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MỞ ĐẦU 

1. Đặt vấn đề 

Chi Mơ dây (Paederia L.) là một chi thực vật có hoa trong họ cà 

phê (Rubiaceae), có khoảng 31 loài, đều là dây leo, phân bố chủ yếu ở 

vùng cận nhiệt đới, nhiệt đới châu Á, và Nam Mỹ. Ở Việt Nam, có 5 

loài, trong đó cây Mơ tròn (Paederia foetida), Mơ lông (Paederia 

lanuginosa) và Mơ tam thể (Paederia scandens) là các loài phổ biến 

nhất. Từ xa xưa, trong dân gian đã sử dụng một số loài thuộc chi này 

để chữa một số loại bệnh theo phương pháp truyền thống.  

Nhiều nghiên cứu đã công bố về thành phần hoá học, hoạt tính sinh 

học, dược lý của dịch chiết từ cây Mơ và giá trị của chúng trong y học, 

trong đó tập trung vào hai loài chủ yếu là Mơ tròn (Paederia foetida) 

và Mơ tam thể (Paederia scandens). Bên cạnh đó, một vài nghiên cứu 

cũng đã đánh giá hoạt tính sinh học của một số hợp chất được phân 

lập từ chi Mơ dây, đồng thời chỉ ra rằng, hoạt tính chúng có được thông 

qua cơ chế chống oxy hoá như khả năng chống ung thư kháng viêm, 

kháng khuẩn, bảo vệ tim mạch, bảo vệ thần kinh, bệnh đái tháo đường, 

viêm khớp...Tuy nhiên, chưa có các nghiên cứu đánh giá hoạt tính 

chống oxy hoá của các hợp chất có nguồn gốc từ chi Mơ dây, cơ chế 

phản ứng chống oxy hoá, cũng như mối liên hệ giữa cấu trúc và hoạt 

tính của các hợp chất này. 

2. Mục tiêu nghiên cứu 

– Chiết tách và định danh thành phần hoá học, thăm dò, thử nghiệm 

hoạt tính chống oxy hoá của một số cao chiết phân đoạn từ một số loài 

được chọn lọc của chi Mơ dây (Paederia L.); 

– Phân lập, xác định cấu trúc của một số hợp chất hoá học từ bộ 

phận của một số loài được chọn lọc của chi Mơ dây (Paederia L.); 

– Lựa chọn phương pháp tính toán hoạt tính chống oxy hoá phù 
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hợp đối với một số hợp chất có tiềm năng của chi Mơ dây (Paederia 

L.); 

– Đánh giá hoạt tính chống oxy hóa của hợp chất chiết xuất từ một 

số loài được chọn lọc của chi Mơ dây (Paederia L.) bằng phương 

pháp hóa tính toán đã lựa chọn. 

3. Nội dung chính của luận án 

– Chiết tách, định danh một số thành phần hoá học của dịch chiết 

từ lá cây Mơ lông và Mơ tròn, thử nghiệm hoạt tính chống oxy hoá 

của một số phân đoạn dịch chiết; 

– Phân lập và xác định cấu trúc hoá học một số hợp chất từ phân 

đoạn dịch chiết của lá cây Mơ lông và Mơ tròn; 

– Khảo sát, lựa chọn phương pháp tính toán hoạt tính chống oxy 

hoá phù hợp cho một số hợp chất tiềm năng có trong cây Mơ lông, Mơ 

tròn và Mơ tam thể; 

– Tính toán hoạt tính chống oxy hoá của một số hợp chất tiềm năng 

có trong cây Mơ lông, Mơ tròn, Mơ tam thể, hợp chất được phân lập 

bằng phương pháp hoá tính toán đã lựa chọn. 

4. Những đóng góp mới của luận án 

– Từ lá của cây Mơ lông (Paederia lanuginosa) đã phân lập được 

10 hợp chất, trong đó, theo tra cứu tại thời điểm nghiên cứu: 

+ Ba hợp chất lần đầu tiên được phân lập từ chi Mơ dây 

(Paederia L.), bao gồm 1-hexacosanol, phytol và quercitrin; 

+ Năm hợp chất lần đầu tiên được phân lập từ lá của cây Mơ 

lông gồm β-sitosterol, stigmasterol, arachidic acid, rutin và linarin; 

– Đã đánh giá độ chính xác của 17 phương pháp phiếm hàm mật 

độ (DFT), trong đó đã lựa chọn được phương pháp M06-2X là 

phương pháp để tính toán hoạt tính chống oxy hoá của hợp chất 

có nhân thơm chứa liên kết X-H (X = C, N, O, S) với độ chính xác 
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phù hợp và tiêu tốn tài nguyên tính toán hợp lý; 

– Đã khảo sát hoạt tính chống oxy hoá của một số hợp chất từ chi 

Mơ dây (Paederia L.) bằng phương pháp hoá tính toán, bao gồm một 

hợp chất cleomiscosin (cleomiscosin B), sáu hợp chất 

anthraquinone (1,3–dihydroxy–2,4–dimethoxy–9,10–

anthraquinone, 2–hydroxy–1,4–dimethoxy–9,10–anthraquinone, 1–

methoxy–2–methoxymethyl–3–hydroxy–9,10–anthraquinone, 1–

hydroxy–2–hydroxymethyl–9,10–anthraquinone, 1–methyl–2,4–

dimethoxy–3–hydroxyanthraquinone, 1–methoxy–3–hydroxy–2–

ethoxymethylanthraquinone), hai hợp chất feruloylmonotropein 

(6'‒O‒E‒feruloylmonotropein, 10'‒O‒E‒feruloylmonotropein) và 

hai hợp chất flavonoid (kaempferol, quercitrin).. 

5. Cấu trúc của luận án 

Luận án gồm 142 trang, trong đó có 42 bảng và 53 hình. Phần mở 

đầu 05 trang, kết luận và kiến nghị 02 trang, danh mục các công trình 

khoa học đã công bố 01 trang (06 công trình), tài liệu tham khảo 15 

trang (240 tài liệu). Nội dung của luận án chia làm 04 chương: 

Chương 1. Tổng quan tài liệu, 42 trang. 

Chương 2. Đối tượng và phương pháp nghiên cứu, 08 trang. 

Chương 3. Thực nghiệm, 06 trang. 

