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abstract 

The interaction  of K[Pt(Saf)Cl3] (Saf: safrole) with AgNO3, SnCl2, KOH  and ethanol-water 
solutions was investigated. For the first time, a dinuclear chelate ring complex [Pt2Cl2(Saf-1H)2], 
in which deprotonated safrole is bound up with platinum(II) both at benzene carbon and at 
ethylenic double bond of the side chain was isolated and characterized by elemental, thermal 
analysis, ESI MS, IR- and NMR spectroscopy. 

 
I - Më ®Çu 

Safrole (4-allyl-1,2-metylen®ioxibenzen), 
thµnh phÇn chÝnh cña tinh dÇu x¸ xÞ (Sassafras), 
lµ mét arylolefin ®−îc quan t©m nghiªn cøu 
nhiÒu. Nhê c¸c ph¶n øng oxi ho¸ cã sö dông 
xóc t¸c kim lo¹i chuyÓn tiÕp, ng−êi ta chuyÓn 
ho¸ safrole thµnh  piperonal dïng lµm h−¬ng 
liÖu trong c«ng nghiÖp mü phÈm, thùc phÈm vµ 
dïng lµm chÊt ®Çu tæng hîp ra L-dopa ®Ó ch÷a 
trÞ bÖnh Pakinson [1, 2]. Trong c¸c qu¸ tr×nh xóc 
t¸c ®ã, phøc chÊt t¹m thêi cña arylolefin víi kim 
lo¹i chuyÓn tiÕp ®ãng vai trß lµ hîp chÊt trung 
gian quan träng [3]. Tuy nhiªn ngoµi c¸c c«ng 
tr×nh ®· c«ng bè cña chóng t«i ch−a cã mét 
c«ng tr×nh khoa häc nµo c«ng bè vÒ qu¸ tr×nh  
tæng hîp vµ nghiªn cøu phøc chÊt cña safrole 
víi kim lo¹i chuyÓn tiÕp. 

Trong c¸c c«ng tr×nh tr−íc [4, 5], chóng t«i 
®· th«ng b¸o viÖc tæng hîp vµ tÝnh chÊt cña 
phøc chÊt kali tricloro(safrole)platinat(II), trong 
bµi b¸o nµy tr×nh bµy kÕt qu¶ nghiªn cøu mét 
ph¶n øng t¹o phøc chÊt khÐp vßng 2 nh©n. 

II - Thùc nghiÖm 

1. Nghiªn cøu sù t¹o thµnh phøc chÊt hai 
nh©n khÐp vßng B tõ  K[Pt(Saf)Cl3] 

a) Hoµ tan 503  mg (1 mmol) K[Pt(Saf)Cl3], 
[4], trong 60 ml EtOH/H2O tØ lÖ 1/10 vÒ thÓ tÝch. 
Läc thu dung dÞch trong suèt. §Ó yªn thÊy xuÊt 
hiÖn vÈn ®ôc. KhuÊy ë  nhiÖt ®é phßng trong 2 
giê sau ®ã ë 60 - 65oC trong 6 giê. Läc lÊy kÕt 
tña, röa b»ng H2O l¹nh, EtOH l¹nh vµ CHCl3 
l¹nh. Lµm kh« trong tñ sÊy ch©n kh«ng ë 50oC 
trong 2 giê. HiÖu suÊt 251 mg (64%). IR, cm-1: 
3063, 3010, 2888 (νCH); 1598, 1455 : (νC=C). 
TÝnh ®èi víi [Pt2C20H18O4Cl2]: Pt 49,81; t×m 
thÊy: Pt 49,62. 

