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H×nh 1: CÊu tróc c¬ b¶n cña aglucon cña 
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abstract 

The method to identify the composition of anthocyanin coloured compound extracted from 
mulberry fruits (morus alba) in Quang Nam province in mixed solvent ethanol/water (1/1, 1% 
HCl) by using liquid chromatography - mass spectrometry LCQ-Finigan was introduced. The 
mobile phase consists of water, methanol and acetonitril 1% acetic acid with the proportion 
30:60:10, with a flow rate at 0.7 ml/min; mass range: 10 - 1000; scan wavelength 400 - 600 nm; 
combining with the analysis of segment changes based on chromatography. The obtained results 
shown that three peaks of three molecules ions, with the saving moments at 2.37; 3.02 and 3.10 
min, identified with heavy weight at m/z = 306.8; 595.1 and  449.0 are chloride of pelagonidin, 
cyanidin-3-0-glucoside and cyanidin-3-0-p-coumarylglucoside, respectively. 

 

I - §ÆT VÊN §Ò 

Anthocyanin lµ nh÷ng glucozit do gèc 
®−êng glucose, galactose... kÕt hîp víi gèc 
aglucon cã mµu (anthocyanidin). Aglucon cña 
chóng cã cÊu tróc c¬ b¶n ®−îc m« t¶ trong h×nh 
1. C¸c gèc ®−êng th−êng ®−îc g¾n vµo vÞ trÝ 
cacbon 3 vµ 5, trong mét sè tr−êng hîp ë 
cacbon 7. Ph©n tö anthocyanin g¾n ®−êng  vµo 
vÞ trÝ 3 gäi lµ monoglycozit, ë vÞ trÝ 3 vµ 5 gäi lµ 
diglycozit. C¸c aglucon cña anthocyanin kh¸c 
nhau chÝnh lµ do sù cã mÆt cña c¸c nhãm R1 vµ 
R2 kh¸c nhau, c¸c nhãm nµy th−¬ng lµ H, OH 
hoÆc OCH3 [5]. 

Anthocyanin chiÕt t¸ch tõ c¸c lo¹i thùc vËt 
kh¸c nhau th× cã nh÷ng ®Æc tÝnh kh¸c nhau, ®Æc 
biÖt lµ ®é bÒn mµu d−íi t¸c dông cña c¸c ®iÒu 
kiÖn c«ng nghÖ. Sù kh¸c biÖt vÒ mµu s¾c ®ã 
chÝnh lµ do thµnh phÇn kh«ng gièng nhau trong 
tæ hîp mµu cña anthocyanin g©y nªn trong ®ã 
cã anthocyanin trong qu¶ d©u (Mulberry) nãi 
chung vµ qu¶ d©u t»m cña Qu¶ng Nam nãi 
riªng. ChÝnh v× vËy chóng t«i tiÕn hµnh nghiªn 

cøu ®Þnh danh thµnh phÇn cña anthocyanin 
trong chÊt mµu chiÕt tõ qu¶ d©u t»m Qu¶ng 
Nam ®Ó lµm c¬ së cho viÖc øng dông lo¹i phÈm 
mµu nµy trong chÕ biÕn thùc phÈm cã gi¸ trÞ vµ 
hiÖu qu¶ tèt h¬n. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

II - §èI T¦îNG Vµ PH¦¥NG PH¸P 
NGHI£N CøU 

1. §èi t−îng nghiªn cøu 
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H×nh 2: S¾c ký ®å LC/MS cña mÉu PM-A, cã M/Z=306,8 

ChÊt mµu anthocyanin th« chiÕt t¸ch tõ qu¶ 
d©u t»m Qu¶ng Nam, trong dung m«i 
ethanol/n−íc (1/1, 1% HCl). 

