếng. Sau 24 giờ, loại bỏ môi trường, tinh thể formazan được hòa tan bằng 50μl 

(DMSO) 100% và đo giá trị độ hấp thụ (OD) bằng máy quang phổ (540 nm).  

Phần trăm tế bào sống sót được tính theo công thức: 

% 𝑠ố𝑛𝑔 𝑠ó𝑡 =  
𝑂𝐷(𝑐ℎấ𝑡 𝑡ℎử) − 𝑂𝐷(𝑐ℎấ𝑡 đố𝑖 𝑐ℎứ𝑛𝑔 𝑡𝑟ắ𝑛𝑔)

𝑂𝐷(𝐷𝑀𝑆𝑂) − 𝑂𝐷(𝑐ℎấ𝑡 đố𝑖 𝑐ℎứ𝑛𝑔 𝑡𝑟ắ𝑛𝑔)
× 100% 

Bước 3: Đánh giá khả năng ức chế sản sinh NO  

Các tế bào được chuyển vào trong đĩa 96 giếng (2 × 105 tế bào/giếng) và được 

ủ ở 37°C trong môi trường ẩm (5% CO2 và 95% không khí). Sau 24 giờ ủ, môi trường 

nuôi cấy được thay thế bằng DMEM không có FBS và ủ liên tục trong 3 giờ. Tế bào 

sau đó được ủ mẫu nghiên cứu ở các nồng độ khác nhau trong 2h trước khi được kích 

thích sản sinh yếu tố NO bằng LPS (10 μg/mL) trong 24h.  

Một số giếng không được ủ mẫu mà chỉ sử dụng dung dịch pha mẫu được coi 

là đối chứng âm. Trong khi đối chứng dương được sử dụng là L-NMMA (Sigma) ở 

các nồng độ 100; 20; 4 và 0.8 μg/mL.  

Nitrite (NO2
-), được xem là chỉ thị cho việc tạo NO, sẽ được xác định nhờ bộ 

Griess Reagent System (Promega Cooperation, WI, USA). Cụ thể là, 100 μL môi 

trường nuôi tế bào (ủ mẫu) được chuyển sang đĩa 96 mới và được thêm vào 100 μL 

Griess reagent: 50 μL of 1% (w/v) sulfanilamide trong 5% (v/v) phosphoric acid và 

50 μL 0.1% (w/v) N-1-naphthylethylenediamine dihydrochloride pha trong nước. 

Hỗn hợp này được ủ tiếp ở nhiệt độ phòng trong 10 phút và hàm lượng nitrite sẽ được 

đo bằng máy microplate reader ở bước sóng 540 nm. Môi trường DMEM không FBS 

được sử dụng như giếng trắng (blank).  

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

cong hàm lượng chuẩn NaNO2 và được so sánh % với mẫu chứng âm (LPS). 

Khả năng ức chế sản sinh NO của mẫu được xác định nhờ công thức :  

% ức chế =100%- [hàm lượng NOmẫu/hàm lượng NOLPS]*100 
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Phép thử được lặp lại 3 lần để đảm bảo tính chính xác. Giá trị IC50 (nồng độ 

ức chế 50% sự sản sinh NO) được xác định nhờ vào phần mềm máy tính TableCurve 

2Dv4. 

Phương pháp đánh giá hoạt tính ức chế các yếu tố gây viêm gồm IL-6, TNF-α 

Các tế bào RAW264.7 (5 × 104 tế bào/giếng) được xử lý trong 24 giờ với các 

hợp chất (ở các mốc nồng độ 0,4; 2; 10 μM) và LPS (1 μg/mL) hoặc chỉ với LPS. 

Môi trường nuôi cấy sau xử lý được thu thập. Việc tiết IL-6 và TNF-α trong môi 

trường này được xác định bằng cách sử dụng bộ kit ELISA (Biovision, Chester 

Springs, PA, USA) theo hướng dẫn của nhà sản xuất. 

Phương pháp xác định tác động của mẫu thử đến sự biểu hiện của các cytokine gồm 

TNF- α và IL-6 

− Tế bào RAW264.7 được đưa vào các giếng thí nghiệm của đĩa 96 giếng với lượng 

tế bào phù hợp (5 × 104 tế bào trong 190 l môi trường) và ủ ở 37oC qua đêm cho tế 

bào ổn định. 

− Chất thử (10 L) pha trong DMSO 10% được đưa vào các giếng ở các nồng độ 

khác nhau. Một số giếng không có chất thử nhưng có tế bào (190 L) và 10 L DMSO 

10% sẽ được sử dụng làm đối chứng có LPS (+LPS). Giếng chỉ có môi trường nuôi 

cấy là giếng blank. 

− Sau 2 h thêm LPS với nồng độ 1 g/mL vào tất cả các giếng thí nghiệm. Một số 

giếng chỉ có tế bào và không thêm LPS sử dụng làm chứng sinh lý (-LPS) 

− Sau 24 h, thu dịch nổi nuôi tế bào đã được thử chất để xác định sự có mặt của 

Interleukin-6 (IL-6 mouse ELISA Kit) hoặc TNF-α (ELISA Kit) có trong môi trường 

nuôi cấy theo hướng dẫn của nhà sản xuất kit (R&D Systems, Minneapolis, US). 

− Trong thành phần của bộ kit sẽ có các cytokine chuẩn tương ứng để có thể dựng 

đường chuẩn và phương trình đường chuẩn của các cytokine tương ứng sẽ được thành 

lập. Khi đó, hàm lượng cytokine tương ứng được xác định theo đường chuẩn. 

Phương pháp đánh giá mức độ biểu hiện iNOS  

Các bước thử nghiệm hoạt tính ức chế biểu hiện enzyme iNOS (Phương pháp 

Western-blot) 

− Tế bào RAW264.7 được nuôi cấy dưới dạng đơn lớp trong môi trường nuôi cấy 

DMEM có bổ sung 10% huyết thanh phôi bò (FBS), 1% kháng sinh PSF ở điều kiện 

37oC và 5% CO2. Tế bào đựợc cấy chuyển bằng Trypsin - EDTA (0,05 %) sau 2 ngày 

nuôi cấy.  

− Tế bào RAW264.7 được đưa vào các giếng thí nghiệm của đĩa 6 giếng với lượng 

tế bào phù hợp (2 × 106 tế bào/giếng) và ủ ở 37oC qua đêm cho tế bào ổn định. 
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− Tiếp theo, tế bào được ủ với mẫu nghiên cứu ở các nồng độ phù hợp cùng với sự 

có mặt của LPS trong 24h. Sau đó, loại bỏ môi trường và rửa tế bào 2 lần với PBS 

trước khi li giải tế bào với dung dịch RIPA có bổ sung proteinase inhibitor cocktail 

(Promega).  

− Dịch ly giải tế bào được ly tâm ở 12000 vòng/phút trong 10 phút và thu dịch nổi 

và định lượng protein bằng phương pháp Bradford. 30 μg protein của các mẫu được 

pha cùng với loading buffer (BioRad) và β-mercaptoethanol (Sigma-Aldrich, St. 

Louis, MO, USA) sau đó được biến tính ở nhiệt độ 95oC trong 5 phút.  

− Mẫu được điện di trên gel SDS-PAGE 12% (Bio-Rad) với chương trình cài đặt 

90V trong 10 phút và sau đó tăng lên 120V trong 90 phút. Protein được chuyển vào 

màng PVDF (Bio-Rad) trong đệm chuyển màng (192 mM Glycine, 25 mM Tris, 1% 

SDS, 20% ethanol) trong 30 phút ở 28V, 4oC và tiếp tục khóa (block) màng với đệm 

TBS đã bổ sung 5% BSA. Các màng sau đó được ủ với kháng thể kháng iNOS 

(prointech) qua đêm ở 4-8oC và tiếp tục ủ với kháng thể thứ cấp (anti-rabit IgG với 

INOS) trong 1 giờ ở nhiệt độ phòng.  

− Màng được nhuộm với dung dịch ECL. Hình ảnh được xác định sử dụng hệ thống 

Azure Biosystem C300. 

− Hình ảnh nghiên cứu được phân tích bằng phần mềm ImageJ 

(https://imagej.nih.gov/ij/) và so sánh mức độ biểu hiện của protein cần nghiên cứu 

so với đối chứng là LPS. 

Phương pháp xử lý số liệu 

Các số liệu được xử lí trên Excel, được trình bày dạng Trung bình (TB) ± sai số (SE). 

Các thuật toán thống kê Student's t-test, F’test và phương pháp phân tích phương sai 

một nhân tố ngẫu nhiên (one way ANOVA) để kiểm tra sự sai khác có ý nghĩa so với 

đối chứng âm, với P<0.05 được coi là sai khác có ý nghĩa về mặt thống kê sinh học. 

2.3. Phân lập các hợp chất   

2.3.1. Phân lập các hợp chất từ loài A. odorata 

Mẫu lá loài A. odorata sau khi sấy khô, nghiền nhỏ (5,4 kg) được siêu âm với 

methanol (15 L 3 lần, mỗi lần 1,5 giờ) ở nhiệt độ phòng thu được dịch chiết 

methanol và cất loại dung môi dưới áp suất giảm để thu được cao chiết methanol (232 

g). Cao chiết này sau đó được phân tán đều trong 3 L nước và tiến hành chiết phân 

lớp với các dung môi tăng dần độ phân cực gồm n-hexane và ethyl acetate (3 lần cho 

mỗi loại dung môi, mỗi lần sử dụng 3 L dung môi chiết), cất loại dung môi hữu cơ 

để thu được các cao chiết n-hexane AO.H, ethyl acetate AO.E và phần nước AO.W. 

Phần nước AO.W được đưa lên cột sắc ký Diaion HP-20P rửa giải với hệ dung môi 
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methanol/nước (tỉ lệ methanol 25, 50, 75, 100% trên mỗi 3 L thể tích) để thu được 4 

phân đoạn, ký hiệu AO3A-AO3D. Phân đoạn AO3C được phân tách trên cột sắc ký 

pha đảo RP-18, rửa giải với hệ dung môi methanol/nước (1/2, v/v) thu được 7 phân 

đoạn, ký hiệu AO3C1-AO3C7. Phân đoạn AO3C1 được phân tách trên cột sắc ký 

silica gel và rửa giải với hệ dung môi dichloromethane/acetone/nước (1/2/0,1, v/v/v), 

thu được 3 phân đoạn nhỏ hơn AO3C1A đến AO3C1C. Phân đoạn AO3C1A tinh chế 

bằng HPLC điều chế sử dụng hệ dung môi 18% acetonitrile trong nước thu được hợp 

chất AO8 (20,8 mg, tR = 29,3 phút). Phân đoạn AO3C5 phân tách trên cột sắc ký 

silica gel, rửa giải với hệ dung môi dichloromethane/methanol (7/1, v/v) thu được 3 

phân đoạn, ký hiệu AO3C5A-AO3C5C. Phân đoạn AO3C5A được tinh chế bằng 

HPLC điều chế sử dụng hệ dung môi 25% acetonitrile trong nước thu được hợp chất 

AO1 (7,6 mg, tR = 45,0 phút), hợp chất AO2 (8,2 mg, tR = 51,4 phút) và hợp chất 

AO3 (10,3 mg, tR = 53,6 phút). Phân đoạn AO3C7 được phân tách trên cột sắc ký 

silica gel, rửa giải với hệ dung môi dichloromethane/methanol (8/1, v/v) sau đó tiếp 

tục tinh chế bằng HPLC điều chế sử dụng hệ dung môi 25% acetonitrile trong nước 

thu được hợp chất AO4 (25,5 mg, tR = 41,5 phút). 

Cặn chiết n-hexan AO.H (180g) được phân tách trên sắc ký cột silica gel, rửa 

giải gradient bằng hệ dung môi có độ phân cực tăng dần dichloromethane/methanol 

(1/0-1/1, v/v) thu được 5 phân đoạn, ký hiệu AO1A-AO1E. Phân đoạn AO1C và 

AO1D được gộp lại và phân tách trên cột sắc ký pha đảo RP-18, rửa giải với hệ dung 

môi acetone/nước (1/1, v/v) thu được 4 phân đoạn, ký hiệu AO1F1-AO1F4. Phân 

đoạn AO1F3 được phân tách trên cột sắc ký silica gel và rửa giải với hệ dung môi 

dichloromethane/acetone (25/1, v/v), thu được 2 hợp chất AO12 (36,7 mg) và AO13 

(12,2 mg). 

Cặn chiết AO.E (10 g) được phân tách trên cột sắc ký pha đảo RP-18, rửa giải 

với hệ dung môi acetone/nước (1/2, v/v) thu được 4 phân đoạn, ký hiệu AO2A-

AO2D. Phân đoạn AO2B được phân tách trên cột sắc ký silica gel, rửa giải với hệ 

dung môi n-hexane/acetone (3/1, v/v) thu được 7 phân đoạn, ký hiệu AO2B1-AO2B7. 

Phân đoạn AO2B3 tinh chế bằng HPLC điều chế sử dụng pha động là 25% 

acetonitrile trong nước thu được hợp chất AO7 (36,0 mg, tR = 50,5 phút). Phân đoạn 

AO2B5 được tinh chế bằng HPLC điều chế sử dụng hệ dung môi 35% acetonitrile 

trong nước thu được hợp chất AO5 (20,5 mg, tR = 44,2 phút) và hợp chất AO6 (8,0 

mg, tR = 50,5 phút). Phân đoạn AO2B7 được tinh chế bằng HPLC điều chế sử dụng 

hệ dung môi acetonitrile/nước (tỉ lệ 32% acetonitrile theo thể tích) thu được hợp chất 

AO10 (6,5 mg, tR = 35,0 phút) và hợp chất AO9 (7,2 mg, tR = 39,8 phút). Phân đoạn 

AO2D được phân tách trên cột sắc ký silica gel, rửa giải với hệ dung môi 

dichloromethane/methanol (8/1, v/v) sau đó tinh chế bằng HPLC điều chế sử dụng 

hệ dung môi 35% acetonitrile trong nước thu được hợp chất AO11 (50,1 mg, tR = 

57,5 phút).  
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Hình 2.3. Sơ đồ phân lập các hợp chất từ loài A. odorata 
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2.3.2. Phân lập các hợp chất từ loài A. polystachya 

Mẫu quả loài A. polystachya được sấy khô, nghiền nhỏ (2,0 kg) được siêu âm 

với methanol (5 L 3 lần, mỗi lần 1 giờ) thu được dịch chiết methanol. Dịch chiết 

này được cất loại dung môi ở áp suất thấp thu được 160 g cặn MeOH. Cao chiết 

MeOH được hòa tan với nước và sau đó được chiết phân lớp bằng các dung môi n-

hexane và dichloromethane. Các dịch chiết này được cất quay để loại bỏ dung môi 

thu được các phần cao chiết tương ứng APQ.H (15 g), APQ.D (80 g) và lớp nước. 

Sau khi kiểm tra bằng TLC, phần APQ.D (80 g) được phân tách trên sắc ký cột silica 

gel, rửa giải gradient bằng hệ dung môi có độ phân cực tăng dần 

dichloromethane/methanol (40/1-1/1, v/v) thu được bốn phân đoạn APQ.D1-

APQ.D4. Phân đoạn APQ.D3 được sắc ký trên cột pha đảo RP-18 với hệ dung môi 

acetone/nước (1/2, v/v) thu được năm phân đoạn nhỏ hơn APQ.D3A-APQ.D3E. Phần 

APQ.D3E được tinh chế bằng HPLC điều chế với hệ dung môi acetonitrile/nước 

(90% acetonitrile về thể tích), thu được hợp chất AP3 (14,4 mg, tR = 37,0 phút), AP2 

(15,7 mg, tR = 39,1 phút) và AP1 (41,2 mg, tR = 41,3 phút). 

Mẫu lá loài A. polystachya được sấy khô, nghiền nhỏ (5,0 kg) sau đó siêu âm 

với methanol (15 L  3 lần, mỗi lần 1 giờ) thu được dịch chiết methanol. Dịch chiết 

này được cất loại dung môi ở áp suất thấp thu được cao chiết MeOH (500 g). Cao 

chiết MeOH được hòa tan với nước và sau đó được chiết phân lớp bằng các dung môi 

n-hexane và dichloromethane. Các dịch chiết này được cất quay để loại bỏ dung môi 

thu được các thành phần cao chiết tương ứng APL.H, APL.D và lớp nước. Cao chiết 

APL.D (100 g) được phân tách trên sắc ký cột silica gel, rửa giải gradient bằng hệ 

dung môi có độ phân cực tăng dần dichloromethane/methanol (40/1-5/1, v/v) thu 

được bốn phân đoạn, ký hiệu APL.D1-APL.D4. Phân đoạn APL.D3 được sắc ký trên 

cột pha đảo RP-18 với hệ dung môi acetone/nước (1/2, v/v) thu được năm phân đoạn 

ký hiệu là APL.D3A-APL.D3E. Phần APL.D3C được tinh chế bằng HPLC điều chế 

với hệ dung môi  acetonitrile 70% trong nước, thu được hợp chất AP15 (4,0 mg, tR = 

52,7 phút). Phân đoạn APL.D3E được sắc ký trên cột silica gel rửa giải bằng hệ dung 

môi n-hexane/acetone (5/1, v/v) thu được hai phân đoạn, APL.D3E1 và APL.D3E2. 

Phân đoạn APL.D3E1 được tinh chế bằng HPLC sử dụng hệ dung môi acetonitrile 

90% trong nước thu được hợp chất AP14 (6,5 mg, tR = 61,2 phút). Phân đoạn 

APL.D3E2 được tinh chế trên HPLC sử dụng hệ dung môi acetonitrile 90% trong 

nước thu được hợp chất AP13 (5,0 mg, tR = 53,3 phút). Phân đoạn APL.D4 tiếp tục 

được sắc ký trên cột silica gel rửa giải bằng hệ n-hexane/acetone (6/1, v/v) thu được 

ba phân đoạn, APL.D4A-APL.D4C. Phân đoạn APL.D4B được tinh chế trên hệ 
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HPLC sử dụng dung môi acetonitrile 60% trong nước thu được các hợp chất AP4 

(4,0 mg, tR = 42,2 phút), AP8 (24,2 mg, tR = 45,2 phút) và AP5 (5,0 mg, tR = 48,9 

phút). Phân đoạn APL.D4C được tinh chế bằng HPLC điều chế sử dụng dung môi 

acetonitrile 45% thu được hợp chất AP6 (6,2 mg, tR = 63,2 phút) và AP7 (7,9 mg, tR 

= 68,9 phút). 

Mẫu vỏ thân loài A. polystachya được sấy khô, nghiền nhỏ (0,9 kg) sau đó siêu 

âm với methanol (5 L  3 lần, mỗi lần 30 phút) thu được dịch chiết methanol. Dịch 

chiết này được cất loại dung môi ở áp suất thấp thu được 110 g cao chiết MeOH. Cao 

chiết MeOH được hòa tan với nước và sau đó được chiết phân lớp bằng các dung môi 

dichloromethane và ethyl acetate. Các dịch chiết này được cất quay để loại bỏ dung 

môi thu được các thành phần cao chiết tương ứng APT.D, APT.E và lớp nước. Cao 

chiết APT.E (10 g) được sắc ký trên cột pha đảo RP-18 với hệ dung môi acetone/nước 

(1/2, v/v) thu được ba phân đoạn ký hiệu là APT.E1- APT.E3. Phân đoạn APT.E1 

tiếp tục được sắc ký trên cột silica gel rửa giải bằng n-hexane/acetone (6/1, v/v) thu 

được hai phân đoạn, APT.E1A và APT.E1B. Phân đoạn APT.E1A được tinh chế bằng 

HPLC điều chế sử dụng hệ dung môi acetonitrile/nước (tỉ lệ 45% acetonitrile theo thể 

tích) tương ứng thu được hợp chất AP11 (2,6 mg, tR = 75,4 phút). Phân đoạn 

APT.E1B được phân lập trên hệ HPLC điều chế với hệ dung môi acetonitrile/nước 

(45% acetonitrile theo thể tích) thu được hợp chất AP12 (3,2 mg, tR = 59,1 phút). 

Phân đoạn APT.E2 được sắc ký trên cột silica gel rửa giải bằng 

dichloromethane/acetone (6/1, v/v) và sau đó được tinh chế bằng HPLC với hệ dung 

môi acetonitrile 20% trong nước thu được hợp chất AP18 (6,3 mg, tR = 60,2 phút). 

Phần nước APT.W được tiến hành sắc ký trên cột Diaion HP-20, rửa giải 

gradient bằng methanol/nước với tỷ lệ lần lượt là 1/1 và 1/0 thu được 2 phân đoạn là 

APT.W1 và APT.W2. Phân đoạn APT.W1 được sắc ký trên cột pha đảo RP-18 với 

hệ dung môi acetone/nước (1/1,7, v/v) thu được bốn phân đoạn nhỏ hơn, APT.W1A- 

APT.W1E. Phân đoạn APT.W1B được phân lập trên cột silica gel, rửa giải bằng hệ 

dung môi dichloromethane/methanol (15/1, v/v) thu được ba phân đoạn ký hiệu 

APT.W1B1-APT.W1B3. Phần APT.W1B1 được tinh chế bằng HPLC điều chế với 

hệ dung môi acetonitrile 15% thu được hợp chất AP22 (5,5 mg, tR = 32,8 phút) và 

AP9 (6,0 mg, tR = 40,7 phút). Phân đoạn APT.W1B2 được tinh chế bằng HPLC sử 

dụng dung môi acetonitrile 12% trong nước thu được các hợp chất AP20 (8,0 mg, tR 

= 38,9 phút), AP10 (10,0 mg, tR = 40,4 phút) và AP23 (5,5 mg, tR = 54,1 phút). Phần 

APT.W1C được sắc ký trên cột silica gel rửa giải bằng dichloromethane/acetone 

(15/1, v/v) và sau đó được tinh chế bằng hệ HPLC với hệ dung môi acetonitrile 12% 

trong nước thu được các hợp chất AP19 (8,0 mg, tR = 36,8 phút). Phân đoạn 

APT.W1E được sắc ký trên cột silica gel rửa giải bằng dichloromethane/acetone 

(20/1, v/v) và sau đó được tinh chế bằng HPLC sử dụng dung môi acetonitrile 25% 
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trong nước thu được các hợp chất AP16 (11,0 mg, tR = 32,0 phút). Phân đoạn APT.W2 

được sắc ký trên cột pha đảo RP-18 với hệ dung môi acetone/nước (1/3, v/v) thu được 

ba phân đoạn là APT.W2A-APT.W2C. Phân đoạn APT.W2A được tinh chế bằng hệ 

HPLC sử dụng dung môi acetonitrile 17% trong nước thu được các hợp chất AP21 

(15,0 mg, tR = 34,7 phút). APT.W2C được tinh chế trên hệ HPLC điều chế sử dụng 

dung môi acetonitrile 20% thu được hợp chất AP17 (20,0 mg, tR = 41,7 phút).  

2.4. Thông số vật lý và dữ kiện phổ của các hợp chất phân lập được 

2.4.1. Thông số vật lý của các hợp chất phân lập từ loài A. odorata  

2.4.1.1. Hợp chất AO1: aglaodorata A (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu vàng. Độ quay cực riêng : +75 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C24H28O11. Khối lượng phân tử: 492. IR (KBr): νmax (cm-1) 3405, 2936, 1705, 

1606, 1158, 1079. Phổ HR-ESI-MS m/z: 493,1705 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho 

ion [C24H29O11]+: 493,1705); m/z: 515,1553 [M+Na]+ (tính toán lý thuyết cho ion 

[C24H28O11Na]+: 515,1524); m/z: 491,1538 [M−H]− (tính toán lý thuyết cho công thức 

[C24H27O11]−: 491,1553). ECD (MeOH) θ (λ nm): +17,3 (215), −27,1 (232), −9,98 

(260), +23,3 (289) mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) 

xem Bảng 3.1 

2.4.1.2. Hợp chất AO2: aglaodorata B (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu vàng. Độ quay cực riêng : +78 (c 0,1, MeOH) 

CTPT: C24H28O11. Khối lượng phân tử: 492. IR (KBr): νmax (cm-1) 3405, 2936, 2839, 

1706, 1606, 1158, 1079, 1041. Phổ HR-ESI-MS m/z: 493,1706 [M+H]+ (tính toán lý 

thuyết cho ion [C24H29O11]+: 493,1705); m/z: 515,1509 [M+Na]+ (tính toán lý thuyết 

cho ion [C24H28O11Na]+: 515,1524). ECD (MeOH) θ (λ nm): −12,44 (229), +2,40 

(254), +3,52 (277), −2,11 (308) mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR 

(150 MHz) xem Bảng 3.3 

2.4.1.3. Hợp chất AO3: aglaodorata C (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu vàng. Độ quay cực riêng : +64 (c 0,1, MeOH) 

CTPT: C24H28O11. Khối lượng phân tử: 492. IR (KBr): νmax (cm-1) 3406, 2938, 1706, 

1607, 1158, 1079. Phổ HR-ESI-MS m/z: 493,1707 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho ion 

[C24H29O11]+: 493,1705); m/z: 515,1502 [M+Na]+ (tính toán lý thuyết cho ion 

[C24H28O11Na]+: 515,1524). ECD (MeOH) θ (λ nm): −7,12 (215), +14,2 (229), +4,95 

(260), −8,35 (292) mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem 

Bảng 3.4 

25][ D

25][ D

25][ D
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Hình 2.4. Sơ đồ phân lập các hợp chất từ quả loài A. polystachya
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Hình 2.5. Sơ đồ phân lập các hợp chất từ lá loài A. polystachya
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Hình 2.6. Sơ đồ phân lập các hợp chất từ vỏ thân loài A. polystachya 
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2.4.1.4. Hợp chất AO4: aglaodoratin J (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng : −57 (c 0,1, MeOH) 

CTPT: C40H48N2O14. Khối lượng phân tử: 780. IR (KBr): νmax (cm-1) 33388, 2938, 1649, 

1618, 1518, 1454, 1435, 1097, 1079. Phổ HR-ESI-MS m/z: 781,3186 [M+H]+ (tính toán 

lý thuyết cho ion [C40H49N2O14]+: 781,3186); m/z: 803,2958 [M+Na]+ (tính toán lý thuyết 

cho ion [C40H48N2O14Na]+: 803,2998); m/z: 815,2764 [M+Cl]− (tính toán lý thuyết cho 

ion [C40H48N2O14Cl]−: 815,2799). ECD (MeOH) θ (λ nm): −10,3 (211), +10,8 (230) 

mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.7 

2.4.1.5. Hợp chất AO5: 4-methoxysalicifoliol 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. CTPT: C14H16O5. Khối lượng phân tử: 264. Phổ 

HR-ESI-MS m/z: 265,1074 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho ion [C14H17O5]+: 265,1071); 

m/z: 287,0890 [M+Na]+ (tính toán lý thuyết cho [C14H16O5Na]+: 287,0890); m/z: 

282,1339 [M+NH4]+ (tính toán lý thuyết cho [C14H16O5NH4]+: 282,1336). Số liệu phổ 

1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.8 

2.4.1.6. Hợp chất AO6: 7β-carulignan C 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. CTPT: C15H18O6. Khối lượng phân tử: 294. Phổ 

HR-ESI-MS m/z 295,1181 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho [C15H19O6]+: 295,1176); m/z 

317,1010 [M+Na]+ (tính toán lý thuyết cho [C15H18O6Na]+: 317,0996); m/z 312,1442 

[M+NH4]+ (tính toán lý thuyết cho [C15H18O6NH4]+: 312,1442). Số liệu phổ 1H NMR 

(600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.9 

2.4.1.7. Hợp chất AO7: loliolide 

CTPT: C11H16O3; Khối lượng phân tử: 196. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.10 

2.4.1.8. Hợp chất AO8: icariside B1 

CTPT: C19H30O8; Khối lượng phân tử: 386. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.11 

2.4.1.9. Hợp chất AO9: grasshoper ketone 

CTPT: C13H20O3; Khối lượng phân tử: 224. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.12 

2.4.1.10. Hợp chất AO10: (+)-ent-ficusol 

Chất dạng dầu, không màu. Độ quay cực riêng : +88 (c 0,1, MeOH). CTPT: 

C11H14O5; Khối lượng phân tử: 226. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 

MHz) xem Bảng 3.13 
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2.4.1.11. Hợp chất AO11: (−)-odorinol 

Độ quay cực riêng : −24 (c 0,1, MeOH). CTPT: C18H24N2O3; Khối lượng phân tử: 

316. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.14 

2.4.1.12. Hợp chất AO12: odorine 

CTPT: C18H24N2O2; Khối lượng phân tử: 300. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.15 

2.4.1.13. Hợp chất AO13: epi-odorine 

CTPT: C18H24N2O2; Khối lượng phân tử: 300. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.16 

2.4.2. Thông số vật lý của các hợp chất phân lập từ loài A. polystachya 

2.4.2.1. Hợp chất AP1: aphanapolystachone A (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : +28 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C35H48O6. Khối lượng phân tử: 564. Phổ UV (MeOH) λmax (log ε) 268 (4,01) nm. 

Phổ HR-ESI-MS m/z: 565,3536 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho ion [C35H49O6]+: 

565,3524). ECD (MeOH) θ (λ nm): −7,41 (215), −6,98 (256), +1,13 (303) mdeg. Số liệu 

phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.17 

2.4.2.2. Hợp chất AP2: aphanapolystachone B (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : +44 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C35H48O6. Khối lượng phân tử: 564. Phổ UV (MeOH) λmax (log ε) 266 (3,96) nm. 

Phổ HR-ESI-MS m/z: 565,3531 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho ion [C35H49O6]+: 

565,3524). ECD (MeOH) θ (λ nm): −6,82 (212), +2,32 (272), −1,77 (307) mdeg. Số liệu 

phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.18 

2.4.2.3. Hợp chất AP3: aphanapolystachone C (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : +32 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C35H48O6. Khối lượng phân tử: 564. Phổ UV (MeOH) λmax (log ε) 266 (4,04) nm. 

Phổ HR-ESI-MS m/z: 565,3537 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho ion [C35H49O6]+: 

565,3524). ECD (MeOH) θ (λ nm): +2,83 (222), −3,03 (254), +1,46 (305) mdeg. Số liệu 

phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.19 

2.4.2.4. Hợp chất AP4: aphanamixionolide A (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : +51,6 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C22H30O6. Khối lượng phân tử: 390. Phổ (+)-HR-ESI-MS m/z: 391,2122 [M+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho ion [C22H31O6]+: 391,2115). ECD (MeOH) θ (λ nm): −5,4 (215), 
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−6,3 (249) mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 

3.20 

2.4.2.5. Hợp chất AP5: aphanamixionolide B (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : +19,3 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C23H34O5. Khối lượng phân tử: 390. Phổ HR-ESI-MS m/z: 391,2492 [M+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho ion [C23H35O5]+: 391,2479). ECD (MeOH) θ (λ nm): −6,3 (215), 

−6,6 (250), +0,9 (299) −0,5 (338) mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR 

(150 MHz) xem Bảng 3.21 

2.4.2.6. Hợp chất AP6: aphanamixionolide C (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : −26,5 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C20H27ClO5. Khối lượng phân tử: 382,5. Phổ HR-ESI-MS m/z: 383,1627 [M+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho ion [C20H28
35ClO5]+: 383,1620); m/z: 385,1605 [M+2amu+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho ion [C20H28
37ClO5]+: 385,1605). ECD (MeOH) θ (λ nm): −4,1 

(215), −6,2 (252) mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem 

Bảng 3.22 

2.4.2.7. Hợp chất AP7: aphanamixionolide D (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : −40,2 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C20H27ClO5. Khối lượng phân tử: 382,5. Phổ HR-ESI-MS m/z: 383,1625 [M+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho ion [C20H28
35ClO5]+: 383,1620); m/z: 385,1600 [M+2amu+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho ion [C20H28
37ClO5]+: 385,1605). ECD (MeOH) θ (λ nm): −11,4 

(211), −2,7 (241) mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem 

Bảng 3.23 

2.4.2.8. Hợp chất AP8: aphanamixionolide E (hợp chất mới) 

Chất dạng bột vô định hình màu trắng. Độ quay cực riêng  : −33,1 (c 0,1, MeOH). 