b) Hoµ tan 503  mg (1 mmol) K[Pt(Saf)Cl3], 
trong 40 ml EtOH/H2O tØ lÖ 2/1 vÒ thÓ tÝch 
(dung dÞch A1). Nhá tõ tõ dung dÞch 230 mg 
(1,35 mmol) AgNO3 trong 10 ml EtOH/H2O tØ 
lÖ 1/3 vÒ thÓ tÝch vµo dung dÞch A1. KhuÊy ë  
nhiÖt ®é phßng trong 1 giê. Läc lÊy kÕt tña, röa 
b»ng H2O l¹nh, EtOH l¹nh. Cho kÕt tña  vµo 
CHCl3  vµ khuÊy ®Òu. Läc bá AgCl. Lµm bay 
h¬i dung dÞch thu ®−îc ®Õn khi xuÊt hiÖn kÕt tña 
vµng th× lµm l¹nh. Läc lÊy kÕt tña, röa b»ng 
MeCOMe l¹nh, CHCl3 l¹nh. Lµm kh« trong tñ 
sÊy ch©n kh«ng ë 50oC trong 2 giê. HiÖu suÊt 
106 mg (27%). Phæ IR vµ 1H NMR trïng víi 
phæ t−¬ng øng cña s¶n phÈm thu ®−îc tõ thÝ 
nghiÖm (a). 

c) Hoµ tan 503  mg (1 mmol) K[Pt(Saf)Cl3],
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 trong 60 ml EtOH/H2O tØ lÖ 1/10 vÒ thÓ tÝch 
(dung dÞch A2). Nhá tõ tõ dung dÞch 190 mg (1 
mmol) SnCl2 trong 40 ml EtOH/H2O tØ lÖ 1/10 
vÒ thÓ tÝch vµo dung dÞch A2. KhuÊy ë  nhiÖt ®é 
phßng trong 3 giê. Läc lÊy kÕt tña, röa b»ng 
H2O l¹nh, MeCOMe l¹nh vµ CHCl3 l¹nh. Lµm 
kh« trong tñ sÊy ch©n kh«ng ë 50oC trong 2 giê. 
HiÖu suÊt 200 mg (51%). Phæ IR vµ 1H NMR 
trïng víi phæ t−¬ng øng cña s¶n phÈm thu ®−îc 
tõ thÝ nghiÖm (a). 

d) Hoµ tan 503  mg (1 mmol) K[Pt(Saf)Cl3], 
trong 60 ml EtOH/H2O tØ lÖ 1/5 vÒ thÓ tÝch 
(dung dÞch A4). Nhá tõ tõ 1 ml dung dÞch KOH 
0,1 M vµo dung dÞch A4. KhuÊy ë nhiÖt ®é 
phßng trong 3 giê. Läc lÊy kÕt tña, röa b»ng 
H2O l¹nh, MeCOMe l¹nh vµ CHCl3 l¹nh. Lµm 
kh« trong tñ sÊy ch©n kh«ng ë 50oC trong 2 giê. 
HiÖu suÊt 75 mg (19%). Phæ IR vµ 1H NMR 
trïng víi phæ t−¬ng øng cña s¶n phÈm thu ®−îc 
tõ thÝ nghiÖm (a). 

 2. Nghiªn cøu cÊu tróc 

Gi¶n ®å ph©n tÝch nhiÖt ®o trªn m¸y 
Shimadzu t¹i ViÖn Ho¸ häc; Phæ ESI MS ghi 
trªn m¸y 1100 Series LC-MSD-Trap-SL t¹i ViÖn 
Ho¸ häc; Phæ EDX ®o trªn m¸y Hitachi S-4800 
t¹i ViÖn VËt liÖu;  Phæ IR ghi ë d¹ng viªn nÐn 
víi KBr trªn m¸y IMPACT 410 Nicolet; Phæ  
NMR ghi trªn m¸y Brucker (500 MHz), A trong 
d6-MeCOMe, B trong d6-DMSO, chÊt chuÈn 
néi, TMS, t¹i ViÖn Ho¸ häc, ViÖn Khoa häc vµ 
C«ng nghÖ ViÖt Nam. Ph©n tÝch Pt tiÕn hµnh 
theo ph−¬ng ph¸p träng l−îng [11] t¹i Phßng thÝ 
nghiÖm phøc chÊt, Khoa Ho¸, Tr−êng §¹i häc 
S− ph¹m Hµ Néi.  

III - KÕt qu¶ vµ th¶o luËn 

C«ng thøc vµ sè chØ vÞ trÝ ®èi víi phøc chÊt 
kali tricloro(safrole)platinat(II), (kÝ hiÖu lµ A), 
®−îc quy −íc nh− sau. 

