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Paeoniflorin vµ benzoylpaeoniflorin ph©n lËp tõ  
c©y b¹ch th−îc (Paeonia lactiflora Pall.) 

§Õn Tßa so¹n 30-11-2006 

Phan V¨n KiÖm, Ph¹m H¶i yÕn, NguyÔn Xu©n NhiÖm, NguyÔn H÷u Tïng, 
TrÇn Hång Quang, Ch©u V¨n Minh 

 ViÖn Hãa häc c¸c Hîp chÊt Thiªn nhiªn, ViÖn Khoa häc vµ C«ng nghÖ ViÖt Nam  

summary 

From the methanolic extract of the roots of Paeonia lactiflora Pall. two monoterpene derivatives 
paeoniflorin and benzoylpaeoniflorin were isolated. Their structures were identified based on the ESI 
and NMR (1D- and 2D-NMR) spectra in comparison with the previous reported data.  

I - Më §ÇU 

B¹ch th−îc (Paeonia lactiflora Pall.) thuéc 
hä Mao l−¬ng (Ranunculaceae) 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 
vµ ®−îc trång t¹i Sa Pa. 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 nGo, kinh nguyÖt kh«ng ®Òu, bÕ 
kinh, xÝch b¹ch ®íi, m« h«i trém, 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 hãa sinh häc axit arachidonic in vivo vµ
in vitro. Nh÷ng nghiªn cøu vÒ thµnh phÇn hãa 
häc cña c©y thuèc nµy cho thÊy rÔ c©y chøa 3,30 
- 5,70% paeoniflorin, oxypeoniflorin, albiflorin, 
benzoylpaeoniflorin, 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 hãa häc cña c¸c hîp chÊt lµ

c¸c dÉn xuÊt monotecpen paeoniflorin vµ
benzoylpaeoniflorin tõ dÞch chiÕt metanol cña rÔ 
c©y b¹ch th−îc ®−îc trång ë ViÖt Nam. 

Ii - THùC NGHIÖM vµ ph−¬ng ph¸p 
nghiªn cøu 

1. Ph−¬ng ph¸p chung 

a) Ph−¬ng ph¸p ph©n lËp c¸c hîp chÊt 

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 
trªn bÕp ®iÖn 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.).  

b) Ph−¬ng ph¸p x¸c ®Þnh cÊu tróc hãa häc c¸c 
hîp chÊt  
§iÓm nãng ch¶y (Mp): §iÓm nãng ch¶y 

®−îc ®o trªn m¸y Kofler micro-hotstage cña 
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ViÖn Hãa häc c¸c Hîp chÊt Thiªn nhiªn. 

§é quay cùc [α]D: §é quay cùc ®−îc ®o 
trªn m¸y JASCO DIP-1000 KUY polarimeter 
cña ViÖn Hãa häc, ViÖn Khoa häc vµ C«ng 
nghÖ ViÖt Nam 

Phæ khèi l−îng (ESI-MS): Phæ khèi l−îng 
phun mï ®iÖn tö (Electronspray Ionization mass 
spectra) ®−îc ®o trªn m¸y AGILENT 1100 LC-
MSD Trap cña ViÖn Hãa häc, ViÖn Khoa häc vµ
C«ng nghÖ ViÖt Nam. 

Phæ céng h−ëng tõ nh©n (NMR): Phæ céng 
h−ëng tõ nh©n 1H-NMR (500 M) vµ 13C-NMR 
(125 MHz) ®−îc ®o trªn m¸y Bruker AM500 
FT-NMR Spectrometer, ViÖn Hãa häc, ViÖn 
Khoa häc vµ C«ng nghÖ ViÖt Nam. 

2. MÉu thùc vËt 

C©y b¹ch th−îc ®−îc thu h¸i vµo th¸ng 01 
n¨m 2006 t¹i Sapa. MÉu c©y ®−îc TS. TrÇn Huy 
Th¸i, ViÖn Sinh th¸i vµ Tµi nguyªn Sinh vËt, 
ViÖn Khoa häc vµ C«ng nghÖ ViÖt Nam gi¸m 
®Þnh. 