CTPT: C22H30O6. Khối lượng phân tử: 390. Phổ HR-ESI-MS m/z: 391,2118 [M+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho ion [C22H31O6]+: 391,2115). ECD (MeOH) θ (λ nm): −22,0 (210) 

mdeg. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.24 

2.4.2.9. Hợp chất AP9: 11-methoxysawaranospiroride C (hợp chất mới) 

Chất rắn màu vàng. Độ quay cực riêng : +9,8 (c 0,1, MeOH). CTPT: C15H18O8. Khối 

lượng phân tử: 326. IR (KBr): νmax (cm-1) 3405, 2918, 2849, 1776, 1604, 1519, 1048. 

UV (MeOH) λmax (nm): 232, 281. Phổ HR-ESI-MS m/z: 325,0924 [M−H]− (tính toán lý 

thuyết cho ion [C15H17O8]−: 325,0929); m/z: 361,0696 [M+35Cl]− (tính toán lý thuyết cho 

ion [C15H18O8
35Cl]−: 361,0696); m/z: 363,0676 [M+37Cl]− (tính toán lý thuyết cho công 
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thức [C15H17O8
37Cl]−: 363,0666). ECD (MeOH) θ (λ nm): +4,74 (237) mdeg. Số liệu phổ 

1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.25 

2.4.2.10. Hợp chất AP10: 6α,9,10,13-tetrahydroxymegastigmane-3-one (hợp chất 

mới) 

Chất rắn màu vàng. Độ quay cực riêng : −2,6 (c 0,1, MeOH).CTPT: C13H24O5. Khối 

lượng phân tử: 260. IR (KBr): νmax (cm-1) 3292, 2920, 1722, 1462, 1320, 1038. UV 

(MeOH) λmax (nm): hấp thụ mạnh ở vùng bước sóng ngắn (190–200 nm). 

Phổ (+)-HR-ESI-MS m/z: 261,1693 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho công thức 

[C13H25O5]+: 261,1697); m/z: 259,1550 [M−H]− (tính toán lý thuyết cho ion [C13H23O5]−: 

259,1551); m/z: 295,1328 [M+35Cl]− (tính toán lý thuyết cho ion [C13H24O5
35Cl]−: 

295,1318). Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.26 

2.4.2.11. Hợp chất AP11: 11-hydroxyaphanamixin B (hợp chất mới) 

Chất dạng dầu màu trắng. Độ quay cực riêng : +0,0 (c 0,1, MeOH). CTPT: 

C20H30O5. Khối lượng phân tử: 350. IR (KBr): νmax (cm-1) 3395, 2978, 2931, 1689, 1581, 

1455, 1176. UV (MeOH) λmax (nm): 260. Phổ HR-ESI-MS m/z: 351,2171 [M+H]+ (tính 

toán lý thuyết cho công thức [C20H31O5]+: 351,2166). Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) 

và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.27 

2.4.2.12. Hợp chất AP12: (2Z,6E,13E)-2,6,13-triene-11,15-dihydroxyphytanic acid 

(hợp chất mới) 

Chất dạng dầu màu trắng. Độ quay cực riêng : +0,0 (c 0,1, MeOH). CTPT: 

C20H32O5. Khối lượng phân tử: 352. IR (KBr): νmax (cm-1) 3409, 2954, 2925, 1691, 1636, 

1459, 1377, 1165. UV (MeOH) λmax (nm): 221. Phổ HR-ESI-MS m/z: 353,2330 [M+H]+ 

(tính toán lý thuyết cho công thức [C20H33O5]+: 353,2323); m/z: 370,2587 [M+NH4]+ 

(tính toán lý thuyết cho công thức [C20H32O5NH4]+: 370,2588). Số liệu phổ 1H NMR 

(600 MHz) và 13C NMR (150 MHz) xem Bảng 3.28 

2.4.2.13. Hợp chất AP13: piscidinol A 

CTPT: C30H50O4. Khối lượng phân tử: 474. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.29 

2.4.2.14. Hợp chất AP14: Hispidone 

CTPT: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.30 
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2.4.2.15. Hợp chất AP15: Bourjotinolone A 

CTPT: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.31 

2.4.2.16. Hợp chất AP16: Cinnacasside D 

CTPT: C25H36O11. Khối lượng phân tử: 512. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.32 

2.4.2.17. Hợp chất AP17: Cinnacasside E 

CTPT: C25H38O11. Khối lượng phân tử: 514. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.33 

2.4.2.18. Hợp chất AP18: Vilsonol F 

CTPT: C13H26O3. Khối lượng phân tử: 230. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.34 

2.4.2.19. Hợp chất AP19: 3α,5β,6α,9α-tetrahydroxymegastigman-7-ene 

CTPT: C13H24O4. Khối lượng phân tử: 244. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.35 

2.4.2.20. Hợp chất AP20: (3S,5R,6R,7E,9R)-3,6,9,10-tetrahydroxy-7-en-

megastigmane 

CTPT: C13H24O4. Khối lượng phân tử: 244. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.36 

2.4.2.21. Hợp chất AP21: citroside A 

CTPT: C19H30O8. Khối lượng phân tử: 386. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.37 

2.4.2.22. Hợp chất AP22: threo-1-(3,4,5-trimethoxyphenyl)-1,2,3-pro-panetriol 

CTPT: C12H18O6. Khối lượng phân tử: 258. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.38 

2.4.2.23. Hợp chất AP23: 3,4,5-trimethoxyphenyl-1-O-β-D-glucopyranoside 

CTPT: C15H22O9. Khối lượng phân tử: 346. Số liệu phổ 1H NMR (600 MHz) và 13C 

NMR (150 MHz) xem Bảng 3.39 

2.5. Kết quả thử hoạt tính của các hợp chất phân lập được 

2.5.1. Kết quả thử hoạt tính ức chế sản sinh NO của các hợp chất  

Phép thử hoạt tính kháng viêm được thực hiện theo phương pháp được mô tả 

trong mục 2.2.3. Hoạt tính kháng viêm được đánh giá thông qua tác dụng ức chế của các 
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hợp chất phân lập được đối với sự sản sinh NO trong những tế bào RAW264.7 được 

kích thích với LPS.  

2.5.1.1. Các hợp chất phân lập từ loài A. odorata 

Kết quả thử hoạt tính gây độc tế bào RAW264.7 theo phương pháp MTT tại và 

hoạt tính ức chế sản sinh NO của các hợp chất phân lập từ loài A. odorata thể hiện ở 

bảng dưới: 

Bảng 2.1. Kết quả thử hoạt tính gây độc tế bào của các hợp chất AO1-AO13 

Chất % tế bào sống# Chất % tế bào sống# Chất % tế bào sống# 

AO1 97,72 AO6 95,01 AO11 90,75 

AO2 94,58 AO7 95,37 AO12 98,05 

AO3 99,30 AO8 92,16 AO13 100,79 

AO4 91,99 AO9 91,97 L-NMMAa 90,18 

AO5 94,33 AO10 92,62   
# thử nghiệm ở nồng độ 100μM, a L-NMMA: chất đối chứng dương 

Bảng 2.2. Kết quả thử hoạt tính ức chế sự sản sinh NO của AO1-AO13 

Hợp chất IC50 (μM) Hợp chất IC50 (μM) 

AO1 24,3 ± 1,2 AO8 > 100 

AO2 22,7 ± 1,4 AO9 > 100 

AO3 21,4 ± 1,2 AO10 82,4 ± 1,9  

AO4 33,1 ± 2,1 AO11 43,2 ± 1,8 

AO5 75,1 ± 2,5  AO12 16,2 ± 2,4 

AO6 66,5 ± 2,2 AO13 17,3 ± 2,6 

AO7 > 100 L-NMMA* 30,2 ± 1,7 

* L-NMMA: là chất đối chứng dương. 

2.5.1.2. Các hợp chất phân lập từ loài A. polystachya 

Kết quả thử hoạt tính gây độc tế bào RAW264.7 theo phương pháp MTT tại nồng 

độ 100μM và hoạt tính ức chế sản sinh NO của các hợp chất phân lập từ loài A. 

polystachya thể hiện ở bảng dưới: 

Bảng 2.3. Kết quả thử hoạt tính gây độc tế bào của các hợp chất AP1-AP23 

Chất % tế bào sống# Chất % tế bào sống# Chất % tế bào sống# 

AP1 86,32 AP9 100,1 AP17 99,4 

AP2 87,33 AP10 89,3 AP18 98,0 

AP3 88,43 AP11 80,6 AP19 100,8 

AP4 80,63 AP12 63,7 AP20 98,9 

AP5 97,80 AP13 86,99 AP21 101,1 

AP6 83,54 AP14 82,81 AP22 100,0 

AP7 91,72 AP15 96,00 AP23 101,2 

AP8 85,26 AP16 101,2 L-NMMAa 90,36 
# thử nghiệm ở nồng độ 100μM, a L-NMMA: chất đối chứng dương 
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Bảng 2.4. Kết quả thử hoạt tính ức chế sản sinh NO của các chất AP1-AP23 

Chất IC50 (μM) Chất IC50 (μM) Chất IC50 (μM) 

AP1 1,7 ± 0,2 AP9 42,0 ± 1,2 AP17 >100 

AP2 3,0 ± 1,5 AP10 >100 AP18 >100 

AP3 5,3 ± 0,3 AP11 67,9 ± 4,1 AP19 >100 

AP4 25,3 ± 1,5 AP12 20,5 ± 2,8 AP20 78,6 ± 2,6 

AP5 37,7 ± 2,1 AP13 31,1 ± 2,7 AP21 >100 

AP6 16,8 ± 1,0 AP14 36,6 ± 1,8 AP22 92,4 ± 3,1 

AP7 18,8 ± 1,4 AP15 10,2 ± 0,2 AP23 >100 

AP8 20,2 ± 2,4 AP16 >100 L-NMMAa 31,5 ± 2,6 
a L-NMMA: chất đối chứng dương 

2.5.2. Kết quả thử hoạt tính ức chế các cytokine tiền viêm IL-6, TNF-α và ức chế biểu 

hiện iNOS của các hợp chất AP1-AP3 

Với các kết quả ức chế sản sinh NO tiềm năng, ba hợp chất AP1-AP3 tiếp tục được 

tiến hành nghiên cứu sâu hơn về ảnh hưởng của chúng đến các yếu tố trung gian của quá 

trình viêm gồm iNOS, IL-6 và TNF-α. 

 

 

 

 

 

Hình 2.7. Ảnh hưởng của các hợp chất AP1–AP3 đến sự biểu hiện iNOS, IL-6 và 

TNF-α trong tế bào RAW264.7 kích thích bởi LPS 
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CHƯƠNG 3.  THẢO LUẬN KẾT QUẢ 

3.1. Thành phần hóa học của hai loài A. odorata và A. polystachya 

3.1.1. Thành phần hóa học của loài A. odorata 

3.1.1.1. Hợp chất AO1: aglaodorata A (hợp chất mới) 

 

Hình 3.1. Cấu trúc hóa học và các tương tác HMBC, COSY của hợp chất AO1 

Hợp chất AO1 thu được dưới dạng bột vô định hình màu vàng. Trên phổ HR-

ESI-MS của hợp chất AO1 xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 493,1705 [M+H]+, 

tính toán cho ion [C24H29O11]+: 493,1705, Δ = 0 ppm; m/z 515,1533 [M+Na]+, tính 

toán cho ion [C24H28O11Na]+: 515,1524, Δ = +1,7 ppm; m/z 491,1538 [M–H]−, tính 

toán cho ion [C24H27O11]−: 491,1553, Δ = +3,0 ppm. Kết hợp với dữ kiện phổ 13C 

NMR cho phép xác định công thức phân tử C24H28O11 và độ bất bão hòa bằng 11. 

Trên phổ 1H NMR của AO1 cho thấy các tín hiệu tương ứng với hai proton aromatic 

của một cặp proton meta tại δH 6,51 và 6,64 (d, J = 2,4 Hz), được gán cho H-6 và H-

8 của flavone. Tín hiệu của bốn proton aromatic khác thể hiện một vòng benzen thế 

para tại δH 7,11 và 6,97 (2H, d, J = 8,0 Hz). Ba nhóm methoxy được xác định tại δH 

3,94, 3,86, và 3,74 (3H, s). Bên cạnh đó, tín hiệu của một proton anome tại δH 4,46 

(d, J = 7,8 Hz) và hai proton oxymethylene tại δH 3,47 (dd, J = 12,0, 8,4 Hz) và 2,98 

(dd, J = 12,0, 2,4 Hz) gợi ý sự có mặt của một đơn vị đường. Trên phổ 13C NMR của 

hợp chất AO1 có tín hiệu cộng hưởng của 24 carbon bao gồm 6 carbon của một đơn 

vị đường glucose, 3 nhóm methoxy và 15 carbon còn lại thuộc khung flavonoid. Tín 

hiệu của 6 carbon δC 105,8, 75,0, 77,6, 72,2, 77,8 và 63,3, kết hợp với dữ liệu phổ 

HSQC, HMBC và 1H-1H COSY xác nhận một đơn vị đường glucose. Đối với khung 

aglycone, tín hiệu của 4 carbon δC 135,8 (C), 128,5 (CH), 114,1 (CH), 159,9 (C) được 

cho là phù hợp với vòng thơm thế para (vòng B). Tín hiệu của 6 carbon khác δC 160,4 

(C), 100,0 (CH), 170,4 (C), 101,6 (CH), 160,9 (C), và 115,4 (C) phù hợp với các vị 
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trí carbon của vòng A. Tín hiệu của 3 carbon còn lại [δC 81,5 (C), 93,9 (CH), và 197,5 

(C=O) tương ứng với các vị trí C-2, C-3, và C-4 của hợp chất flavonoid.  

Bảng 3.1. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO1  

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

2 81,5 - 4' 159,9 - 

3 93,9 4,74 (s) 5-OCH3 56,4 3,94 (s) 

4 197,5 - 7-OCH3 56,6 3,86 (s) 

5 160,4 - 4'-OCH3 55,6 3,74 (s) 

6 100,0 6,51 (d, 2,4) 3-O-Glc   

7 170,4 - 1" 105,8 4,46 (d, 7,8) 

8 101,6 6,64 (d, 2,4) 2" 75,0 3,08 (dd, 9,0, 7,8) 

9 160,9 - 3" 77,6 3,36 (dd, 9,0, 9,0) 

10 115,4 - 4" 72,2 3,03 (dd, 9,0, 9,0) 

1' 135,8 - 5" 77,8 3,38 (ddd, 9,0, 5,4, 2,4) 

2', 6' 128,5 7,11 (d, 8,0) 6" 63,3 3,47 (dd, 12,0, 5,4) 

3', 5' 114,1 6,97 (d, 8,0)   3,98 (dd, 12,0, 2,4) 
aĐo trong CD3OD,b150MHz, c600MHz. 

Các tín hiệu ở vùng trường thấp của C-2 và C-3 chỉ ra rằng đây là những 

carbon liên kết trực tiếp với  nguyên tử oxygen. Đáng chú ý rằng, trên phổ HMBC 

xuất hiện rất rõ tương tác giữa H-8 (δH 6,64) và C-2 (δC 81,5), gợi ý liên kết trực tiếp 

C-C giữa C-9 và C-2 chứ ko phải cầu ether (C-O-C) giữa C-9 và C-2 như các hợp 

chất khung flavonoid thông thường. Sự hình thành vòng cyclopentane trực tiếp bằng 

liên kết C-C giữa C-2 và C-9 chưa từng xuất hiện đối với khung carbon của flavonoid 

(2,9-deoxyflavonoid). Trên phổ HMBC, các proton của nhóm methoxy (δH 3,94, 3,86, 

và 3,74) có tương tác tương ứng với C-5 (δC 160,4), C-7 (δC 170,4), và C-4ʹ (δC 159,9), 

cho phép xác định vị trí của các nhóm methoxy ở vị trí C-5, C-7, và C-4ʹ. Mặt khác, 

tương tác của proton anome của đơn vị đường glucose H-1ʹʹ (δH 4,46) với C-3 (δC 

93,9) xác định liên kết O-glycosidic ở vị trí C-3. Với hằng số tương tác lớn của proton 

anome JH-1ʹʹ/H-2ʹʹ =7,8 Hz khẳng định liên kết này có định hướng β-glucoside. Đơn vị 

đường D-glucose được xác định bằng cách thủy phân hợp chất AO1 trong môi trường 

acid, phản ứng với L-cysteine methyl ester và O-tolyl isothiocyanate, sau đó phân 

tích trên máy HPLC và so sánh thời gian lưu với các giá trị của đường chuẩn D/L-

glucose theo như phương pháp đã mô tả. Mẫu thủy phân của hợp chất AO1 quan sát 

được pic tại tR = 22,9 phút, tương ứng với D-glucose. Tuy nhiên cấu hình tuyệt đối 

tại các vị trí C-2 và C-3 không thể xác định được từ dữ liệu phổ NMR do bộ khung 

cấu trúc “2,9-deoxyflavonoid” chưa từng xuất hiện. Do đó, chúng được xác định bằng 

phổ ECD thực nghiệm, ECD tính toán TD-DFT và tính toán 13C NMR theo phương 

pháp GIAO-STS. Cấu hình tuyệt đối của hợp chất AO1 tại hai trung tâm bất đối tại 

C-2 và C-3 sẽ có 4 đồng phân có thể xảy ra là AO1a-(2S,3R), AO1b-(2S,3S), AO1c-

(2R,3R), AO1d-(2R,3S). Trong những năm gần đây, các phương pháp tính toán NMR 
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bằng lý thuyết lượng tử (GIAO) đã được phát triển dựa trên tính toán trực tiếp DFT 

kết hợp hiệu chỉnh sai số, ví dụ như các phương pháp thống kê xác suất như DP4 và 

DP4+, sử dụng thuật toán STS hoặc tính toán hằng số tương tác J (J-DP4 và ML-J-

DP4), thành công để tính toán những đồng phân diastereomer (dia) [182-185]. Trong 

khuôn khổ luận án này, các tính toán 13C NMR GIAO được thực hiện cho các đồng 

phân dia AO1a-AO1d bằng thuật toán STS. Kết quả tính toán 13C NMR cho kết quả 

hợp chất AO1 phù hợp đến 99,69% (relative  probability Prel = 99,96%) với cấu trúc 

AO1d-(2R,3S) (Bảng 3.2). Bên cạnh đó, cấu hình tuyệt đối của C-2 và C-3, cũng 

được khẳng định bằng việc phân tích phổ ECD. Kết quả phổ ECD thực nghiệm của 

AO1 phù hợp với phổ ECD tính toán TD-DFT cho cấu hình (2R,3S) (Hình 3.2). Như 

vậy, cấu trúc hóa học của AO1 được xác định hoàn toàn, là một hợp chất mới, được 

đặt tên là aglaodorata A.  

 

Hình 3.2. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AO1 và phổ ECD tính toán theo lý 

thuyết của các đồng phân có thể có 

 

Hình 3.3. Phổ (+)-HR-ESI-MS của hợp chất AO1 

 

Hình 3.4. Phổ (-)-HR-ESI-MS của hợp chất AO1 
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Bảng 3.2. Kết quả tính toán lý thuyết phổ 13C NMR cho bốn dạng đồng phân lập thể AO1a-(2S,3R), AO1b-(2S,3S), AO1c-(2R,3R), 

AO1d-(2R,3S) theo phương pháp GIAO, áp dụng mô hình STS và so sánh với số liệu thực nghiệm của hợp chất AO1 
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Hình 3.5. Phổ 1H NMR của hợp chất AO1 

 

Hình 3.6. Phổ 13C NMR của hợp chất AO1 
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Hình 3.7. Phổ HSQC của hợp chất AO1 

 

Hình 3.8. Phổ HMBC của hợp chất AO1 
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Hình 3.9. Phổ COSY của hợp chất AO1 

 

Hình 3.10. Phổ NOESY của hợp chất AO1 
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3.1.1.2. Hợp chất AO2: aglaodorata B (hợp chất mới) 

 

Hình 3.11. Cấu trúc hóa học và các tương tác HMBC, COSY của hợp chất AO2  

Hợp chất AO2 phân lập được dưới dạng bột vô định hình màu vàng. Công 

thức phân tử của hợp chất này được xác định là C24H28O11 dựa trên pic ion giả phân 

tử [M+Na]+ tại m/z 515,1533 (tính toán lý thuyết cho ion [C24H28O11Na]+, 515,1524), 

[M+H]+ tại m/z 493,1705 (tính toán lý thuyết cho ion [C24H29O11]+, 493,1705) và 

[M−H]− tại m/z 491,1538 (tính toán lý thuyết cho ion [C24H27O11]−, 491,1553) trên 

phổ HR-ESI-MS. Các dữ liệu phổ 1D và 2D NMR của hợp chất AO2 rất tương 

đồng với hợp chất AO1, kết hợp với dữ liệu phổ HR-ESI-MS, từ đó gợi ý hợp 

chất AO2 là một đồng phân của hợp chất AO1. Sự khác biệt trên phổ NMR của 

hai hợp chất này nằm ở bộ số liệu của C-2 (δC 78,6), C-3 (δC 87,5), C-4 (δC 198,1) và 

C-1'' (δC 103,3) đối với AO2 so với C-2 (δC 81,5), C-3 (δC 93,9), C-4 (δC 197,5) và C-

1'' (δC 105,8) đối với AO1 gợi ý sự khác nhau về cấu hình tuyệt đối ở 2 vị trí C-2 và 

C-3 của hai hợp chất. 

Bảng 3.3. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO2 

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

2 78,6 - 4' 160,6 - 

3 87,5 4,92 (s) 5-OCH3 56,5 3,96 (s) 

4 198,1 - 7-OCH3 55,8 3,81 (s) 

5 160,8 - 4'-OCH3 56,5 3,83 (s) 

6 100,4 6,61 (d, 1,8) 3-O-Glc   

7 170,0 - 1" 103,3 4,22 (d, 7,8) 

8 103,0 6,26 (d, 1,8) 2" 74,9 3,29 (dd, 9,0, 7,8) 

9 161,5 - 3" 77,7 3,21 (dd, 9,0, 9,0) 

10 116,8 - 4" 71,1 3,20 (dd, 9,0, 9,0) 

1' 136,6 - 5" 78,3 2,90 (ddd, 9,0, 5,4, 2,4) 

2', 6' 128,3 7,40 (d, 8,0) 6" 62,4 3,59 (dd, 12,0, 5,4) 

3', 5' 114,7 6,96 (d, 8,0)   3,72 (dd, 12,0, 2,4) 
a đo trong CD3OD, 

b150MHz, c600MHz. 
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Ngoài ra, phổ NOESY của AO2 thấy xuất hiện tương tác giữa H-3 (δH 4,92) 

với H-2ʹ (δH 7,40) cho thấy H-3 và nhóm p-methoxyphenyl nằm ở cùng một phía của 

vòng benzocyclopentane ở hợp chất AO2. Từ đó có thể kết luận rằng hợp chất AO2 

và AO1 là các đồng phân dia của nhau. Cấu hình của đơn vị đường D-glucose cũng 

được xác định tương tự như đã thực hiện ở hợp chất AO1. Để khẳng định cấu hình 

tuyệt đối của hợp chất AO2 tại vị trí C-2 và C-3, các phương pháp tính toán 

13C NMR GIAO-STS và so sánh phổ ECD thực nghiệm với phổ ECD tính toán 

TD-DFT đã được thực hiện tương tự như với hợp chất AO1. So sánh giữa dữ 

liệu 13C NMR của AO2 và kết quả 13C NMR đã tính toán cho các đồng phân dia 

AO1a-AO1d, với mức độ phù hợp là 99,62% chỉ ra cấu hình tuyệt đối của AO2 giống 

với đồng phân là AO1c-(2R,3R) (Bảng 3.5). Bên cạnh đó, sự tương đồng giữa phổ 

ECD thực nghiệm của AO2 với phổ ECD tính toán lý thuyết cho đồng phân (2R,3R) 

khẳng định thêm cấu hình tuyệt đối của hợp chất này là (2R,3R) (Hình 3.12). Từ 

những phân tích nêu trên, cấu trúc hóa học của AO2 đã được xác định hoàn toàn, đây 

là một hợp chất mới, được đặt tên là aglaodorata B. 

 

Hình 3.12. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AO2 và phổ ECD tính toán theo lý 

thuyết của các dạng đồng phân  

3.1.1.3. Hợp chất AO3: aglaodorata C (hợp chất mới) 

 

Hình 3.13. Cấu trúc hóa học và các tương tác HMBC, COSY của hợp chất AO3 
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Hợp chất AO3 phân lập được dưới dạng bột vô định hình màu vàng. Công 

thức phân tử của hợp chất này được xác định là C24H28O11 dựa trên pic ion giả phân 

tử [M+Na]+ tại m/z 515,1502 (tính toán lý thuyết cho ion [C24H28O11Na]+, 515,1524), 

[M+H]+ tại m/z 493,1707 (tính toán lý thuyết cho ion [C24H29O11]+, 493,1705) trên 

phổ HR-ESI-MS. Phổ 1D và 2D NMR của hợp chất AO3 cho thấy nhiều điểm 

tương đồng với hợp chất AO1, kết hợp với thông tin phổ HR-ESI-MS cho phép 

xác định hợp chất AO3 là một đồng phân dia của hợp chất AO1 và AO2.  

Trên phổ NOESY của hợp chất AO3 không thấy xuất hiện tín hiệu tương tác 

của H-3 và H-2', khác AO2 và giống AO1, từ đó gợi ý hợp chất AO3 là một trong 

hai trường hợp còn lại, có cấu hình đối ngược tại vị trí C-2 và C-3 so với hợp chất 

AO1 (2R,3S).  

Bảng 3.4. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO3  

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

2 81,8 - 4' 160,3 - 

3 87,8 5,05 (s) 5-OCH3 56,4 3,95 (s) 

4 197,7 - 7-OCH3 56,6 3,87 (s) 

5 160,2 - 4'-OCH3 55,7 3,76 (s) 

6 100,2 6,57 (d, 1,8) 3-O-Glc   

7 170,3 - 1" 102,7 4,54 (d, 7,8) 

8 101,6 6,65 (d, 1,8) 2" 74,4 3,20 (dd, 9,0, 7,8) 

9 161,2 - 3" 78,4 3,30 (dd, 9,0, 9,0) 

10 116,3 - 4" 71,3 3,32 (dd, 9,0, 9,0) 

1' 134,7 - 5" 77,4 3,31 (ddd, 9,0, 4,8, 1,8) 

2', 6' 128,9 7,14 (d, 8,0) 6" 62,6 3,71 (dd, 12,0, 4,8) 

3', 5' 114,3 6,83 (d, 8,0)   3,89 (dd, 12,0, 1,8) 
ađo trong CD3OD, 

b150MHz, c600MHz 

 

 

Hình 3.14. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AO3 và phổ ECD tính toán theo lý 

thuyết của các dạng đồng phân 
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Để khẳng định được cấu hình tuyệt đối của hợp chất AO3, các phương pháp 

tính toán (13C NMR và ECD) và so sánh với số liệu thực nghiệm đã được tiến hành 

tương tự như đã làm với AO1 và AO2. So sánh giữa dữ liệu 13C NMR thực nghiệm 

của AO3 với kết quả 13C NMR tính toán cho bốn trường hợp có thể có chỉ ra cấu hình 

tuyệt đối của AO3 giống với trường hợp AO1a là (2S,3R) (99,58%) (Bảng 3.6). 

Ngoài ra, ECD thực nghiệm của AO3 đối ngược hoàn toàn với ECD thực nghiệm của 

AO1, đồng nghĩa với việc tương đồng với ECD tính toán TD-DFT của đồng phân 

AO1a-(2S,3R) (Hình 3.14). Từ các kết quả đó, có thể gán hoàn toàn cấu hình tuyệt 

đối của AO3 ở 2 trung tâm bất đối C-2 và C-3 là (2S,3R). Như vậy, cấu trúc hóa học 

của AO3 đã được xác định hoàn toàn, đây là một hợp chất mới, được đặt tên là 

aglaodorata C. 
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Bảng 3.5. Kết quả tính toán lý thuyết phổ 13C NMR cho bốn dạng đồng phân lập thể AO1a-(2S,3R), AO1b-(2S,3S), AO1c-(2R,3R), 

AO1d-(2R,3S) theo phương pháp GIAO, áp dụng mô hình STS và so sánh với số liệu thực nghiệm của hợp chất AO2. 
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Bảng 3.6. Kết quả tính toán lý thuyết phổ 13C NMR cho bốn dạng đồng phân lập thể AO1a-(2S,3R), AO1b-(2S,3S), AO1c-(2R,3R), 

AO1d-(2R,3S) theo phương pháp GIAO, áp dụng mô hình STS và so sánh với số liệu thực nghiệm của hợp chất AO3 
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3.1.1.4. Hợp chất AO4: aglaodoratin J (hợp chất mới) 

 

Hình 3.15. Cấu trúc hóa học của hợp chất AO4 và hợp chất tham khảo 

Hợp chất AO4 thu được dưới dạng bột vô định hình màu trắng. Trên phổ HR-

ESI-MS của hợp chất này xuất hiện pic ion giả phân tử [M+H]+ tại m/z 781,3186, tính 

toán lý thuyết cho [C40H49N2O14]+: 781,3186; Δ = 0 ppm; m/z 803,2958 [M + Na]+, 

tính toán lý thuyết cho [C40H48N2O14Na]+: 803,2998, Δ = −4,9 ppm; m/z 815,2764 

[M+Cl]-, tính toán lý thuyết cho [C40H48N2O14Cl]-: 815,2799, Δ = −4,3 ppm), từ đó 

xác định được công thức phân tử của hợp chất này là C40H48N2O14. Trên phổ IR của 

hợp chất AO4 xuất hiện các dải hấp thụ tại 3388, 1649, và 1618 cm-1 thể hiện sự có 

mặt tương ứng của các liên kết O−H, N−H và amide carbonyl. Trên phổ 1H NMR của 

AO4 xuất hiện tín hiệu của 3 vòng thơm bao gồm tín hiệu của: 1 vòng phenyl tại: δH 

6,56 (2H, d, J = 8,0 Hz), 7,00 (2H, t, J = 8,0 Hz), và 7,06 (1H, t, J = 8,0 Hz), một 

vòng phenyl thế para tại: δH 7,39 (2H, d, J = 8,0 Hz) và 6,80 (2H, d, J = 8,0 Hz), và 

1 vòng thơm thế 1,2,3,5 tại δH 6,23 (1H, d, J = 2,4 Hz) và 6,58 (1H, d, J = 2,4 Hz). 

Ngoài ra, còn có sự xuất hiện của proton methine sp3 tại δH 4,30 và 3,97 (1H, d, J = 

4,8 Hz). Phân tích các phổ 1D và 2D NMR của hợp chất AO4 gợi ý rằng hợp chất 

này thuộc khung chất flavagline (flavonol-diamide [3+2]) giống các hợp chất đã được 

công bố từ chi Aglaia [39, 186, 187].  

Các dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của hợp chất AO4 cho thấy sự xuất hiện của 

chuỗi bisamide tương tự như hợp chất aglaodoratin A [187]. So sánh phổ NMR của 

hợp chất AO4 và aglaodoratin A nhận thấy sự biến mất tín hiệu của nhóm 6-OCH3 

trong aglaodoratin A, thay vào đó là các tín hiệu của một đơn vị đường 

glucopyranosyl trong hợp chất AO4 (δC 102,3/ δH 4,98, δC 78,1/ δH 3,50, δC 78,0/ δH 

3,48, δC 74,9/ δH 3,49, δC 71,4/ δH 3,43, và δC 62,6/ δH 3,90 và 3,72), ngoài ra ở hợp 

chất AO4 còn xuất hiện nhóm hydroxyl ở vị trí C-19 thay cho nguyên tử hydrogen ở 

hợp chất aglaodoratin A (Hình 3.15). Những sự thay thế này hoàn toàn phù hợp với 

dữ liệu phổ HR-ESI-MS. Từ cấu trúc gợi ý trên, tiếp tục xác định cấu trúc hợp chất 
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AO4 bằng các tương tác trên phổ HMBC. Tương tác HMBC từ proton anome H-1ʹʹʹ 

(δH 4,98) đến C-6 (δC 160,0) xác định phân tử glucoside được gắn tại C-6. Hằng số 

tương tác JH-1ʹʹʹ/H-2ʹʹʹ =7,2 Hz của proton anome tại δH 4,98 gợi ý liên kết này là β-

glucoside. Phân tử đường D-glucose được xác định bằng cách thủy phân acid tương 

tự như các hợp chất AO1–AO3. Tương tác HMBC từ H-3 (δH 4,30) đến carbonyl 

carbon C-11 (δC 173,0) xác định chuỗi bisamide nằm tại C-4, và tương tác từ H-4 (δH 

3,97) đến carbon C-1'' (δC 138,2) xác định nhóm phenyl được gắn tại vị trí C-3.  

