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PH¹M H¶I YÕN, CH¢U V¡N MINH, PHAN V¡N KIÖM, NGUYÔN XU¢N NHIÖM 
ViÖn Hãa sinh biÓn, ViÖn Khoa häc vµ C«ng nghÖ ViÖt Nam 

  

ABSTRACT 

From the roots of Paeonia lactiflora Pall. two new compounds as sodium 
benzoylpaeoniflorinsulfonate (1) and sodium paeoniflorinsulfonate (2) were isolated by various 
chromatography methods. Their chemical structures were elucidated by ESI-MS, HR-ESI-MS and 
1D, 2D NMR experiments and by comparison of their NMR and ESI-MS data with previous 
reported data.   

Keywords: Paeonia lactiflora, sodium benzoylpaeoniflorinsulfonate, sodium 
paeoniflorinsulfonate.  

  

I - më ®Çu 

B¹ch th−îc (Paeonia lactiflora Pall.) thuéc 
hä MÉu ®¬n (Paeoniaceae) lµ c©y mäc tù nhiªn 
ë nhiÒu ®Þa ph−¬ng cña Trung Quèc  vµ ®−îc di 
thùc vµo ViÖt Nam gi÷a nh÷ng n¨m 70. C©y 
®−îc trång t¹i Sa Pa, Tam §¶o.... Tõ l©u, b¹ch 
th−îc ®−îc dïng nh− mét vÞ thuèc d©n gian 
ch÷a ®au bông, t¶ lþ do ruét co bãp qu¸ m¹nh, 
l−ng ngùc ®au, ch©n tay nhøc mái, nhøc ®Çu, 
m¾t hoa, bÖnh vÒ m¹ch nh− viªm m¹ch huyÕt 
khèi, t¾c m¹ch, nghÏn m¹ch n·o, kinh nguyÖt 
kh«ng ®Òu, bÕ kinh, xÝch b¹ch ®íi, m« h«i trém 
vµ tiÓu tiÖn khã [1, 2]. 

Nh÷ng nghiªn cøu t¸c dông d−îc lý cho 
thÊy cao n−íc b¹ch th−îc cã t¸c dông kh¸ng 
khuÈn tèt. N−íc s¾c rÔ cã t¸c dông øc chÕ sù 
chuyÓn ho¸ sinh häc axit arachidonic in vivo vµ 
in vitro. Nh÷ng nghiªn cøu vÒ thµnh phÇn ho¸ 
häc cña c©y thuèc nµy cho thÊy rÔ c©y chøa 
3,30-5,70% paeoniflorin, oxypeoniflorin, 
albiflorin, benzoyl paeoniflorin, lactiflorin, axit

benzoic (vµo kho¶ng 1%), axit palmitic, 
daucosterol, axit galic, metyl galat, d-catechin, 
mynoinositol, sucrose, glucogalin [1, 2], c¸c 
tritecpen [3], c¸c  flavonoit [4] vµ phenolic 
glycozit [5]. 

Bµi b¸o nµy th«ng b¸o kÕt qu¶ ph©n lËp vµ 
x¸c ®Þnh cÊu tróc ho¸ häc cña 2 hîp chÊt míi lµ 
sodium benzoylpaeoniflorinsulfonat (1) vµ 
sodium paeoniflorinsulfonate (2) ph©n lËp tõ 
dÞch chiÕt metanol cña rÔ c©y b¹ch th−îc cña 
ViÖt Nam. 