3. Ph©n lËp c¸c hîp chÊt 

RÔ c©y b¹ch th−îc (5 kg) ®−îc röa s¹ch, 
ph¬i kh«, nghiÒn nhá thµnh bét vµ chiÕt víi 
metanol thu ®−îc 65 g dÞch c« metanol. DÞch c« 

metanol nµy ®−îc bæ sung vµo 2 lÝt n−íc cÊt vµ
chiÕt lÇn l−ît b»ng hexan, clorofoc, etyl axetat 
vµ n-butanol thu ®−îc 14 g dÞch c« hexan, 21 g 
dÞch c« clorofom, 7 g dÞch c« etyl axetat vµ 11 g
dÞch c« n-butanol. DÞch c« clorofom (21 g) ®−îc 
tiÕn hµnh ph©n lËp b»ng c¸c s¾c ký cét lÆp l¹i 
víi chÊt hÊp phô lµ silica gel pha th−êng vµ pha 
ng−îc thu ®−îc c¸c hîp chÊt 1 (4,3 g) vµ 2 (1,1 
g) d−íi d¹ng tinh thÓ h×nh kim cã mµu tr¾ng 
ngµ.

Paeoniflorin (1) 

NhiÖt ®é nãng ch¶y: 153 - 154oC. 

§é quay cùc: [α]25
D: -31o (MeoH, c: 1,0). 

ESI-MS m/z: 481,1 [M+H]+, 503,1 [M+Na]+,
479 [M-H]+ (C23H28O11). 

1H-NMR (500 M, CD3OD), vµ 13C-NMR 
(125 M, CD3OD), xem b¶ng 1. 

Benzoylpaeoniflorin (2) 

NhiÖt ®é nãng ch¶y: 127 - 128oC. 

§é quay cùc: [α]25
D: -12,9o (MeoH, c: 1,0) 

ESI-MS m/z: 585,1 [M+H]+ (C30H32O12). 
1H-NMR (500 M, CD3OD), vµ 13C-NMR 

(125 M, CD3OD), xem b¶ng 1. 
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H×nh 1: CÊu tróc hãa häc cña 1 vµ 2

III - kÕt qu¶ vµ th¶o luËn 

Hîp chÊt 1 nhËn ®−îc d−íi d¹ng tinh thÓ 
h×nh kim cã mµu tr¾ng ngµ. Phæ 1H-NMR cña 1
xuÊt hiÖn vïng tÝn tiÖu cña vßng th¬m thÕ mono 

t¹i δ 7,48 - 8,07 víi c−êng ®é tÝch ph©n t−¬ng 
øng víi 5H, mét ph©n tö ®−êng ®−îc nhËn biÕt 
bëi c¸c tÝn hiÖu t¹i δ 4,65 (1H, d, J = 8,0 Hz) 
cña proton nèi víi cacbon anome vµ c¸c tÝn hiÖu 
t¹i δ 3,27 - 3,62 (4H) cña 4 proton nèi víi c¸c 
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B¶ng 1: KÕt qu¶ phæ NMR cña 1 vµ 2

1 2C δC
#

δC
a,b δH

a,c (J, Hz) δC
a,b δH

a,c (J, Hz) 
1 88,8 s 89,34 s - 89,27 s - 
2 85,9 s 87,23 s - 87,04 s - 
3 44,6 t 44,53 t 2,20 (1H, d, 13,0) 

1,82 (1H, dd, 13,0, 2,0) 
44,41 t 1,86 (1H, d, 12,3) 

1,72 (1H, dd, 12,3) 
4 105,8 s 106,38 s - 106,19 s - 
5 43,7 d 43,96 d 2,60 (1H, dd, 1,5, 6,5) 43,79 d 2,52 (1H, d, 6,9) 
6 22,8 t 23,42 t 1,96 (d, 10,5) 

2,51 (dd, 10,5, 6,5) 
23,00 t 1,82 (d, 10,5) 

2,48 (dd, 10,5, 7,0) 
7 71,6 s 72,22 s - 72,02 s - 
8 61,2 t 61,79 t 4,73 (2H, s) 61,59 t 4,73 (2H, s) 
9 101,5 d 102,29 d 5,45 (1H, s) 102,19 d 5,40 (1H, s) 
10 19,7 q 19,60 q 1,38 (3H, s) 19,53 q 1,25 (3H, s) 
1’ 100,1 d 100,18 d 4,65 (1H, d, 8,0) 100,01 d 4,58 (1H, d, 8,0) 
2’ 74,7 d 75,00 d 3,27 (1H, dd, 8,0, 8,0) 74,92 d 3,27 (1H, dd, 8,0, 8,0) 
3’ 78,0 d 77,92 d 3,41* 77,83 d 3,40* 
4’ 71,3 d 71,73 d 3,42* 71,94 d 3,40* 
5’ 74,9 d 78,04 d 3,62 (1H, ddd, 9,0, 7,0, 

