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CHһҹNG 1. Cҹ S֪ LÝ THUY ԑT C Aֲ CĆC PHһҹNG PHĆP PH ֠

1.1. B cֵ xӴ Ľi֓n t  ַ

S·ng Ľin֓ tַ  ĽҼ֯c sinh ra tַ  m t֥ t  ַtrҼ֩ng và m֥t Ľin֓ trҼn֩g biԒn Ľ֡i có cùng tӺn s֝  

nhҼng c· hҼn֧g vuông góc v֧i nhau và vuông góc v֧i phҼҺng truyԚn sóng.  

T  ַtrҼ֩ng v¨ Ľin֓ trҼn֩g ĽԚu l¨ c§c s·ng dao Ľn֥g hình sin d֙c theo phҼҺng truyԚn sóng 

 

Hình 1.1: Sֽ  lan truyԚn s·ng Ľin֓ tַ  hình sin 

B cֵ xӴ Ľi֓n tַ  bao g֟ m: ánh sáng thӸy ĽҼc֯, các tia tֹ  ngoӴi, tia h֟ ng ngoӴi, tia X, sóng 

radio,... Các loӴi b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  ch֕  khác nhau vԚ Ľ֥ d¨i s·ng (bҼc֧ sóng). Ví dֱ b cֵ xӴ c· Ľ ֥

dài sóng c֭ 10-2 ï 10-4 cm ĽҼc֯ g֙ i là bֵ c xӴ h n֟g ngoӴi, b cֵ xӴ c· Ľ ֥dài c֭  km ï cm g֙ i là 

sóng radio, còn ánh sáng thӸy ĽҼc֯ (ánh sáng khӶ kiԒn) chính là bֵc xӴ c· Ľ ֥dài sóng 396 ï 

760 nm. 

 

Hình 1.2: Ph֡  b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  
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 ThuyԒt sóng và thuyԒt hӴt cho thӸy b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  có bӶn chӸt hai mԊt v aַ có tính chӸt hӴt 

v aַ có tính chӸt sóng. 

BӶn chӸt sóng thԜ hi n֓  ֫ hi n֓ tҼn֯g nhi֑ u xӴ và giao thoa. Các sóng này lan 

truyԚn trong không gian v֧i c§c ĽԊc trҼng sau: 

- BҼ֧c sóng (ɚ): l¨ khoӶng cách giֻa hai ĽӺu mút cֳ a m֥ t sóng. Bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  khác nhau sԐ 

c· Ľ ֥d¨i bҼc֧ s·ng kh§c nhau v¨ ĽԊc trҼng cho mi֣ sóng. C§c ĽҺn v ֗Ľo Ľ ֥d¨i s·ng thҼn֩g 

dùng: m, cm, nm, Å,..(1 nm = 10-9 m; 1 Å = 10-10 m). 

- VԀn t֝ c truyԚn sóng hay vԀn t֝ c ánh sáng (c = 3.0 × 108 m/s). 

- TӺn s֝  (ɜ): S֝  dao Ľn֥g mà bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  th cֽ hi֓ n trong m֥ t ĽҺn v ֗th i֩ gian (giây). ņҺn 

v  ֗Ľo tӺn s֝  là Hertz (Hz) và các b֥ s֝  là KHz (1 KHz = 103 Hz), MHz (1 MHz = 106 Hz). 

- S֝  sóng ( ): S֝  dao Ľn֥g trong m֥t ĽҺn v ֗Ľ֥ d¨i (cm). ņҺn v ֗c aֳ s֝  s¸ng thҼn֩g là cm-1. 

ʉ
ρ

l
 

Sau m֥t ĽҺn v ֗th i֩ gian có ɜ dao Ľn֥g, m֣ i dao Ľn֥g truyԚn ĽҼc֯ m֥ t qu«ng ĽҼn֩g là ɚ, do 

Ľ· qu«ng ĽҼn֩g m¨ s·ng Ľi ĽҼc֯ trong m֥t ĽҺn v ֗th i֩ gian (vԀn t֝ c truyԚn sóng) c = ɚĬɜ. 

BӶn chӸt hӴt thԜ hi n֓ vi c֓ bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  cȈng mang nŁng lҼn֯g. Các dӴng bֵ c xӴ khác nhau 

sԐ c· c§c nŁng lҼn֯g khác nhau, có công thֵc t²nh nhҼ sau: 

Ὁ Ὤn  Ὤ
ὧ

l
 

Trong Ľ· h l¨ hԄng s֝  Plank, h = 6.63 × 10-34 Js 

NŁng lҼn֯g E ĽҼc֯ Ľo bԄng ĽҺn v ֗eV, kcal/mol, cal/mol 

1.2. Sֽ  tҼҺng t§c giaֻ bֵ c xӴ Ľi֓n t  ַvà phân tֹ  

1.2.1. Sֽ  thay Ľi֡ trӴng th§i nŁng lҼn֯g cֳ a phân tֹ  khi hӸp thu b cֵ xӴ 

 ֪trӴng th§i b³nh thҼn֩g, trӴng th§i nŁng lҼn֯g cֳ a phân tֹ  là t֡ ng các dӴng nŁng lҼn֯g: 

nŁng lҼn֯g Ľin֓ tֹ  ( chuyԜn Ľ֥ng cֳ a c§c Ľin֓ tֹ  quanh hӴt nh©n), nŁng lҼn֯g dao Ľn֥g (nŁng 

lҼ֯ng do nhֻ ng dao Ľn֥g gây b֫i tҼҺng t§c giaֻ các nguyên tֹ trong phân tֹ), nŁng lҼn֯g 

quay (do sֽ quay cֳ a các phân tֹ chung quanh trֱc n¨o Ľ· caֳ nó). 

Khi các bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  tҼҺng t§c vi֧ các phân tֹ vԀt chӸt, có thԜ xӶy ra theo hai khӶ nŁng: 

trӴng th§i nŁng lҼn֯g cֳ a phân tֹ  thay Ľi֡ hoԊc kh¹ng thay Ľi֡. Khi có sֽ  thay Ľi֡ nŁng lҼn֯g 

thì phân tֹ  có thԜ hӸp thֱ  hoԊc bֵ c xӴ nŁng lҼn֯g. NԒu g֙ i trӴng th§i nŁng lҼn֯g ban ĽӺu cֳ a 

phân tֹ  là E1, sau khi tҼҺng t§c l¨ E2 thì có thԜ viԒt: æE = E2 - E1 

æE = 0: nŁng lҼn֯g phân tֹ  kh¹ng thay Ľi֡ khi tҼҺng t§c vi֧ b cֵ xӴ Ľi֓n tַ . 

æE > 0: phân tֹ  hӸp thֱ  nŁng lҼn֯g. 

æE < 0: phân tֹ b cֵ xӴ nŁng lҼn֯g. 
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 Theo thuyԒt lҼn֯g tֹ  thì các phân tֹ và bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  trao Ľi֡ nŁng lҼn֯g v֧ i nhau không 

phӶi bӸt kȢ và liên tֱ c mà có tính chӸt gi§n ĽoӴn. Phân tֹ ch֕  hӸp thֱ  hoԊc bֵ c xӴ 0, 1, 2, 3én 

lӺn lҼn֯g tֹ  h.n. Khi phân tֹ  hӸp thֱ  hoԊc bֵ c xӴ sԐ l¨m thay Ľi֡ cҼn֩g Ľ ֥c aֳ b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  

nhҼng kh¹ng l¨m thay Ľi֡ nŁng lҼn֯g cֳ a bֵ c xӴ Ľi֓n tַ , b֫ i v³ cҼn֩g Ľ ֥b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  xác 

Ľ֗nh bԄng mԀt Ľ ֥các hӴt photon c· trong ch½m tia c¸n nŁng lҼn֯g cֳ a b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  lӴi ph  ֱ

thu֥ c vào tӺn s֝  n c aֳ bֵ c xӴ. Vì vԀy, khi chiԒu m֥ t chùm bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  v i֧ m t֥ tӺn s֝  duy 

nhӸt Ľi qua m¹i trҼn֩g vԀt chӸt th³ sau khi Ľi qua nŁng lҼn֯g cֳ a b cֵ xӴ không hԚ thay Ľi֡ mà 

ch֕  c· cҼn֩g Ľ ֥c aֳ bֵ c xӴ thay Ľi֡. 

Khi các phân tֹ hӸp th  ֱnŁng lҼn֯g tַ  bên ngoài có thԜ dӾn ĽԒn các quá trình thay Ľ֡i trong 

phân tֹ  (quay, dao Ľn֥g, kích thích electron phân tֹé) hoԊc trong nguyên tֹ (c n֥g hҼn֫g spin 

electron, c֥ng hҼn֫g tַ  hӴt nhân). 

M i֣ m t֥ qu§ tr³nh nhҼ vԀy ĽԚu Ľ¸i hi֛ m t֥ nŁng lҼn֯g æE > 0 nhӸt Ľn֗h ĽԊc trҼng cho n·, 

nghǫa l¨ Ľ¸i hi֛ b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  có m֥ t tӺn s֝  riêng. Vì thԒ khi chiԒu m t֥ chùm bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  

v i֧ các tӺn s֝  khác nhau vào thì các phân t ֹch֕  hӸp thֱ  ĽҼ֯c các bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  có tӺn s֝  Ľ¼ng 

bԄng các tӺn s֝  tr°n ĽԜ xӶy ra các quá trình biԒn Ľ֡i trong phân tֹ nhҼ tr°n. Do s ֽhӸp thֱ  ch֙ n 

l c֙ này mà khi chiԒu chùm bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  v i֧ m t֥ dӶi tӺn s֝  kh§c nhau Ľi qua m¹i trҼn֩g vԀt 

chӸt th³ sau khi Ľi qua, chùm bֵc xӴ này sԐ b  ֗mӸt Ľi mt֥ s֝  b cֵ xӴ có tӺn s֝  x§c Ľn֗h nghǫa l¨ 

các tia n¨y Ľ« b ֗phân tֹ  hӸp thֱ . 

1.2.2. ņ֗nh luԀt Lambert -Beer 

Khi b cֵ xӴ truyԚn qua m֥t m¹i trҼn֩g vԀt chӸt, nó b֗ hӸp thֱ  m t֥ phӺn, bi°n Ľ ֥sóng giӶm Ľi, 

cҼ֩ng Ľ ֥c aֳ nó ban ĽӺu Io sԐ b  ֗giӶm Ľi ch ֕còn là I. 

 

CҼ֩ng Ľ ֥b cֵ xӴ kh¹ng li°n quan g³ ĽԒn nŁng lҼ֯ng cֳ a n·. NŁng lҼn֯g cֳ a b cֵ xӴ ch֕  phֱ  

thu֥ c vào tӺn s֝  (E = hĬɜ) v¨ ĽҼc֯ xem nhҼ nŁng lҼn֯g cֳ a các hӴt photon riêng bi֓t h p֯ 

thành bֵ c xӴ Ľ·. Theo thuyԒt hӴt, cҼn֩g Ľ ֥b cֵ xӴ ĽҼ֯c xác Ľ֗nh b֫ i s֝  hӴt photon. Chùm tia 

b cֵ xӴ mӴnh (cҼn֩g Ľ ֥l n֧) thì ֵ ng v֧ i dòng photon d¨y ĽԊc. Khi bֵ c xӴ Ľi qua chӸt hӸp thֱ  

thì m֥ t s֝  n¨o Ľ· trong nhnֻg hӴt photon b֗ gi  ֻlӴi, mԀt Ľ ֥dòng photon sԐ giӶm Ľi, tia Ľi qua 

sԐ c· cҼn֩g Ľ ֥nh֛  Ľi. Trong c§c phҼҺng ph§p ph ֡nghi֓ m, ĽԜ Ľo cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ , ngҼi֩ ta 

thҼ֩ng so sánh cҼn֩g Ľ ֥c aֳ tia bֵ c xӴ trҼc֧ v¨ sau khi Ľi qua chӸt hӸp thֱ  (Io và I). ņԜ biԜu 

di n֑ cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  ngҼ֩i ta d½ng c§c ĽӴi lҼn֯g sau: 
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ņ֝ i v i֧ m t֥ b cֵ xӴ nhӸt Ľn֗h, chӸt ĽҼc֯ g֙ i là hӸp thֱ  mӴnh (cҼn֩g Ľ ֥hӸp th  ֱl n֧) khi % 

hӸp thֱ  có giá tr֗ l n֧, c¸n Ľ ֥truyԚn qua thì có giá tr  ֗nh֛ . Theo Ľn֗h luԀt hӸp thֱ  b cֵ xӴ (ņ֗nh 

luԀt Lambert ï Beer), khi hӸp thֱ  tia ĽҺn sԂc, Ľi֝ v i֧ m t֥ dung d֗ch Ľ« cho, mԀt Ľ ֥quang (Ľ ֥

hӸp thֱ ) phֱ  thu֥ c vào n n֟g Ľ ֥chӸt hӸp thֱ . ņԜ ĽԊc trҼng cho cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  ngҼ֩i ta hay 

dùng ĽӴi lҼn֯g lg(Io/I) g i֙ là mԀt Ľ ֥quang (optical density, ký hi֓u là D) hoԊc Ľ֥ hӸp thֱ  

(absorbance, ký hi֓u l¨ A). Theo Ľn֗h luԀt hӸp thֱ  b cֵ xӴ th³ cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  ĽҼ֯c tính theo 

biԜu thֵ c: 

A = ÌÇ ) )ϳ  eÌ# 

Trong Ľ·: 

l: chiԚu dày cֳ a l֧ p chӸt hӸp thֱ  (cm) 

C: n֟ ng Ľ ֥chӸt hӸp thֱ  (mol/l) 

Ů: h  ֓s֝  hӸp thֱ  mol (h֓  s֝  tԂt mol) 

1.2.3. BiԜu di n֑ ph  ֡hӸp th  ֱphân t  ֹ

Khi tҼҺng t§c vi֧ b cֵ xӴ Ľi֓n tַ , các phân tֹ có cӸu trúc khác nhau sԐ hӸp th  ֱvà phát xӴ m cֵ 

nŁng lҼn֯g khác nhau. Sֽ hӸp thֱ  và phát xӴ nŁng lҼn֯g này ĽҼ֯c ghi nhԀn bԄng thiԒt b  ֗máy 

ph֡  v¨ ĽҼc֯ thԜ hi n֓ dҼi֧ dӴng Ľ ֟th  ֗g i֙ ph .֡ 

C§c ĽӴi lҼn֯g D(A), T, % hӸp thֱ  ĽԚu nhԄm so s§nh cҼn֩g Ľ ֥c aֳ bֵ c xӴ trҼ֧c và sau khi 

b  ֗hӸp th ,ֱ vì thԒ ch¼ng ĽԚu ĽԊc trҼng cho cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ . BiԜu di֑ n ph֡  hӸp thֱ  là biԜu di֑ n 

sֽ  phֱ  thu֥ c c aֳ cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  v¨o bҼc֧ sóng (tӺn s֝  hoԊc s֝  sóng) cֳa bֵ c xӴ b  ֗hӸp thֱ . 

ņҼ֩ng cong thu ĽҼc֯ g֙ i l¨ ĽҼn֩g cong hӸp thֱ  hoԊc ph֡  hӸp thֱ . C§c Ľn֕h hӸp 

phֱ  c cֽ ĽӴi g i֙ là dӶi (band) hay Ľn֕h hӸp thֱ  (peak), chiԚu cao cֳa Ľ֕nh peak g i֙ l¨ cҼn֩g Ľ ֥

hӸp thֱ . 

Ph֡  h n֟g ngo¨i thҼn֩g ĽҼc֯ ghi dҼi֧ dӴng ĽҼn֩g cong sֽ phֱ  thu֥ c cֳ a % Ľ֥ truyԚn quang 

(tr cֱ tung) vào s֝ sóng (hoԊc bҼc֧ sóng) cֳa bֵ c xӴ (tr cֱ hoành). 
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Hình 1.3: Ph֡  h n֟g ngoӴi c aֳ 2,4,4-trimetylpentan 

Ph֡  t  ֹngoӴi ï khӶ kiԒn thҼn֩g biԜu di֑ n dҼi֧ dӴng ĽҼn֩g cong sֽ phֱ  thu֥ c cֳ a mԀt Ľ ֥quang 

D(A) (tr cֱ tung) v¨o bҼc֧ sóng (hoԊc s֝  sóng) (tr cֱ hoành). 

 

Hình 1.4: Ph֡  t  ֹngoӴi-khӶ kiԒn cֳ a buta-1,3-dien 

Riêng v֧ i ph  ֡c n֥g hҼn֫g tַ  hӴt nhân và ph֡ kh i֝ lҼn֯g th³ ĽӴi lҼn֯g trên tr cֱ ho¨nh ĽҼc֯ 

m  ֫r n֥g hҺn th¨nh Ľ ֥chuyԜn d֗ ch hóa h֙c (ppm) hay s֝ kh i֝ m/z còn trֱ c tung l¨ cҼn֩g Ľ ֥

c aֳ m֥ t hӸp thֱ . 

 

Hình 1.5: Ph֡  c n֥g hҼn֫g tַ  hӴt nhân proton và carbon-13 cֳ a ethyl acetate 
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Hình 1.6: Ph֡  kh i֝ lҼn֯g cֳ a toluen 
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CHһҹNG 2. PH  ֠T  ָNGOӳI-KHӵ KI ԑN  

(ULTRAVIOLET -VISIBLE SPECTROSCOPY) 

Vùng tֹ  ngoӴi trӶi dài tַ  10-400 nm bao g֟m vùng tֹ  ngoӴi xa hay chân không (10-200 nm), 

t  ֹngoӴi gӺn (200-400 nm). Vùng khӶ kiԒn m  ֫r n֥g tַ  400-800 nm. 

Ph֡  t  ֹngoӴi và khӶ kiԒn cֳ a các h֯p chӸt h uֻ cҺ gԂn liԚn v֧ i bҼc֧ chuyԜn electron giֻa 

các mֵ c nŁng lҼn֯g electron trong phân tֹ khi c§c Ľin֓ tֹ  chuyԜn tַ  các obitan liên kԒt (ů) 

hoԊc không liên kԒt lên (n) các obitan phӶn liên kԒt (ů*, p*)  có mֵ c nŁng lҼn֯g cao hҺn, Ľ¸i 

h i֛ phӶi hӸp thֱ  nŁng lҼn֯g tַ  bên ngoài. Do vԀy, ph֡  t  ֹngoӴi và khӶ kiԒn liên quan chԊt chԐ 

ĽԒn cӸu tӴo, n֝ i Ľ¹i li°n hp֯ và v¸ng thҺm.  