 
Hình 3.16. Các tương tác HMBC và COSY quan trọng của hợp chất AO4 

Bảng 3.7. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO4  

C a,bδC
 

a,cδH  

(độ bội, J = Hz) C a,bδC
 

a,cδH  

(độ bội, J = Hz) 

2 87,6 - 20 34,0 1,69 (m)/1,42 (m) 

3 56,2 4,30 (d, 4,8) 21 8,1 0,77 (t, 7,8) 

4 57,7 3,97 (d, 4,8) 22 26,4 0,96 (s) 

5 81,1 - 1' 131,9 - 

5a 110,1 - 2', 6' 128,3 7,39 (d, 8,0) 

6 160,0 - 3', 5' 115,7 6,80 (d, 8,0) 

7 95,4 6,58 (d, 2,4) 4' 157,7 - 

8 159,6 - 1'' 138,2 - 

9 98,5 6,23 (d, 2,4) 2'', 6'' 130,5 6,56 (d, 8,0) 

9a 155,6 - 3'', 5'' 128,7 7,00 (d, 8,0) 

10 75,2 4,88 (s) 4'' 127,6 7,06 (t, 8,0) 

11 173,0 - 1''' 102,3 4,98 (d, 7,2) 

13 64,9 6,33 (d, 6,0) 2''' 74,9 3,49 (dd, 9,0, 7,8) 

14 35,0 2,44 (m)/1,97 (m) 3''' 78,1 3,50 (dd, 9,0, 9,0) 

15 22,2 2,02 (m)/2,08 (m) 4''' 71,4 3,43 (dd, 9,0, 9,0) 

16 47,1 3,62 (m)/3,56 (m) 5''' 78,0 3,48 (ddd, 9,0, 5,4, 1,8) 

18 177,2 - 
6''' 62,6 3,90 (dd, 12,0, 1,8) 

3,72 (dd, 12,0, 5,4) 

19 76,0 - 8-OCH3 56,8 4,07 (s) 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz. #δC của aglaodoratin A trong CD3OD [187] 

Trên phổ ECD của hợp chất AO4 cho thấy các hiệu ứng cotton âm và dương 

lần lượt tại 211 nm (θ: −10,3 mdeg) và 230 nm (θ: +10,8 mdeg) trái ngược với hợp 
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chất aglaodoratin A [214 nm (Δɛ: +2,69), 232 nm (Δɛ: −15,36)] [187] (Hình 3.17). 

Kết quả trên xác định cấu hình tuyệt đối của hợp chất AO4 là 

2R,3S,4R,5R,10S,13S,19R. Từ những phân tích và so sánh trên, cấu trúc hóa học của 

hợp chất AO4 đã được xác định, và đây là một hợp chất mới, được đặt tên là 

aglaodoratin J. 

  

Hình 3.17. Phổ ECD của hợp chất AO4 và hợp chất aglaodoratin A 

 

Hình 3.18. Phổ (+)-HR-ESI-MS của hợp chất AO4 
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Hình 3.19. Phổ (−)-HR-ESI-MS của hợp chất AO4 

 

Hình 3.20. Phổ 1H NMR của hợp chất AO4 
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Hình 3.21. Phổ 13C NMR của hợp chất AO4 

 

Hình 3.22. Phổ HSQC của hợp chất AO4 
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Hình 3.23. Phổ HMBC của hợp chất AO4 

 

Hình 3.24. Phổ COSY của hợp chất AO4 
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Hình 3.25. Phổ NOESY của hợp chất AO4 

3.1.1.5. Hợp chất AO5: 4-methoxysalicifoliol 

 

AO5  

 

Forsythenin (5a) 

 

Salicifoliol (5b) 

Hình 3.26. Cấu trúc hóa học của AO5 và các hợp chất tham khảo 

Trên phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO5 xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 

265,1074 [M+H]+, tính toán lý thuyết cho [C14H17O5]+: 265,1071; m/z 287,0890 

[M+Na]+, tính toán lý thuyết cho [C14H16O5Na]+: 287,0890; m/z 282,1339 [M+NH4]+, 

tính toán lý thuyết cho [C14H20NO5]+: 282,1336, từ đó xác định được công thức phân 

tử của hợp chất này là C14H16O5. Trên phổ 1H NMR của AO5 xuất hiện tín hiệu của 

1 vòng thơm tại: δH 7,00 (1H, brs), 6,94 (2H, t, J = 8,0 Hz), và 7,06 (1H, t, J = 8,0 

Hz). Bên cạnh đó, xuất hiện tín hiệu của 2 nhóm methoxy tại δH 3,84 (3H, s) và 3,82 

(3H, s), kết hợp với phổ HSQC, HMBC, có thể khẳng định là một vòng thơm hệ ABX 
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với 2 nhóm thế methoxy. Phổ 13C NMR của hợp chất AO5 cho thấy tín hiệu cộng 

hưởng của 14 carbon bao gồm: 2 nhóm methoxyl, 2 nhóm oxymethylene, 6 carbon 

methine và 4 carbon bậc 4. Từ cấu trúc gợi ý trên, tiếp tục xác định cấu trúc hợp chất 

AO5 bằng các tương tác trên phổ HSQC và HMBC. Tương tác HMBC từ proton H-

8/H-9/H-11/H-12 tới C-10, kết hợp với các giá trị độ dịch chuyển hóa học của các 

proton methylene H-9/H-12, gợi ý cấu trúc 2 vòng furan lactone. Tương tác HMBC 

từ H-7 tới C-2/C-6 xác định vòng thơm ở vị trí C-7. Mặt khác, tương tác HMBC giữa 

H-8 với C-1 đã phân biệt giá trị độ dịch chuyển hóa học giữa C-8 (δC 49,0/δH 3,20) 

với C-11 (δC 47,5/δH 3,53). Các dữ liệu phổ nêu trên cho thấy hợp chất AO5 có cấu 

trúc phẳng tương tự như forsythenin (5a) [188]. Tuy nhiên, có sự khác biệt khá lớn 

về độ dịch chuyển hóa học (Bảng 3.8) cho thấy về cấu hình chúng không giống nhau, 

đưa đến dự đoán rằng chúng khác nhau về lập thể tại C-7. Tuy nhiên, do chưa tìm 

được dữ liệu phổ tương ứng của hợp chất này, nên dữ liệu công bố cho hợp chất 

salicifoliol (5b) [189] được dùng để tham khảo. Kết quả so sánh dữ liệu phổ từ C-7 

đến C-12 (ngoại trừ vòng thơm), giữa AO5 với salicifoliol (5b) là phù hợp (Bảng 

3.8). Điều này cho thấy dự đoán lập thể nêu trên là phù hợp. Để kiểm chứng lại phân 

tích trên, phổ NOESY đã được thực hiện. Tương tác giữa H-8 (δH 3,20) với H-2 (δH 

7,00)/H-6 (δH 6,94) cũng như tương tác giữa H-8 với H-11 (δH 3,53) trên phổ NOESY 

rất rõ, chứng tỏ H-8, H-11 và vòng benzene nằm cùng về một phía. Do đó, cấu trúc 

hóa học của hợp chất AO5 đã được xác định là 4-methoxysalicifoliol. 

Bảng 3.8. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO5 và hợp chất tham khảo 

C *δC (5a) ⁑δC (5b) ⁑,uδC 

⁑,vδH  

(độ bội, J Hz) C *δC (5a) 
⁑δC (5b) ⁑,uδC 

⁑,vδH   

(độ bội, J Hz) 

1 129,0 130,03 133,8 - 9 70,9 69,90 71,8 4,53 (dd, 9,6, 6,6) 

2 109,0 114,45 111,2 7,00 (brs)     4,37 (dd, 9,6, 1,8) 

3 149,2 146,25 150,7 - 10 178,6 179,04 180,9 - 

4 148,6 146,03 150,5 - 11 46,0 46,00 47,5 3,53 (td, 8,4, 3,6) 

5 111,2 108,54 112,9 6,94 (brs) 12 68,3 69,80 71,0 4,29 (dd, 8,4, 8,4) 

6 118,1 119,11 119,9 6,94 (brs)     4,09 (dd, 8,4, 3,6) 

7 84,0 86,10 87,5 4,70 (d, 6,6) 3-OCH3 55,9 56,00 56,5 3,84 (s) 

8 43,6 48,20 49,0 3,20 (m) 4-OCH3 55,9 - 56,5 3,82 (s) 
*đo trong CDCl3, ⁑đo trong CD3OD, u150MHz, v600MHz δC (5a) của forsythenin [188], δC (5b) của 

salicifoliol [189] 
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Hình 3.27. Phổ NOESY của hợp chất AO5 

3.1.1.6. Hợp chất AO6: 7β-Caruilignan C   

 

AO6 

 

Caruilignan C (6a) 

 

7β-Caruilignan C (6b) 

Hình 3.28. Cấu trúc hóa học của hợp chất AO6 và hợp chất tham khảo 

Hợp chất AO6 thu được dưới dạng bột vô định hình màu trắng. Trên phổ HR-

ESI-MS của hợp chất AO6 xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 295,1181 [M+H]+, 

tính toán lý thuyết cho [C15H19O6]+: 295,1176; m/z 317,1010 [M+Na]+, tính toán lý 

thuyết cho [C15H18O6Na]+: 317,0996; m/z 312,1442 [M+NH4]+, tính toán lý thuyết 

cho [C15H18O6NH4]+: 312,1442, từ đó xác định được công thức phân tử của hợp chất 

này là C15H18O6. Trên phổ 1H NMR của AO6 xuất hiện tín hiệu của 1 vòng thơm tại 

δH 6,72 (2H, s) gợi ý một vòng benzen thế ở vị trí 1,3,4,5. Bên cạnh đó, xuất hiện tín 

hiệu của 3 nhóm methoxy tại δH 3,87 (6H, s) và 3,77 (3H, s) có thể gợi ý là một vòng 

thơm đối xứng với 3 nhóm thế methoxy. Phổ 13C NMR của hợp chất AO6 cho thấy 
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tín hiệu cộng hưởng của 15 nguyên tử carbon bao gồm: 3 nhóm methoxyl, 2 nhóm 

oxymethylene, 5 carbon methine, 4 carbon bậc 4 và 1 nhóm carbonyl. Các phân tích 

nêu trên cho thấy hợp chất AO6 có cấu trúc tương tự như caruilignan C (6a) và 7β-

caruilignan C (6b). Tuy nhiên, khi so sánh cụ thể (Bảng 3.9) thì các giá trị phổ của 

hợp chất AO6 phù hợp với các giá trị của 7β-caruilignan C (6b) [190]. Điều này cho 

thấy, hóa học lập thể của AO6 cũng phù hợp với sinh tổng hợp của hợp chất AO5 

nêu trên. Vì vậy, cấu trúc hóa học của AO6 đã được xác định là 7β-caruilignan C. 

Bảng 3.9. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO6 và hợp chất tham khảo 

C *δC (6a) *δC (6b) ⁑,uδC 

⁑,vδH  

(độ bội, J Hz) C *δC (6a) 
*δC (6b) ⁑,uδC

 
⁑,vδH  

(độ bội, J Hz) 

1 132,1 134,5 137,4 - 9 70,9 69,8 71,9 4,57 (dd, 9,6, 6,6) 

2 102,7 102,8 104,4 6,72 (s)     4,45 (dd, 9,6, 1,8) 

3 153,5 153,6 154,8 - 7' 178,6 178,0 180,9 - 

4 137,4 138,0 138,9 - 8' 43,5 46,0 47,5 3,56 (td, 8,4, 3,6) 

5 153,5 153,6 154,8 - 9' 68,4 70,2 71,3 4,33 (dd, 8,4, 8,4) 

6 102,7 102,8 104,4 6,72 (s)     4,14 (dd, 8,4, 3,6) 

7 84,2 86,2 87,6 4,74 (d, 6,0) 3-OCH3 56,2 56,2 56,7 3,87 (s) 

8 45,9 48,5 49,7 3,29 (m) 4-OCH3 60,9 60,8 61,1 3,77 (s) 

     5-OCH3 56,2 56,2 56,7 3,87 (s) 
*đo trong CDCl3, ⁑đo trong CD3OD, u150MHz, v600MHz δC (6a) của caruilignan C, δC (6b) của 7β-

caruilignan C [190] 

3.1.1.7. Hợp chất AO7: loliolide 

Hợp chất AO7 phân lập được ở 

dạng bột không màu. Trên phổ 1H NMR 

của hợp chất AO7 xuất hiện tín hiệu của 

1 proton olefin singlet tại δH 5,77, 1 

proton oximethine tại δH 4,23 (m), 3 

proton methyl singlet tại δH 1,78, 1,49, 

1,30.  Trên phổ 13C NMR của hợp chất 

 

Hình 3.29. Cấu trúc hóa học của hợp chất 

AO7 

AO7 cho thấy tín hiệu cộng hưởng của 10 nguyên tử carbon bao gồm: 1 nhóm ketone 

tại δC 185,4, 3 carbon bậc 4 tại δC 174,4, 89,0, 37,2, 1 carbon olefin tại δC 113,3 và 3 

nhóm methyl tại δC 31,0, 27,4, 27,0. Từ dữ liệu phổ HSQC, ta có dữ liệu trên Bảng 

3.10. Phân tích thêm các tín hiệu trên phổ tương tác HMBC, ta thấy có xuất hiện các 

tương tác giữa H-8/H-9 với C-4, C-5 và C-7b. Bên cạnh đó, còn có tương tác HMBC 

giữa H-10 với C-7, C-7a, C-7b và H-3 với C-2, C-7a và C-7b. Những phân tích trên 

các phổ 1D chiều và 2D NMR, có thể dự đoán cấu trúc của hợp chất AO7 là 1 hợp 

chất monoterpenoid. Tín hiệu δC-7b dịch chuyển rất mạnh về phía trường thấp (δC 

174.6) cho thấy có sự liên hợp giữa nối đôi với nhóm C=O, giống như trường hợp 

của loliolide [191]. Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của hợp chất AO7 được so sánh với 
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hợp chất loliolide cùng đo trong CD3OD cho thấy sự phù hợp hoàn toàn [191]. Như 

vậy, cấu trúc hóa học của hợp chất AO7 được nhận diện là loliolide.  

Bảng 3.10. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO7 và hợp chất tham khảo 

C #δC a,cδC 
δH

a,b  

(độ bội, J = Hz) 
C #δC a,cδC 

δH
a,b  

(độ bội, J = Hz) 

2 185,4 185,7 - 7 46,6 46,5 2,45 (dm, 13,8) 

3 113,5 113,3 5,77 (s)    1,76 (dd, 13,8, 4,2) 

4 37,3 37,2 - 7a 88,9 89,0 - 

5 47,9 48,0 2,01 (d, 14,4) 7b 174,6 174,4 - 

   
1,56 (dd, 14,4, 

3,6) 

8 
27,0 27,0 1,49 (s) 

6 67,3 67,2 4,23 (m) 9 31,2 31,0 1,30 (s) 

    10 27,6 27,4 1,78 (s) 
aĐo trong CD3OD, b600MHz, c150 MHz, #δC của hợp chất loliolide [191] đo CD3OD 

3.1.1.8. Hợp chất AO8: icariside B1 

 

Hình 3.30. Cấu trúc hóa học của hợp chất AO8 

Bảng 3.11. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO8 và hợp chất tham khảo 

C #δC
 a,bδC

 a,cδH (độ bội, J = Hz) C #δC
 a,bδC

 a,cδH (độ bội, J = Hz) 

1 37,0 37,0 - 11 32,2 32,2 1,18 (s) 

2 48,1 48,1 1,49 (m)/2,11 (m) 12 29,4 29,4 1,41 (s) 

3 72,5 72,6 4,37 (m) 13 30,8 30,8 1,42 (s) 

4 46,6 46,6 1,41 (m)/2,39 (m) 1' 102,6 102,7 4,46 (d, 7,8) 

5 72,4 72,4 - 2' 75,1 75,1 3,18 (dd, 7,8, 9,0) 

6 120,0 120,1 - 3' 78,1 78,1 3,39 (t, 9,0) 

7 211,5 211,5 - 4' 71,6 71,6 3,38 (m) 

8 101,2 101,2 5,85 (s) 5' 77,9 77,9 3,38 (m) 

9 200,9 200,8 - 6' 62,7 62,7 3,71 (dd, 6,0, 12,0) 

3,90 (dd, 2,0, 12,0) 10 26,5 26,5 2,21 (s) 
aĐo trong CD3OD, b600MHz, c150MHz, #δC của icariside B1[192] đo trong CD3OD 

Hợp chất AO8 phân lập được ở dạng bột không màu. Trên phổ 1H NMR của 

hợp chất AO8 xuất hiện tín hiệu của 1 proton olefin singlet tại δH 5,85, 1 proton 

oximethine tại δH 4,37 (m), 3 proton methyl singlet tại δH 1,18, 1,41, 1,42 và 1 tín 

hiệu của nhóm methyl acetyl δH tại 2,21 (s); các tín hiệu của phân tử đường bao gồm: 

1 proton anome tại δH 4,46 (d, J= 7,8 Hz), các tín hiệu oxymethine tại δH 3,18-3,90. 
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Trên phổ 13C NMR của hợp chất AO8 cho thấy tín hiệu cộng hưởng của 19 nguyên 

tử carbon bao gồm: 1 nhóm carbonyl tại δC 200,8, 4 carbon bậc 4 tại δC 37,0, 72,4, 

120,1, 211,5, 7 methine tại δC 71,6, 72,6, 75,1, 77,9, 78,1, 101,2, 102,7, 3 methylene 

tại δC 46,6, 48,1, 62,7 và 4 nhóm methyl tại δC 1,18, 1,41, 1,42 và 2,21. Những phân 

tích trên cho thấy, hợp chất AO8 là 1 hợp chất megastigmane glycoside. Giá trị độ 

chuyển dịch hóa học của các nguyên tử carbon của đường tại (δC 102,7, 75,1, 78,1, 

71,6, 77,9, 62,7) và hằng số tương tác của proton anome J = 7,8 Hz cho phép xác 

định phân tử đường là β-D-glucoside. Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của hợp chất AO8 

được so sánh với hợp chất icariside B1 thấy hoàn toàn phù hợp [192]. Như vậy, cấu 

trúc hóa học của hợp chất AO8 được xác định là icariside B1. 

3.1.1.9. Hợp chất AO9: grasshoper ketone 

Bảng 3.12. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO9 và hợp chất tham khảo 

C #δC
 a,bδC

 
a,cδH 

(độ bội, J = Hz) C #δC
 a,bδC

 
a,cδH 

 (độ bội, J = Hz) 

1 37,0 37,0 - 7 211,5 211,5 - 

2 49,9 49,9 1,95 (ddd, 12,6, 4,2, 2,4) 8 101,1 101,1 5,85 (s) 

   1,42 (dd, 12,6, 11,4) 9 200,9 200,8 - 

3 64,4 64,4 4,24 (m) 10 26,5 26,5 2,21 (s) 

4 49,7 49,7 2,22 (ddd, 12,0, 4,2, 1,8) 11 29,3 29,3 1,17 (s) 

   1,36 (dd, 12,0, 11,5) 12 32,3 32,3 1,40 (s) 

5 72,4 72,4 - 13 30,8 30,8 1,40 (s) 

6 119,9 120,0 -     
a đo trong CD3OD.b 600MHz, c 150 MHz, #δC của grasshopper ketone [193] đo CD3OD 

Hợp chất AO9 phân lập được ở 

dạng bột không màu. Trên phổ 1H 

NMR của hợp chất AO9 xuất hiện tín 

hiệu của 1 proton olefin singlet tại δH 

5,85, 1 proton oximethine tại δH 4,24 

(m), 3 proton methyl singlet tại δH 1,17,  

 

Hình 3.31. Cấu trúc hóa học của hợp chất AO9 

1,40, 1,40 và tín hiệu của 1 nhóm methyl acetyl δH tại 2,21 (s). Phổ 13C NMR của hợp 

chất AO9 cho thấy tín hiệu cộng hưởng của 13 nguyên tử carbon bao gồm: 1 nhóm 

carbonyl tại δC 200,8, 4 carbon bậc 4 tại δC 37,0, 72,4, 120,0, 211,5, 1 carbon methine 

tại δC 101,1, 3 methylene tại δC 49,9, 49,7, 64,4 và 4 nhóm methyl tại δC 1,18, 1,41, 

1,42 và 2,21. Với sự xuất hiện tín hiệu của 13 carbon có thể dự đoán đây là một hợp 

chất megastigmane. Cùng với bộ bốn tín hiệu trên phổ 13C NMR tại δC 120,0 (C), 

211,5 (C), 101,1 (CH) và 200,8 (C) rất đặc biệt, có thể tiếp tục dự đoán đây là hợp 

chất có cấu trúc C=C=C-C=O ở nhánh, tương tự grasshopper ketone [193]. Dữ liệu 

phổ 1H và 13C NMR của hợp chất AO9 được so sánh với dữ liệu phổ hợp chất 
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grasshopper ketone (đo trong cùng dung môi) cho thấy hoàn toàn phù hợp [193]. Như 

vậy, cấu trúc hóa học của hợp chất AO9 được xác định là grasshopper ketone. 

3.1.1.10. Hợp chất AO10: (+)-ent-ficusol 

Hợp chất AO10 phân lập được 

ở dạng dầu không màu. Trên phổ 1H 

NMR của hợp chất AO10 xuất hiện 

tín hiệu của 3 proton aromatic tại δH 

6,89 (1H, d, J = 1,8 Hz), 6,76 (1H, d, 

J = 7,8 Hz) và 6,75 (1H, dd, J = 7,8 

1,8 Hz) tín hiệu của 1 proton methine 

 

Hình 3.32. Cấu trúc hóa học của hợp chất AO10 

tại δH 3,72 (m) và tín hiệu của 2 nhóm methoxy δH tại 3,71 (3H, s) và 3,86 (3H, s). 

Trên phổ 13C NMR của hợp chất AO10 cho thấy tín hiệu cộng hưởng của 11 nguyên 

tử carbon bao gồm: một nhóm carbonyl tại δC 175,2, hai carbon methoxy tại δC 52,4 

và 56,4, một carbon methine tại δC 65,3 và 1 carbon methylene tại δC 55,3 và 6 carbon 

thơm tại δC 128,7, 112,8, 149,1, 147,3, 116,4 và 121,8. Từ các dữ liệu phổ trên và so 

sánh với tài liệu tham khảo, kết hợp với giá trị độ quay cực riêng  = +88, hợp 

chất AO10 được xác định là (+)-ent-ficusol [194]. 

Bảng 3.13. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO10 và hợp chất tham khảo 

C #δC a,cδC 
δH

a,b  

(độ bội, J = Hz) 
C #δC a,cδC 

δH
a,b  

(độ bội, J = Hz) 

1 173,8 175,2 - 3' 146,7 149,1 - 

2 53,5 55,3 3,72 (m) 4' 145,3 147,3 - 

3 64,7 65,3 4,07 (dd 9,0, 8,4) 5' 114,7 116,4 6,76 (d 7,8) 

   3,70 (m) 6' 121,1 121,8 6,75 (dd 7,8, 1,8) 

1' 127,3 128,7 - 1-OCH3 52,2 52,4 3,71 (s) 

2' 110,4 112,8 6,89 (d 1,8) 4'-OCH3 55,9 56,4 3,86 (s) 
a)Đo trong CD3OD, b)600MHz, c)150MHz, #δC của (+)-ent-ficusol [194] đo trong CDCl3 

3.1.1.11. Hợp chất AO11: (−)-odorinol 

 

Hình 3.33. Cấu trúc hóa học và các tương tác HMBC của hợp chất AO11  

Bảng 3.14. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO11 và hợp chất tham khảo 

25][ D
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C #δC
 a,bδC

 
a,cδH  

(độ bội, J = Hz) C #δC
 a,bδC

 
a,cδH  

(độ bội, J = Hz) 

1 174,86 175,0 - 2" 118,16 118,0 6,90 (d, 15,6) 

2 76,11 76,0 - 3" 142,89 142,8 7,55 (d, 15,6) 

3 21,88 33,1 1,63 (m)/1,90 (m) 4" 134,98 134,8 - 

4 7,82 7,8 0,90 (t, 7,2) 5" 128,73 128,2 7,45 (m) 

2' 46,08 46,1 3,49 (m)/3,69 (m) 6" 128,31 128,7 7,28 (m) 

3' 33,14 21,8 2,20 (m) 7" 129,75 129,7 7,29 (m) 

4' 34,67 34,6 2,27 (m)/1,93 (m) 8" 128,31 128,7 7,28 (m) 

5' 62,52 62,5 6,08 (dd, 7,8, 6,6) 9" 128,73 128,2 7,45 (m) 

1" 165,86 165,8 - 2-CH3 26,11 26,0 1,34 (s) 
aĐo trong CDCl3, 

b)600MHz, c150MHz, #δC của (−)-odorinol [94] đo trong CDCl3 

Trên phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO11 xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 

317,1868 [M+H]+, tính toán lý thuyết cho [C18H25N2O3]+: 317,1860; m/z 339,1681 

[M+Na]+, tính toán lý thuyết cho [C18H24N2O3Na]+: 339,1679; từ đó xác định được 

công thức phân tử của hợp chất này là C18H24N2O3. Trên phổ 1H NMR của AO11 xuất 

hiện tín hiệu của các proton của 1 vòng thơm tại: δH 7,45 (2H, m), 7,28 (2H, m), và 

7,29 (1H, m) gợi ý sự có mặt của một vòng thơm bị thế 1 vị trí. Bên cạnh đó, xuất 

hiện tín hiệu của 2 nhóm methyl tại δH 1,34 (3H, s) và 0,90 (3H, t, 7,2 Hz). Phổ 13C 

NMR của hợp chất AO11 cho thấy tín hiệu cộng hưởng của 18 carbon bao gồm: 2 

carbon carbonyl, 2 carbon methylene, 6 carbon thơm và các carbon alkyl. Các dữ liệu 

phổ của hợp chất AO11 đã được xác định dựa trên phổ HSQC và HMBC (Bảng 3.14). 

Tương tác HMBC từ proton H-3'' tới C-1''/C-9'' kết hợp với sự xuất hiện của 1 vòng 

phenyl, 1 liên kết đôi và carbonyl khẳng định dấu hiệu của nhóm cinnamoyl. Tương 

tác HMBC từ H-6'/H3-4/ tới C-2, từ H-5' tới C-1/C-1'' gợi ý cấu trúc là một diamide 

có nhóm cinnamoyl và nhóm hydroxyl bậc ba. Các dữ kiện phổ NMR này phù hợp 

với các dữ liệu đã công bố cho hợp chất (−)-odorinol [94]. Tuy nhiên, phổ HMBC 

xuất hiện tương tác rất rõ giữa H3-4 (δH 0,9) với C-3 (δC 33,1)/C-2 (δC 76,0) cũng như 

tương tác giữa H-5ʹ (δH 6,08) với C-3ʹ (δC 21,8) chứng tỏ các giá trị độ dịch chuyển 

hóa học của C-3 và C-3ʹ lần lượt chính xác phải là δC 33,1 và 21,8. Trong tài liệu này, 

cấu trúc hóa học của (−)-odorinol đã được chứng minh bằng phổ X-Ray, tuy nhiên 

việc gán các giá trị độ dịch chuyển hóa học lại không được thực hiện dựa trên phổ 

2D-NMR. Từ những phân tích và so sánh với tài liệu tham khảo, kết hợp với giá trị 

độ quay cực riêng  của AO11 là −24 nên hợp chất AO11 đã được xác định là (−)-

odorinol. 

25][ D
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3.1.1.12. Hợp chất AO12: odorine 

 

Hình 3.34. Cấu trúc hóa học và các tương tác HMBC chính của hợp chất AO12  

Bảng 3.15. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO12 và hợp chất tham khảo 

C #δC
 a,bδC

 a,cδH (độ bội, J = Hz) C #δC
 a,bδC

 a,cδH (độ bội, J = Hz) 

1 175,9 175,6 - 2" 118,2 118,2 6,90 (d, 15,6) 

2 42,7 42,9 2,14 m 3" 142,8 142,7 7,55 (d, 15,6) 

3 27,0 27,2 1,68 (m)/1,42 (m) 4" 134,8 134,8 - 

4 11,9 11,9 0,89 (t, 7,2) 5" 128,3 128,2 7,47 (m) 

2' 46,2 46,1 3,72 (m)/3,48 (m) 6" 128,8 128,7 7,30 (m) 

3' 21,6 21,8 1,97 (m) 7" 129,9 129,7 7,29 (m) 

4' 34,5 34,7 2,25 (m)/1,98 (m) 8" 128,8 128,7 7,30 (m) 

5' 62,7 62,7 6,08 (dd, 7,8, 6,6) 9" 128,3 128,2 7,47 (m) 

1" 165,7 165,8 - 2-CH3 17,3 17,3 1,05 (d, 6,6) 
aĐo trong CDCl3, 

b600MHz, c150MHz, #δC của odorine[195] đo trong CDCl3 

Trên phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO12 xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 

301,1915 [M+H]+, tính toán lý thuyết cho [C18H25N2O2]+: 301,1911; m/z 323,1736 

[M+Na]+, tính toán lý thuyết cho [C18H24N2O2Na]+: 323,1730; từ đó xác định được 

công thức phân tử của hợp chất này là C18H24N2O2. Trên phổ 1H NMR của AO12 xuất 

hiện tín hiệu của các proton aromatic tại δH 7,47 (2H, m), 7,30 (2H, m) và 7,29 (1H, 

m) gợi ý sự có mặt của một vòng thơm bị thế 1 vị trí. Ngoài ra, xuất hiện tín hiệu của 

2 nhóm methyl tại δH 1,05 (3H, d, J = 6,6 Hz) và 0,89 (3H, t, J = 7,2 Hz). Phổ 13C 

NMR của hợp chất AO12 cho thấy tín hiệu cộng hưởng của 18 carbon bao gồm: 2 

carbon carbonyl, 2 carbon methylene, 6 carbon thơm và các carbon alkyl. Từ các 

tương tác trên phổ HSQC, kết hợp với dữ liệu phổ 1H và 13C NMR, ta có số liệu phổ 

trong Bảng 3.15. Tương tác HMBC từ proton H-3'' tới C-1''/C-9'' thể hiện vị trí của 

liên kết đôi với vòng thơm và carbon carbonyl, là các tín hiệu đặc trưng của nhóm 

cinnamoyl tương tự như ở hợp chất AO11. Tương tác HMBC từ H-6'/H3-4/ tới C-2, 

từ H-5' tới C-1/C-1'' gợi ý cấu trúc là một diamide có nhóm cinnamoyl và nhóm sec-

butyl. Từ những phân tích và so sánh với tài liệu tham khảo, cấu trúc hóa học của hợp 

chất AO12 đã được xác định là odorine [195]. 
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3.1.1.13. Hợp chất AO13: epi-odorine 

Trên phổ HR-ESI-MS của hợp 

chất AO13 xuất hiện pic ion giả phân 

tử tại m/z 301,1915 [M+H]+, tính toán 

lý thuyết cho [C18H25N2O2]+: 

301,1911; m/z 323,1739 [M+Na]+, 

tính toán lý thuyết cho 

[C18H24N2O2Na]+: 323,1730; từ đó 

xác định được công thức phân tử của 

 

Hình 3.35. Cấu trúc hóa học của hợp chất AO13  

hợp chất này là C18H24N2O2. Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của AO13 cho thấy xuất 

hiện các tín hiệu rất tương đồng với hợp chất AO12 đã được xác định ở trên, bao gồm 

các nhóm chức đặc trưng như hệ cinnamoyl với tín hiệu proton olefin tại δH 7,66 (d, 

J = 15,6 Hz) và 6,95 (d, J = 15,6 Hz), các proton methylene và methine trên khung 

mạch chính, cũng như các tín hiệu methyl điển hình tại δH 1,05 (3H, d, J = 6,6 Hz) và 

0,89 (3H, t, J = 7,2 Hz). Số lượng tín hiệu và kiểu ghép đôi giữa các proton không có 

sự khác biệt đáng kể, cho thấy hai chất có cùng bộ khung nguyên tử và nhóm chức. 