2,0) 
75,17 d 3,62 (1H, ddd, 9,0, 7,0, 2,0) 

6’ 65,0 t 62,88 t 4,51 (2H, dd, 7,0, 12,0) 
4,65 (dd, 12,0, 2,0) 

65,12 t 4,51 (2H, dd, 7,0, 12,0) 
4,65 (dd, 12,0, 2,0) 

1” 130,7 s 131,67 s - 
2” 129,8 d 130,64 d 8,08 (m*) 
3” 128,6 d 129,68 d 7,48 (m*) 
4” 133,2 d 134,37 d 7,61 (m*) 
5” 128,6 d 129,68 d 7,48 (m*) 
6” 129,8 d 130,64 d 8,08 (m*) 
7” 166,3 s 167,61 s - 
1”’ 130,5 s 131,19, s - 131,16 s -
2”’ 129,8 d 130,77 d 8,07 (m*) 130,52 d 8,08 (m*) 
3”’ 128,8 d 129,62 d 7,48 (m*) 129,59 d 7,48 (m*) 
4”’ 133,2 d 134,40 d 7,62 (m*) 134,44 d 7,61 (m*) 
5”’ 128,8 d 129,62 d 7,48 (m*) 129,59 d 7,48 (m*) 
6”’ 129,8 d 130,77 d 8,07 (m*) 130,52 d 8,08 (m*) 
7”’ 166,4 s 167,98 s - 167,94 s - 

#δC cña benzoylpaeoniflorin [6], *TÝn hiÖu bÞ che khuÊt, a§o trong CD3OD, b125 MHz, c500 MHz. 
 

cacbon oximetin vµ hai tÝn hiÖu cña nhãm 
oximetylen t¹i δ 4,51 (2H, dd, J = 7,0, 12,0 Hz) 
vµ 4,65 (dd, J = 12,0, 2,0 Hz). Ngoµi ra, trªn phæ 
nµy cßn xuÊt hiÖn tÝn hiÖu t¹i δ 5,45 (1H, s), 
2,60 (1H, dd, J = 1,5, 6,5 Hz) cña hai nhãm 
metin. Hai nhãm metylen ®−îc x¸c ®Þnh bëi c¸c 
cÆp tÝn hiÖu t¹i δ 2,20 (1H, d, J = 13,0 Hz)/1,82 

(1H, dd, J = 13,0, 2,0 Hz) vµ δ 1,96 (d, J = 10,5 
Hz)/2,51 (dd, J = 10,5, 6,5 Hz). Nhãm metyl 
duy nhÊt ®−îc nhËn biÕt bëi tÝn hiÖu singlet t¹i δ
1,38. Phæ 13C-NMR cña hîp chÊt nµy xuÊt hiÖn 
c¸c tÝn hiÖu cña vßng benzoyl t¹i δ 134,40 (C), 
131,19 (CH), 130,77 (CH), 129,62 (CH) vµ
167,98 (C=O), trong ®ã hai cÆp tÝn hiÖu t¹i δ
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130,77 (CH), 129,62 (CH) cã c−êng ®é cao gÊp 
®«i c¸c tÝn hiÖu CH kh¸c. C¸c tÝn hiÖu cña ph©n 
tö ®−êng t¹i δ 100,18, 75,00, 77,92, 71,73,
78,04 vµ 62,88 hoµn toµn phï hîp víi c¸c gi¸ trÞ 
cña ®−êng glucopyranoz¬. Trªn phæ 13C-NMR 
cßn cã 10 tÝn hiÖu cacbon kh¸c cña cÊu tróc 
monotepen c¬ b¶n cña c¸c hîp chÊt thuéc chi 
Paeonia. B»ng c¸c phæ HSQC vµ HMBC, ®é 
dÞch chuyÓn hãa häc cña tõng cacbon vµ proton 
®−îc x¸c ®Þnh chÝnh x¸c vµ ®−îc nªu ra trªn 
b¶ng 1 vµ h×nh 2. Nhãm benzoyl ®−îc kh¼ng 
®Þnh nèi víi C-8 bëi t−¬ng t¸c HMBC cña H-8 
víi C-7’” cña nhãm cacbonyl. Gi¸ trÞ δ 62,88 
(C-6’) hoµn toµn phï hîp víi nhãm oximetylen 
cña ®−êng glucose. T−¬ng t¸c cña H-1’ cña 
ph©n tö ®−êng víi C-1 trªn phæ HMBC chøng tá 
ph©n tö ®−êng nµy ®−îc nèi víi C-1. Sù phï hîp 
hoµn toµn vÒ gi¸ trÞ phæ NMR cña 1 víi c¸c gi¸ 
trÞ t−¬ng øng cña benzoylpaeoniflorin (ngo¹i trõ 
tÝn hiÖu t¹i C-6’ cña benzoylpaeoniflorin bëi 
nhãm benzoyl thø hai nèi víi ®−êng t¹i C-6’) 
(b¶ng 1) cïng víi sù xuÊt hiÖn c¸c pic m/z:
481,1 [M+H]+, 503,1 [M+Na]+ (positive), 479 
[M-H]+ (negative) trªn phæ khèi l−îng (ESI-MS) 
t−¬ng øng víi c«ng thøc ph©n tö C23H28O11 ®G