II - THùC NGHIÖM Vµ PH¦¥NG PH¸P 
NGHI£N CøU 

1. MÉu thùc vËt 

MÉu c©y B¹ch th−îc (Paeonia lactiflora 
Pall.) thu t¹i Sa Pa, ®−îc ThS. NguyÔn ThÕ 
C−êng, ViÖn Sinh th¸i vµ Tµi nguyªn sinh vËt 
gi¸m ®Þnh. MÉu tiªu b¶n l−u gi÷ t¹i ViÖn Hãa 
sinh biÓn, ViÖn Khoa häc vµ C«ng nghÖ ViÖt 
Nam. 
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2. Hãa chÊt thiÕt bÞ 

S¾c ký líp máng (TLC): S¾c ký líp máng 
®−îc thùc hiÖn trªn b¶n máng tr¸ng s½n DC-
Alufolien 60 F254 (Merck 1,05715), RP18 
F254s (Merck). Ph¸t hiÖn chÊt b»ng ®Ìn tö 
ngo¹i ë hai b−íc sãng 254 nm vµ 368 nm hoÆc 
dïng thuèc thö lµ dung dÞch H2SO4 10% ®−îc 
phun ®Òu lªn b¶n máng, sÊy kh« råi h¬ nãng tõ 
tõ ®Õn khi hiÖn mµu. 

S¾c ký cét (CC): S¾c ký cét ®−îc tiÕn hµnh 
víi chÊt hÊp phô lµ Silica gel pha th−êng vµ pha 
®¶o. Silica gel pha th−êng cã cì h¹t lµ 0,040 - 
0,063 mm (240 - 430 mesh). Silica gel pha ®¶o 
ODS hoÆc YMC (30 - 50 µm, FuJisilisa 
Chemical Ltd.). 

Phæ céng h−ëng tõ h¹t nh©n (NMR): §−îc 
®o trªn m¸y Bruker DRX500 cña ViÖn Hãa häc, 
ViÖn Khoa häc vµ C«ng nghÖ ViÖt Nam. 

Phæ khèi l−îng (ESI-MS): §−îc ®o trªn m¸y 
LC-MSD Agilent 1200 Series (USA) cña ViÖn 
Hãa häc c¸c Hîp chÊt Thiªn nhiªn, ViÖn Khoa 
häc vµ C«ng nghÖ ViÖt Nam. Phæ khèi l−îng 
ph©n gi¶i cao HRESIMS ®o trªn thiÕt bÞ Waters 
Q/TOF premier t¹i Tr−êng ®¹i häc Salermo, 
Italia. 

3. Ph©n lËp c¸c chÊt 

RÔ kh« ®· nghiÒn nhá thµnh bét (2,5 kg), 
ng©m chiÕt víi metanol ba lÇn, sau ®ã gép c¸c 
dÞch chiÕt l¹i lo¹i dung m«i d−íi ¸p suÊt thÊp 
thu ®−îc 145 g cÆn chiÕt metanol. 

CÆn metanol ®−îc hoµ tan vµo 2 lÝt n−íc cÊt 
vµ chiÕt lÇn l−ît b»ng n-hexan, clorofoc, etyl 
axetat. Sau khi ®uæi dung m«i d−íi ¸p suÊt thÊp 
thu ®−îc c¸c dÞch n-hexan (20,0 g), clorofoc 
(70,0 g), etyl axetat (25,0 g) vµ n−íc (25,0 g). 

CÆn clorofoc ®−îc hßa tan vµo dung m«i 
clorofoc mét l−îng tèi thiÓu, sau ®ã tÈm vµo   
140 g silicagel, c« ®uæi dung m«i cho ®Õn khi 
thu ®−îc bét t¬i, kh«. 

TiÕn hµnh s¾c ký cét nhåi silicagel pha 
th−êng cì h¹t 230 - 400 mesh (0,04 - 0,063 
mm) vµ n¹p mÉu kh« vµo cét, sau ®ã röa gi¶i víi 
hÖ dung m«i clorofoc:metanol víi ®é ph©n cùc 
t¨ng dÇn (tõ 50:1 - 5:1) thu ®−îc 5 ph©n ®o¹n 
chÝnh lµ F1 (12,0 g), F2 (8,5 g), F3 (18,5 g), F4

 (7,8 g) vµ F5 (12,0 g). 