2.1. M t֥ s֝  thuԀt ng  ֻ

Màu sԂc cֳ a h֯ p chӸt h uֻ cҺ l¨ do m t֥ s֝  nhóm nguyên tֹ g i֙ là nhóm mang màu 

(chromophore) gây nên. M֫ r n֥g ra, nh·m mang m¨u ĽҼc֯ d½ng ĽԜ ch֕  nhóm nguyên tֹ chֵ a 

electron hӸp thֱ  b cֵ xӴ  ֫vùng khӶo sát nhҼ C=C, C=O, N=N, C¹N, C¹C,é 

B nͩg 2.1: C§c nh·m mang m¨u thҼn֩g gԊp và sֽ  chuyԜn mֵ c nŁng lҼn֯g cֳ a chúng 

Nhóm mang màu lmax (nm) emax ChuyԜn m cֵ Dung môi 

>C=C< 171 15530 ­́ ˊ* HҺi 

-C¹C- 
150 ~10000 ­́ ˊ* Hexan 

173 6000 ­́ ˊ* HҺi 

-CH=O 

160 20000 n­ ů* HҺi 

180 10000 ­́ ˊ* HҺi 

290 17 n­ ˊ* Hexan 

>C=O 

166 16000 n­ ů* HҺi 

188 900 ­́ ˊ* Hexan 

279 15 n­ ˊ* Hexan 

-COOH 204 60 n­ ˊ* NҼ֧c 

-CONH2 
178 9500 ­́ ˊ* Hexan 

220 63 n­ ˊ* NҼ֧c 

-COOR 211 57 n­ ˊ* Etanol 

-NO2 
201 5000 ­́ ˊ* Metanol 

274 17 n­ ˊ* Metanol 

Các phân tֹ chֵ a cùng m֥t nh·m mang m¨u thҼn֩g cho ph֡ electron gi֝ ng nhau. NԒu phân 

t  ֹcó chֵ a nhֻ ng nhóm mang màu bi֓t lԀp (không liên h֯p) thì ph֡  electron cֳa h֯ p chӸt sԐ là 
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 t n֡g h֯ p nhֻ ng n®t ĽԊc trҼng caֳ c§c nh·m mang m¨u Ľ·. NhҼng nԒu các nhóm mang màu 

liên h֯ p v֧ i nhau thì sԐ tӴo thành m֥t nhóm mang màu m֧i v i֧ nh nֻg ĽԊc trҼng hӸp thֱ  m i֧. 

Khi thay Ľi֡ dung m¹i hay ĽҼa c§c nh·m thԒ khác vào phân tֹ chӸt h uֻ cҺ, ccֽ ĽӴi hӸp thֱ  

có thԜ b  ֗d c֗h chuyԜn vԚ phía sóng dài hoԊc sóng ngԂn. Sֽ  d c֗h chuyԜn cֽ c ĽӴi hӸp thֱ  vԚ phía 

bҼ֧c s·ng d¨i hҺn (l¨m tŁng lmax) g i֙ là chuyԜn d֗ch Ľ ֛(red shift) hay hi֓u nֵg thӾm màu 

(bathochromic effect). Nhֻng nhóm thԒ khi gԂn v֧ i nhóm mang màu làm d֗ch chuyԜn cֽ c ĽӴi 

hӸp thֱ  vԚ ph²a bҼc֧ s·ng d¨i hҺn gi֙ là nhóm tr֯  màu (auxochrome). Nguyên nhân gây ra s ֽ

chuyԜn d֗ ch này là do Ӷnh hҼn֫g cֳ a hi֓ u nֵg liên h֯ p giֻ a nhóm tr֯  màu t֧ i nhóm mang 

màu. Sֽ  d c֗h chuyԜn cֽ c ĽӴi hӸp thֱ  vԚ ph²a bҼc֧ sóng ngԂn hҺn (l¨m giӶm lmax) g֙ i là chuyԜn 

d c֗h xanh (blue shift) hay hi֓u ֵ ng nh֯ t màu (hypsochromic effect). 

Khi thay Ľi֡ cӸu tӴo chӸt, còn có thԜ dӾn t֧ i sֽ  thay Ľi֡ cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ . ӵnh hҼn֫g làm 

tŁng cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  (tŁng e) g i֙ là hi֓ u nֵg ĽԀm m¨u (hyperchromic effect). ThҼn֩g khi 

kéo dài mӴch liên h֯ p, sԐ v aַ gây ra hi֓u ֵ ng thӾm màu và hi֓u ֵ ng ĽԀm m¨u. Trong trҼn֩g 

h p֯ thay Ľi֡ cӸu tr¼c cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  giӶm (giӶm e), ngҼi֩ ta g֙ i hi n֓ tҼn֯g này là hi֓n ֵ ng 

nhӴt màu (hypochromic effect). Sֽ ĽԀm màu hay nhӴt màu có thԜ g©y ra do thay Ľi֡ cӸu tӴo 

chӸt, song cȈng c· thԜ gây ra do sֽ thay Ľi֡ n n֟g Ľ ֥dung d֗ch mӾu. Trong khi Ľ·, s ֽthay Ľi֡ 

n n֟g Ľ ֥không làm Ӷnh hҼn֫g ĽԒn bҼc֧ sóng hӸp thֱ  c cֽ ĽӴi, c· nghǫa l¨ kh¹ng g©y ra hiu֓ 

nֵg thӺm màu hay nh֯t màu. 

2.2. Các mֵ c nŁng lҼn֯g cֳ a electron và sֽ  chuyԜn m cֵ nŁng lҼn֯g 

Trong ĽiԚu ki n֓ bình thҼ֩ng, các phân tֹ t n֟ tӴi  ֫trӴng th§i nŁng lҼn֯g thӸp nhӸt g i֙ là 

trӴng th§i cҺ bӶn. Khi phân tֹ  nhԀn nŁng lҼn֯g nhҼ hӸp thֱ  b cֵ xӴ Ľi֓n t  ַthì phân tֹ  có thԜ 

chuyԜn sang mֵc nŁng lҼn֯g cao hҺn gi֙ là trӴng thái kích thích. Hi֓ n tҼn֯g hӸp thֱ  b cֵ xӴ 

Ľi֓n tַ  c aֳ phân tֹ  g©y n°n c§c bҼc֧ chuyԜn nŁng lҼ֯ng Ľin֓ tֹ , nŁng lҼn֯g dao Ľn֥g v¨ nŁng 

lҼ֯ng quay cֳa phân tֹ  là ngu֟ n g֝ c c aֳ các loӴi ph  ֡hӸp thֱ  phân tֹ . 

Trong trҼn֩g h֯ p ph֡  UV-VIS, c§c bҼc֧ chuyԜn nŁng lҼn֯g gây ra do phân t  ֹhӸp thֱ  b cֵ 

xӴ Ľi֓n tַ  trong vùng UV-VIS (190ï800 nm) tӴo ra sֽ  thay Ľi֡ các m cֵ nŁng lҼn֯g Ľin֓ tֹ  

trong phân tֹ. ņ֝i v i֧ hӺu hԒt các phân tֹ, nŁng lҼn֯g thӸp nhӸt cֳ a Ľin֓ tֹ  nԄm trong các 

orbitan ů (tҼҺng nֵg liên kԒt ů). C§c orbitan ˊ (tҼҺng nֵg liên kԒt ˊ) nԄm ֫  m cֵ nŁng lҼ֯ng 

cao hҺn, tiԒp ĽԒn l¨ c§c Ľin֓ tֹ  t  ֽdo không liên kԒt (n). Nhֻ ng orbitan phӶn liên kԒt (ˊ* v¨ ů*) 

là nhֻ ng orbitan c· nŁng lҼ֯ng cao nhӸt. 
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Hình 2.1: Các mֵ c nŁng lҼn֯g và mֵ c chuyԜn khi hӸp thֱ  b cֵ xӴ Ľi֓n tַ  

Th  ֵt  ֽnŁng lҼn֯g cӺn thiԒt cho sֽ  chuyԜn mֵ c nŁng lҼn֯g thҼ֩ng là: 

ů ­ ů* > n­ ů* > ­́ ˊ* > n­ ˊ* 

ü ChuyΘn mοc ů ­ ů* 

ņ©y l¨ sֽ  chuyԜn mֵ c nŁng lҼn֯g cֳ a Ľin֓ tֹ  t  ַorbital liên kԒt ů ĽԒn orbital phӶn liên kԒt ů*. 

BҼ֧c chuyԜn này Ľ¸i hi֛ nŁng lҼn֯g l֧ n và cho hӸp thֱ   ֫vùng tֹ  ngoӴi xa tַ  120-200 nm. 

Nh nֻg hydrocarbon no nhҼ metan, propan, cyclohexan,é ĽԚu cho hӸp thֱ   ֫dҼ֧i 140 nm và 

không cho hӸp thu trong cùng tֹ ngoӴi gӺn hoԊc vùng khӶ kiԒn. Do Ľ·, hӸp thֱ   ֫vùng này 

thҼ֩ng kh· Ľo v¨ ²t c· gi§ tr ֗trong vi֓ c phân tích cӸu trúc. 

ü ChuyΘn mοc n­ ů* 

ņ©y l¨ s ֽchuyԜn mֵ c nŁng lҼn֯g cֳ a Ľin֓ tֹ  t  ַorbital không liên kԒt n ĽԒn orbital phӶn liên 

kԒt ů*. BҼc֧ chuyԜn này sԐ xuӸt hi n֓  ֫h p֯ chӸt có chֵ a các nguyên tֹ có cԊp Ľin֓ tֹ  chҼa 

liên kԒt nhҼ N, O, S hay halogen. 

ü ChuyΘn mοc ˊ­ ˊ* 

ņ©y l¨ s ֽchuyԜn mֵ c nŁng lҼn֯g cֳ a Ľin֓ tֹ  t  ַorbital liên kԒt  ́ĽԒn orbital phӶn liên kԒt *́. 

Sֽ  chuyԜn mֵ c này xӶy ra v֧ i nh nֻg h֯ p chӸt chֵ a liên kԒt Ľ¹i, li°n kԒt ba, c¸ng thҺm, hp֯ 

chӸt carbonyl, nhóm azo.  

ü ChuyΘn mοc n­ ˊ* 

ņ©y l¨ s ֽchuyԜn mֵ c nŁng lҼn֯g cֳ a Ľin֓ tֹ  t  ַorbital không liên kԒt n ĽԒn orbital phӶn liên 

kԒt ́ *. Các electron không liên kԒt c· nŁng lҼn֯g gӺn v֧ i orbital phӶn liên kԒt hҺn c§c electron 

ů nên hӸp thֱ  xӶy ra ֫  bҼ֧c s·ng d¨i hҺn. S ֽchuyԜn mֵ c này gԊp ֫  các h֯ p chӸt chֵ a liên kԒt 

Ľ¹i k¯m theo d ֗nguyên t֝  có cԊp Ľin֓ tֹ  chҼa li°n kԒt (C=O, C=S, N=O,é). Ph ֡c aֳ các 

aldehyd, keton no có 2 dӶi, dӶi c· cҼn֩g Ľ ֥hӸp thu (e) mӴnh hҺn  ֫180-190 nm ֵ ng v֧ i chuyԜn 

m cֵ ́ ­ ˊ* và dӶi c· cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  nh֛  hҺn  ֫270-300 nm ֵ ng v֧ i m cֵ chuyԜn n­ ˊ*. 

Ngoài ra, trong các h֯p chӸt carbonyl cȈng cho mcֵ chuyԜn nŁng lҼn֯g n­ ů*  ֫khoӶng 160 

nm. 
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0 Trong ph֡  Ľi֓n tֹ  c· c§c bҼc֧ nhӶy Ľin֓ tֹ  t  ַqu׃ ĽӴo có mֵ c nŁng lҼn֯g thӸp sang qu׃ 

ĽӴo có mֵ c nŁng lҼn֯g cao hҺn. V ֗trí cֳ a c§c Ľn֕h hӸp thֱ  hӸp thu ɚmax v¨ cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  

Ůmax tҼҺng nֵg v֧ i c§c bҼc֧ nhӶy này có m֥t s֝  tính chӸt ĽԊc trҼng ri°ng do Ľ· ngҼi֩ ta phân 

chúng thành tַng loӴi g i֙ là các dӶi hӸp thֱ . 

- DӶi R (Radical): tҼҺng nֵg v֧ i bҼ֧c nhӶy Ľin֓ tֹ  n Ÿ ˊ*. N· xuӸt hi n֓ ֫  các h֯ p chӸt 

có chֵ a các d֗ t  ֝v i֧ cԊp electron tֽ  do nhҼ O, N, S,é v¨ li°n kԒt ˊ trong phân tֹ. ņԊc 

trҼng caֳ dӶi R l¨ Ľ ֥hӸp thֱ  phân tֹ  thӸp, Ůmax thҼ֩ng nh֛  hҺn 100. 

- DӶi K (Conjugated): là nhֻng dӶi sóng ֵ ng v֧ i các chuyԜn mֵ c ́ ­ ˊ* trong phân tֹ 

chֵ a h֓  electron ́  liên h֯ p nhҼ butadien, mesityl oxid,é N· cȈng xuӸt hi n֓ trong các 

phân tֹ  c aֳ h֯ p chӸt v¸ng thҺm c· li°n hp֯ v֧ i các nhóm thԒ chֵ a liên kԒt ˊ nhҼ styren, 

benzaldehyd hay acetophenon. DӶi s·ng n¨y ĽԊc trҼng bi֫ h  ֓s֝  hӸp thֱ  l n֧ (Ůmax > 

10000). 

- DӶi B (Benzenoid): là dӶi sóng ֵ ng v֧ i các chuyԜn mֵ c ́ ­ ́ * trong phân tֹ chֵ a vòng 

thҺm hoԊc d֗  v¸ng thҺm. 

- DӶi E (Ethylenic): tҼҺng t ֽnhҼ dӶi B l¨ ĽԊc trҼng caֳ cӸu tr¼c v¸ng thҺm. Ngun֟ g c֝ 

c aֳ n· l¨ do bҼc֧ chuyԜn electron ֫ h  ֓benzenoid c aֳ ba liên kԒt ethylen trong h֓ th n֝g 

liên h֯ p vòng kín. DӶi E xuӸt hi n֓ ֫  bҼ֧c sóng ngԂn v¨ c· cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  cao hҺn 

g i֙ là dӶi E1, ngҼc֯ lӴi dӶi E2 xuӸt hi n֓ ֫  bҼ֧c s·ng d¨i v¨ c· cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  thӸp 

hҺn. 

Trong ph֡  UV-VIS cֳ a m֥ t h p֯ chӸt có thԜ xuӸt hi n֓ nhiԚu dӶi sóng khác nhau do trong 

phân tֹ  có chֵ a m֥ t nh·m mang m¨u nhҼng c· nhiԚu mֵ c chuyԜn nŁng lҼn֯g khác nhau hoԊc 

có chֵ a nhiԚu nhóm mang màu. 

 

Hình 2.2: Ph֡  UV c aֳ anilin 
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1 2.3. Các yԒu t  ֝Ӷnh hҼn֫g ĽԒn cֽ c ĽӴi hӸp th  ֱlmax v¨ cҼn֩g Ľ ֥hӸp th  ֱŮmax 

Trong ph֡  UV, ĽӴi lҼn֯g ĽԊc trҼng l¨ lmax và emax ĽҼ֯c xem x®t cŁn c ֵtrên sֽ  liên h p֯ cֳ a 

phân tֹ . 

ü HiΜu οng nhóm thΔ 

Khi thay thԒ nguyên tֹ  H cֳ a h֯ p chӸt anken hay v¸ng thҺm bԄng các nhóm thԒ khác nhau, tùy 

theo nhóm thԒ Ľ· c· li°n hp֯ hay không liên h֯p Ľ֝i v i֧ h  ֓n i֝ Ľ¹i caֳ phân tֹ  mà Ӷnh hҼn֫g 

nhiԚu hay ²t ĽԒn ph֡  t  ֹngoӴi c aֳ phân tֹ. ņ֝i v i֧ các nhóm thԒ không liên h p֯ (nhҼ CH3, 

CH2OH, CH2COOH) thì Ӷnh hҼn֫g ít còn các nhóm thԒ liên h֯ p (nhҼ C=CR2, COOH, OH, 

NO2é ) c· Ӷnh hҼn֫g mӴnh làm chuyԜn d֗ ch cֽ c ĽӴi hӸp thֱ  vԚ phía s·ng d¨i v¨ tŁng cҼn֩g 

Ľ֥ hӸp thֱ . 

ü HiΜu οng lͻp thΘ 

Khi t²nh Ľn֟g phԆng cֳ a phân tֹ  b  ֗mӸt Ľi th³ s ֽliên h֯ p cֳ a phân tֹ  b  ֗phá v֭ , làm lmax giӶm 

Ľi mt֥ ít nhҼng emax giӶm nhiԚu, vì vԀy có thԜ xem emax l¨ cŁn c ֵĽԜ so sánh tính Ľ֟ng phԆng 

c aֳ m֥ t dӴng phân tֹ  cho trҼc֧. 

ü Dung môi 

Tùy theo bӶn chӸt phân cֽ c cֳ a dung môi và chӸt tan mà ph֡ t  ֹngoӴi c aֳ chӸt tan thay Ľi֡ 

theo c§c c§ch kh§c nhau. Khi tŁng Ľ ֥phân c cֽ cֳ a dung môi thì dӶi K chuyԜn d֗ ch vԚ phía 

sóng dài còn dӶi R (n ­ p* ) lӴi chuyԜn d֗ ch vԚ phía sóng ngԂn. 

