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abstract 

Some derivatives of 2-furyl-, 2-thienyl-, 2-N-methylpyrrolyl-, 2- and 3-pyridyl-arylvinyl 
ketones have been synthesized by the condensed reaction of methylketones with the heterocyclic 
aldehydes. Their structure was identified by IR, 1H- and 13C spectra. The chargedensities on the 
carbon atoms of the main molecular skelete of 1-phenyl-, 1-(p-bromphenyl)- and 1-(p-
methylphenyl)-3-(2’-thienyl)-pro-2-en-1-one have been computed using chemical quantum AM1. 

 
C¸c hîp chÊt xeton-α,β-kh«ng no ®· ®−îc 

nghiªn cøu nhiÒu vÒ ph−¬ng ph¸p tæng hîp còng 
nh− nh÷ng øng dông cña chóng, ®Æc biÖt lµ d·y 
1,3-®iphenyl thÕ pro-2-en-1-on cã tªn gäi lµ 
chalcone [1, 4, 5]. Trong c«ng tr×nh nµy chóng 
t«i th«ng b¸o kÕt qu¶ tæng hîp vµ kh¶o s¸t cÊu 
tróc cña mét sè xeton-α,β-kh«ng no  chøa nh©n 

dÞ vßng furan, thiophen, pirol, piri®in. 

§Ó tæng hîp xeton-α,β-kh«ng no  cã nhiÒu 
ph−¬ng ph¸p víi nhiÒu lo¹i xóc t¸c kh¸c nhau, 
chóng t«i chän ph−¬ng ph¸p ng−ng tô andol 
gi÷a mét an®ehit th¬m chøa dÞ vßng vµ mét 
arylmetylxeton.
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Ar= 2-furyl, 2-thienyl, 2-N-metylpirolyl, 2-piridyl, 3-piridyl 
Y= H, CH3, Br. 
 

Xóc t¸c cho ph¶n øng ng−ng tô cã thÓ lµ 
axit, baz¬ v« c¬ nh− NaOH, KOH, baz¬ h÷u c¬ 
nh− piperidin... cïng nhiÒu lo¹i dung m«i kh¸c 
nhau. Do hîp phÇn an®ehit cã chøa c¸c dÞ vßng 
furan, pirol, thiophen lµ c¸c hîp phÇn dÔ bÞ ph¸ 
huû bëi nhiÖt vµ keo hãa bëi axit nªn chóng t«i 
chän dung m«i etanol vµ xóc t¸c NaOH ë nhiÖt 
®é l¹nh. §©y lµ ®iÒu kiÖn phï hîp cho hiÖu suÊt

cao vµ kh«ng bÞ ph¸  huû cÊu tróc cña dÞ vßng. 
C¸c xeton-α,β-kh«ng no tæng hîp ®−îc ®Òu 

cã d¹ng tinh thÓ, cã mµu tõ vµng nh¹t tíi vµng 
®Ëm, cã ®iÓm ch¶y x¸c ®Þnh. S¶n phÈm ®−îc kÕt 
tinh l¹i trong etanol 800 ®Ó ®¹t ®−îc ®é tinh 
khiÕt (b¶ng 1). CÊu tróc cña s¶n phÈm ®−îc x¸c 
®Þnh b»ng ph−¬ng ph¸p phæ IR, 1H-NMR,      
13C-NMR [3]. 
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B¶ng 1: Mét sè tÝnh chÊt cña xeton-α,β-kh«ng no 
 

ChÊt Ar Y CTPT KLPT Tonc, 0C Mµu 
HiÖu 

suÊt, % 

1 2-furyl H C13H10O2 198 47-48 Vµng nh¹t 72 

2 2-furyl CH3 C14H12O2 212 71-72 Vµng nh¹t 70 

3 2-furyl Br C13H9 BrO2 277 83-84 Vµng nh¹t 75 

4 2-thienyl H C13H10SO 214 61-62 Vµng nh¹t 72 

5 2-thienyl CH3 C14H10SO 228 134-135 Vµng nh¹t 73 

6 2-thienyl Br C13H9 BrSO 293 107-108 Vµng nh¹t 80 

7 
2-N-metyl-
pirolyl 

Br C14H13BrNO 290 115 Vµng ®Ëm 68 

8 2-piri®yl Br C14H10BrO 288 126 Tr¾ng 65 

9 3-piri®yl Br C14H10BrO 288  Tr¾ng 68 

 
Phæ hång ngo¹i chØ ra hÊp thô ®Æc tr−ng cña nhãm C=O ë 1640 - 1685 cm-1 vµ C=C cña 

