
Các PP Ph v֡à thông tin
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PhҼҺngphápph֡ Thông tin thu ĽҼ֯c

Phk֡h֝ilҼ֯ng(MS) Kh֝ilҼ֯ngphântvֹà thànhphӺncӸutӴo

PhN֡MR (1H NMR)
LoӴiproton & sl֝Ҽ֯ngproton cֳam֣i

loӴi, chobiԒtskֽԒtn֝icֳacӸutrúc

Phh֡֟ngngoӴi(IR)
XácĽ֗nhnhómchֵc/liênkԒt, chobiԒtcác

loӴin֝ihóah֙c

PhU֡V-Vis
TҼҺngtácv֧ih c֓ó liênkԒtptrongh֯p

chӸt, chobiԒts lֽiênh֯ptrongphântֹ

XRD (nhi֑uxӴtia X) CӸutrúcphânt/ֹtinhthԜ
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Phc֥֡nghҼ֫ngthַӴtnhân

Nuclear Magnetic Resonance

ÅtƘԋ1H-NMR làƳԍǘƪǘ֖ƘǳӷǘǎŘ֒ԚƴƎŚԂxácŚԆƴƘŎӳǳtrúc hóa

ƘԇŎŎԛŀƘԓǇŎƘӳǘƘ֓ǳŎԎ. tƘԋproton chota ōƛԀǘŚԜԓŎǎԉƭƻӱƛ

proton cótrong phânǘ .֒ aԌƛƭƻӱƛproton ŚƽǎӿcótínhŎƘӳǘ

khácnhauvìǘƘԀǎӿcóŚԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴkhácnhautrênǇƘԋ

proton. bƎԜԐƛta ǎŘ֒ԚƴƎTMS (tetramethylsilane) làmŎƘӳǘ

ŎƘǳӵƴtrongǇƘԋproton vàŚԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎŎԛŀ

proton trong TMS ŚԜԓŎŎƘԇƴlà 0 pmm
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GI֦I THI֒U PH֠ NMR

ÅNMR ƎԊƳǘԜԎƴƎtácƎƛ֓ŀōԝŎȄӱŚƛԄƴǘ֑

vàƘӱǘnhânŎԛŀnguyênǘ֒

ïIӱǘnhânnguyênǘŎ֒ƘԛȅԀǳƪƘӲƻsát làƘӱǘ

nhânC (13C-NMR) vàƘӱǘnhânH (1H NMR). 

ïTínhŎƘӳǘŎԛŀphânǘӲ֒ƴƘƘԜԑƴƎŚԀƴǘԜԎƴƎ

tácŎԛŀōԝŎȄӱǾԏƛƘӱǘnhântrong phânǘ.֒

ÅtƘԋŎԍƴƎƘԜԑƴƎǘƘ֑ӱǘnhân- Nuclear Magnetic Resonance 

(NMR) spectroscopy choōƛԀǘthôngtin ǾԁŎӳǳtrúcŎԛŀƘԓǇŎƘӳǘ

Ƙ֓ǳŎԎ
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Å Proton vàƴԎ-tron trongƘӱǘnhâncó tínhǘ q֔uay quanh(ǘԜԎƴƎǘƴ֔ƘԜ

electron) ĄŚԜԓŎŚӼŎǘǊԜƴƎōԑƛǎԉƭԜԓƴƎǘ q֒uay (ǎԉƭԜԓƴƎǘ s֒pin)

ÅbԀǳǘԋƴƎǎԉƴԎtron vàproton làǎԉ[ӐΣ nguyênǘǎ֒ӿcóƘӱǘnhâncó

ƘƻӱǘŚԍƴƎǘ Ą֑ cóǘƘԂcóŎԍƴƎƘԜԑƴƎǘ.֑

Å VíŘԚ: 1H, 13C, 15N, 19F, 31P. 

Å{ q֔uay ŎԛŀƘӱǘmangŚƛԄƴtrongƘӱǘnhânǎӿǘӱƻnên

mô men ǘ,֑ cóǘǊԚŎvuônggóc

ǾԏƛǘǊԚŎquay ŎԛŀƘӱǘ.

