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TÓM TẮT
Cây Ngải sậy vàng có tên khoa học là Zingibermontanum hoặc tên đồng danh Zingiber cassumunar
Roxb. thuộc họ Gừng (Zingiberaceae). Cây có nguồn gốc từ Ấn Độ, phù hợp với khí hậu nhiệt
đới ẩm của các nước châu Á. Ở Việt Nam, loài này được tìm thấy ở các tỉnh Bình Định, An Giang
và Sóc Trăng với các tên gọi địa phương như Gừng dại, Gừng tía và Ngải sậy vàng. Trong y học
cổ truyền, củ Ngải sậy vàng thường có trong các bài thuốc dùng để điều trị viêm thấp khớp, đau
cơ, kích thích dạ dày, giúp nhuận tràng, chống tiêu chảy, đau bụng và thuốc kháng muỗi. Bằng
sự kết hợp sắc ký cột kết hợp sắc ký lớp mỏng, sắc ký lớp mỏng điều chế pha thường và pha đảo
nhiều lần, năm hợp chất tinh khiết đã được phân lập từ phân đoạn H của củ Ngải sậy vàng (Z.
montanum). Năm hợp chất này gồm hai hợp chất dimer phenylbutenoid (phlain III (1) và phlain V
(2)), hai hợp chất triterpenoid khung stigmastane (6β -hydroxystigmast-4-en-3-one (3) và stigmast-
4-en-3,6-dione (4)) và một hợp chất phenol đơn giản vanillin (5). Cấu trúc các hợp chất đã được
làm sáng tỏ bằng cách phân tích phổ cộng hưởng từ hạt nhân, phổ khối HRESI-MS và so sánh với
tài liệu tham khảo. Nghiên cứu này đã bổ sung thêm cơ sở dữ liệu về hóa cấu trúc các hợp chất tự
nhiên, đặc biệt là các hợp chất phenylbutenoid từ củ Ngải sậy vàng. Đây là lần đầu tiên các hợp
chất 3-5 được tìm thấy trong củ Ngải sậy vàng (Z. montanum).
Từkhoá: Ngải sậy vàng, Gừng dại, Zingibermontanum, Zingiber cassumunar Roxb., Zingiberaceae

MỞĐẦU
Ngải sậy vàng có tên khoa học là Zingiber montanum
hoặc tên đồng danhZingiber cassumunar Roxb. thuộc
họ Gừng (Zingiberaceae). Cây có nguồn gốc từ Ấn
Độ và được phân bố rộng rãi ở các nước nhiệt đới,
đặc biệt là khu vực Đông Nam Á – Myanmar, Thái
Lan, Malaysia, Indonesia và Việt Nam1. Đây là cây
thân thảo sống lâu năm, mọc thành từng cụm, thân rễ
mọc ngang, dạng củ, hình trụ đến hình trứng, không
đều, có mùi thơm nồng, vị cay, đắng, bùi và có thịt
màu vàng tươi2. Ở Việt Nam, loài này còn có tên gọi
khác như Gừng dại, Gừng tía và được tìm thấy ở các
tỉnh như Bình Định, An Giang và Sóc Trăng3. Trong
y học cổ truyền của nhiều quốc gia, củ gải sậy vàng
được sử dụng trong các bài thuốc để điều trị viêm thấp
khớp, đau cơ, kích thích dạ dày, giúp nhuận tràng,
chống tiêu chảy, đau bụng và thuốc kháng muỗi4.
Các nghiên cứu trước đây cho thấy củ Ngải sậy vàng
chứa hàm lượng lớn các hợp chất polyphenol có cấu
trúc đặc trưng của khung phenylbutenoid và có sự đa
dạng hoạt tính sinh học 5,6. Tinh dầu, cao chiết và
một số hợp chất từ loài này đã được thử nghiệm hoạt
tính kháng oxy hóa, kháng viêm, ức chế enzyme li-
pase tuyến tụy, gây độc tế bào ung thư biểu mô HT-
10806–9. Ở Việt Nam, tinh dầu từ củ được báo cáo

có khả năng gây độc trên các dòng tế bào ung thư vú
(MCF-7), ung thư vú đa kháng thuốc (MCF7/ADR),
ung thư biểumô tuyến (MDA-MB-231) và ung thư cổ
tử cung (Hela) 10,11. Tuy nhiên, chưa có nghiên cứu về
thành phần hóa học các hợp chất phân lập từ củ Ngải
sậy vàng trồng tại nước ta. Do đó, nghiên cứu này
báo cáo quy trình điều chế cao chiết, phân lập và xác
định cấu trúc hóa học của năm hợp chất từ củ Ngải
sậy vàng thu hái ở An Giang, Việt Nam.