anken ë 1549 - 1580 cm-1, tÇn sè hÊp thô cña hai nhãm nµy chuyÓn dÞch vÒ phÝa tÇn sè thÊp do cã sù 
liªn hîp cña chóng. Gi¸ trÞ δ(=CH) n»m ë vïng 995 - 960 cm-1 chØ ra cÊu t¹o trans cña chóng    
(b¶ng 2). 

B¶ng 2: Phæ hång ngo¹i cña xeton-α,β-kh«ng no 

ChÊt X Y νC=O νCH= νCth¬m thÐ para νC-O-C 
1 2-furyl H 166,89 971,60   

2 2-furyl CH3 1650,35 973,54  
1332,17 
1280,93 
1227,00 

3 2-furyl Br 1655,63 973,80 
817,09 
740,11 

1325,72 
1281,73 
1221,24 
C-Br 
740,11 

4 2-thienyl H 1649,47 978,38   
5 2-thienyl CH3 1657,03 963,77   

6 2-thienyl Br 1647,92 974,33 
821,48 
710,08 

C-Br 
710,08 

7 
2-N-metyl-
pirolyl 

Br 1646,40 970,22  
C-Br 
734,47 

8 2-piri®yl Br 1685,67 985,43  
C-Br 
746,59 

9 3-piri®yl Br 1682,60 990,46  
C-Br 
718,64 

 
Trªn phæ céng h−ëng tõ proton cña c¸c 

xeton-α,β-kh«ng no  ®Òu xuÊt hiÖn cÆp pÝc n»m 
ë vÞ trÝ 7,7 vµ 8,0 ppm víi h»ng sè t−¬ng t¸c J = 
15 Hz thÓ hiÖn sù cã mÆt cña nèi ®«i trans-vinyl 
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trong xeton-α,β-kh«ng no chøng minh sù h×nh 
thµnh s¶n phÈm bëi ph¶n øng Claisen-Smith. 
Ngoµi ra trªn phæ cßn cho thÊy c¸c proton cña 
nh©n th¬m n»m trong kho¶ng dÞch chuyÓn tõ 7 - 
8 ppm víi h»ng sè t−¬ng t¸c Jortho = 8,5. 

Trªn phæ céng h−ëng tõ 13C cña xeton-α,β-
kh«ng no ®Òu xuÊt hiÖn tÝn hiÖu céng h−ëng cã 
®é dÞch chuyÓn ho¸ häc lµ 187,7 ppm ®Æc tr−ng 

cho tÝn hiÖu cña nguyªn tö cacbon trong nhãm 
C=O. Pic ë 120 ppm ®Æc tr−ng cho tÝn hiÖu céng 
h−ëng cña nguyªn tö C trong nhãm vinylic nèi 
trùc tiÕp víi nhãm C=O, ngoµi ra trªn phæ cßn 
xuÊt hiÖn c¸c pic n»m trong vïng 110 ppm ®Õn 
150 ppm  ®Æc tr−ng cho c¸c nguyªn tö C cña 
nh©n th¬m. C¸c ®Ønh phæ thu ®−îc hoµn toµn 
phï hîp víi c«ng thøc dù kiÕn (b¶ng 4). 

 
B¶ng 3: Phæ céng h−ëng tõ proton cña mét sè xeton-α,β-kh«ng no 

X
CH=CH CO Y

1234

56

7 8

9 10

11

1213  
 

ChÊt 3 X = O;  Y= Br 

TT proton 2 3 5 6 7 9; 13 10;12 

δ ppm 7,500 7,583 7,218 6,700 7,294 7,998 7,763 

sè ®Ønh 2 2 2 4 2 2 2 

H»ng sè 
J(Hz) 