Chương 4. Kết quả và thảo luận, 78 trang. 
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CHƯƠNG 1. TỔNG QUAN TÀI LIỆU 

Phần tổng quan tài liệu trình bày các nghiên cứu trong nuớc và trên 

thế giới về các vấn đề:  

1.1. Tổng quan về một số loài thực vật thuộc chi Mơ dây (Paederia) 

và công dụng làm thuốc trong dân gian 

1.2. Tình hình nghiên cứu về thành phần hóa học và hoạt tính sinh 

học của một số loài thuộc chi Mơ dây (Paederia) 

1.3. Nghiên cứu hoạt tính chống oxy hóa bằng phương pháp hóa 

tính toán 

CHƯƠNG 2. ĐỐI TƯỢNG VÀ PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU 

2.1. Đối tượng nghiên cứu 

– Đối tượng nghiên cứu về thành phần hoá học: cây Mơ lông 

(Paederia lanuginosa) và Mơ tròn (Paederia foetida) được thu hái tại 

các hộ gia đình ở khối phố Câu Nhi Đông, phường Điện An, thị xã 

Điện Bàn, tỉnh Quảng Nam. 

– Đối tượng nghiên cứu hoạt tính chống oxy hoá bằng phương pháp 

hoá tính toán: hợp chất phân lập được trong phạm vi luận án này và 

một số hợp chất khác có trong một số loài phổ biến thuộc chi Mơ dây 

(bao gồm cây Mơ lông (Paederia lanuginosa), Mơ tròn (Paederia 

foetida),  Mơ tam thể (Paederia scandens)), với tiềm năng chống oxy 

hoá tốt. 

2.2. Hóa chất, dụng cụ, thiết bị thí nghiệm và phần mềm tính toán 

– Các hoá chất sử dụng trong phương pháp quang phổ hấp thụ 

nguyên tử xác định thành phần kim loại (dung dịch chuẩn kim loại Pb, 

Cd, As, Hg, Mg, Fe và Zn, 1000 mg/L, Merck), thử nghiệm hoạt tính 

bắt gốc tự do DPPH (L-ascorbic acid 99,7%, Fisher; 2,2–diphenyl–1–

picrylhydrazyl 95%, Alfa Aesar), dung môi (methanol, hexane, 

EtOAc, Xilong Scientific Co., Ltd), bản mỏng (silica gel 60 F254, 
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Merck; RP-18 F254S, Merck), hạt nhồi (Sephadex LH‒20, Sigma–

Aldrich; silicagel 60N, neutral, 40-50 μm, Kanto Chemical., Inc.; 

silicagel YMC RP–18 (30–50 μm, Fujisilisa, Chemical Ltd.), cột sắc 

ký dùng để chiết tách và tinh chế; 

– Thiết bị quang phổ hấp thụ nguyên tử, thiết bị quang phổ UV-

VIS-NIR, thiết bị đo phổ khối lượng phân giải cao, thiết bị đo phổ 

NMR; 

– Phần mềm tính toán Gaussian 16 (Gaussian16 suite of programs) 

và một số phần mềm hỗ trợ khác. 

2.3. Phương pháp nghiên cứu 

2.3.1. Phương pháp chiết tách 

Mẫu nguyên liệu vật được chiết theo phương pháp chiết rắn–lỏng 

và phương pháp chiết lỏng–lỏng.  

2.3.2. Phương pháp định danh thành phần hoá học của dịch chiết 

phân đoạn 

Các dịch chiết được định danh thành phần hoá học bằng phương 

pháp đo sắc ký khí ghép khối phổ (GC–MS).  

2.3.3. Phương pháp thử nghiệm hoạt tính chống oxy hoá của cao 

chiết phân đoạn 

Thử nghiệm hoạt tính bắt gốc tự do DPPH được tiến hành theo 

phương pháp của Kamkar và cộng sự với một số điều chỉnh.  

2.3.4. Phương pháp phân lập hợp chất sạch 

Kết hợp sắc ký lớp mỏng và sắc ký cột. 

2.3.5. Phương pháp xác định cấu trúc hợp chất sạch 

Kết hợp các phương pháp phổ gồm: Phổ khối lượng phân giải cao, 

phổ cộng hưởng từ hạt nhân một chiều (1H–NMR, 13C–NMR, DEPT), 

phổ cộng hưởng từ hạt nhân hai chiều (HSQC, HMBC, COSY, 

NOESY), so sánh với các tài liệu tham khảo.  
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2.3.6. Phương pháp tính toán hoạt tính chống oxy hoá 

- 17 phương pháp DFT và một số bộ hàm cơ sở phổ biến được khảo 

sát, lựa chọn phương pháp tính toán hoạt tính chống oxy hoá của các 

hợp chất tiềm năng từ chi Mơ dây với độ chính xác phù hợp và tiêu 

tốn tài nguyên hợp lý, dựa trên việc so sánh với dữ liệu thực nghiệm 

đã được công bố. Trên cơ sở phương pháp đã lựa chọn:  

+ Đánh giá thông số nhiệt động học (BDE, IE, PA) để xác định cơ 

chế phản ứng bắt gốc tự do phù hợp của hợp chất được khảo nghiệm;   

+ Tính toán động học phản ứng bắt gốc tự do, trong đó, hằng số tốc 

độ phản ứng (k) được tính toán sử dụng lý thuyết trạng thái chuyển 

tiếp (TST) và trạng thái tiêu chuẩn 1M, 298,15 K. Đối với phản ứng 

theo cơ chế SET, lý thuyết Marcus được sử dụng để tính toán hàng rào 

năng lượng hoạt hoá thông qua năng lượng tự do của phản ứng và năng 

lượng tái tổ hợp hạt nhân. Ngoài ra, một hệ số hiệu chính áp dụng đối 

với hằng số tốc độ phản ứng lân cận với giới hạn khuếch tán, theo lý 

thuyết Collins‒Kimball, được tính toán trong dung môi ở 298,15 K.  

CHƯƠNG 3. THỰC NGHIỆM 

3.1. Thu mẫu, xử lý nguyên liệu và định danh thực vật 

Cây Mơ lông và Mơ tròn  thu hái đầy đủ các bộ phận, được định 

danh bởi Ths. GVC. Nguyễn Việt Thắng (Khoa Sinh học, Trường Đại 

học Khoa học – Đại học Huế). 

Lá Mơ lông sau khi thu hái được xử lý, loại bỏ tạp chất, rửa sạch, 

để ráo. Một phần nhỏ được sử dụng để thử nghiệm xác định thành 

phần một số kim loại, phần còn lại được sấy khô và tạo mẫu nguyên 

liệu, thu được nguyên liệu lá Mơ lông cho các nghiên cứu tiếp theo. 