VẬT LIỆU VÀ PHƯƠNG PHÁP

Đối tượng nghiên cứu

Củ tươi Ngải sậy vàng (40 kg) được thu thập ở Tịnh
Biên, An Giang, Việt Nam vào tháng 12/2017. Mẫu
củ được định danh bởi TS. Đặng Lê Anh Tuấn, Khoa
Sinh học – Công ghệ inh học, Trường Đại học Khoa
học Tự nhiên, ĐHQG-HCM và được lưu giữ tại Bộ
mônHóaDược, KhoaHóa học, TrườngĐại họcKhoa
học Tự nhiên, ĐHQG-HCM (MDC-9004). Sau khi
thu hái, mẫu củ được phơi khô, xay nhỏ thu được 5,5
kg. Độ ẩm sau khi phơi là 13,7%.

Hóa chất và thiết bị

Các dung môi n-hexane, chloroform, ethyl acetate
và methanol với độ tinh khiết > 99%, silica gel pha

Trích dẫn bài báo này: Thọ L H, Giang N T L, Bình D T T, Hải N X, Trường D V N, Mai N T T, Nhân N T. Một 
số hợp chất từ củ Ngải sậy vàng (Zingiber montanum). Sci. Tech. Dev. J. - Nat. Sci., 2022, 
6(4):2489-2497.
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thường 60 0,06 – 0,2 mm từ Scharlau, Tây Ban Nha.
Bản mỏng silica gel pha thường Kieselgel 60F254 và
silica gel pha đảo LiChroprep RP-18, 40-63 µm từ
Merck, Đức. Máy ghi phổ cộng hưởng từ hạt nhân
Bruker-500 MHz từ Bruker, Thái Lan với dung môi
CDCl3 và CD3COCD3 chứa chất nội chuẩn TMS.
Máy khối phổ HRESI-MS Bruker micrOTOF-QII từ
Bruker, Singapore.

Ly trích, điều chế mẫu cao và và phân lập
hợp chất
Mẫu củ Ngải sậy vàng khô được chiết Soxhlet lần
lượt với các dung môi có độ phân cực tăng dần n-
hexane, ethyl acetate và methanol thu được các dịch
trích phân đoạn tương ứng. Cô quay dưới áp suất
kém thu hồi dungmôi lần lượt các dịch trích thu được
các cao phân đoạn n-hexane (62,3 g), EtOAc (270,0 g)
và methanol (168,3 g). Tiến hành sắc ký cột silica gel
pha thường cao EtOAc, hệ dungmôi giải ly n-hexane–
acetone với độ phân cực tăng dần từ 0−80% acetone.
Dungmôi giải ly ra khỏi cột sắc ký được hứng theo thể
tích và cô quay chân không thu được mẫu cao tương
ứng. Sắc ký bản mỏng các mẫu cao này kết hợp với
khả năng hấp thu tia tử ngoại tại bước sóng 254 nm
cũng như khả năng hiện màu với thuốc thử H2SO4
20% thu được 25 cao phân đoạn được ký hiệu lần lượt
là A – Z. Phân đoạn H (3,6 g) được tiến hành sắc ký
cột silica gel pha thường với hệ dung môi giải ly n-
hexane–EtOAc với độ phân cực tăng dần từ 0-100 %
EtOAc thu được 6 phân đoạnH1 (58 mg),H2 (2,2 g),
H3 (896 mg), H4 (57 mg), H5 (47 mg), H6 (89 mg).
Tiến hành sắc ký cột silica gel pha thường phân đoạn
H2 (2,2 g) với hệ dung môi giải ly n-hexane−CHCl3
(v/v, 100:0→ 0:100) và tiếp tục sắc ký cột silica gel pha
đảo với hệ dung môi giải ly H2O−acetone (v/v, 90:10
→ 0:100) thu được 5 phân đoạn H2.1 - H2.5. Phân
đoạn H2.2 (33 mg) được tiến hành kết tinh trong
EtOH thu được hợp chất 3 (10,6 mg) trong khi phân
đoạn H2.3 (91 mg) được kết tinh trong MeOH thu
được hợp chất 2 (52,9 mg). Phân đoạn H3 được sắc
ký cột silica gel pha thường với hệ dungmôi n-hexane
– EtOAc (v/v, 100:0 → 80:0) thu được 4 phân đoạn
gồm H3.1 – H3.4. Phân đoạn H3.1 (272 mg) được
sắc ký cột silica gel pha đảo H2O−MeOH (v/v, 90:10
→ 50:50) và sắc ký bảnmỏng điều chế pha thường với
hệ dung môi toluen− CHCl3 (60:40) thu được hợp
chất 1 (6,3 mg). Phân đoạn H3.2 (496 mg) được tiến
hành sắc ký cột silica gel pha thường với hệ dung môi
giải ly n-hexane–EtOAc với độ phân cực tăng dần từ
0-100% EtOAc thu được hợp chất 4 (37,4 mg). Phân
đoạn H4 (57 mg) được tiến hành sắc ký cột silica gel
pha thường với hệ dung môi giải ly n-hexane–EtOAc
(v/v, 100:0→ 20:80) và n-hexane – CHCl3 (v/v, 100:0
→ 0:100) thu được hợp chất 5 (3,0 mg).

KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN
Từ phân đoạn H cao EtOAc của củ Ngải sậy vàng,
nămhợp chất gồmhai hợp chất diphenylbutenoid, hai
hợp chất tritepenoid khung stigmastane và một hợp
chất phenol đơn vòng đã được phân lập. Tiến hành
phân tích dữ liệu phổ kết hợp so sánh với các tài liệu
tham khảo đã xác định cấu trúc các hợp hợp này gồm
phlain III (1), phlain V (2), 6 -hydroxystigmast-4-en-
3-one (3), stigmast-4-en-3,6-dione (4) và vanillin (5)
(Hình 1).
Hợp chất 1 có dạng gel, màu vàng nhạt và tan tốt trong
dung môi chloroform. Phân tích phổ HRESI-MS của
hợp chất 1 cho thấy sự xuất hiện của mũi ion phân tử
giả tạim/z 421,1998 [M+Na]+ lệch 0,7 mmass so với
giá trị thực tế làm/z 421,1991. Điều này cho phép xác
định công thức phân tử của hợp chất 1 là C24H30O5.
Phổ 1H-NMR tại vùng trường thấp cho thấy tín hiệu
cộng hưởng của 6 proton thơm ghép cặp tương ứng
với 2 hệ ABX của hai vòng benzene 3 nhóm thế [δ H

6,79 (1H, d, J = 8,2 Hz, H-5’), 6,81 (1H, d, J = 8,2
Hz, H-5”’), 6,86 (1H, dd, J = 8,2 và 2,0 Hz, H-6’), 6,90
(1H, d, J = 2,0 Hz, H-2”’), 6,91 (1H, dd, J = 8,2 và 2,0
Hz, H-6”’) và 6,94 (1H; d, J = 2,0 Hz, H-2’)], 4 proton
olefin của hai nối đôi ghép trans [δ H 5,99 (1H, dd, J
= 15,9 và 7,7 Hz, H-3”), 6,10 (1H, dt, J = 15,9 và 7,0
Hz, H-3), 6,42 (1H, d, J = 15,9 Hz, H-4) và 6,46 (1H,
d, J = 15,9 Hz, H-4”)]. Vùng trường cao xuất hiện tín
hiệu của 1 nhóm methyl [δ H 1,35 (3H, d, J = 6,4 Hz,
H-1”], 1 nhóm oxymethylene [δ H 3,48 (1H, dt, J =
9,2 và 7,0 Hz, H-1a), 3,63 (1H, dt, J = 9,2 và 7,0 Hz,
H-1b)], 1 nhóm methylene [δ H 2,49 (2H, q, J = 7,0
Hz, H-2)], 1 nhóm oxymethine [δ H 4,02 (1H, dq, J =
7,7 và 6,4 Hz, H-2”))]. Ngoài ra còn có sự xuất hiện
của các tín hiệu đặc trưng của 4 nhóm methoxyl [δ H

3,87, 3,88, 3,88, 3,89 (mỗi nhóm có 3H, s, 3’-OMe, 3”’-
OMe, 4’-OMevà 4”’-OMe; có thể hoán đổi cho nhau)].
Phổ 13C-NMR của hợp chất này cho thấy có sự xuất
hiện tín hiệu của 24 carbon. Trong đó có 4 carbon
thơm mang oxygen [δC 148,5 (C-3’), 149,1 (C-4’),
149,2 (C-3”’) và 149,3 (C-4”’)], 2 carbon thơm bậc
bốn [δC 130,0 (C-1’), 130,0 (C-1”’)], 6 carbon thơm
bậc ba [δC 108,8 (C-2”’), 109,0 (C-2’), 111,3 (C-5’),
111,4 (C-5”’), 119,1 (C-6’) và 119,8 (C-6”’)], 4 carbon
olefin [δC 125,3 (C-3), 130,1 (C-3”), 130,8 (C-4”) và
131,3 (C-4)], 1 carbon oxymethylene [δC 68,2 (C-1)],
1 carbonmethylene [δC 33,8 (C-2)], 1 carbon oxyme-
thine [δC 77,4 (C-2”)], 1 carbon methyl [δC 21,9 (C-
1”)] và 4 carbon methoxyl [δC 56,0, 56,0, 56,1, 56,1
(3’-OCH3, 3”’-OCH3, 4’-OCH3 và 4”’-OCH3; có thể
hoán đổi cho nhau)] (Bảng 1). Dữ liệu phổ của hợp
chất 1 cho thấy hợp chất có cấu trúc của một dimer
phenylbutenoid. Phân tích 2D-NMRcho thấy hai đơn
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Hình 1: Cấu trúc các hợp chất được phân lập từ củ Ngải sậy vàng (Zingiber montanum)

