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ABSTRACT 

Some derivatives of 1-aryltetrazol were synthesized by the interation of hydroacid and 
naphtylamines in present of triethylorthofomiate. The structures of products were indentified by 
UV, IR, MS , 1H.NMR and HMBC-HSQC spectra. 

 

I - Më ®Çu 

C¸c hîp chÊt tetrazol ®−îc nghiªn cøu víi 
quy m« lín. Trong ®ã, mét sè chÊt cã ho¹t tÝnh 
sinh häc vµ ®−îc dïng lµm thuèc ch÷a bÖnh 
nh−: thuèc kh¸ng sinh, thuèc ch÷a bÖnh tiÓu 
®−êng, thuèc tim m¹ch. Ngoµi ra c¸c muèi 
tetrazol cã thÓ bÞ khö thµnh chÊt mµu Fomazan 
®Ó lµm phÈm nhuém [1 - 3]. Víi môc ®Ých t×m 
ra c¸c hîp chÊt míi, trong ®Ò tµi nµy chóng t«i 

®· tiÕn hµnh tæng hîp mét sè dÉn xuÊt               
1-aryltetrazol xuÊt ph¸t tõ c¸c amin th¬m.  

II - THùC NGHIÖM 

§Ó tæng hîp tetrazol cã nhiÒu ph−¬ng ph¸p 

kh¸c nhau [4 - 7]. ë ®©y, chóng t«i ®· chän 
ph−¬ng ph¸p [6, 7] ®i tõ c¸c amin th¬m, ph¶n 
øng víi muèi natri azit (NaN3) trong dung m«i 
trietylorthofomiat HC(OC2H5)3 vµ axit axetic 
theo s¬ ®å sau: 

 

                      

NH2 +  NaN3

HC(OC2H5)3

CH3COOH

N N

HC

N

N

X= H, p-NO2; m - NO2; p - COOH; p- OH; m-OH; p- Cl; p-phenyl   
 

§iÓm ch¶y cña c¸c s¶n phÈm ®−îc ®o b»ng 
ph−¬ng ph¸p ®o mao qu¶n ®o ®iÓm nãng ch¶y 
trªn m¸y Stuart, phæ hång ngo¹i ®−îc ®o trªn 
m¸y SIGNA cña h·ng NICOLET, phæ tö ngo¹i 
®−îc ®o trªn m¸y UV-2450 Shimadzu. Phæ khèi 
l−îng ®−îc ghi trªn m¸y khèi phæ Autospec 
Premier cña h·ng Waters (USA) vµ m¸y 
HP5989 HP (USA), phæ 1H-NMR ghi trªn m¸y 
Bruker AM500 FT t¹i phßng nghiªn cøu cÊu 
tróc - ViÖn Hãa häc - ViÖn Khoa häc vµ

C«ng nghÖ ViÖt Nam.  

*Ph−¬ng ph¸p chung tæng hîp c¸c dÉn xuÊt 1- 
aryltetrazol 

§un håi l−u hçn hîp gåm amin th¬m bËc 1 
(0,1 mol), natriazit (0,11 mol) vµ 0,3 mol 
trietylorthofomiat trong dung m«i axit axetic 
b¨ng ë nhiÖt ®é 75 - 80oC trong kho¶ng 4 - 5 
giê. §Ó nguéi, läc lÊy chÊt r¾n, kÕt tinh l¹i trong 
dung m«i thÝch hîp tíi khi nhiÖt ®é nãng ch¶y 
æn ®Þnh. 
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III - KÕT QU¶ Vµ TH¶O LUËN 

KÕt qu¶ tæng hîp c¸c dÉn xuÊt 1-aryltetrazol 
®−îc ®−a ra ë b¶ng 1. S¶n phÈm lµ c¸c chÊt r¾n 
cã ®iÓm ch¶y x¸c ®Þnh, hiÖu suÊt ®¹t 20 

÷75,5%.  
Phæ UV cña c¸c chÊt cho hÊp thô λmax trong 

vïng tõ 193 ÷ 286 nm (nång ®é 30 mg/l). Nh×n 
chung phæ UV cña c¸c aryltetrazol kh«ng kh¸c 
biÖt nhiÒu so víi phæ UV cña c¸c aren. 

B¶ng 1: KÕt qu¶ tæng hîp, phæ IR vµ UV cña mét sè dÉn xuÊt 1-aryltetrazol 

Ký   
hiÖu 

C«ng thøc 
§iÓm 
nãng 

ch¶y, oC 

HiÖu 
suÊt, 

% 

Phæ IR (KBr) cm-1 Phæ tö ngo¹i 
(etanol) 

νN=N νC=C ν C=N 
λmax 

L1 
N

HC N
N

N

 

66-67 54 
 

1500,4 

1461,8 

1389,8 

 

1593 

248,6 

218,4 

L2 

N

HC N
N

NO2N

 

197-198 62.2 
1595 

 

1524 

1506 
1612 

270,5 

215,5 

L3 
N

HC N
N

N

NO2

 

91-92 65 1531,9 
1495,4 

1470,4 
 229,4 

L4 

COOH

N N

N

N

HC

 