GI֦I THI֒U PH֠ NMR

4¢ǊԚŎxoayvàmô men ǘ֑ 7ԜԐƴƎǎԝŎǘ֑
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ÅThôngǘƘԜԐƴƎmô men ǘŎ֑ԛŀcácƘӱǘԑ ƴƘƛԁǳǇƘԜԎƴƎ

khácnhau, ƴԀǳápǘǘ֑ǊԜԐƴƎngoàivào, cácmô men ǘ֑

ǎӿxoaycùngǇƘԜԎƴƎǾԏƛǇƘԜԎƴƎǘǘ֑ǊԜԐƴƎ

GI֦I THI֒U PH֠ NMR
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ÅMô men ǘ c֑ùngǇƘԜԎƴƎcóǘƘԂcùngƘԜԏƴƎ(ǘǊӱƴƎ

tháia) ƘƻӼŎƴƎԜԓŎƘԜԏƴƎ(ǘǊӱƴƎtháib) ǾԏƛƘԜԏƴƎ

Ŏԛŀǘǘ֑ǊԜԐƴƎtácŘԚƴƎ.

Å¢ǊӱƴƎtháib cóƳԝŎƴŇƴƎƭԜԓƴƎcaoŎԎƴǘǊӱƴƎthái

a (ɲE làōƛԀƴthiênƴŇƴƎƭԜԓƴƎƎƛ֓ŀ2 ǘǊӱƴƎthái).

Å Khinguyênǘԑ֒ ǘǊӱƴƎthái xoay ƘhӳǇǘƘԚŚԛƴŇƴƎ

ƭԜԓƴƎtrong vùngsóngradio, nó cóǘƘԂŎƘǳȅԂƴ

sang (xoay) ǘǊӱƴƎthái cóƴŇƴƎƭԜԓƴƎcaoƘԎƴ

(ǘǊӱƴƎthái )̡ ςta nói nguyênǘԑ֒ ǘǊӱƴƎtháiŎԍƴƎ

ƘԜԑƴƎ. 

GI֦I THI֒U PH֠ NMR
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Å¢ƘƛԀǘōԆNMR ŎӴƴǘǘ֑ǊԜԐƴƎngoàiŚԛƳӱƴƘvàƴŇƴƎƭԜԓƴƎōԝŎȄӱ

ƴӹƳtrong vùngsóngradio.

¢ ǘ֑ǊԜԐƴƎcàngƳӱƴƘ, ɲEcàngƭԏƴĄbŇƴƎƭԜԓƴƎōԝŎȄӱradio ŎӴƴ

ǘƘƛԀǘŚԂŎƘǳȅԂƴǘǘ֑ǊӱƴƎtháiƴŇƴƎƭԜԓƴƎĄh Ǉ̡ƘԚǘƘǳԍŎvàoŚƛԄƴ

ǘǊԜԐƴƎbaoquanhnguyênǘ.֒ 7Ńȅlà vùngŚӼŎǘǊԜƴƎ, ǇƘԚǘƘǳԍŎvào

ŎӳǳtrúcŎԛŀphânǘ.֒

GI֦I THI֒U PH֠ NMR
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Å Electron xoayquanhƘӱǘnhânǘӱƻnênǘ֑

ǘǊԜԐƴƎŎӲƳԝƴƎ, cóŚԜԐƴƎǎԝŎǘƴ֑ƘԜ

hình, mô men ǘ n֑àyǘƘԜԐƴƎlàmƎƛӲƳ

ƘƛԄǳԝƴƎŎԛŀǘǘ֑ǊԜԐƴƎngoàilênƘӱǘ

nhân(ŚƽƴƎvai tròƴƘԜƭԏǇŎƘӸƴ).

Å IӱǘnhânŚԜԓŎbaoquanhōԑƛŚłƳmây

cóƳӷǘŚԍelectron cao, thìƘӱǘnhân

càngōԆcheŎƘӸƴ(shielded), ƴŇƴƎƭԜԓƴƎ

ŚԂŎƘǳȅԂƴǘǘ֑ǊӱƴƎthái Ąh ƴ̡ƘԈƘԎƴ. 