Tuy nhiên, độ dịch chuyển hóa học của các proton và carbon gần vị trí bất đối có sự 

thay đổi nhẹ. Cụ thể, giá trị độ dịch chuyển hóa học (δC) của C-2 của hợp chất AO13 

(δC 43,2) có sự thay đổi so với hợp chất AO12 (δC 42,9); ngoài ra, tín hiệu của proton 

của proton amide ở vị trí 6' của hai hợp chất cũng có sự khác nhau, với hợp chất 

AO13 thì H-6' tại δH 6,21 (d, J = 8,4 Hz) còn ở hợp chất AO12 thì H-6' tại δH 6,68 (d, 

J = 8,4 Hz). Sự tương đồng về toàn bộ bộ tín hiệu, kết hợp với sự dịch chuyển cục bộ 

xung quanh vị trí tâm bất đối C-5', dẫn đến gợi ý rằng AO13 là đồng phân lập thể 

(epimer) của odorine, và được xác định là epi-odorine [195]. Kết hợp những phân 

tích và so sánh với tài liệu tham khảo, cấu trúc hóa học của hợp chất AO13 đã được 

xác định là epi-odorine. 

Bảng 3.16. Số liệu phổ NMR của hợp chất AO13 và hợp chất tham khảo 

C #δC
 a,bδC

 a,cδH (độ bội, J = Hz) C #δC
 a,bδC

 a,cδH (độ bội, J = Hz) 

1 175,9 175,5 - 2" 118,2 118,1 6,95 (d, 15,6) 

2 42,9 43,2 2,10 m 3" 142,8 143,0 7,66 (d, 15,6) 

3 27,3 27,1 1,62 (m)/1,38 (m) 4" 134,8 134,9 - 

4 11,9 11,8 0,78 (t, 7,2) 5" 128,3 128,2 7,52 (m) 

2' 46,2 46,1 3,50 (m)/3,74 (m) 6" 128,8 128,7 7,34 (m) 

3' 21,6 21,8 1,93 (m)/2,00 (m) 7" 129,9 129,7 7,32 (m) 

4' 34,5 34,6 2,24 (m)/2,00 (m) 8" 128,8 128,7 7,34 (m) 

5' 62,8 62,7 6,13 (dd, 8,4, 6,6) 9" 128,3 128,2 7,52 (m) 

1" 165,7 165,7 - 2-CH3 17,6 17,4 1,13 (d, 6,6) 
aĐo trong CDCl3, 

b600MHz, c150MHz, #δC của epi-odorine [195] đo trong CDCl3 
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3.1.1.14. Các hợp chất phân lập từ loài A. odorata 

 
 

Hình 3.36. Cấu trúc hóa học của các hợp chất phân lập được từ loài A. odorata 

AO1-AO13 

Như vậy, từ loài Aglaia odorata đã phân lập và xác định được cấu trúc của 13 

hợp chất (AO1-AO13) bao gồm 4 hợp chất mới (AO1-AO4) được đặt tên là: 

aglaodorata A-C (AO1-AO3), aglaodoratin J (AO4), 9 hợp chất đã biết: 4-

methoxysalicifoliol (AO5), 7β-caruilignan C (AO6), loliolide (AO7), icariside B1 

(AO8), grasshoper ketone (AO9), (+)-ent-ficusol (AO10), (−)-odorinol (AO11), 

odorine (AO12) và epi-odorine (AO13). 

Hợp chất mới AO1-AO3 với sự thiếu hụt nguyên tử oxy ở vị trí số 1 và đóng 

vòng tạo liên kết C-C giữa C-2 và C-9 tạo nên khung cấu trúc “2,9-deoxyflavonoid” 

chưa từng xuất hiện. Do đó, các hợp chất AO1-AO3 là các hợp chất lần đầu tiên được 

tìm thấy với cấu trúc đặc biệt khác với các flavonoid từ trước đến nay. Hơn nữa, hợp 

chất AO1, AO2 và AO3 là các đồng phân lập thể, chúng chỉ khác nhau ở cấu hình 

tuyệt đối tại C-2 và C-3. Điều này được chứng minh bởi các tương tác trên phổ 

NOESY và phổ ECD. 
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Hợp chất AO4 là một hợp chất mới với khung cấu trúc flavonol-diamide [3+2] 

hoặc còn gọi là nhóm chất flavagline, là một khung chất đặc trưng của chi Aglaia. 

Điểm khác biệt của hợp chất AO4 là sự xuất hiện của phân tử đường glucose tại vị 

trí C-6. Các hợp chất AO5-AO13 là các hợp chất đã biết, trong đó hai hợp chất AO5 

và AO6 thuộc nhóm chất khung lignan. Hợp chất AO7 là một terpenoid. Hai hợp chất 

AO8 và AO9 là các chất thuộc nhóm megastigmane. Các hợp chất AO11, AO12 và 

AO13 là các hợp chất thuộc nhóm biamide, còn AO10 là một hợp chất phenolic. 

3.1.2. Thành phần hóa học của loài A. polystachya 

3.1.2.1. Hợp chất AP1: aphanapolystachone A (hợp chất mới) 

 

Hình 3.37. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC, COSY chính của hợp chất AP1 

Hợp chất AP1 được phân lập dưới dạng chất bột vô định hình màu trắng. Công 

thức phân tử C35H48O6 với độ bất bão hòa bằng 12, xác định dựa trên pic ion giả phân 

tử tại m/z 565,3536 [M+H]+ (tính toán lý thuyết cho [C35H49O6]+, 565,3524) trên phổ 

HR-ESI-MS. Phổ 1H NMR của AP1 cho thấy tín hiệu của bốn proton olefinic tại δH 

5,95 (1H, s), 5,82 (1H, s), 5,29 (1H, br d, J = 8,4 Hz), 5,48 (1H, s), một proton 

oxymethine tại δH 5,09 (1H, ddd, J = 10,8, 8,4, 4,2 Hz), năm nhóm methyl singlet tại 

δH 1,17, 1,38, 1,42, 1,69, 1,98, ba nhóm methyl doublet tại δH 1,04, 0,96, 0,95 (3H, 

d, J = 6,0 Hz) và các proton khác (δH 1,21–2,35). Phổ 13C NMR của AP1 cho thấy tín 

hiệu của 35 carbon, dựa trên phổ HSQC phân loại thành 11 carbon bậc 4, 8 carbon 

methine, 8 carbon methylen và 8 nhóm methyl. Từ dữ liệu phổ 1H, 13C và HSQC, ta 

có số liệu phổ trong Bảng 3.17.  

Phân tích phổ 1H-1H COSY và HMBC của AP1 cho thấy hai đơn vị cấu trúc, 

một sesquiterpene kiểu guaiane và một diterpene mạch vòng. Cụ thể, các tương tác 

1H-1H COSY của H3-14 (δH 1,04)/H-10 (δH 2,04)/H2-9 (δH 1,85 và 1,62)/H2-8 (δH 

1,91 và 1,69); các tương tác HMBC giữa H3-12 (δH 0,96)/H3-13 (δH 0,95) với C-7 (δC 

84,3)/C-11 (δC 36,1), giữa H-6 (δH 5,95) với C-1 (δC 87,9)/C-4 (δC 58,9)/C-7 (δC 

84,3)/C-8 (δC 32,2), giữa H3-15 (δH 1,17) với C-3 (δC 42,9)/C-4 (δC 58,9)/C-5 (δC 

151,8); tương tác 1H-1H COSY của H2-3 (δH 1,79 và 1,62)/H-2 (δH 2,30); và các tương 

tác HMBC giữa H3-14 (δH 1,04)/H2-3 (δH 1,79 và 1,62) và C-1 (δC 87,9) cho thấy 

khung cấu trúc của guai-5-ene. Ngoài ra, các giá trị độ dịch chuyển hóa học carbon 
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của C-1 (δC 87,9) và C-7 (δC 84,3) gợi ý sự xuất hiện của cầu nối peroxide giữa chúng 

như các báo cáo trước đây đối với các dẫn xuất 1,7-peroxyguai-5-ene. Sau đó, mảnh 

A được thiết lập là 1,7-peroxyguai-5-ene. 

Bảng 3.17. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP1 

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 87,9 - 4' 35,1 2,35 (dd, 18,0, 10,8) 

2 42,1 2,30 (br d, 4,8)   2,18 (dd, 18,0, 4,2) 

3 42,9 1,62 (m)/1,79 (m) 5' 74,0 5,09 (ddd, 10,8, 8,4, 4,2) 

4 58,9 - 6' 122,1 5,29 (br d, 8,4) 

5 151,8 - 7' 142,0 - 

6 124,0 5,95 (s) 8' 39,7 2,01 (t, 6,0) 

7 84,3 - 9' 23,7 1,33 (m) 

8 32,2 1,69 (m)/1,91 (m) 10' 34,4 1,21 (m)/1,85 (m) 

9 30,0 1,62 (m)/1,85 (m) 11' 49,9 - 

10 33,7 2,04 (m) 12' 195,0 - 

11 36,1 1,83 (m) 13' 104,2 5,48 (s) 

12 16,2 0,96 (d, 6,0) 14' 207,1 - 

13 17,2 0,95 (d, 6,0) 15' 89,0 - 

14 16,3 1,04 (d, 6,0) 16' 22,9 1,38 (s) 

15 14,2 1,17 (s) 17' 23,0 1,42 (s) 

1' 165,1 - 18' 35,3 1,73 (m)/2,20 (m) 

2' 116,7 5,82 (s) 19' 16,9 1,69 (s) 

3' 156,8 - 20' 23,0 1,98 (s) 
ađo trong CDCl3, 

b150MHz, c600MHz 

Mặt khác, một khung cấu trúc của đơn vị diterpene được xác định bởi các 

tương tác HMBC giữa H-2′ (δH 5,82) và C-1′ (δC 165,1), H3-20′ (δH 1,98) và C-2′ (δC 

116,7)/C-3′ (δC 156,8)/C-4′ (δC 35,1); tương tác 1H-1H COSY của H2-4′ (δH 2,35 và 

2,18)/ H-5′ (δH 5,09)/H-6′ (δH 5,29); tương tác HMBC giữa H3-19′ (δH 1,69) và C-6′ 

(δC 122,1)/C-7′ (δC 142,0)/C-8′ (δC 39,7); tương tác 1H-1H COSY của H2-8′ (δH 

2,01)/H2-9′ (δH 1,33)/H2-10′ (δH 1,85 và 1,21); tương tác HMBC giữa H2-18′ (δH 2,20 

và 1,73) và C-10′ (δC 34,4)/C-11′ (δC 49,9)/C-12′ (δC 195,0), giữa H-13′ (δH 5,48) và 

C-12′ (δC 195,0)/C-14′ (δC 207,1)/C-15′ (δC 89,0) và giữa H3-16′ (δH 1,38)/H3-17′ (δH 

1,42) và C-14′ (δC 207,1)/C-15′ (δC 89,0). Các giá trị độ dịch chuyển hóa học carbon 

của C-12′ (δC 195,0), C-13′ (δC 104,2), C-14′ (δC 207,1) và C-15′ (δC 89,0) được đề 

xuất là của một đơn vị β-furanone. Mặc dù tương tác HMBC giữa H-5′ và C-1′ không 

quan sát được, nhưng các giá trị độ dịch chuyển hóa học của C-1′ (δC 165,1), C-5′ (δC 

74,0) và H-5′ (δH 5,09) cho phép khẳng định sự xuất hiện của cầu lactone giữa C-1′ 

và C-5′ như các báo cáo trước đây. Do đó, mảnh B được xác định là 12,15-

epoxyphyta-2,6,12-trien-14-one-1,5-olide. 
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Hình 3.38. Cấu trúc các mảnh cấu trúc hợp phần của hợp chất AP1 

Sau đó, mảnh A được nối với mảnh B bằng các liên kết giữa C-2/C-18′ và C-

4/C-11′ được xác nhận bởi các tương tác 1H-1H COSY của H-2 (δH 2,30)/H2-18′ (δH 

2,20 và 1,73) và tương tác HMBC giữa H2-18′ và C-1 (δC 87,9)/C-2 (δC 42,1)/C-3 (δC 

42,9) và giữa H2-3 (δH 1,62 và 1,79)/H3-15 (δH 1,17) và C-11′ (δC 49,9).  

 

Hình 3.39. Các tương tác NOESY của hợp chất AP1 

Cấu hình tương đối của AP1 sau đó được xác định thông qua phép đo NOESY. 

Trong hệ thống vòng ngưng tụ (hai vòng có chung nhau 2 cạnh), vị trí của các nguyên 

tử hydro và các nhóm thế trong khung carbon được xác định bởi các định hướng endo 

và exo. Tương tác NOESY giữa H-13′ (δH 5,48) và H-3 (δH 1,79) chỉ ra định hướng 

exo của nhóm furanone. Trong khi đó, tương tác NOESY giữa H-10 (δH 2,04) và H-

10′ (δH 1,21)/ H-18′ (δH 1,73) gợi ý định hướng endo của C-10′, C-10 và H-10. Do 

đó, cấu hình tương đối tại hệ tứ vòng ngưng tụ đã được xác định. Cấu hình của liên 

kết đôi tại C-6′/C-7′ được xác định là cấu hình E bởi các tương tác NOESY của H-5′ 

(δH 5,09)/H3-19′ (δH 1,69) và H-6′ (δH 5,29)/H-8′ (δH 2,01) và theo giá trị độ dịch 

chuyển hóa học carbon của nhóm methyl C-19′ (δC 16,9). Do sự linh động của chuỗi 

carbon từ C-5′ đến C-11′ với hệ tứ vòng, các phương pháp phổ NMR không thể đưa 

ra cấu hình tương đối giữa C-5′ và hệ vòng.  
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Hình 3.40. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP1 và phổ ECD tính toán theo lý 

thuyết của các đồng phân AP1a-AP1d 

Do đó, để xác định cấu hình tuyệt đối của AP1, phổ ECD thực nghiệm và tính 

toán được áp dụng. Sau khi cấu hình tương đối đã được xác định, sẽ có 4 đồng phân 

của hai cặp đối quang có thể xảy ra là [AP1a-(1R,2R,4S,7S,10S,11′S,5′R)/AP1b-

(1S,2S,4R,7R,10R,11′R,5′S) và AP1c-(1R,2R,4S,7S,10S,11′S,5′S)/AP1d-

(1S,2S,4R,7R,10R,11′R,5′R)]. Do đó, bốn đồng phân nêu trên được đưa vào tính toán 

phổ ECD để so sánh với phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP1 và kết quả so sánh 

phổ đã được trình bày trên Hình 3.40. Phổ ECD của AP1 hoàn toàn phù hợp với đồng 

phân AP1b-1S,2S,4R,7R,10R,11′R và 5′S. Do đó, cấu trúc hóa học tuyệt đối của AP1 

đã được xác định là (1S,2S,4R,7R,10R,11′R,5′S). Dựa trên cơ sở dữ liệu SciFinder, 

hợp chất AP1 là hợp chất mới với khung carbon chưa từng được công bố trước đó ở 

các loài thực vật và được đặt tên là aphanapolystachone A. 

 

Hình 3.41. Phổ (+) HR-ESI-MS của hợp chất AP1 
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Hình 3.42. Phổ 1H NMR của hợp chất AP1 

 

Hình 3.43. Phổ 13C NMR của hợp chất AP1 
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Hình 3.44. Phổ HSQC của hợp chất AP1 

 

Hình 3.45. Phổ HMBC của hợp chất AP1 
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Hình 3.46. Phổ COSY của hợp chất AP1 

 

Hình 3.47. Phổ NOESY của hợp chất AP1 
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3.1.2.2. Hợp chất AP2: aphanapolystachone B (hợp chất mới) 

 

Hình 3.48. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC, COSY chính của hợp chất AP2 

Công thức phân tử của hợp chất AP2 được xác định giống với công thức của 

AP1 là C35H48O6, được xác định bởi pic ion giả phân tử tại m/z 565,3531 [M+H]+ trên 

phổ HR-ESI-MS. Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của AP2 chỉ ra rằng nó là đồng phân 

lập thể của AP1. Suy luận này bao gồm cả sự giống nhau trên các tương tác 1H-1H 

COSY và HMBC giữa hai hợp chất này. 

Bảng 3.18. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP2 

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 88,1 - 4′ 35,1 2,38 (dd, 18,0, 10,8) 

2 42,6 2,28 (br d, 4,8)   2,20 (dd, 18,0, 4,2) 

3 43,4 1,68 (m)/1,72 (m) 5′ 74,0 5,09 (ddd, 10,8, 8,4, 4,2) 

4 56,9 - 6′ 122,2 5,30 (br d, 8,4) 

5 152,0 - 7′ 141,8 - 

6 122,9 5,85 (s) 8′ 39,8 2,01 (t, 6,0) 

7 84,4 - 9′ 22,1 1,16 (m) 

1,40 (m) 

8 32,0 1,48 (m)/1,80 (m) 10′ 37,1 1,40 (m)/1,83 (m) 

9 29,9 1,42 (m)/1,71 (m) 11′ 48,7 - 
10 33,3 2,04 (m) 12′ 195,5 - 
11 36,0 1,80 (m) 13′ 102,3 5,40 (s) 
12 16,0 0,91 (d, 6,0) 14′ 207,1 - 
13 17,2 0,89 (d, 6,0) 15′ 88,3 - 
14 16,2 0,99 (d, 6,0) 16′ 22,8 1,33 (s) 
15 14,4 1,43 (s) 17′ 22,8 1,34 (s) 
1′ 165,1 - 18′ 36,4 1,77 (m) 

2,12 (dd, 13,8, 3,0) 
2′ 116,7 5,82 (t, 1,2) 19′ 16,6 1,67 (s) 
3′ 156,9 - 20′ 23,0 1,98 (s) 

ađo trong CDCl3, 
b150MHz, c600MHz 

Tương tác NOESY giữa H-10′ (δH 1,40) và H-3 (δH 1,72) cho thấy định hướng 

exo của C-10′. Ngược lại, tương tác NOESY giữa H-13′ (δH 5,40) và Hβ-18′ (δH 2,12), 

H-13′/Hβ-18′ và H-10 (δH 2,04) chỉ ra định hướng endo giữa nhóm β-furanone, C-10 
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và H-10. Cấu hình E của liên kết đôi C-6′/C-7′ cũng được suy ra bởi các tương tác 

NOESY của H-5′ (δH 5,09)/H3-19′ (δH 1,67) và H-6′ (δH 5,30)/H-8′ (δH 2,01). 

 

Hình 3.49. Các tương tác NOESY của hợp chất AP2 

Tương tự như ở hợp chất AP1, các phương pháp phổ NMR không thể đưa ra 

cấu hình tương đối giữa C-5′ và hệ vòng do sự linh động của chuỗi carbon C-5′ đến 

C-11′. Vì thế, cấu hình tuyệt đối của AP2 được xác định bằng cách so sánh phổ ECD 

thực nghiệm với phổ ECD tính toán TD-DFT của bốn đồng phân lập thể có thể có là 

là [AP2a-(1R,2R,4S,7S,10S,11′R,5′R)/AP2b-(1S,2S,4R,7R,10R,11′S,5′S) và AP2c-

(1R,2R,4S,7S,10S,11′R,5′S)/AP2d-(1S,2S,4R,7R,10R,11′S,5′R)]  (Hình 3.50). Dữ liệu 

ECD của AP2 phù hợp với ECD tính toán của đồng phân AP2b: 1S, 2S, 4R, 7R, 10R, 

11′S và 5′S. Vậy hợp chất AP1 và AP2 là một cặp epimer tại C-11′. Do đó, cấu trúc 

của AP2 đã được xác định hoàn toàn. Dựa trên cơ sở dữ liệu SciFinder, so sánh với 

tài liệu tham khảo đã xác định hợp chất AP2 là hợp chất mới và được đặt tên là 

aphanapolystachone B. 

 

Hình 3.50. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP2 và phổ ECD tính toán theo lý 

thuyết của các đồng phân AP2a-AP2d 
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3.1.2.3. Hợp chất AP3: aphanapolystachone C (hợp chất mới) 

 

Hình 3.51. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC, COSY chính của hợp chất AP3 

Công thức phân tử của hợp chất AP3 được xác định giống với công thức của 

AP1 và AP2, C35H48O6, được xác định bởi pic ion giả phân tử tại m/z 565,3537 

[M+H]+ trên phổ HR-ESI-MS. Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của AP3 khác với AP1 

và AP2 bởi tín hiệu của phần sesquiterpene, cho thấy sự khác biệt trong mảnh cấu 

trúc này. Tương tác 1H-1H COSY giữa các proton H3-14 (δH 0,92)/H-10 (δH 1,32)/ 

H2-9 (δH 1,79 và 1,57)/H-8 (δH 4,75), và giữa hai proton H-10/H-1 (δH 2,20) và tương 

tác HMBC giữa H-8 (δH 4,75) với C- 6 (δC 123,9)/C-7 (δC 143,3)/C-11 (δC 32,1), giữa 

H-6 (δH 6,26) với C-1 (δC 55,9)/C-4 (δC 57,1)/C-5 (δC 89,0) gợi ý cấu trúc mảnh 

sesquiterpene kiểu guaiane có liên kết đôi tại C-6/C-7. Bên cạnh đó, độ dịch chuyển 

hóa học carbon của C-5 (δC 89,0) và C-8 (δC 81,3) cũng cho thấy hai carbon này liên 

kết trực tiếp với nguyên tử oxygen, kết hợp với dữ liệu phổ HR-ESI-MS gợi ý sự xuất 

hiện của một cầu peroxide giữa hai nguyên tử carbon này. Do đó, cấu trúc của phần 

sesquiterpene trong hợp chất AP3 khác với AP1 và AP2 bởi vị trí của liên kết đôi (tại 

C-6/C-7) và cầu peroxide (giữa C-5 và C-8). Trên phổ HMBC, tương tác giữa H-18' 

(δH 2,07) với C-1 (δC 55,9)/C-2 (δC 35,0)/C-3 (δC 41,7) và với C-10' (δC 37,4)/C-11' 

(δC 53,9)/C-12' (δC 195,3); tương tác HMBC của H3-15 (δH 1,06) với C-3 (δC 41,7)/C-

4 (δC 57,1)/C-5 (δC 89,0)/C-11' (δC 53,9) kết hợp với tương tác 1H-1H COSY của H-2 

(δH 2,26)/H2-18′ (δH 2,07 và 1,25) cho phép khẳng định 2 mảnh cấu trúc liên kết với 

nhau qua các liên kết giữa C-2/C18' và C-4/C-11'. Tương tác HMBC từ H3-19' (δH 

1,69) đến C-5' (δC 74,0)/C-6' (δC 122,2)/C-7' (δC 142,0), từ H3-20' (δH 1,98) đến C-2' 

(δC 116,8)/C-3' (δC 156,7)/C-4' (δC 35,1)cho phép xác định vị trí của các nhóm methyl 

và vị trí liên kết đôi tại C-2'/C-3' và C-6'/C-7'. Từ các dữ kiện trên, kết hợp với thông 

tin phổ HR-ESI-MS, cấu trúc phẳng của hợp chất AP3 được xác định hoàn toàn. 

Cấu trúc hóa học tương đối đã được xác định bằng phổ NOESY. Tương tác 

NOESY giữa H-13′ (δH 5,47) và Hα-3 (δH 1,67), Hβ-3 (δH 1,80) và H-1 (δH 2,20), H-

1 và H3-14 (δH 0,92) cho thấy định hướng exo của phần furanone, H-1 và nhóm metyl 
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C-14. Tương tác NOESY giữa H-10′ (δH 1,51) và H-6 (δH 6,26) chỉ ra định hướng 

endo tại C-10′.  

Bảng 3.19. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP3 

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 55,9 2,20 (dd, 9,0, 4,2) 4′ 35,1 2,35 (dd, 18,0, 0,6) 
2 35,0 2,26 (m)   2,18 (dd, 18,0, 4,2) 

3 41,7 1,67 (m)/ 1,80 (m) 5′ 74,0 5,08 (m) 

4 57,1 - 6′ 122,2 5,29 (d, 8,4) 

5 89,0 - 7′ 142,0 - 

6 123,9 6,26 (s) 8′ 40,0 2,02 (t, 6,0) 

7 143,3 - 9′ 24,5 1,24 (m) 

8 81,3 - 10′ 37,4 1,51 (m)/ 2,05 (m) 

9 42,4 1,57 (m)/ 1,79 (m) 11′ 53,9 - 
10 25,9 1,32 (m) 12′ 195,3 - 
11 32,1 2,39 (m) 13′ 105,5 5,47 (s) 
12 20,9 1,10 (d, 6,0) 14′ 207,0 - 
13 20,6 1,11 (d, 6,0) 15′ 89,0 - 
14 17,6 0,92 (d, 6,0) 16′ 22,7 1,37 (s) 
15 11,2 1,06 (s) 17′ 23,0 1,41 (s) 
1′ 165,1 - 18′ 34,9 1,25 (m)/ 2,07 (m) 
2′ 116,8 5,82 (s) 19′ 17,0 1,69 (s) 
3′ 156,7 - 20′ 23,0 1,98 (s) 

ađo trong CDCl3, 
b150MHz, c600MHz 

 
Hình 3.52. Các tương tác NOESY của hợp chất AP3 

Do sự linh động của chuỗi carbon từ C-5′ đến C-11′, các phương pháp phổ 

NMR không thể giải quyết được cấu hình tương đối giữa C-5′ và hệ vòng. Vì vậy, 

cần phải dựa vào so sánh phổ ECD thực nghiệm với ECD tính toán cho bốn đồng 

phân isomer có thể xảy ra bao gồm hai cặp đối quang cả phân tử, bao gồm [AP3a-

(1S,2R,4S,5S,8R,10S,11′S,5′R)/AP3b-(1R,2S,4R,5R,8S,10R,11′R,5′S)] và [AP3c-

(1S,2R4S,5S,8R,10S,11′S,5′S)/AP3d-(1R,2S,4R,5R,8S,10R,11′R,5′R)]. Tương tự như 
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hợp chất AP1 và AP2, so sánh phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP3 với phổ ECD 

tính toán TD-DFT của bốn đồng phân lập thể AP3a–AP3d cho thấy cấu hình tuyệt 

đối của AP3 được xác định giống đồng phân AP3b là 1R, 2S, 4R, 5R, 8S, 10R, 11′R, 

và 5′S (Hình 3.53). Do đó, cấu trúc của AP3 đã được xác định hoàn toàn. Dựa trên 

cơ sở dữ liệu SciFinder, so sánh với tài liệu tham khảo đã xác định hợp chất AP3 là 

hợp chất mới và được đặt tên là aphanapolystachone C. 

 

Hình 3.53. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP3 và phổ ECD tính toán theo lý 

thuyết của các đồng phân AP3a-AP3d 

3.1.2.4. Hợp chất AP4: aphanamixionolide A (hợp chất mới) 

 

Hình 3.54. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP4 

và hợp chất tham khảo 

Hợp chất AP4 thu được dưới dạng bột vô định hình màu trắng. Trên phổ HR-

ESI-MS của hợp chất AP4 xuất hiện pic ion giả phân tử tại m/z 391,2122 [M+H]+ 

cho phép xác định công thức phân tử C22H30O6. Phổ 1H NMR của hợp chất AP4 thấy 

xuất hiện sáu nhóm methyl singlet tại δH 2,07, 2,00, 1,69, 1,68, 1,38, và 1,36 (mỗi tín 

hiệu 3H), ba proton olefinic tại δH 5,45 (1H, s), 5,33 (1H, d, J = 9,0 Hz), và 5,82 (1H, 

s) và một proton oxymethine tại δH 5,11 (1H, m). Phổ 13C NMR và HSQC của hợp 

chất AP4 thấy xuất hiện 22 carbon bao gồm ba nhóm carbonyl, sáu nhóm methyl, 



98 

 

 

 

bốn methylene, bốn methine, và năm carbon bậc 4. Tín hiệu methyl tại δC 21,4/ δH 

2,07 (3H, s) và carbonyl (δC 169,3) cho thấy sự có mặt của một nhóm acetoxy. Ngoài 

ra, còn tín hiệu của 20 carbon đặc trưng cho khung diterpenoid. Trên phổ 1H-1H 

COSY cho thấy tương tác của các proton gắn với hai carbon cạnh nhau (3JH−H) như 

H2-4 (δH 2,39 và 2,22)/ H-5 (δH 5,11)/ H-6 (δH 5,33) và H2-8 (δH 2,04)/ H2-9 (δH 1,46)/ 

H2-10 (δH 1,90). Tương tác HMBC giữa H3-20 (δH 2,00) và C-2 (δC 116,7)/C-3 (δC 

157,0)/C-4 (δC 35,1), H-2 (δH 5,82) và C-1 (δC 165,2) xác định nhóm chức carboxylate 

tại C-1 và một liên kết đôi tại C-2/C-3. Tương tác HMBC giữa H3-19 (δH 1,69) và C-

6 (δC 122,6)/C-7 (δC 141,6)/C-8 (δC 39,1) xác định một liên kết đôi tại C-6/C-7. Mặt 

khác, độ dịch chuyển hóa học carbon của C-14 (δC 206,7) và tương tác HMBC giữa 

H3-16 (δH 1,38)/H3-17 (δH 1,36) và C-15 (δC 89,3)/C-14 (δC 206,7) xác định nhóm 

chức ketone tại C-14. Tương tác HMBC giữa H-13 (δH 5,45) và C-14 (δC 206,7)/C-

12 (δC 190,9), giữa H3-18 (δH 1,68) và C-10 (δC 38,1)/ C-11 (δC 79,2)/ C-13 (δC 100,1) 

xác định một liên kết đôi tại C-12/C-13. Ngoài ra, các tín hiệu của C-12 (δC 190,9) 

và C-15 (δC 89,3) cho thấy sự tồn tại của một cầu nối ether giữa các carbon này, tạo 

thành một furan-3-one. Sự chuyển dịch về trường mạnh của carbon olefinic liên kết 

với oxy (C-12: δC 190,9) và carbinol carbon (C-15: δC 89,3) trong furan-3-one tương 

tự các hợp chất nemoralisin khung diterpenoid được báo cáo trước đây từ các loài 

thuộc chi Aphanamixis [196-199].  

Bảng 3.20. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP4 

C δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 165,2 - 12 190,9 - 

2 116,7 5,82 (s) 13 100,1 5,45 (s) 

3 157,0 - 14 206,7 - 

4 35,1 2,39 (dd, 18,0, 10,8)  15  89,3 - 

  2,22 (dd, 18,0, 3,6)  16  22,6  1,38 (s) 

5 74,1 5,11 (m) 17 22,6 1,36 (s) 

6 122,6 5,33 (d, 9,0) 18 22,3 1,68 (s) 

7 141,6 - 19 16,6 1,69 (s) 

8 39,1 2,04 (m) 20 23,0 2,00 (s) 

9 21,1 1,46 (m) 11-acetoxy 

10 38,1 1,90 (m) 1′ 169,3 - 

11 79,2 - 2′ 21,4 2,07 (s) 
ađo trong CDCl3, b150MHz, c600MHz 
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Hình 3.55. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP4 và phổ ECD tính toán cho 4 

đồng phân AP4a-AP4d 

Cấu hình của liên kết đôi tại C-6/C-7 được xác định cấu hình E dựa trên tương 

tác NOESY của H3-19 (δH 1,69)/H-5 (δH 5,11) và H-6 (δH 5,33)/H2-8 (δH 2,04). Cấu 

hình tuyệt đối của C-5 và C-11 được xác định bằng cách so sánh phổ ECD thực 

nghiệm và ECD tính toán TD-DFT cho các đồng phân (5S,11S)-AP4a, (5S,11R)-

AP4b, (5R,11R)-AP4c và (5R,11S)-AP4d. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP4 

cho thấy hiệu ứng Cotton âm ở bước sóng 215 nm (−5,4 mdeg) và 249 nm (−6,3 mdeg), 

phù hợp với kết quả ECD tính toán cho đồng phân (5S,11R)-AP4b khẳng định cấu 

hình tuyệt đối của hợp chất này (5S,11R) (Hình 3.55). Từ những phân tích nêu trên, 

cấu trúc hóa học của AP4 đã được xác định hoàn toàn, đây là một hợp chất mới, được 

đặt tên là (5S,11R)-aphanamixionolide A. 

 

 

Hình 3.56. Phổ (+) HR-ESI-MS của hợp chất AP4 
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Hình 3.57. Phổ 1H NMR của hợp chất AP4 

 

Hình 3.58. Phổ 13C NMR của hợp chất AP4 
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Hình 3.59. Phổ HSQC của hợp chất AP4 

 

Hình 3.60. Phổ HMBC của hợp chất AP4 
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Hình 3.61. Phổ COSY của hợp chất AP4 

 

Hình 3.62. Phổ NOESY của hợp chất AP4 
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3.1.2.5. Hợp chất AP5: aphanamixionolide B (hợp chất mới) 

 

Hình 3.63. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP5 

Hợp chất AP5 thu được cũng ở dạng bột vô định hình màu trắng. Công thức 

phân tử của hợp chất AP5 là C23H34O5 được xác định bằng phổ HR-ESI-MS dựa trên 

sự xuất hiện của pic ion giả phân tử [M+H]+ tại m/z 391,2492.  