2.4. nִg dֱ ng ph  ֡t  ֹngoӴi-khӶ kiԒn 

PhҼҺng ph§p ph ֡t  ֹngoӴi và khӶ kiԒn c· Ĩ nghǫa quan trn֙g trong lǫnh vcֽ phân tích Ľ֗nh tính, 

phân tích cӸu trúc phân tֹ  v¨ ph©n t²ch Ľn֗h lҼn֯g. Nguyên tԂc c aֳ phҼҺng ph§p ph©n t²ch Ľn֗h 

lҼ֯ng là dֽ a vào m֝ i quan h֓  gi aֻ mԀt Ľ ֥quang và n֟ng Ľ ֥dung d֗ch theo Ľ֗nh luԀt Lambert 

ï Beer. һu ĽiԜm cֳ a phҼҺng ph§p quang ph ֡t  ֹngoӴi và khӶ kiԒn trong ph©n t²ch Ľn֗h lҼ֯ng 

l¨ c· Ľ ֥nhӴy cao, có thԜ phát hi֓n ĽҼc֯ m֥ t lҼn֯g nh֛  chӸt h uֻ cҺ hoԊc ion v¹ cҺ trong dung 

d c֗h, sai s֝ tҼҺng Ľi֝ nh  ֛(ch֕  1 ĽԒn 3%). 

ü X§c ĽΠnh cͫ u trúc 

D aֽ vào lmax, có thԜ biԒt ĽҼc֯ loӴi liên kԒt 

- lmax < 150nm: ch֕ có loӴi liên kԒt ů caֳ h֯ p chӸt no. 

- lmax > 150 nm: có liên kԒt b i֥. 

- lmax >280 nm: h֓ liên h֯ p 

- lmax quanh vùng 220-250 nm (e = 1000): ch֕ có 2 liên kԒt Ľ¹i trong h ֓liên h֯ p. 

- lmax quanh vùng 260-300 nm (e = 100-200) có thԜ có benzen và benzen thԒ. 

- lmax quanh vùng 270-300 nm (e < 1000): h֯ p chӸt carbonyl. 
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2 ü Ph̯̭ng ph§p Ľo mίt b̯αc sóng 

ņԜ phân tích m֥t mӾu có thԜ th cֽ hi֓ n theo c§ch ĽҺn giӶn l¨ Ľo mt֥ mӾu chuӼn và m t֥ mӾu 

phân tích r֟i tính toán theo công thֵc dҼi֧ Ľ©y. Gi֙ n n֟g Ľ ֥ c aֳ chӸt chuӼn là Ck, 

c aֳ mӾu phân tích là Cx, dֽ a theo Ľn֗h luԀt Lambert ï Beer có thԜ viԒt: 

Dk = Ak = e.l.Ck           (1) 

Dx = Ax = e.l.Cx            (2) 

Trong Ľ·: Ak, Ax: là Ľ֥ hӸp th  ֱc aֳ dung d֗ch mӾu chuӼn và mӾu phân tích. 

  Dk, Dx: là mԀt Ľ ֥quang c aֳ dung d֗ch mӾu chuӼn và mӾu phân tích. 

l: là chiԚu dày dung d֗ch mӾu chuӼn và mӾu phân tích. 

e: là h֓  s֝  hӸp thֱ  mol. 

Ck, Cx là n֟ ng Ľ ֥c aֳ dung d֗ch mӾu chuӼn và mӾu phân tích. 

T  ַ(1), (2):     ὅ  

Ck là n֟ ng Ľ ֥mӾu chuӼn ĽҼc֯ pha chính xác, Ak và Ax là giá tr֗ Ľo ĽҼc֯ trên máy do Ľ· t²nh 

ĽҼ֯c n֟ ng Ľ ֥mӾu phân tích. 

ü Ph̯̭ng ph§p lͻp Ľ̯γng chuͯ n 

- Ch֙ n lmax. 

- Pha dãy chӸt chuӼn có n֟ ng Ľ ֥tŁng (giӶm) dӺn. 

- ņo mԀt Ľ ֥quang hoԊc Ľ֥ hӸp thֱ  c aֳ các mӾu ֫  bҼ֧c sóng trên. 

- VԐ Ľ֟ th  ֗phֱ  thu֥ c mԀt Ľ ֥quang D hoԊc Ľ֥ hӸp thֱ  A vào n֟ ng Ľ ֥C, ĽҼn֩g 

biԜu di֑ n cֳ a Ľ֟ th  ֗n¨y ĽҼc֯ g֙ i l¨ ĽҼn֩g chuӼn. 

- Pha mӾu phân tích sao cho n֟ng Ľ ֥dung d֗ch mӾu Ľo nԄm trong gi֧ i hӴn tuyԒn 

tính cֳ a ĽҼn֩g chuӼn. Sau khi Ľo mӾu phân tích nhԀn giá tr֗ Ax (Dx) r i֟ Ľi֝ 

chiԒu tr°n Ľ ֟th  ֗Ľ֙c ĽҼc֯ giá tr֗ Cx. 
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CHһҹNG 3. PH  ֠H N֞G NGOӳI (INFRARED SPECTROSCOPY) 

3.1. Gi i֧ thi u֓ vԚ ph  ֡h n֟g ngoӴi 

B cֵ xӴ h n֟g ngoӴi là vùng bֵ c xӴ nԄm giֻ a vùng ánh sáng thӸy ĽҼc֯ và vi sóng. Bֵ c xӴ 

h n֟g ngoӴi có tӺn s֝  trong khoӶng 430 THz - 300 GHz thҼn֩g ĽҼc֯ hӸp thֱ  b i֫ phân tֹ  các 

h p֯ chӸt h uֻ cҺ v¨ chuyԜn th¨nh nŁng lҼn֯g dao Ľn֥g phân tֹ . Sֽ  hӸp thֱ  n¨y ĽҼc֯ lҼn֯g tֹ  

hóa tӴo thành m֥t dãy ph֡  dao Ľn֥g phân t .ֹ Trong nghiên cֵu cӸu trúc các h֯p chӸt h uֻ cҺ 

thҼ֩ng ch֕ sֹ  dùng vùng ph֡ có s֝  sóng tַ  4000 ĽԒn 400 cm-1. TӺn s֝  hay bҼc֧ sóng hӸp thֱ  

phֱ  thu֥ c vào kh֝ i lҼ֯ng cֳ a các nguyên tֹ, các liên kԒt và cӸu trúc cֳ a phân tֹ . 

V  ֗tr² c§c mȈi hӸp thֱ  trong ph֡  h n֟g ngoӴi thҼn֩g ĽҼc֯ biԜu di֑ n dҼi֧ dӴng s֝  sóng (  ) 

v i֧ ĽҺn v ֗ĽҼ֯c sֹ  d nֱg hi֓ n nay là cm-1. 

CҼ֩ng Ľ ֥c aֳ c§c mȈi hӸp thֱ  có thԜ ĽҼ֯c biԜu di֑ n bԄng h֓  s֝  truyԚn quang (trasmittance, 

T) hoԊc hӸp thֱ  (absorbance, A). Sֽ liên h֓  gi aֻ hai ĽҺn v ֗này thԜ hi n֓ qua biԜu thֵ c: A = 

log10 (1/T). CҼn֩g Ľ ֥c§c mȈi hӸp thֱ  thҼ֩ng ĽҼc֯ miêu tӶ là mӴnh (m), trung bình (t), yԒu 

(y). Do vԀy, ph֡  h n֟g ngoӴi c aֳ h֯ p chӸt h uֻ cҺ c· trcֱ tung thԜ hi n֓ cҼn֩g Ľ ֥hӸp thֱ  c aֳ 

c§c mȈi ph,֡ trֱ c hoành là v֗ trí các mȈi hӸp thֱ  ĽҼ֯c biԜu di֑ n dҼi֧ dӴng s֝  sóng (cm-1). 

 

Hình 3.1: Ph֡  h n֟g ngoӴi c aֳ benzyl ancol 

3.2. ThiԒt b  ֗nghiên cֵ u ph  ֡h n֟g ngoӴi 

ThiԒt b֗  Ľo ph ֡h n֟g ngoӴi (ph֡  kԒ h n֟g ngoӴi) g m֟ các loӴi: ph  ֡kԒ h n֟g ngoӴi m t֥ chùm tia 

dùng kính l֙ c, ph֡  kԒ h n֟g ngoӴi hai chùm tia tán sԂc và ph֡  kԒ h n֟g ngoӴi biԒn Ľ֡i Fourier 

(FTïIR). Trong Ľ· ph ֡kԒ h n֟g ngoӴi biԒn Ľ֡i Fourier là loӴi ph  ֡kԒ hi n֓ ĽӴi v¨ Ľang ĽҼc֯ 

dùng ph֡  biԒn. 
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Hình 3.2: Mô hình hoӴt Ľn֥g cֳ a ph֡  kԒ h n֟g ngoӴi biԒn Ľ֡i Fourier 

Ngu֟ n s§ng Ľi qua giao thoa kԒ Michelson g֟m gҼҺng phԆng di Ľn֥g M1, m t֥ gҼҺng c ֝

Ľ֗nh M2 và m֥ t tӸm kính phân tách ánh sáng S. Ánh sáng t ַngu֟ n chiԒu vào tӸm kính S tách 

làm hai phӺn bԄng nhau, m֥t phӺn chiԒu v¨o gҼҺng M1 và m֥ t phӺn khác chiԒu v¨o gҼҺng 

M2, sau Ľ· phӶn xӴ tr  ֫lӴi qua kính S, m֥t n aֹ tr  ֫vԚ ngu֟ n, còn m֥ t n aֹ chiԒu qua mӾu Ľi 

ĽԒn detectҺ. Do gҼҺng M1 di Ľn֥g làm cho ĽoӴn ĽҼn֩g cֳ a tia s§ng Ľi ĽԒn gҼҺng M1 ri֟ quay 

tr  ֫lӴi c· Ľ ֥dài l֧ n hҺn ĽoӴn ĽҼn֩g tia s§ng Ľi ĽԒn gҼҺng M2 ri֟ quay tr֫  lӴi v¨ ĽҼc֯ g֙ i là 

sֽ  tr .֑ Do sֽ  tr  ֑n¨y Ľ« l¨m §nh s§ng sau khi qua giao thoa kԒ biԒn Ľ֡i t  ַtӺn s֝  cao xu֝ ng tӺn 

s֝  thӸp. Sau Ľ· §nh s§ng qua mӾu b֗  hӸp thֱ  m t֥ phӺn r֟ i Ľi ĽԒn detectҺ, nh ֩k׃ thuԀt biԒn Ľ֡i 

Fourier nhԀn ĽҼc֯ m t֥ ph֡  h n֟g ngoӴi. 

3.3. Dao Ľn֥g cֳ a phân tֹ   

Khi các bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  tҼҺng t§c vi֧ các phân tֹ vԀt chӸt, nԒu có sֽ  thay Ľi֡ nŁng lҼn֯g thì 

phân tֹ  có thԜ hӸp thֱ  hoԊc bֵ c xӴ nŁng lҼ֯ng. Khi các phân tֹ hӸp thֱ  nŁng lҼn֯g tַ  bên 

ngoài có thԜ dӾn ĽԒn các quá trình thay Ľi֡ trong phân tֹ (quay, dao Ľn֥g, kích thích electron 

phân tֹ é) hoԊc trong nguyên tֹ (c n֥g hҼn֫g spin electron, c֥ng hҼn֫g tַ  hӴt nhân). Khi 

tҼҺng t§c v i֧ b cֵ xӴ Ľi֓n tַ , các phân tֹ có cӸu trúc khác nhau sԐ hӸp thֱ  và phát xӴ m cֵ 

nŁng lҼn֯g khác nhau. ņ֝ i v i֧ c§c bҼc֧ chuyԜn nŁng lҼn֯g dao Ľn֥g trong phân tֹ thҼ֩ng 

khá nh֛ , tҼҺng ĽҼҺng vi֧ nŁng lҼn֯g bֵ c xӴ h n֟g ngoӴi trong thang các bֵc xӴ Ľi֓n t .ַ Do 

Ľ·, ph ֡h n֟g ngoӴi c¸n ĽҼc֯ g֙ i là ph֡  dao Ľn֥g. Tuy nhiên, không phӶi bӸt kȢ phân tֹ  nào 

cȈng c· khӶ nŁng hӸp thֱ  b cֵ xӴ h n֟g ngoӴi ĽԜ cho hi֓ u ֵ ng ph֡  dao Ľn֥g. Ch֕ có các phân 

t  ֹkhi dao Ľn֥g gây sֽ  thay Ľi֡ momen lҼn֭g cֽ c m֧ i có khӶ nŁng hӸp thֱ  b cֵ xӴ h n֟g ngoӴi 

ĽԜ cho hi֓ u ֵ ng ph֡  dao Ľn֥g. Do vԀy, ĽiԚu ki n֓ cӺn ĽԜ phân tֹ  có thԜ hӸp thֱ  b cֵ xӴ h n֟g 

ngoӴi chuyԜn thành trӴng th§i k²ch th²ch dao Ľn֥g là phӶi có sֽ  thay Ľi֡ momen lҼn֭g cֽ c Ľin֓ 

khi dao Ľn֥g. 
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5 ņ֝ i v i֧ phân tֹ  hai nguyên tֹ (A-B) thì chuyԜn Ľ֥ng dao Ľn֥g duy nhӸt là chuyԜn Ľ֥ng co 

giãn d c֙ theo trֱ c liên kԒt A-B. LoӴi dao Ľn֥g n¨y ĽҼc֯ g֙ i l¨ dao Ľn֥g hóa tr֗ (dao Ľn֥g làm 

thay Ľi֡ chiԚu dài liên kԒt cֳ a các nguyên tֹ trong phân tֹ nhҼng kh¹ng l¨m thay Ľi֡ góc liên 

kԒt). 

ņ֝ i v i֧ các phân tֹ nhiԚu nguyên tֹ, ngo¨i c§c dao Ľn֥g hóa tr֗, còn có m֥t loӴi dao Ľn֥g 

l¨m thay Ľi֡ góc liên kԒt gi aֻ các nguyên tֹ ĽҼ֯c g֙ i l¨ dao Ľn֥g biԒn dӴng. Lֽ c cӺn ĽԜ làm 

thay Ľi֡ góc liên kԒt thҼn֩g nh֛  hҺn so vi֧ l cֽ l¨m thay Ľi֡ Ľ ֥dài liên kԒt, do Ľ· nŁng lҼn֯g 

c aֳ dao Ľn֥g biԒn dӴng sԐ nh֛  hҺn nŁng lҼn֯g cֳ a dao Ľn֥g hóa tr֗. T  ַĽ·, tӺn s֝  c aֳ dao 

Ľ֥ng biԒn dӴng cȈng nh ֛hҺn so vi֧ tӺn s֝  c aֳ dao Ľn֥g hóa tr֗ Ľ֝i v i֧ cùng m֥ t liên kԒt. 

Các nguyên tֹ trong phân tֹ dao Ľn֥g theo ba hҼn֧g g֙ i l¨ dao Ľn֥g chuӼn cֳ a phân t .ֹ 

ņ֝ i v i֧ phân tֹ  có cӸu tӴo nԄm tr°n ĽҼn֩g thԆng, s֝  dao Ľn֥g chuӼn cֳ a phân tֹ  có N nguyên 

t  ֹt i֝ Ľa bԄng 3N ï 5 và 3N ï 6 Ľ֝i v i֧ phân tֹ  không thԆng. 

Thí dλ: 

Xét phân tֹ  nҼ֧c H2O. ņ©y l¨ ph©n t ֹ3 nguyên tֹ  không thԆng h¨ng, do Ľ· sԐ có 3x3-6 = 3 

kiԜu dao Ľn֥g. 

 

Dao Ľn֥g hóa tr֗ Ľ֝i x nֵg        Dao Ľn֥g hóa tr֗ bӸt Ľi֝ x nֵg                 Dao Ľn֥g biԒn dӴng 

 (3652 cm-1)    (3756 cm-1)         (1596 cm-1) 

 V i֧ phân tֹ  3 nguyên tֹ  thԆng hàng CO2, s֝  dao Ľn֥g tֽ  do sԐ là 3x3-5 = 4 

      

Dao Ľn֥g hóa tr֗ bӸt Ľi֝ x nֵg          Dao Ľn֥g hóa tr֗ Ľ֝i x nֵg 

       

Dao Ľn֥g biԒn dӴng ngoài mԊt phԆng    Dao Ľn֥g biԒn dӴng trong mԊt phԆng 

Dao Ľn֥g hóa tr֗ Ľ֝i x nֵg trong trҼn֩g h֯ p n¨y kh¹ng l¨m thay Ľi֡ momen lҼn֭g cֽ c cֳ a 

phân tֹ  n°n dao Ľn֥g này sԐ không xuӸt hi n֓ trên ph֡  h n֟g ngoӴi. Hai kiԜu dao Ľn֥g biԒn dӴng 

trong và ngoài mԊt phԆng ch֕ khác nhau vԚ sֽ  Ľ֗nh hҼn֧g, c¸n nŁng lҼn֯g dao Ľn֥g th³ tҼҺng 

t  ֽnhau, ch¼ng ĽҼc֯ g֙ i là dao Ľn֥g suy biԒn. Trong ph֡  h n֟g ngoӴi, c§c dao Ľn֥g này ch֕ cho 
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6 m t֥ vân hӸp thֱ . Vì thԒ, trên ph֡  h n֟g ngoӴi c aֳ CO2 có 2 vân hӸp thֱ  ĽҼ֯c thӸy là 2349 cm-

1 và 667 cm-1. 