kh¼ng ®Þnh hîp chÊt 1 chÝnh lµ paeoniflorin, 
mét hîp chÊt chÝnh trong rÔ c©y Paeonia 
lactiflora.

C¸c phæ NMR cña 2 rÊt t−¬ng tù nh− c¸c 
phæ t−¬ng øng cña 1, ngo¹i trõ sù xuÊt hiÖn 
thªm tÝn hiÖu cña mét nhãm benzoyl thø hai. 
Nhãm nµy ®−îc kh¼ng ®Þnh nèi víi C-6’ cña 
ph©n tö ®−êng th«ng qua liªn kÕt este bëi xuÊt 
hiÖn t−¬ng t¸c HMBC cña H-6’ víi C-7”, còng 
nh− sù dÞch chuyÓn vÒ phÝa tr−êng cao h¬n cña 
tÝn hiÖu nhãm oximetylen t¹i C-6’ (δ 65,12). 
C¸c gi¸ trÞ ®é dÞch chuyÓn hãa häc cña 2 ®−îc 
x¸c ®Þnh nhê vµo sù so s¸nh trùc tiÕp víi c¸c gi¸ 
trÞ t−¬ng øng ®G ®−îc th«ng b¸o cña 
benzoylpaeoniflorin [6] vµ ®−îc kiÓm tra chi tiÕt 
b»ng c¸c phæ HSQC vµ HMBC. C¸c t−¬ng t¸c 
trªn phæ HMBC (h×nh 2) cho thÊy cÊu tróc hãa 
häc cña 2 hoµn toµn phï hîp víi cÊu tróc cña 
benzoylpaeoniflorin. H¬n n÷a phæ khèi l−îng
(ESI) cßn xuÊt hiÖn pic ion m/z 585,1 [M+H]+

phï hîp víi c«ng thøc ph©n tö C30H32O12 cña 
cÊu tróc nªu trªn. C¸c kÕt qu¶ ph©n tÝc nªu trªn 
kh¼ng ®inh hîp chÊt 2 lµ benzoylpaeoniflorin, 
mét dÉn xuÊt monotecpen còng ®G ®−îc ph©n 
lËp tõ rÔ c©y Paeonia lactiflora.
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H×nh 2: Mét sè t−¬ng t¸c HMBC chñ yÕu cña 1 vµ 2

IV - KÕt luËn 

Tõ dÞch chiÕt metanol cña rÔ c©y b¹ch th−îc, 
hai hîp chÊt lµ c¸c dÉn xuÊt monotecpen 
paeoniflorin vµ benzoylpaeoniflorin ®G ®−îc 
ph©n lËp. CÊu tróc hãa häc cña c¸c hîp chÊt nµy
®−îc x¸c ®Þnh b»ng c¸c ph−¬ng ph¸p phæ céng 

h−ëng tõ h¹t nh©n vµ phæ khèi l−îng ESI.  
 

Lêi c¶m ¬n: C¸c t¸c gi¶ xin ch©n thµnh c¶m ¬n 
TS. TrÇn Huy Th¸i, ViÖn Sinh th¸i vµ Tµi
nguyªn Sinh vËt ®a gi¸m ®Þnh tªn khoa häc cña 
c©y. C«ng tr×nh ®−îc hoµn thµnh víi sù hç trî 
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kinh phÝ cña ®Ò tµi nghiªn cøu c¬ b¶n Nhµ
n−íc, ma sè 514206. 
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