vị phenylbutenoid được nối qua oxygen tại C-1 và C-
2” dựa trên tương quanHMBC từH-2” tới C-1 vàH-1
tới C-2”. Vị trí của hai liên kết đôi được xác định ở vị
trí C-3 dựa trên tương quan HMBC từ H-4 tới C-2,
C-2’, C-6’; từ H-3 tới C-1, C-1’, C-2; và tại vị trí C-3”
thông qua các tương quan HMBC từ H-4” tới C-2”,
C-2”’, C-3” và C-6”’, từ H-3” tới C-1”, C-1”’, C-2”, C-4”
(Hình 2). Hằng số ghép lớn giữa H-4–H-3 (J = 15,8
Hz), H-4”–H-3” (J = 15,9 Hz) lần lượt cho thấy mối
quan hệ trans của chúng. Vị trí của 4 nhómmethoxyl
được xác định ở vị trí C-3’, C-3”’, C-4’ và C-4”’ dựa
trên tương quan HMBC từ các proton của các nhóm
methoxyl đến các carbon thơm C-3’, C-3”’, C-4’ và C-
4”’ (Hình 2). Tiến hành so sánh dữ liệu phổ của hợp
chất 1 và phlain III cho thấy sự tương đồng12. Do đó,
hợp chất 1 được xác định là phlain III.
Hợp chất 2 có dạng bột, màu trắng và tan tốt trong
dung môi CHCl3. Phân tích phổ HRESI-MS của hợp
chất 2 cho thấy sự xuất hiện của mũi ion phân tử giả
tạim/z 433,2000 [M+Na]+ lệch 0,9 mmass so với giá
trị thực tế là m/z 433,1991. Điều này cho phép xác
định công thức phân tử của hợp chất 2 là C25H30O5.
Phổ 1H-NMR của hợp chất 2 ở vùng từ trường thấp
xuất hiên tín hiệu của 2 proton thơm cô lập [δ H 6,42
(1H, s, H-3’)] và 6,20 (1H, s, H-6’)] và 3 proton thơm
ghép hệ ABX [δ H 6,64 (1H, d, J = 8,2 Hz, H-5”)],
6,38 (1H, dd, J = 8,2 và 2,0 Hz, H-6”) và 6,31 (1H, d,
J = 2,0 Hz, H-2”)]. Vậy, hợp chất này mang 1 vòng
benzene 4 nhóm thế và 1 vòng benzene 3 nhóm thế.
Ngoài ra còn có sự xuất hiện 4 tín hiệu proton olefin
của hai nối đôi ghép cis [δ H 5,70 (1H, m, H-1), 5,50
(1H, ddd, J = 11,7, 5,8 và 1,8 Hz, H-2), 5,74 (1H, m,
H-6) và 5,62 (1H, ddd, J = 11,7, 5,2 và 1,8 Hz , H-
5)]. Ở vùng trường cao có sự xuất hiện tín hiệu của 2
nhómmethine [δH 5,12 (1H, dd, J = 5,8 và 5,4 Hz, H-
3), và 4,09 (1H, dd, J = 5,4 và 5,2 Hz, H-4)], 2 nhóm
methylene [δH 3,02 (1H, m, H-7b), 2,80 (1H, m), H-
8b), 2,27 (1H, m, H-7a), và 2,27 (1H, m, H-8a)] và 5
nhómmethoxyl [δH 3,84 (3H, s, 4’-OMe), 3,80 (3H, s,
4”-OMe), 3,66 (3H, s, 3”-OMe), 3,59 (3H, s, 5’-OMe)
và 3,56 (3H, s, 2-OMe)]. Phổ 13C-NMR xuất hiện tín