Ph©n ®o¹n F4 (7,8 g) sö dông s¾c ký cét lÆp 
l¹i trªn cét nhåi silicagel pha ®¶o YMC RP 18 
víi hÖ dung m«i metanol:H2O (3:2) thu ®−îc 
hîp chÊt 2 (15 mg). 

CÆn n−íc cña dÞch chiÕt MeOH ®−îc cho 
qua cét trao ®æi ion sö dông h¹t Dianion HP-20 
(Mitsubishi Kasci Co. Ltd, Tokyo, 1000 g) víi 
hÖ dung m«i röa gi¶i lµ MeOH:H2O víi ®é ph©n 
cùc gi¶m cña dung m«i tõ n−íc tíi metanol thu 
®−îc c¸c ph©n ®o¹n F6 (25% MeOH, 10,5 g), 
F7 (50% MeOH, 8,5 g) vµ F8 (100% MeOH, 
5,0 g). Tõ ph©n ®o¹n F7 (50% MeOH) tiÕn hµnh 
s¾c ký cét silicagel pha th−êng vµ pha ®¶o, tiÕn 
hµnh s¾c cét pha th−êng ký lÆp l¹i hÖ dung m«i 
CHCl3:MeOH (6:1) thu ®−îc hîp chÊt 1          
(15 mg).  

Sodium benzoylpaeoniflorinsulfonate (1) 

Bét v« ®Þnh h×nh cã mµu tr¾ng ngµ. NhiÖt ®é 
nãng ch¶y: 131 - 132oC; §é quay cùc: [α]25D: 
+21 (MeOH, c: 1,0). Rf = 0,45 (TLC, silica gel,       
n-hexan:axeton tû lÖ 4:1). 

ESI-MS m/z: 647 [M-Na]-, 693 [M+Na]+. 

HRESI-MS m/z: 607,1478 [M-SO2+H]
+. 

TÝnh to¸n lý thuyÕt cho c«ng thøc 
C30H32O12Na: 607,1580. 

Khèi l−îng ph©n tö M = 670; c«ng thøc 
ph©n tö C30H31NaO14S. 

1H-NMR (500 MHz, CD3OD) vµ 
13C-NMR 

(125 MHz, CD3OD), xem b¶ng 1. 

Sodium paeoniflorinsulfonate (2) 

ChÊt r¾n mµu tr¾ng ngµ. NhiÖt ®é nãng 
ch¶y: 157 - 158oC; §é quay cùc: [α]25D: +17

o 
(MeOH, c: 1,0). Rf = 0,5 (TLC, silica gel,           
n-hexan:axeton tû lÖ 4:1); 

ESI-MS m/z: 463 [M-SO3Na]
+. 

HRESI-MS m/z: 479,1550 [M-SO2Na
-]+. 

TÝnh to¸n lý thuyÕt cho c«ng thøc C23H27O11: 
479,1553. 

Khèi l−îng ph©n tö M = 566; c«ng thøc 
ph©n tö C23H27NaO13S. 

1H-NMR (500 MHz, CD3OD) vµ 
13C-NMR 

(125 MHz, CD3OD), xem b¶ng 1. 
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III - KÕT QU¶ Vµ TH¶O LUËN 