Lá Mơ tròn sau khi thu hái cũng được xử lý tương tự, thu được 

nguyên liệu lá Mơ tròn cho các nghiên cứu tiếp theo. 
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3.2. Xác định hàm lượng kim loại trong lá Mơ lông và lá Mơ tròn 

Lá Mơ lông và lá Mơ tròn sau khi thu hái, loại bỏ tạp chất, rửa sạch 

và để ráo, tiến hành tro hoá và hoà tan bằng dung dịch HNO3, định 

mức đến thể tích phù hợp và xác định thành phần kim loại bằng 

phương pháp quang phổ hấp thụ nguyên tử. 

3.3. Chiết mẫu thực vật và thử nghiệm hoạt tính chống oxy hoá 

của các cao chiết phân đoạn 

Sơ đồ quá trình thu dịch chiết và cao chiết được trình bày trong 

Hình 3.1. 

Hình 3.1. Sơ đồ thu dịch chiết và cao chiết 

DPPH 

Cô đuổi 

dung môi 

Cô đuổi 

dung môi 

Cô đuổi 

dung môi 

Chiết với EtOAc 

Dịch chiết EtOAc 

Dịch chiết hexan Cao chiết 

hexan  

Phân tán vào nước 

Chiết với hexane 

Cô đuổi dung môi 

Cao thô 

methanol 

 

Ngâm với methanol (3 × 

10 L), chiết rắn– lỏng Dịch chiết 

methanol 

Lá Mơ lông 

Lá Mơ tròn 

Làm sạch, phơi khô, 

tạo mẫu nguyên liệu 
Nguyên liệu lá Mơ lông 

Nguyên liệu lá Mơ tròn  

 

Cao chiết 

EtOAc 

Cao chiết 

nước 

Dịch nước 

Dịch nước 

GC–MS 
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Quá trình chiết nguyên liệu lá Mơ lông bằng dung môi methanol 

thu được 45 g cao chiết thô. Sau đó cao chiết thô được chiết phân đoạn 

và loại bỏ dung môi, thu được cao chiết hexane (16,0 g), cao chiết 

EtOAc (12,0 g) và cao chiết nước (17,0 g) tương ứng. Tương tự, quá 

trình chiết mẫu nguyên liệu lá Mơ tròn bằng dung môi methanol thu 

được 51 g cao chiết thô. Sau đó cao chiết thô được chiết phân đoạn và 

loại bỏ dung môi, thu được cao chiết hexane (14,0 g), cao chiết EtOAc 

(18,0 g) và cao chiết nước (19,0 g) tương ứng. Các dịch chiết phân 

đoạn được trích một phần để định danh thành phần hoá học, một phần 

cao chiết phân đoạn được thử nghiệm hoạt tính bắt gốc tự do DPPH.  

3.4. Phân lập hợp chất sạch từ cao chiết phân đoạn nguyên liệu lá 

Mơ lông 

Sơ đồ phân lập hợp chất sạch từ cao chiết hexane và EtOAc lá Mơ 

lông được trình bày trong Hình 3.2 và Hình 3.3.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Hình 3.2. Sơ đồ phân lập cao chiết hexane nguyên liệu 

lá Mơ Lông 

F6 

1,2 g 

F7 

0,6 g 

F8 

0,7 g 

F4 

2,2 g 

F2 

0,6 g 

F1 

3,6 g 

Gradient 

hexane−acetone 

 

hexane−acetone 

(10:1, v/v) 

 
LM1 

85,0 mg 

hexane−EtOAc 

(20:1, v/v) 

LM7 

7,5 mg 

LM3 

12,0 mg 

LM2 

9,0 mg 

Xác định cấu trúc 

Khảo nghiệm 

hoạt tính chống 

oxy hoá 

Cao chiết hexane 

16,0 g 

Lựa chọn các 

hợp chất tiềm năng 

 

F5 

4,0 g 

F3 

2,9 g 

 (100:0→1:1, v/v) 
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Hình 3.3. Sơ đồ phân lập cao chiết EtOAc nguyên liệu lá Mơ lông 

3.5. Khảo nghiệm hoạt tính chống oxy hoá của một số hợp chất có 

trong chi Mơ dây bằng phương pháp hoá tính toán 

Mô hình khảo sát lựa chọn phương pháp tính toán BDE liên kết 

X−H ( X = C, N, O, S) của hợp chất có chứa vòng thơm (Ar–X–H) 

được trình bày trong Hình 3.4. 

– 17 phương pháp DFT (M06–2X, M05–2X , M06  , M05, BMK  , 

MPW1B95, B1B95, B98, B97–2, LC–wPBE, B3LYP, cam–B3LYP, 

B2PLYP, MPWB1K, BB1K, BB95, M08–HX ) và một số bộ hàm cơ 

sở phổ biến ((6–31G(d), 6–31+G(d), 6–31+G(d,p), 6–311G(d,p), 6–

311++G(d,p)) được khảo sát để đánh giá khả năng tính toán. 

– Các hợp chất tiềm năng có nguồn gốc từ chi Mơ dây được lựa 

chọn để khảo nghiệm hoạt tính chống oxy hoá bao gồm ba hợp chất 

flavonoid (kaempferol, quercetin, quercitrin) có trong cây Mơ lông  

E5 

1,1 g 

E6 

2,3 g 

E7 

2,4 g 

E8 

0,7 g 
E4 

1,5 g 

E3 

1,2 g 

E2 

0,8 g 
E1 

1,6 g 

Cao chiết EtOAc 

12,0 g 

CH2Cl2: MeOH  

 

Gradient MeOH–nước 

(40:1, 20:1, 10:1, 2,5:1, 1:1, v/v) 

 
LM11 

3,5 mg 

LM10 

13,6 mg 

LM9 

5,0 mg 

LM12 

7,3 mg 

LM8 

11,2 mg 

Xác định cấu trúc 

 

Khảo nghiệm 

hoạt tính chống 

oxy hoá 

Lựa chọn các 

hợp chất tiềm năng 

 

(1:1, v/v) 
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Hình 3.4. . Sơ đồ khảo sát lựa chọn phương pháp tính toán BDE 

của các hợp chất Ar–X–H (X = C, N, O, S) 