(proton ōԆӲƴƘƘԜԑƴƎōԑƛǘǘ֑ǊԜԐƴƎ

ngoàivàŎԛŀelectron).

GI֦I THI֒U PH֠ NMR
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ÅCácthôngǎԉŎӴƴquantâm trênǇƘԋNMR

ï{ԉƭԜԓƴƎtínƘƛԄǳ

ï±Ԇtrí tínƘƛԄǳςŚԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎ(chemical shift), ppm

ï5ƛԄƴtíchvùngtínƘƛԄǳςgiáǘǊԆtíchphân

ïHìnhŘӱƴƎtínƘƛԄǳςǎ t֔áchǾӱŎƘtínƘƛԄǳ(splitting pattern)

CácĽԊctrҼngcֳaph֡1H NMR
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S l֝Ҽ֯ngtínhi֓u(sl֝Ҽ֯ngmȈi)

ÅProton cócácmôiǘǊԜԐƴƎŚƛԄƴǘ k֒hácnhauǎӿchotínƘƛԄǳkhác

nhau, ǘǊ֑khi chúngcócùngtínhŎƘӳǘhóaƘԇŎ

ÅProton homotopic khi thayHAƘƻӼŎHBōӹƴƎD, 2 côngǘƘԝŎŚԊƴƎ

ƴƘӳǘ, ta thuŚԜԓŎ1 ƘԓǇŎƘӳǘ. Haiproton ŚƽŚԜԓŎƎԇƛlàǘԜԎƴƎ

ŚӺƴƎ(proton homotopic), ǎӿcótínƘƛԄǳŎƘԊƴƎnhauhoàntoàn = 

cùngŚԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎ
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ÅProton enantiotopic (ŚԉƛŚӺƴƎ) ŎǷƴƎcótínƘƛԄǳtrùng nhauhoàn
toàn

ÅProton enantiotopic: khi thayHAƘƻӼŎHBōӹƴƎD, ta thuŚԜԓŎ2 
ŚԊƴƎphânŚԉƛquang

S l֝Ҽ֯ngtínhi֓u(sl֝Ҽ֯ngmȈi)
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ÅProtons khôngǘԜԎƴƎquanghay ŚԉƛquangǎӿKHÔNG cócùngŚԍ

ŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎ

ÅKhithayǘƘԀ2 proton nàyōӹƴƎD, ta ǎӿthuŚԜԓŎ2 diastereomers

(ŚԊƴƎphânŚƛŀ). Proton nàyƎԇƛlà proton Śƛŀ(diastereotopic) Ą

cóŚԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎkhácnhau
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S l֝Ҽ֯ngtínhi֓u(sl֝Ҽ֯ngmȈi)
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ÅCáchƴƘӷƴōƛԀǘǎԉƭԜԓƴƎtínƘƛԄǳtrên 1H NMR

1. 2 proton ŎԛŀnhómCH2ǘԜԎƴƎŚԜԎƴƎƴԀǳphânǘ K֒HÔNG 

cótâm C ōӳǘŚԉƛ(chiral carbon or chiral center)

2. 2 proton ŎԛŀnhómCH2ǎӿKHÔNG ǘԜԎƴƎŚԜԎƴƎƴԀǳcótâm

ōӳǘŚԉƛtrong phânǘ.֒
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S l֝Ҽ֯ngtínhi֓u(sl֝Ҽ֯ngmȈi)
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3. 3 proton Ŏԛŀnhómmethyl (CH3) luôn luônǘԜԎƴƎŚԜԎƴƎ.

4. bƘƛԁǳproton trong phânǘŚ֒ԜԓŎcoi làǘԜԎƴƎŚԜԎƴƎkhi
chúngcóǘƘԂthayǘƘԀƭӶƴnhauǘӱƻthànhŚԊƴƎphânŚԉƛ
ƎԜԎƴƎ.