Hîp chÊt 1 nhËn ®−îc d−íi d¹ng bét v« ®Þnh 
h×nh cã mµu tr¾ng ngµ. C¸c phæ NMR cña 1  
ph©n tö gåm cã hai vßng benzen thÕ mono, mét 
ph©n tö ®−êng glucopyranosyl nèi víi khung 
monotecpen, mét d¹ng khung chÝnh cña c¸c hîp 
chÊt tõ chi Paeonia. Trªn phæ 1H-NMR hai vßng 
benzen thÕ mono ®−îc nhËn biÕt bëi c¸c tÝn hiÖu 
t¹i δ 8,05 (4H), 7,50 (4H) vµ 7,61 (2H). Ph©n tö 
®−êng glucopyranosyl còng ®−îc x¸c ®Þnh bëi 
c¸c tÝn hiÖu t¹i δ 4,58 (1H, d, J = 8,0 Hz, H-1’), 
3,27 (1H, dd, J = 9,5, 8,0 Hz, H-2’), 3,40 (H-3’), 
3,40 (H-4’), 3,62 (1H, ddd, J = 9,0, 7,0, 2,0 Hz, 
H-5’), 4,51 (2H, dd, J = 5,0, 12,0 Hz, Ha-6’) vµ 
4,65 (dd, J = 12,0, 2,0 Hz, Hb-6’). Hai nhãm 
CH2 ®−îc x¸c ®Þnh bëi c¸c cÆp tÝn hiÖu t¹i δ 
2,08 (1H, dd, J = 1,5, 13,0 Hz, Ha-3)/ 2,29 (d,   
J = 13,0 Hz, Hb-3) vµ 1,93 (d, J = 11,0 Hz, Ha-
6), 2,64 (dd, J = 11,0, 7,0 Hz, Hb-6). Nhãm 
oxymetylen t¹i C-8 còng ®−îc x¸c ®Þnh bëi c¸c 
tÝn hiÖu t¹i δ 4,74/4,76 nhê vµo c¸c t−¬ng t¸c 

trªn phæ HSQC vµ phæ DEPT. Nhãm metyl bËc 
bèn duy nhÊt còng ®−îc kh¼ng ®Þnh bëi tÝn hiÖu 
singlet (3H) t¹i δ 1,31. 

Phæ 13C-NMR cïng víi c¸c phæ DEPT còng 
xuÊt hiÖn c¸c tÝn hiÖu t−¬ng øng víi 30 nguyªn 
tö cacbon. Trong ®ã kh¼ng ®Þnh sù cã mÆt cña 2 
vßng benzoyl t¹i δ 131,16 (C-1’’), 130,73 (C-2’’, 
C-6’’), 129,80 (C-3’’, C-5’’), 134,47 (C-4’’), 
168,03 (C-7’’), 131,22 (C-1’’’), 130,44 (C-2’’’, C-
6’’’), 129,60 (C-3’’’, C-5’’’), 134,31 (C-4’’’) vµ 
167,83 (C-7’’’) vµ mét ph©n tö ®−êng 
glucopyranosyl t¹i δ 100,04 (C-1’), 74,98 (C-2’), 
77,85 (C-3’), 71,94 (C-4’), 75,29 (C-5’) vµ 65,25 
(C-6’). So s¸nh c¸c gi¸ trÞ phæ cña 1 víi c¸c gi¸ 
trÞ phæ t−¬ng øng cña cña hîp chÊt 
benzoylpaeoniflorin [6] cã thÓ thÊy hÇu hÕt c¸c 
vÞ trÝ ®Òu trïng khíp, ngo¹i trõ c¸c vÞ trÝ liÒn kÒ 
cacbon C-4 cã sù thay ®æi. §Æc biÖt, tÝn hiÖu ®é 
dÞch chuyÓn hãa häc cña cacbon C-4 ®· gi¶m tõ 
δ 106,19 xuèng cßn δ 95,47. §iÒu nµy cho thÊy 
t¹i C-4 ®· cã nhãm thÕ kh¸c mµ kh«ng ph¶i lµ 
nhãm hydroxy.  
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H×nh 1: CÊu tróc ho¸ häc cña 1 vµ 2 
 