được phân lập trong luận án này, ba dẫn xuất phenolic acid (6’–O–E–

feruloylmonotropein, 10’–O–E–feruloylmonotropein, cleomiscosin 

B) và sáu hợp chất anthraquinone (1,3–dihydroxy–2,4–dimethoxy–

9,10–anthraquinone, 2–hydroxy–1,4–dimethoxy–9,10–

anthraquinone, 1–methoxy–2–methoxymethyl–3–hydroxy–9,10–

anthraquinone, 1–hydroxy–2–hydroxymethyl–9,10–anthraquinone, 

1–methyl–2,4–dimethoxy–3–hydroxyanthraquinone, 1–methoxy–3–

Bộ hàm cơ sở tối ưu 

Đánh giá ảnh hưởng của bộ hàm cơ sở, 

sử dụng phương pháp B3LYP 

Tối ưu hoá cấu trúc với phương pháp 

B3LYP và bộ hàm cơ sở đã chọn 

Cấu hình tối ưu các hợp chất 

Ar–X–H (X = C, N, O, S) 

BDE của các hợp chất Ar–X–H 

(X = C, N, O, S) 

Đánh giá sai lệch và lựa chọn 

phương pháp DFT  

Tính toán hoạt tính chống oxy hoá cho các hợp 

chất tiềm năng trong chi Mơ dây  

 

Tính toán năng lượng điểm đơn bằng 

phương pháp DFT/6–311+G(3df,2p) 

So sánh với dữ liệu thực nghiệm 

Các bộ hàm cơ sở phổ biến 

(6–31G(d), 6–31+G(d), 6–31+G(d,p), 

6–311G(d,p), 6–311++G(d,p)) 

Các hợp chất 

Ar–X–H 

(X = C, N, O, S) 

17 phương pháp 

DFT 
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hydroxy–2–ethoxymethylanthraquinone) phân lập từ cây Mơ tam thể. 

Ngoài ra một số hợp chất có cấu trúc tương tự như cleomiscosin A, 

cleomiscosin C cũng được lựa chọn để khảo nghiệm hoạt tính chống 

oxy hoá nhằm đánh giá mối quan hệ hoạt tính–cấu trúc của các hợp 

chất này. 

CHƯƠNG 4. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

4.1. Kết quả định danh thực vật 

Mẫu cây Mơ lông (Paederia lanuginosa Wall.) và cây Mơ tròn 

(Paederia foetida L.) được định danh bởi Ths. GVC. Nguyễn Việt 

Thắng (Khoa Sinh học, Trường Đại học Khoa học–Đại học Huế) 

4.2. Thành phần kim loại của lá Mơ lông và lá Mơ tròn 

Hàm lượng kim loại trong lá Mơ lông và Mơ tròn nằm trong 

khoảng cho phép đối với thực phẩm theo QCVN 8–2:2011/BYT. Kết 

quả phân tích được trình bày trong Bảng 4.1. 

Bảng 4.1. Kết quả xác định hàm lượng kim loại trong 

lá Mơ lông và lá Mơ tròn 

Kim 

loại 

Lá Mơ lông 

(mg/kg) 

Lá Mơ tròn 

(mg/kg) 

Hàm lượng cho 

phép (mg/kg) (*) 

Pb <0,02 <0,02 0,3 

Cd <0,02 <0,02 0,2 

As <0,02 <0,02 1,0 

Hg <0,02 <0,02 / 

Fe 8,67 13,5 / 

Zn 8,06 5,04 / 

Mg 370 530 / 

(*) QCVN 8–2:2011/BYT 
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4.3. Định danh một số thành phần hoá học của dịch chiết phân 

đoạn 

4.3.1. Kết quả định danh một số thành phần hoá học trong dịch chiết 

phân đoạn nguyên liệu lá Mơ lông 

Bằng phương pháp GC–MS đã định danh được 55 cấu tử trong các 

dịch chiết hexane, EtOAc và nước của nguyên liệu lá Mơ lông. Trong 

đó một số cấu tử có mặt trong cả hai hoặc ba dịch chiết như palmitic 

acid, stearic acid, phytol, methyl palmitate, methyl stearate, methyl 

linoleate, 2–methoxy–4–vinylphenol. Một số cấu tử có hàm lượng cao 

bao gồm methyl oleate (41,1%b), phytol (22,1%a), methyl linoleate 

(14,3%b, 5,1%a), vitamin E (13,9%a), γ‐sitosterol (11,9%a), linolenic 

acid (7,3%a), oleic acid (7,0%b), methyl palmitate (6,7%b), 5‐

hydroxymethylfurfural (6,4%c), stigmasterol (5,7%a), squalene 

(5,5%a) và campesterol (4,6%a).  

Trong số các cấu tử đã được định danh, các hợp chất như palmitic 

acid, stearic acid, phytol, sitosterol, linolenic acid, oleic acid, 

stigmasterol, squalene, linalool, linoleic acid, terpineol và 9, 12, 15–

octadecatriennoic acid, 2, 3–dihydocxypropyl ester, (Z, Z, Z) đã được 

công bố trước đó trong một số nghiên cứu về thành phần tinh dầu của 

cây Mơ tròn (Paederia foetida) và cây Mơ tam thể (Paederia 

scandens) bằng kỹ thuật GC–MS. Theo tra cứu tài liệu thì cho đến nay 

chưa có công bố về thành phần hoá học của lá Mơ lông (Paederia 

lanuginosa) được định danh bằng kỹ thuật này. 

4.3.2. Kết quả định danh một số thành phần hoá học trong dịch chiết 

phân đoạn nguyên liệu lá Mơ tròn 

Bằng phương pháp GC–MS đã định danh được 37 cấu tử trong các 

dịch chiết hexane, ethyl acetate và nước của nguyên liệu lá Mơ tròn. 

Trong đó một số cấu tử có mặt trong cả hai hoặc ba dịch chiết và có 
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hàm lượng cao như 9,12,15–Octadecatrienoic acid, (Z,Z,Z)– 

(17,718%a), vitamin E (6,547% b), 4H–Pyran–4–one, 2,3–dihydro–

3,5–dihydroxy–6–methyl–(8,938%c), campesterol (2,992% a), 

neophytadiene (8,355%b), palmitic acid (8,325% a), oleic acid (0,345% 

b), phytol (6,496% a), squalene (3,942% b), stigmasterol (4,364% a), γ–

sitosterol (7,612%a).  

Trong số các cấu tử đã được định danh, các hợp chất như n–

hexadecanoic acid, oleic acid, phytol, squalene, stigmasterol, γ–

sitosterol, 2–furancarboxaldehyde, 5–methyl– là các hợp chất đã được 

công bố trước đó trong một số nghiên cứu về thành phần tinh dầu của 

cây Mơ tròn (Paederia foetida). 