2. Ph−¬ng ph¸p nghiªn cøu 

Thµnh phÇn chÊt mµu anthocyanin ®−îc tiÕn 
hµnh ®Þnh danh b»ng ph−¬ng ph¸p ph©n tÝch 
trªn m¸y s¾c ký láng ghÐp khèi phæ LC/MS 
(LCQ-Finigan) víi c¸c ®iÒu kiÖn nh− sau: 

+ Lo¹i Source: ESI pos; §Çu dß: PDA; Cét 
C18 (150*4.6) mm ; Scan bandwidth: 1 nm. 

+ Pha ®éng: N−íc/metanol/axetonitril 1% 
axit axetic (30/60/10); 

+ Tèc ®é dßng: 0,7 ml/min; Mass range: 
100 - 1000; Scan Wavelength: 400 - 600 nm;  

+ MÉu ®−îc pha lo·ng trong MeOH, ly t©m, 
läc qua siªu läc 0,2 µm. 

III - KÕT QU¶ Vµ TH¶O LUËN 

KÕt qu¶ thu nhËn ®−îc trªn s¾c ký ®å sau 
khi qua hÖ thèng LC/MS, trong kho¶ng khèi 
l−îng tõ 100 ÷ 1000, víi thêi gian l−u (RT) tõ 
2÷5,08 cã c¸c pic chiÕm diÖn tÝch lín, ®ã chÝnh 
lµ c¸c ®¬n cÊu tö cña hîp chÊt mµu anthocyanin. 
NÕu tiÕp tôc t¸ch th× thu ®−îc 3 pic víi thêi gian 
l−u lµ 2,37; 3,02 vµ 3,10 phót, mçi pic nµy sÏ 
t−¬ng øng víi 1 ®¬n cÊu tö. KÕt qu¶ ph©n tÝch 
LC/MS cho tõng pic cô thÓ ®−îc thÓ hiÖn trªn 
c¸c phæ ®å h×nh 2, 4 vµ 6. 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
1. KÕt qu¶ ph©n tÝch t¹i thêi gian l−u 2,37   

Trªn s¾c ký ®å h×nh 2, t−¬ng øng víi pic cã 
m/z = 306,8  xuÊt hiÖn c¸c pic t−¬ng ®èi lín cã 
khèi l−îng 307,8; 306,8; 305,8; 224,8; 205,7; 
164,9. Trong ®ã pic 306,8 chÝnh lµ ion ph©n tö 
hay pic gèc [M]+ ®−îc nhËn diÖn lµ "Muèi 
clorua cña pelargonidin" - lo¹i anthocyanidin 
cã cÊu tróc ®¬n gi¶n nhÊt [2], cßn c¸c pic 307,8 
vµ 305,8 n»m c¹nh pic gèc, ®ång thêi cã khèi 
l−îng b»ng [M+1]+ vµ [M-1]+ ®ã chÝnh lµ c¸c 
ion ®ång vÞ cña [M]+. C¸c pic cßn l¹i ®¸ng l−u ý 
nhÊt lµ 224,8 vµ 164,9, ®ã chÝnh lµ c¸c ion m¶nh 

chñ yÕu do sù b¾n ph¸ cña ion ph©n tö ®−îc 
m¸y ghi l¹i.  

Dùa vµo c«ng thøc cÊu t¹o cña muèi clorua 
cña perlagnidin cïng víi sù hç trî cña phÇn 
mÒm ChemSketch chóng t«i cho r»ng c¬ chÕ 
ph©n m¶nh nh− sau (h×nh 3). 

Víi phæ khèi h×nh 2 vµ s¬ ®å ph©n m¶nh 
h×nh 3 cho thÊy sù ph©n m¶nh cña [M]+ m/z 
306,8 cã thÓ theo 2 h−íng. 

+ H−íng (1): [M]+ (306,6972914) →  

[A]+• (224,2540314). 
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H×nh 3: S¬ ®å ph©n m¶nh cña ion ph©n tö  [M]+ cã  m/z  306,8 

+ H−íng (2):  [M]+ (306,6972914) →  
[B]+• (164,157414) 

Tõ nh÷ng lËp luËn trªn còng nh− kÕt qu¶ 
nhËn ®−îc trªn phæ ®å chóng t«i ®· x¸c ®Þnh

 ®−îc sù xuÊt hiÖn cña c¸c ion m¶nh cã m/z 
164,9 vµ 224,8 do sù ph¸ vì [M]+, cßn c¸c ion 
m/z 305,8 vµ 307,8 chÝnh lµ c¸c ®ång vÞ [M-1]+ 
m/z 305,8 vµ [M+1]+ m/z 307,8 cña [M]+ m/z 
306,8.