C¸c gi¸ trÞ ®é dÞch chuyÓn ho¸ häc cña 1 
cßn ®−îc x¸c ®Þnh th«ng qua c¸c t−¬ng t¸c H-C 
trªn phæ HSQC vµ t−¬ng t¸c HMBC cña c¸c 
proton vµ cacbon. Chi tiÕt c¸c t−¬ng t¸c nµy 
®−îc nªu ra trªn b¶ng 1 vµ h×nh 2. §¸ng chó ý 
lµ c¸c t−¬ng t¸c HMBC gi÷a H-9 (δ 5,57) víi 
c¸c cacbon C-8 (δ 61,52)/C-7 (δ 72,61)/C-2       
(δ 88,47)/C-4 (δ 95,47), t−¬ng t¸c cña H-10      
(δ 1,31) víi c¸c cacbon C-1 (δ 89,38)/C-2        
(δ 88,47), C-3 (δ 40,00), t−¬ng t¸c cña HA-3      
(δ 2,08) víi C-2 (δ 88,47)/C-4 (δ 95,47)/C-5     
(δ 43,17), vµ t−¬ng t¸c cña H-6 (δ 1,93/2,4) víi 
C-2 (δ 88,47)/C-4 (δ 95,47)/C-5 (δ 43,17)/C-7 

(δ 72,61) ®· kh¼ng ®Þnh ®−îc cÊu tróc cña 1 
t−¬ng tù nh− cÊu tróc cña benzoylpaeoniflorin 
[49]. ViÖc x¸c ®Þnh nhãm thÕ t¹i C-4 ®−îc c¨n 
cø vµo kÕt qu¶ phæ khèi l−îng. Trªn phæ khèi 
l−îng ESI-MS xuÊt hiÖn c¸c tÝn hiÖu víi c−êng 
®é rÊt m¹nh t¹i m/z 647 [M-Na]- vµ 693 
[M+Na]+ (M=670). NÕu so s¸nh víi khèi l−îng 
ph©n tö cña benzoylpaeoniflorin th× hîp chÊt 1 
nhiÒu h¬n 86 ®vC, ®óng b»ng sù thay thÕ nhãm 
SO3Na cho nhãm OH. Nh− vËy dù ®o¸n c«ng 
thøc ph©n tö cña 1 lµ C30H31NaO14S. KÕt qu¶ nµy 
®−îc kh¼ng ®Þnh b»ng phæ khèi l−îng ph©n gi¶i 
cao víi viÖc xuÊt hiÖn pic ion t¹i 607,1478 [M-
SO2+H]

+ trªn phæ HR-ESIMS (positive), phï hîp 
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víi tÝnh to¸n lý thuyÕt cho c«ng thøc 
C30H32O12Na lµ 607,1580. 

Tõ nh÷ng kÕt qu¶ vµ ph©n tÝch phæ nªu trªn, 

hîp chÊt 1 ®−îc x¸c ®Þnh lµ sodium 
benzoylpaeoniflorinsulfonat, mét hîp chÊt míi 
lÇn ®Çu tiªn ph©n lËp tõ thiªn nhiªn.  

  
B¶ng 1: Sè liÖu phæ NMR cña 1, 2 vµ cña paeoniflorin 

C δδδδC
# 1 2 

δδδδC
a,b δδδδH

a,c (J, Hz) δδδδC
a,b δδδδH

a,c (J, Hz) 

1 89,34  89,38  - 89,27  - 

2 87,23  88,47  - 88,62  - 

3 44,53  40,00  2,08 (1H, dd, 1,5, 13,0) 
2,29 (1H, d, 13,0) 

39,39  2,08 (1H, dd, 1,5, 13,0) 
2,29 (1H, d, 13,0) 

4 106,38  95,47  - 95,59  - 

5 43,96  43,17  3,24* 43,27  3,24* 

6 23,42  23,92  1,93 (1H,d, 11,0) 
2,64 (1H, dd, 11,0, 7,0) 

24,20  1,93 (1H, d, 11,0) 
2,64 (1H, dd, 11,0, 7,0) 

7 72,22  72,61  - 72,84  - 

8 61,79  61,52  4,75* 61,56  4,74* 

9 102,29  105,39  5,57 (1H, s) 105,48  5,57 (1H, s) 

10 19,60  19,76  1,31 (3H, s) 19,76  1,31 (3H, s) 