4.4. Hoạt tính chống oxy hoá của các cao chiết phân đoạn 

Kết quả thử nghiệm hoạt tính bắt gốc tự do DPPH của các cao chiết 

phân đoạn và chất chuẩn đối chứng được trình bày trong Bảng 4.4. 

Bảng 4.4. Hoạt tính bắt gốc tự do DPPH của các 

cao chiết phân đoạn 

Cao chiết 
IC50 (μg/mL) 

Hexane EtOAc Nước Ascorbic acid 

Mơ lông 7,36 ± 0,15 14,09 ± 0,17 37,93 ± 0,46 
2,67 ± 0,026 

Mơ tròn 19,83 ± 0,27 2,95 ± 0,07 104,1 ± 6,7 

Tất cả các cao chiết đều có giá trị IC50 cao hơn ascorbic acid. Trong 

đó, cao chiết EtOAc của lá Mơ tròn có hoạt tính chống oxy hoá tốt 

nhất với giá trị IC50 là 2,95 μg/mL, gần tương đương ascobic acid (2,67 

μg/mL). Đối với lá Mơ lông, cao chiết hexane có giá trị IC50 thấp hơn 

so với cao chiết EtOAc và cao chiết nước. Trong khi đó, cao chiết 

EtOAc của lá Mơ tròn có giá trị IC50 thấp hơn cao chiết hexane và cao 

chiết nước. Điều này phù hợp với kết quả định danh thành phần hoá 

học bằng kỹ thuật GC–MS các dịch chiết phân đoạn từ lá của hai loài 

cây này, với sự có mặt nhiều hơn cả về số lượng và hàm lượng của các 
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hợp chất có tiềm năng chống oxy hoá tốt. 

4.5. Cấu trúc hoá học của các hợp chất sạch đã phân lập 

4.5.1. Các hợp chất phân lập từ cao chiết hexane lá Mơ lông 

a. Hỗn hợp β–sitosterol: stigmasterol (3:2) (LM1) (Hình 4.10) 

Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 5,35 (m, H–6); 3,52 (m, 

H–3); 5,16 (dd, J = 15,0; 8,4 Hz, H–22); 5,02 (dd, J = 15,0; 9,0 Hz, 

H–23); 1,03 (s, H–21) và δH 1,02 (s, H–26) (stigmasterol); 0,92 (s, H–

21) và 0,83 (s, H–26) (β–sitosterol); 1,01 (s, H–19; 0,85 (s, H–18); 

0,84 (s, H–27); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 140,8 (C–5); 121,7 (C–

6); 71,8 (C–3; 138,3 (C–22); 129,3 (C–23); 56,9–11,9 (C–1; C–2; C–

4; C–7 ÷ C–21; C–24 ÷ C–29). 

b. Hợp chất Arachidic acid (LM2) (Hình 4.11) 

Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 2,35 (2H, t, J = 7,2 Hz, 

H–2); 1,62 (2H, m, H–3–4); 0,88 (3H, t, J = 7,2 Hz, H–20); 1,25 (H–

5 ÷ H–19); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 178,0 (C–1); 14,1–33,7 

(C2–C20) 

c. Hợp chất 1–hexacosanol (LM3) (Hình 4.12) 

Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 3,64 (2H, t, J = 6,6, H–

1); 0,88 (3H, t, J = 7,2 Hz, H–26; 1,25 và 1,56  (H–2 ÷ H–25); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 63,1 (C–1); 32,9 (C–2); 

14,1 (C–26); 22,7–31,9 (C–3 ÷ C–25). 

 

d. Hợp chất (E)–Phytol (LM7) (Hình 4.13) 
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Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 5,41 (qt, J = 7,2; 1,2 Hz, 

H–2; 4,15 (d, J = 7,2 Hz, H–1; 2,00 (H–4); 1,67 (s, H–20); 1,52 (H–

15;  0,86–0,88 (H3–16  H3–19); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 123,1 (C–2); 140,3 (C–

3); 59,4 (C–1);  16,2–39,9 (C–4 ÷ C–20). 

4.5.2. Các hợp chất phân lập từ cao chiết EtOAC lá Mơ lông 

a. Kaempferol (LM8) (Hình 4.14) 

Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 6,93 (dd, 3JH‒H = 9,0, 

4JH‒H = 1,8, H‒2ʹ/H‒6ʹ); 8,04 (dd, 3JH‒H = 9,0, 4JH‒H = 1,8 Hz, H‒3ʹ/H‒

5ʹ); 6,19 (d, 4JH‒H = 2,4 Hz, H‒6) và 6,44 (d, 4JH‒H = 1,8 Hz, H‒8); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 175,9  (C‒4); 146,8 (C‒

2); 160,7 (C‒9); 135,6 (C‒3); 156,1 (C‒5); 163,9 (C‒7); 159,2 (C‒4 

ʹ). 

b. Quercitrin (LM9) (Hình 4.15) 

Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 6,87 (1H, d, 3JH‒H = 8,4 

Hz, H‒5ʹ); 7,25 (1H, dd, 3JH‒H = 8,4, 4JH‒H = 2,4 Hz, H‒6ʹ); 7,30 (1H, 

d, 3JH‒H = 2,4 Hz, H‒2ʹ); 6,20 (1H, d, 4JH‒H = 2,4 Hz, H‒6); 6,39 (1H, 

d, 4JH‒H = 2,4 Hz, H‒8); 12,65 (1H, s, H‒5O); 0,82 (3H, d, 3JH‒H = 6,0 

Hz, H‒6ʹʹ); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 177,7 (C‒4); 104,0 (C‒10); 

120,7 (C‒1ʹ), 145,2 (C‒3ʹ); 148,4 (C‒4ʹ), 93,6 (C‒8); 98,6 (C‒6); 

115,4 (C‒2ʹ); 115,6 (C‒5ʹ); 121,1 (C‒6ʹ); 17,4 (C‒6ʹʹ); 70,0 (C‒5ʹʹ); 

70,3 (C‒3ʹʹ); 70,5 (C‒2ʹʹ); 71,1 (C‒4ʹʹ); 101,8 (C‒1ʹʹ). 

c. Quercetin (LM10) (Hình 4.16) 

Dữ liệu phổ NMR: 
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– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 6,19 (d, 4JH‒H = 1,8 Hz); 