ņ֝ i v i֧ các phân tֹ nhiԚu nguyên tֹ , s֝  kiԜu dao Ľn֥g tŁng l°n rӸt nhiԚu. C§c dao Ľn֥g 

trong phân tֹ lӴi có Ӷnh hҼn֫g và làm biԒn Ľ֡i lӾn nhau. Ngoài ra, còn có thԜ có nhiԚu dao 

Ľ֥ng gӺn gi֝ ng nhau và cùng thԜ hi n֓ ֫  m t֥ vùng tӺn s֝  hԌp tַ  Ľ· m¨ tӴo thành m֥t vân ph֡  

chung. Trong trҼn֩g h֯ p n¨y, ngҼi֩ ta quan t©m ĽԒn dao Ľn֥g cֳ a m֥ t nhóm các nguyên tֹ 

trong phân tֹ. Khi Ľ·, c· thԜ hy v֙ ng rԄng các nhóm nguyên tֹ gi n֝g nhau trong các phân tֹ 

khác nhau sԐ thԜ hi n֓ dao Ľn֥g t֡  h p֯ cֳ a chúng ֫ nhֻ ng khoӶng tӺn s֝  gi n֝g nhau (g֙i là tӺn 

s֝  ĽԊc trҼng nh·m). BiԒt ĽҼc֯ tӺn s֝  dao Ľn֥g cֳ a m֥ t nhóm nguyên tֹ có thԜ nhԀn ra sֽ  có 

mԊt cֳ a nhóm nguyên tֹ Ľ֝ trong phân tֹ. Thֽ c tԒ cho thӸy vùng ph֡  t  ַ1500-4000 cm-1 chֵ a 

các vân hӸp thֱ  c aֳ hӺu hԒt các nhóm chֵc nhҼ OH, NH, C=O, C=C,é n°n ĽҼc֯ g֙ i là vùng 

nhóm chֵ c. Vùng ph֡  dҼ֧i 1500 cm-1 phֵ c tӴp hҺn do thԜ hi n֓ Ľ֟ng th֩ i c§c dao Ľn֥g biԒn 

dӴng C-H, C-C,é, c§c dao Ľn֥g hóa tr֗ c aֳ các liên kԒt ĽҺn C-C, C-N, C-O,é cȈng nhҼ s ֽ

tҼҺng t§c v¨ Ӷnh hҼn֫g lӾn nhau cֳa c§c dao Ľn֥g này. Vùng ph֡ n¨y ĽҼc֯ xem nhҼ ĽԊc trҼng 

cho dao Ľn֥g cֳ a toàn b֥ ñb֥ khungò ph©n t ֹchֵ  không phӶi c aֳ riêng nhóm nguyên tֹ hay 

liên kԒt nào. Khi cӸu tӴo phân tֹ  thay Ľi֡, các vân ph֡ ֫  vùng này sԐ thay Ľi֡ theo. Vì thԒ vùng 

ph֡  dҼ֧i 1500 cm-1 ĽҼ֯c g֙ i l¨ v½ng ñv©n ng·n tayò ĽԊc trung cho m֥t phân tֹ  x§c Ľn֗h. 

B nͩg 3.1: Ph֡  h n֟g ngoӴi c aֳ m֥ t s֝  h p֯ chӸt tiêu biԜu 

H p֯ chӸt Nhóm chֵ c 
TӺn s֝  hӸp 

th  ֱ(cm-1) 

CҼ֩ng 

Ľ֥ 
KiԜu dao Ľn֥g 

Alkan 

 

2840-3000 t­m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-H 

 

800-1200 y Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-C 

 

1430-1470 t 
Dao Ľn֥g biԒn dӴng C-H 

1370-1380 m 

 
1445-1485 t Dao Ľn֥g biԒn dӴng C-H 

 
~1340 y 

Dao Ľn֥g biԒn dӴng C-H 

 

< 500 y 
Dao Ľn֥g biԒn dӴng C-C 

 

 

 

 
1640-1660 t Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=C, 

trong dien, trien,é 1650 

(m) và 1600 (m), trong 
 

1655-1660 m 
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Alken 

 

1670-1675 y h p֯ chӸt liên h֯ p v֧ i 

v¸ng thҺm ~1625 (t), 

trong a,b-carbonyl bӸt 

bão hòa 1590-1640 (m) 

 

(3 nhóm thԒ) 

3000-3100 t 

Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-H 

 
885-895 m 

Dao Ľn֥g biԒn dӴng C-H 

RCH=CH2 
985-995 m 

900-940 m 

 

675-730 t 

 

960-970 m 

 

(3 nhóm thԒ) 

790-840 t 

Alkin  

 2190-2260 *  Dao Ľn֥g hóa tr  ֗C¹C 

 

3300-3310 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-H 

615-645 m Dao Ľn֥g biԒn dӴng C-H 

Aren 

 
3000-3100 t Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-H 

C=C 1450-1600 *  Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=C 

Benzen có 1 nhóm thԒ 730-770 m 

Dao Ľn֥g biԒn dӴng C-H 

 690-710 m 

Benzen có 2 nhóm thԒ v  ֗

trí o- 

735-770 m 

Benzen có 2 nhóm thԒ v  ֗

trí m- 

750-810 m 

680-725 t­m 

Benzen có 2 nhóm thԒ v  ֗

trí p- 

800-860 m 

Alcol, 

phenol 

 3590-3650 *  Dao Ľn֥g hóa tr֗ O-H t  ֽ

do 
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8  3200-3600 *  Dao Ľn֥g hóa tr֗ O-H có 

liên kԒt hydrogen liên 

phân tֹ  

 2500-3200 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ O-H có 

liên kԒt hydrogen n֥i 

phân tֹ  

 1000-1260 t­m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-O 

 ~1050 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-O cֳ a 

alcol bԀc 1 

 ~1100 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-O cֳ a 

alcol bԀc 2 

 ~1150 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-O cֳ a 

alcol bԀc 3 

 ~1200 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-O cֳ a 

phenol 

 
1330-1420 m 

Dao Ľn֥g biԒn dӴng O-H 
650-769 m 

Aldehyd 

 

1720-1740 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, 

no, mӴch thԆng 

 1695-1715 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, 

v¸ng thҺm 

 2700-2900 y Dao Ľ֥ng hóa tr֗ c aֳ C-H, 

thҼ֩ng g֟ m 2 vân, 1 vân 

gӺn 2720 cm-1 

Keton 

 
1705-1725 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, 

no, vòng no 

 1680-1700 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, 

aryl 

 

 

 

 

 1700-1725 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, 

no, mӴch thԆng 

 1680-1700 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, 

aryl 
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9 Carboxylic 

acid 

 1655-1665 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, có 

liên kԒt hydrogen n֥i 

phân tֹ  

 2500-3000 t Dao Ľn֥g hóa tr֗ O-H, 

aryl 

Ester 

 1735-1750 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, 

no, vòng no 

 1715-1800 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O, R 

hoԊc Rô l¨ aryl 

 1000-1300 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-O-C 

Amid 
 

1630-1690 m 
Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O 

 3140-3500 t Dao Ľn֥g hóa tr֗ N-H 

 1510-1620 m Dao Ľn֥g biԒn dӴng N-H 

Amin 

 

3300-3500 t 
Dao Ľn֥g hóa tr֗ N-H 

Nitril   2200-2260 t­m Dao Ľn֥g hóa tr֗ C¹N 

Nitro 

 1370-1570 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ N=O, 

mӴch thԆng 

 1300-1570 m Dao Ľn֥g hóa tr֗ N=O, 

v¸ng thҺm 

m: mͧ nh, t: trung bình, y: yΔu, *: thay ĽΫi tùy hιp chͫ t 

3.4. PhҼҺng ph§p nghi°n cuֵ ph  ֡h n֟g ngoӴi 

Khi nghiên cֵ u m֥ t ph֡  h n֟g ngoӴi, chúng ta cӺn tԀp trung quan s§t v¨ Ľ§nh gi§ vԚ v  ֗trí, 

hình dӴng (v©n ĽҺn hay Ľ¹i), Ľ ֥tԀp trung (nh֙n hay tù, r֥ng), cҼn֩g Ľ ֥vân hӸp thֱ , tַ  Ľ· t³m 

ra m֝ i liên quan v֧ i m t֥ nhóm chֵc n¨o Ľ·. ņԜ l¨m ĽҼc֯ ĽiԚu này, hãy chia ph֡ h n֟g ngoӴi 

thành m֥ t s֝  vùng khác nhau, tìm kiԒm trên m֣ i vùng nhֻ ng n®t ĽԊc trҼng caֳ m֥ t loӴi nhóm 

chֵ c n¨o Ľ·. 

BҼ֧c 1 

X§c Ľn֗h Ľ ֥bӸt bão hòa    Ë
ä Ȣ

  

Trong Ľ·:     k: tn֡g s֝  liên kԒt p và vòng cֳa phân tֹ . 

 ai: hóa tr֗ c aֳ nguyên t֝ th  ֵi. 

 bi: s֝  nguyên tֹ  c aֳ nguyên t֝ th  ֵi. 
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0 BҼ֧c 2 

 

 

 

 

 

KiԜm tra vùng > 2500 cm-1 BҼ֧c 3 
Không có hӸp thֱ  

Vân trӶi r n֥g 2500-3500 cm-1 

Có hӸp thֱ  

Có thԜ có nhóm -COOH, tìm thêm 

nhóm C=O ֫  1600-1725 cm-1 
Có 

Vân nh֙ n gӺn 2720 cm-1 

Không có 

Có Có thԜ có nhóm -CHO, tìm thêm 

nhóm C=O ֫  1690-1740 cm-1 

ņ§m v©n  ֫2700-3000 cm-1 
Có Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-H  

(CH, CH2, CH3) 

Không có 

Không có 

Có 
ņ§m v©n  ֫3000-3100 cm-1 

Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-H c aֳ alken 

hoԊc aren 

Không có 

Các vân ֫ 3200-3600 cm-1 

Không có 

BҼ֧c 3 

Có 
-OH, -NH hay -C¹C-H 

-OH cֳ a alcol hay phenol 

thҼ֩ng l¨ 1 Ľ§m v©n c· cҼn֩g 

Ľ֥ mӴnh. 

-NH thҼn֩g l¨ v©n ĽҺn, cҼn֩g 

Ľ֥ trung bình. 

-NH2 thҼ֩ng l¨ v©n Ľ¹i, cҼn֩g 

Ľ֥ trung bình. 

-C¹C-H cho vân sԂc nh֙ n, 

kiԜm thêm nhóm -C¹C-  ֫gӺn 

2100 cm-1. 
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BҼ֧c 3 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

KiԜm tra vùng 1500-2500 cm-1 BҼ֧c 4 
Không có hӸp thֱ  

Các vân ֫ 2100-2300 cm-1 

Có hӸp thֱ  

Có thԜ có nhóm C¹C, hoԊc C¹N 
Có 

V©n c· cҼn֩g Ľ ֥mӴnh ֫  

1660-1770 cm-1 

Không có 

Có Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=O 

C§c v©n cҼn֩g Ľ ֥trung 

bình ֫  1500-1600 cm-1 

Có C=C cֳ a v¸ng thҺm hay liên kԒt 

N-H (kiԜm tra vùng > 2500 cm-1) 

Không có 

Không có 

Có ņ§m v©n nh֙ n, cҼn֩g Ľ ֥

trung bình ֫  1640-1670 cm-1 
Dao Ľn֥g hóa tr֗ C=C c aֳ alken  

Không có 

BҼ֧c 4 
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2 BҼ֧c 4 

 

BҼ֧c 5 

 

 

 

KiԜm tra vùng 1100-1500 cm-1 
BҼ֧c 5 

Không có hӸp thֱ  

C§c v©n cҼn֩g Ľ ֥mӴnh ֫  

1050-1300 cm-1 

Có hӸp thֱ  

Dao Ľn֥g hóa tr֗ C-C, C-O, C-N Có 

Vân nh֙ n cҼn֩g Ľ ֥trung 

bình ֫  gӺn 1375 cm-1 

Không có 

Có Nhóm -CH3 

Vân nh֙ n cҼn֩g Ľ ֥trung 

bình ֫  gӺn 1450 cm-1 

Có 
Nhóm -CH2 hoԊc -CH3 

Không có 

Không có 

BҼ֧c 5 

KiԜm tra vùng < 900 cm-1 Tóm tԂt 

kԒt quӶ 

Không có hӸp thֱ  

Vân nh֙ n ֫  gӺn 720 cm-1 

Có hӸp thֱ  mӴnh 

Nhóm -CH3 Có 

Các vân nh֙ n ֫  680-860 cm-1 

Không có 

Benzen có 1 nhóm thԒ: 690-710 cm-1, 730-770 cm-1 

Benzen có 2 nhóm thԒ  ֫v  ֗trí o-: 735-770 cm-1 

Benzen có 2 nhóm thԒ  ֫v  ֗trí m-: 680-725 cm-1, 750-810 cm-1 

Benzen có 2 nhóm thԒ  ֫v  ֗trí p-: 800-860 cm-1 

Có 

KԒt luԀn 

Tóm tԂt 

kԒt quӶ 
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3 BÀI TӿP 

Câu 1: H«y x§c Ľn֗h c§c mȈi hӸp thֱ  ĽԊc trung trong ph֡ h n֟g ngoӴi tҼҺng nֵg v֧ i các nhóm 

chֵ c cֳ a h֯ p chӸt có cӸu tr¼c nhҼ trong c§c h³nh sau Ľ©y 
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Câu 2: Cho h֯ p chӸt có công thֵc phân tֹ  C3H6O2, x§c Ľn֗h cӸu tӴo cֳ a c§c Ľn֟g phӺn acid 

và ester có ph֡  IR sau: 
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6 Hình 1 

 

Hình 2 

 

Câu 3: L aֽ ch֙ n ph֡  IR cho các chӸt sau Ľ©y: (a) Acid benzoic (b) Benzen (c) Etyl benzoat (d) 

Vanilin (4-HyĽroxy-3-metoxybenzaldehyd) 

Hình 1 
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7 Hình 2 

 

Hình 3 

 

Hình 4 
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8 Câu 4: X§c Ľn֗h công thֵc cӸu tӴo dֽ a vào ph֡ IR cֳ a các chӸt có CTPT sau: 

a) C7H9N 

 

b) C8H8O2 

 

c) C3H6O 
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d) C2H4O2 
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0 CHһҹNG 4. PH  ֠C N֤G Hһ֪ NG T  ֶHӳT NHÂN  

(NUCLEAR MAGNETIC RESONANCE SPECTROSCOPY)  

Ph֡  c n֥g hҼn֫g tַ  hӴt nhân viԒt tԂt cֳ a tiԒng Anh là NMR (Nuclear Magnetic Resonance) là 

m t֥ phҼҺng ph§p vԀt lý hi n֓ ĽӴi nghiên cֵ u cӸu tӴo cֳ a các h֯p chӸt h uֻ cҺ, n· c· Ĩ nghǫa 

quan tr֙ ng ĽԜ xác Ľ֗nh cӸu tӴo các phân tֹ phֵ c tӴp nhҼ c§c hp֯ chӸt thiên nhiên. 

4.1. ņiԚu ki n֓ c֥ ng hҼn֫g 

Khi m t֥ hӴt mang Ľin֓ tֽ  quay quanh trֱc cֳ a nó 

sԐ làm xuӸt hi n֓ m֥  d¸ng Ľin֓ v¸ng. D¸ng Ľin֓ này 

sinh ra m֥ t t  ַtrҼn֩g có momen tַ µ. MԊc dù hӴt 

nhân nguyên tֹ t²ch Ľin֓ dҼҺng v¨ cȈng quay xung 

quanh trֱ c cֳ a n· nhҼng kh¹ng phӶi tӸt cӶ các hӴt 

nh©n ĽԚu có momen tַ. Nguyên nhân là do momen 

t  ַc aֳ hӴt nhân là tԀp h֯ p cֳ a các momen tַ c aֳ các 

proton v¨ nҺtron. NԒu các các nuclei (proton và 

nҺtron) n¨y Ľ« gh®p Ľ¹i, momen tַ  sԐ b  ֗tri t֓ tiêu. 

Vì thԒ các hӴt nhân có s֝ proton và nҺtron ĽԚu là s֝  chԈn sԐ có momen tַ bԄng 0 (12C, 16O). 

Ch֕  nhֻ ng hӴt nhân có momen tַ m i֧ có thԜ ĽҼ֯c tìm ra bԄng phҼҺng ph§p cn֥g hҼn֫g tַ  hӴt 

nh©n. Do Ľ·, ta c· thԜ gԊp các ph֡ NMR cֳ a 1H, 13C, 14N, 9F, 31P,é Trong ph©n t ֹh uֻ cҺ 

thҼ֩ng gԊp nhӸt là các nguyên tֹ H và C nên các ph֡ 1H-NMR và 13C-NMR c· Ĩ nghǫa quan 

tr n֙g nhӸt trong hóa hֻu cҺ. 

NԒu không có sֽ t§c Ľn֥g cֳ a tַ  trҼn֩g bên ngoài thì các spin hӴt nhân cֳa nhֻ ng hӴt nhân 

có tַ  tính sԐ Ľ֗nh hҼn֧g theo vô s֝ phҼҺng. Khi mӾu chӸt khӶo sát có chֵ a nhֻ ng hӴt nhân 

n¨y ĽҼc֯ ĽԊt vào giֻ a hai cֽ c cֳ a m֥ t nam châm mӴnh (tַ  trҼn֩g Bo), các spin hӴt nhân này 

sԐ quay hҼn֧g ngҼc֯ chiԚu nhau và chiԒm hai mֵ c nŁng lҼn֯g khác nhau. ņ֗nh hҼ֧ng song 

song cùng chiԚu v i֧ t  ַtrҼ֩ng ngoài có mֵ c nŁng lҼn֯g thӸp hҺn Ľn֗h hҼn֧g song song ngҼc֯ 

chiԚu. M cֵ Ľ֥ chênh l֓ch nŁng lҼn֯g giֻ a 2 trӴng thái DE t֕  l  ֓thuԀn v֧ i Ľ ֥l n֧ cֳ a tַ  trҼn֩g 

ngoài. 
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Hình 4.1: ņ֗nh hҼn֧g cֳ a hӴt nh©n trҼc֧ và sau khi ĽԊt vào tַ  trҼn֩g Bo 

NԒu hӴt nh©n n¨y (Ľ« c· Ľn֗h hҼn֧g) ĽҼc֯ chiԒu b֫ i m t֥ bֵ c xӴ Ľi֓n tַ  có tӺn s֝  tҼҺng nֵg 

chính xác v֧ i m cֵ nŁng lҼn֯g DE, sֽ  hӸp thu nŁng lҼn֯g sԐ xӶy ra v¨ l¼c Ľ· spin trӴng thái 

nŁng lҼ֯ng thӸp sԐ nhӶy chuyԜn lên spin trӴng th§i nŁng lҼn֯g cao hҺn. Khi c· hin֓ 

tҼ֯ng nhӶy chuyԜn spin nhҼ thԒ, ngҼi֩ ta nói là hӴt nh©n Ľ« cn֥g hҼn֫g v֧ i b cֵ xӴ chiԒu vào, 

g i֙ là c֥ ng hҼn֫g tַ  hӴt nhân. Khi ngҼng chiԒu xӴ, các spin hӴt nhân sԐ giӶi ph·ng nŁng lҼn֯g 

ĽԜ tr  ֫vԚ trӴng thái cân bԄng. X§c Ľn֗h nŁng lҼn֯g mà các hӴt nhân cùng m֥t loӴi nguyên t֝  

trong phân tֹ hӸp thֱ  (hay giӶi phóng) sԐ thu ĽҼc֯ ph֡  c n֥g hҼn֫g tַ  hӴt nhân cֳa phân tֹ  

chӸt Ľ·. 