257-258 49.5 1520 
1605 

1466 
1689 

250,5 

204,6 

L5 

OH

N N

N

N

HC

 

189-190 70 1617 
1606 

1504,6 
 

286,4 

244,2 

L6 

N

HC N
N

N

HO

 

172-173 62 1607,9 
1502,9 

1358 
1735 

286,8 

245,6 

L7 

H3C N N

HC N

N  

189-190 69 1592 
1621 

1539 
1659 

246,5 

193,5 

L8 

NCl N 

 HC

N

N

 

127-128 71  
1503 

1461 
1639  

L9 
N

HC N
N

N

N

 

129-130 63 1572 
1600 

1467 
 

265,5 

202,5 

L10 

N

HC N
N

N

 
160-161 61 1599 

1529 

1490 
1619 

267,0 

209,8 
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Trªn phæ IR cña c¸c hîp chÊt nµy, xuÊt hiÖn 
c¸c b−íc sãng cã tÇn sè ®Æc tr−ng cña  νN=N  ë 
1500 - 1617cm-1, νC=C ë 1612 - 1624 cm-1, 

νC=N ë 
1565 - 1575 cm-1. Ngoµi ra trªn phæ ®å còng 
xuÊt hiÖn dao ®éng hãa trÞ cña c¸c nhãm kh¸c 
trong ph©n tö (b¶ng 1). 

Trªn phæ khèi cña c¸c hîp chÊt                    
1-aryltetrazol cho c¸c ion ph©n tö cã c−êng ®é

yÕu, chøng tá ion ph©n tö tetrazol kh«ng bÒn 
nhiÖt vµ bÞ ph©n m¶nh dÔ dµng trong  qu¸ tr×nh 
ion hãa. §ång thêi vßng tetrazol kÐm bÒn h¬n 
vßng aren v× vßng tetrazol bÞ vì tr−íc tiªn. Phæ 
khèi cña c¸c hîp chÊt 1- aryltetrazol cho thÊy 
vßng tetrazol trong qu¸ tr×nh ion hãa, th−êng c¾t 
c¸c nhãm –N=N–; –CH=N–N– vµ -HCN, 
sau ®ã míi x¶y ra sù ph¸ vì vßng th¬m (xem 
b¶ng 2).

 
B¶ng 2: C¸c d÷ kiÖn phæ MS cña  mét sè dÉn xuÊt 1-aryltetrazol 

K. hiÖu CTPT [M]+ Phæ khèi l−îng (MS), m/z (l%) 

L1 
C7H6N4 146 146(4)(M+); 118 (86); 91(100); 77(64); 64(54); 51(42)... 

L2 

 

C7H5N5O2 191 
191(2,M+); 163(10); 133(80); 117(20);  105(20);  90(100); 

76(10); 63(55)... 

L3 
C7H5N5O2 191 

191(2)(M+); 163(10); 118(8); 117(87); 105(18); 90(100); 

76(12)... 

L4 
C8H6N4O2 190 190(2,M+); 162(20); 145(100); 117(20); 90(45); 76(5); 63(20)... 

L5 
C7H6N4O 162 162(12, M+); 134(100); 107(12); 93(10); 79(33); 65(26)… 

L6 C7H6N4O 162 
162(12,M+); 135(10); 134(100); 107(13); 93(10); 79(34); 

65(27); 52(33)… 

L7 C8H8N4 160 
160(6,M+); 132(73); 131(100); 105(40); 104(41); 91(67); 

77(23)... 

L8 C7H5ClN4 180 
180(2)(M+); 153(32); 151(100); 124(65); 110(20); 97(6); 

90(47); 75(23); 63(38); 51(5)… 

L9 C6H5N5 147 147(2)(M+); 129(1); 119(14); 92(11); 78(100); 65(6); 51(9)… 

L10 C13H10N4 222 
222(4)(M+); 194(100); 167(34); 152(20); 140(22); 127(4); 

115(10); 77(6); 63(10); 51(8)… 

 
C¸c tÝn hiÖu trªn phæ 1H-NMR cña c¸c 

aryltetrazol ®−îc tr×nh bµy ë b¶ng 3. ViÖc qui 
kÕt c¸c tÝn hiÖu céng h−ëng dùa trªn ®é chuyÓn 
dÞch ho¸ häc vµ t−¬ng t¸c spin-spin. Trªn phæ 
1H-NMR ®Òu xuÊt hiÖn tÝn hiÖu ®¬n cña proton 
H* ë 9,813 - 10,276 ppm, riªng hîp chÊt L4 ë 
9,813 ppm  cã lÏ do ¶nh h−ëng  m¹nh cña nhãm 
-COOH. §ång thêi trªn phæ ®å cña c¸c chÊt 
còng cã ®Çy ®ñ tÝn hiÖu cña c¸c proton trong 
ph©n tö víi c−êng ®é t−¬ng ®èi phï hîp vµ sè 
l−îng nguyªn tö t−¬ng ®−¬ng.  