Bảng 3.21. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP5  

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 165,2 - 13 101,4 5,64 (s) 

2 116,7 5,82 (s) 14 206,8 - 

3 157,0 - 15 89,6h - 

4 35,1 2,39 (dd, 18,0, 10,8) 16 23,0 1,39 (s) 

  2,22 (dd, 18,0, 3,6) 17 22,6 1,38 (s) 

5 74,1a 5,10 (m) 18 48,1i 1,60 (m)/1,77 (m) 

6 122,5b 5,32 (d, 8,4) 19 16,6 1,67 (s) 

7 142,0c - 20 23,0 1,99 (s) 

8 39,3d 2,04 (m) 18- isopropyl 

9 21,0e 1,30 (m)/1,57 (m) 1′ 24,3 1,75 (m) 

10 40,3f 1,62 (m)/1,73 (m) 2′ 24,4k 0,99 (d, 7,0) 

11 76,0g - 3′ 24,4k 0,99 (d, 7,0) 

12 194,5 -    
aĐo trong CDCl3, 

b150MHz, c600MHz, a-k)tín hiệu cặp: a)74,12/74,08, b)122,54/122,51, 
c)142,01/141,77, d)39,35/39,27, e)20,97/20,90, f)40,34/40,30, g)76,11/76,05, h)89,64/89,61, 

i)48,16/48,13, k)δC 24,36/ δH 0,99 và δC 24,12/ δH 0,89. 

Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của hợp chất AP5 gần giống hợp chất AP4. Do 

đó, có thể dự đoán hợp chất AP5 có cùng khung diterpenoid với hợp chất AP4. Dữ 

liệu NMR của AP5 thể hiện tín hiệu của nhóm isopropyl thay vì nhóm acetyl như 

trong hợp chất AP4. Ngoài ra, tín hiệu của nhóm methyl (C-18, δC 22,3/δH 1,68) trong 

AP4 được thay thế bằng tín hiệu của nhóm methylene (C-18, δC 48,1/δH 1,77 và 1,60) 

trong AP5, cho thấy vị trí của nhóm isopropyl tại C-18. Điều này được xác nhận lại 

dựa trên tương tác 1H-1H COSY của H2-18 (δH 1,77 và 1,60)/H-1′ (δH 1,75)/H3-2′,3′ 

(δH 0,99) và tương tác HMBC giữa H3-2′,3′ (0,99) và C-1′ (δC 24,3)/C-18 (δC 48,1), 

H2-18 (δH 1,77 và 1,60) và C-10 (δC 40,3)/C-11 (δC 76,0)/C-12 (δC 194,5). Sự dịch 

chuyển về trường mạnh của độ dịch chuyển hóa học carbon C-11 (δC 76,0) trong AP5 



104 

 

 

 

so với trong AP4 (δC 79,2) cho thấy việc thay thế nhóm acetoxy bằng nhóm hydroxyl 

ở carbon này. Tương tác HMBC yếu giữa H-5 (δH 5,10) và C-1 (δC 165,2) cho thấy cầu 

lactone giữa C-1 và C-5. 

Tương tác NOESY giữa H3-19 (δH 1,67)/H-5 (δH 5,10) và H-6 (δH 5,32)/H2-8 

(δH 2,04) xác định được cấu hình E của liên kết đôi tại C-6/C-7. Phổ 13C NMR của 

AP5 cho thấy một số carbon được phân chia thành một cặp giá trị dịch chuyển hóa 

học (ΔδC < 0,2 ppm). Bằng chứng này cho thấy hợp chất AP5 là một cặp đồng phân 

lập thể dia tại các trung tâm bất đối C-5 và C-11.  

 

Hình 3.64. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP5 và phổ ECD tính toán cho 4 

đồng phân AP5a-AP5d 

Phổ ECD tính toán TD-DFT cho bốn đồng phân lập thể có thể có (5S,11S)-

AP5a, (5S,11R)-AP5b, (5R,11R)-AP5c và (5R,11S)-AP5d đã được thực hiện và so 

sánh với dữ liệu phổ ECD thực nghiệm. Kết quả chỉ ra hợp chất AP5 có cấu hình 5S 

(như đồng phân 5a/5b) và một cặp đồng phân lập thể dia, được hình thành do sự khác 

biệt về cấu hình tuyệt đối ở C-11, 11R hoặc 11S (Hình 3.64). Do đó, hợp chất AP5 

được xác định và được đặt tên là (5S,11R/11S)-aphanamixionolide B. 

3.1.2.6. Hợp chất AP6: aphanamixionolide C (hợp chất mới) 

 

Hình 3.65. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP6 

Phổ HR-ESI-MS của AP6 cho thấy một cặp pic ion phân tử proton hóa đồng 

vị ở m/z 383,1627 [M+H]+ và m/z 385,1605 [M+2amu+H]+ với tỷ lệ cường độ 3:1, 

cho thấy công thức phân tử của AP6 là C20H27ClO5, chứa nguyên tử chlorine (tính 

toán cho [C20H28
35ClO5]+, 383,1620; và tính toán cho [C20H28

37ClO5]+, 385,1605). 



105 

 

 

 

Bảng 3.22. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP6 

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 165,3 - 11 75,3 - 

2 116,7 5,83 (s) 12 190,4 - 

3 157,1 - 13 103,1 5,45 (s) 

4 35,1 2,39 (dd, 18,0, 10,8) 14 206,6 - 

  2,20 (dd, 18,0, 3,6) 15 90,2 - 

5 74,1 5,10 (m) 16 22,9 1,40 (s) 

6 122,8 5,33 (d, 9,0) 17 22,7 1,39 (s) 

7 141,4 - 18 51,0 3,92 (d, 11,4) 

8 39,1 2,03 (m)/2,08 (m)   3,61 (d, 11,4) 

9 21,0 1,40 (m)/1,66 (m) 19 16,4 1,67 (s) 

10 35,9 1,68 (m)/1,75 (m) 20 23,0 1,98 (s) 
ađo trong CDCl3, 

b150MHz, c600MHz 

  
Hình 3.66. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP6 và phổ ECD tính toán cho 4 

đồng phân AP6a-AP6d  

Dữ liệu 1H và 13C NMR của AP6 cho thấy đây cũng là một hợp chất diterpene 

tương tự như hợp chất AP4 và AP5. Phổ 1H NMR của AP6 thấy sự xuất hiện của bốn 

nhóm methyl singlet tại δH 1,98, 1,67, 1,40 và 1,39 (mỗi tín hiệu 3H, s), cho thấy 

nguyên tử chlorine đã liên kết với một trong năm nhóm methyl trong khung diterpene. 

So sánh dữ liệu NMR của AP6 với AP4 và AP5 thấy sự khác biệt ở tín hiệu của nhóm 

methylene C-18 tại δC 51,0/δH 3,92 và 3,61 (mỗi tín hiệu 1H, d, J = 11,4 Hz), cho thấy 

nguyên tử chlorine liên kết với C-18. Điều này được khẳng định lại dựa trên tương 

tác HMBC giữa H2-18 (δH 3,92 và 3,61) và C-10 (δC 35,9)/C-11 (δC 75,3)/C-12 (δC 

190,4). Tương tác NOESY giữa H3-19 (δH 1,67)/H-5 (δH 5,10) và H-6 (δH 5,33)/H-8 

(δH 2,03 và 2,08) đã xác nhận cấu hình E của liên kết đôi tại C-6/C-7. Cấu hình tuyệt 

đối 5S,11S (như đồng phân AP6a) đã được chứng minh bằng việc so sánh phổ ECD 

thực nghiệm và phổ ECD tính toán TD-DFT của các đồng phân lập thể có thể có 

(5S,11S)-AP6a, (5S,11R)-AP6b, (5R,11R)-AP6c và (5R,11S)-AP6d (Hình 3.66). Do 

đó, cấu trúc của AP6 đã được xác định và đặt tên là (5S,11S)-aphanamixionolide C. 
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3.1.2.7. Hợp chất AP7: aphanamixionolide D (hợp chất mới) 

 

Hình 3.67. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP7 

Hợp chất AP7 thu được dưới dạng bột vô định hình màu trắng. Phổ HR-ESI-

MS của AP7 gần giống với AP6 bởi một cặp pic ion phân tử proton hóa đồng vị ở 

m/z 383,1625 [M + H]+ và m/z 385,1600 [M + 2amu + H]+ với tỷ lệ cường độ khoảng 

3:1. Điều này chỉ ra rằng hợp chất AP7 có cùng công thức phân tử với AP6, 

C20H27ClO5 (tính toán cho [C20H28
35ClO5]+, 383,1620; và tính toán cho 

[C20H28
37ClO5]+, 385,1605). Dữ liệu 1H và 13C NMR của AP7 cho thấy khác với dữ 

liệu của AP6 bởi các tín hiệu liên quan đến vòng lactone (C-1 đến C-7 và C-20). 

Tương tác 1H-1H COSY của H-6 (δH 4,98)/H2-5 (δH 2,71 và 2,32)/H-4 (δH 4,89) và 

giá trị dịch chuyển hóa học của nhóm methine C-4 (δC 84,1) chỉ ra rằng carbon mang 

oxy ở C-4 trong hợp chất AP7 thay vì C-5 như trong hợp chất AP6. Tương tác HMBC 

giữa H3-20 (δH 2,05) và C-2 (δC 117,5)/C-3 (δC 168,1)/C-4 (δC 84,1) xác định liên kết 

đôi tại C-2/C-3. Tương tác HMBC giữa H-2 (δH 5,81)/H-4 (δH 4,89) và C-1 (δC 173,2) 

cho thấy có một cầu lactone giữa C-1 và C-4. Do đó, hợp chất AP7 chứa một vòng γ-

lactone thay vì một vòng δ-lactone trong các hợp chất AP4-AP6.  

Bảng 3.23. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP7 

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 173,2 - 12 190,7 - 

2 117,5 5,81 (s) 13 102,9 5,72 (s) 

3 168,1 - 14 206,7 - 

4 84,1 4,89 (t, 4,8) 15 90,1 - 

5 29,9 2,71 (m)/2,32 (m) 16 22,9 1,40 (s) 

6 116,7 4,98 (t, 7,8) 17 22,7 1,39 (s) 

7 139,2 - 18 50,9 3,91 (d, 11,4) 

8 39,4 2,00 (m)   3,62 (d, 11,4) 

9 21,3 1,32 (m)/1,58 (m) 19 16,0 1,60 (s) 

10 35,9 1,61 (m)/1,68 (m) 20 13,9 2,05 (s) 

11 75,3 -    
ađo trong CDCl3, 

b150MHz, c600MHz 

Tương tác NOESY giữa H3-19 (δH 1,60)/H-5 (δH 2,71 và 2,32) và H-6 (δH 

4,98)/H-8 (δH 2,00) xác định được cấu hình E- của liên kết đôi tại C-6/C-7. Cấu hình 

tuyệt đối của hợp chất AP7 được xác định bằng phương pháp so sánh phổ ECD thực 
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nghiệm với phổ ECD tính toán TD-DFT cho bốn đồng phân lập thể có thể có 

(4R,11S)-AP7a, (4S,11S)-AP7b, (4S,11R)-AP7c và (4R,11R)-AP7d (Hình 3.68). Kết 

quả cho thấy cấu hình tuyệt đối của AP7 là  4R,11S (như đồng phân AP7a). Từ những 

phân tích nêu trên, cấu trúc hóa học của AP7 được xác định, đây là một hợp chất mới, 

và được đặt tên là (4R,11S)-aphanamixionolide D. 

 
Hình 3.68. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP7 và phổ ECD tính toán cho 4 

đồng phân AP7a-AP7d 

3.1.2.8. Hợp chất AP8: aphanamixionolide E (hợp chất mới) 

 

Hình 3.69. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP8  

Hợp chất AP8 thu được có dạng bột vô định hình màu trắng. Công thức phân 

tử của hợp chất AP8 là C22H30O6 được xác định bằng phổ HR-ESI-MS dựa trên sự 

xuất hiện của pic ion giả phân tử tại m/z 391,2118 [M+H]+. Dữ liệu phổ NMR của 

AP8 chỉ ra tín hiệu của nhóm acetoxy (C-1' tại δC 169,3 và nhóm methyl tại C-2' tại 

δC 21,4/δH 2,07) và khung diterpenoid tương tự như hợp chất AP4-AP7. Ngoài ra, dữ 

liệu phổ 13C NMR của AP8 cho thấy độ dịch chuyển carbon tương tự một phần với 

hợp chất AP4 (từ C-8 đến C-19 và nhóm acetoxy) và AP7 (từ C-1 đến C-7 và C-20). 

Bằng chứng này chỉ ra hợp chất AP8 sở hữu hai mảnh cấu trúc, bao gồm acetoxyl 

hóa furan-3-one (như hợp chất AP4) và vòng γ-lactone (như hợp chất AP7). Cấu trúc 

phẳng của AP8, bao gồm cấu hình E- của liên kết đôi tại C-6/C-7, được xác nhận 

bằng phân tích các tương tác HMBC, 1H-1H COSY và NOESY như thể hiện trong 

Hình 3.69. 
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Bảng 3.24. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP8  

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 173,0 - 13 100,0 5,45 (s) 

2 117,4 5,81 (s) 14 206,7 - 

3 168,1 - 15 89,3 - 

4 84,2 4,88 (t, 5,4) 16 22,6 1,36 (s) 

5 30,2 2,68 (m)/2,32 (m) 17 22,6 1,35 (s) 

6 116,9 5,05 (t, 7,2) 18 22,3 1,67 (s) 

7 138,9 - 19 16,1 1,60 (s) 

8 39,4 2,00 (m) 20 13,9 2,05 (s) 

9 21,3 1,40 (m) 11-acetoxy 

10 38,0 1,84 (m) 1' 169,3 - 

11 79,1 - 2' 21,4 2,07 (s) 

12 191,0 -    
ađo trong CDCl3,

 b150MHz, c600MHz 

Cấu hình tuyệt đối 4R và 11S (như đồng phân AP8b) đã được chứng minh 

bằng phổ ECD thực nghiệm và phổ ECD tính toán TD-DFT cho các đồng phân lập 

thể có thể có (4R,11R)-AP8a, (4R,11S)-AP8b, (4S,11S)-AP8c và (4S,11R)-AP8d 

(Hình 3.70). Do đó, cấu trúc của AP8 được xác định và được đặt tên là (4R,11S)-

aphanamixionolide E. 

 
Hình 3.70. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP8 và phổ ECD tính toán cho 4 

đồng phân AP8a-AP8d 

3.1.2.9. Hợp chất AP9: 11-methoxysawaranospiroride C (hợp chất mới) 

 

Hình 3.71. Cấu trúc và các tương tác HMBC, COSY chính của hợp chất AP9 

Hợp chất AP9 thu được dưới dạng chất rắn màu vàng. Phổ IR của AP9 cho 

thấy sự có mặt của các nhóm chức hydroxyl (3405 cm-1), carbonyl (1776 cm-1), vòng 
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thơm (1604, 1519 cm-1) và C-O-C (1048 cm-1). Công thức phân tử của hợp chất AP9 

là C15H18O8 được xác định bằng phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS dựa trên sự xuất 

hiện của pic ion giả phân tử tại m/z 325,0924 [M-H]-. Phổ 1H NMR và HSQC xuất 

hiện tín hiệu đặc trưng của vòng thơm thế tại các vị trí 1,3,4 tại δH 6,94 (1H, d, J = 

1,8 Hz), 6,76 (1H, d, J = 7,8 Hz), 6,81 (1H, dd, J = 7,8, 1,8 Hz)], ba nhóm methine 

carbinol [δH 3,32 (1H, d, J = 9,0 Hz), 3,58 (1H, t, J = 9,0 Hz), 3,34 (1H, ddd, J = 10,8, 

9,0, 6,0 Hz)], một nhóm oxy methylene [δH 3,72 (1H, dd, J = 10,8, 6,0 Hz), 3,53 (dd, 

J = 10,8, 10,8 Hz)], một sp3 methylene [δH 3,10 (1H, dd, J = 17,4, 12,6 Hz) và 2,76 

(dd, J = 17,4, 8,4 Hz)], một nhóm sp3 methine [δH 4,00, 1H, dd, J = 12,8, 8,4 Hz)] và 

một nhóm methoxy tại δH 3,87 (3H, s). Phổ 13C NMR và HSQC cho thấy tín hiệu 

cộng hưởng 15 carbon, bao gồm sáu carbon của một vòng thơm, một carbonyl (δC 

177,1) và một nhóm methoxy (δC 56,3).  

Bảng 3.25. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP9 

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 177,1 - 9 127,0 - 

2 34,4 3,10 (dd, 17,4, 12,6) 10 114,2 6,94 (d, 1,8) 

  2,76 (dd, 17,4, 8,4) 11 148,7 - 

3 46,0 4,00 (dd, 12,8, 8,4) 12 147,3 - 

4 110,3 - 13 115,9 6,76 (d, 7,8) 

5 71,6 3,32 (d, 9,0) 14 123,3 6,81 (dd, 7,8, 1,8) 

6 76,3 3,58 (t, 9,0) O-CH3 56,5 3,87 (s) 

7 70,6 3,34 (ddd, 10,8, 9,0, 6,0)    

8 65,5 3,72 (dd, 10,8, 6,0)    

  3,53 (t, 10,8)    
aĐo trong CDCl3, b150MHz, c600MHz 

Tương tác 1H-1H COSY giữa H-2/H-3, H-5/H-6/H-7/H-8 và H-13/H-14. Dựa 

trên những dữ liệu phổ trên, cấu trúc của AP9 tương tự hợp chất sawaranospiroride 

C, ngoại trừ việc xuất hiện thêm một nhóm methoxy tại C-11 [200]. Điều này được 

xác nhận thêm bởi các tương tác HMBC.  

 

Hình 3.72. Tương tác NOESY quan trọng của hợp chất AP9 
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Dữ liệu phổ NMR của AP9 cũng gần giống với dữ liệu của hợp chất 

foveospirolide (được đo trong cùng dung môi CD3OD) [201] ngoại trừ sự dịch chuyển 

xuống vùng trường thấp hơn của nhóm carbonyl từ δC 175,0 (trong foveospirolide) 

đến 177,1 ppm (trong AP9), cho thấy cấu hình khác nhau tại C-3. Điều này được chỉ 

ra thêm dựa trên phổ NOESY. Trong phổ NOESY, các tương tác giữa Hα-2 (δH 2,76) 

và Hα-3, Hα-3 và Hax-5, Hax-5 và H-7ax, H-7ax và Heq-8 cho thấy các proton này nằm 

ở một phía của phân tử và tương tác NOESY của Hβ-2 (δH 3,10)/H-10 (δH 6,94) cho 

thấy các proton này nằm ở phía bên kia của phân tử. Cấu hình tuyệt đối của AP9 được 

xác định bằng cách so sánh phổ ECD thực nghiệm và phổ ECD tính toán của hai đồng 

phân (3R,4S,5S,6R,7S)-AP9a và (3S,4R,5R,6S,7R)-AP9b (Hình 3.73). Phân tích 

ECD thực nghiệm của AP9 phù hợp với cấu hình (3R,4S,5S,6R,7S)-AP9a tương tự 

như sawaranospiroride C [200]. Do đó, hợp chất AP9 được xác định là 11-

methoxysawaranospiroride C. 

 
Hình 3.73. Phổ ECD thực nghiệm của hợp chất AP9 và phổ ECD tính toán cho 2 

đồng phân AP9a và AP9b 

3.1.2.10. Hợp chất AP10: 6α,9ξ,10,13-tetrahydroxymegastigmane-3-one (hợp chất 

mới) 

 

Hình 3.74. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP10 

Phổ IR của AP10 cho thấy sự xuất hiện của các nhóm chức hydroxyl (3293 

cm-1), carbonyl (1722 cm-1), và C-O-C (1038 cm-1). Công thức phân tử của hợp chất 

AP10 là C13H24O5 được xác định bằng phổ HR-ESI-MS dựa trên sự xuất hiện của pic 
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ion giả phân tử tại m/z 259,1550 [M-H]-. Phổ 1H NMR và HSQC của hợp chất AP10 

thấy xuất hiện tín hiệu của hai nhóm methyl (δH 0,93 và 1,07, mỗi tín hiệu 3H, s), một 

nhóm methine (δH 3,58, 1H, m), hai nhóm methylene [δH 3,71 (1H, dd, J = 10,8, 3,0 

Hz)/3,97 (1H, dd, J = 10,8, 4,8 Hz) và δH 3,51 (1H, br d, J = 10,8 Hz)/3,48 (1H, dd, 

J = 10,8, 6,0 Hz)] cùng với một sp3 methine và bốn nhóm sp3 methylene. Phổ 13C 

NMR thấy tín hiệu cộng hưởng của 13 carbon cho một phân tử megastigmane. Trong 

số đó có: một ketone (δC 216,0, C-3), hai methylen [δC 64,2 (C-13) và 67,3 (C-10)], 

một methine (δC 74,2, C-9), một carbon bậc bốn oxy hóa (δC 77,1, C-6) và hai nhóm 

methyl [δC 24,4 (C-11) và 24,5 (C-12)] được xác định bằng phổ 1H-1H COSY, HSQC 

và HMBC. Trên phổ 1H-1H COSY, các tương tác của H-4/H-5/H-13 và H-7/H-8/H-

9/H-10 đã được quan sát. Ngoài ra, tương tác HMBC từ H-2 và H-4 đến C-3, từ H-

13 đến C-4/C-5/C-6, từ H-11 và H-12 đến C-1/C-2/C-6 và từ H-10 đến C-8/C-9 đã 

xác nhận một nhóm ketone ở C-3 và bốn nhóm hydroxyl ở C-6, C-9, C-10 và C-13. 

Cấu hình tương đối của AP10 được xác định dựa trên phổ NOESY. Tương tác 

NOESY, các tương tác giữa H3-11 (δH 1,07)/H2-7 (δH 2,07 và 1,78), H2-7 (δH 2,07 và 

1,78)/H2-13 (δH 3,71 và 3,97) cho thấy C-7, C-11 và C-13 ở cùng một phía của phân 

tử và nhóm C-12 và 6-OH ở phía bên kia của phân tử. Độ dịch chuyển hóa học carbon 

ở C-9 (δC 74,2) và C-10 (δC 67,3) của AP10 phù hợp với cấu hình của sarmetol A [C-

9 (δC 73,9) và C-10 (δC 67,3)] [202], tuy vậy đến nay chưa có công bố về số liệu phổ 

NMR của hợp chất có cấu hình C-9 theo hướng ngược lại. Do đó, cấu hình tuyệt đối 

tại C-9 chưa hoàn toàn được xác định. Cấu trúc hợp chất AP10 được xác định là 

6α,9ξ,10,13-tetrahydroxymegastigmane-3-one. 

Bảng 3.26. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP10  

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 45,2 - 8 30,2 1,55-1,59 (m) 

2 53,5 2,96 (d, 13,8)   1,76-1,80 (m) 

  1,78 (d, 13,8) 9 74,2 3,56-3,60 (m) 

3 216,0 - 10 67,3 3,51 (dd, 10,8, 4,6) 

4 42,2 2,82 (t, 13,8)   3,48 (dd, 10,8, 6,0) 

  2,22 (br d, 13,8) 11 24,4 1,07 (s) 

5 44,9 2,12-2,16 (m) 12 24,5 0,93 (s) 

6 77,1 - 13 64,2 3,71 (dd, 10,8, 3,0) 

7 34,2 2,04-2,08 (m)   3,97 (dd, 10,8, 4,8) 

  1,75-1,79 (m) 14 45,2 - 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz 
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3.1.2.11. Hợp chất AP11: 11-hydroxyaphanamixin B (hợp chất mới) 

 

Hình 3.75. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP11 

Phổ IR của AP11 cho thấy sự xuất hiện của các nhóm chức hydroxyl (3395 

cm-1), carbonyl (1689 cm-1), và C-O-C (1176 cm-1). Công thức phân tử của hợp chất 

AP11 là C20H30O5 được xác định bằng phổ khối phân giải cao HR-ESI-MS dựa trên 

sự xuất hiện của pic ion giả phân tử tại m/z 351,2171 [M+H]+. Phổ 1H và 13C NMR của 

AP11 xuất hiện tín hiệu của ba liên kết đôi tại (δC/δH: 115,9 (C-2)/5,69 (s), 162,8 (C-

3); 124,0 (C-6)/5,14 (t, J = 6,6 Hz), 135,1 (C-7), 195,4 (C-12), 99,7 (C-13)/5,60 (s)], 

một ketone (δC 207,5), một nhóm carboxyl (δC 170,7) và năm nhóm methyl bậc bốn 

[δC/δH: 22,9 (C-16)/1,38, 22,8 (C-17)/1,38, 26,5 (C-18)/1,48, 15,7 (C-19)/1,57, 25,5 

(C-20)/1,92]. Dữ liệu phổ NMR của AP11 tương tự như hợp chất aphanamixin B 

(một hợp chất cũng được phân lập từ loài Aphanamixis polystachya) ngoại trừ việc 

xuất hiện thêm một nhóm hydroxyl tại C-11 [203]. 

Bảng 3.27. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP11  

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1 170,7 - 11 73,0 - 

2 115,9 5,69 (s) 12 195,4 - 

3 162,8 - 13 99,7 5,60 (s) 

4 33,4 2,67 (t, 6,6) 14 207,5 - 

5 26,4 2,16-2,20 (m) 15 89,6 - 

6 124,0 5,14 (t, 6,6) 16 22,9 1,38 (s) 

7 135,1 - 17 22,8 1,38 (s) 

8 39,4 1,98 (t, 6,6) 18 26,5 1,48 (s) 

9 21,6 1,32-1,36 (m) 19 15,7 1,57 (s) 

  1,49-1,52 (m) 20 25,5 1,92 (s) 

10 39,8 1,62-1,66 (m) 

1,71-1,75 (m) 

   

ađo trong CDCl3,
 b150MHz, c600MHz 

Tương tác HMBC giữa H3-16 và H3-17 với C-14/C-15, từ H-13 với C-11/C-

12/C-14, từ H3-18 với C-10/C-11/C-12, từ H3-19 với C-6/C-7/C-8, từ H3-20 với C-
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2/C-3/C-4 và từ H-2 với C-1/C-3/C-4/C-20. Tương tác NOESY của H-2 (δH 5,69)/H3-

20 (δH 1,92) và H-6 (δH 5,14)/H2-8 (δH 1,98) cho thấy cấu hình của các liên kết đôi là 

2Z, 6E. Phổ ECD của hợp chất AP11 không có hiệu ứng Cotton, mà hợp chất này có 

1 trung tâm bất đối nên đây là một racemic. Do đó, hợp chất AP11 được xác định là 

11-hydroxyaphanamixin B. 

3.1.2.12. Hợp chất AP12: (2Z,6E,13E)-2,6,13-triene-11,15-dihydroxyphytanic acid 

(hợp chất mới) 

 

Hình 3.76. Cấu trúc và tương tác HMBC, COSY, NOESY chính của hợp chất AP12 

Hợp chất AP12 thu được ở dạng dầu màu trắng. Phổ IR của AP12 cho thấy sự 

xuất hiện của các nhóm chức hydroxyl (3409 cm-1), carbonyl (1691 cm-1), và C-O-C 

(1165 cm-1). Công thức phân tử của AP12 là C20H32O5 được xác định bằng phổ khối 

phân giải cao HR-ESI-MS với mảnh ion giả phân tử tại m/z 353,2330 [M+H]+. Phổ 

NMR của AP12 tương tự như AP11 cho thấy đây là một diterpene mạch dài có ba 

liên kết đôi, một ketone, một carboxyl và hai nhóm hydroxyl. Dữ liệu phổ NMR từ 

C-1 đến C-10 của AP12 tương tự như AP11 gợi ý vị trí nhóm carboxyl tại C-1, nhóm 

hydroxyl tại C-11 và hai liên kết đôi tại C-2/C-3 và C-6/C-7, điều này được khẳng 

định thêm dựa trên tương tác phổ 1H-1H COSY, HSQC và HMBC.  

Bảng 3.28. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP12  

C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) C δC
a,b δH

a,c (độ bội, J = Hz) 

1  171,0* - 11 78,2 - 

2 116,0 5,69 (s) 12 203,1 - 

3 162,4 - 13 118,3 6,65 (d, 15,6) 

4 33,4 2,67 (t, 6,6) 14 155,6 7,14 (d, 15,6) 

5 26,6 2,16-2,20 (m) 15 71,6 - 

6 123,8 5,11 (t, 7,2) 16 29,4 1,39 (s) 

7 135,1 - 17 29,2 1,39 (s) 

8 39,3 1,94 (t, 6,6) 18 25,2 1,37 (s) 

9 20,8 1,08-1,12 (m) 19 15,6 1,53 (s) 

  1,48-1,52 (m) 20 25,3 1,91 (s) 

10 38,2 1,58-1,62 (m)    

  1,66-1,70 (m)    
ađo trong CDCl3, 

b150MHz, c600MHz, *tín hiệu được xác định dựa trên phổ HMBC 
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Tương tác HMBC giữa H3-18 (δH 1,37) và C-10 (δC 20,8)/C-11 (δC 78,2)/C-

12 (δC 203,1), H-14 và C-12/C-15 (71,6)/C-16 (29,4)/C-17 (δC 29,2), và H3-16/H3-17 

và C-14/C-15 chỉ ra liên kết đôi tại C-13/C-14, nhóm ketone tại C-12, và hai nhóm 

hydroxyl tại C-11 và C-15. Hằng số tương tác lớn (15,6 Hz) của liên kết đôi tại δH 

6,65 và 7,14 cho phép xác định cấu hình trans- của liên kết đôi tại C-13/C-14. Cấu 

hình của liên kết đôi tại C-2 và C-6 được xác định là 2Z và 6E dựa trên tương tác phổ 

NOESY và so sánh dữ liệu phổ NMR với hợp chất tương tự [203]. Phổ ECD thực 

nghiệm của hợp chất AP12 không có hiệu ứng Cotton, mà hợp chất này có 1 trung 

tâm bất đối tương tự như AP11, cho thấy đây là một racemic. Do đó, hợp chất AP12 

được xác định là (2Z,6E,13E)-2,6,13-triene-11,15-dihydroxyphytanic acid. 

3.1.2.13. Hợp chất AP13: piscidinol A 

 

Hình 3.77. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC chính của hợp chất AP13 

Hợp chất AP13 thu được dạng bột vô định hình màu trắng. Công thức phân tử 

là C30H50O4 được xác định bằng phổ  HR-ESI-MS dựa vào pic ion giả phân tử m/z 

509,3403 [M+Cl]−. Trên phổ 1H NMR xuất hiện các tín hiệu đặc trưng của một 

triterpene thuộc nhóm tirucallane, bao gồm: 7 nhóm methyl với các tín hiệu singlet 

tại δH 0,89, 1,05, 1,07, 1,08, 1,15, 1,26 và 1,28 (mỗi tín hiệu 3H); một tín hiệu kép 

của nhóm methyl tại δH 0,98 (3H, d, J = 6,0 Hz). Ngoài ra, trên phổ proton còn xuất 

hiện tín hiệu của một proton nhóm olefin tại δH 5,36 (1H, dd, J = 6,6, 3,0 Hz). Trên 

phổ HSQC và 13C NMR cũng thấy xuất hiện tín hiệu của 30 carbon bao gồm tín hiệu 

của 1 carbon ketone tại δC 219,1; 2 carbon liên kết đôi tại δC 119,1 và 147,1. Trên phổ 

HMBC xuất hiện tương tác giữa δH 1,05 (H-28) và δC 219,1 (C-3)/49,0 (C-4)/52,3 

(C-5) xác định được nhóm ketone tại C-3. Tương tác HMBC giữa δH 5,36 (H-7) và 

δC 53,8 (C-5)/25,4 (C-6)/49,9 (C-9)/52,4 (C-14) xác định được vị trí liên kết đôi tại 

C-7/C-8. Vị trí của nhóm hydroxyl liên kết với carbon C-22, C-23 và C-25 được xác 

định bằng tương tác trên phổ HMBC giữa δH 1,18/1,92 (H-22) và δC 70,0 (C-23), δH 

3,17 (H-24) và δC 42,2 (C-22)/74,7 (C-25)/26,6 (C-26)/27,2 (C-27). Dữ liệu phổ 
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NMR của AP13 được so sánh với dữ liệu phổ của hợp chất piscidinol A [204] cho 

thấy sự phù hợp. Vì vậy, có thể kết luận hợp chất AP13 chính là piscidinol A.. 