4.2. ņ֥  d c֗h chuyԜn hóa h֙ c 

Trên ph֡  Ľ֟, tӴi v  ֗trí mà m֥ t hӴt nhân hӸp thu nŁng lҼn֯g ĽԜ có hi֓ n tҼn֯g c n֥g hҼn֫g 

ĽҼ֯c g֙ i là Ľί dΠch chuyΘn hóa hΣc (chemical shift). ņ֥  d c֗h chuyԜn hóa h֙c t²nh theo ĽӴi 

lҼ֯ng d biԜu di֑ n giá tr֗ chuyԜn d֗ ch c֥ ng hҼn֫g cֳ a proton so v֧i proton cֳ a TMS 

(tetramethylsilan (CH3)4Si). Theo quy Ҽc֧, Ľ ֥d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a TMS ĽҼc֯ ch֕nh tӴi 

m cֵ 0 trên ph֡  Ľ֟ và nhֻ ng hӸp thu khác sԐ xuӸt hi n֓ tӴi vùng tַ  trҼ֩ng thӸp hҺn. 

Ph֡  Ľ֟ NMR ĽҼ֯c chia Ľ ֥theo thang delta (ŭ). Mt֥ ĽҺn v ֗delta bԄng 1 phӺn m֥ t tri u֓ (ppm: 

part per million) cֳa tӺn s֝  hoӴt Ľn֥g cֳ a máy NMR. 

d
M ÄÃÈ ÃÈÕÙÎ ÈĕÁ ÈÃ ÔþÎÈ Ô 4-3ȟ(ÚØρπ

4Î Ó ÈÏÔ íÎÇ ÃÁ ÍÜÙȟ(Ú
 

NhҼ vԀy, Ľ ֥d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a m֥ t hӸp thu NMR sԐ là hԄng s֝ , không phֱ  thu֥ c vào 

l cֽ tַ  trҼn֩g và tӺn s֝  hoӴt Ľn֥g cֳ a máy. L i֯ ích cֳ a vi֓ c Ľo ph ֡bԄng máy có tӺn s֝  l n֧ là 

các hӸp thu ĽҼc֯ trӶi ra trong m֥ t khoӶng tַ  trҼn֩g l֧ n, vì thԒ nԒu có các tín hi֓u ֫  gӺn nhau 

sԐ d  ֑dàng phân bi֓t ĽҼc֯ chúng, trong khi nԒu Ľo bԄng máy có tӺn s֝  thӸp thì các tín hi֓u gӺn 

nhau có thԜ trùng lԂp lên nhau, khó khӶo sát. 
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Hình 4.2: Ph֡  Ľ֟ 1H-NMR 

4.3. CҼ֩ng Ľ ֥tích phân cֳ a mȈi cn֥g hҼn֫g trong ph  ֡1H-NMR 

Ph֡  Ľ֟ 1H-NMR cho biԒt có bao nhiêu loӴi proton trong phân tֹ  v¨ cȈng cho biԒt m i֣ loӴi 

proton Ľ· c· bao nhi°u nguy°n t ֹH. Trong ph֡  1H-NMR, phӺn di֓ n tích vԐ ra b֫ i mȈi cn֥g 

hҼ֫ng t  ֕l  ֓thuԀn v֧ i s֝  lҼ֯ng proton gây ra tín hi֓u c֥ ng hҼ֫ng cֳ a mȈi Ľ· v¨ ĽҼc֯ g֙ i là 

cҼ֩ng Ľ ֥tích phân cֳa mȈi cn֥g hҼn֫g.  

TrҼ֧c Ľ©y c§c m§y ph ֡có lԂp b֥  phԀn x§c Ľn֗h cҼn֩g Ľ ֥tích phân r֟i vԐ lên ph֡  Ľ֟ nhֻ ng 

ĽҼ֩ng bԀc thang g֙i l¨ ĽҼn֩g cong t²ch ph©n. ņ ֥cao cֳ a m֣ i bԀc thang t֕ l  ֓v i֧ cҼn֩g Ľ ֥c aֳ 

m i֣ tín hi֓ u. BԄng cách so sánh chiԚu cao cֳa các bԀc thang có thԜ t³m ĽҼc֯ t֕  l  ֓vԚ s֝  lҼ֯ng 

gi aֻ các nhóm proton gây ra tín hiu֓ c֥ ng hҼn֫g. ֪  các máy hi֓n ĽӴi, ngҼi֩ ta ghi r» cҼn֩g 

Ľ֥ tҼҺng Ľi֝ c aֳ m֣ i tín hi֓ u ֫  ph²a dҼi֧ m i֣ tín hi u֓ Ľ·. 

 

 

Hình 4.3: Ph֡  1H-NMR cֳ a 1,4-dimethylbenzene 

4.4. ņ֥  d c֗h chuyԜn hóa h֙ c cֳ a proton m t֥ s֝  h p֯ chӸt h uֻ cҺ 

Trong h֯ p chӸt h uֻ cҺ, c§c proton thҼn֩g không t֟n tӴi riêng rԐ m¨ ĽҼc֯ bao quanh b֫i 

nhֻ ng Ľ§m m©y Ľin֓ tֹ  khác nhau. Do vԀy, m i֣ loӴi hӴt nhân b֗ che chԂn khác nhau, tַ Ľ· t ַ
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3 trҼ֩ng hi֓ u dֱ ng §p ĽԊt lên hӴt nh©n Ľ· cȈng kh§c nhau. Máy NMR Ľ ֳnhӴy ĽԜ nhԀn biԒt ĽҼc֯ 

t nַg sֽ  khác bi֓ t nh֛  này, ghi thành nhֻng tín hi֓ u ph֡  NMR. 

Các loӴi hӴt nhân khác nhau trong m֥t phân tֹ  c· Ľ ֥d c֗h chuyԜn hóa h֙c khác nhau là do 

m i֣ loӴi hӴt nh©n ĽҼc֯ che chԂn khác nhau b֫i c§c Ľ§m m©y Ľin֓ t  ֹchung quanh. HӴt nhân 

n¨o ĽҼc֯ c§c Ľin֓ tֹ  che chԂn càng nhiԚu thì càng cӺn tַ  trҼ֩ng mӴnh hҺn ĽԜ có thԜ có sֽ  c n֥g 

hҼ֫ng, h֓  quӶ là các hӴt nhân này hӸp thu ֫  vùng tַ  trҼn֩g cao (vùng bên phӶi c aֳ ph֡  Ľ֟). 

HӴt nh©n n¨o ĽҼc֯ c§c Ľin֓ tֹ  che chԂn ít thì ch֕ cӺn tác dֱ ng b֫ i m t֥ t  ַtrҼn֩g yԒu là có thԜ 

có sֽ  c n֥g hҼn֫g, h֓  quӶ là các hӴt nhân này hӸp thu ֫  vùng tַ  trҼn֩g thӸp (vùng bên trái cֳa 

ph֡  Ľ֟). Khi proton gԂn vào cacbon n֝i v i֧ nguyên tֹ  c· Ľ ֥ ©m Ľin֓ mӴnh (O; N; 

halogen), các nguyên tֹ này sԐ r¼t Ľ¹i Ľin֓ tֹ  n i֝ hóa tr֗ vԚ phía nó, làm giӶm sֽ  chԂn cֳ a tַ  

trҼ֩ng b°n ngo¨i §p ĽԊt lên proton khӶo sát vì thԒ Ľ֥ d c֗h chuyԜn hóa h c֙  ֫vùng tַ  trҼn֩g 

thӸp. 

Do Ľ ֥d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a m֣ i hӴt nhân phֱ thu֥ c vào cӸu tӴo hóa h֙c và vào v֗ trí 

không gian cֳa nó trong phân tֹ  nên m֣ i hӴt nhân có hi֓u ֵ ng chԂn khác nhau. Mu֝n biԒt m t֥ 

h p֯ chӸt có thԜ cho bao nhiêu tín hi֓u trong ph֡  1H-NMR, cӺn phӶi biԒt trong phân tֹ Ľ· c· 

bao nhiêu loӴi proton gi֝ ng nhau vԚ cӸu tӴo hóa h֙ c và vԚ v  ֗trí không gian. Các proton gi֝ng 

nhau n¨y ĽҼc֯ g֙ i là proton tҼҺng ĽҼҺng vԚ Ľ֥ d c֗h chuyԜn hóa h֙c, chúng ch֕ cho m֥ t tín 

hi u֓ trên ph֡  1H-NMR. Còn các hӴt nh©n c· Ľ ֥d c֗h chuyԜn kh§c nhau, ĽҼc֯ g֙ i là proton 

không tҼҺng ĽҼҺng vԚ Ľ֥ d c֗h chuyԜn hóa h֙c, chúng cho các tín hi֓u khác nhau trên ph֡ 1H-

NMR. S֝  lҼ֯ng các hӸp thu khác nhau sԐ cho biԒt có bao nhiêu loӴi proton trong phân tֹ. 
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Hình 4.4: ņ֥  d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a proton các nhóm h֯p chӸt h uֻ cҺ 

4.5. TҼҺng t§c spin-spin trong ph  ֡1H-NMR 

M i֣ m t֥ loӴi proton trong phân tֹ  cho m֥ t mȈi cn֥g hҼ֫ng (mȈi ĽҺn) hoԊc b֗  chԎ tách thành 

nhiԚu mȈi cn֥g hҼ֫ng (mȈi Ľa). S ֽchԎ mȈi n¨y ĽҼc֯ g֙ i là sֽ  tách spin-spin hoԊc sֽ  ghép 

cԊp, là hi n֓ tҼn֯g có nhiԚu mȈi hӸp thu khác nhau, do các proton  ֫kԚ b°n Ľ« tҼҺng t§c l°n 

proton Ľang khӶo sát.  

BӸt cֵ  m t֥ proton n¨o Ľang khӶo s§t ĽԚu ch֗u m֥ t t  ַtrҼ֩ng l֧ n cֳ a máy NMR §p ĽԊt lên 

nó, nó còn b֗ Ӷnh hҼn֫g b֫ i t  ַtrҼn֩g tӴi ch֣  gây ra do sֽ che chԂn cֳ a c§c Ľin֓ tֹ  bao chung 

quanh, ngoài ra nԒu có nhֻ ng proton khác ֫ kԚ bên, t  ַtrҼn֩g nh֛  c aֳ các proton kԚ bên này 

cȈng g©y mt֥ Ӷnh hҼn֫g nh֛  lên proton khӶo sát, h֓ quӶ là proton khӶo sát sԐ cho mȈi cn֥g 

hҼ֫ng nhҼng kh¹ng phӶi l¨ mȈi ĽҺn m¨ l¨ nhiԚu mȈi kh§c nhau t½y v¨o s ֝lҼ֯ng các proton 

hi n֓ di֓ n ֫  kԚ bên nó, s֝  lҼ֯ng mȈi b ֗chԎ tách tuân theo theo quy luԀt n+1. 
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Hình 4.5: Ph֡  1H-NMR cֳ a etylbenzen 

NԒu m֥ t proton khӶo sát có n s֝ proton tҼҺng ĽҼҺng kԚ bên nó thì proton khӶo sát này sԐ c n֥g 

hҼ֫ng và cho tín hi֓u l¨ n+1 mȈi tr°n ph ֡1H-NMR. C§c mȈi này có di֓n t²ch tҼҺng Ľi֝ theo 

t  ֕l  ֓c aֳ tam giác Pascal. 

B nͩg 4.1: CҼ֩ng Ľ ֥tҼҺng Ľi֝ c aֳ c§c mȈi do s ֽt§ch mȈi bi֫ proton kԚ bên 

S֝  proton tҼҺng t§c DӴng mȈi (k² hiu֓) CҼ֩ng Ľ ֥tҼҺng Ľi֝ Hình dӴng 

0 Singlet (s) mȈi ĽҺn 1 

 

1 Doublet (d) mȈi Ľ¹i 1 : 1 

 

2 Triplet (t) mȈi ba 1 : 2 : 1 

 

3 Quartet (q) mȈi bn֝ 1 : 3 : 3: 1 

 

4 
Quintet (quin) mȈi 

nŁm 
1 : 4 : 6 : 4 : 1 
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5 Sextet (sex) mȈi s§u 1 : 5 : 10 : 10 : 5 : 1 

 

6 Septet (sep) mȈi bӶy 
1 : 6 : 15 : 20 : 15 : 6 : 

1 

 

Mίt sΧ l̯u Ĩ: 

- C§c proton tҼҺng ĽҼҺng vԚ mԊt hóa h֙ c ֫  trên cùng m֥t carbon hoԊc trên hai carbon 

khác nhau không tách spin-spin v i֧ nhau. CH2=CH2; CH3-CH2-CH3 

- Proton gԂn trên cùng m֥t carbon, có thԜ tách spin-spin nԒu hai proton Ľ· kh¹ng tҼҺng 

ĽҼҺng nhau. CH2=CH-CN 

- ThҼ֩ng tҼҺng t§c spin-spin ch֕  Ľ§ng kԜ khi nó truyԚn qua không quá 3 liên kԒt s. Tuy 

nhiên, khi trong mӴch có cӶ liên kԒt p th³ tҼҺng t§c spin-spin có thԜ phát huy tác dֱng 

qua 4 hoԊc 5 liên kԒt. 

- Khi 1 proton tҼҺng t§c vi֧ na, nb, nc,é proton kh¹ng tҼҺng ĽҼҺng kh§c th³ t²n hiu֓ cֳ a 

chúng sԐ tách thành (na+1)(nb+1)(nc+1)émȈi. 

 

Hình 4.6: Sֽ  tách spin-spin c aֳ m֥ t s֝  nhóm thԒ ph֡  biԒn 

 

Hình 4.7: M t֥ s֝  dӴng mȈi khi 1 proton tҼҺng t§c vi֧ c§c proton kh¹ng ĽҼҺng ĽҼҺng kh§c 
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7 4.6. HԄng s֝  ghép 

GiӶ sֹ  có hai proton Ha và Hb  ֫kԚ bên thì hai proton này ghép tַ v i֧ nhau và trên ph֡  1H-

NMR thӸy hai proton này cho tín hi֓u l¨ mȈi Ľ¹i. Do hai proton n¨y ghép tַ  v i֧ nhau (còn g֙i 

là tách spin-spin) nên khoӶng cách giֻa c§c mȈi Ľ¹i trong các tín hi֓u cֳ a hai loӴi proton này 

sԐ bԄng nhau. KhoӶng c§ch n¨y ĽҼc֯ g֙ i là h ńg sΧ ghép, ký hi֓ u là J, ĽҺn v ֗Ľo t²nh bԄng 

Hertz (Hz). Cách viԒt ĽԜ biԜu di֑ n 2 proton Ha và Hb ghép tַ  v i֧ nhau là Jab. Các hԄng s֝  ghép 

thҼ֩ng có giá tr֗ trong khoӶng tַ  0-18 Hz. Ngoài sֽ  phֱ  thu֥ c vào bӶn chӸt cֳ a tҼҺng t§c spin-

spin (khoӶng cách và v֗ trí cֳ a các hӴt nh©n tҼҺng t§c), Ľ ֥l n֧ cֳ a J còn phֱ thu֥ c vào tӺn s֝  

n c aֳ m§y Ľo. Gi§ tr ֗c aֳ J ĽҼc֯ tính theo công thֵc Jab = ¼da - db¼.n 

 

Hình 4.8: HԄng s֝  ghép giֻ a 2 proton liԚn kԚ 

 

Hình 4.9: Cách tính hԄng s֝  ghép cֳa m֥ t s֝  mȈi ph ֡biԒn 

Thí dλ: X§c Ľn֗h v֗  trí và tính hԄng s֝  ghép J các proton trong các h֯ p chӸt sau, biԒt tӺn s֝  máy 

Ľo l¨ 500 MHz. 
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B nͩg 4.2: M t֥ vài giá tr֗ c aֳ hԄng s֝  ghép J (Hz) 

DӴng cӸu trúc  J (Hz) DӴng cӸu trúc J (Hz) 

 
10-16 

 
0-2 

 
6-8 

 
10-13 

 
0-3 

 
2-3 

 
12-18 

 
2-3 
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6-12 

 

ortho: 6-10 

meta: 1-3 

para: 0-1 

 
0-3 

 

a-aô: 8-10 

a-eô: 2-3 

e-eô: 2-3 

 

4-10   

Mίt sΧ l̯u Ĩ: 

- TӸt cӶ c§c mȈi ĽҺn, bӺu, r֥ ng, trên ph֡ Ľ֟ có thԜ là do các proton ïOH hoԊc ïNH hoԊc 

ïCOOH. 

- M t֥ mȈi cn֥g hҼn֫g ֫  ŭ å 2,5 ppm cho biԒt Ľ· l¨ proton alkin ĽӺu mӴch: -CſC-H. 

- M t֥ mȈi cn֥g hҼn֫g ֫  ŭ å 2,1 ï 2,5 ppm cho biԒt Ľ· l¨ proton gԂn vào carbon ֫ kԚ bên 

nhóm cacbonyl. 

   

- M t֥ mȈi cn֥g hҼn֫g ֫  ŭ å 3 ï 4 ppm cho biԒt Ľ· l¨ proton gԂn kԒt trên carbon mà 

carbon này có gԂn m֥ t nguyên tֹ  c· Ľ ֥©m Ľin֓ l n֧ nhҼ oxygen, halogen. 