XácŚԆƴƘcácproton ǘԜԎƴƎŚԜԎƴƎtrong 2 CT sau

14

S l֝Ҽ֯ngtínhi֓u(sl֝Ҽ֯ngmȈi)

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


Å/ӳǳhìnhphânǘ c֒yclohexane ŘӱƴƎƎƘԀcó6 proton trongƳӼǘ
ǇƘӺƴƎngangvà6 proton ngoàiƳӼǘǇƘӺƴƎ

Å2 ƭƻӱƛproton nàycómôiǘǊԜԐƴƎŚƛԄƴǘ k֒hácnhauĄ cho2 tín
ƘƛԄǳkhácnhautrên 1H NMR.

ÅTuynhiênΣ ԑ ƴƘƛԄǘŚԍphòng, ŎӳǳhìnhŘӱƴƎƎƘԀthayŚԋƛƭӶƴnhau
Ą có1 tínƘƛԄǳ.

ÅLàmƭӱƴƘƳӶǳ-100 °C, thuŚԜԓŎ2 tínƘƛԄǳtrênǇƘԋ1H NMR
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S l֝Ҽ֯ngtínhi֓u(sl֝Ҽ֯ngmȈi)
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ņ d֥֗chchuyԜnhóah֙c, d(Chemical Shifts)

ÅTetramethylsilane(TMS) ǘƘԜԐƴƎŚԜԓŎdùnglàm

ŎƘӳǘŎƘǳӵƴchoproton NMR. Ngtachovàodung 

môi NMR 1%TMS làmƴԍƛŎƘǳӵƴ, d= 0 ppm.

Å7ԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴŎԛŀtínƘƛԄǳproton ŚԜԓŎtínhŘ֔ŀtrênŚԍŘԆŎƘ
ŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎŎԛŀTMS

nTMS: ǘӴƴǎԉŎԍƴƎƘԜԑƴƎŎԛŀTMS

nx: ǘӴƴǎԉŎԍƴƎƘԜԑƴƎŎԛŀproton

no: ǘӴƴǎԉŎԍƴƎƘԜԑƴƎŎԛŀǘƘƛԀǘōԆ

VD: dŎԛŀproton trên vòng

benzene phântíchԑ ǘƘƛԀǘōԆNMR 

300 MHz 16
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benzene phântíchԑ ǘƘƛԀǘōԆNMR 60 MHz

ÅTínƘƛԄǳtínhōӹƴƎŚԎƴǾԆHz khácnhaukhi dung ǘƘƛԀǘōԆkhác

nhau, tuy nhiênŚԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎ( )ɻ so ǾԏƛTMS tính

trênǘƘƛԀǘōԆǎӿkhôngthayŚԋƛ.

Å ǘɻƘԜԐƴƎkhôngcóŚԎƴǾԆ, ƴƎԜԐƛta dùngǇƘӴƴǘǊƛԄǳ(parts 

per million), ppm ŚԂŚԎƴƎƛӲƴhóa.

ÅIӴǳƘԀǘɻŎԛŀproton NMR ƴӹƳtrongƪƘƻӲƴƎ1-10
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ņ d֥֗chchuyԜnhóah֙c, d(Chemical Shifts)
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ņ d֥֗chchuyԜnhóah֙c, d(Chemical Shifts)

ÅNMR ǘƘԜԐƴƎphântíchƳӶǳԑ ǘǘ֑ǊԜԐƴƎcóŎԜԐƴƎŚԍǘǘ֑ƘӳǇ= 
downfieldŚԀƴvùngǘǊԜԐƴƎcao= upfield

ÅProton ōԆŎƘӸƴǎӿŎӴƴǘǘ֑ǊԜԐƴƎngoàiƳӱƴƘƘԎƴtácŚԍƴƎŚԂkích
thíchlên cùngƳԝŎƴŇƴƎƭԜԓƴƎŎԛŀproton khôngōԆŎƘӸƴ(ǇƘӲƴ
ŎƘӸƴ).

ÅProton ōԆŎƘӸƴcóƭ֔Ŏǘƴ֑ƘԈƘԎƴĄ cóvùngōƛԀƴthiênƴŇƴƎ
ƭԜԓƴƎƴƘԈƘԎƴĄƘӳǇthu sóngradio ƴŇƴƎƭԜԓƴƎǘƘӳǇƘԎƴ.

