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TÓM TẮT 

 T   g   i           h  g   i  i   h  h  ghi           h     h       h  h  g   i hóa 

    h    h   mangostin  hi                     g      Ba  ơ  h   h  h   a  h    h  g   i 

h a          ghi         ơ  h   h      g      ử hydro (HAT),  ơ  h   h     e e      

 h            (SETPT)     ơ  h              h     e e      (SPLET)  C     i     g  

n  g     g      i       O-H (BDE)     g     g i   h a (IE)   i  ự         (PA)       g 

    g  h     electron (ETE)         h  g s          g  h   a  ơ  h          g         h 

    g  ha  h       ớ . Sự   h h   g   a    g   i   ớ      e  ha     h     g    g 

        h         g  h ơ g  h   IEF-PCM. K          h       h   h    ơ  h  HAT     ơ 

 h   h ậ    i  h   iệ  gi i  hích h       h  h  g     h a   a xanthone trong pha khí,     

 ơ  h  SPLET          i           hiệ     g trong pha   ớ    

Từ khóa: m  g    , n  g     g      i       O-H (BDE)     g     g i   h a (IE)   

 i  ự         (PA)       g     g  h     e e tron (ETE)  

1.   T        

Măng cụt có tên khoa học là Garcinia 

mangostana [1],    c      n            

 n     ng      c      ăng cụ     c    ng 

       n                      n  c Đông 

           ăng cụ  c                 c 

        n  n c         ng    ngọ  n      

c             ăng cụt không nh ng là 

m t lo        c   c     ng         ng n 

mà còn là m t lo i thực phẩm rất có l i cho 

sức kh e. Từ          ăng cụ   ã    c 

d ng  ể làm các v  thu c  ể    u tr    n  

tiêu chả        ụng, b nh vàng da, ch ng 

viêm, ức ch  d  ứng, kháng vi khuẩn, vi 

sinh v t, làm giãn ph  quản    ng    u tr  

hen suyễn [2]. Thành phần chính củ     

 ăng cụ   ã    c x c   n     c c 

x n   ne     d n x ấ  củ  x n    ne   

   ng     c ấ  n   c    ả năng c  ng  x  

    c   [2-4],        n     ng nấ  [5], 

       n     ng    ẩn [6],        n  c  ng 

x        ng   c  [5]           n  c  ng 

        [7]. Trong s  c c     c ấ  xanthones 

n        c ất c         n  c  ng  x      

  n  n ấ         c ấ  mangostin   -

  ng    n     -  ng    n     c c ứng 

  n    ng     ng        ực ng         

Kinghorn    c ng  ự [2].  g        c ng c  

        công    n  ng   n cứ               

       n  c  ng  x      củ      c ấ  

mangostin [26].     n   n c    c      

công    n  n   ng   n cứ   ầ   ủ      ả 

năng d       g c  ự d  củ      c ấ  

  ng    n dự     n    c  c           ển 

ng   n      d              c   ển electron 

chuyển proton (SETPT) và iii) mất proton 
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chuyển e ec   n                   ục 

  c  củ  ng   n cứ  n      x c   n       

  n  c  ng  x      củ      c ấ    ng    n 

   n        ng            n  c dự     c c 

       ng n       ng:  ăng    ng  ứ     n 

     -   BD    năng    ng ion hóa (IE), ái 

lực      n         năng    ng c   ển 

electron (ETE). 

 

 

   h 1: C          a     h    h    ghi      . 

2.          T    T           

     T    T    

      c  c          n  ể g ả     c    ả 

năng d       g c  ự d  củ  c c     c ấ  

c  ng  x         c   ể  d ễn     n    [8-

11]: 

 

   h  : Sơ     i    i        

 ơ  h   h  g   i h a 

 ăng    ng c    ứ     n      BD       

 ực      n       năng    ng   n           

năng    ng c   ển e ec   n        ừ  n  n 

   năng    ng    n         n  ừ g c c    n 

   c   n  dự     n  ự    c n    g    n     

  n     n   H
0

f) củ   ản   ẩ         n  

   c ấ    ản ứng  h n         ng     Ar-O
•
 

   Ar-O

    g c  ự d      n  n củ      

c ấ  c  ng  x      ArOH.   c        ng 

n     c    ng c      c  c   d       g c  ự 

d  củ  c ấ  c  ng  x          c     ứ n ấ  

gọ     c  c   c   ển   d            c 

  c    ng   ng        ng BD   c  c     ứ 

       c  c   c   ển e ec   n c   ển 

proton (SETPT)    c   c    ng   ng     

   ng IE    PDE; c  c     ứ       c  c   

 ấ       n c   ển e ectron (SPLET)    c 

  ể  d ễn   ng        ng PA    ETE. 