     

- M t֥ mȈi c n֥g hҼn֫g ֫  ŭ å 5 - 6 ppm cho biԒt Ľ· l¨ proton vinyl. HԄng s֝  ghép J cֳa 

các tín hi֓u này cho biԒt dӴng trans hoԊc cis. 

- M t֥ mȈi cn֥g hҼn֫g ֫  ŭ å 6 - 8 ppm cho biԒt sֽ  hi n֓ di֓ n cֳ a nh©n thҺm. Daֽ vào 

hԄng s֝  ghép có thԜ x§c Ľn֗h ĽҼc֯ v֗  trí nhóm thԒ trên vòng benzen. 

- NԒu mȈi cn֥g hҼn֫g ֫  ŭ å 9 - 10 ppm thì có proton aldehyd ïCH=O. 

- NԒu c· mȈi  ֫v½ng ŭ > 10 ppm th³ c· thԜ Ľ· l¨ proton caֳ ïCOOH. 

4.7. Ph  ֡c n֥g hҼn֫g t  ַ13C-NMR 

Ph֡  13C-NMR cho thông tin quan tr֙ng vԚ khung sҼn֩ carbon cֳ a h֯ p chӸt h uֻ cҺ. V³ hàm 

lҼ֯ng Ľn֟g v֗  C-13 rӸt thӸp n°n Ľ ֥nhӴy trong ph֡  NMR cֳ a hӴt nhân 13C so v֧ i c aֳ proton 

1H vào khoӶng 1/5700. Trong ph֡ 13C-NMR các tín hi֓u thҼn֩g xuӸt hi n֓ trong khoӶng chia 

Ľ֥ rӸt r n֥g tַ  0 ï 240 ppm, khoӶng này r֥ ng gӸp 20 lӺn so v֧ i tín hi֓ u c aֳ proton (~ 12 ppm). 

Khác v֧ i ph  ֡proton 1H-NMR, ph֡  13C-NMR c· c§c ĽԊc ĽiԜm sau: 
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0 - ThҼ֩ng ph֡  13C-NMR Ľ« kh ֹb  ֛ho¨n to¨n tҼҺng t§c spin-spin v i֧ 1H nên m֣ i carbon 

riêng bi֓ t ch֕  cho m֥ t tín hi֓ u mȈi ĽҺn duy nhӸt, không có sֽ chԎ mȈi nhҼ trong ph ֡

1H-NMR. 

- Nh nֻg tín hi֓ u c· cҼn֩g Ľ ֥nh֛  tҼҺng nֵg v֧ i các nguyên tֹ C không liên kԒt v i֧ H 

(>C<), còn nhֻ ng tín hi֓ u c· cҼn֩g Ľ ֥l n֧ thì ֵ ng v֧ i các nguyên tֹ  C có m֥ t hay 

nhiԚu nguyên tֹ  H (-CH3, -CH2-, >CH-). 

 

Hình 4.10: Ph֡  13C-NMR cֳ a metyl metacrylat 

ņ֥  d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a carbon thҼn֩g l֧ n hҺn 15-20 lӺn so v֧ i Ľ ֥d c֗h chuyԜn hóa 

h c֙ cֳ a proton v¨ ĽҼc֯ x§c Ľn֗h b֫ i m cֵ Ľ֥ lai hóa cֳa n· v¨ Ľ ֥©m Ľin֓ cֳ a các nhóm thԒ 

xung quanh.  

 

Hình 4.11: ņ֥  d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a các loӴi carbon 
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1 B nͩg 4.3: ņ֥ d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a 13C  

DӴng cӸu trúc d (ppm) DӴng cӸu trúc d (ppm) 

-CH3 8-30 
 

100-150 

-CH2- 15-55  (Aren) 110-160 

>CH- 20-60  65-90 

 
35-80 

 
150-220 

 
25-65  110-130 

 
0-40 

 

160-170 

 
40-80 

(X = Cl, Br) 
160-170 

 
30-65 

 
165-175 

 
190-200 

 
170-185 

 
195-220   

Trên ph֡  13C-NMR Ľ« kh ֹb  ֛tҼҺng t§c spin-spin v i֧ 1H, ĽiԚu Ľ· l¨m mӸt Ľi khӶ nŁng ph©n 

bi t֓ các nhóm metyl (-CH3), metylen (-CH2), metin (>CH-) và carbon bԀc 4. Tuy nhiên, hi֓n 

nay ngҼi֩ ta Ľ« §p dnֱg các k׃ thuԀt m i֧ ĽԜ phân bi֓t ĽҼc֯ C, CH, CH2, CH3. M t֥ trong nhֻ ng 

k׃ thuԀt Ľ· l¨ k׃ thuԀt DEPT (Distortionless Enhancement by Polarization Transfer). Theo k׃ 

thuԀt Ľo n¨y, ngҼi֩ ta thֽ c hi֓ n 3 lӺn ghi ph֡  khác nhau, lӺn ĽӺu (DEPT-45) sԐ thu ĽҼc֯ ph֡  

v i֧ ĽӺy Ľֳ tín hi֓ u cֳ a các nguyên tֹ carbon (tr  ַC bԀc 4). Trong lӺn Ľo th ֵ2 (DEPT-135), 

nhֻ ng carbon metin (>CH-) và metyl (-CH3) cho tín hi֓ u xuӸt hi n֓  ֫ph²a tr°n (cҼn֩g Ľ ֥

dҼҺng), c¸n t²n hiu֓ cֳ a carbon metylen (-CH2-) cho tín hi֓ u ֫  ph²a dҼi֧ (cҼn֩g Ľ ֥âm). ֪  lӺn 

Ľo th ֵ3 (DEPT-90), ch֕ nhֻ ng carbon metin (>CH-) m i֧ cho tín hi֓ u trên ph֡ . So sánh ph֡ 

DEPT-135 v֧ i ph  ֡13C-NMR ĽӺy Ľֳ sԐ d  ֑d¨ng suy ra ĽҼc֯ tín hi֓ u cֳ a carbon bԀc 4.  
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Hình 4.12: Ph֡  13C-NMR, DEPT-45, DEPT-135, DEPT-90 cֳ a Carvon 

4.8. Ph  ֡NMR hai chiԚu (2D-NMR) 

ņ֝ i v i֧ các h֯ p chӸt hֻ u cҺ c· cӸu tr¼c ĽҺn giӶn, ch֕ cӺn ph֡  1H-NMR, 13CNMR và DEPT-

NMR chúng ta hoàn toàn có thԜ x§c Ľn֗h ĽҼc֯. Tuy nhi°n, Ľi֝ v i֧ các h֯ p chӸt có cӸu trúc 

phֵ c tӴp thì nԒu ch֕ sֹ  d nֱg ph֡  1H-NMR và 13C-NMR m t֥ chiԚu sԐ rӸt kh· ĽԜ giӶi Ľo§n c§c 

tín hi֓ u c֥ ng hҼn֫g v¨ x§c Ľn֗h chính xác cӸu trúc hóa h֙c. Khi Ľ· vic֓ sֹ  d nֱg ph֡  NMR hai 

chiԚu ĽԜ giӶi Ľo§n ph ֡sԐ d  ֑dàng hҺn. 

Khác v֧ i ph֡  NMR m t֥ chiԚu ch֕ ĽҼ֯c trình bày hai chiԚu: trֱ c hoành là tӺn s֝  và trֱ c tung 

l¨ cҼn֩g Ľ ֥c aֳ tín hi֓ u ph֡ , ph֡  NMR hai chiԚu (2D-NMR) thì cӶ hai trֱ c hoành và trֱc tung 

ĽԚu là trֱ c tӺn s֝ , c¸n cҼn֩g Ľ ֥tín hi֓ u là chiԚu thֵ  ba. 

4.8.1. Ph  ֡tҼҺng quan proton-proton (ph  ֡COSY) 

Ph֡  tҼҺng quan proton-proton (Correlation SpectroscopY) hay ph ֡COSY dùng thay thԒ k׃ 

thuԀt kh  ֹghép proton trong ph֡ m t֥ chiԚu. Ph֡  COSY cho biԒt các proton nào trong phân t ֹ

Ľ« tҼҺng t§c spin-spin v i֧ nhau. 

Trên ph֡  COSY thҼn֩g thӸy tҼҺng tác giֻ a 2 proton gem (hai proton cùng gԂn trên m֥ t 

nguyên tֹ  carbon), giֻ a 2 proton vic (hai proton gԂn trên hai carbon kԚ bên). Trong m֥t s֝  

trҼ֩ng h֯ p cȈng c· thԜ thӸy sֽ  tҼҺng t§c giaֻ hai proton cách nhau nhiԚu hҺn 3 li°n kԒt (nԒu 

gi aֻ chúng có liên kԒt b֥ i) hoԊc cֳ a các proton tuy cách nhau nhiԚu liên kԒt nhҼng lӴi gӺn nhau 

vԚ khoӶng cách trong không gian. 

Trên ph֡  COSY, Ľ ֥d c֗h chuyԜn hóa h֙c cֳ a các proton (gi֝ng nhҼ ph ֡1H-NMR) ĽҼc֯ 

trình bày trên cӶ tr cֱ hoành và trֱc tung. Trên ph֡ này có 2 loӴi tín hi֓ u cҺ bӶn: 

a 

c 

b c 

d 

e f 

g 

h 

i 

j 

f 

c g 

e 

d 

h b a i j 
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3 - Nh nֻg tín hi֓ u nԄm tr°n ĽҼn֩g ch®o, ĽҼc֯ g֙ i là tín hi֓ u ĽҼn֩g chéo (diagonal signals) 

biԜu di֑ n các tín hi֓u ph֡  gi n֝g nhҼ ph ֡1H-NMR m t֥ chiԚu. ņҼn֩g thԆng song song 

v i֧ tr cֱ hoành hoԊc trֱ c tung Ľi qua mi֣ tín hi֓ u nԄm tr°n ĽҼn֩g chéo sԐ gԊp tín hi֓ u 

c n֥g hҼn֫g tҼҺng nֵg cֳ a nó trên trֱc hoành hoԊc trֱ c tung. Nhֻ ng tín hi֓ u ĽҼn֩g 

ch®o ĽҼc֯ dùng làm chuӼn ĽԜ x§c Ľn֗h các tín hi֓u nԄm ngo¨i ĽҼn֩g chéo. 

- Các tín hi֓u nԄm ngo¨i ĽҼn֩g chéo (off-diagonal peaks) hay còn g֙i là tín hi֓ u giao 

(cross signals) c· Ĩ nghǫa x§c nhԀn sֽ  tҼҺng t§c spin-spin c aֳ hai proton gay ra tín hi֓u 

này. TӴi ĽiԜm gԊp nhau cֳa c§c ĽҼn֩g thԆng song song v֧i m i֣ tr cֱ t֙ a Ľ֥, xuӸt phát 

t  ַtín hi֓ u cֳ a proton X v¨ proton Y tr°n dҼn֩g chéo mà xuӸt hi n֓ tín hi֓ u giao thì hai 

proton X v¨ Y c· tҼҺng t§c vi֧ nhau. 

 

Hình 4.13: Ph֡  1H-NMR cֳ a etyl crotonat 

 

Hình 4.14: Ph֡  COSY cֳ a etyl crotonat 
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4 4.8.2. Ph  ֡HSQC và HMQC 

Ph֡  HSQC (Heteronuclear Single Quantum Correlation) và ph֡  HMQC (Heteroniclear 

Multiple Quantum Correlation) là các ph֡ hai chiԚu cho thӸy sֽ  tҼҺng t§c giaֻ tín hi֓ u cֳ a 

carbon v֧ i tín hi֓ u cֳ a proton liên kԒt tr cֽ tiԒp v֧ i nó. Trên các ph֡ này, tín hi֓ u cֳ a proton 

ĽҼ֯c ĽԊt trên trֱ c ngang ֫  phía trên (trֱc hoành), còn tín hi֓u cֳ a carbon ĽҼc֯ ĽԊt theo chiԚu 

thԆng Ľnֵg bên tay trái (trֱc tung). 

So v֧ i ký thuԀt HSQC, k׃ thuԀt HMQC c· Ľ ֥nhӴy cao hҺn n°n giӶm ĽҼc֯ các tín hi u֓ 

nhi֑ u, Ľn֟g th֩ i cȈng giӶm ĽҼc֯ th֩ i gian Ľo m§y n°n ĽҼc֯ Ҽa chun֥g hҺn. 

 

Hình 4.15: Ph֡  HMQC cֳ a etyl crotonat 

4.8.3. Ph  ֡HMBC  

Ph֡  HMBC (Heteronuclear Multiple Bond Coherence) cho thӸy sֽ  tҼҺng t§c caֳ các tín 

hi u֓ carbon v֧ i proton ֫  cách nhau 2 hoԊc 3 liên kԒt. Tuy nhiên, trên ph֡ HMBC không phân 

bi t֓ ĽҼc֯ tín hi֓ u giao nhau qua 2 liên kԒt v i֧ tín hi֓ u giao qua 3 liên kԒt; các tín hi֓u giao qua 

2 liên kԒt và 3 liên kԒt không nhӸt thiԒt sԐ xuӸt hi n֓ ĽӺy Ľֳ cùng lúc trên ph֡ Ľ֟.  
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Hình 4.16: Ph֡  HMBC cֳ a etyl crotonat 

BÀI TӿP 

Câu 1: D  ֽĽo§n c¹ng thcֵ cӸu tӴo cֳ a các h֯p chӸt d aֽ vào nhֻng dֻ  ki n֓ sau: 

a) H֯ p chӸt A có CTPT C4H8O2, trong ph֡  IR xuӸt hi n֓ 1 vân hӸp thֱ  nh֙ n ֫  1730 cm-1 và 

có ph֡  1H-NMR nhҼ h³nh dҼi֧ 

 

b) H p֯ chӸt B có CTPT C2H3Cl3 có ph֡  1H-NMR nhҼ sau 
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c) H p֯ chӸt C có CTPT là C9H10O2 có ph֡  1H-NMR nhҼ sau 

 

d) H p֯ chӸt D có CTPT là C5H10O2, có ph֡  1H-NMR và 13C-NMR nhҼ sau 



 

 

 

4
7 

 

e) E có CTPT C7H14O, có dֻ  li u֓ ph֡  IR và 1H-NMR nhҼ sau 
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f) ChӸt F có CTPT là C6H12O2, biԒt d  ֻli u֓ ph֡  IR, 1H-NMR, 13C-NMR nhҼ sau 

 

 

 



 

 

 

4
9 g) ChӸt G có CTPT là C8H10, có d  ֻli u֓ ph֡  1H-NMR, 13C-NMR, DEPT nhҼ sau

 

 

Câu 2: X v¨ Y l¨ 2 Ľn֟g phân có chung CTPT là C2H4Cl2, x§c Ľn֗h CTCT cֳ a X và Y, biԒt 

ph֡  1H-NMR tҼҺng nֵg cֳ a X v¨ Y nhҼ sau 
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Câu 3: X§c Ľn֗h v֗  trí các proton cֳa các h֯p chӸt có ph֡  1H-NMR sau: 

a)  

 

b) 
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c)  

 

d) 
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3 CHһҹNG 5. PH  ֠KH I֜ LһN֮G (MASS SPECTROSCOPY) 

Ph֡  kh i֝ lҼn֯g (Mass Spectroscopy) hay còn g֙i là kh֝ i ph֡  là m֥ t phҼҺng ph§p ph©n t²ch m¨ 

trong Ľ· hp֯ chӸt nghiên cֵ u trҼ֧c ti°n ĽҼc֯ h·a hҺi trong ĽiԚu ki n֓ ch©n kh¹ng cao, sau Ľ· 

ĽҼ֯c ion hóa và phá thành các mӶnh v֭  nh֩  nhֻ ng va ĽӴp Ľin֓ tֹ . CӸu tӴo cֳ a các h֯p chӸt 

nghiên cֵu ĽҼc֯ x§c Ľn֗h thông qua vi֓c nghiên cֵu kh֝ i lҼn֯g v¨ Ľin֓ tích các mӶnh cùng 

v i֧ xác suӸt xuӸt hi n֓ các mӶnh Ľ·. 

5.1. Nguyên tԂc chung và kh i֝ ph  ֡Ľ֟ 

Các phân tֹ ֫  trӴng thái khí khi va chӴm v֧ i dòng electron c· nŁng lҼn֯g cao có khӶ nŁng t§ch 

ra 1 hay 2 electron và tr֫ th¨nh c§c ion c· Ľin֓ tích +1  

ABC  +  e ­       ABC¶+          +       2e 

  Phân tֹ  khӶo sát   Ion phân tֹ   

Ion phân tֹ  l¨ ion dҼҺng v¨ cȈng l¨ gc֝ tֽ  do vì nó có chֵa s֝  lԎ Ľi֓n tֹ , nên ion phân tֹ 

c¸n ĽҼc֯ g֙ i là cation g֝ c. Quá trình biԒn các phân tֹ trung h¸a th¨nh c§c ion ĽҼc֯ g֙ i là quá 

trình ion hóa. Các ion phân tֹ va chӴm v i֧ dòng electron và tiԒp tֱ c b֗  phá v֭  thành các mӶnh 

ion, các g֝c hoԊc các phân tֹ trung h¸a. Qu§ tr³nh n¨y ĽҼc֯ g֙ i là quá trình phân mӶnh 

(fragmentation). 

 

M i֣ ion tӴo thành có kh֝i lҼn֯g m v¨ Ľic֓ t²ch z x§c Ľc֗h. B֫ i v³ Ľin֓ tích trên m֣i ion 

thҼ֩ng bԄng +1 nên giá tr֗ m/z cֳ a m֣ i ion chính là kh֝i lҼn֯g (s֝  kh i֝) c aֳ nó. 