δH 6,41 (d, 4JH‒H = 1,8 Hz); 6,89 (d, 3JH‒H = 9,0 Hz); 7,54 (dd, 3JH‒H = 

8,4, 4JH‒H = 1,8 Hz); 7,68 (d, 4JH‒H = 2,4 Hz); 10,75 (sbr, 7‒OH); 12,45 

(s, 5‒OH); 9,27 (s, 3ʹ‒OH); 9,32 (s, 4ʹ‒OH); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 175,8 (C‒4); 135,7 (C‒3); 

156,1 (C‒5); 163,8 (C‒7); 146,8 (C‒3′); 147,7 (C‒4′). 

d. Rutin (LM11) (Hình 4.18) 

Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 6,84 (1H, d, J = 7,8 Hz, 

H–5ʹ); 7,54 (1H, dd, J = 7,8; 1,8 Hz, H–6ʹ);  6,19 (1H, d, J = 1,8 Hz, 

H–6); 6,38 (1H, d, J = 2,4 Hz, H–8); 7,53 (1H, d, J = 2,4 Hz, H–2ʹ); 

12,59 (1H, s, 5–OH); 4,39 (1H, d, J = 1,2 Hz, H–1ʹʹʹ); 5,34 (1H, d, J = 

7,2 Hz, H–1ʹʹ); 1,0 (3H, d, J = 6,0 Hz, H–6ʹʹʹ); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 177,3 (C–4); 156,6 (C–2); 

133,3 (C–3); 161,2 (C–5); 164,0 (C–7); 156,4 (C–9); 144,7 (C–3ʹ); 

148,4 (C–4ʹ); 103,9 (C–10); 121,6 (C–1ʹ); 93,5 (C–8); 98,6 (C–6); 

115,2 (C–2ʹ); 116,2 (C–5ʹ); 121,1 (C–6ʹ). 

e. Linarin (LM12) (Hình 4.20) 

Dữ liệu phổ NMR: 

– δH
 (ppm) (1H–NMR CDCl3, 500 MHz): 6,46 (1H, d, J = 2,4 Hz, 

H–6); 6,79 (1H, d, J = 1,8 Hz, H–8); 6,94 (1H, s, H–3); 8,05 (2H, d, J 

= 9,0 Hz, H–2ʹ/H–6ʹ); 7,15 (2H, d, J = 9,0 Hz, H–3ʹ/H–5ʹ); 3,87 (3H, 

s, 4ʹ–OCH3); 5,06 (1H, d, J = 7,2 Hz, H–1ʹʹ); 4,57 (1H, s, H–1ʹʹʹ); 1,09 

(3H, d, J = 6,6 Hz, H–6ʹʹʹ); 

– δC
 (ppm) (13C–NMR CDCl3, 125 MHz): 182,0 (C–4); 163,9 (C–2); 

161,1 (C–5), 162,4 (C–7); 157,0 (C–9); 162,9 (C–4ʹ); 105,4 (C–10); 

122,7 (C–1ʹ); 94,8 (C–8); 99,9 (C–6); 103,8 (C–3); 128,4 (C–2ʹ/C–6ʹ); 

114,7 (C–3ʹ/5ʹ); 99,6 (C–1ʹʹ); 73,1 (C–2ʹʹ); 76,2 (C–3ʹʹ), 69,6 (C–4ʹʹ), 
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75,7 (C–5ʹʹ), 66,1 (C–6ʹʹ); 100,5 (C–1ʹʹʹ); 70,3 (C–2ʹʹʹ); 70,7 (C–3ʹʹʹ); 

72,0 (C–4ʹʹʹ); 68,3 (C–5ʹʹʹ); 17,8 (C–6ʹʹʹ). 

Như vậy, từ cao chiết n-hexane và EtOAC của lá Mơ lông đã phân lập 

được 10 hợp chất sạch, trong đó có ba hợp chất lần đầu tiên được phân 

lập từ chi Mơ dây (Paederia), bao gồm 1-hexacosanol, phytol và 

quercitrin, bốn hợp chất lần đầu tiên được phân lập từ lá của cây Mơ 

lông gồm β-sitosterol, stigmasterol, rutin và linarin, hai hợp chất khác 

là kaempferol và quercetin đã được phân lập từ lá cây Mơ lông trong 

các công trình nghiên cứu trước đây. 

 

Hình 4.10. Cấu trúc hợp chất LM1 

Hình 4.13. Cấu trúc hợp chất LM7 

Hình 4.11. Cấu trúc hợp chất LM2 

Hình 4.12. Cấu trúc hợp chất LM3 

Hình 4.13. Cấu trúc hợp chất LM8 

Hình 4.14. Cấu trúc hợp chất LM9 
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4.6. Đánh giá hoạt tính chống oxy hoá của một số hợp chất tiềm 

năng có trong chi Mơ dây bằng phương pháp hoá tính toán 

4.6.1. Khảo sát lựa chọn phương pháp DFT để tính toán nhiệt động 

học của các hợp chất có nhân thơm chứa liên kết X–H (X = C, N, 

O, S) 

a. Khảo sát ảnh hưởng của bộ hàm cơ sở (basis set) 

Kết quả khảo sát cho thấy, việc tối ưu hoá cấu trúc sử dụng các bộ 

hàm cơ sở lớn không mang lại kết quả khác biệt nhiều so với bộ hàm 

cơ sở nhỏ, và mặc dù không so sánh với dữ liệu thực nghiệm, có thể 

nhận thấy rằng việc này cũng không cải thiện nhiều về độ chính xác 

của kết quả tính toán (độ chệnh lệch từ 0,1–0,3 %). Như vậy, trong 

trường hợp tính toán với các phân tử lớn thì việc giảm độ lớn của bộ 

hàm cơ sở sẽ mang lại kết quả tính toán BDE tốt với thời gian tính 

toán hợp lý. Vì vậy, các tính toán tiếp theo sử dụng mô hình tính toán 

với bộ hàm cơ sở nhỏ nhất (DFT/6‒311+G(3df,2p)// B3LYP/6‒

Hình 4.15. Cấu trúc hợp chất LM10 

Hình 4.19. Cấu trúc hợp chất LM12 

Hình 4.17. Cấu trúc hợp chất LM11 
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31G(d)) để đánh giá độ chính xác của các phương pháp khi sử dụng 

tính toán giá trị BDE các liên kết C‒H, N‒H, O‒H, S‒H của hợp chất 

có chứa vòng thơm, trên cơ sở so sánh với giá trị thực nghiệm. 

b. Tính toán giá trị BDE của các liên kết C‒H 

c. Tính toán giá trị BDE của các liên kết N‒H 

d. Tính toán giá trị BDE của các liên kết O‒H 

e. Tính toán giá trị BDE của các liên kết S‒H 

f. Sai số trung bình 

Để đánh giá tổng quát độ chính xác và hiệu quả tính toán của các 

phương pháp được khảo sát, giá trị trung bình của MUE và MaxAE 

của mỗi phương pháp khi tính toán giá trị BDE các liên kết C−H, N−H, 

O−H và S−H của hợp chất Ar‒X‒H được trình bày trong Bảng 4.18.  