Khi hoµ tan phøc chÊt K[Pt(Saf)Cl3], vµo 
dung dÞch etanol/n−íc chóng t«i nhËn thÊy dung 
dÞch thu ®−îc th−êng bÞ vÈn ®ôc ngay ë nhiÖt ®é 
phßng. TiÕp tôc khuÊy ë nhiÖt ®é 60 - 65oC th× 
thu ®−îc kÕt tña mµu vµng nh¹t h¬n so víi phøc 
K[Pt(Saf)Cl3] ban ®Çu, kÝ hiÖu lµ B (xem phÇn 
thùc nghiÖm).  
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Gi¶n ®å ph©n tÝch nhiÖt cña B ®−îc tr×nh 

bµy ë h×nh 1. Cho ®Õn 200oC khèi l−îng cña B 
kh«ng hÒ thay ®æi. §iÒu ®ã cho thÊy B kh«ng 
chøa n−íc kÕt tinh, kh«ng chøa n−íc phèi trÝ.   
TiÕp theo lµ sù ph©n huû phèi tö t¹o thµnh c¸c 
s¶n phÈm khÝ bay ®i. ChÊt r¾n cßn l¹i (khèi 
l−äng lµ 50,1%) vµ kh«ng hÒ biÕn ®æi khèi 
l−îng ®Õn 1000oC. 

 

H×nh 1: Gi¶n ®å ph©n tÝch nhiÖt cña phøc B 

 
Nh÷ng vïng cã v©n giao (cross peak) trªn 

phæ HMBC cña B ®−îc tr×nh bµy trªn h×nh 2, ë 
®ã ta thÊy ®−îc phæ 13C NMR cña B ë trôc n»m 
ngang vµ phæ 1H NMR cña nã ë trôc th¼ng 
®øng. H×nh 2 cho thÊy sè nguyªn tö C kh«ng 
t−¬ng ®−¬ng  trong ph©n tö phøc chÊt lµ 10, 
®óng víi sè C cña safrole (C10H10O2), nh−ng sè 
nguyªn tö H kh«ng t−¬ng ®−¬ng trong ph©n                                                                  
tö  phøc chÊt  chØ cßn 9, cô thÓ lµ ®· thiÕu mÊt 1 
H ë vïng th¬m. Sù cã mÆt c¸c tÝn hiÖu vÖ tinh 
do 195Pt (spin h¹t nh©n b»ng 1/2) t¹o thµnh ë c¸c 
v©n céng h−ëng tõ 2,5 ®Õn 5,5 ppm t−¬ng tù nh− 
ë phøc chÊt K[Pt(Saf)Cl3]  chøng tá safrole ®ãng 
vai trß lµ  phèi tö lo¹i η2 (nhãm C=C cña nh¸nh 
allyl phèi trÝ víi Pt theo kiÓu liªn kÕt 3 t©m).  
     TÝn hiÖu cña 2 proton th¬m cßn l¹i lµ 2 v©n 
®¬n, chøng tá 2 proton th¬m nµy kh«ng thÓ ë vÞ 
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trÝ ortho víi nhau nh− cÆp H5, H6 ®−îc. V©n ë 
6,76 ppm cã 2 vÖ tinh  do 195Pt t¹o thµnh. 
Kho¶ng c¸ch gi÷a 2 vÖ tinh ®ã lµ 40 Hz t−¬ng tù 
nh−  gi¸ trÞ 3JPtH ®èi víi nhiÒu phøc chÊt cña 
Pt(II) [6, 7], chøng tá tÝn hiÖu ë 6,76 ppm lµ cña 
proton ë c¸ch Pt 3 liªn kÕt.  §iÒu ®ã chØ cã thÓ 
tho¶ m·n nÕu cho r»ng ®· x¶y ra sù t¸ch H5 
®ång thêi t¹o thµnh liªn kÕt Pt-C5.  