Kh i֝ ph  ֡là m֥ t biԜu Ľ֟ phӶn ánh s֝ lҼ֯ng các ion v֧i các kh֝ i lҼn֯g khác nhau Ľ« ĽҼc֯ 

ghi nhԀn sau khi Ľi qua b ֥phân tách ion. Kh֝i ph  ֡Ľ֟ g m֟ trֱ c x miêu tӶ kh i֝ lҼn֯g cֳ a ion 

(m/z) thԜ hi n֓ trên ph֡  dҼ֧i dӴng m֥ t tín hi֓ u g֙ i là vӴch ph֡  hay m֥ t pic (peak). V֗ trí cֳ a 

vӴch ph֡  cho biԒt s֝  kh i֝ c aֳ ion tҼҺng ֵ ng. CҼn֩g Ľ ֥c aֳ pic thԜ hi n֓ trên trֱ c y miêu tӶ hàm 

lҼ֯ng cֳ a ion Ľ·. Pic c· cҼ֩ng Ľ ֥cao nhӸt g i֙ l¨ pic cҺ s ֫(base peak), ngҼi֩ ta quy Ҽc֧ xem 

cҼ֩ng Ľ ֥c aֳ pic cҺ s ֫là 1 hay 100%, các pic còn lӴi Ľn֗h tính ra phӺn trŁm caֳ pic cҺ s.֫ 
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Hình 5.1: Kh i֝ ph  ֡c aֳ benzamid (EI-MS) 

5.2. C§c phҼҺng ph§p ion h·a 

5.2.1. PhҼҺng ph§p ion h·a bԄng va chӴm Ľi֓n t  ֹ(electron impact-EI)  

ņ©y l¨ phҼҺng ph§p ion h·a ph ֡biԒn nhӸt. MӾu phân tích ֫  trӴng th§i hҺi sԐ b  ֗c§c Ľin֓ tֹ  

c· nŁng lҼn֯g cao (thҼn֩g 70 eV) phát ra tַ catot trong bu֟ ng ion hóa bԂn phá làm mӸt Ľin֓ 

t  ֹtӴo nên g֝c ion phân tֹ. Các liên kԒt tiԒp t cֱ b  ֗phân cԂt tӴo ra nhiԚu mӶnh ion có kh i֝ lҼn֯g 

nh֛  hҺn ion phân tֹ . D aֽ vào các mӶnh ion n¨y ngҼi֩ ta cȈng c· thԜ d  ֽĽo§n ĽҼc֯ cӸu trúc 

c aֳ phân tֹ  h p֯ chӸt h uֻ cҺ. Tuy nhi°n phҼҺng ph§p n¨y l¨ m t֥ phҼҺng ph§p ion h·a mӴnh, 

nhiԚu lúc phân tֹ b  ֗bԂn ph§ kh¹ng c¸n x§c Ľn֗h ĽҼ֯c ion phân tֹ (M+). 

5.2.2. PhҼҺng ph§p ion h·a h·a hc֙ (chemical ionization-CI)  

PhҼҺng ph§p ion h·a h·a hc֙ có k׃ thuԀt gӺn gi֝ ng phҼҺng ph§p ion h·a bԄng va chӴm 

electron. Nguyên tԂc cֳ a phҼҺng ph§p n¨y l¨ ĽҼa v¨o mt֥ chӸt khí khác ngoài chӸt cӺn nghiên 

c uֵ. ChӸt khí này sԐ b  ֗ion hóa và các ion này sԐ tác Ľ֥ng lên phân tֹ mӾu nghiên cֵu tӴo thành 

các ion phân tֹ. C§c ion n¨y ĽҼc֯ tӴo ra tַ  các phân tֹ dӴng kh² nhҼ H2, NH3, i-C4H10 và ph֡  

biԒn nhӸt là CH4 b  ֗bԂn phá b֫ i dòng electron mang nŁng lҼn֯g cao. 

 

Ion này có thԜ va chӴm v i֧ c§c ion kh§c ĽԜ tӴo ra ion 
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5 Lúc bӸy gi ,֩ m t֥ lҼn֯g nh֛  mӾu ĽҼc֯ cho vào bu֟ng ion hóa ֫  dӴng khí và xӶy ra va chӴm 

v i֧ ion CH5
+ ĽԜ tӴo thành ion (MH)+ có giá tr֗ m/z l n֧ hҺn 1 ĽҺn v ֗so v֧ i m/z c aֳ ion phân tֹ, 

ĽҼ֯c g֙ i là ion tֽ a phân tֹ . 

 

Ion tֽ a phân tֹ  (MH)+ có n֥ i nŁng nh ֛hҺn so vi֧ n i֥ nŁng caֳ ion phân tֹ M+ tӴo ra bԄng 

cách bԂn phá ion nên bԚn vֻ ng hҺn. V³ thԒ, phҼҺng ph§p n¨y c· thԜ ĽҼ֯c sֹ  d nֱg khi phҼҺng 

pháp EI không cho thӸy mȈi ion ph©n t.ֹ MԊc dù vԀy, gi֝ ng nhҼ EI, mӾu khӶo s§t cȈng cӺn 

ĽҼ֯c h·a hҺi n°n kh¹ng §p dnֱg ĽҼc֯ v֧ i các chӸt kém bԚn nhi֓ t hoԊc chӸt kh· bay hҺi. 

5.2.3. PhҼҺng ph§p bԂn phá nguyên tֹ  nhanh (fast atom bombardment-FAB) 

TrҼ֧c tiên các nguyên tֹ khí hiԒm (argon hoԊc xenon) ĽҼc֯ ion h·a v¨ ĽҼc֯ tŁng tc֝ b֫ i 

m t֥ Ľin֓ trҼn֩g. Các ion di chuyԜn nhanh qua m֥t bu֟ ng cȈng c· chaֵ các nguyên tֹ khí hiԒm. 

Sֽ  va chӴm giֻ a ion và nguyên tֹ  khí hiԒm xӶy ra nhҼ sau: 

Xe+¶ (nhanh)  +  Xe (chԀm) ­ Xe (nhanh)  +  Xe+¶ (chԀm) 

Các nguyên tֹ Xe (nhanh) ĽҼc֯ thành lԀp trong quá trình va chӴm trên sԐ gi  ֻnguy°n Ľn֥g 

nŁng, tiԒp tֱ c di chuyԜn theo hҼn֧g cȈ ĽԀp lên m֥ t tӸm kim loӴi có phֳ  sԈn mӾu phân tích. HӺu 

hԒt Ľn֥g nŁng caֳ nguyên tֹ này sԐ truyԚn qua mӾu, làm ion hóa mӾu, thҼn֩g tӴo ion tֽ a phân 

t  ֹ(MH)+. C§c ion n¨y ĽҼc֯ m§y Ľn֗h hҼn֧g ĽԜ Ľi v¨o b ֥phԀn phân tích kh֝i ph .֡ 

PhҼҺng ph§p FAB tӴo ra ion tֽ a ion phân tֹ v i֧ cҼn֩g Ľ ֥mӴnh, ngö i ra cȈng tӴo m֥ t s֝  

mӶnh ion, tַ  Ľ· cung cӸp thêm thông tin vԚ cӸu trúc hóa h֙c cֳ a phân tֹ  trong mӾu. PhҼҺng 

pháp này thích h֯p cho các chӸt có kh֝ i lҼn֯g phân tֹ  l n֧ và có tính phân cֽc. Tuy nhiên, mӾu 

phân tích phӶi phân cֽ c ĽԜ tan t֝ t trong chӸt mang, hҺn naֻ chӸt mang cȈng c· thԜ tӴo ion và 

tham gia bԂn phá mӾu nên có thԜ tӴo c§c mȈi lӴ. 

5.2.4. PhҼҺng ph§p ion h·a bԄng cách phun ion (electrospray ionization-ESI) 

MӾu ĽҼc֯ hòa tan thành dung d֗ch v¨ ĽҼc֯ phun qua m֥t n֝g vi quӶn c· ĽҼn֩g kính 0.1-

0.5mm vào m֥t v½ng c· Ľin֓ trҼn֩g mӴnh (3-6kV) ֫  áp suӸt khí quyԜn ĽԜ tӴo thành nhֻng gi֙ t 

sҼҺng. T½y thuc֥ vào vi֓ c khӶo s§t ion dҼҺng hay ©m m¨ c· thԜ ĽԊt Ľin֓ thԒ c aֳ ddienj trҼn֩g 

l¨ dҼҺng hay ©m tҼҺng nֵg. ņin֓ trҼn֩g làm các hӴt sҼҺng nh ֛t²ch Ľin֓, dung môi bay hҺi 

dӺn sԐ v  ֭gi t֙ thành các hӴt nh֛  hҺn v¨ cui֝ cùng thành các ion. TiԒp theo, c§c ion n¨y ĽҼc֯ 

hút vào b֥  phԀn phân tích kh֝i ph .֡ 

Trong k׃ thuԀt ESI, phân tֹ mӾu chӸt nhӸt thiԒt phӶi ĽҼc֯ biԒn thành chӸt ddienj ly tan trong 

dung d֗ch ĽԜ phun sҼҺng. C§c dung m¹i thҼn֩g d½ng ĽԜ phun sҼҺng l¨ metanol, etanol, 

acetonitril, aceton, clorofom, é v¨ c· thԜ sֹ  d nֱg acid acetic hoԊc kiԜm ĽԜ ĽiԚu ch֕nh pH nhԄm 

làm cho sֽ  ion hóa mӾu ĽҼc֯ d֑  dàng. 
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6 PhҼҺng ph§p ESI th²ch hp֯ cho vi֓ c phân tích các mӾu kém bԚn nhi֓ t lӴi có thԜ tӴo ion 

dҼҺng hay ion ©m mt֥ cách thuԀn l i֯. Tuy nhi°n, phҼҺng ph§p n¨y cho ²t ph©n mӶnh hҺn naֻ 

các ion Na+, K+ có thԜ tӴo ra nhֻ ng sӶn phӼm c֥ ng g©y kh· khŁn cho vic֓ x§c Ľn֗h cӸu trúc. 

5.3. Phân loӴi các ion 

5.3.1. Ion phân t  ֹ

Ion có s֝  kh i֝ l n֧ nhӸt ï bԄng kh֝ i lҼn֯g phân tֹ  c aֳ mӾu ĽҼc֯ g֙ i là ion phân tֹ , kí hi֓ u 

là M+. CҼn֩g Ľ ֥vӴch ion phân tֹ phֱ  thu֥ c v¨o Ľ ֥bԚn cֳ a n·. ņ ֥bԚn cֳ a các h֯p chӸt giӶm 

dӺn theo thֵ  t  ֽh p֯ chӸt thҺm > alken li°n hp֯ > h֯ p chӸt vòng > h֯ p chӸt sulfur hֻ u cҺ > c§c 

alkan mӴch ngԂn. ņԜ nhԀn biԒt ion phân tֹ  trên ph֡  Ľ֟, có thԜ áp dֱ ng ñquy tͽc nitrogenò: M t֥ 

phân tֹ  v i֧ kh i֝ lҼn֯g phân tֹ  là m֥ t con s֝  chԈn, thì phân tֹ Ľ· phӶi: hoԊc là không chֵa 

nguyên tֹ  nitrogen hoԊc có chֵ a m֥ t s֝  chԈn các nguyên t  ֹnitrogen. M֥ t mӶnh ion có m/z là 

s֝  lԎ, thì mӶnh Ľ· phӶi chֵ a s֝  lԎ nguyên tֹ  nitrogen. 

Trong nhiԚu trҼn֩g h֯ p, nԒu ion phân tֹ phân mӶnh quá nhanh, xác suӸt thӸy ion phân tֹ  là 

c cֽ nh֛  và có khi không quan sát thӸy trên ph֡  Ľ֟. Trong trҼn֩g h֯ p này, có thԜ x§c Ľn֗h h֯ p 

chӸt khӶo sát và kh֝i lҼn֯g phân tֹ  nh֩  vào các mӶnh ion khác. Ngoài ra, ngҼ֩i ta có thԜ khԂc 

phֱ c bԄng c§ch Ľo ph ֡c aֳ dӾn xuӸt tҼҺng nֵg. Các h֯p chӸt có vӴch ion phân tֹ rõ ràng, d֑ 

quan s§t thҼn֩g là keton > amin > ester > ete > acid carboxylic º aldehyd º amid º halogenur. 

Các vӴch ion phân tֹ khó phát hi֓n là các alcol, nitrit, nitrat, h֯ p chӸt nitro, nitril và các h֯p 

chӸt phân nhánh nhiԚu. 

5.3.2. Ion Ľn֟g v֗  

Trong tֽ  nhiên, các nguyên t֝ hóa h֙c ĽԚu t֟ n tӴi c§c Ľn֟g v֗  v i֧ nh nֻg t֕  l  ֓khác nhau. 

KhӶ nŁng xuӸt hi n֓ c§c Ľn֟g v֗  n¨y thҼn֩g ĽҼc֯ so sánh v֧i Ľn֟g v֗  ph֡  biԒn nhӸt. 

B nͩg 5.1: M t֥ s֝  loӴi Ľn֟g v֗  ph֡  biԒn trong tֽ  nhiên 

Nguyên t֝  ņ֟ ng v֗  thҼ֩ng gԊp (%) C§c Ľn֟g v֗  khác (%) 

Carbon 12C (98,93) 13C (1,1)  

Hydro 1H (99,99) 2H (0,011)  

NitҺ 14N (99,63) 15N (0,37)  

Oxy 16O (99,76) 17O (0,038) 18O (0,205) 

Clo 35Cl (75,78)  37Cl (24,22) 

Brom 79Br (50,69)  81Br (49,31) 

C§c Ľn֟g v֗  này làm xuӸt hi n֓ trên ph֡  Ľ֟ m t֥ s֝  vӴch khác cӴnh vӴch ion phân tֹ. V i֧ các 

phân tֹ  h uֻ cҺ thҼn֩g chֵ a các nguyên t֝ C, H, N, O, S (là các nguyên t֝ c· Ľn֟g v֗  nԊng hҺn 

1 ĽҺn v ֗so v֧ i Ľn֟g v֗  thҼ֩ng gԊp), sֽ  hi n֓ cֳ a c§c Ľn֟g v֗  nԊng sԐ làm xuӸt hi n֓ m֥ t vӴch 
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7 c· cҼn֩g Ľ ֥nh֛  tӴi v  ֗trí (M + 1). Các phân tֹ h uֻ cҺ chaֵ các nguyên t֝ O, Cl, Br, S (là các 

nguyên t֝  c· Ľn֟g v֗  nԊng hҺn 2 ĽҺn v ֗so v֧ i Ľn֟g v֗  thҼ֩ng gԊp) có thԜ làm xuӸt hi n֓ vӴch 

(M + 2). 

ņΩng vΠ 12C và 13C 

KhoӶng 1.1% cֳa tӸt cӶ các nguyên tֹ cacbon l¨ Ľn֟g v֗  13C. Ví dֱ  trong kh i֝ ph  ֡c aֳ metan 

có M=16 thì có m֥t pic nh֛  tӴi m/z 17 cӴnh pic có m/z 16. KhoӶng 98.9% cֳa phân tֹ  metan 

chֵ a Ľ֟ng v֗  12C và 1.1% phӺn còn lӴi l¨ Ľn֟g v֗  13C. 

 

Hình 5.2: Kh i֝ ph֡  c aֳ metan 

ņΩng vΠ 35Cl và 37Cl 

Trong tֽ  nhi°n h¨m lҼn֯g cֳ a Ľ֟ng v֗  35Cl và 37Cl xӸp x֕  là 3:1. Do vԀy trong kh֝ i ph  ֡c aֳ 

mӾu chӸt h uֻ cҺ c· chaֵ m֥ t nguyên tֹ  clo sԐ xuӸt hi n֓ hai pic ion phân tֹ hҺn k®m nhau 2 

ĽҺn v  ֗v¨ c· cҼn֩g Ľ ֥tҼҺng nֵg v֧ i t  ׁl  ֓M+ : (M+2) = 3:1. 

 

Hình 5.3: Kh i֝ ph  ֡c aֳ clobenzen 
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8 Kh i֝ ph֡  c aֳ h֯ p chӸt clobenzen có sֽ  xuӸt hi n֓ cֳ a 2 pic ion phân tֹ tӴi m/z 112 (M+) và 114 

(M+2) tҼҺng nֵg v֧ i t  ׁl  ֓3:1. 

ņΩng vΠ 79Br và 81Br 

Trong tֽ  nhi°n h¨m lҼn֯g cֳ a Ľ֟ng v֗  79Br và 81Br xӸp x֕  1:1. Do vԀy trong kh i֝ ph֡  c aֳ mӾu 

chӸt h uֻ cҺ c· chaֵ m֥ t nguyên tֹ  brom sԐ xuӸt hi n֓ hai pic ion phân tֹ  hҺn k®m nhau 2 ĽҺn 

v  ֗v¨ c· cҼn֩g Ľ ֥tҼҺng nֵg v֧ i t  ׁl  ֓M+ : (M+2) = 1:1. 

 

Hình 5.4: Kh i֝ ph֡  c aֳ brombenzen 

Kh i֝ ph  ֡c aֳ h֯ p chӸt brombenzen có sֽ  xuӸt hi n֓ cֳ a 2 pic ion phân tֹ tӴi m/z 156 (M+) và 

158 (M+2) tҼҺng nֵg v֧ i t  ׁl  ֓1:1. 

5.3.3. Ion mӶnh 

Ion mӶnh sinh ra cùng v֧i sֽ  phá v֭  phân tֹ . T½y theo nŁng lҼn֯g va chӴm l n֧ hay nh֛  mà 

phân tֹ  b  ֗phá v֭  thành nhiԚu mӶnh khác nhau. Các mӶnh ion càng bԚn sԐ c· cҼn֩g Ľ ֥vӴch 

ph֡  càng cao. Sֽ xuӸt hi n֓ cֳ a các mӶnh ion trên ph֡ Ľ֟ giúp ta xây dֽng cҺ chԒ phân mӶnh 

phù h֯ p v֧ i cӸu trúc phân tֹ ban ĽӺu. 

