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Abstract 

Six phenolic compounds including vitexin 2-O-β-D-glucopyranoside (1), vitexin (2), quercetin 3-rutinoside (3), 

quercetin (4), caffeoylglycolic acid methyl ester (5), and caffeic acid methyl ester (6) were isolated from the methanol 

extract of Bischofia javanica. Their chemical structures were characterized by nuclear magnetic resonance spectra, and 

as well as in comparison with those reported in the literature.   
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 Cây nhội (B. javanica) còn gọi là nhột hay quả 

cơm nguội, thuộc họ Thầu dầu (Euphorbiaceae). Lá 

có vị hơi cay, chát, tính mát, có tác dụng hành khí 

hoạt huyết, tiêu thũng giải độc, chứa vitamin C và 

tanin; vỏ chứa tanin [1]. Các nghiên cứu trên thế giới 

cho thấy thành phần hóa học chủ yếu của lá cây nhội 

là các tecpenoit, steroit và các hợp chất phenolic [2-

5]. Theo Rajbongshi, loài B. javanica được dùng để 

điều trị các bệnh như ung thư, viêm nhiễm, lao phổi, 

tiêu chảy, đau họng, bỏng và bệnh dị ứng khác nhau 

[6]. Cho đến nay ở Việt Nam mới chỉ có một nghiên 

cứu của tác giả Nguyễn Thái An thông báo phân lập 

được 3 hợp chất là epi-friedelanol axetat,                

β-sitosterol, và gallic axit [7]. Bài báo này thông báo 

kết quả phân lập và xác định cấu trúc hóa học của 6 

hợp chất phenolic từ dịch chiết metanol của lá cây 

nhội.   

  

2. THỰC NGHIỆM   

 

2.1. Mẫu thực vật 

 

Lá cây nhội được thu hái vào tháng 6 năm 2012, 

tại Mê Linh, Vĩnh Phúc. Tên khoa học (Bischofia 

javanica Blume) được TS. Nguyễn Thế Cường, 

Viện Sinh thái và Tài nguyên sinh vật giám định. 

Mẫu tiêu bản (BJ1-2012) được lưu giữ tại Viện Hóa 

sinh biển.  

2.2. Hóa chất thiết bị  

Sắc ký lớp mỏng (TLC): Thực hiện trên bản 

mỏng tráng sẵn DC-Alufolien 60 F254 (Merck 

1,05715), RP18 F254S (Merck); phát hiện vết chất 

bằng đèn tử ngoại ở hai bước sóng 254 nm và 365 

nm hoặc dùng thuốc thử là dung dịch H2SO4 10 % 

được phun đều lên bản mỏng, sấy khô rồi hơ nóng từ 

từ đến khi hiện màu. 

Sắc ký cột (CC): Được tiến hành với chất hấp 

phụ là silica gel pha thường và pha đảo. Silica gel 

pha thường có cỡ hạt là 0,040-0,063 mm (240-430 

mesh) và silica gel pha đảo RP-18 (150 m, Fuji 

Silysia Chemical Ltd.). 

Phổ cộng hưởng từ hạt nhân (NMR): Đo trên 

máy Agilent 400-MR của Đại học Yonsei, Hàn 

Quốc. 

 

2.3. Phân lập các hợp chất 

  

Lá cây nhội được phơi khô, nghiền thành bột 

(2,0 kg), và chiết với metanol (3 lần  10 lít) với sự 

hỗ trợ của thiết bị chiết siêu âm (ở 50 oC, mỗi lần 1 

giờ). Dịch chiết sau khi được lọc qua giấy lọc, cất 

loại dung môi dưới áp suất giảm thu được 100 g cặn 

chiết metanol. Phân bố cặn chiết metanol vào 2 lít 

nước cất sau đó chiết lần lượt với diclometan (3 lần 

 1 lít)  và etyl axetat (1 lần  3 lít) thu được cặn 

diclometan (30 g), cặn etyl axetat (12 g), và lớp 

nước. Lớp nước được cất loại bỏ dung môi  dưới áp 

suất thấp rồi cho chạy qua cột trao đổi ion (Diaion 

HP-20) rửa bằng nước cất, sau đó rửa giải với hệ 

dung môi tăng dần nồng độ metanol trong nước (25, 

50, 75, và 100%; v/v) thu được 4 phân đoạn W1 (12 

g), W2 (5 g), W3 (7 g), và W4 (10 g). Phân đoạn W2 

tiếp tục được phân tách thành 5 phân đoạn W2.1-
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W2.5 bằng sắc ký cột sử dụng silica gel pha thường 