Bảng 3.29. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP13 và hợp chất tham khảo 

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 38,5 39,7 1,49 (m)/2,07 (m) 16 28,4 29,4 1,40 (m)/2,05 (m) 

2 34,9 35,8 
2,86 (ddd, 14,4, 14,4, 6,0) 

2,22 (ddd, 14,4, 4,2, 4,2) 
17 53,8 55,3 1,57 (m) 

3 217,0 219,1 - 18 22,0 22,6 0,89 (s) 

4 47,8 49,0 - 19 12,8 13,2 1,07 (s) 

5 52,3 53,8 1,77 (m) 20 33,7 34,8 1,45 (m) 

6 24,3 25,4 2,15 (m) 21 18,9 19,6 0,98 (d, 6,0) 

7 117,9 119,1 5,36 (dd, 6,6, 3,0) 22 40,4 42,2 1,18 (m)/1,92 (m) 

8 145,7 147,1 - 23 69,7 70,0 4,07 (ddd, 8,4, 4,8, 0,6) 

9 48,4 49,9 2,38 (m) 24 75,0 76,8 3,17 (d, 0,6) 

10 35,0 36,1 - 25 74,3 74,7 - 

11 18,3 19,5 1,63 (m) 26 26,2 26,6 1,26 (s) 

12 33,8 35,1 1,71 (m)/1,52 (m) 27 27,4 27,2 1,28 (s) 

13 43,5 44,7 - 28 24,5 25,1 1,05 (s) 

14 51,2 52,4 - 29 21,6 22,1 1,15 (s) 

15 34,0 35,2 1,58 (m)/1,90 (m) 30 27,4 28,0 1,08 (s) 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# số liệu của piscidinol A [204] đo trong CDCl3 

3.1.2.14. Hợp chất AP14: hispidone 

 

Hình 3.78. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC chính của hợp chất AP14 

Công thức phân tử của hợp chất AP14 là C30H48O4 được xác định bằng phổ  

HR-ESI-MS dựa vào pic ion giả phân tử m/z 507,3237 [M+Cl]-.  

Trên phổ 1H NMR xuất hiện 7 tín hiệu singlet tại vùng trường cao δH 0,80 (3H, 

s), 1,00 (3H, s), 1,03 (3H, s), 1,05 (3H, s), 1,11 (3H, s), 1,17 (3H, s) và 1,30 (3H, s); 

một proton olefinic [δH 5,32 (1H, dd, J = 6,6, 3,0 Hz). Trên phổ HSQC và 13C NMR 

xuất hiện tín hiệu của 7 carbon bậc 4 tại δC 216,9 (C=O), δC 145,7 (carbon olefin), δC 

76,2 (carbon liên kết oxy) và δC 34,9, 43,3, 47,9 và 51,3; 7 nhóm methine tại δC 118,0 
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(carbon olefin), δC 68,6, 80,8 (carbon liên kết oxy), 38,5, 47,5, 48,4 và 52,4; 9 nhóm 

methylene (CH2) tại δC 64,4 (carbon liên kết oxy), 18,2, 24,4, 28,1, 32,6, 34,0, 35,0, 

37,4, 38,6; và 7 nhóm methyl (CH3) tại δC 12,8, 21,6, 22,3, 22,4, 24,6, 26,4 và 27,5. 

Dữ liệu phổ NMR của AP14 chỉ ra tín hiệu của một vòng oxepan và khung 

triterpenoid tương tự như hợp chất AP13.  

Bảng 3.30. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP14 và hợp chất tham khảo 

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c 

(độ bội, J = Hz) C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 38,6 38,6 1,45 (m)/1,98 (m) 16 28,2 28,1 1,33 (m)/2,00 (m) 

2 34,9 35,0 2,75 (ddd, 14,4, 14,4, 6,0) 17 47,5 47,5 1,90 (m) 

   2,24 (m) 18 12,8 22,4 0,80 (s) 

3 217,1 216,9 - 19 21,6 12,8 1,00 (s) 

4 47,9 47,9 - 20 38,6 38,5 1,79 (m) 

5 52,4 52,4 1,72 (m) 21 64,4 64,4 3,62 (dd, 13,2, 4,2) 

6 24,4 24,4 2,10 (m)    3,43 (dd, 13,2, 6,6) 

7 118,1 118,0 5,32 (dd, 6,6, 3,0) 22 37,5 37,4 1,64 (m)/1,95 (m) 

8 145,8 145,7 - 23 68,7 68,6 3,84 (ddd, 8,4, 8,4, 3,0) 

9 48,4 48,4 2,26 (m) 24 80,8 80,8 2,91 (d, 8,4) 

10 34,9 34,9 - 25 76,2 76,2 - 

11 18,1 18,2 1,58 (m) 26 22,4 22,3 1,17 (s) 

12 32,6 32,6 1,78 (m)/1,92 (m) 27 26,3 26,4 1,30 (s) 

13 43,4 43,3 - 28 27,4 21,6 1,11 (s) 

14 51,3 51,3 - 29 24,6 24,6 1,05 (s) 

15 33,9 34,0 1,52 (m) 30 22,4 27,5 1,03 (s) 
ađo trong CDCl3, 

b150MHz, c600MHz, δC
# số liệu của hispidone [205] đo ở CDCl3 

Ngoài ra, dữ liệu phổ 13C NMR của AP14 cho thấy độ dịch chuyển carbon 

tương tự một phần với hợp chất AP13 (từ C-1 đến C-19 và C-28 đến C-30). Và vòng 

oxepan tại C-17 được xác định dựa trên tương tác HMBC giữa H-22 (δH 1,64/1,95) 

với C-17 (δC 47,5)/C-20 (δC 38,5)/C-21 (δC 64,4)/C-23 (δC 68,6)/ C-24 (δC 80,8) và 

H-26 (δH 1,17)/H-27 (δH 1,30) với C-24 (δC 80,8)/C-25 (δC 76,2). Từ các thông tin từ 

phổ HMBC, số liệu phổ của hợp chất AP14 đã được gán chính xác lại ở các vị trí C-

18/C-19/C-28 và C-30. Dữ liệu phổ NMR của AP14 được so sánh với dữ liệu phổ 

của hợp chất hispidone [205] cho thấy sự trùng khớp. Vì vậy, hợp chất AP14 được 

xác định là hispidone. 
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3.1.2.15. Hợp chất AP15: bourjotinolone A 

 

Hình 3.79. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC chính của hợp chất AP15 

Bảng 3.31. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP15 và hợp chất tham khảo 

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c 

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c 

(độ bội, J = Hz) 

1 38,5 38,5 1,45 (m)/1,99 (m) 16 27,4 27,4 1,33 (m)/2,04 (m) 

2 34,9 35,0 2,75 (ddd, 14,4, 14,4, 6,0) 17 44,7 44,8 2,11 (m) 

   2,24 (m) 18 12,8 22,3 0,79 (s) 

3 217,1 216,8 - 19 21,6 12,8 1,01 (s) 

4 47,9 47,9 - 20 37,5 37,4 1,71 (m) 

5 52,4 52,4 1,72 (m) 21 70,1 70,1 3,94 (dd, 11,4, 1,8) 

6 24,3 24,4 2,10 (m)    3,39 (dd, 11,4, 2,4) 

7 118,1 118,1 5,32 (dd, 6,6, 3,0) 22 36,4 36,4 1,50 (m)/2,04 (m) 

8 145,7 145,6 - 23 64,6 64,6 3,92 (dd, 9,0, 4,8) 

9 48,4 48,4 2,26 (m) 24 86,4 86,5 2,91 (d, 9,0) 

10 34,9 34,9 - 25 74,1 74,2 - 

11 18,2 18,2 1,58 (m) 26 23,9 24,0 1,28 (s) 

12 32,9 32,9 1,78 (m)/1,92 (m) 27 28,4 28,6 1,33 (s) 

13 43,2 43,3 - 28 27,4 21,6 1,12 (s) 

14 52,1 51,3 - 29 24,5 24,6 1,05 (s) 

15 33,9 33,9 1,52 (m) 30 22,3 27,5 1,04 (s) 
ađo trong CDCl3, 

b150MHz, c600MHz, δC
# số liệu của bourjotinolone A [205] đo ở CDCl3 

Hợp chất AP15 thu được ở dạng bột màu trắng, công thức phân tử là C30H48O4 

được xác định bằng phổ  HR-ESI-MS dựa vào pic ion giả phân tử [M+NH4]+ tại m/z 

490,3899. Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của hợp chất AP15 gần giống hợp chất AP14. 

Do đó, có thể dự đoán hợp chất AP15 có cùng khung triterpenoid với hợp chất AP14. 

Ngoài ra, tín hiệu của vòng oxepan tại C-17 trong AP14 được thay thế bằng tín hiệu 

của vòng tetrahydro pyran tại C-17 trong AP15. Điều này được xác định dựa trên tương 

tác HMBC giữa H-24 (δH 2,91) với C-21 (δC 70,1)/C-22 (δC 36,4)/C-23 (δC 64,6)/C-

25 (δC 74,2)/C-26 (δC 24,0)/C-27 (δC 28,6) và H-26 (δH 1,28)/H-27 (δH 1,33) với C-

24 (δC 86,5)/C-25 (δC 74,2). Các giá trị δC của C-18, C-19, C-28 và C-30 đã được gán 
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lại chính xác dựa trên dữ liệu phổ HSQC và HMBC. Từ những phân tích phổ NMR 

và phổ khối lượng nêu trên của hợp chất AP15 kết hợp so sánh dữ liệu tương ứng của 

hợp chất bourjotinolone A [205] có thể kết luận hợp chất AP15 chính là 

bourjotinolone A. 

3.1.2.16. Hợp chất AP16: cinnacasside D 

 

Hình 3.80. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC chính của hợp chất AP16 

Bảng 3.32. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP16 và hợp chất tham khảo  

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 132,0 131,4 - 14 87,4 86,9 3,93 (dd, 14,4, 2,4) 

2 147,2 146,7 - 15 73,1 72,6 - 

3 133,2 132,7 - 16 26,3 25,8 1,20 (s) 

4 112,8 112,3 6,89 (d, 2,4) 17 26,7 26,2 1,23 (s) 

5 155,5 155,0 - 18 26,7 26,2 1,45 (s) 

6 118,2 117,7 6,59 (d, 2,4) 1′ 106,9 106,4 4,57 (d, 7,8) 

7 37,3 36,8 3,73 (d, 16,2) 2′ 76,1 75,6 3,48 (dd, 9,0, 7,8) 

   3,92 (d, 16,2) 3′ 78,5 78,0 3,38 (t, 9,0) 

8 175,6 175,0 - 4′ 72,1 71,6 3,35 (t, 9,0) 

9 124,1 123,6 7,13 (d, 16,2) 5′ 78,6 78,1 3,10 (m) 

10 138,5 138,0 6,31 (d, 16,2) 6′ 63,3 62,8 3,74 (dd, 12,0, 2,4) 

11 85,2 84,7 -    3,63 (dd, 12,0, 6,0) 

12 39,5 39,0 2,13 (m)/1,96 (m) 8-OCH3 52,9 52,4 3,72 (s) 

13 28,5 28,0 1,95 (m)/2,01 (m)     
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# của cinnacasside D [206] đo trong CD3OD 

Hợp chất AP16 thu được ở dạng bột vô định hình màu trắng, công thức phân 

tử là C25H36O11 được xác định bằng phổ  dựa HR-ESI-MS vào pic ion giả phân tử 

[M+NH4]+ tại m/z 530,2597. Cấu trúc của hợp chất AP16 được xác định bằng phổ 

1H, 13C NMR, HSQC và HMBC. Phổ 1H NMR của hợp chất AP16 xuất hiện hai tín 

hiệu đặc trưng của hệ proton vòng thơm thế 1,2,3,5 tại δH 6,59 (1H, d, J = 2,4 Hz) và 

6,89 (1H, d, J = 2,4 Hz). Ngoài ra, trên phổ proton còn xuất hiện tín hiệu của hai 

proton olefinic tại δH 6,31 (1H, d, J = 16,2 Hz) và 7,13 (1H, d, J = 16,2 Hz), một 

nhóm methoxy tại δH 3,72 (3H, s). Phổ 13C NMR và HSQC của hợp chất AP16 cho 

thấy tín hiệu của 25 carbon bao gồm 6 carbon của 1 vòng thơm trong khoảng δC 
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117,7-155,0; 6 carbon của 1 đường glucose trong khoảng δC 62,8-106,4; 2 carbon liên 

kết đôi tại δC 123,6 và 138,0; 3 carbon liên kết với oxy tại δC 72,6, 84,7 và 86,9 và 

một tín hiệu của nhóm acetate tại δC 52,4 và 175,0. Trên phổ HMBC xuất hiện tương 

tác giữa H2-7 (δH 3,73/3,92) và C-1 (δC 131,4)/C-2 (δC 146,7)/C-6 (δC 117,7)/C-8 (δC 

175,0) , nhóm OCH3 (δH 3,72) và C-8 (δC 175,0), và độ dịch chuyển carbon tại C-5 

(δC 155,0) xác định một nhóm hydroxyl tại C-5 và methoxycarbonylmethyl tại C-1. 

Tương tác HMBC giữa H-9 (δH 7,13) và C-2 (δC 146,7)/C-3 (δC 132,7)/C-4 

(δC 112,3)/C-10 (δC 138,0)/C-11 (δC 84,7) và H-16 (δH 1,20)/ H-17 (δH 1,23) và C-14 

(δC 86,9)/C-15 (δC 72,6) xác định nhóm hydroxyisopropanyl tại C-14 và một liên kết 

đôi tại C-9/C-10. Ngoài ra còn có tương tác HMBC giữa H-1′ (δH 4,57) với C-2 (δC 

146,7) xác định vị trí đường glucopyrannosyl tại C-2. Các dữ liệu phổ của AP16 được 

so sánh với dữ liệu phổ của hợp chất cinnacasside D cho thấy sự trùng khớp [206]. 

Vì vậy, hợp chất AP16 được xác định là cinnacasside D. 

3.1.2.17. Hợp chất AP17: cinnacasside E 

 

Hình 3.81. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC chính của hợp chất AP17 

Bảng 3.33. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP17 và hợp chất tham khảo 

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 131,2 130,6 - 14 79,4 78,9 3,29 (dd, 10,2, 1,2) 

2 147,5 147,0 - 15 74,3 73,8 - 

3 131,2 137,3 - 16 25,3 24,9 1,15 (s) 

4 117,0 116,5 6,57 (d, 3,0) 17 26,3 25,7 1,19 (s) 

5 155,4 154,9 - 18 17,0 16,5 1,76 (s) 

6 116,3 115,9 6,51 (d, 3,0) 1′ 106,9 106,4 4,60 (d, 7,8) 

7 37,3 36,8 3,76 (d, 16,2) 2′ 76,0 75,6 3,48 (dd, 9,0, 7,8) 

   3,92 (d, 16,2) 3′ 78,4 77,9 3,40 (t, 9,0) 

8 175,7 175,1 - 4′ 72,1 71,7 3,40 (t, 9,0) 

9 29,7 29,3 3,50 (d, 6,6) 5′ 78,6 78,1 3,16 (m) 

10 125,2 124,7 5,37 (t, 6,6) 6′ 63,3 62,8 3,80 (dd, 12,0, 2,4) 

11 137,8 137,4 -    3,66 (dd, 12,0, 6,0) 

12 38,3 37,8 2,13 (m)/2,34 (m) 8-OCH3 52,9 52,4 3,74 (s) 

13 31,1 30,7 1,42 (m)/1,80 (m)     
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# của cinnacasside E [206]đo trong CD3OD 
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Hợp chất AP17 thu được dạng bột vô định hình màu trắng, công thức phân tử 

là C25H38O11 được xác định bằng phổ HR-ESI-MS dựa vào pic ion giả phân tử m/z 

532,2755 [M+NH4]+. Dữ liệu phổ NMR của hợp chất AP17 gần giống hợp chất AP16, 

ngoại trừ sự mở vòng tetrahydrofuran và dịch chuyển nối đôi lên vùng trường cao. Vị trí 

liên kết đôi tại C-10/C-11 được xác định dựa trên tương tác HMBC giữa H-18 (δH 1,76) 

và C-10 (δC 124,7)/C-11 (δC 137,4)/ C-12 (δC 37,7). Từ dữ liệu phổ của hợp chất 

AP17 kết hợp so sánh với dữ liệu phổ tương ứng của hợp chất cinnacasside E [206], 

có thể kết luận hợp chất AP17 chính là cinnacasside E. 

3.1.2.18. Hợp chất AP18: vilsonol F 

Hợp chất AP18 thu được ở 

dạng bột màu trắng, công thức phân 

tử là C13H26O3 được xác định bằng 

phổ HR-ESI-MS dựa vào pic ion giả 

phân tử m/z 231,1955 [M+H]+. Trên  

 

Hình 3.82. Cấu trúc hóa học của hợp chất AP18 

phổ 1H NMR xuất hiện tín hiệu của proton 2 nhóm methyl germinal tại δH 1,00 (6H, 

s, H-11, H-12), 2 nhóm methyl khác tại δH 0,97 (3H, d, J = 6,0 Hz, H-13) và 1,18 

(3H, d, J = 6,0 Hz, H-10). Trên phổ 13C NMR xuất hiện tín hiệu của 2 carbon bậc 4 

tại δC 41,6 và 76,3; 3 nhóm methine tại δC 36,1, 67,5 và 69,9; 4 nhóm methylene 

(CH2) tại δC 33,1, 35,9, 40,8 và 47,4; 4 nhóm methyl (CH3) tại δC 16,7, 23,7, 25,1 và 

26,3. Từ những phân tích phổ NMR, phổ khối lượng và các thông số vật lý nêu trên 

của hợp chất AP18 kết hợp so sánh dữ liệu tương ứng của hợp chất vilsonol F [207] 

có thể kết luận hợp chất AP18 chính là vilsonol F. 

Bảng 3.34. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP18 và hợp chất tham khảo  

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 41,7 41,6 - 7 33,2 33,1 1,55 (m) 

2 47,5 47,4 1,65 (m)    1,66 (m) 

   1,33 (ddd, 12,6, 4,8, 2,4) 8 36,0 35,9 1,56 (m) 

3 67,6 67,5 3,76 (m)    1,65 (m) 

4 40,9 40,8 1,43 (ddd, 12,6, 12,6, 12,6) 9 70,0 69,9 3,64 (m) 

   1,61 (m) 10 23,8 23,7 1,18 (d, 6,0) 

5 36,2 36,1 1,88 (m) 11 25,2 25,1 1,00 (s) 

6 76,5 76,3 - 12 26,4 26,3 1,00 (s) 

    13 16,8 16,7 0,97 (d, 6,6) 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# của vilsonol F [207] đo trong CD3OD 

 

 



121 

 

 

 

3.1.2.19. Hợp chất AP19: (3S,5R,6S,7E,9R)-3,5,6,9-tetrahydroxy-7-en-

megastigmane 

Hợp chất AP19 thu được ở 

dạng bột màu trắng, công thức phân 

tử là C13H24O4 được xác định bằng 

phổ HR-ESI-MS dựa vào pic ion 

giả phân tử m/z 279,1372 [M+Cl]−.  

 

Hình 3.83. Cấu trúc hóa học của hợp chất AP19 

Trên phổ 1H NMR xuất hiện tín hiệu của proton 2 nhóm methyl germinal tại δH 0,86 

(3H, s, H-11) và 1,22 (3H, s, H-12); 2 nhóm methyl khác tại δH 1,16 (3H, s, H-13) và 

1,29 (3H, d, J = 6,0 Hz, H-10); hai proton olefin tại δH 5,80 (1H, dd, J = 16,2, 6,0 

Hz, H-8) và 6,08 (1H, d, J = 16,2 Hz, H-7). Trên phổ 13C NMR xuất hiện tín hiệu của 

3 carbon bậc 4 tại δC 40,7, 77,8 và 78,9; 4 nhóm methine tại δC 65,3 và 69,6 (carbon 

liên kết oxy), δC 131,2 và 136,1 (carbon olefin); 2 nhóm methylene (CH2) tại δC 45,7 

và 46,4 và 4 nhóm methyl (CH3) tại δC 24,2, 26,2, 27,1 và 27,5. Từ những phân tích 

phổ NMR, phổ khối lượng và các thông số vật lý nêu trên của hợp chất AP19 kết hợp 

so sánh với tài liệu tham khảo [207], có thể kết luận hợp chất AP19 là 

(3S,5R,6S,7E,9R)-3,5,6,9-tetrahydroxy-7-en-megastigmane. 

Bảng 3.35. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP19 và hợp chất tham khảo  

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 40,6 40,7 - 7 130,9 131,2 6,08 (d, 16,2) 

2 46,3 46,4 1,47 (ddd, 12,0, 4,0, 2,4) 8 135,9 136,1 5,80 (dd, 16,2, 6,0) 

   1,67 (dd, 12,0, 12,0) 9 69,4 69,6 4,36 (m) 

3 65,1 65,3 4,07 (m) 10 24,0 24,2 1,29 (d, 6,0) 

4 45,5 45,7 1,80 (ddd, 12,6, 4,8, 1,8) 11 27,5 27,5 0,86 (s) 

   1,78 (ddm 12,6, 12,0) 12 26,1 26,2 1,22 (s) 

5 77,7 77,8 - 13 27,1 27,1 1,16 (s) 

6 78,8 78,9 -     
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# số liệu của hợp chất (3S,5R,6S,7E,9R)-3,5,6,9-

tetrahydroxy-7-en-megastigmane [207] đo trong CD3OD 

3.1.2.20. Hợp chất AP20: (3S,5R,6R,7E,9R)-3,6,9,10-tetrahydroxy-7-en-

megastigmane 

Hợp chất AP20 thu được 

dạng bột vô định hình màu trắng. 

Công thức phân tử của hợp chất 

AP20 là C13H24O4 được xác định 

bằng phổ khối phân giải cao HR- 

 

Hình 3.84. Cấu trúc hóa học của hợp chất AP20 

ESI-MS dựa trên sự xuất hiện của pic ion giả phân tử tại m/z 262,2010 [M+NH4]+. 
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Dữ liệu phổ 1H và 13C NMR của hợp chất AP20 gần giống hợp chất AP18. Do đó, có 

thể dự đoán hợp chất AP20 là một megastigmane giống với hợp chất AP18. Dữ liệu 

NMR của AP20 xuất hiện thêm tín hiệu của liên kết đôi (C-7, δC 130,9/δH 5,70; C-8, 

δC 136,6/δH 5,70) so với trong hợp chất AP18. Ngoài ra, tín hiệu của nhóm methyl 

(C-10, δC 23,7/δH 1,18) trong AP18 được thay thế bằng tín hiệu của nhóm 

oxymethylene (C-10, δC 67,7/δH 3,47 và 3,52) trong AP20, cho thấy vị trí của nhóm 

hydroxyl tại C-10. Từ dữ liệu phổ NMR của hợp chất AP20 kết hợp so sánh với tài 

liệu tham khảo, có thể kết luận hợp chất AP20 là (3S,5R,6R,7E,9R)-3,6,9,10-

tetrahydroxy-7-en-megastigmane, hợp chất đã được phân lập từ loài Linum 

usitatissimum năm 2014 [208]. 

Bảng 3.36. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP20 và hợp chất tham khảo 

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c 

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 40,4 40,4 - 7 130,9 130,9 5,70 (d, 16,0) 

2 45,9 45,9 1,44 (ddd, 12,6, 2,4, 2,4) 8 136,6 136,6 5,70 (d, 16,0) 

   1,76 (dd, 12,6, 12,6) 9 74,3 74,3 4,19 (m) 

3 67,5 67,5 3,82 (m) 10 67,7 67,7 3,47 (dd, 10,8, 4,8) 

4 39,9 39,9 1,40 (dd, 12,6, 12,6)    3,52 (dd, 10,8, 7,2) 

   1,71 (dm, 12,6) 11 25,2 25,2 1,00 (s) 

5 35,5 35,5 1,96 (m) 12 25,8 25,8 0,91 (s) 

6 78,3 78,3 - 13 16,5 16,5 0,84 (d, 6,0) 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# số liệu của hợp chất (3S,5R,6R,7E,9R)-

3,6,9,10-tetrahydroxy-7-en-megastigmane [208] đo trong CD3OD 

3.1.2.21. Hợp chất AP21: citroside A 

 

Hình 3.85. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC chính của hợp chất AP21 

Hợp chất AP21 thu được dạng bột vô định hình, công thức phân tử C19H30O8 

được xác định bằng phương pháp phổ  HR-ESI-MS dựa vào pic ion giả phân 

tử[M+NH4]+ tại m/z 404,2277. Trên phổ 1H NMR xuất hiện 4 tín hiệu methyl singlet 

tại vùng trường cao δH 1,17 (3H, s), 1,39 (3H, s), 1,49 (3H, s) và 2,21 (3H, s). Tín 

hiệu singlet của proton xuất hiện tại vùng trường thấp δH 5,91 (s) là của proton nhóm 

methine olefin. Ngoài ra còn có các tín hiệu của một phân tử đường glucose với proton 

anome được nhận biết tại δH 4,55 (1H, d, J = 7,8 Hz, H-1′). Trên phổ HSQC và 13C 
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NMR xuất hiện tín hiệu của 5 carbon bậc 4 tại δC 200,7 (C=O), δC 119,1 và 212,9 

(carbon olefin), δC 77,7 (carbon liên kết oxy) và δC 37,0; 7 nhóm methine tại δC 101,4 

(carbon olefin), δC 62,9, 71,7, 75,2, 78,6, 78,7 và 98,6 (carbon liên kết oxy); 3 nhóm 

methylene (CH2) tại δC 48,0, 49,9, δC 63,8 (carbon liên kết oxy); 4 nhóm methyl (CH3) 

tại δC 26,6, 26,7, 30,0 và 32,5. Trên phổ HMBC xuất hiện tương tác giữa δH 2,21 (H-

10) với δC 101,4 (C-8)/200,7 (C-9) đã xác định nhóm methyl liên kết với C=O (C-9), 

tương tác giữa H-12 (δH 1,39)/H-11 (δH 1,17) với C-1 (δC 37,0)/C-2 (δC 49,9)/C-6 (δC 

119,1) xác định 2 nhóm methyl cùng gắn trên 1 carbon (C-1). Tương tác giữa H-13 

(δH 1,39) với C-4 (δC 48,0)/C-5 (δC 77,7)/C-6 (δC 119,1) và H-1′ (δH 4,55) với C-5 (δC 

77,7) xác định nhóm methyl và đường glucopyrannosyl gắn với carbon C-5. Tương 

tác giữa H-8 (δH 5,91) với C-1 (δC 37,0)/C-5 (δC 77,7)/C-6 (δC 119,1)/C-7 (δC 

212,9)/C-9 (δC 200,7)/C-10 (δC 26,7), giữa H-2 (δH 1,36/1,94) với C-3 (δC 62,9) đã 

xác định vị trí liên kết của carbon olefin C-6/C-7 và nhóm hydroxyl tại C-3. Dữ liệu 

phổ NMR của AP21 được so sánh với dữ liệu phổ của hợp chất citroside A [209] cho 

thấy sự trùng khớp ngoại trừ một số vị trí C-7, C-9, C-11 và C-13 được đổi lại dựa 

trên tương tác HMBC. Vì vậy, hợp chất AP21 được xác định là citroside A. 

Bảng 3.37. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP21 và hợp chất tham khảo 

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 37,0 37,0 - 10 26,6 26,7 2,21 (s) 

2 49,9 49,9 1,36 (dd, 12,0, 12,0) 11 26,7 32,5 1,17 (s) 

   1,94 (ddd, 12,0, 3,6, 1,8) 12 30,1 30,0 1,39 (s) 

3 62,9 62,9 4,34 (m) 13 32,5 26,6 1,49 (s) 

4 48,1 48,0 2,50 (dm, 13,2) 1′ 98,6 98,6 4,55 (d, 7,8) 

   1,94 (dm, 13,2) 2′ 75,3 75,2 3,16 (dd, 9,0, 7,8) 

5 77,8 77,7 - 3′ 78,7 78,6 3,28 (t, 9,0) 

6 119,1 119,1 - 4′ 71,8 71,7 3,37 (t, 9,0) 

7 200,7 212,9 -  5′ 78,6 78,7 3,28 (m) 

8 101,4 101,4 5,91 (s) 6′ 63,8 63,8 3,83 (dd, 12,0, 2,4) 

9 212,9 200,7 -     3,64 (dd, 12,0, 5,4) 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# của citroside A [209] đo trong CD3OD 

3.1.2.22. Hợp chất AP22: threo-1-(3,4,5-trimethoxyphenyl)-1,2,3-propanetriol 

Hợp chất AP22 thu được có 

dạng bột vô định hình màu trắng, 

công thức phân tử C12H18O6 được 

xác định bằng phổ khối phân giải 

cao HR-ESI-MS dựa vào pic ion 

giả phân tử [M+NH4]+ tại m/z  

 

Hình 3.86. Cấu trúc hóa học của hợp chất AP22 

276,1444. Trên phổ 1H NMR của hợp chất AP22 xuất hiện tín hiệu cộng hưởng của 
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1 vòng benzen thế 1,3,4,5 tại δH 6,74 (2H, s), 2 tín hiệu oxymethine tại δH 3,69 (1H, 

ddd, J = 6,6, 5,4, 4,2 Hz), 1 tín hiệu oxy methylene tại δH 3,43 (1H, dd, J = 11,4, 6,6 

Hz)/3,56 (1H, dd, J = 11,4, 4,2 Hz) và 3 tín hiệu methoxy tại δH 3,77 (3H, s) và 3,86 

(6H, s). Trên phổ 13C NMR cũng cho thấy các tín hiệu đặc trưng của vòng thơm δC 

105,0-154,3, 2 methine tại δC 75,3 và 77,4 (carbon liên kết oxy), 1 methylene tại δC 

64,2 (carbon liên kết oxy), và 3 nhóm methoxy tại δC 56,6 (×2) và 61,1. Dữ liệu phổ 

NMR của hợp chất AP22 rất tương đồng với dữ liệu phổ của hợp chất threo-1-(3,4,5-

trimethoxyphenyl)-1,2,3-pro-panetriol [210]. Do đó, có thể kết luận hợp chất AP22 

chính là threo-1-(3,4,5-trimethoxyphenyl)-1,2,3-pro-panetriol. 

Bảng 3.38. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP22 và hợp chất tham khảo 

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c 

(độ bội, J = Hz) 

1 75,3 75,3 4,61 (d, 5,4) 3' 154,3 154,3 - 

2 77,4 77,4 3,69 (ddd, 6,6, 5,4, 4,2) 4' 138,3 138,3 - 

3 64,2 64,2 3,43 (dd, 11,4, 6,6) 5' 154,3 154,3 - 

   3,56 (dd, 11,4, 4,2) 6' 105,0 105,0 6,74 (s) 

1' 139,7 139,7 - 3',5'-OCH3 56,5 56,6 3,86 (s) 

2' 105,0 105,2 6,74 (s) 4'-OCH3 61,1 61,1 3,77 (s) 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# số liệu của hợp chất threo-1-(3,4,5-

trimethoxyphenyl)-1,2,3-pro-panetriol [210] đo trong CD3OD 

3.1.2.23. Hợp chất AP23: 3,4,5-trimethoxyphenyl-1-O-β-D-glucopyranoside 

 

Hình 3.87. Cấu trúc hóa học và tương tác HMBC chính của hợp chất AP23 

Hợp chất AP23 phân lập được có dạng bột vô định hình, màu trắng. Dữ liệu 

phổ NMR của hợp chất AP23 cũng giống với dữ liệu phổ tương ứng của AP22 với 

các tín hiệu đặc trưng của một vòng thơm thế 1,3,4,5. Trên phổ 1H NMR của AP23 

xuất hiện tín hiệu một proton anome của 1 đơn vị đường glucose tại δH 4,80 (1H, d, 

J = 7,8 Hz) đã cho thấy đường glucose thay thế cho nhóm butane-1,2,3-triol trong 

hợp chất AP22. Điều này được khẳng định lại dựa trên tương tác HMBC giữa H-1′ 

(δH 4,80) với C-1 (δC 156,1). Hằng số tương tác lớn J = 7,8 Hz của proton anome (H-

1′) tại δH 4,80 cho phép xác định liên kết của đường là dạng β. Công thức phân tử của 

AP23 là C15H22O9, được khẳng định dựa trên pic ion giả phân tử m/z 347,1337 

[M+H]+ trên phổ  HR-ESI-MS. Dữ liệu phổ NMR của hợp chất AP23 được so sánh 

với dữ liệu phổ tương ứng 3,4,5-trimethoxyphenyl-1-O-β-D-glucopyranoside [211] 
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cho thấy có sự tương đồng. Vì vậy, có thể kết luận hợp chất AP23 chính là 3,4,5-

trimethoxyphenyl-1-O-β-D-glucopyranoside. 