Bảng 4.18. Sai số tuyệt đối trung bình (kcal/mol) và sai số 

tương đối trung bình (%) của giá trị BDE các liên kết so với 

giá trị thực nghiệm 

Phương pháp 
Giá trị tuyệt đối Giá trị tương đối 

MUE a MaxAE b MUE a MaxAE b 

M06−2X 1,2 3,7 1,4 4,5 

M05−2X 1,4 3,7 1,6 4,6 

M06 3,2 5,5 3,7 6,2 

M05 4,6 7,0 5,4 8,1 

BMK 2,3 4,4 2,7 5,0 

MPW1B95 2,7 5,8 3,2 6,6 

B1B95 3,2 6,2 3,9 7,0 

B98 4,3 6,8 5,1 7,6 

B97–2 4,7 7,2 5,6 8,1 

LC–PBE 3,3 5,9 3,9 6,7 

B3LYP 4,3 6,8 5,0 7,6 

cam–B3LYP 2,5 4,9 2,9 5,6 

B2PLYP 8,2 10,6 9,8 12,2 

MPWB1K 2,2 5,3 2,6 6,0 
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BB1K 2,5 5,6 3,0 6,3 

BB95 5,5 8,2 6,5 9,1 

M08–HX 1,5 4,1 1,7 5,3 
a MUE (mean unsigned error) = sai số tuyệt đối trung bình; 

b MaxAE = sai số tuyệt đối lớn nhất. 

Kết quả tổng hợp cho thấy, phương pháp M06−2X, M05−2X, và 

M08−HX có độ chính xác cao hơn các phương pháp được khảo sát 

khác. Trong đó, M06−2X là cho độ chính xác tốt nhất với sai số tuyệt 

đối và tương đối thấp nhất. Phương pháp M05−2X và M08−HX cũng 

có độ chính xác tốt, tuy nhiên giá trị MUE và MaxAE cao hơn một 

chút so với phương pháp M06−2X. Tất cả các phương pháp được khảo 

sát còn lại đều có sai số khi tính toán giá trị BDE lớn hơn so với 

phương pháp Minnesota. Vì vậy, trên cơ sở các dữ liệu thu được, có 

thể kết luận rằng các phương pháp M06−2X, M05−2X và M08−HX là 

các phương pháp chính xác và hiệu quả để tính toán giá trị BDE cho 

liên kết X−H của hợp chất Ar−X−H (X = C, N, O, S). 

Từ  kết quả khảo sát này, chúng tôi lựa chọn phương pháp M06–

2X để tính toán hoạt tính chống oxy hoá các hợp chất tiềm năng từ chi 

Mơ dây, bao gồm ba hợp chất flavonoid, năm dẫn xuất phenolic acid 

và sáu hợp chất anthraquinone.  

4.6.2. Khả năng chống oxy hoá của các hợp chất cleomiscosin 

4.6.3. Khả năng chống oxy hoá của các hợp chất anthraquinone 

4.6.4. Khả năng chống oxy hoá của các hợp chất 

feruloylmonotropein 

4.6.5. Khả năng chống oxy hoá của một số flavonoid (FLV) phân 

lập từ dịch chiết lá Mơ lông trong môi trường nước ở pH 7,4 

Các hợp chất tiềm năng được khảo nghiệm hoạt tính chống oxy hoá 

bằng mô hình tính toán đã lựa chọn, kết quả tính toán được tổng hợp 

trong Bảng 4.38.  
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Bảng 4.38. Tổng hợp hoạt tính bắt gốc tự do HOO• của một số 

hợp chất có trong chi Mơ dây 

Nhóm Hợp chất 
Môi 

trường 
koverall  (M−1 s−1) 

Cơ 

chế 

chính 

Vai 

trò 

Glycoside 

Feruloyl 

mono 

tropein 

Khí 
2,59 × 102−5,30 × 

103 
FHT H2A 

Pentyl 

ethanoate 
24,0−25,5 FHT H2A 

Nước 
9,45 × 106 −3,66 × 

107 
SET A2− 

Dẫn xuất 

phenolic 

Cleomis 

cosin 

Khí 
7,52  102−6,28  

104 
FHT H2A 

Pentyl 

ethanoate 
3,47  102−6,44  

104 
FHT H2A 

Nước 
4,03  107−8,66  

107 
SET HA− 

Flavonoid Nước 1,4 × 106−8,0 × 106 SET A2− 

Anthra 

quinone 

Anthra 

quinone 

Khí 3,1–66,3 FHT H2A 

Nước 

5,56  10−3–8,95  

101 

(3,42  106–3,70  

108)* 

SET 
HA− 

(H2A)* 

H2A: Phân tử trung hoà, HA−: anion, A2− : dianion 

(*)  Hằng số tốc độ phản ứng bắt gốc tự do O2
•− 

Từ kết quả khảo nghiệm có thể nhận thấy, các hợp chất có trong 

chi Mơ dây là hợp chất chống oxy hoá yếu trong môi trường không 

phân cực (pha khí, pentyl ethanoate), trong đó, cơ chế bắt gốc tự do 

chủ đạo trong môi trường này là cơ chế FHT. Ngược lại, các hợp chất 

này có hoạt tính chống oxy hoá tiềm năng trong môi trường phân cực 

(môi trường nước, pH 7,4). Kết quả cho thấy, hoạt tính bắt gốc tự do 

HOO• của các hợp chất feruloyl monotropein, cleomiscosin  và 
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flavonoid nằm trong khoảng từ 1,4 × 106 M−1 s−1 đến 8,66  107 M−1 

s−1, cao hơn khoảng 101‒103 lần so với hợp chất chống oxy hoá phổ 

biến như Trolox (k = 1,30 × 105 M−1 s−1) [192], gần tương đương với 

với ascorbic acid (k = 9,97 × 107 M−1 s−1) [76] và resveratrol (k = 5,62 

× 107 M−1 s−1 [48, 97]. Trong khi đó, hoạt tính bắt gốc tự do O2
•− của 

các hợp chất anthraquinone nằm trong khoảng từ 3,42  106 M−1 s−1 

đến 3,70  108 M−1 s−1, cao hơn nhiều lần so với các hợp chất chống 

oxy hoá phổ biến như ascorbic acid và quercetin (k nằm trong khoảng 

từ 0,1  103 M−1 s−1 đến 3,0  103 M−1 s−1) [129]. Đồng thời, cơ chế bắt 

gốc tự do HOO• trong môi trường phân cực xảy ra chủ yếu theo cơ chế 

SET, trong đó các dạng phân ly (anion, dianion) của các hợp chất có 

vai trò đóng góp chính đối với hoạt tính chống oxy hoá của các hợp 

chất này. 