với hệ dung môi diclometan/metanol/nước (4/1/0,1; 

v/v/v). Phân đoạn W2.3 được tinh chế trên cột sắc 

ký sử dụng silica gel pha đảo RP-18 với hệ dung môi 

rửa giải acetone/nước (1/3; v/v) thu được hợp chất 1 

(10 mg) và 3 (12 mg). Phân đoạn W2.4 được tinh 

chế trên cột sắc ký sử dụng silica gel pha thường với 

hệ dung môi rửa giải dilclometan/metanol (10/1; 

v/v) kết hợp với sắc ký cột pha đảo RP-18 với hệ 

dung môi rửa giải metanol/nước (1/1,5; v/v) thu 

được hợp chất 2 (8 mg) và 4 (10 mg). Phân đoạn 

W2.5 được phân tách thành 3 phân đoạn nhỏ W3A-

W3C trên cột sắc ký sử dụng silica gel pha thường 

rửa giải bằng hệ dung môi diclometan/metanol/nước 

(5/1/0,1; v/v/v). Hợp chất 5 (9 mg) và 6 (12 mg) thu 

được sau khi tiến hành tinh chế phân đoạn W3B trên 

cột sắc ký sử dụng silica gel pha thường với hệ dung 

môi rửa giải diclometan/metanol (4/1; v/v).  

2 -glucosylvitexin (1): Bột vô định hình, màu 

vàng. Công thức phân tử C27H30O15 (M = 594). 

 1H-NMR (400 MHz, CD3OD) và 13C-NMR (100 

MHz, CD3OD), xem bảng 1. 

Vitexin (2): Bột vô định hình, màu vàng. Công 

thức phân tử C21H20O10 (M 432). 
1H-NMR (DMSO-d6, 400 MHz) δH: 13,1 (1H, s, 

5-OH), 8,0 (2H, d, J = 8,0 Hz, H-2′, H-6′), 6,9 (2H, 

d, J = 8,0 Hz, H-3′, H-5′), 6,8 (1H, s, H-3), 6,2 1H, 

(1H, s, H-6), 4,7 (1H, d, J = 10,0 Hz, H-1′′), 3,8 (1H, 

t, J = 10,0 Hz, H-2′), 3,5 (1H, m, H-6′′a), 3,7 (1H, d, 

J = 11,6 Hz, H-6′′b), 3,2 (1H, m, H-4′′), 3,2 (1H, m, 

H-3′′) và 3,2 (1H, m, H-5′′). 
13C-NMR (DMSO-d6, 100 MHz) δC: 182,4 (C-

4), 164,3 (C-2), 162,9 (C-7), 161,5 (C-4′), 160,7 (C-

5), 156,3 (C-9), 129,3 (C-2′, C-6′), 121,9 (C-1′), 

116,1 (C-3′, C-5′), 104,9 (C-8), 104,4 (C-10), 102,8 

(C-3), 98,4 (C-6), 82,2 (C-5′′), 79,0 (C-3′′), 73,7 (C-

1′′), 71,1 (C-2′′), 70,8 (C-4′′) và 61,6 (C-6′′). 

Quercetin 3-rutinoside (3): Bột vô định hình, 

màu vàng. Công thức phân tử C27H30O16 (M = 610). 
1H-NMR (400 MHz, CD3OD) và 13C-NMR (100 

MHz, CD3OD): xem bảng 1. 

Quercetin (4): Bột vô định hình, màu vàng.  

Công thức phân tử C15H10O7 (M = 302). 
1H-NMR (DMSO-d6, 400 MHz) δH: 12,5 (1H, s, 

5-OH) 7,6 (1H, d, J = 2,0 Hz, H-2′), 7,5 (1H, dd, J = 

8,0, 2,0 Hz, H-2′), 6,8 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-5′), 6,4 

(1H, s, H-8) và 6,2 (1H, s, H-6). 
13C-NMR (DMSO-d6, 100 MHz) δC: 176,40 (C-

4), 164,5 (C-7), 161,3 (C-5), 156,7 (C-9), 148,3 (C-

4′), 147,3 (C-2), 145,6 (C-3′), 136,3 (C-3), 122,5 (C-

1′), 120,6 (C-6′), 116,2 (C-5′), 115,6 (C-2′), 103,6 

(C-1), 98,8 (C-6) và 93,9 (C-8). 