1’ 100,18  100,04  4,58 (1H, d, 8,0) 100,18  4,58 (1H, d, 8,0) 

2’ 75,00  74,98  3,27 (1H, dd, 9,5, 8,0) 75,02  3,27 (1H, dd, 9,5, 8,0) 

3’ 77,92  77,85  3,40* 77,90  3,40* 

4’ 71,73  71,94  3,40* 71,70  3,40* 

5’ 78,04  75,29  3,62 (1H, ddd, 9,0, 7,0, 2,0) 78,04  3,62 (1H, ddd, 9,0, 7,0, 2,0) 

6’ 62,88  65,25  4,51 (1H, dd, 5,0, 12,0) 
4,65 (1H, dd, 12,0, 2,0) 

62,79  4,51 (1H, dd, 6,0, 12,0)  
4,65 (1H, dd, 12,0, 2,0) 

1’’  131,16  -   

2’’  130,73  8,05 (1H, m)   

3’’  129,80  7,50 (1H, m)   

4’’  134,47 7,61 (1H, m)   

5’’  129,80  7,50 (1H, m)   

6’’  130,73  8,05 (1H, m)   

7’  168,03  -   

1’’’ 131,19  131,22  - 131,23  - 

2’’’ 130,77  130,44  8,05 (1H, m) 130,74  8,05 (1H, m) 

3’’’ 129,62  129,60  7,50 (1H, m) 129,63  7,50 (1H, m) 

4’’’ 134,40  134,31  7,61 (1H, m) 134,34  7,61 (1H, m) 

5’’’ 129,62  129,60  7,50 (1H, m) 129,63  7,50 (1H, m) 

6’’’ 130,77  130,44  8,05 (1H, m) 130,74  8,05 (1H, m)  

7’’’ 167,98  167,83  - 168,01  - 
#δC cña paeoniflorin [6], 

a§o trong CD3OD, 
b125 MHz, c500 MHz, *tÝn hiÖu bÞ che khuÊt. 
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Hîp chÊt 2 thu ®−îc d−íi d¹ng chÊt r¾n mµu 
tr¾ng ngµ, nhiÖt ®é nãng ch¶y 157 - 158oC. Phæ 
NMR cña hîp chÊt 2 kh¸ t−¬ng tù nh− c¸c phæ 
cña 1, tøc lµ cÊu tróc ph©n tö gåm cã mét vßng 
benzoyl vµ mét ph©n tö ®−êng glucopyranosyl 
nèi vµo phÇn aglycon lµ mét monotecpen. C¸c 
tÝn hiÖu ®Æc tr−ng cña mét vßng benzoyl ®−îc 
nhËn biÕt trªn phæ 1H-NMR t¹i δ 8,05 (2H), 7,50 
(2H) vµ 7,61 (1H), vµ t−¬ng øng c¸c tÝn hiÖu trªn 
phæ 13C-NMR t¹i δC 131,23 (C-1’’’), 130,74 (C-
2’’’, C-6’’’), 129,63 (C-3’’’, C-5’’’), 134,34 (C-4’’’) 
vµ 168,01 (C-7’’’). Ph©n tö ®−êng glucopyranosyl 
®−îc x¸c ®Þnh bëi c¸c tÝn hiÖu t¹i δH 4,58 (1H, d, 
J = 8,0 Hz, H-1’), 3,27 (1H, dd, J = 9,5, 8,0 Hz, 
H-2’), 3,40 (H-3’), 3,40    (H-4’), 3,62 (1H, ddd, 
J = 9,0, 7,0, 2,0 Hz, H-5’), 4,51 (2H, dd, J = 7,0, 
12,0 Hz, HA-6’)/4,65 (dd, J = 12,0, 2,0 Hz,      
HB-6’) vµ c¸c tÝn hiÖu cacbon t¹i δC100,18 (C-1’), 
75,02 (C-2’), 77,90 (C-3’), 71,70 (C-4’), 78,04 
(C-5’) vµ 62,79 (C-6’).  