Higher Energy
Lower Energy
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ŉԍdԆch chuyԂn hóa hԇc , d

(Chemical Shifts)

u Các yԀu tԉӲnh hԜԑng

u ŉԍâm ĿiԄn cԛa nhóm thԀ

u Nhóm thԀrút ĿiԄn t (֒hiԄu ԝng phӲn chӸn - deshield )

u Nhóm thԀcho ĿiԄn t (֒hiԄu ԝng chӸn - shield)
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ÅProtonŎԛŀAlkaned~ 1-2 ppm

ÅProton có ǘƘԂōԆŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴȄǳԉƴƎǘǊԜԐƴƎǘƘӳǇkhi ƴӹƳƎӴƴ
nhómcóŚԍâmŚƛԄƴcao:ŚԍâmŚƛԄƴcaoĄŚłƳmâyelectronōԆ
hút manh Ą ƎƛӲƳƘƛԄǳԝƴƎŎƘӸƴĄ ƘƛԄǳԝƴƎǇƘӲƴŎƘӸƴ
(deshielding).

20

ņ d֥֗chchuyԜnhóah֙c, d(Chemical Shifts)
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Å7ԍŘԆŎƘŎƘǳȅԂƴhóaƘԇŎƳԍǘǎԉproton Ŏԛŀnhóm
methyl, methylene, or methine
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DùngōӲƴƎ16.1 ŚԂŚƛԁǳŎƘԅƴƘppm Ŏԛŀhydrocarbon 
liênƪԀǘǾԏƛcácnhómalcolhol, ether, ester
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ÅKhiphânǘ c֒ó liênƪԀǘpi, ǎӿgâyraǎŎ֔ƘӸƴǘ x֑a, hay ǎŎ֔ƘӸƴōӳǘ
ŚӺƴƎƘԜԏƴƎ(diamagnetic anisotropy)

ÅDiamagnetic anisotropy ƴƎƘƟŀlà cácvùngkhônggiankhácnhau
ǎӿcóǘǘ֑ǊԜԐƴƎǾԏƛŎԜԐƴƎŚԍkhácnhau.

VDphânǘ b֒enzene ǘӱƻǘǘ֑ǊԜԐƴƎ

ŎӲƳԝƴƎƴƘԜhình. Proton ƴӹƳ

trong vùngcóŚԜԐƴƎǎԝŎǘ c֑ùng

ŎƘƛԁǳǘǘ֑ǊԜԐƴƎngoàiB0 Ą làm

ǘŇƴƎBo ĄƘƛԄǳԝƴƎǇƘӲƴŎƘӸƴĄ

dŎƘǳȅԂƴǾԁvùngǘǊԜԐƴƎȅԀǳ

(downfield)

¢ ǘ֑ǊԜԐƴƎŎӲƳԝƴƎ

IƛԄǳԝƴƎǇƘӲƴ
cƘӸƴ(deshield)

Electron pi liênƘԓǇ
ǘӱƻdòngŚƛԄƴvòng

24

d(Chemical Shifts)-Hi֓uֵngchԂn-phӶnchԂn

CuuDuongThanCong.com https://fb.com/tailieudientucntt

cu
u d

uo
ng

 th
an

 co
ng

 . c
om

http://cuuduongthancong.com?src=pdf
https://fb.com/tailieudientucntt


ÅEthylbenzenecó3 ƭƻӱƛaromatic proton, ƴƘԜƴƎchúng

ŎƘԊƴƎlên nhauvàƴӹƳԑ vùngǘǊԜԐƴƎȅԀǳ, so Ǿԏƛ

proton ŎԛŀƳӱŎƘbéo(ƳӱŎƘǘƘӺƴƎ, aliphatic).
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ïProton bêntrong vòngōԆƘƛԄǳԝƴƎŎƘӸƴĄ upfieldĄd
~ 1ppm

ïProton ngoàivòngςǇƘӲƴŎƘӸƴĄ downfield Ąd~ 
8ppm
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