Bảng 3.39. Số liệu phổ NMR của hợp chất AP23 và hợp chất tham khảo  

C δC
# δC

a,b 
δH

a,c  

(độ bội, J = Hz) 
C δC

# δC
a,b 

δH
a,c  

(độ bội, J = Hz) 

1 156,1 156,1 - 3′ 78,1 78,1 3,48 (t, 9,0) 

2 96,2 96,2 6,51 (s) 4′ 71,7 71,7 3,47 (t, 9,0) 

3 154,8 154,8 - 5′ 78,4 78,4 3,30 (m) 

4 134,5 134,5 - 6′ 62,8 62,8 3,68 (dd, 12,0, 6,6) 

5 154,8 154,8 -    3,94 (dd, 12,0, 2,4) 

6 96,2 96,2 6,51 (s) 3-OCH3 56,6 56,6 3,83 (s) 

1′ 103,2 103,2 4,80 (d, 7,8) 4-OCH3 61,2 61,2 3,72 (s) 

2′ 75,0 75,0 3,35 (dd, 9,0, 7,8) 5-OCH3 56,6 56,6 3,83 (s) 
ađo trong CD3OD, b150MHz, c600MHz, δC

# số liệu của hợp chất 3,4,5-trimethoxyphenyl-1-

O-β-D-glucopyranoside [211] đo trong CD3OD 

3.1.2.24. Các hợp chất phân lập từ loài A. polystachya 

 

Hình 3.88. Cấu trúc hóa học của các hợp chất AP1-AP23 phân lập được từ loài A. 

polystachya 
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Như vậy, từ loài A. polystachya đã phân lập và xác định được cấu trúc của 23 

hợp chất (AP1-AP23), trong đó có 12 hợp chất mới: aphanapolystachone A-C (AP1-

AP3), aphanamixionolide A-E (AP4-AP8), 11-methoxysawaranospiroride C (AP9), 

6α,9,10,13-tetrahydroxymegastigmane-3-one (AP10), 11-hydroxyaphanamixin B 

(AP11), (2Z,6E,13E)-2,6,13-triene-11,15-dihydroxyphytanic acid (AP12), và 11 hợp 

chất đã biết: piscidinol A (AP13), hispidone (AP14), bourjotinolone A (AP15), 

cinnacasside D (AP16), cinnacasside E (AP17), vilsonol F (AP18), 

(3S,5R,6S,7E,9R)-3,5,6,9-tetrahydroxy-7-en-megastigmane (AP19), 

(3S,5R,6R,7E,9R)-3,6,9,10-tetrahydroxy-7-en-megastigmane (AP20), citroside A 

(AP21), threo-1-(3,4,5-trimethoxyphenyl)-1,2,3-propanetriol (AP22) và 3,4,5-

trimethoxyphenyl-1-O-β-D-glucopyranoside (AP23).  

Các hợp chất mới AP1-AP3 là các hợp chất dime sesquiterpene-diterpene, là 

sản phẩm của sự kết hợp của 1 phân tử guaia-1,4,5-triene sesquiterpene và 1 phân tử 

nemoralisim diterpene. Con đường sinh tổng hợp khả dĩ của các chất mới này được 

đề xuất dựa trên phản ứng cộng vòng Diels–Alder [4+2] giữa các phân tử (Hình 3.89). 

Các con đường cộng vòng [2+2] và [4+2] đã được báo cáo là tạo ra khung carbon 

mới trong tự nhiên [212, 213]. Tuy nhiên, những quá trình này phần lớn tạo ra các 

hợp chất dimer hóa như sesquiterpene dimer hoặc diterpene dimer [214-216], kiểu 

dimer sesquiterpene–diterpene như ở các hợp chất AP1–AP3 là một khung cấu trúc 

chưa từng được mô tả ở bất kỳ loài thực vật có mạch nào.  

 

Hình 3.89. Con đường sinh tổng hợp đề xuất cho hợp chất AP1-AP3 

Các hợp chất mới AP4-AP8 là các dẫn xuất diterpene lactone mạch hở được 

tạo nên bởi hai mảnh cấu trúc là một nhóm γ-lactone/δ-lactone và một nhóm furan-3-

one. Đây là một khung cấu trúc hiếm gặp trong tự nhiên. Bốn hợp chất mới AP9-
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AP12 bao gồm một hợp chất phenolic có nhóm γ-butyrolactone (AP9), một hợp chất 

megastigmane (AP10) và hai hợp chất diterpene mạch hở (AP11-AP12). Cấu hình 

tuyệt đối của các hợp chất được xác định bằng sự kết hợp các dữ liệu phổ NOESY, 

phổ ECD thực nghiệm và so sánh với ECD tính toán lý thuyết. 

3.2. Hoạt tính sinh học của các hợp chất từ hai loài A. odorata và A. polystachya 

3.2.1. Hoạt tính ức chế sản sinh NO của các hợp chất phân lập được từ loài A. 

odorata 

Các hợp chất AO1-AO13 được tiến hành thử hoạt tính kháng viêm thông qua 

khả năng ức chế quá trình sản sinh NO trên dòng tế bào RAW264.7 đã được kích 

hoạt bởi LPS theo phương pháp đã được mô tả. Tại nồng độ 100 μM của các chất 

phân lập từ loài A.odorata không thể hiện độc tính tế bào đáng kể trong thử nghiệm 

theo phương pháp MTT (Bảng 2.1). Do đó, mức độ sản sinh NO trong môi trường tế 

bào được đo trong sự có mặt của các hợp chất tại dãy nồng độ (0,8, 4,0, 20,0 và 100 

μM). Như kết quả thử hoạt tính ức chế sản sinh NO ở Bảng 2.2 cho thấy các hợp chất 

AO12 và AO13 thể hiện khả năng ức chế mạnh với các giá trị IC50 tương ứng: 16,2 

± 2,4, 17,3 ± 2,6 μM so với đối chứng dương L-NMMA với giá trị nồng độ ức chế 

trung bình IC50 là 30,2 ± 1,7 μM. Các hợp chất AO1-AO4 và AO11 có thể hiện khả 

năng ức chế với các giá trị IC50 tương ứng: 24,3 ± 1,2, 22,7 ± 1,4, 21,4 ± 1,2, 33,1 ± 

2,1, 43,2 ± 1,8 μM. Các hợp chất AO5, AO6, AO10 ức chế rất yếu sự sản sinh NO 

với giá trị IC50 trong khoảng từ 66,5 ± 2,2 đến 82,4 ± 1,9 μM. Các hợp chất còn lại 

được cho là không có hoạt tính do IC50 lớn hơn 100 μM.  

 

Hình 3.90. Các hợp chất thể hiện hoạt tính ức chế sản sinh NO từ loài A. odorata 
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Từ kết quả trên, nhận thấy các hợp chất AO1-AO3 thể hiện tốt hoạt tính ức 

chế sản sinh NO và chúng có khung cấu trúc 2,9-deoxyflavonoid đóng vòng tạo liên 

kết C-C giữa C-2 và C-9, khác biệt so với các flavonoid thông thường. Điều này gợi 

ý rằng cấu trúc “2,9-deoxyflavonoid” với sự thiếu hụt 1 nguyên tử oxygen và đóng 

vòng C-C thể hiện hoạt tính rõ ràng hơn các khung cấu trúc flavonoid thường gặp 

khác. Hợp chất AO4 là một flavagline glycoside có cấu trúc tương tự aglaxiflorin D, 

một hợp chất nhóm flavagline đã được chứng minh hoạt tính ức chế sản sinh NO rất 

mạnh đồng thời cũng thể hiện hoạt tính ức chế quá trình giải phóng PGE2 [6], cũng 

thể hiện khả năng ức chế sản sinh NO. Tuy nhiên, AO4 chỉ thể hiện hoạt tính ở mức 

độ vừa phải, từ đó gợi ý rằng sự có mặt của các đơn vị đường có thể làm giảm hoạt 

tính. Nhận định này cũng đã được nêu ra ở một nghiên cứu trước đó đối với một số 

hợp chất flavagline glycoside có tên aglapervirisin J–M [38]. Các hợp chất AO11-

AO13 là các hợp chất dạng bisamide, đều thể hiện khả năng ức chế sản sinh NO 

tương tự như nghiên cứu trước đó [38]. Trong đó, hợp chất AO12 và AO13 thể hiện 

hoạt tính mạnh hơn hẳn so với AO11, gợi ý rằng sự có mặt của nhóm hydroxyl làm 

giảm hoạt tính của các chất bisamide này. 

3.2.2. Hoạt tính ức chế các yếu tố gây viêm của các hợp chất phân lập được từ loài 

A. polystachya 

Các hợp chất phân lập từ loài A. polystachya (AP1-AP23) được tiến hành thử 

hoạt tính kháng viêm thông qua khả năng ức chế quá trình sản sinh NO trên dòng tế 

bào RAW264.7 đã được kích hoạt bởi LPS. Tại nồng độ 100 μM, các hợp chất phân 

lập từ A. polystachya, ngoại trừ hợp chất AP12, đều không thể hiện độc tính tế bào 

đáng kể trong thử nghiệm theo phương pháp MTT (Bảng 2.3). Đối với hợp chất 

AP12, khi pha loãng gấp đôi đến nồng độ 50 μM, hợp chất này không thể hiện độc 

tính với tế bào thử nghiệm. Do đó, các hợp chất được đánh giá hoạt tính ức chế sự 

sản sinh NO. Kết quả thử hoạt tính ức chế sản sinh NO ở Bảng 2.4 cho thấy các hợp 

chất AP1-AP4, AP6-8, AP12 và AP15 thể hiện khả năng ức chế mạnh với các giá trị 

IC50 từ 1,7 ± 0,2 đến 20,5 ± 2,8 μM so với đối chứng dương L-NMMA với giá trị 

nồng độ ức chế trung bình IC50 là 31,5 ± 2,6 μM. Các hợp chất AP5, AP9, AP11, 

AP13, AP14, AP20 và AP22 có khả năng ức chế sự sản sinh NO với các giá trị IC50 

từ 31,1 ± 2,7 đến 92,4 ± 3,1 μM. Các hợp chất còn lại được cho là không có hoạt tính 

do IC50 lớn hơn 100 μM. Đặc biệt, 3 hợp chất mới phân lập từ quả của loài A. 

polystachya là AP1-AP3 thể hiện tác dụng ức chế sản sinh NO tốt nhất với các giá 

trị IC50 lần lượt là 1,7 ± 0,2, 3,0 ± 1,5 và 5,3 ± 0,3 μM; các giá trị này nhỏ hơn nhiều 

so với chất đối chứng dương L-NMMA (IC50 = 31,5 ± 2,6 μM). 
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Hình 3.91. Các hợp chất thể hiện hoạt tính ức chế sản sinh NO từ loài A. polystachya 

Với các kết quả ức chế sản sinh NO tiềm năng như vậy, ba hợp chất này tiếp 

tục được nghiên cứu sâu hơn về ảnh hưởng của chúng đến các yếu tố trung gian của 

quá trình viêm, bao gồm iNOS, IL-6 và TNF-α (Hình 2.7). Kết quả cho thấy hợp chất 

AP1 và AP2 đã ức chế tốt iNOS ở cả hai mức nồng độ nghiên cứu là 2 μM và 10 μM. 

Trong khi đó, hợp chất AP3 cũng thể hiện rõ hoạt tính ức chế iNOS nhưng không 

phụ thuộc vào các nồng độ thử nghiệm. Ở nồng độ loãng 2 μM hợp chất này thể hiện 

tác dụng tốt hơn khi ở nồng độ đặc hơn (10 μM). Đánh giá ảnh hưởng của các hợp 

chất AP1-AP3 tới sự sản sinh cytokine IL-6 và TNF-α nhận thấy cả ba hợp chất này 

đều thể hiện tác dụng ức chế sản sinh IL-6 ở cả ba nồng độ thử nghiệm 0,4, 2,0 và 10 

μM. Tuy vậy ba hợp chất này không gây ảnh hưởng đến sự sản sinh TNF-α trong các 

nồng độ thử nghiệm. Từ các kết quả trên có thể nhận thấy ba hợp chất AP1-AP3 có 

ảnh hưởng chọn lọc đối với các yếu tố gây viêm khác nhau chẳng hạn chúng ức chế 

sản sinh NO thông qua ức chế biểu hiện iNOS, gây ức chế sản sinh cytokine IL-6 tuy 

nhiên không ảnh hưởng tới sản sinh TNF-α. Các kết quả về khả năng ức chế các yếu 

tố gây viêm này có thể gây bởi cấu trúc vòng cầu peroxy trong cấu trúc hóa học của 
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chúng. Theo các tài liệu đã công bố trước đây, các hợp chất mang vòng cầu peroxy 

trong phân tử có tiềm năng cao về hoạt tính sinh học, ví dụ tiêu biểu nhất là 

artemisinin, một hợp chất kháng virus sốt rét được phát hiện vào năm 1972 [217]. 

Sau đó là một số lượng đáng kể các công bố về các hợp chất peroxide từ sinh vật biển 

và thực vật trên cạn đều cho thấy tiềm năng về tác dụng kháng virus, kháng ung thư 

và kháng viêm của nhóm hợp chất này [218-220]. 
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KẾT LUẬN VÀ KIẾN NGHỊ 

KẾT LUẬN 

Đây là công trình nghiên cứu có nhiều phát hiện mới về thành phần hóa học 

và hoạt tính kháng viêm của loài Aglaia odorata và loài Aphanamixis polystachya ở 

Việt Nam. Bằng cách sử dụng kết hợp các phương pháp sắc ký và các phương pháp 

phổ hiện đại đã phân lập và xác định cấu trúc 36 hợp chất từ hai loài A. odorata và 

A. polystachya, trong đó có 16 hợp chất mới.  

1. Kết quả nghiên cứu về thành phần hóa học 

- Từ loài A. odorata đã phân lập và xác định cấu trúc 13 hợp chất (AO1-

AO13): bao gồm 4 hợp chất mới là aglaodorata A-C (AO1-AO3) và aglaodoratin J 

(AO4) và 9 hợp chất đã biết. Ba hợp chất mới AO1-AO3 có khung cấu trúc “2,9-

deoxyflavonoid” chưa từng được công bố. Hợp chất mới AO4 có khung flavonol-

diamide [3+2] thuộc nhóm chất flavagline. Cấu hình tuyệt đối của các hợp chất mới 

đã được xác định bằng việc thực hiện đồng thời các phương pháp tính toán lý thuyết 

13C-NMR và tính toán lý thuyết phổ ECD và so sánh với phổ ECD thực nghiệm. 

- Từ loài A. polystachya đã phân lập và xác định cấu trúc 23 hợp chất (AP1-AP23): 

bao gồm 12 hợp chất mới là aphanapolystachone A-C (AP1-AP3), 

aphanamixionolide A-E (AP4-AP8), 11-methoxysawaranospiroride C (AP9), 

6α,9ξ,10,13-tetrahydroxymegastigmane-3-one (AP10), 11-hydroxyaphanamixin B 

(AP11), (2Z,6E,13E)-2,6,13-triene-11,15-dihydroxyphytanic acid (AP12) và 11 hợp 

chất đã biết. Các hợp chất mới AP1-AP3 là sản phẩm của sự kết hợp giữa một phân 

tử guaia-1,4,5-triene sesquiterpene và một phân tử nemoralisim diterpene tạo thành. 

Kiểu dimer sesquiterpene–diterpene này là một khung cấu trúc chưa từng được công 

bố ở các loài thực vật. Các hợp chất mới AP4-AP8 là các dẫn xuất diterpene lactone 

mạch hở với khung cấu trúc hiếm gặp trong tự nhiên. Các hợp chất mới còn lại thuộc 

các nhóm phenolic (AP9), megastigmane (AP10) và diterpene mạch hở (AP11-

AP12). Cấu hình tuyệt đối của các hợp chất mới đã được xác định bằng phổ ECD 

thực nghiệm và so sánh với ECD tính toán lý thuyết. 

2. Kết quả nghiên cứu về hoạt tính sinh học 

Đã đánh giá hoạt tính ức chế sản sinh NO của 13 hợp chất (AO1-AO13) phân lập 

được từ loài A. odorata và 23 hợp chất (AP1-AP23) từ loài A. polystachya, kết quả 

cho thấy: 

- Từ loài A. odorata, hợp chất AO12 và AO13 thể hiện hoạt tính ức chế mạnh sự sản 

sinh NO với các giá trị IC50 tương ứng: 16,2 và 17,3 μM. Các hợp chất AO1-AO4 và 

AO11 có khả năng ức chế với các giá trị IC50 tương đương với chất đối chứng dương. 
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Các hợp chất còn lại ức chế rất yếu hoặc không thể hiện hoạt tính do IC50 lớn hơn 

100 μM. 

- Từ loài A. polystachya, các hợp chất AP1-AP4, AP6-8, AP12 và AP15 thể hiện khả 

năng ức chế mạnh sự sản sinh NO. Các hợp chất AP5, AP9, AP11, AP13, AP14, 

AP20 và AP22 có hoạt tính ức chế từ trung bình tới yếu. Các hợp chất còn lại không 

thể hiện hoạt tính do IC50 lớn hơn 100 μM. Đặc biệt, ba hợp chất AP1-AP3 thể hiện 

hoạt tính ức chế sản sinh NO rất mạnh với các giá trị IC50 lần lượt là 1,7, 3,0 và 5,3 

μM, nhỏ hơn nhiều so với chất đối chứng dương L-NMMA (IC50 = 31,5 μM). 

- Ba hợp chất AP1-AP3 tiếp tục được nghiên cứu sâu hơn về ảnh hưởng của chúng 

đến các yếu tố liên quan gồm iNOS, IL-6, và TNF-α. Kết quả cho thấy ba hợp chất 

AP1-AP3 đã ức chế tốt iNOS ở các mức nồng độ thử nghiệm. Bên cạnh đó, các hợp 

chất AP1-AP3 đều thể hiện tác dụng ức chế sản sinh IL-6 ở cả ba nồng độ thử nghiệm, 

nhưng lại không gây ảnh hưởng đến sự sản sinh TNF-α. Từ đó có thể nhận thấy ba 

hợp chất AP1-AP3 có ảnh hưởng chọn lọc đối với các yếu tố gây viêm khác nhau. 
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KIẾN NGHỊ 

Kết quả nghiên cứu về thành phần hóa học và hoạt tính sinh học của các loài Aglaia 

odorata và Aphanamixis polystachya nêu trên cho thấy: 

Các hợp chất mới AO1-AO3 từ loài A. odorata và AP1-AP8 từ loài A. polystachya 

là các hợp chất có khung carbon chưa từng được công bố trước đó. Do đó, với tiềm năng 

về hóa học, có thể tiếp tục nghiên cứu phân lập, làm rõ về thành phần hóa học của hai loài 

này để tìm kiếm, phát hiện thêm các hợp chất mới với khung cấu trúc đặc biệt. 

Các hợp chất AO12, AO13 phân lập từ loài A. odorata và hợp chất AP6, AP7, 

AP15 phân lập từ loài A. polystachya thể hiện hoạt tính tương đối tốt đối với hoạt tính 

ức chế sản sinh NO. Đặc biệt, các hợp chất AP1-AP3 thể hiện hoạt tính ức chế rất 

mạnh sự sản sinh NO trên tế bào RAW264.7 được kích thích bởi LPS. Ngoài ra, ba 

hợp chất AP1-AP3 còn có ảnh hưởng chọn lọc đối với các yếu tố gây viêm khác nhau 

như ức chế sản sinh NO thông qua ức chế biểu hiện iNOS, gây ức chế sản sinh 

cytokine IL-6. Do đó, có thể tiếp tục nghiên cứu sâu hơn về hoạt tính kháng viêm của 

các hợp chất này như đánh giá sự ảnh hưởng tới các yếu tố trung gian khác của quá 

trình viêm (IL-1β, PGE2, NF-κB,...) hoặc đánh giá độc tính cấp, độc tính bán trường 

diễn và hiệu lực trên mô hình in vivo. Ngoài ra, qua nghiên cứu tài liệu tham khảo 

cho thấy một số nhóm chất từ hai loài A. odorata và A. polystachya thể hiện hoạt tính 

gây độc tế bào rất mạnh, do đó có thể nghiên cứu đánh giá hoạt tính gây độc tế bào của 

các hợp chất đã phân lập được từ hai loài này. 
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Nguyễn Xuân Nhiệm. Bằng độc quyền sáng chế: “Hợp chất dime sesquitecpen-
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I.  THÀNH PHẦN HÓA HỌC CỦA CHI AGLAIA  

Tên hợp chất Loài TLTK 

Flavagline   

rocaglamide (A1) ,dehydrorocaglamide (A2) A. elliptica [15] 

desmethylrocaglamide (A3), methyl rocaglate (A4), rocaglaol (A5)  A. odorata [19] 

pannellin (A6), panellin-1-O-acetate (A7), 3'-methoxypanellin (A8) A. elaeagnoidea [21] 

3'-hydroxydemethylrocaglamide (A9) 1-oxime-3'-methoxymethylrocaglate 

(A10) 

A. odorata [22] 

8β-ethylrocaglamide (A11), 8β-ethyl-N-methylrocaglamide (A12), 1-O-

acetyl didemethylrocaglate (A13), 8-O-acetylmethylrocaglate (A14), 3-

hydroxypyrimidinone (A15) 

A. duperreana [23] 

3'-methoxymethylrocaglate (A16), 1-formyloxymethylrocaglate (A17), 3'-

hydroxyl-1-formyloxymethylrocaglate (A18),1-O-acetyl-4'-demethoxyl-

3',4'-methylenedioxymethylrocaglate (A19) 

A. spectabilis [24] 

1-oxo-2-piriferinerocaglamide (A20) A. oligophylla [25] 

rocagloic acid (A21) A. elliptifolia [26] 

silvestrol (A22), episilvestrol (A23) A. silvestris [27] 

1-O-acetylrocaglaol (A24) A. rubiginosa [46] 

1-O-acetylaglaroxin A (A25),1-O-acetyl-3-methoxyaglaroxin A (A26) A. edulis [29] 

8β-O-methyl-4'-demethoxy-3',4'-methylenedioxyrocaglaol (A27), methyl 

8β-O-methyl-4'-demethoxy-3',4'-methylenedioxyrocaglate (A28) 

A. perviridis [16] 

flavodorin A (A29)  A. odorata [32] 

aglaroxin A,B,E,F (A30,A31,A32,A33) A. roxburghiana [33] 

3'-hydroxyrocaglamide (A34), 1-O-acetyl rocaglamide (A35), 3'-

methoxylrocaglamide (A36) và dẫn xuất dihydro của pyrimidinone (A37)  

A. duppereana [34] 

nhóm -CONH(CH2)4OH trên cấu trúc của rocaglamide (A38), dẫn xuất O-

acetyl của chất A38 (A39), dẫn xuất tetrahydrofuran của chất A38 (A40), 

dẫn xuất glycoside của rocaglamide (A41)  

A. elliptica và A. 

harmsiana 

[35] 

aglaodoratin I (A42)  A. odorata [31] 

2'''-episilvestrol (A43), 2''',5'''-diepisilvestrol (A44)  A. foveolata [36] 

aglapervirisin A (A45) A. perviridis [37] 

didesmethylrocaglamide (A46) ethylrocaglaol (A47) A. argentea và A. 

forbesii 

[39] 

pyrimidinone (A48) A. odorata [43] 

aglaroxin C, D, G, H, I (A49-A53) A. roxburghiana [33] 

marikarin (A54), 3'-hydromarikarin (A55) A. gracilis [40] 

(1R,2R,3S,3αR,8βS,-1‴S,2‴R,5‴R)-4‴-[(R)-1,2-dihydroxyethyl]-1,8β-

dihydroxy-8-methoxy-3α-(4-methoxyphenyl)-3-phenyl1,2,3α,8β,1‴,2‴,3‴,4‴-

octahydro-8H-cyclopenta[4,5]furo[3,2-f][1,4]dioxino[2,3-b]benzofuran-2-

carboxamide (A56), 

C-1‴, C-2‴, C-5‴ tri-epimer của chất A56 (A57-A59) 

(1R,2R,3S,3αR,8βS)-4‴-{[(2‴R,4‴R)-4‴-[(S)-1,2-dihydroxyethyl]-3-hydroxy-

1,4-dioxan-2-yl]oxy}-1,8β-dihydroxy-8-methoxy-3α-(4-methoxyphenyl)-3-

phenyl-2,3,3α,8β-tetrahydro-1H-cyclopenta[b]benzofuran-2-carboxamide 

(A60) 

A. perviridis [44] 

3'-hydroxyaglain (A61), 19,3'-dihydroxyaglain C (A62), 3’-methoxyaglain C 

(A63) 

A. odorata [22] 
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Tên hợp chất Loài TLTK 

aglaforbesin (A64) A. oligophylla [25] 

elliptifoline (A65) A. elliptifolia [26] 

dẫn xuất O-glycoside của aglaian (A66) và của aglaforbesin (A67) A. dasyclada [27] 

aglaxiflorin D (A68) A. testicularis [28] 

edulirin A (A69), 10-O-acetyledulirin A (A70), 19,20-dehydroedulirin A 

(A71), isoedulirin A (A72), edulirin B (A73) 

A. edulis [29] 

foveoglin A-B (A74-A75), cyclofoveoglin (A76)  A. foveolata [30] 

aglaodoratin D-H (A77-A81) A. odorata [31] 

des-acetylpyramidaglain A, C, D (A82-A84)  A. forbesii [7] 

aglapervirisin B-I (A85-A92) A. perviridis [37] 

aglapervirisin J-M (A93-A96) A. perviridis [38] 

perviridisin A-B (A97, A98) A. pervisiridis [16] 

flavodorin B-C (A99, A100) A. odorata [32] 

aglain A-C (A101-A103), aglaforbesin A-B (A104-A105) A. argentea A. 

forbesii 

[39] 

desacetylaglain (A106) A. gracilis [40] 

3 dẫn xuất của aglain (A107-A109) A. odorata [41] 

aglaodoratin A-C (A110-A112) A. odorata [31] 

aglaodoratin J (A113) A. odorata [42] 

H-3α,H-4β-forbalin (A114), 4'-hydroxy-10-acidic-21-deglycosyloxy forbalin 

(A115) 

A. dasyclada [27] 

19,20-dehydroedulisone (A116) A. edulis [29] 

secofoveogin (A117)  A. foveolata [30] 

forbaglin A-B (A118, A119) A. argentea và A. 

forbesii 

[39] 

aglaroxin J, K, L (A120, A121, A122)  A. roxburghiana [33] 

Triterpene   

aglaiol (A123) A. odorata [14] 

aglaiondiol (A124) và hai isomer của aglaitriol (A125-A126) A. odorata [48] 

20S,24S-epoxy-25-hydroxydammarane-3-one (A127), 20S,24S-epoxy-25-

hydroxymethyldammarane-3-one (A128) 

A. elaeagnoidea [49] 

3-epi-ocotillol (A129), eichlerianic acid (A130), shoreic acid (A131), 

foveolin A-B (A131-A132) 

A. foveolata [50] 

methyl eichlerinate (A134), methyl shoreate (A135) A. elaeagnoidea [51] 

aglinin A-B (A136-137), aglinins C-D (A138-A139), cabraleone (A140) A. lawii [52] 

21,25-cyclodammar-20(22)-ene-3β,24α-diol (A141), dammar-20,25-dien-

3β,24-diol (A142), dammar-2-ene-3β,24(S),25-triol (A143), dammar-20-

ene-3β,24(R),25-triol (A144), 24(R),25-dihyroxydammar-20-en-3-one 

(A145) 

A. odorata [53] 

ocotillone (A146) A. silventris [54] 

silvaglin (A147) A. silvestris [55] 

isoeichlerialactone (A148), methyl isoeichlerialactone (A149), 

isocabralealactone (A150) 

A. forbessi [56] 

20R,24S-epoxy-25-hydroxy-A-homo-4-oxadammarane-3-one (A151), 

20S,24S-epoxy-25-hydroxy-A-homo-4-oxadammarane-3-one (A152) 

A. foveolata [36] 

aglaiabbreviatin A-F (A153-A158) A. abbreviata [8, 9] 
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Tên hợp chất Loài TLTK 

25-methoxy-5α-dammar-20-ene-3β,24-diol (A159), 3β-hydroxy-5α-

dammar-20-ene-24,25-acetonide (A160) 

A. odorata [6] 

aglinon (A161), aglinin E (A162) A. smithii [57] 

dammar-20,25-dien-3β,24-diol (A163), dammar-20S,5α,24-ene-3β,20-diol 

(A164) 

A. eximia [58] 

dammar-24-en-3α-ol (A165), 3-epi-cabraleahydroxylactone (A166), (E)-25-

hydroperoxydammar-23-ene-3β,20-diol (A167), dammar-24-ene-3α,20-diol 

(A168) 

A. argentea [59] 

3β-oleate-20S-hydroxydammar-24-ene (A169), 3β-oleate-20S,24S-epoxy-

25-hydroxydammarane (A170) 

A. elliptica [60] 

elliptaglin A-C (A171-A173) A. elliptica [61] 

cycloartane-3β,29-diol-24-one (A174), 24R-cycloartane-24,25-diol-3-one 

(A175) 

A. harmsiana [4] 

argenteanone A-B (A176-177), argenteanol (A178) A. argentea [62] 

24R-cycloaetane-3β,24,25,28-tetrol (A179), 24R-cycloartane-3α,24,25-triol 

(A180), 24R-cycloartane-3β,24,25-triol (A181) 

A. harmsiana [4] 

23,24,25-trihydroxycycloartane-3-one (A182) A. forbessi [7] 

cycloart-23-ene-3β,25-diol (A183), cycloart-24-ene-3β,28-diol (A184), 

cycloart-23-ene-3β,25,28-triol (A185), 21R,24S-dihydroxycycloart-25-en-3-

one (A186) 

A. rubiginosa [63] 

24E-cycloart-24-en-26-ol-3-one (A187), cycloart-24-ene-3β,26-diols 

(A188), schizandronic acid (A189), 24E-3β-hydroxycloartart-24-en-26-al 

(A190), vaticinone (A191) 

A. exima [88] 

25-hydroperoxycycloaert-23-en-3β-ol (A192), hỗn hợp 2 epimer của 24-

hydroperoxycycloart-25-en-3β-ol (A181) 

A. grandis [65] 

3-oxo-24-methylenecycloartane (A194), 24-hydroxycycloart-25-en-3-one 

(A195) 

A. elaeagnoidea [51] 

(−)-leucophyllone (A196) A. leucophylla [66] 

agladupol D-E (A197-A198) A. duperreana [10] 

gentinon A-D (A199-A202), gentinin (A203) A. argentea [67] 

agladupol A-C (A204-A206) A. duperreana [10] 

argentinic acid A-I (A207-A215) A. argentea [68] 

angustifolianin (A216) A. angustifolia [69] 

ursolic acid (A217), obtusilin (A218) A. duperreana [3] 

olean-12-ene-3,11-dione (A219) A. elaeagnoidea [51] 

aglaiaglabretol A-C (A220-222), cabraleahydroxylactone (A223) A. crassinervia [2] 

20R-3β-hydroxy-lup-28,29-dioic acid (A224), betulinic acid (A225) A. duperreana [3] 

17,24-epoxy-20α,25-dihydroxy-21-norbaccharan-3-one (A226) A. foveolata [36] 

20S-25-epoxy-5α-protost-20,25-dien-3-one (A227) A. odorata [6] 

silvaglenamin (A228) A. silvestris [70] 

Sesquiterpene   

(−)-caryophyllene oxide (A229) A. leucophylla [66] 

β-caryophyllene-8R,9R-oxide (A230) A. foveolata [50] 

senecrassidiol (A231) A. harmsiana [71] 

(−)-iedol (A232), (+)-spatulenol (A233) A. foveolata [50] 

viridilflorol (A234) A. silvestris [55] 
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Tên hợp chất Loài TLTK 

4β,10α-dihydroxyaromadendrane (A235) A. grandis [72] 

4α,10α-dihydroxyaromadendrane (A236) A. harmsiana [71] 

(+)-T-cadinol (A237) A. foveolata [50] 

α-muurolena (A238), virisiflorol (A239) A. silvestris. [55] 

aglaian F (A240) A. lawii [73] 