hiệu của 25 carbon. Trong đó ở vùng trường thấp có 5
carbon thơm bậc bốn mang oxygen [δC 151,1 (C-2’),
147,8 (C-4’), 147,8 (C-3”), 147,3 (C-4”) và 142,4 (C-
5’)], 2 carbon bậc bốn [δC 135,5 (C-1”) và 123,0 (C-
1’), 5 carbon thơm bậc ba [δC 121,8 (C-6”), 113,8 (C-
6’), 112,8 (C-2”), 110,1 (C-5”) và 97,3 (C-3’)] và 4 car-
bon olefin [δC 133,2 (C-5), 131,4 (C-2), 128,1 (C-1) và
127,9 (C-6)]. Ngoài ra ở vùng trường cao xuất hiện
tín hiệu của 2 carbon methine [δC 50,8 (C-4) và 39,6
(C-3)], 2 carbonmethylene [δC 29,0 (C-8) và 27,9 (C-
7)] và 5 carbon methoxyl [δC 56,5, 56,4, 56,2, 56,0 và
55,7 (2’-OMe, 3”-OMe, 4’-OMe, 4”-OMe và 5’-OMe,
có thể hoán đổi cho nhau)] (Bảng 1). Phân tích dữ liệu
phổ 1D-NMR cho thấy hợp chất 2 có cấu trúc củamột
dimer phenylbutenoid. Phân tích tương quan HMBC
cho thấy hai dây butenyl liên kết với nhau hình thành
vòng cyclooctadiene dựa trên tương quan HMBC từ
H-1 tới C-3 và C-7, từ H-2 tới C-4 và C-8, từ H-3 tới
C-1 và C-5, từ H-4 tới C-2 và C-6, từ H-5 tới C-3 và
C-7, từ H-6 tới C-4 và C-8, từ H-7 tới C-5 và C-1 và
từ H-8 tới C-2 và C-6. Vị trí liên kết đôi được xác
định tại vị trí C-1 thông qua tương quan HMBC từ
H-1 tới C-3, C-7 và từ H-2 tới C-4, C-8; tại C-5 thông
qua tương quan HMBC từ H-5 tới C-3, C-7 và từ H-
6 tới C-4, C-8. Vị trí 2 nhóm phenyl được xác đinh
tại vị trí C-3 thông qua tương quan HMBC từ H-3
tới C-2’, C-6’, C-1”; và tại C-4 thông qua tương quan
HMBC từ H-4 tới C-2”, C-6”. Vị trí của 5 nhóm thế
methoxyl được xác định tại ví trí C-2’, C-4’, C-5’, C-
3” và C-4” dựa trên tương quan HMBC từ proton của
nhómmethoxy 2’-OMe, 4’-OMe, 5’-OMe, 3”-OMe và
4”-OMe tới C-2’, C-4’, C-5’, C-3” và C-4” tương ứng
(Hình 2). Tiến hành so sánh dữ liệu phổ của hợp chất
2 và hợp chất phlain V cho thấy có sự tương đồng12.
Vì vậy, cấu trúc hợp chất 2 được xác định là phlain V.
Hợp chất 3 có dạng bột, màu trắng, tan tốt trong dung
môi chloroform. Phân tích phổ HRESI-MS của hợp
chất 3 cho thấy sự xuất hiện củamũi ion phân tử giả tại
m/z 451,3560 [M+Na]+ lệch 0,8 mmass so với giá trị
thực tế là m/z 541,3552. Điều này cho phép xác định
công thức phân tử của hợp chất 3 là C29H48O2. Phổ
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Bảng 1: Dữ liệu phổ 1H và 13C-NMR của hợp chất 1 và 2 trong CDCl3

Vị trí Hợp chất 1 Hợp chất 2

δ H (ppm) δC (ppm) δ H (ppm) δC (ppm)

1 3,48 (1H, dt, J = 9,2 và 7,0 Hz, H-1a)

3,63 (1H, dt, J = 9,2 và 7,0 Hz, H-1b)

68,2 5,70 (1H, m) 128,1

2 2,49 (2H, q, J = 7,0 Hz) 33,8 5,50 (1H, giống ddd, J = 11,7, 5,8
và 1,8 Hz)

131,4

3 6,10 (1H, dt, J = 15,9 và 7,0 Hz) 125,3 5,12 (1H, dd, J = 5,8 và 5,4 Hz) 39,6

4 6,42 (1H, d, J = 15,9 Hz) 131,3 4,09 (1H, dd, J = 5,4 và 5,2 Hz) 50,8

5 5,62 (1H, giống ddd, J = 11,7, 5,2
và 1,8 Hz)

133,2

6 5,74 (1H, m) 127,9

7 2,27 (1H, m)
3,02 (1H, m)

27,9

8 2,27 (1H, m)
2,80 (1H, m)