J2-3 = 15,5 J5-6 = 3,5 J7-6 = 1,5 J9-10 = 8,5 

ChÊt 6 X = S;   Y = Br 

TT proton 2 3 5 6 7 9; 13 10;12 

δ ppm 7,533 7,959 7,803 7,200 7,705 8,026 7,765 

sè ®Ønh 2 2 2 4 2 2 2 

H»ng sè J, 
Hz 

J2-3 = 15,5 J5-6 = 5,0 J7-6 = 3,5 J9-10 = 8,5 

ChÊt 7 X = N-metyl;   Y = Br 

TT proton 2 3 5 6 7 9; 13 10;12 

δ, ppm 7,500 7,722 7,070 6,190 7,100 8,030 7,50 

sè ®Ønh 2 2 2 4 2 2 2 

H»ng sè J, 
Hz 

J2-3 = 15,0 J5-6 = 5,5 J7-6 = 4,0 J9-10 = 8,5 

 

Sö dông ph−¬ng ph¸p b¸n kinh nghiÖm 
AM1 tèi −u ho¸ cÊu h×nh cña xeton-α,β-kh«ng 
no  thu ®−îc kÕt qu¶ sau:  

+ RMS gradient: 0,1 kcal/mol. 

+ Vßng lÆp tèi ®a 500. 

C¸c xeton ®Òu cã cÊu d¹ng bÒn lµ cÊu tróc 
ph¼ng, cÊu h×nh trans. 
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B¶ng 4: Phæ céng h−ëng tõ h¹t nh©n 13C cña mét sè xeton-α,β-kh«ng no 

X
CH=CH CO Y

1234

56

7 8

9 10

11

1213  

ChÊt  3 X = O; Y = Br 

TT C 1 2 3 4 5 6 

 δ ppm 187,765 118,359 130,866 151,017 113,166 117,376 

TT C 7 8 9;13 10;12 11  

 δ ppm 146,364 136,462 130,273 131,842 127,099  

ChÊt  6 X = S; Y = Br  

TT C 1 2 3 4 5 6 

 δ ppm 187,783 119,971 136,441 139,566 127,116 130,736 

TT C 7 8 9;13 10;12 11  

 δ ppm 133,071 137,193 130,356 131,799 128,717  

 
MËt ®é ®iÖn tÝch thu ®−îc nh− sau: 

S

O

H

H

-0,160

-0,436

-0,129

-0,373

-0,593 -0,007

-0,237

+0,299

-0,142

-0,087

-0,148

-0,101

-0,145

-0,076

 

S

O

H

H

-0,160

-0,435

-0,127

-0,378

-0,598 -0,0002

-0,241

+0,299

-0,129

-0,088

-0,148

-0,142

-0,119

-0,078

Br

 

S

O

H

H

-0,160

-0,437

-0,130

-0,373

-0,593 -0,0008

-0,236

+0,300

-0,148

-0,083

-0,150

-0,039

-0,149

-0,072

CH3

-0,185

 
 

Thùc nghiÖm 

§iÓm ch¶y cña chÊt ®−îc ®o theo ph−¬ng 
ph¸p mao qu¶n trªn m¸y ®o ®iÓm ch¶y Stuart 
(Anh).  

Phæ IR ®o trªn m¸y Nicolet Impact 400 FT-
IR (USA) vïng b−íc sãng 4000 - 400 cm-1 Ðp 
viªn KBr. 

Phæ 1H vµ 13C-NMR ®o trªn m¸y Avance 
500 MHz cña h·ng Brucker (EU) víi dung m«i 

®imetylsunfoxit (DMSO-d6) chÊt chuÈn TMS. 

C¸c aryl metylxeton vµ an®ehit dÞ vßng ®−îc 
®iÒu chÕ theo tµi liÖu [2]. 

§iÒu chÕ xeton-αβ-kh«ng no 

Hoµ tan 0,05 mol an®ehit th¬m vµ 0,05 mol 
aryl metyl xeton vµo 30 ml etanol tuyÖt ®èi. 
KhuÊy vµ lµm l¹nh hçn hîp ph¶n øng b»ng n−íc 
®¸ ®Ó nhiÖt ®é xuèng d−íi 5oC, nhá 10 giät dung 
dÞc NaOH 25% vµo hçn hîp ph¶n øng. Trung 
hoµ b»ng dung dÞch H2SO4 10%, lµm l¹nh hçn 
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hîp ph¶n øng,xuÊt hiÖn c¸c tinh thÓ mµu vµng. 
Läc vµ kÕt tinh l¹i b»ng etanol 800.  
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