Trªn phæ 13C-NMR vµ phæ HSQC cã thÓ 
thÊy hîp chÊt nµy cã 23 nguyªn tö cacbon. Nh− 
vËy khung monotecpen cßn l¹i 10 cacbon chÝnh 
lµ khung c¬ b¶n cña c¸c hîp chÊt cña chi 
Paeonia. So s¸nh c¸c d÷ kiÖn phæ tõng vÞ trÝ cña 
hîp chÊt 2 víi 1 (b¶ng 1) cho thÊy gi¸ trÞ ®é 
dÞch chuyÓn hãa häc ë hÇu hÕt c¸c vÞ trÝ ®Òu kh¸ 
trïng khíp, ngo¹i trõ c¸c vÞ trÝ liÒn kÒ cacbon  
C-4. §iÒu nµy còng gîi ý ®Õn sù kh¸c nhau vÒ 

nhãm thÕ t¹i C-4 t−¬ng tù nh− hîp chÊt 1 gîi ý 
sù cã mÆt cña nhãm SO3Na thay cho nhãm OH 
t¹i C-4. Ngoµi ra, cÊu tróc ho¸ häc cña 2 cßn 
®−îc kh¼ng ®Þnh b»ng phæ HMBC. Trªn phæ 
HMBC, t−¬ng t¸c cña H-8 (δ 4,78/4,84) víi     
C-7’’’ (δ 168,01), vµ t−¬ng t¸c cña H-1’ (δ 4,57) 
víi C-1 (δ 89,27) ®· chøng tá nhãm benzoyl nèi 
víi C-8 b»ng liªn kÕt este cßn ph©n tö ®−êng nèi 
víi C-1 b»ng liªn kÕt ete. Còng trªn phæ nµy, 
t−¬ng t¸c cña H-10 (δ 1,42) víi C-2 (δ 88,62)/ 
C-3 (δ 39,99)/C-1 (δ 89,27), t−¬ng t¸c cña H-3 
(δ 2,15, HA-3/2,44, HB-3) víi C-4 (δ 95,59), cña 
HA-3 víi C-1 (δ 89,27)/C-2 (δ 88,62)/C-5 (δ 
43,27) còng nh− t−¬ng t¸c cña HB-6 (δ 2,61) víi 
C-4 (δ 95,59)/C-5 (δ 43,27) chøng tá cÊu tróc 
phÇn khung monotecpen cña 2 gièng nh− cña 
hîp chÊt 1, trong ®ã nhãm metyl t¹i C-10 vµ 
nhãm SO3Na t¹i C-4.  

Trªn phæ ESI-MS cña 2 xuÊt hiÖn tÝn hiÖu 
ion t¹i m/z 463 [M-SO3Na]

+, t−¬ng øng víi c«ng 
thøc ph©n tö C23H27NaO13S vµ phï hîp víi cÊu 
tróc ®−îc nªu ra trªn h×nh 1. Ngoµi ra, phæ khèi 
l−îng ph©n gi¶i cao ®· cho pic m/z 479,1550 
[M-SO2Na

-]+ phï hîp víi tÝnh to¸n lý thuyÕt cho 
c«ng thøc ph©n tö C23H27O11: 479,1553. Tõ 
nh÷ng d÷ kiÖn phæ nªu trªn, hîp chÊt 2 ®−îc 
x¸c ®Þnh lµ mét chÊt míi víi cã tªn lµ natri 
paeoniflorinsulfonat vµ cã c«ng thøc ph©n tö lµ 
C23H27NaO13S .  
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H×nh 2: Mét sè t−¬ng t¸c HMBC chÝnh cña 1 vµ 2 
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Sodium benzoylpaeoniflorinsulfonate  and sodium paeoniflorinsulfonate, two new compounds from the 
roots of Paeonia lactiflora. 

 


