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Tóm tắt 

Khả năng chống oxy hóa của các dẫn xuất tetrahydroxy-xanthone có trong chiết xuất cây tai chua (Garcinia cowa) đã 

được khảo sát bằng phương pháp lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT). Tất cả các tính toán được thực hiện ở mức lý 

thuyết M05-2X/6-31+G(d,p) trong pha khí. Năng lượng phân ly liên kết (BDE) đặc trưng cho cơ chế chống oxy hóa 

HAT (chuyển nguyên tử H) đã được tính toán. Sự ảnh hưởng của nhóm thế: –F, –Cl, –CH3, –OCH3, –NH2, –CF3, –CN, 

–NO2 và vị trí nhóm thế đến hoạt tính chống oxy hóa thông qua cơ chế HAT đã được khảo sát. Kết quả cho thấy dẫn 

xuất chứa các nhóm thế đẩy điện tử (đặc biệt là nhóm –NH2) có giá trị BDE thấp hơn so với các nhóm thế hút điện tử. 

Tất cả các nhóm thế gắn tại vị trí R1 có ảnh hưởng tốt đến hoạt tính chống oxy hóa của hợp chất nghiên cứu khi làm 

giảm đáng kể giá trị BDE khoảng 10-17 kcal/mol. 

Từ khóa: Garcinia cowa; tetrahydroxy-xanthone; chất chống oxy hóa; DFT; HAT. 

Abstract 

The antioxidant potential of tetrahydroxy-xanthone in the extracts Garcinia cowa was investigated by Density 

Functional Theory (DFT) study. All calculations were performed at the M05-2X/6-31+G(d,p) level of theory in the gas 

phase. The bond dissociation energies (BDE) characterizing the H atom transfer (HAT) mechanism were calculated. 

The influence of nature and position of a variety of substituents such as –F, –Cl, –CH3, –OCH3, –NH2, –CF3, –CN, –

NO2 on antioxidant potential were investigated. The results showed that derivatives containing electron donor groups, 

i.e. the –NH2 group, had lower BDE values than the electron withdrawing groups. R1 substituents of all nature 

enhanced the antioxidant activity of the studied compounds by significantly reducing the BDE values. 

Keywords: Garcinia cowa; tetrahydroxy-xanthone;  antioxidant; DFT; HAT.  
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1. Giới thiệu  

Mất cân bằng oxy hóa (oxidative stress - 

OS) được định nghĩa là sự mất cân bằng giữa 

các quá trình sinh hóa tạo ra các gốc tự do và sự 

loại bỏ chúng [1]. Mất cân bằng oxy hóa gây ra 

các rối loạn như rối loạn tim mạch [2], xơ vữa 

động mạch [3], bệnh Alzheimer [4] và ung thư 

[5], Vì OS liên quan đến các phản ứng giữa các 

gốc tự do và các phân tử sinh học như DNA, 

lipid và protein, nên việc nghiên cứu các hợp 

chất có khả năng quét gốc tự do trở thành một 

lĩnh vực quan trọng với mục đích ngăn chặn 

quá trình OS và phá hủy các phân tử sinh học. 

Các hợp chất polyphenol là những hợp chất 

phổ biến, tồn tại trong nhiều loại thực phẩm và 

thức uống như trái cây, rau củ, rượu, cà phê, 

trà,... [6]. Polyphenol có nhiều hoạt tính sinh 

học như bảo vệ tim mạch [7] và chống viêm 

[8], kháng khuẩn và kháng vi rút [9]. Nhiều 

nghiên cứu đã chứng minh việc sử dụng các 

hợp chất polyphenol có hiệu quả cao trong việc 

ngăn ngừa và điều trị ung thư [10], các bệnh 

thoái hóa thần kinh [11], tổn thương da [12] và 

loãng xương [13]. Đặc biệt hơn cả, polyphenol 

là những hợp chất có tính chống oxy hóa tuyệt 

vời [14]. Hơn 7500 báo cáo khoa học liên quan 

đến polyphenol đã được công bố trong hai thập 

kỷ qua [15]. Nhiều nghiên cứu đã chứng minh 

rằng hoạt tính chống oxy hóa của polyphenol 

diễn ra chủ yếu thông qua cơ chế chuyển 

nguyên tử H (Hydrogen Atom Transfer, HAT) 

từ các vị trí OH của phenol [16-19] và bằng 

cách chuyển một electron (Single Electron 

Transfer, SET) từ phenol sang gốc tự do [20-

22]. Năng lượng phân ly liên kết OH (BDE) 

và năng lượng ion hóa (IE) là hai thông số nhiệt 

động học đầu tiên được xem xét để đánh giá sơ 

bộ  hoạt tính chống oxy hóa của các hợp chất 

này. Ngoài ra, nhiều nghiên cứu đã chứng minh 

rằng quá trình chuyển electron có thể diễn ra từ 

gốc anion superoxide (O2
) [23] hoặc gốc NO 

[24] sang những chất chống oxy hóa kiểu 

polyphenol.  