 

H×nh 2: Phæ HMBC cña phøc chÊt B 

Cho ®Õn nay, c¸c tµi liÖu chuyªn kh¶o vµ 
c¸c c«ng tr×nh nghiªn cøu vÒ hîp chÊt c¬ kim 
®Òu cho r»ng ®Ó t¸ch H cña vßng benzen t¹o liªn 
kÕt σ  Pt-C cÇn qua giai ®o¹n trung gian, ch¼ng 
h¹n qua hîp chÊt c¬ kim víi kim lo¹i kiÒm nh− 
Li, Na [6b, 8]. Sù t¸ch proton ë vßng benzen 
ngay trong dung dÞch etanol/n−íc ë nhiÖt ®é 25 
- 65oC nh− gi¶ thiÕt ë trªn  lµ mét ph¶n øng bÊt 
th−êng. V× vËy cÇn ph¶i x¸c ®Þnh mét c¸ch 
chuÈn x¸c cÊu tróc cña B. Chóng t«i ®· ghi vµ 
ph©n tÝch phæ DEPT, phæ HSQC, phæ HMBC 
cña B. ThÝ dô: c¸c v©n giao trªn phæ HMBC 
(H×nh 2) cho phÐp quy kÕt ®−îc tÝn hiÖu cña c¸c 
nguyªn tö C kh«ng mang H nh− C1, C2, C4, C5 
mµ ë phæ HSQS kh«ng quy kÕt ®−îc. KÕt qu¶ 
ph©n tÝch c¸c phæ trªn ®−îc tr×nh bµy ë b¶ng 1. 

B¶ng 1 kh«ng nh÷ng cho phÐp quy kÕt chÝnh 
x¸c c¸c tÝn hiÖu cña cacbon mµ cßn cho thÊy cã 
sù phï hîp cña tÊt c¶ 5 lo¹i phæ céng h−ëng tõ 
h¹t nh©n ®· ®o víi gi¶ thiÕt nªu trªn. KÕt luËn 

rót ra tõ sù ph©n tÝch c¸c phæ 1H NMR, 13C 
NMR, DEPT, HSQC vµ HMBC lµ: ë hîp chÊt B, 
safrole ®· phèi trÝ víi Pt, thø nhÊt, bëi liªn kÕt 3 
t©m ë nhãm C=C cña nh¸nh allyl, thø hai, bëi 
liªn kÕt ã ë nguyªn tö C5 cña vßng benzen. Nh− 
vËy safrole ®· trë thµnh phèi tö khÐp vßng (phèi 
tö vßng cµng) nã chiÕm 2 phèi vÞ (vÞ trÝ phèi trÝ) 
cña Pt(II).  

B¶ng 1: Quy kÕt tÝn hiÖu 13C cña phøc B 

13C 
ä, ppm 

DEPT HSQS 
giao víi 

HSQS 
giao víi 

Quy 
kÕt 

143,3 C - H3, H7 C1 
154,72 C - H3, H6, H7 C2 
105,23 CH H3 H8b C3 
140,54 C - H6, H8a, 

H8b 
C4 

133,14 C - H8a, H8b C5 
112,82 CH H6 - C6 
99,84 CH2 H7 - C7 
37,68 CH2 H8a, H8b H3, H10cis C8 
95,52 CH H9 H8a C9 
67,41 CH2 H10cis, 

H10trans 
H8b C10 

 
Sö dông ph−¬ng ph¸p EDX (Energy 

Dispersive X-ray spectroscopy) chóng t«i thÊy 
phøc chÊt B kh«ng chøa K mµ chøa C, H, O, Cl 
vµ Pt, tØ lÖ nguyªn tö Pt : Cl  vµo cì  1:1. KÕt 
qu¶ x¸c ®Þnh hµm l−îng Pt theo ph−¬ng ph¸p 
träng l−îng vµ kÕt qu¶ tÝnh to¸n theo ph−¬ng 
ph¸p ph©n tÝch nhiÖt  ®Òu cho thÊy thµnh phÇn 
(c«ng thøc ®¬n gi¶n nhÊt) cña phøc chÊt B lµ  
PtC10H9O2Cl  (C10H9O2 lµ safrole ®· bÞ t¸ch 1H, 
viÕt t¾t lµ Saf-1H). 