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

H×nh 4: S¾c ký ®å LC/MS cña mÉu PM-A, cã M/Z=595,1 

 
2. KÕt qu¶ ph©n tÝch t¹i thêi gian l−u 3,02  

Trªn s¾c ký h×nh 4, t−¬ng øng víi pic cã m/z 
= 595,1 xuÊt hiÖn c¸c pic t−¬ng ®èi lín cã khèi 
l−îng  595,1; 449,0; 287,3; ngoµi ra cßn cã 
nhiÒu pic nhá h¬n cã khèi l−îng 596,1; 451,0; 
448,0; 433,0; 133,0... Trong ®ã pic cã m/z 595,1 
®−îc nhËn diÖn lµ "Cyanidin-3-O-p-
coumarylglucoside", ®ã chÝnh lµ ion ph©n tö 

[M]+, cßn pic 596,1 ë c¹nh [M]+ cã khèi l−îng 
b»ng  [M+1]+ chÝnh lµ ®ång vÞ cña [M]+. C¸c 
peak cßn l¹i phÇn lín lµ do sù ph©n m¶nh cña 
ion ph©n tö [M]+. Víi sù hç trî cña phÇn mÒm 
ChemSketch chóng t«i cho r»ng c¬ chÕ ph©n 
m¶nh nh− h×nh 5. 

Dùa vµo phæ khèi h×nh 4 vµ kÕt hîp víi s¬ 
®å ph©n m¶nh h×nh 5 cho phÐp nhËn ®Þnh: ®Çu 
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H×nh 5: S¬ ®å ph©n m¶nh cña ion ph©n tö  [M]+ cã  m/z  595,1 

tiªn sù ph©n c¾t [M]+ cã thÓ sÏ x¶y ra t¹i liªn kÕt 
(C-O) gi÷a oxy cña glucoside víi cabon cña 
nhãm courmaryl, t¹o thµnh 2 ion m¶nh lµ 

cyanidin-3-glucoside vµ [A]•, sau ®ã c¸c ion 
m¶nh nµy l¹i tiÕp tôc bÞ b¾n ph¸ vµ ph©n c¾t t¹o 
thµnh c¸c ion m¶nh kh¸c nh− sau: 

 
[M]+(595,5270314)→[Cyanidin-3-glucoside]+•(449,38484)+[A]• (147,15068) 

[A]• (147,15068)  → [B]+ (133,1666114) 

[Cyanidin-3-glucoside]+• (449,38484) → (1) [C]+(287,24424) + [D]+••
→ [E]+. (133,12256) 

hic                                                      (2) [Pelargonidin-3-glucoside]+  (433,3848914) 
 

Nh− vËy víi c¬ chÕ ph©n m¶nh h×nh 5 chóng t«i ®· x¸c ®Þnh ®−îc sù xuÊt hiÖn cña c¸c ion 
m¶nh cã khèi l−îng 449,0; 287,3; 433,0; 133,0 do sù ph¸ vì ion ph©n tö [M]+, trong ®ã 133 cã thÓ 
lµ [B]+ hoÆc [E]•+, ngoµi ra c¸c ion m¶nh cã khèi l−îng 449,9 vµ 451,0 ë c¹nh pic cã m/z 449,0 
chÝnh lµ c¸c ®ång vÞ cña ion m¶nh cã khèi l−îng 449,0. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
3. KÕt qu¶ ph©n tÝch t¹i thêi gian l−u 3,10  

Trªn s¾c ký ®å MS h×nh 6, t−¬ng øng víi 
peak m/z = 449,0 chóng t«i thÊy c¸c pic t−¬ng 
®èi lín cã khèi l−îng 449,0; 376,7; 392,8; 