Garcinia cowa (tai chua hay bứa cọng) là 

một loài cây mộc thuộc họ Bứa, cận chủng với 

măng cụt. Đây là một loại cây nhiệt đới cho quả 

ăn được, mọc hoang ở ven rừng tại Đông Nam 

Á. Ở Việt Nam, tai chua mọc ở Bắc Bộ và 

bắc Trung Bộ. Hoạt chất chính trong tai chua là 

xanthones và các dẫn xuất của chúng, thuộc 

nhóm polyphenol. Quả và lá non của tai chua 

được sử dụng làm thực phẩm, trong khi đó rễ, 

vỏ cây và mủ đã được sử dụng như một loại 

thuốc nam với tác dụng hạ sốt [25]. Các 

xanthones có trong nhựa và vỏ cây tai chua đã 

được thử nghiệm hoạt động chống sốt rét và 

khả năng kháng khuẩn [26]. Ngoài ra, Xia và 

cộng sự đã phân lập ra các hợp chất xanthones 

từ dịch chiết lá cây tai chua, kết quả cho thấy 

rằng các xanthones này có các hoạt động chống 

ung thư nhắm vào chu kỳ tế bào [27].  

Khả năng chống oxy hóa của 14 hợp chất 

xanthone chiết xuất từ vỏ cây măng cụt đã được 

nghiên cứu bởi Thông và cộng sự bằng phương 

pháp ONIOM thông qua ba cơ chế chuyển 

nguyên tử hydro (HAT – Hydrogen Atom 

Transfer), cơ chế chuyển lần lượt điện tử - 

proton (SET-PT – Sequential Electron Transfer 

– Proton Transfer), cơ chế chuyển lần lượt 

proton - điện tử (SPL-ET – Sequential Proton 

Loss – Electron Transfer). Các thông số nhiệt 

động học đặc trưng như BDE (O – H), IE, ái 

lực proton (PA) và năng lượng chuyển điện tử 

(ETE) được tính toán trong pha khí và nước. 

Kết quả chỉ ra HAT là cơ chế xảy ra thuận lợi 

nhất trong pha khí, trong khi cơ chế SPLET 

chiếm ưu thế hơn ở trong nước [28].  

https://vi.wikipedia.org/w/index.php?title=C%C3%A2y_m%E1%BB%99c&action=edit&redlink=1
https://vi.wikipedia.org/w/index.php?title=C%C3%A2y_m%E1%BB%99c&action=edit&redlink=1
https://vi.wikipedia.org/w/index.php?title=C%C3%A2y_m%E1%BB%99c&action=edit&redlink=1
https://vi.wikipedia.org/w/index.php?title=C%C3%A2y_m%E1%BB%99c&action=edit&redlink=1
https://vi.wikipedia.org/wiki/B%E1%BA%AFc_B%E1%BB%99_Vi%E1%BB%87t_Nam
https://vi.wikipedia.org/wiki/Mi%E1%BB%81n_Trung_(Vi%E1%BB%87t_Nam)
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R1, R2, R3: H, F, Cl, CH3, OCH3, NH2, CF3, 

CN, NO2  

Hình 1. Cấu trúc tetrahydroxy-xanthone đặc 

trưng cho các hợp chất định danh được trong 

cây tai chua và vị trí các nhóm thế của nó  

(R1, R2, R3). Các nhóm thế khảo sát cũng  

được liệt kê. 

Mục đích của nghiên cứu này là khảo sát cấu 

trúc điện tử của tetrahydroxy-xanthone và các 

dẫn xuất của nó (Hình 1) bằng lý thuyết phiếm 

hàm mật độ DFT ở mức lý thuyết M05-2X/6-

311+G(d,p). Cấu trúc khung được trình bày ở 

Hình 1 đặc trưng cho các dẫn xuất xanthones 

được định danh gần đây trong chiết xuất của 

cây tai chua (Garcinia cowa). Sự ảnh hưởng 

của các nhóm thế khác nhau như –F, –Cl, –

CH3, –OCH3, –NH2, –CF3, –CN, –NO2 ở ba vị 

trí khác nhau trên các vòng của xanthone lên 

năng lượng phân ly liên kết (BDE) cũng sẽ 

được khảo sát. Kết quả thu được có thể cho 

phép suy đoán mối liên hệ giữa cấu trúc và hoạt 

tính chống oxy hóa (thông qua cơ chế chuyển 

nguyên tử H – HAT) cũng như cho phép thiết 

kế cấu trúc mới dựa trên khung chất xanthone 

có nguồn gốc thiên nhiên.  