29,0

1’ 130,0 123,0

2’ 6,94 (1H, d, J = 2,0 Hz) 109,0 151,1

3’ 148,5 6,42 (1H, s) 97,3

4’ 149,1 147,8

5’ 6,79 (1H, d, J = 8,2 Hz) 111,3 142,4

6’ 6,86 (1H, dd, J = 8,2 và 2,0 Hz) 119,1 6,20 (1H, s) 113,8

1” 1,35 (3H, d, J = 6,4 Hz) 21,9 135,5

2” 4,02 (1H, dq, J = 7,7 và 6,4 Hz) 77,4 6,31 (1H, d, J = 2,0 Hz) 112,8

3” 5,99 (1H, dd, J = 15,9 và 7,7 Hz) 130,1 147,8

4” 6,46 (1H, d, J = 15,9 Hz) 130,8 147,3

5” 6,64 (1H, d, J = 8,2 Hz) 110,1

6” 6,38 (1H, dd, J = 8,2 và 2,0 Hz) 121,8

1”’ 130,0

2”’ 6,90 (1H, d, J = 2,0 Hz) 108,8

3”’ 149,2

4”’ 149,3

5”’ 6,81 (1H, d, J = 8,2 Hz) 111,4

6”’ 6,91 (1H, dd, J = 8,2 và 2,0 Hz) 119,8

2’-OMe 3,56c (3H, s) 56,5d

3’-OMe 3,87a (3H, s) 56,0b

3”-OMe 3,66c (3H, s) 55,7d

3”’-OMe 3,88a (3H, s) 56,1b

4’-OMe 3,88a (3H, s) 56,0b 3,84c (3H, s) 56,0d

4”-OMe 3,80c (3H, s) 56,2d

4”’-OMe 3,89a (3H, s) 56,1b

5’-OMe 3,59c (3H, s) 56,4d

a, b, c, d : Có thể hoán đổi cho nhau trên cùng một cột
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Hình 2: Tương quan HMBC của hợp chất 1 và 2

1H-NMR cho thấy sự xuất hiện của 1 proton olefin
cô lập [δ H 5,81 (1H, , H-4)], 1 nhóm oxymethine
[δ H 4,34 (1H, , H-6)], 6 nhóm methyl [δ H 1,37 (3H,
, H-18), 0,75 (3H, , H-19), 0,92 (3H, d, J = 6,4 Hz,
H-21), 0,84 (3H, d, J = 7,4 Hz, H-26), 0,83 (3H, d,
J = 6,8 Hz, H-27 và 0,80 (3H, m, H-29)] cùng nhiều
nhóm methine và methylene có độ dịch chuyển hoá
học từ 1,00 ppm đến 2,50 ppm. Phổ 13C-NMR kết
hợ với phổ DEPT xuất hiện tín hiệu của 29 carbon.
Trong đó có 1 carbon carbonyl của nhóm ketone [δC

200,5 (C-3)], 2 carbon olefin [δC 126,5 (C-4) và 168,6
(C-5)], 1 carbon oxymethine [δC 73,4 (C-6)], 2 car-
bon sp3 tứ cấp [δC 38,1 (C-10) và 42,7 (C-13)]; 7 car-
bon methine [δC 37,3 (C-8), 53,8 (C-9), 56,2 (C-14),
56,1 (C-17), 36,3 (C-20), 46,0 (C-24) và 29,3 (C-25);
10 carbon methylene [δC 38,6 (C-1), 34,4 (C-2), 46,0
(C-7), 21,1 (C-11), 39,8 (C-12), 24,3 (C-15), 28,3 (C-
16), 34,1 (C-22), 26,3 (C-23), 23,2 (C-28)] và 6 car-
bonmethyl [δC 12,1 (C-18), 19,9 (C-19), 18,8 (C-21),
19,2 (C-26), 19,6 (C-27) và 12,2 (C-29)] (Bảng 2). Từ
các dữ liệu phổ 1D-NMR cho thấy hợp chất 3 có cấu
trúc của một sterol khung stigmastane có 1 nhóm ke-
tone, 1 nối đôi, 1 nhóm hydroxyl và 6 nhóm methyl.
Tra cứu tài liệu cho thấy dữ liệu phổ NMR của hợp
chất 3 tương đồng với hợp chất 6 -hydroxystigmast-
4-en-3-one13,14. Vì vậy hợp chất 3 được đề nghị là 6
-hydroxystigmast-4-en-3-one.
Hợp chất 4 có dạng bột, màu trắng, tan tốt trong dung
môi chloroform. Phân tích phổ HRESI-MS của hợp
chất 4 cho thấy sự xuất hiện của mũi ion phân tử giả
tạim/z 449,3407 [M+Na]+ lệch 1,1 mmass so với giá
trị thực tế là m/z 449,3396. Điều này cho phép xác
định công thức phân tử của hợp chất 4 là C29H46O2.
Phổ 1H-NMR xuất hiện tín hiệu của 1 proton olefin
cô lập [δ H 6,17 (1H, s, H-4)]; 6 nhómmethyl [δ H 0,72
(3H, s, H-18), 1,16 (3H, s, H-19), 0,93 (3H, d, J = 6,4
Hz, H-21), 0,81 (3H, d, J = 7,4 Hz, H-26), 0,84 (3H,
d, J = 6,8 Hz H-27)], 0,85 (3H, d, J = 6,7 Hz, H-29)]
cùng nhiều nhómmethylene và nhómmethine có độ