Nh− ®· thÊy ë gi¶n ®å ph©n tÝch nhiÖt (h×nh 
1), phøc chÊt B bÞ ph©n huû ngay tõ 200oC, v× 
vËy kh«ng thÓ dïng ph−¬ng ph¸p EI MS ®Ó x¸c 
®Þnh ph©n tö khèi cña nã. Míi ®©y, lÇn ®Çu tiªn 
chóng t«i ®· chøng tá r»ng sö dông ph−¬ng 
ph¸p ESI MS (Electrospray ionization mass 
spectroscopy) [9]  cã thÓ x¸c ®Þnh ®−îc ph©n tö 
khèi cña c¸c phøc chÊt cña Pt [10]. Trªn phæ -
MS cña B côm pic víi c−êng ®é lín nhÊt cã gi¸ 
trÞ m/z (817,9 - 824,9) phï hîp víi anion cã 
thµnh phÇn  [(PtC10H9O2Cl)2+Cl]

-  (815 - 825 
amu). §ã lµ côm pic ion gi¶ ph©n tö. Tõ ®ã ta 
tÝnh ®−îc ph©n tö khèi cña B lµ 780 - 790 amu, 
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suy ra c«ng thøc ph©n tö cña B lµ 
(PtC10H9O2Cl)2.  

Gi¶n ®å ph©n tÝch nhiÖt ë h×nh 1 hoµn toµn 
phï hîp víi c«ng thøc nªu trªn. HiÖu øng gi¶m 
khèi l−îng thø nhÊt b¾t ®Çu x¶y ra ë 200oC, 
m¹nh nhÊt ë kho¶ng 220oC vµ kÕt thóc ë kho¶ng 
240oC, mÊt 9,8% khèi l−îng, t−¬ng øng víi sù 
mÊt 2 nguyªn tö Cl tõ ph©n tö B (tÝnh theo c«ng 
thøc lµ 9,1%). HiÖu øng gi¶m khèi l−îng thø hai 
b¾t ®Çu x¶y ra ë 240oC, m¹nh nhÊt ë kho¶ng 
305oC vµ kÕt thóc ë kho¶ng 350oC, mÊt 40,1% 
khèi l−îng, t−¬ng øng víi sù mÊt 2 gèc C10H9O2 
(tÝnh theo c«ng thøc lµ 41.09 %). Khèi l−îng 
cßn l¹i (50,1%) lµ cña Pt (tÝnh theo c«ng thøc lµ 
49,81%). Nh− vËy sù ph©n huû nhiÖt cña B 
trong khÝ quyÓn nit¬ x¶y ra nh− sau: 

(PtC10H9O2Cl)2
- Cl2 (PtC10H9O2)2

- (C10H9O2)2 2Pt

        Tæng hîp c¸c kÕt qu¶ ph©n tÝch ë trªn ®· 
cho phÐp chóng t«i kh¼ng ®Þnh c«ng thøc cÊu 
t¹o  cña B vµ ®Ò nghÞ c¬ chÕ t¹o thµnh B  nh− ë 
h×nh 3. 

Giai ®o¹n 1 x¶y ra dÔ dµng do hiÖu øng 
trans m¹nh cña nhãm C=C vµ v× sù ph©n li ra 
Cl- lµ cã lîi do chuyÓn phøc anion thµnh phøc 
trung hoµ, mÆt kh¸c Pt(II) còng cã xu h−íng t¹o 
phøc π ®Ó b·o hoµ phèi trÝ. Do t¹o ra phøc π víi 
nh©n benzen, Pt(II) ®· ho¹t ®éng ho¸ nguyªn tö 
H th¬m khiÕn nã cã thÓ bÞ t¸ch ra d−íi t¸c dông 
cña dung m«i nhËn proton nh− EtOH, H2O (kÝ 
hiÖu: Sol), ®ång thêi phøc π chuyÓn thµnh phøc 
σ bÒn h¬n. Cã lÏ do ¶nh h−ëng trans  m¹nh cña 
nhãm phenyl nªn phøc σ t¹o ra dÔ ph©n li t¸ch 
Cl- thµnh phøc trung hoµ ch−a b·o hoµ phèi trÝ 
(giai ®o¹n 3). Phøc nµy tù ®ime ho¸ ngay thµnh 
phøc 2 nh©n B (giai ®o¹n 4).   
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H×nh 3: C¬ chÕ t¹o thµnh vµ cÊu tróc cña phøc chÊt B 
 

Tõ s¬ ®å c¬ chÕ ph¶n øng ë h×nh 3 chóng t«i 
nhËn thÊy ®Ó t¹o thµnh phøc khÐp vßng 2 nh©n 
B, ®iÒu quan träng lµ ph¶i t¸ch lo¹i Cl- vµ H+ tõ 
phøc chÊt K[Pt(Saf)Cl3]. §Ó x¸c nhËn ®iÒu ®ã, 
chóng t«i ®· cho K[Pt(Saf)Cl3] t¸c dông lÇn l−ît 
víi AgNO3, SnCl2 vµ KOH vµ ®Òu thu ®−îc 
phøc chÊt B víi hiÖu suÊt t−¬ng øng lµ 27, 51 vµ 
18% (xem phÇn thùc nghiÖm). 