Caffeoylglycolic axit metyl este (5): Bột vô 

định hình, màu nâu. Công thức phân tử C12H12O6 (M = 

252). 

1H-NMR (400 MHz, CD3OD) và 13C-NMR (100 

MHz, CD3OD), xem bảng 1. 

Caffeic axit metyl este (6): Chất lỏng không 

màu. Công thức phân tử C10H10O4  (M = 194).  
1H-NMR (CD3OD, 400 MHz) δH: 7,5 (1H, d, J = 

16,0 Hz, H-7), 7,0 (1H, s, H-2), 6,9 (1H, d, J = 8,0 

Hz, H-6), 6,7 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-5), 6,2 (1H, d, J 

= 16,0 Hz, H-8) và 3,7 (s, OMe). 
13

C-NMR (CD3OD, 100 MHz) δC: 169,8 (C-9), 

149,6 (C-4), 147,0 (C-7), 146,8 (C-3), 127,6 (C-1), 

122,9 (C-6), 116,5 (C-5), 115,1 (C-2), 114,8 (C-8) 

và 52,0 (OMe). 

 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN  

 

1 ột vô đị

 proton 1H-NMR của 1 

4 tín hiệu proton vòng thơm thế para tại H 7,9 (2H, 

d, J = 8,5 Hz) và 6,9 (2H, d, J = 8,5 Hz); 2 tín hiệu 

proton olefin tại H 6,6 2 (1H, s). Ngoài 

ra, trên phổ proton còn quan sát thấy tín hiệu của hai 

proton anome tại H 5,0 (1H, d, J = 10,0 Hz) và 4,2 

(1H, d, J = 7,6 Hz) gợi ý có hai phân tử đường 

glucose. Phổ 13C-NMR và DEPT của 1 xuất hiện tín 

hiệu của 27 nguyên tử cacbon, trong đó có 9 nguyên 

tử cacbon không liên kết với hydro (C), 16 cacbon 

metin (CH) và 2 cacbon metylen (CH2). Kết hợp với 

phổ proton cho thấy đây là một hợp chất dạng 

kaempferol glycoside. Sự xuất hiện 2 tín hiệu 

cacbon oximetilen tại 62,9 và 62,6 khẳng định thêm 

sự có mặt của 2 đường glucose. Giá trị hằng số 

tương tác khá lớn (J = 10,0 Hz) của proton anome 

tại H 5,0 cùng với tín hiệu tương tác giữa proton 

anome tại H 5,0 với tín hiệu cacbon tại C 73,6 trên 

phổ HSQC khẳng định phân tử đường nối với 

aglycon trực tiếp qua nguyên tử cacbon (nối           

C-glycoside). So sánh số liệu phổ của hợp chất 1 

thấy hoàn toàn phù hợp với số liệu phổ của hợp chất 

2 -glucosylvitexin [8]. Cấu trúc hóa học cũng như 

các giá trị phổ NMR tương ứng của các vị trí trong 

phân tử của 1 được khẳng định dựa vào kết quả phân 

tích phổ HSQC và HMBC (bảng 1). Tương tác 

HMBC của proton tại H 5,0 với cacbon C 164,4                

(C-7)/105,0 (C-8)/158,3 (C-9) cho phép khẳng định 

vị trí của liên kết C-glycoside tại cacbon C-8. Ngoài 

ra, tương tác HMBC của proton anome thứ hai tại H 

4,2 với cacbon 81,6 (C-2 ) cho phép khẳng định 

đường này liên kết với đơn vị đường thứ nhất tại     

C-2 . Các bằng chứng phổ thu được cho phép khẳng 

định 1 là 2 -glucosylvitexin, một hợp chất có tác 

dụng bảo vệ gan  [9]. 