dịch chuyển hóa học từ 0,85 ppm đến 2,68 ppm. Phổ
13C-NMR kết hợ với phổ DEPT cho thấy có sự xuất
hiện của 29 carbon. Trong đó có 2 carbon carbonyl
nhóm ketone [δC 199,5 (C-3) và 202,4 (C-6)], 2 car-
bon olefin [δC 125,6 (C-4) và 161,2 (C-5)], 2 carbon
sp3 tứ cấp [δC 39,9 (C-10) và 42,7 (C-13)], 7 carbon
methine [δC34,4 (C-8), 56,0 (C-9), 42,7 (C-13), 56,7
(C-14), 56,0 (C-17), 46,0 (C-24) và 29,3 (C-25)] và 10
carbon methylene [δC35,7 (C-1), 34,1 (C-2), 46,9 (C-
7), 21,0 (C-11), 39,3 (C-12), 24,1 (C-15), 28,1 (C-16),
34,0 (C-22), 26,3 (C-23) và 23,2 (C-28)] và 6 carbon
methyl [δC12,0 (C-18), 17,6 (C-19), 18,8 (C-21), 19,2
(C-26), 19,9 (C-27) và 12,1 (C-29)] (Bảng 2). Dữ liệu
phổ trên cho thấy hợp chất 4 có cấu trúc của sterol
khung stigmastane có 2 nhóm ketone, 1 nối đôi và 6
nhóm methyl. Phân tích tín hiệu phổ 1D-NMR cho
thấy hợp chất 4 có sự xuất hiện thêm 1 nhóm ketone
(δC 202,4 ppm) và thay vào đó là sự mất đi tín hiệu
của một nhóm hydroxyl ở vị trí C-6 (δ H 4,34 và δC

73,4 ppm) của hợp chất 3. Tra cứu tài liệu cho thấy dữ
liệu phổNMRcủa hợp chất 4 tương đồng với hợp chất
stigmast-4-en-3,6-dione15. Vì vậy, hợp chất 4 được
đề nghị là stigmast-4-en-3,6-dione.
Phổ 1H-NMR của hợp chất 5 ở vùng trường thấp xuất
hiện tín hiệu của 1 proton aldehyde [δ H 9,82 (1H, s,
1-CHO)], 3 proton thơm ghép hệ ABX [δ H 7,40-7,43
(2H, m, H-2 và H-6) và 7,04 (1H, d, J = 8,4 Hz, H-
5)]. Ở vùng từ trường cao xuất hiện tín hiệu đặc trưng
của 1 nhómmethoxyl [δ H 3,97 (3H, s, 4-OMe)]. Phổ
13C-NMR xuất hiện tín hiệu của 8 carbon. Ở vùng
từ trường thấp có 1 carbon carbonyl nhóm aldehyde
[δC 190,8 (1-CHO)], 2 carbon thơm mang oxygen
[δC 151,8 (C-3) và 146,1 (C-4)], 1 carbon thơm bậc
bốn [δC 130,1 (C-1)], 3 carbon thơm bậc ba [dC 127,5
(C-6), 114,5 (C-5) và 109,0 (C-2)]. Ở vùng từ trường
cao có 1 tín hiệu carbon nhómmethoxyl [δC 56,3 (4-
OMe)] (Bảng 3). Tiến hành so sánh dữ liệu phổ của
hợp chất 5 với hợp chất vanillin cho thấy có sự tương
đồng16. Vậy hợp chất 5 được xác định là vanillin.
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Bảng 2: Dữ liệu phổ 1D-NMR của hợp chất 3 và hợp chất 4 trong dungmôi CDCl3

Vị trí Hợp chất 3 Hợp chất 4

δH (ppm) δC (ppm) δH (ppm) δC (ppm)

1 38,6 35,7

2 34,4 2,52 (1H,m)
2,45 (1H,m)

34,1

3 200,5 199,5

4 5,81 (1H, s) 126,5 6,17 (1H, s) 125,6

5 168,6 161,2

6 4,34 (1H, s) 73,4 202,4

7 46,0 2,68 (1H, dd, J = 15,9 và 4,1
Hz)
2,04 (1H,m)