2. Phương pháp nghiên cứu 

Phần mềm Gaussian 09 đã được sử dụng cho 

các tính toán trong nghiên cứu này. Phương 

pháp lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) ở mức 

lý thuyết M05-2X/6-31+G(d,p) được áp dụng 

để tối ưu hóa cấu trúc hình học và tính toán 

năng lượng trong pha khí. 

Các hợp chất thiên nhiên thể hiện khả năng 

quét gốc tự do thông qua nhiều cơ chế chống 

oxy hóa phổ biến như cơ chế HAT, SET-PT và 

SPL-ET. 

Trong nghiên cứu này, chúng tôi chỉ tập 

trung khảo sát cơ chế HAT (phản ứng R01).  

       R–H           R       +      H  ,        (R01) 

Phản ứng trên có thể được đặc trưng bằng 

tính chất nhiệt động nội tại tương ứng là năng 

lượng phân ly liên kết BDE. Thông số này được 

tính ở nhiệt độ 298,15 K và áp suất 1 atm như 

phương trình sau: 

BDE = H (R) + H (H) – H (R–H),  (Eq.01) 

Trong đó H là enthalpy tổng của các hợp 

chất được nghiên cứu ở nhiệt độ 298,15K và 

thường được ước tính từ biểu thức sau: 

H = E0 + ZPE + H trans + Hrot + Hvib + RT,  

(Eq.02) 

Htrans, Hrot và Hvib lần lượt là năng lượng của 

các chuyển động tịnh tiến, quay và rung động. 

E0 là tổng năng lượng ở 0 oK và ZPE là năng 

lượng dao động điểm 0. 

3. Kết quả và thảo luận 

3.1. Cấu trúc tối ưu và tính chất điện tử 

Hình 2 biểu diễn cấu trúc của khung hợp 

chất 2,3,6,8-tetrahydroxyxanthone được tối ưu 

hóa, sự phân bố HOMO (highest occupied 

molecular orbital), LUMO (lowest occupied 

molecular orbital) và giản đồ bề mặt thế năng 

tĩnh điện ESP ở mức lý thuyết M05-2X/6-

31+G(d,p) trong pha khí. Có thể thấy bộ khung 

tetrahydroxy-xanthone có 3 vòng thơm, các liên 

kết π (C=C) tồn tại xen kẽ với các liên kết σ 

(C–C) đã tạo hệ electron liên hợp trong khung. 

Sự phân bố các quỹ đạo biên bao gồm các 

orbital phân tử bị chiếm chỗ có năng lượng cao 

nhất (HOMOs) và các orbital phân tử không bị 

chiếm chỗ có năng lượng thấp nhất (LUMOs) 

cho phép dự đoán vị trí cục bộ trên cấu trúc 
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phân tử có xu hướng cho hoặc nhận điện tử 

trong các phản ứng với gốc tự do. HOMO, 

LUMO được tập trung tại các vòng thơm của 

phân tử và một số nhóm hydroxy, các quá trình 

dịch chuyển điện tử sẽ diễn ra tại các vòng. Bên 

cạnh đó, hình 2 còn hiển thị giản đồ bề mặt thế 

năng tĩnh điện (ESP) của hợp chất nghiên cứu. 

Kết quả cho thấy vùng tĩnh điện âm nhất được 

tìm thấy tại các vị trí O8’ và O9’ (vùng màu 

đỏ), ngược lại các vùng tĩnh điện dương nhất 

tìm thấy  trên các nhóm hydroxyl O2’H, O3H 

và O6’H. 

 

Hình 2. Cấu trúc tối ưu hóa, sự phân bố orbital HOMO – LUMO, giản đồ bề mặt thế năng tĩnh điện (ESP) 

 của hợp chất 2,3,6,8-tetrahydroxyxanthone ở mức lý thuyết M05-2X/6-31+G(d,p). 