Khi ion phân tֹ  hoԊc ion mӶnh b֗ phá v֭ , luôn hình thành m֥t ion dҼҺng v¨ mt֥ phân tֹ  

trung h¸a. Ion dҼҺng c· thԜ là ion g֝ c (chֵ a s֝  lԎ electron) hoԊc ion v֧ i s֝  chԈn electron. TiԜu 

phân trung hòa có thԜ là g֝ c tֽ  do (chֵ a s֝  lԎ electron) hoԊc là phân tֹ  trung hòa (chֵa s֝  chԈn 

electron). Do s֝ electron ĽҼc֯ bӶo toàn nên các ion lԎ electron b֗ phá v֭  sԐ cho ion g֝ c và phân 

t  ֹtrung hòa hoԊc g֝ c tֽ  do; các ion chԈn electron b֗ phá v֭  sԐ tӴo thành ion và phân tֹ trung 

hòa. 
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5.4. Nguyên tԂc phân mӶnh 

Trong máy kh֝i ph ,֡ ion phân t  ֹĽang c· nŁng lҼn֯g l֧ n, vì thԒ nó sԐ b  ֗phân tách theo nhiԚu 

c§ch kh§c nhau ĽԜ tӴo thành nhֻng ion mӶnh nh֛  hҺn và các ion mӶnh này lӴi có thԜ b  ֗phân 

tách tiԒp tֱ c thành nhֻng mӶnh nh֛  hҺn naֻ. Nhֻ ng sֽ  ph©n t§ch n¨y ĽԚu tuân theo nguyên 

tԂc hình thành nhֻ ng ion mӶnh bԚn hҺn th¹ng qua vic֓ phá hֳy các liên kԒt. Ch֕  các cation m֧i 

ĽҼ֯c ghi nhԀn bԄng máy kh֝ i ph .֡ 

5.4.1. Sֽ  phân mӶnh do phân cԂt m t֥ liên kԒt ĽҺn 

a) Khi mӴch ph©n nh§nh l¨m tŁng khӶ nŁng Ľtֵ gãy các n֝i tӴi nhánh vì tӴo ra các carbocation 

bԚn (Ľ֥ bԚn cֳ a carbocation tҼҺng nֵg bԀc 3 > bԀc 2 > bԀc 1). 

b) KiԜu phân cách liên kԒt carbon-carbon ֫  v  ֗trí b so v֧ i liên kԒt Ľ¹i thҼn֩g thӸy trong sֽ  phân 

mӶnh cֳ a các h֯p chӸt không no nhҼ alken (ph©n cԂt allylic), aren (phân cԂt benzylic) và ֫  các 

h p֯ chӸt có liên kԒt C-C ֫  gӺn d֗  nguyên t֝ .  

 

 

 

 

c) Sֽ  phân cԂt a các n֝ i carbon-carbon xung quanh các nhóm carbonyl cֳa aldehyd và keton 

tӴo cation acylium bԚn. 



 

 

 

6
0 

 

d) Sֽ  phân cԂt a cȈng xӶy ra Ľi֝ v i֧ h p֯ chӸt có carbon liên kԒt ĽҺn vi֧ d  ֗nguyên t֝  nhҼ ete, 

alcol, amin, halogenur,é 

 

5.4.2. Sֽ  phân mӶnh do phân cԂt hai liên kԒt ĽҺn 

Trong nhiԚu trҼn֩g h֯ p có thԜ xӶy ra sֽ  phân cԂt hai liên kԒt ĽҺn ĽԜ tӴo thành nhֻng mӶnh ion 

m i֧. Trong kiԜu phân cԂt này, cation g֝c ban ĽӺu sԐ tӴo thành m֥t cation g֝ c m֧ i và m֥ t phân 

t  ֹtrung hòa. 

a) C§c cycloalken thҼn֩g phân cách theo kiԜu retro Diel-Alder.  

 

b) H p֯ chӸt carbonyl v֧ i nguyên tֹ  H tӴi v  ֗tr² cacbon ɔ ph©n mӶnh theo nguyên tԂc chuyԜn v֗  

McLafferty. 

 

c) M t֥ s֝  phӶn ֵ ng phân mӶnh có kèm theo sֽ  tách nguyên tֹ H cùng v֧ i nhóm -OH, nhóm 

halogen hay nh·m acetat ĽԜ tӴo thành các phân tֹ trung h¸a nhҼ H2O, HX, CH3COOH,... Ngoài 

ra, còn có thԜ gԊp c§c trҼn֩g h֯ p tách loӴi Ľi mt֥ phân tֹ  trung hòa có kh֝i lҼn֯g nh֛  khác 

nhҼ H2, CH4, NH3, CO, NO, HCN, H2S,é 
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1 5.5. Kh i֝ ph  ֡m t֥ s֝  loӴi h p֯ chӸt h uֻ cҺ 

5.5.1. Alkan 

Cation g֝ c b֗  phân cԂt tӴo thành m֥t cation và m֥t g c֝ tֽ  do. Do trong phân tֹ alkan ch֕ g m֟ 

các liên kԒt ĽҺn C-C, C-H c· nŁng lҼn֯g liên kԒt xӸp x֕  nhau nên không thԜ biԒt ĽҼc֯ liên kԒt 

nào sԐ tham gia vào quá trình chuyԜn hóa. Vì thԒ, ngҼi֩ ta quy Ҽc֧ viԒt caction g֝c trong dӸu 

ngoԊc vu¹ng v¨ ĽԊt m t֥ electron ĽҺn lԎ cùng v֧ i m t֥ Ľin֓ t²ch dҼҺng  ֫bên ngoài ngoԊc vuông. 

 

 

Hình 5.5: Kh i֝ ph  ֡c aֳ n-hexan 

Pic ion phân tֹ c aֳ các alkan mӴch thŁng lu¹n ĽҼc֯ thӸy, d½ cҼn֩g Ľ ֥nh֛  (mӴch càng dài, 

cҼ֩ng Ľ ֥pic này càng nh֛). KiԜu phân mӶnh ĽԊc trҼng Ľi֝ v i֧ h p֯ chӸt này mӸt Ľi c§c nh·m 

-CH2- v¨ do Ľ· xuӸt hi n֓ c§c pic 15, 29, 43, 57, 71,é Khi֝ ph֡  c aֳ c§c alkan ph©n nh§nh cȈng 

tҼҺng t.ֽ Tuy nhiên, do g֝c bԀc cao bԚn hҺn gc֝ bԀc thӸp nên sֽ  phân mӶnh thҼn֩g Ҽu ti°n 

theo hҼn֧g tӴo carbocation bԀc cao. 

 

Cycloalkan 

Các cycloalkan có pic ion phân tֹ mӴnh hҺn so vi֧ alkan mӴch thԆng. ņԊc trҼng ph©n mӶnh 

c aֳ v¸ng thҼn֩g là sֽ  mӸt liên tiԒp 2 nhóm etilen CH2=CH2. Ngo¨i ra, cȈng c¸n thӸy pic cֳ a 

vòng (s֝  lԎ) do sֽ  tách mӴch nhánh ra kh֛i vòng. 



 

 

 

6
2 

 

 

Hình 5.6: Kh i֝ ph  ֡c aֳ metyl cyclopentan 

5.5.2. Alken 

Pic ion phân tֹ c aֳ alken thҼn֩g rӸt r» (ĽҼc֯ hình thành do mӸt Ľi mt֥ electron p). Gi֝ ng 

nhҼ alkan, trên ph֡ c aֳ các alken mӴch thԆng cȈng xuӸt hi n֓ các vӴch liԚn kԚ, cách nhau 14 

ĽҺn v ֗do sֽ  tách các nhóm -CH2-. Pic c· cҼn֩g Ľ ֥mӴnh (thҼn֩g l¨ pic cҺ bӶn) là pic tӴo b֫ i 

sֽ  phân cԂt allylic v i֧ Ľin֓ t²ch dҼҺng  ֫trên mӶnh liên kԒt Ľ¹i. Khi trong ph©n t ֹchֵ a nguyên 

t  ֹHg thì xӶy ra sֽ  chuyԜn v֗  McLafferty ĽԜ tӴo 2 phân tֹ alken. 
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Hình 5.7: Kh i֝ ph  ֡c aֳ pent-1-en 

5.5.3. Alkin  

Pic ion phân tֹ c aֳ alkin rӸt rõ. Các alkin có n֝i ba ֫  ĽӺu mӴch thҼn֩g cho thӸy r» mȈi (M-

1)+. Ngoài ra còn thӸy sֽ  phân cԂt b so v֧ i n i֝ ba tӴo ion propargyl (m/z = 39). 

 

 

Hình 5.8: Kh i֝ ph  ֡c aֳ but-1-in 

5.5.4. Aren 

Các h֯ p chӸt thҺm c· mȈi ion ph©n t ֹmӴnh do vòng rӸt bԚn. Khi các h֯ p chӸt thҺm ph©n 

mӶnh thҼn֩g tӴo thành các ion (M-C2H2); (M-C3H2) v¨ Ľ¹i khi cȈng mӸt H¶. 
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4 C§c nh©n thҺm c· gԂn m֥ t nh§nh alkyl thҼn֩g xӶy ra sֽ  Ľֵt n i֝ b Ľ֝i v i֧ vòng (phân cԂt 

benzylic) làm mӸt Ľi nh§nh alkyl ĽԜ tӴo ion tropylium (m/z = 91). 

 

Các h֯ p chӸt thҺm c· mӴch nhánh alkyl v֧i 3 carbon tr֫  lên có khӶ nŁng xӶy ra sֽ  chuyԜn d֗ ch 

H ĽԜ cho vӴch m/z = 92 Ľn֟g th֩ i tӴo thành m֥t phân tֹ  alken.  
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Hình 5.9: Kh i֝ ph  ֡c aֳ n-propylbenzen 

5.5.5. DӾn xuӸt halogen 

H p֯ chӸt chֵ a 1 nguyên tֹ clo sԐ cho pic (M+2) v֧ i cҼn֩g Ľ ֥khoӶng 1/3 cҼn֩g Ľ ֥pic ion 

phân tֹ  do sֽ  có mԊt cֳ a Ľ֟ng v֗  37Cl. H p֯ chӸt chֵ a 1 nguyên tֹ brom sԐ cho pic (M+2) có 

cҼ֩ng Ľ ֥gӺn tҼҺng ĽҼҺng vi֧ cҼn֩g Ľ ֥pic ion phân tֹ do sֽ  có mԊt cֳ a Ľ֟ng v֗  81Br. S֝  

lҼ֯ng các nguyên tֹ clo hoԊc brom trong phân tֹ sԐ ĽҼ֯c x§c Ľn֗h b֫ i s֝  lҼ֯ng các pic ֫ cách 

xa pic ion phân tֹ M. ChԆng hӴn, phân tֹ  có 3 nguyên tֹ clo sԐ thӸy thêm các pic (M+2), 

(M+4), (M+6). 

5.5.6. Alcol, phenol 

Các alcol bԀc m֥ t, bԀc hai thҼn֩g cho pic ion phân tֹ rӸt nh֛  (có thԜ không thӸy khi có trên 

5 nguyên tֹ  C trong mӴch), còn pic ion phân tֹ c aֳ alcol bԀc ba thì không thԜ phát hi֓ n. 

Các alcol bԀc m֥ t, mӴch thԆng thҼn֩g xӶy ra sֽ  phân cԂt ֫  v  ֗trí b Ľ֝i v i֧ nhóm -OH ĽԜ tӴo 

thành carbocation (nhóm thԒ l n֧ nhӸt cȈng l¨ nh·m d ֑tách nhӸt), vì thԒ kh i֝ ph֡  sԐ gӺn gi֝ ng 

nhҼ khi֝ ph  ֡c aֳ hydrocarbon (có thêm vӴch CH2=O+H m/z = 31). 
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6 Trên ph֡  c aֳ các alcol bԀc m֥ t cȈng thӸy xuӸt hi n֓ vӴch (M-18) c· cҼn֩g Ľ ֥gӺn bԄng vӴch 

cҺ bӶn ֵ ng v֧ i sֽ  mӸt m t֥ phân tֹ  H2O, vӴch (M-H2O-CH3) cȈng kh§ mӴnh. 

 

Hình 5.10: Kh i֝ ph  ֡c aֳ but-1-ol 

Các alcol bԀc hai, bԀc ba cȈng c· c§c kiԜu phân cԂt liên kԒt nhҼ tr°n ĽԜ tӴo hai hoԊc ba 

carbocation R+ khác nhau. Carbocation càng bԚn th³ cҼn֩g Ľ ֥vӴch ph֡  c aֳ nó càng mӴnh. 

Alcol bͻc hai 

 

 

Alcol bͻc ba 

 

 

Hình 5.11: Kh i֝ ph  ֡c aֳ but-2-ol 

 

M+ cҼ֩ng Ľ֥ yԒu 

M-Rô cҼn֩g Ľ ֥mӴnh 

M-R cҼn֩g Ľ ֥trung bình 

M-H2O cҼ֩ng Ľ ֥yԒu 

 

M+ không phát hi֓n 

M-Rò cҼ֩ng Ľ ֥mӴnh 

M-Rô cҼ֩ng Ľ ֥khá mӴnh 

M-H2O cҼn֩g Ľ ֥yԒu 
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7 Phenol 

Trên ph֡  c aֳ phenol, vӴch ph֡  nֵg v֧ i ion phân tֹ  thҼ֩ng c· cҼn֩g Ľ ֥l n֧ nhӸt. Trên ph֡  

cȈng c· thԜ thӸy vӴch tӴi (M-28) ֵ ng v֧ i sֽ  mӸt nhóm CO, (M-29) ֵ ng v֧ i sֽ  mӸt nhóm CHO. 

 

 

Hình 5.12: Kh i֝ ph  ֡c aֳ o-cresol (2-methylphenol) 

5.5.7. Aldehyd, keton 

Ion phân tֹ  c aֳ các aldehyd mӴch thԆng, mԊc d½ c· cҼn֩g Ľ ֥nh֛  nhҼng thҼn֩g ĽҼc֯ thӸy 

trên ph֡  Ľ֟. Bên cӴnh Ľ·, c· thԜ thӸy sֽ  phân cԂt liên kԒt a xung quanh carbon carbonyl ĽԜ tӴo 

vӴch (M-1) (thҼn֩g thӸy trên ph֡  c§c aldehyd thҺm) v¨ vӴch m/z = 29.  

 

Các aldehyd mӴch thԆng có Hg có thԜ xӶy ra sֽ  chuyԜn v֗  McLafferty ĽԜ tӴo vӴch (M-44), m/z 

= 44,é 
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8 Aldehyd thҺm c· pic ion ph©n t ֹv i֧ cҼn֩g Ľ ֥mӴnh, trên ph֡ Ľ֟ thҼ֩ng xuӸt hi n֓ các vӴch 

(M-1), m/z = 77 (C6H5
+), m/z = 51. 

 

 

Hình 5.12: Kh i֝ ph֡  c aֳ butan-1-al 

ņ֝ i v i֧ keton, vӴch ion phân tֹ thҼ֩ng thӸy rӸt r», ĽԊc bi֓ t l¨ keton thҺm. S ֽphân mӶnh 

c aֳ keton li°n quan ĽԒn vi c֓ cԂt Ľֵt liên kԒt a ĽԜ loӴi b  ֛g c֝ alkyl kh֛ i nhóm carbonyl, nhóm 

alkyl càng l֧ n, khӶ nŁng ph©n cԂt càng cao. NԒu g֝ c alkyl có nhiԚu hҺn 3 nguyên tֹ  carbon (có 

Hg) sԐ có chuyԜn b֗  McLafferty. 

 

 

MȈi cҺ bӶn trên ph֡  c aֳ các keton vòng là 55 ֵng v֧ i mӶnh +O¹C-CH=CH2
¶. Sau khi xӶy ra 

sֽ  phân cԂt a, mӶnh n¨y ĽҼc֯ tӴo thành do sֽ chuyԜn v֗  c aֳ nguyên tֹ hydro. 
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Hình 5.13: Kh i֝ ph  ֡c aֳ cyclohexanon 

5.5.8. Acid carboxylic 

Acid carboxylic mӴch thԆng có vӴch ion phân tֹ yԒu nhҼng vӾn có thԜ quan s§t ĽҼc֯. Trong 

khi Ľ· vӴch ion phân tֹ c aֳ acid thҺm lӴi có cҼ֩ng Ľ ֥rӸt mӴnh. Các mӶnh quan trong trên ph֡ 

Ľ֟ c aֳ acid là (M-77) và (M-45) tҼҺng nֵg v֧ i s  ֽmӸt OH v¨ COOH ĽԜ tӴo thành các ion R-

C¹O+ và R+. CȈng c· thԜ quan sát thӸy các mӶnh chֵ a oxy m/z 45, 59,é (+COOH, 

+CH2COOH,é). Acid c· Hg sԐ có chuyԜn v֗  McLafferty ĽԜ cho vӴch c· cҼn֩g Ľ ֥mӴnh tӴi m/z 

60, 74,é 

 

Acid thҺm mang nh·m thԒ alkyl, hydroxy, amino tӴi v  ֗trí ortho có thԜ có sֽ  mӸt m t֥ phân tֹ  

nҼ֧c 
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Hình 5.14: Kh i֝ ph  ֡c aֳ acid salicylic 

5.5.9. Ester 

C§c ester thҼn֩g có vӴch M+ yԒu (vӴch này có thԜ rõ nԒu ester có kh֝i lҼn֯g phân tֹ  trên 

200). Sֽ  phân mӶnh ester thҼn֩g xӶy ra ֫  các liên kԒt xung quanh nguyên tֹ carbon carbonyl. 

 

 

 

 

 

Các g֝ c acid có Hg sԐ có chuyԜn v֗  McLafferty nhҼ trong ph©n t ֹacid 

 

MȈi mӴnh, ĽԊc 

trҼng cho ester 

MȈi yԒu 

MȈi rõ khi mӴch carbon ngԂn 

MȈi yԒu khi mӴch carbon dài 

MȈi thҼ֩ng 
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Hình 5.15: Kh i֝ ph  ֡c aֳ metyl butanoat 

5.5.10. Amin 

Kh i֝ ph֡  c aֳ c§c amin ĽԚu tuân theo quy tԂc nitҺ, v³ thԒ c§c amin ĽҺn chcֵ ĽԚu cho mȈi ion 

phân tֹ  là s֝  lԎ. MȈi ion ph©n t ֹc aֳ amin mӴch thԆng thҼn֩g rӸt yԒu và khó thӸy nhҼng lӴi rӸt 

r» Ľi֝ v i֧ amin thҺm. S ֽphân mӶnh thҼn֩g thӸy là sֽ  phân cԂt liên kԒt ֫  v  ֗trí b so v֧ i nguyên 

t  ֹN. 

 

 

Hình 5.16: Kh i֝ ph  ֡c aֳ isobutylamin 

 


