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NGHIEN CUU KHAI THAC MOT SO PHAN MEM NMR
UNG DUNG TRONG XAC PINH CAU TRUC HOA HOC

Nguyén Thi Nu
Truong Dai hoc Thu do Ha Ngi

Tom tit: Hién nay, trén thé gi6i cé nhiéu phan mém (chwong trinh) dw dodn phé céng
hieong tir hat nhan (NMR) dang dwoc sir dung, viéc sir dung cdc chwong trinh dw dodn pho
NMR sé giup cho viéc xac dinh cdu tric héa hoc dwoc thuc hién mot cach hiéu qua hon.
Tuy nhién, dé sir dung dwoc cdc phan mém phé NMR nay g dung vao xdc dinh cdu tric
héa hoc, can tién hanh danh gia dj tin cdy ciia chiing. Trong bai viét ndy, hai chirong trinh
du doan phé NMR la MestNMR va AcdNMR da dvoc khai thac va danh gia do tin cdy dua
trén viéc so sanh voi dir liéu phé thuc nghiém “C-NMR va "H-NMR ciia 17 cau tric hé
flavonoit. Két qua khéo sdt cho thay cd hai chwong trinh dy dodn phd gan véi phé thue
nghiém, tuy nhién chwong trinh AcdNMR dir dodn phé cé dé tin cdy cao hon, ¢é thé sit dung
hé tro trong nghién cvru xdac dinh cdu tric héa hoc cia hé flavonoit.
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1. DPAT VAN DE

Hang nam, nganh héa hoc va duoc hoc tach chiét va tong hop ra hang nghin hop chit co
nhiéu ¢ g dung trong cac linh vyc y hoc, sinh hoc, moi truong, .. . Déi voi cac nha héa-duoc
hoc, dé tim kiém ra mot hop chat méi ¢6 hoat tinh tinh sinh hoc ¢6 thé tng dung véo trong
cudc séng thi vi€c trudc tién la téng hop, hay tach chiét tir cac nguén dong thuc vat hodc ban
tong hop, sau d6 phai xac dinh dugc cdu trac héa hoc cta hop chat dé. Viéc xac dinh cau
tric hoa hoc clia mot chat di tach chiét hay tong hop ra 1a yéu cau bat budc va c6 tinh quyét
dinh t6i két qua nghién ctru.

Pé xac dinh c4u tric hoa hoc cua cac hop chét hiru co thong thuong dwa cha yéu vao cac
phuong phéap phé héng ngoai IR, phé khéi MS va phé cong hudng tir hat nhan NMR, trong
do phuong phap NMR dugc coi la cong cu manh nhat quan trong hang dau trong xac dinh
c4u trac hoa hoc. Phuong phap NMR phan giai cao voi hang tram ky thuat ghi phé két hop
voi hé may tinh hién dai lién tuc phat trién 14 mot phuong phap manh c6 kha nang dua ra
nhimg thong tin chi tiét Ve cdu tric hoa hoc cua ddi tuong nghién ctru [1-7]. Tuy nhién, dé
giai duge mot bai toan cau tric ddi voi nhiing dbi tuong co ciu trac phirc tap, cau trac moi
can nhiéu phép do, va dé giai dugc bo phdo NMR 14 viée khong don gian, rat ton kém va tén
nhiéu thoi gian ma doi khi khong dat duoc két qua mong mudn.

Hién nay, trén thé gidi c¢6 nhiéu phan mém phd NMR dang duoc st dung, day la nhiing
cong cu rat hitu ich d6i v6i cac nha hoa hoc [8-12]. Viéc sir dung cac phan mém du doan va
phan tich pho NMR tu dong s€ gitp cho cong viéc xac dinh cau truc dugc thuc hién mdt
cach hiéu qua hon va d& ton kém hon. Tuy nhién, dé st dung duoc cac phan mém phé NMR
ung dung vao vi¢c nghién ctlru, xac dinh cau trac hoa hoc, can tién hanh danh gia do tin cay



TAP CHI KHOA HOC TU NHIEN VA CONG NGHE - SO 96/THANG 05 (2025) 27

clia cac phan mém pho NMR nay. Bai viét nay trinh bay tom tat két qua khao sat danh gia
dd tin cay cua 2 phan mém MestNMR (MestReNova) va AcdNMR (Acd/labs) cho hé cau
truc flavonoit.