3.2. Ảnh hưởng của các nhóm thế đến khả 

năng phân ly liên kết 

Năng lượng phân ly liên kết (BDE) là một 

trong những thông số nhiệt động chính để đánh 

giá sơ bộ khả năng chống oxy hóa của hợp chất 

nghiên cứu thông qua cơ chế chuyển nguyên tử 

H (HAT). Khi một liên kết R–H có giá trị BDE 

càng thấp, liên kết đó càng dễ bị cắt đứt, khả 

năng chống oxy hóa theo cơ chế HAT của hợp 

chất đó càng cao. Sự ảnh hưởng của các nhóm 

thế khác nhau như –F, –Cl, –CH3, –OCH3, –

NH2, –CF3, –CN, –NO2 ở ba vị trí R1, R2, và 

R3 trên các vòng thơm lên năng lượng phân ly 

liên kết (BDE) được thể hiện ở Hình 3. Kết quả 

cho thấy trong pha khí ở mức lý thuyết M05-

2X/6-31+G(d,p), tất cả các nhóm thế khảo sát 

đa số đều có khả năng nhường nguyên  tử H 

mạnh nhất tại vị trí R1 (BDE tại R1 nằm trong 

khoảng từ 68,8 đến 85,9 kcal/mol, so với tại vị 

trí R2, R3 lần lượt nằm trong khoảng 80.6 – 

90,0 kcal/mol và 81,1 – 96,4 kcal/mol).  

Mặt khác, các nhóm thế đẩy điện tử có xu 

hướng làm giảm BDE của các hợp chất nghiên 

cứu. Ví dụ, dẫn xuất chứa nhóm thế–NH2 có giá 

trị BDE thấp nhất lần lượt là 68,8 81,5, 81,1 

kcal/mol tương ứng tại các vị trí thế R1, R2, 

R3. So sánh với giá trị BDE của các hợp chất 

chống oxy hóa phổ biến khác như phenol (87,2 

kcal/mol) [29], α-terpinene (74,4 kcal/mol) [30] 

tính ở cùng mức lý thuyết, dẫn xuất amino 

xanthone có thể được coi là chất chống oxy hóa 

tiềm năng. Ngược lại, dẫn chất gắn các nhóm 

thế hút điện tử mạnh như –F, –Cl, –CN, –CF3,–

NO2, –OCF3 làm giảm khả năng chống oxy hóa 

với giá trị BDE cao hơn so với các nhóm thế 

đẩy điện tử từ 10,3 đến 17,1 kcal/mol. 



P.T.T.Trang, N.T.L.Anh, Đ.D.Quang / Tạp chí Khoa học và Công nghệ Đại học Duy Tân 03(40) (2020) 42-47 46 

Hình 3. Giá trị năng lượng phân ly liên kết (BDE) của hợp chất nghiên cứu được tính toán  

ở mức lý thuyết M05-2X/6-31+G(d,p) trong pha khí. 

4. Kết luận 

Trong nghiên cứu này, thông số nhiệt động 

BDE đặc trưng cho khả năng chống oxy hóa 

theo cơ chế HAT được tính toán bằng phương 

pháp DFT ở mức lý thuyết M05-2X/6-

31+G(d,p) trong pha khí. Ảnh hưởng của các 

nhóm thế khác nhau lên giá trị BDE cũng đã 

được khảo sát bằng cách thay các nhóm F, Cl, 

CH3, OCH3, NH2, CF3, CN, NO2. Kết quả cho 

thấy trong tất cả các nhóm thế được khảo sát, 

nhóm –NH2 cho giá trị BDE thấp nhất (68,8, 

81,5, 81,1 kcal/mol) ở cả ba vị trí R1, R2, R3. 

Ngoài ra, dẫn xuất chứa các nhóm thế đẩy điện 

tử có giá trị BDE thấp hơn nhiều so với dẫn 

xuất chứa các nhóm hút điện tử từ 10,3 đến 

17,1 kcal/mol. Từ những kết quả thu được, 

nghiên cứu có thể cung cấp thêm một số thông 

tin cơ bản về khả năng chống  oxy hóa của các 

hợp chất hữu cơ cấu trúc tetrahydroxy-

xanthone trong cây tai chua, đây là cơ sở để tác 

giả tiếp tục khảo sát những vấn đề tiếp theo bao 

gồm các cơ chế chống oxy hóa như chuyển lần 

lượt điện tử, proton - SET-PT (Single Electron 

Transfer - Proton Transfer), chuyển lần lượt 

proton, điện tử - SPL-ET (Sequential Proton-

Loss Electron-Transfer). Kết quả này đồng thời 

cũng đề xuất chú trọng đến dẫn chất amino khi 

chiết xuất, hoặc thiết kế, tổng hợp các hợp chất 

có hoạt tính chống oxy hóa dựa trên 

tetrahydroxy-xanthone. 
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