Hợp chất 3 thu được dưới dạng bột vô định hình, 

màu vàng. Phân tích phổ 1H-NMR, 13C-NRM, 

DEPT, HSQC và HMBC cho thấy hợp chất 3 có 



 

TCHH, 55(1) 2017                                                                                         Các hợp chất phenolic phân lập… 

93 

dạng quercetin glycoside. Các tín hiệu của vòng thơm thế 1, 3, 4 được quan sát thấy tại H 7,7 (1H, s,

 
Hình 1: Cấu trúc hoá học của hợp chất 1-6  

1, 3 và 5 và các chất tham khảo  

 1 3 5 

C δC
# δC

a,b δH
a,c  (J, Hz) δC

$ δC
a,b δH

a,c  (J, Hz) C @δC a,bδC a,cδH  (J, Hz) 

2 166,5 166,5 - 158,52 159,4 - 1 127,8 127,5 - 

3 103,8 103,7 6,6 (s) 135,62 135,6 - 2 114,8 115,1 7,0 (d, 1,2) 

4 184,3 184,1 - 179,44 179,3 - 3 147,5 146,8 - 

5 162,8 162,8 - 162,98 162,8 - 4 149,5 149,8 - 

6 99,5 99,4 6,2 (s) 99,94 100,0 6,2 (s) 5 115,7 116,5 6,7 (d, 8,0) 

7 164,6 164,6 - 166,01 166,0 - 6 123,3 123,2 
6,9 (dd, 1,2, 

8,0) 

8 105,1 105,0 - 94,87 94,9 6,4 (s) 7 146,8 148,1 7,6 (d, 16,0) 

9 158,3 158,3 - 159,35 158,4 - 8 116,8 113,9 6,3 (d, 16,0) 

10 105,6 105,5 - 105,63 105,5 - 9 167,3 168,3 - 

1′ 123,7 123,6 - 123,15 123,0 - 1′ 61,4 61,6 4,7 (s) 

2′ 130,1 130,1 7,9 (d, 8,5) 117,69 116,0 7,67 (s) 2′ 169,6 170,4 - 

3′ 117,0 117,0 6,9 (d, 8,5) 145,84 145,8 - OMe 52,7 52,67 3,7 (s) 

4′ 162,7 162,6 - 149,81 149,8 -     

5′ 117,0 117,0 6,9 (d, 8,5) 116,06 117,7 6,9 (d, 8,0)     

6′ 130,1 130,1 7,9 (d, 8,5) 123,55 123,5 7,6 (d, 8,0)     

 8-C-Glucosyl 3-O-Glucosyl     

1′′ 73,6 73,6 5,0 (d, 10,0) 104,69 104,7 5,1 (d, 7,6)     

2′′ 81,7 81,6 
4,3 (dd, 10,0, 

8,8) 
75,74 75,6 3,5 (m)     

3′′ 80,2 80,2 3,7 (m) 78,20 78,1 3,4 (m)     

4′′ 72,1 72,0 3,6 (m) 71,42 71,3 3,3 (m)     

5′′ 82,9 82,9 3,4 (m) 77,25 77,1 3,3 (m)     

6′′ 62,9 62,9 
3,9 (d, 11,6) 

3,7 (m) 
68,56 68,6 

3,8 (d, 10,0) 

3,3 (m) 
    

 2′′-O-Glucosyl 6′′-O-Rhamnosyl     

1′′′ 105,8 105,8 4,2 (d, 7,6) 102,42 102,4 4,5 (s)     

2′′′ 75,8 75,8 2,9 (m) 72,12 72,0 3,3 (m)     

3′′′ 77,7 77,6 3,2 (m) 72,26 72,1 3,5 (m)     

4′′′ 71,1 71,0 3,1 (m) 73,94 73,9 3,6 (m)     

5′′′ 77,1 77,1 3,1 (m) 69,71 69,7 3,4 (m)     

6′′′ 62,3 62,2 
3,3 (m) 

3,2 (m) 
17,87 17,9 1,1 (d, 6,0)     

a)đo trong CD3OD, b)125 MHz, c)500 MHz, #δC của 2 -glucosylvitexin [8], 
$δC của quercetin 3-rutinoside [10],  

@δC của caffeoylglycolic axit metyl este [11]. 
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H-2′)/ C 116,0 (C-2 ), H 6,7 (1H, d, J = 8,0 Hz,      