Mét ®iÒu thó vÞ ë ®©y cho thÊy sù chuyÓn 

dÞch ho¸ häc cña c¸c proton H* tu©n theo qui 
luËt ®é dÞch chuyÓn ho¸ häc cña H* t¨ng khi X 
lµ  nhãm hót electron (NO2, COOH) vµ gi¶m khi 
X lµ nhãm  ®Èy electron (OH, CH3…). 

Phæ 13C-NMR (b¶ng 4) ®Òu cho tÝn hiÖu ®Æc 
tr−ng cña nguyªn tö cacbon C* trong c¸c hîp 
chÊt trªn tõ 142,1- 142,79 ppm. Trªn phæ 13C-
NMR  cña c¸c aryltetrazol ®Òu cho biÕt sù cã 
mÆt cña 7 nguyªn tö cacbon trong ph©n tö. Nh− 
vËy c¸c d÷ liÖu phæ cña c¸c aryltetrazol x¸c 
nhËn cÊu tróc dù kiÕn cña c¸c chÊt tæng hîp 
®−îc theo nh− dù ®o¸n. 
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B¶ng 3: D÷ kiÖn phæ 1H-NMR cña mét sè 1-aryltetrazol 

                                                                                                    

N N

HC
N

N
X

*

 

K.H 
δ (ppm), J (Hz) 

H* H Trong vßng benzen 

L1 10,09 
7,91(2H, d, H-6, H-2, J = 7,5); 7,66 (2H, t, H-5, H-3, J = 7,5); 7,58 (1H, t,   
H-4, J = 7,5) 

  L2 10,28 8,50 (2H, d, H-5, H-3, J = 9); 8,23 (2H, d, H-6, H-2, J = 9) 

L3 10,27 
8,78 (1H, s, H-2); 8,41(1H, d, H-4, J = 8); 8,39 (1H, d, H-6, J = 8); 7,95 (1H, t, 
H-5, J = 8) 

L4 9,81 
13,37 (s, 1H, COOH); 7,7 (1H, d, H-3, J = 7,5); 7,84 (2H, m,  

 H-4); 7,78 (1H, m, H-5);  8,09 (1H, d, H-6, J = 7,5) 

L5 10,03 
10,16 (1H, s, OH); 7,29 (1H, dd, H-3, J = 8 vµ 2); 7,41 (1H, t, H-4, J = 8 vµ       
J = 8); 6,94 (1H, m, H-5); 7,30 (1H, dd, H-6, J = 8 vµ J = 2) 

L6 10,04 
10,18 (1H, s, OH); 7,28 (1H, t, H-2, J = 2 vµ J = 2); 7,31 (1H, dd, H-4, J = 8 
vµ J = 2); 7,42 (1H, t, H-5, J = 8 vµ J = 8);  6,95 (1H, dd, H-6, J = 8 vµ J = 2) 

L7 10,04 7,79 (2H, d, H-6, H-2, J = 8); 7,46 (2H, d, H-3, H-5, J = 8); 2,51 (s, 3H, CH3) 

L8 10,10 7,96 (2H, d, H-5, H-3, J = 8); 7,40 (2H, d, H-2, H-6, J = 8) 

L9 10,156 
 8,64 (1H, d, H-6, J = 2); 8,18 (1H, H-4); 8,05 (1H, d, H-3, J = 8); 7,63 (1H, 
m, H-5) 

L10 10,12 
8,00 (d, H-2, H-6, J = 8,5); 7,94 (d, J = 8,5, H-3, H-5); 7,75 (d, H-2’

,H-6‘, J = 
8,5);  7,43 (t, H-4’, J = 7,5) 

B¶ng 4: Phæ 13C-NMR cña mét sè 1-aryltetrazol 

KÝ 
hiÖu 

δ  ppm 

C* C-1 C-2 C-3 C-4 C-5 C-6 C -X 

L2 142,66 138,12 121,85 125,56 147,38 125,56 121,85  

L3 142,67 134,44 131,66 148,41 127,29 116,11 124,1  

L4 144,79 133,07 131,14 127,72 132,55 127,93 131,17 
165,37 

COOH 

L5 142,1 134,65 158,59 130,94 107,96 113,33 116,61  

L9 149,16  146,44 140,47 114,91 125,25 141,49  
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IV - KÕT LUËN 

B»ng ph¶n øng gi÷a amin th¬m ph¶n øng 
víi muèi natriazit (NaN3) trong dung m«i 
trietylorthofomiat HC(OC2H5)3 vµ axit axetic, 
chóng t«i ®· tiÕn hµnh tæng hîp ®−îc 10 dÉn 
xuÊt 1-aryltetrazol. CÊu t¹o cña c¸c chÊt tæng 
hîp, ®−îc x¸c ®Þnh b»ng c¸c ph−¬ng ph¸p vËt lÝ 
nh− phæ UV, phæ IR, phæ MS , phæ 1H-NMR vµ 
phæ 13C-NMR. 
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Liªn hÖ: NguyÔn §×nh TriÖu 

Khoa Hãa häc, Tr−êng §HKHTN, §HQG Hµ Néi 
19 Lª Th¸nh T«ng, Hµ Néi. 
 

 
 