2. NOI DUNG

Chuong trinh du doan phd AcdNMR nam trong hé phan mém Acdlabs cua cong ty
Chemistry Development Inc. AcdNMR prediction c¢6 kha ning tinh toan do dich chuyén hoa
hoc, hing s tuong tac, du doan cho cac phd 1D- NMR cua céc hat nhan 'H, 3C, °N, °F,
3P va phd 2D- NMR ciia cac hat nhan 'H va 3C.

Chuong trinh dy dodn phd MestNMR nam trong hé phan mém MestReNova cua
Mestrelab Research. MestNMR prediction c6 thé tinh toan do dich chuyén hoéa hoc, du doan
phé 1D- NMR cuia cac hat nhan 'H, 3C, cac di hat nhan >N, '°F, 3P, !'B, 170, *'Si va phd
2D- NMR cua cac hat nhan 'H va '3C.

Do tin cdy cta chuong trinh AcdNMR va MestNMR duoc danh gia dya vao dir liéu phé
thuc nghiém'>C-NMR va "H-NMR. S6 liéu phé thuc nghiém cua cac cdu trac duge sir dung
trong khao sat nay dugc thu thap tir cac cong bd trén cac tap chi trong va ngoai nude [13-21].
Céu trac cua 17 hop chat hoa hoc duogc st dung dé so sanh sb liéu phé thuc nghiém voi $6
liéu pho tir AcdNMR va MestNMR duoc dwa trong hinh 1.
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Hinh 1. Céc cdu tric dwoc sir dung dé danh gia do tin cdy cua AcdNMR va MestNMR
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Pé danh gia do tin cay cua chuong trinh AcdNMR va MestNMR, sb liéu d6 dich chuyén
héa hoc *C-NMR va '"H-NMR dy dodn duoc so sanh vai sd lidu tir cac pho thue nghiém cua
cung mot cau tric hoa hoc, st dung cac dai luong do léch tuyét doi va do léch trung binh.

B léch tuyét doi: 1a hidu giita 46 dich chuyén hoa hoc thuc nghiém va d6 dich chuyén
hoa hoc dy doan & ting vi tri C (hodc H) trong ciu trac phan tur.
dCi= | O(Ci)tn - O(Ci) mp | dHi = | O(Hi) tn - O(Hi) mp |
Trong do: dC; 1a d¢ 1éch tuyét ddi do dich chuyén héa hoc '3C & vi tri thit i trong phan
ta, dH; 1a do léch tuyét dbi do dich chuyén hoéa hoc 'H & vi tri thit i trong phan tir.
D6 léch trung binh: dA('3C) 1a @6 1éch trung binh d6 dich chuyén *C, dA('H) 1a d6 léch
trung binh d6 dich chuyén 'H.

n

3 8(C )= (Cohmp 3 85(H )~ 5(Hm

dA(13C) ==t . dA(1 H) — =t .

Gia tri do 1éch tuyét ddi va do léch trung binh cang nho (cang gan 0) chimg to sb liu
phé du doan cang gan sd liéu phd thuc nghiém, chwong trinh cang c¢6 d6 tin cdy cao.
S liéu d6 dich chuyén hoa hoc *C- NMR va '"H-NMR cua 17 cu trac hoa hoc da dugc
du doan bang 2 chuong trinh. Pho dy doan *C- NMR va "H-NMR cuia cdu tric Str2, Str3 va
Str4 tr AcdNMR va MestNMR duogc dua trong hinh 2, 3 va 4.
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Hinh 2a. Phé 3C-NMR va 'H-NMR tir AcdNMR ciia cdu triic Str2