MÆc dï  AgNO3 cã t¸c dông t¸ch ion clorua 
m¹nh h¬n SnCl2 nh−ng hiÖu suÊt ph¶n øng 
kh«ng cao b»ng, cã lÏ do hiÖu qu¶ cña viÖc t¸ch 
phøc chÊt B ra khái hçn hîp kÕt tña víi AgCl 
ch−a ®−îc cao, trong khi ®ã c¸c phøc chÊt 

[SnCl3]
-, [SnCl4]

2- ®Òu tan trong m«i tr−êng ph¶n 
øng vµ dÏ dµng läc khái kÕt tña B.  Kali hi®roxit 
xóc tiÕn cho viÖc t¸ch proton khái nh©n benzen 
v× vËy còng g©y ra ph¶n øng t¹o thµnh B, nh−ng 
hiÖu suÊt kh«ng cao, cã lÏ do OH- cã thÓ t¹o 
thµnh víi B phøc anion tan tèt trong dung m«i 
EtOH/n−íc. 

 Nh− vËy c¸c d÷ kiÖn thùc nghiÖm thu ®−îc 
®· chøng minh c¬ chÕ mµ chóng t«i ®−a ra. 

 ViÖc t×m hiÓu s©u h¬n vÒ b¶n chÊt liªn kÕt ë 
phøc chÊt khÐp vßng 2 nh©n B cã thÓ dùa vµo 
viÖc so s¸nh c¸c ®Æc tr−ng phæ NMR cña B víi 
K[Pt(Saf)Cl3] dÉn ra ë b¶ng 2 vµ 3. 
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B¶ng 2: C¸c tÝn hiÖu proton cña K[Pt(Saf)Cl3] (A) vµ cña phøc B, δ (ppm), J (Hz) 

 H3 H5 H6 H7 H8a H8b H9 H10trans H10cis 

A 
 

7,04; 
d 

4J 1,5 

6,88; dd 
3J 8;  
4J 1,5 

6,76; d 
3J 8 

5,94;  
s 

2,96; dd; 
 2J 15;3J 8; 
  3JPtH 55 

3,43; dd 
2J 15; 3J 6 

4,98; m 
2JPt H  70 

4,25; dd;  
3J  13 

4J 2; 2JPtH 65 

4,11; dd;  
3J 7,5;4J 
1,5  
2J PtH 70 

B 
 

6,66; s 
 

- 
6,76; s 
3JPtH 40 

5,83; 
5,84; s 

2,76; d;  
2J 17 

  3JPtH 105 

3,66; dd 
2J 17; 3J 
4,5 

5,08; m 
2JPt H  75 

3,94; d; 3J  
13 

 2JPtH 75 

4,30;d;  
3J 5,5 
 2J PtH  75 

  
Nh÷ng sù kh¸c biÖt ®¸ng chó ý ë phæ 1H 

NMR cña B so víi phæ cña A lµ: a) Kh«ng cßn 
tÝn hiÖu cña H5, ®é chuyÓn dÞch ho¸ häc (δ) cña 
H3 gi¶m m¹nh; b) Hai proton H7 trë thµnh 
kh«ng t−¬ng ®−¬ng; c) Sù kh¸c nhau vÒ ®é 
chuyÓn dÞch ho¸ häc gi÷a H8a vµ H8b ®−îc 
t¨ng c−êng (H8a chuyÓn dÞch vÒ tr−êng m¹nh 
h¬n cßn H8b th× vÒ tr−êng yÕu h¬n), ®ång thêi 
gi¸ trÞ  3JPtH cña 2 vÖ tinh ë H8a t¨ng lªn tíi 105 
Hz vµ v−ît c¶ gi¸ trÞ 2JPtH ë H9 vµ H10; d) ë phøc 
chÊt A: δ(H10trans) > δ(H10cis), cßn ë phøc 
chÊt B th× ng−îc l¹i: δ(H10trans) < δ(H10cis), 
®ång thêi gi¸ trÞ 2JPtH  t¨ng lªn râ rÖt. Nh− vËy sù 
t¹o thµnh liªn kÕt gi÷a Pt víi C5 cña nh©n th¬m 
kh«ng nh÷ng ¶nh h−ëng ®Õn c¸c v©n céng 
h−ëng cña c¸c proton th¬m mµ cßn ¶nh h−ëng 
m¹nh ®Õn tÊt c¶ 5 proton ë nh¸nh allyl bÊt kÓ 
chóng ë gÇn hay ë xa nh©n th¬m. Chóng t«i cho 
r»ng nguyªn nh©n cña nh÷ng thay ®æi trªn lµ do 
sù t¹o phøc khÐp vßng 6 c¹nh (3C nh¸nh allyl,