H-5′)/ C 117,7 (C-5 ) và H 7,6 (1H, d, J = 8,0 Hz, 

H-6′)/ C 123,5 (C-6 ); 2 tín hiệu proton olefin xuất 

hiện tại H 6,2 (1H, s, H-6) và H 6,4 (1H, s, H-8) 

của vòng A. Bên cạnh đó còn xuất hiện các tín hiệu 

đặc trưng cho sự có mặt của 2 phân tử đường tại H 

5,1 (1H, d, J = 7,6 Hz, H-1 )/ C 104,7 (C-1 ) và H 

4,5 (1H, s, H-1 )/ C 102,4 (C-1 ). Hai đơn vị 

đường được xác định là đường rhamnoside với sự có 

mặt 1 nhóm metyl tại H 1,0 (1H, d, J = 7,6 Hz, H-

6 )/ C 17,9 (C-1 ) và đường glucoside thế 

(1 →6 ) với sự chuyển dịch về phía vùng trường 

yếu của tín hiệu cacbon oximetylen tại C 68,6      

(C-6 ). So sánh số liệu phổ của hợp chất 3 thấy hoàn 

toàn phù hợp với số liệu phổ của hợp chất quercetin-

3-rutinoside [10]. Cấu trúc hóa học của hợp chất 3 

được khẳng định thêm bằng kết quả phân tích phổ 

HSQC và HMBC (bảng 1). Tương tác HMBC giữa 

tín hiệu proton H 5,1 (H-1 ) với tín hiệu cacbon C 

135,6 (C-3) và tín hiệu proton H 4,5 (H-1 ) với tín 

hiệu cacbon C 68,6 (C-6 ) cho phép khẳng định vị 

trí liên kết của đường glycoside tại cacbon C-3 và 

đường rhamnoside tại cacbon C-6 . Các bằng chứng 

phổ này cho phép khẳng định hợp chất 3 là 

quercetin-3-rutinoside, còn có tên là rutin, một hợp 

chất được biết đến với phổ tác dụng sinh học rộng 

lớn. 

Hợp chất 5 thu được dưới dạng bột vô định hình, 

màu nâu. Trên phổ 1H-NMR xuất hiện 2 tín hiệu 

proton đặc trưng cho nối đôi có cấu hình trans tại H 

6,3 (1H, d, J = 16,0 Hz) và H 7,6 (1H, d, J = 16,0 

Hz); 3 tín hiệu proton olefin của vòng thơm thế 1, 3, 

4 tại H 7,0 (1H, d, J = 1,2 Hz), 6,7 (1H, d, J = 8,0 

Hz) và H 6,9 (1H, d, J = 1,2, 8,0 Hz). Bên cạnh đó 

còn quan sát thấy 1 tín hiệu proton nhóm oximetylen 

tại H 4,7 (2H, s, H-1 ) và 1 tín hiệu nhóm metoxy 

tại H 3,7 (3H, s, OMe). Kết quả phân tích phổ 13C-

NMR, DEPT và HSQC cho thấy sự có mặt của 12 

tín hiệu cacbon với 2 nhóm cacbonyl, 3 tín hiệu 

cabon không liên kết với hydro khác, 5 tín hiệu 

cacbon metin, 1 tín hiệu cacbon oximetylen và 1 

nhóm metoxy (bảng 1). Số liệu phổ của hợp chất 5 

hoàn toàn phù hợp với số liệu phổ của hợp chất 

caffeoylglycolic axit metyl este [11]. Phân tích phổ 

HMBC thấy xuất hiện các tương tác giữa proton 7,6 

(H-7) với cacbon 168,3 (C-9); giữa proton 4,7 (H-1 ) 

với các tín hiệu cacbon 168,3 (C-9)/170,4 (C-2 ) và 

giữa proton 3,7 (OMe) với tín hiệu cacbon 170,4 (C-

2 ) cho phép khẳng định cấu trúc hóa học của hợp 

chất 5.    

2, 4 và 6 lần lượt được xác định là 

vitexin (2) [12], quercetin (4) [13] và caffeic axit 

metyl este (6) [14] bằng cách so sánh số liệu

tương ứng đã được công bố trước đây. 

Các hợp chất 1-3, 5 và 6 lần đầu tiên được phân lập 

từ loài Bischofia javanica. 

 

Hình 2: Một số tương tác HMBC chính của hợp chất 1, 3 và 5 
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