KẾT LUẬN 

Thực hiện nghiên cứu đề tài luận án, chúng tôi đã hoàn thành được 

các mục tiêu và nội dung nghiên cứu theo đề cương của đề tài, bao 

gồm nghiên cứu thành phần hoá học của một số loài thuộc chi Mơ dây 

và đánh giá hoạt tính chống oxy hoá bằng phương pháp hoá tính toán 

một số hợp chất có trong chi này. 

1. Về thành phần hoá học và hoạt tính chống oxy hoá của các cao 

chiết từ lá một số loài thuộc chi Mơ dây: 

1.1. Các cao chiết từ lá Mơ lông và Mơ tròn thể hiện hoạt hoạt tính 

bắt gốc tự do DPPH khá tốt, trong đó cao chiết EtOAC của lá Mơ tròn 

có giá trị IC50 là 2,95 μg/mL, thấp nhất trong số các cao chiết, gần 

tương đương với ascorbic acid (2,67 μg/mL).  

1.2. Bằng kỹ thuật GC-MS đã định danh được nhiều hợp chất có 

hoạt tính sinh học, dược lý có giá trị, trong đó bao gồm 55 hợp chất đã 

được xác định từ các dịch chiết lá Mơ lông và 37 hợp chất đã được xác 
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định từ dịch chiết lá Mơ tròn.  

1.3. Từ cao chiết hexane và EtOAC của lá Mơ lông đã phân lập 

được 10 hợp chất sạch, trong đó có ba hợp chất lần đầu tiên được phân 

lập từ chi Mơ dây (Paederia L.), bao gồm 1-hexacosanol, phytol và 

quercitrin, bốn hợp chất lần đầu tiên được phân lập từ lá của cây Mơ 

lông gồm β-sitosterol, stigmasterol, rutin và linarin, hai hợp chất khác 

là kaempferol và quercetin đã được phân lập từ lá cây Mơ lông trong 

các công trình nghiên cứu trước đây. 

2. Về hoạt tính chống oxy hoá của một số hợp chất tiềm năng có 

trong chi Mơ dây đánh giá bằng phương pháp hoá tính toán: 

2.1. Phương pháp M06-2X là phương pháp DFT được lựa chọn 

trong số 17 phương pháp được khảo sát để tính toán chống oxy hoá 

của các hợp chất có trong chi Mơ dây. Hợp chất được đánh giá bao 

gồm các hợp chất cleomiscosin (cleomiscosin A, cleomiscosin B, 

cleomiscosin C), anthraquinone (1,3–dihydroxy–2,4–dimethoxy–

9,10–anthraquinone, 2–hydroxy–1,4–dimethoxy–9,10–

anthraquinone, 1–methoxy–2–methoxymethyl–3–hydroxy–9,10–

anthraquinone, 1–hydroxy–2–hydroxymethyl–9,10–anthraquinone, 

1–methyl–2,4–dimethoxy–3–hydroxyanthraquinone, 1–methoxy–3–

hydroxy–2–ethoxymethylanthraquinone), feruloyl monotropein (6'‒

O‒E‒feruloylmonotropein, 10'‒O‒E‒feruloylmonotropein) và 

flavonoid (kaempferol, quercetin, quercitrin).  

2.2. Kết quả cho thấy các hợp chất được đánh giá thể hiện hoạt tính 

chống oxy hoá rất tốt trong môi trường phân cực khi so sánh với một 

số hợp chất chống oxy hoá điển hình như Trolox, ascobic acid và 

resveratrol. Cụ thể, hằng số tốc độ phản ứng bắt gốc tự do HOO• của 

các hợp chất feruloyl monotropein, cleomiscosin  và flavonoid nằm 

trong khoảng từ 1,4 × 106 M−1 s−1 đến 8,66  107 M−1 s−1, trong khi đó, 
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hằng số tốc độ phản ứng bắt gốc tự do O2
•− của các hợp chất 

anthraquinone nằm trong khoảng 3,42  106 M−1 s−1 đến 3,70  108 

M−1 s−1.  

2.3. Hoạt tính chống oxy hoá của các hợp chất đánh giá được đóng 

góp chủ yếu bởi các dạng phân ly anion, dianion của chúng với cơ chế 

phản ứng bắt gốc tự do chủ đạo là cơ chế SET, trong đó vai trò chính 

thuộc về các nhóm chức –OH liên kết trực tiếp với vòng thơm của các 

hợp chất này. 

Bên cạnh các kết quả đã đạt được, luận án vẫn còn có một số hạn 

chế như chưa phân lập được hết các phân đoạn dịch chiết và đánh giá 

hoạt tính chống oxy hoá của các phân đoạn này. 

KIẾN NGHỊ 

Từ kết quả phân lập và khảo nghiệm hoạt tính chống oxy hoá của 

một số hợp chất của một số loài thuộc chi Mơ dây tại Quảng Nam, 

Việt Nam, chúng tôi kiến nghị:  

– Tiếp tục khảo sát, phân lập nhằm tìm kiếm các hợp chất mới, các 

hợp chất có tiềm năng chống oxy hoá tốt từ các phân đoạn dịch chiết 

khác của lá Mơ lông và Mơ tròn; 

– Tiếp tục khảo nghiệm hoạt tính chống oxy hoá của các hợp chất 

khác thuộc các nhóm hợp chất có tiềm năng chống oxy hoá tốt có 

nguồn gốc từ chi Mơ dây, đặc biệt là các hợp chất có chứa vòng thơm 

như các hợp chất flavonoid glycoside, dẫn xuất phenolic, terpenoid. 
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