46,9

8 37,3 34,4

9 53,8 56,0

10 38,1 39,9

11 21,1 21,0

12 39,8 39,3

13 42,7 42,7

14 56,2 56,7

15 24,3 24,1

16 28,3 28,1

17 56,1 56,0

18 1,37 (3H, s) 12,1 0,72 (3H, s) 12,0

19 0,75 (3H, s) 19,9 1,16 (3H, s) 17,6

20 36,3 36,2

21 0,92 (3H, d, J = 6,4 Hz) 18,8 0,93 (3H, d, J = 6,4 Hz) 18,8

22 34,1 34,0

23 26,3 26,3

24 46,0 46,0

25 29,3 29,3

26 0,84 (3H, d, J = 7,4 Hz) 19,2 0,81 (3H, J = 7,4 Hz) 19,2

27 0,83 (3H,m) 19,6 0,84 (3H, d, J = 6,8 Hz) 19,9

28 23,2 23,2

29 0,80 (3H,m) 12,2 0,85 (3H, d, J = 6,7 Hz) 12,1
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Bảng 3: Dữ liệu phổ 1D-NMR của hợp chất 5 trong dungmôi CD3COCD3

Vị trí δH (ppm) δC (ppm) Vị trí δH (ppm) δC (ppm)

1 - 130,1 5 7,04 (1H, d, J = 8,4 Hz) 114,5

2 7,40-7,43 (1H,m) 109,0 6 7,40-7,43 (1H,m) 127,5

3 - 151,8 1-CHO 9,82 (1H, s) 190,8

4 - 146,1 4-OMe 3,97 (3H, s) 56,3

KẾT LUẬN
Từ phân đoạnH cao EtOAc của củ Ngải sậy vàng (Z.
montanum), năm hợp chất tinh khiết gồm phlain III
(1), phlain V (2), 6 -hydroxystigmast-4-en-3-one (3),
stigmast-4-en-3,6-dione (4) và vanillin (5) đã được
phân lập. Cấu trúc hóa học của các hợp chất này được
làm sáng tỏ dựa vào phân tích phổ cộng hưởng từ hạt
nhân NMR kết hợp với so sánh tài liệu tham khảo.
Nghiên cứu này đã bổ sung thêm cơ sở dữ liệu về hóa
cấu trúc các hợp chất tự nhiên, đặc biệt là các hợp
chất phenylbutenoid từ củ Ngải sậy vàng. Đây là lần
đầu tiên các hợp chất 3-5 được tìm thấy trong củ Ngải
sậy vàng (Z. montanum).
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DANHMỤC VIẾT TẮT
TMS: Chất nội chuẩn tetramethylsilane
1H-NMR: Phổ cộng hưởng từ hạt nhân của 1H.
13C-NMR: Phổ cộng hưởng từ hạt nhân của 13C.
HMBC: Phổ tương quan hạt nhân giữa 13C và 1H
thông qua 2, 3 liên kết.
s: Mũi đơn (singlet)
d: Mũi đôi (doublet)
dd: Mũi đôi đôi (doublet of doublets)
m: Mũi đa (multiple)
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ABSTRACT
Ngai say vang has the scientific name Zingiber montanum or synonym Zingiber cassumunar Roxb. 
belongs to the Ginger family (Zingiberaceae). The tree is native to India and suitable for the humid 
tropical climate of Asian countries. In Vietnam, this species is found in Binh Dinh, An Giang and 
Soc Trang provinces, with local names such as Gung dai, Gung tia, and Ngai say vang. In traditional 
medicine, the rhizomes of Z. montanum have been often used in remedies that treat rheumatism, 
muscle pain, stomach irritation, laxative, anti-diarrheal, colic and mosquito repellent. By combin-
ing column chromatography (CC) and thin-layer chromatography (TLC, PTLC) techniques on nor-
mal phase and reversed-phase systems, five pure compounds were isolated from the fraction H of 
the rhizomes of Z. montanum. Structures of the compounds were elucidated by analyzing nuclear 
magnetic resonance spectroscopy, HRESI-MS mass spectrometry and comparison with references. 
All five compounds have been two diphenylbutenoids – phlain III (1) and phlain V (2), two stigmas-
tanes – 6 -hydroxystigmast-4-en-3-one (3) and stigmast-4-en-3,6-dione (4), and a simple phenolic 
compound – vanillin (5). This study has added to the database of the structural chemistry of natural 
compounds, especially the phenylbutenoid compounds from Z. montanum. This is the first time 
that compounds 3-5 have been found in the rhizomes of Z. montanum.
Key words: Ngai say vang, Gung dai, Zingiber montanum, Zingiber cassumunar Roxb., Zingiber-
aceae
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