 2C th¬m vµ Pt) ®· lµm thay ®æi vÞ trÝ  t−¬ng ®èi 
cña c¸c proton nh¸nh allyl trong quan hÖ kh«ng 
gian so víi nguyªn tö trung t©m Pt(II) lµm cho 
¶nh h−ëng cña hiÖu øng ch¾n bÊt ®¼ng h−íng 
cña Pt tíi chóng bÞ thay ®æi m¹nh dÉn tíi thay 
®æi  ®é chuyÓn dÞch ho¸ häc. Sù t¹o vßng ®ång 
thêi còng lµm thay ®æi gãc nhÞ diÖn gi÷a c¸c h¹t 
nh©n t−¬ng t¸c víi nhau lµm thay ®æi m¹nh gi¸ 
trÞ h»ng sè t¸ch gi÷a chóng [9]. 

Theo lÝ thuyÕt, khi t¹o liªn kÕt σ gi÷a C5 vµ 
Pt(II) th× mËt ®é electron ë nh©n benzen gi¶m 
®i, nªn δ(C5), δ(C4) vµ  δ(C6) ®Òu t¨ng  lµ hîp 
lý. ThÕ nh−ng δ(C1), δ(C2) vµ  δ(C3) l¹i gi¶m 
(B¶ng 3). §iÒu ®ã chØ cã thÓ gi¶i thÝch ®−îc nÕu 
cho r»ng ®· cã sù chuyÓn mËt ®é electron tõ  
obitan d cña Pt tíi obitan π ph¶n liªn kÕt cña 
nh©n th¬m. Nãi mét c¸ch kh¸c, liªn kÕt gi÷a 
nh©n benzen cña safrole víi Pt(II) lµ thuéc kiÓu 
σ-cho/π-nhËn [9]. 

B¶ng 3: C¸c tÝn hiÖu 13C NMR cña K[Pt(Saf)Cl3] (A) vµ cña phøc B, δ (ppm) 

 C1 C2 C3 C4 C5 C6 C7 C8 C9 C10 

A,  147,56 149,11 
110,2
7 

134,4
2 

122,88 109,14 102,11 
40,3
2 

91,42 65,34 

B,  143,03 145,72 105,23 140,54 133,14 112,82 99,84 37,68 95,52 67,42 

  
IV - KÕt luËn 

Nghiªn cøu t−¬ng t¸c cña kali 
tricloro(safrole)platinat(II) víi H2O, AgNO3, 
SnCl2, KOH  ®· nhËn thÊy safrole trong cÇu phèi 
trÝ chÞu mét ph¶n øng bÊt th−êng lµ bÞ t¸ch 
nguyªn tö H th¬m t¹o thµnh liªn kÕt C-Pt. LÇn 
®Çu tiªn ®· ®iÒu chÕ ®−îc phøc chÊt 2 nh©n  
chøa safrole khÐp vßng. CÊu tróc cña phøc chÊt 

®· ®−îc x¸c ®Þnh bëi ph©n tÝch nguyªn tè, ph©n 
tÝch nhiÖt, phæ ESI MS, IR, 1H NMR, 13C NMR, 
DEPT, HSQC vµ HMBC. 

Lêi c¸m ¬n: C«ng tr×nh ®−îc hoµn thµnh víi sù 
tµi trî cña Quü ph¸t triÓn khoa häc vµ c«ng 
nghÖ quèc gia ViÖt Nam – NAFOSTED. 
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