287,3; 224,7; 133,1 lµ ®¸ng l−u ý nhÊt. Theo kÕt 
qu¶ nghiªn cøu cña t¸c gi¶ Kumi Yoshida vµ 
céng sù khi ph©n tÝch cÊu tróc cña anthocyanin 
trong l¸ tÝa t« [3], ®ång thêi dùa vµo th«ng tin 
cña th− viÖn chuÈn th× t¹i RT = 3,10 t−¬ng øng 
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H×nh 6: S¾c ký ®å cña mÉu PM-A, cã M/Z = 449,0 

víi pic cã khèi l−îng 449 ®−îc nhËn diÖn lµ 
"Cyanidin - 3 - glucoside" [4], ®ã chÝnh lµ ion 
ph©n tö [M]+. Pic 450,1 cã khèi l−îng b»ng 
[M+1]+ chÝnh lµ ®ång vÞ cña [M]+. 

C¸c pic cßn l¹i chñ yÕu lµ do sù b¾n ph¸ 
[M]+ t¹o thµnh. Víi sù hç trî cña phÇn mÒm 
ChemSketch, chóng t«i dù kiÕn c¬ chÕ ph©n 

m¶nh nh− h×nh 7. 

Dùa vµo s¾c ký ®å h×nh 6 vµ s¬ ®å ph©n 
m¶nh h×nh 7, sù ph©n m¶nh cña [M]+ ban ®Çu cã 
thÓ x¶y ra t¹i vÞ trÝ (1), t¹o thµnh 2 ion lµ [A] vµ 
[D]1, sau ®ã c¸c m¶nh nµy l¹i tiÕp tôc t¹o thµnh 
c¸c ion m¶nh nhá h¬n (h−íng 1). Sù b¾n ph¸ cã 
thÓ x¶y ra ë nhãm glucoside (h−íng 2 vµ 3), cô 
thÓ nh− sau: 

 
+ H−íng (1): [M]+(449,3842914)→[A]+•(287,24424)+[D]1

•(163,14854) 

   [A]+• (287,24424) → [B]+• (224,2540314) → [C]+ (133,1666114) 
   [D]1

•(163,14854)→ [D]2
+• (164,1559314) → [D]+ (133,1224114) 

+ H−íng (2):  [M]+ (449,3842914) → [E]+• (376,3136914) 
+ H−íng (3): [M]+ (449,3842914) → [F]+ (392,3567) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

 
 

Víi nh÷ng c¬ së ph©n tÝch trªn chóng t«i ®· 
x¸c ®Þnh ®−îc sù xuÊt hiÖn cña c¸c ion m¶nh cã 
m/z 133,1; 182,7; 224,7; 287,3; 376,7 vµ 392,8 
do sù b¾n ph¸ cña ion ph©n tö [M]+ m/z 449,0, 
ion 450,1 lµ ®ång vÞ cña [M]+. Cßn l¹i ion m¶nh 
cã sè khèi m/z 595,0 chÝnh lµ ion cña phæ khèi 
h×nh 4 t¹i RT 3,02 chuyÓn qua. 

IV - KÕT LUËN 

KÕt qu¶ ph©n tÝch trªn m¸y s¾c ký láng ghÐp 
khèi phæ LC/MS ®· cho thÊy c¸c anthocyanidin 
chñ yÕu trong qu¶ d©u t»m Qu¶ng Nam lµ 

pelargonidin vµ cyanidin, trong ®ã thµnh phÇn 
pelargonidin lµ  khi chiÕt trong m«i tr−êng cã 
acid HCl th× ion Cl- sÏ kÕt hîp víi pelargonidin 
t¹o thµnh muèi clorua cña pelargonidin bÒn; hai 
hîp chÊt cyanidin ®−îc ®Þnh danh lµ  cyanidin-
3-O-p-coumarylglucoside vµ cyanidin-3-O-
glucosit. 
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