2-oxaisodauc-5-en-12-al (A241) A. perviridis [16] 

5-hydroxy-α-cadinol (A242), 15-oxo-τ-cadinol (A243), isodauc-6-ene-

10β,14-diol (A244), 4-epi-isodauc-6-ene-10β,14-diol (A245), sinulin A 

(A246), 10-oxo-isodauc-3-en-15-al (A247), (−)-clovane-2,9-diol (A248) 

A. elaeagnoidea [51] 

amouanglienoid A-B (A249-250) A. lawii [74] 

4,6-dien-1,15-dihydroxyeudesma-3-one (A251) A. foveolata [36] 

1β,4α,7β-trihydroxy-14β-methyl-eudesman-11(12)-ene (A252), 1β,6α-

dihydroxy-10β-methyl-5αH,7αH-eudesm-4-one (A253) 

A. odorata  [75] 

4(15)-eudesmane-1β,6α-diol (A254) A. minahassae [76] 

5-epi-eudesm-4(15)-ene-1β,6β-diol (A255), 6α-hydroxy-eudesm-4(15)-en-1-

one (A256)  

A. elaeagnoidea [77] 

4α,10β-dihydroxy-1βH,5αH-guai-6(7)-en-11-one (A257), 1α,6β,12-

trihydroxy-1βH,5αH,11H-guai-6(7)-ene (A258), 4α7β,11-trihydroxy-

1βH,5αH-guai-10(14)-ene (A259), 4α,10α,11-trihidroksi-1βH,5βH-guai-

7(8)-ene (A260), guaianediol (A261), orientalol A-B (A248-A249) 

A. odorata [75] 

aglabbrone M (A264) A. abbreviata [78] 

Limonoid   

6α,11β-diacetoxygedunin (A265) A. elaegnoideae [49] 

argentinin A-B (A266-A267)  A. argentea [89] 

aglatestine A-E (A268-A272) A. edulis [80] 

agleduline A-K (A273-A283) A. edulis [81] 

aglaian G-I (A284-A286) A. lawii [82] 

Sterol   

2β,3β-dihydroxy-5α-pregnane-16-one (A287), 2β,3β-dihydroxy-5α-pregn-

17(20)-(Z)-en-16-one (A288), 2β,3βdihydroxy-5α-pregn-17(20)-(E)-en-16-

one (A289) 

A. grandis [65] 

3-epi-dyscusin C (A290), 3-epi-lansisterone E (A291), (Z)-2α-

hydroxyaglawone (A292) 

A. lawii [83] 

aglatomin A-B (A293-A294) A. tomentosa [52] 

(E)-aglawone (A295) A. lawii [84] 

2α,3α,20-trihydroxy-16β-acetoxy-20R-pregnane (A296), 2α,3α,15β-

trihydroxy-16β-acetoxy-pregnane-20(R)-methacrylate (A297), (E)-

aglawone-3-one (A298), lansisterone E (A299), 2β,3β,4βtrihydroxypregnan-

16-one (A300), 2,19-oxymeliavosin (A301) 

A. perviridis [85] 

2α-hydroxy-3α-methoxy-5α-pregnane (A302) A. elliptica [86] 

aglaian B (A303) A. lawii [73] 

6R-hydroxyandrost-1,4-dien-3,17-dion (A304), androst-1,4-dien-3,17-dion 

(A305), choles-5-ene-3β,4β,22(R)-triol (A306), 22R,25-epoxy-cholest-7-

ene-2β,3β,4β-triol (A307), 22R,25-epoxy-cholest-7-ene-3β,4β-diol (A308) 

A. rubiginosa [63] 

22E,24S-24-propylcholest-5-ene-3α-acetate (A309) A. angustifolia [87] 
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Tên hợp chất Loài TLTK 

β-sitosterol (A310), β-sitosterol glucoside (A311), stigmast-5-ene-3β,7α-diol 

(A312) 

A. rubiginosa [63] 

stigmast-5-en-28-one (A313) A. exima [88] 

3,4-epoxy-22R,25-tetrahydrofuran-stigmast-5-ene (A314) A. eximia [58] 

stigmast-5-en-3β-ol-3β-oleate (A315), sitoindoside II (A316), stigmast-5,22-

dien-3β-ol-3-O-β-D-glucopyranoside (A317) 

A. argentea [89] 

3β,16β-dihydroxystigmasta-5-en-7-one (A318), 3β-hydroxystigmasta-5-ene-

7,16-dione (A319), 3β,20β-dihydroxystigmasta-5-en-7-one (A320), 3β,16β-

dihydroxystigmasta-5,22E-dien-7-one (A321), 3β-hydroxystigmasta-5,22E-

dien-7,16-dione (A322), 3β,16β-dihydroxyergosta-5,24(28)-dien-7-one 

(A323), 3β,16β,20β-trihydroxyergosta-5,24(28)-dien-7-one (A324), 24R-

3β,16β,20β-trihydroxyergosta-5-en-7-one (A325) 

A. lawii [83] 

aglaian A, C, D, E (A326-A329) A. lawii [73] 

roxburghiadiol A-B (A330-A331) A. roxburghiana [90] 

aglabbrone A-J (A332-A341)  A. abbreviata [78] 

Các hợp chất amide   

(−)-odorinol (A342) A.odorata [94] 

odorine (A343) A. elliptica [92] 

gigantamide A, D (A344-A345), dasyclamide (A346) A. gigantea [93] 

perviridamide (A347), 4-hydroxypyramydatine (A348), pyramidide (A349) A. perviridis [96] 

aglaiamides O-P (A350-A351) A. perviridis [38] 

aglaiduline (A352), aglaithioduline (A353), aglaidithioduline (A354)  A. edulis [95] 

elliptinol (A355), dehydroodorin (A356) A. elliptifolia [91] 

grandiamide B, C (A357, A358) A. grandis [72] 

aglamide A-D (A359-A362)  A. edulis [29] 

aglaiabisamide A-B (A363-A364) A. odorata [32] 

eximiamide A-B (A365-A366) A. eximia [97] 
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II. THÀNH PHẦN HÓA HỌC CỦA CHI APHANAMIXIS 

Tên hợp chất Loài TLTK 

Limonoid   

aphanamixin (B1) A. polystachya [116] 

aphanamixinin (B2) A. polystachya [118] 

rohitukin (B3), Dregeanin (B4) A. polystachya [120] 

rohituka 1-9 (B5-B13) A. polystachya [121] 

polystachin (B14) A. polystachya [122] 

prieurianin acetate (B15) A. polystachya [123] 

prieurianin (B16) A. polystachya [124] 

aphananin (B17) A. polystachya [119] 

amoorinin (B18) A. polystachya [125] 

dammer-20,21-ene-24,25-epoxy-3β-O-α-L-rhamnopyranosyl-(1→4)-β-D-

xylopyranoside (B19) 

A. polystachya [158] 

betulin-3β-O-β-D-xylopyranoside (B20) A. polystachya [126] 

amoorinin-3-O-α-L-rhamnopyranosyl(1→6)-β-D-glucopyranoside (B21) A. polystachya [127] 

kihadalactone A (B22) A. polystachya [128] 

dihydroamoorinin (B23) A. polystachya [129] 

dregeana (B24), rohituka 10 (B25), rohituka 11 (B26) A. polystachya [128] 

aphanamolide A, B (B27, B28) A. polystachya [130] 

rohituka 12-15 (B29-B32), dregeana 1 (B33), Tr-B (B34) A. polystachya [131, 132] 

aphanamixoid A, B (B35, B36) A. polystachya [133] 

aphapolynin A-B (B37, B38) A. polystachya [134] 

aphapolynin C-I (B39-B45) A. polystachya [135] 

aphanalide A-H (B46-B53) A. polystachya [136] 

polystanin A-D (B54-B57) A. polystachya [137] 

aphanamolide C (B58) A. polystachya [135] 

3α-hydroxy-21α-methoxy-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone 

(B59) 

3α-hydroxy-21β-methoxy-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone 

(B60) 

3α-oxo-21α-methoxy-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone (B61) 

3α-oxo-21β-methoxy-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone (B62) 

3α-oxo-21α-ethoxy-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone (B63) 

3α-hydroxy-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone (B64) 

3-oxo-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone (B65) 

A. grandifolia [138] 

(13α,14β,17α,23Z)-25-methoxy-21,23-epoxylanosta-7,20(22),23-triene-3,21-

dione (B66) 

(13α,14β,17α,23Z)-21,23-epoxylanosta-7,20(22),23,25-tetraene-3,21-dione 

(B67) 

(3R,5R,9R,10R,13S,14S,17S)-17{(2R,3S,5R)-5-[(2S)-3,3-dimethyloxiran-2-yl]-

2,3,4,5-tetrahydro-2,5-dimethoxyfuran-3-yl}-4,4,10,13,14-pentamethyl-

2,3,4,5,6,9,10,11,12,13,14,15,16,17-tetradecahydro-1H-

cyclopenta[α]phenanthren-3-ol (B68) 

(5R,9R,10R,13S,14S,17S)-17-{(2R,3S,5R)-5[(2S)-3,3-dimethyloxiran-2-yl]-

2,5-dimethoxytetrahydrofuran-3-yl}-1,2,4,5,6,9,10,11,12,13,14,15,16,17-

tetradecahydro-4,4,10,13,14-pentamethyl-3H-cyclopenta[α]phenanthren-3-one 

(B69) 

(3α,13α,14β,17α,20S,23R)-23-ethoxy-3-hydroxy-21,23-epoxylanost-7-en-24-

one (B70) 

A. grandifolia [139] 

24,25-epoxytirucallane-7-ene-3,23-dione (B71) A. grandifolia  [140] 
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Tên hợp chất Loài TLTK 

Limonoid   

22α-hydroxy-tirucallane-7,24-dien-3,23-dione (B72) 

piscidinol A (B73) 

hispidol A (B74) 

3α,24β,25-trihydroxy-21,21-dimethoxy-23-oxo-tirucall-7-ene (B75) 

3α-acetoxy-21β-methoxy-24,25,26,27-tetranortirucall-7-ene-23(21)-lactone 

(B76) 

A. grandifolia [141] 

24,25-epoxy-tirucall-7,20(E)-diene-3,23-dione (B77) 

24,25,26,27-tetranortirucall-1,7-diene23(21)-lactone (B78) 

3α-hydroxy-tirucall-7-en-20-one (B79) 

3-oxo-tirucall-7-ene-3,20-dione (B80) 

mombasol (B81) 

A. grandifolia [142] 

laxiracemosin A (B82), laxiracemosin H (B83) 

aphagranin A-G (B84-B90) 

A. grandifolia [140] 

aphanalide I-M (B91-B95), polystanin E (B96) A. grandifolia [144] 

aphagranin A,B (B97, B98) A. grandifolia [143] 

amoorastatin (B99)  A. grandifolia [165] 

aphanastatin (B100) A. grandifolia [166] 

12-hydroxyamoorastatin (B101), amoorastatone (B102) A. grandifolia [146] 

(23E)-25-methylcycloart-23-en-3β-ol (B103) A. grandifolia [145] 

(17E)-cycloart-17,26-dien-3β-ol (B104) 

(23E)-cycloart-23-ene-3β,25-diol (B105) 

(23E)-25-methoxycycloart-23-en-3β-ol (B106) 

cycloart-3β,25-diol (B107) 

A. grandifolia [147] 

2α-ethoxy-2,3-secotirucalla-2,29-epoxy-7en-23-oxo-3-oic acid (B108) 

(23E)-2α-hydroxytirucalla-7,23,25-trien-3-one (B109) 

(20R)-3β-hydroxy-24,25,26,27-tetranor-5-acycloartan-23,21-olide (B110) 

2,3-secotirucalla-2,3,2,29-diepoxy-7-ene-3,23-dione (B111) 

A. grandifolia [145] 

aphanagranin A-D (B112-B115) A. grandifolia [148] 

aphagrandinoid A-D (B116-B119) A. grandifolia [149] 

(23S)-21,23-epoxy-5α-cycloart-24-en-3β-ol (B120) 

3β,25-dihydroxy-tirucalla-7,23-diene (B121) 

eucophyllone (B122), aphanamgrandin A-K (B123-B133) 

(23Z)-25-hydroxytirucalla-7,23-dien-3-one (B134) 

A. grandifolia [150] 

amooranin (B135) A. polystachya [152] 

Sesquiterpene   

aphanamol I, II (B136, B137) A. grandifolia [153] 

6β,7β-epoxyguai-4-en-3-one (B138) 

6β,7β-epoxy-4β,5-dihydroxyguaiane (B139) 

A. polystachya [154] 

Diterpene   

aphanamixol (B140) A. grandifolia [118] 

melidianolic acid A,B (B141, B142) A. grandifolia [155] 

nemoralisin A-C (B143-B145) A. grandifolia [144] 

Sterol   

stigmasta-5,24(28)-dien-3β-O-β-D-glucopyranosyl-O-α-L-rhamnopyranoside 

(B146) 

A. polystachya [162] 

stigmasterol (B147) A. polystachya [158] 

poriferasterol 3-O-α-L-rhamnopyranoside (B148) A. polystachya [157] 
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Tên hợp chất Loài TLTK 

Limonoid   

β-sitosterol (B149) A. polystachya [158] 

ergosta-4,6,8(14),22-tetraen-3-one (B150) A. polystachya [159] 

Alkaloid   

rohitukine (B151), ficine (B152), isoficine (B153) A. polystachya [160] 

Các hợp chất khác   

8-C-methyl-quercetin-3-O-β-D-xylopyranoside (B154) 

8-C-methyl-5,7,3',4'-tetrahydroxyflavone-3-O-α-L-arabinopyranoside (B155), 

A. polystachya [161] 

dihydrorobinetin-7-β-D-glucopyranosyl-α-Lrhamnopyranoside (B156), 

8-methyl-7,2',4'-tri-O-methylflavanone 5-O-α-L-rhamnopyranosyl-(1→4)-β-D-

glucopyranosyl-(1→6)-β-D-glucopyranoside (B157), 

A. polystachya [156] 

4R-hydroxy-4-(9S-hydroxy-12-methylhexan-6-yl)-3-methylcyclopent-2-enone 

(B158) 

7-hydroxy-5-(2'-hydroxy-4',5'-dimethoxyphenyl)-2-methoxy-6-methyl-1,4-

naphthoquinone (B159) 

A. grandifolia [147] 

7-keto-octadec-cis-11-enoic acid (B160) A. polystachya [163] 

noreugenin (B161) A. polystachya [164] 
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III. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO1 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C24H28O11. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 492 

- Phổ ECD 

III.1. Phổ ECD của hợp chất AO1 
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IV. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO2 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C24H28O11. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 492 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

IV.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO2 
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IV.2. Phổ 1H NMR của hợp chất AO2 

 

IV.3. Phổ 13C NMR của hợp chất AO2 
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IV.4. Phổ HSQC của hợp chất AO2 

 

IV.5. Phổ HMBC của hợp chất AO2 
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IV.6. Phổ NOESY của hợp chất AO2 

 

IV.7. Phổ ECD của hợp chất AO2 
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V. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO3 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C24H28O11. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 492 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

V.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO3 
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V.2. Phổ 1H NMR của hợp chất AO3 

 

V.3. Phổ 13C NMR của hợp chất AO3 
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V.4. Phổ HSQC của hợp chất AO3 

 

V.5. Phổ HMBC của hợp chất AO3 
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V.6. Phổ NOESY của hợp chất AO3 

 

V.7. Phổ ECD  của hợp chất AO3 
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VI. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO5 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C14H16O5. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 264 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

VI.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO5 
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VI.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO5 

 

VI.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO5 
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VI.4. Phổ HSQC của hợp chất AO5 

 

VI.5. Phổ HMBC của hợp chất AO5 
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VII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO6 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C15H18O6. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 294 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

 

VII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO6 
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VII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO6 

 

VII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO6 
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VIII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO7 

 

Công thức phân tử: Khối lượng phân tử:  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC                                                            

 

VIII.1. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO7 
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VIII.2. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO7 

 

VIII.3. Phổ HSQC của hợp chất AO7 
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VIII.4. Phổ HMBC của hợp chất AO7 
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IX. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO8 

 

Công thức phân tử: C19H30O8. Khối lượng phân tử: 386 

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR                                                          

 

IX.1. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO8 
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IX.2. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO8 

  



PL30 

 

 

X. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO9 

 

Công thức phân tử:C13H20O3. Khối lượng phân tử: 224 

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

                        

X.1. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO9 
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X.2. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO9 
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XI. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO10 

 

Công thức phân tử: C11H14O5. Khối lượng phân tử: 226 

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  

 

XI.1. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO10 
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XI.2. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO10 

 

XI.3. Phổ HSQC của hợp chất AO10 
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XI.4. Phổ HMBC của hợp chất AO10 
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XII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO11 

 

Công thức phân tử: C18H24N2O3. Khối lượng phân tử: 316 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  

Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO11 
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XII.1. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO11 

 

XII.2. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO11 
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XII.3. Phổ HSQC của hợp chất AO11 

 

XII.4. Phổ HMBC của hợp chất AO11 
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XIII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO12 

 

Công thức phân tử: C18H24N2O2. Khối lượng phân tử: 300 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC  

                                                   

XIII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO12 
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XIII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO12 

 

XIII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO12 
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XIII.4. Phổ HSQC của hợp chất AO12 

 

XIII.5. Phổ HMBC của hợp chất AO12 
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XIV. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AO13 

 

Công thức phân tử: C18H24N2O2. Khối lượng phân tử: 300 

- Phổ HR-ESI-MS 

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

 

XIV.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AO13 
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XIV.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AO13 

 

XIV.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AO13 
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XV. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP1 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C35H48O6. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 564 

- Phổ ECD 

 

XV.1. Phổ ECD của hợp chất AP1 
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XVI. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP2 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C35H48O6. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 564 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XVI.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP2 
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XVI.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP2 

 

XVI.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP2 
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XVI.4. Phổ HSQC của hợp chất AP2 

 

XVI.5. Phổ HMBC của hợp chất AP2 
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XVI.6. Phổ COSY của hợp chất AP2 

 

XVI.7. Phổ NOESY của hợp chất AP2 
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XVI.8. Phổ ECD của hợp chất AP2 
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XVII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP3 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C35H48O6. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 564 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XVII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP3 
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XVII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP3 

 

XVII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP3 
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XVII.4. Phổ HSQC của hợp chất AP3 

 

XVII.5. Phổ HMBC của hợp chất AP3 
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XVII.6. Phổ COSY của hợp chất AP3 

 

XVII.7. Phổ NOESY của hợp chất AP3 
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XVII.8. Phổ ECD của hợp chất AP3 
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XVIII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP4 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C22H30O6. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 390 

- Phổ ECD 

 

XVIII.1. Phổ ECD của hợp chất AP4 
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XIX. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP5 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C23H34O5. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 390 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XIX.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP5 
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XIX.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP5 

 

XIX.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP5 
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XIX.4. Phổ HSQC của hợp chất AP5 

 

XIX.5. Phổ HMBC của hợp chất AP5 
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XIX.6. Phổ COSY của hợp chất AP5 

 

XIX.7. Phổ NOESY của hợp chất AP5 
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XIX.8. Phổ ECD của hợp chất AP5 
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XX. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP6 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C20H28ClO5. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 382,5 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XX.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP6 
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XX.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP6 

 

XX.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP6 
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XX.4. Phổ HSQC của hợp chất AP6 

 

XX.5. Phổ HMBC của hợp chất AP6 
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XX.6. Phổ COSY của hợp chất AP6 

 

XX.7. Phổ NOESY của hợp chất AP6 
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XX.8. Phổ ECD của hợp chất AP6 
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XXI. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP7 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C20H28ClO5. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 382,5 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XXI.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP7 
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XXI.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP7 

 

XXI.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP7 
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XXI.4. Phổ HSQC của hợp chất AP7 

 

XXI.5. Phổ HMBC của hợp chất AP7 
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XXI.6. Phổ COSY của hợp chất AP7 

 

XXI.7. Phổ NOESY của hợp chất AP7 
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XXI.8. Phổ ECD của hợp chất AP7 
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XXII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP8 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C22H30O6. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 390 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XXII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP8 
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XXII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP8 

 

XXII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP8 
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XXII.4. Phổ HSQC của hợp chất AP8 

 

XXII.5. Phổ HMBC của hợp chất AP8 
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XXII.6. Phổ COSY của hợp chất AP8 

 

XXII.7. Phổ NOESY của hợp chất AP8 
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XXII.8. Phổ ECD của hợp chất AP8 
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XXIII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP9 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C15H18O8. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 326 

- Phổ IR  

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XXIII.1. Phổ IR của hợp chất AP9 
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XXIII.2. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP9 
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XXIII.3. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP9 

 

XXIII.4. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP9 
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XXIII.5. Phổ HSQC của hợp chất AP9 

 

XXIII.6. Phổ HMBC của hợp chất AP9 
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XXIII.7. Phổ COSY của hợp chất AP9 

 

XXIII.8. Phổ NOESY của hợp chất AP9 
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XXIII.9. Phổ ECD của hợp chất AP9 
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XXIV. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP10 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C13H24O5. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 260 

- Phổ IR 

- Phổ HR-ESI-MS 

- Phổ 1H-NMR 

- Phổ 13C-NMR 

- Phổ HSQC 

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XXIV.1. Phổ IR của hợp chất AP10 
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XXIV.2. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP10 

 

XXIV.3. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP10 
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XXIV.4. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP10 

 

XXIV.5. Phổ HSQC của hợp chất AP10 
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XXIV.6. Phổ HMBC của hợp chất AP10 

 

XXIV.7. Phổ COSY của hợp chất AP10 
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XXIV.8. Phổ NOESY của hợp chất AP10 

 

XXIV.9. Phổ ECD của hợp chất AP10 
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XXV. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP11 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C20H30O5. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 350 

- Phổ IR 

- Phổ HR-ESI-MS 

- Phổ 1H-NMR 

- Phổ 13C-NMR 

- Phổ HSQC 

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XXV.1. Phổ IR của hợp chất AP11 
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XXV.2. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP11 

 

XXV.3. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP11 
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XXV.4. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP11 

 

XXV.5. Phổ HSQC của hợp chất AP11 
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XXV.6. Phổ HMBC của hợp chất AP11 

 

XXV.7. Phổ COSY của hợp chất AP11 
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XXV.8. Phổ NOESY của hợp chất AP11 

 

XXV.9. Phổ ECD của hợp chất AP11 
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XXVI. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP12 

 

CÔNG THỨC PHÂN TỬ: C20H32O5. KHỐI LƯỢNG PHÂN TỬ: 352 

- Phổ IR 

- Phổ HR-ESI-MS 

- Phổ 1H-NMR 

- Phổ 13C-NMR 

- Phổ HSQC 

- Phổ HMBC 

- Phổ NOESY 

- Phổ ECD 

 

XXVI.1. Phổ IR của hợp chất AP12 
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XXVI.2. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP12 

 

XXVI.3. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP12 
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XXVI.4. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP12 

 

 

XXVI.5. Phổ HSQC của hợp chất AP12 
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XXVI.6. Phổ HMBC của hợp chất AP12 

 

XXVI.7. Phổ COSY của hợp chất AP12 
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XXVI.8. Phổ NOESY của hợp chất AP12 

 

XXVI.9. Phổ IR của hợp chất AP12 
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XXVII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP13 

 

Công thức phân tử: C30H50O4. Khối lượng phân tử: 474 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC                                                          

 

XXVII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP13 
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XXVII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP13 

 

XXVII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP13 
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XXVII.4. Phổ HSQC của hợp chất AP13 

 

XXVII.5. Phổ HMBC của hợp chất AP13 
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XXVIII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP14 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC                                                       

                      

XXVIII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP14 
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XXVIII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP14 
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XXVIII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP14 

 

XXVIII.4. Phổ HSQC của hợp chất AP14 
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XXVIII.5. Phổ HMBC của hợp chất AP14 
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XXIX. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP15 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC       

XXIX.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP15 
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XXIX.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP15 

 

XXIX.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP15 
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XXIX.4. Phổ HSQC của hợp chất AP15 

 

XXIX.5. Phổ HMBC của hợp chất AP15 
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XXX. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP16 

 

Công thức phân tử: C25H36O11. Khối lượng phân tử: 512 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC                                                                              

 

XXX.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP16 
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XXX.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP16 

 

XXX.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP16 
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XXX.4. Phổ HSQC của hợp chất AP16 

 

XXX.5. Phổ HMBC của hợp chất AP16 
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XXXI. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP17 

 

Công thức phân tử: C25H38O11. Khối lượng phân tử: 514 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC                                                                              

 

XXXI.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP17 
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XXXI.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP17 

 

XXXI.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP17 
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XXXI.4. Phổ HSQC của hợp chất AP17 

 

XXXI.5. Phổ HMBC của hợp chất AP17 
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XXXII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP18 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

 

XXXII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP18 
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XXXII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP18 

 

XXXII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP18 
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XXXIII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP19 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

 

XXXIII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP19 
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XXXIII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP19 

 

XXXIII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP19 
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XXXIV. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP20 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

 

XXXIV.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP20 
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XXXIV.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP20 

 

XXXIV.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP20 
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XXXIV.4. Phổ HSQC của hợp chất AP20 
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XXXV. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP21 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HSQC  

- Phổ HMBC                                   

XXXV.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP21 
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XXXV.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP21 

 

 

XXXV.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP21 
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XXXV.4. Phổ HSQC của hợp chất AP21 

 

XXXV.5. Phổ HMBC của hợp chất AP21 
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XXXVI. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP22 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

 

XXXVI.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP22 
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XXXVI.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP22 

 

XXXVI.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP22 
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XXXVII. PHỤ LỤC PHỔ HỢP CHẤT AP23 

 

Công thức phân tử: C30H48O4. Khối lượng phân tử: 472 

- Phổ HR-ESI-MS  

- Phổ 1H-NMR  

- Phổ 13C-NMR  

- Phổ HMBC                                                                              

 

XXXVII.1. Phổ HR-ESI-MS của hợp chất AP23 
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XXXVII.2. Phổ 1H-NMR của hợp chất AP23 

 

XXXVII.3. Phổ 13C-NMR của hợp chất AP23 
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XXXVII.4. Phổ HMBC của hợp chất AP23 

 



vrEN UAN rAu
KHoA Hec va cONc NcuE rnr

Hgc vrpN KHoA Hec va cdNc Ncnp

36: \359/QE-HVKHCN

cQNGuoaxAugl crr0 Ncrfr.q.vryT NAM
EQc I$p - Tg do - Hgnh phfic

Hd N|| ngdy I0 thdng 12 ndm 2025

DINH
gi6 lufn 6n ti6n si cdp Hgc viQn

GIAMo6c
HQC Vrr.EN KrroA HQC VA CONC NGHE

Cdn cth Quyiit dinh sA SOltgO--VHL ngdy 0I/03/2025 ct)a Chti tich Yien ian Mm
Khoa hqc vd C6ng nghe Viil Nam vi vt€c ban hdnh Quy chii Tii chrirc vd host dQng cfia
Hpc viQn Khoa hoc vd Cdng nghe; '

cdn cth Th6ng tu s6 18/202L/TT-BGDDT ngdy 28/6/2021 ctla Bo Gido dyc vd
Ddo tqo vi vt€c ban hdnh Qt y ch€ nyAn sinh vd dio tqo trinh dO fiifn si;

cdn cth Quyiit dinh s6 tooatgo-HVKHCN ngdy 28/12/2021 ctia Gidm d(ic Hpc
viQ.n Khoa hqc vd Cdng nghC vi vt€c ban hdnh Quy cirii t"ye" sinh vd ddo tqo trinh dO.,,{
uen st;

Cdn c* Quyiit dinh sii OSA\}O-HVKHCN ngdy 25/5/2022 ctia Gidm dric Hqcvi€n
Khoa hqc vd C6ng nghe vi viec c6ng nhdn nghiAn- cru sinh chtit luqng quric td aqi t
ndm 2022;

XA dA nghi cw Trudng phdng Ddo tqo.

QUYEr DII\rH:
DiGu 1. Thanh Bp SOi <tdng d6nh gi6 lufln 6n ti6n si c6p Hgc viQn cho nghi6n cr?u

sinh Ng6 Anh B[ng vdi d6 tdi:

"Nghi0n cftu thinh phAn h6a hgc vir hogt tinh kh6ng vi6m in vitro cria hai
Ioii Aglaia odorata vil Aphanamixis polystachya, hg xoan (Meliaceae)r,

Nganh: H6a hfru co ME s6: g 44 0l 14

Danh s6ch thanh vi6n HOi ddng d6nh gi6 luQn 6n kdm theo Quyi5t dinh niy.
Di6u 2. HOi tl6ng c6 tr6ch nhiQm dtufi gi6 lufln 6n tii5n si theo dring quy ctr6 trign

hanh cria BQ Gi6o dpc vd Ddo tpo, Hgc viQn Khoa hgc vd C0ng nghe.

QuyiSt dinh c6 hi$u lpc t6i da 90 ngay t6 t} ngey ky vn phii d6m b6o thdi han
ddo t?o theo quy dinh cria Hgc viQn Khoa hgc vn Cdng nghe. H-Oi ct$ng tg gi6i thiS sau

- khi hoan thenh nhiQm vp.
Didiu 3. Trucmg phdng T0 chirc - Hdnh chinh, Trucnrg phdng Ddo tao, Trucmg

phdng Kl5 to6n, cdc thenh vi6n c6 t6n trong d_unh s6ch HOi AilnL vd nghi6n cr?u sinh c6
tcn tai DiAu I chlu trfuchnhiem thi hanh euv6t dinh nity./-. fu,-
Noi nhQn:
- Nhu Ei6u 3;
- Luu hd scr NCS;
- Luu: VT, ET. TN16.

GIAM DyCY

QTIYET
Vd viQc thirnh Iflp HQi tldng d6nh

H

HOC Vi

KHC}A

CONG

fr Dinh Lflm



sAcH Her BONc oANn crA LUA.N AN rffiN si
cAr Hec vIEN

theo Quyet dinh s6 1359/?D-H\/KHCN ngdy 10/12/2025

cfia Gidm dtic Hoc vi€n Khoa hoc vd C6ng nshe)

Cho lu6n in cfnnghi6n crnr sinh: Ngd Anh Bing

Vc AA tdi: .,Nghion crfru thirnh phin h6a hgc vir hoat tinh kh6ng vi6m in vitro

cfra hai loii Agtaiaidorata vil Aphanamixis polystachya, hg xoan (Meliaceae)"

Nginh: H6a hfiu co Md s6: 9 44 01 14

Ngudi hu6ng O6n t: PGS.TS. Phan V6n KiQm - ViQn H6a hqc, ViQn Hdn l6m

Khoa hgc vd COng nghe Viet Nam '

Ngudi huong ddn2:PGS. TS. Bti Htfu Tei - ViQn H6a hoc, Vipn Hdn l0m Khoa

hsc vd COng nghQ Viet Nam

H9C V|EN

KHOA HOC VA

colrc No

TT
Hg vir t6n, hgc hirm,

hqd vi
Chuy0n
ngirnh

Co quan cdng tflc

T16ch
nhiQm

trong HQi
tlting

1 GS.TS. Nguy6n VIn TuYiSn H6ahihr co
Hqc viQn Khoa hgc vd COng nghe,

ViQn Hdn l6m KHCN\rN
Cht tich

2 PGS.TS. Vfi Dinh Hodng H6ahtu co
Tnnrng H6a vd Khoa hgc sg s6ng,

Dqr hgc B6ch kfioa Ha NQi
Phan bien 1

3
PGS.TS. Hodng Le Tu6n
Anh

H6ahiiu co

Trung tem Nghi6n cuu vi Ph6t ti6n
cdng nghe cao,

ViQnHan hmKFICN\rN
Phan biOn 2

4 TS. Nguy6n Xudn Cudrng
H6a sinh

hgc

ViQn H6a hQc,

ViQn Hin l0m KHClnrN
Uy vi6n -

Thu ky

5 PGS.TS. Pham Thi Thdm H6ahihr co
Eai hqc C6ng nghiQp HeNQi,

B0 Gi6o dgc vd Ddo tao
Uy vi0n

6 PGS.TS. Nguy6n Htu Ttng H6a dugc
Truong D4i hqc Phenikaa

B0 Gi6o dgc vd Ddo tao
Uy vi6n

7 PGS.TS.Ng,ry6n Thi Mai H6ahtiu co
Trucmg Dai hqc Giao th6ng vQn tai,

B0 Gi6o dUc vd Ddo tao
Uy vi0n

HOi d6ng SOm 07 thdnh viAn./. /r4.








































