 n   n   củ  c ấ  ng   n cứ     H(X)  

  n        T    c   ể  d ễn   ng công   ức 

sau: H(X) = E0 + ZPE + Htrans + Hrot + Hvib + 

RT.    ng     Htrans, Hrot,    Hvib  ần         

c c        ng en   n     n     n  en   n   

        en   n   d     ng; E0      ng năng 

   ng   0 K    ZPE    năng    ng d     ng 

  ể    ông.         en   n   củ  ng   n    

  d      ng            c  ấ      g       c  n  

x c    -0.5 hartree.   c        ng BD       

 D                ng            c x c 

  n  n        

BDE(OH) = H(ArO

) + H(H


) - H(ArOH)  (1) 

IE = H(ArOH
+

) + H(e

) - H(ArOH)       (2) 

PDE = H(ArO

) + H(H

+
) - H(ArOH

+
)       (3) 

PA = H(ArO
-
) + H(H

+
) - H(ArOH)       (4) 

ETE = H(ArOH
+

) + H(e

) - H(ArOH)        (5) 

 n   n     d        củ  ng   n    

hydro (H
•
), proton (H

+
)    electron (e


)    c 

       ả   ừ          [12-14].  ấ  cả c c     

   ng    ng   ể    ức  ừ (1)   n (5)    c   n  

  298.15 K v       ấ             e. 

   c            cấ     c      n   ần    

d     ng    c   ực    n   ng     ng 

       n   ực ng        .  ần    d   
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  ng    ức        c                 

c  n     1.078     năng    ng d     ng 

  ể    ông (ZPE).   c g       en   n     

 ức c      c   n  năng    ng   ể    n 

dự     n cấ     c  ã               .    ng 

 ô     dụng     ng      IEF-PCM  ể   ả  

     ự ản     ng củ  d ng  ô    n c c     

   ng en   n   [15,16].  ấ  cả c c   n  

   n    c   ực    n    n   ầ      

Gaussian 09 (version A.02) [17]. 

   ng c c ng   n cứ      c c  ng  ô  

 ã c ứng   n    ng     ng            

      [18-22]         c      c x       ng 

ROB3LYP/6-311++G(2df,2p) ( ức    c   

c ứ      ng   n      d          ng   n 

    x   d ng  ể dự    n BD   -          

c  n  x c c   c       c     ảng 1-2 

kcal/mol [23, 24].         c  ng  ô        ục 

   dụng     ng      n                n 

  ng n        (RO)B3LYP/6-311++G 

(2df,2p) c       c          ng          

c         ấ    i mục   c     p tục làm sáng 

t  v         n    g      c   ể  cấ     c 

          n  của các h p chất mangostin 

chi t xuất từ     ăng cụt. 

         ô   n  c    ự  ự  c ọn  ức 

c       ức   ấ     ng     ng            

       ã    c ng   n cứ  c           ng 

ng   n cứ      c     củ  c  ng  ô   24      

  ừ        ả ng   n cứ  n    c  ng  ô  c ọn 

 ô   n  ONIOM          c  ô  ả n     n  

3    c         ả BD   -   c  n  x c        

  c     ảng  -2 kcal/mol.      ô   n  

ONIOM n  ,        n       c c       n    

     c c ng   n              ứ     n        c 

  n     ức c    c n c c ng   n    c n     

   c gọ           ứ      c   n     ức   ấ  

  n.     ng      (RO)B3LYP/6-311++G 

(2df,2p)    c    dụng   n  c   c c ng   n    

      c  , c n     ng             c    

dụng   n  c         ấ . 

 
   h 3: Sơ             h  h ONIOM 2 lớ  

3.   T        T         

3.1.                               

(HAT) 

   c          c   c    ng     g       

BD   n  c          ả năng c       ng   n 

     d    ể   n     n  d ng g c  ự d  củ  

c c     c ấ    en   c. BD  c  ng       

năng    ng c    ứ     n     O–H         

  ông    n    ô  ả     n   n  củ     n     

hydroxyl.         BD  c ng   ấ         n     

O–H c ng dễ c    ứ        n   ọng   n    

        củ  n     ng   ản ứng c  ng  x  

   . Để g ả       g  n   n     n  c  ng  ô  

   dụng     ng            n     n       

BDE(O–H)    ọ          ể        n         

nhấ         ả   n     n    c    n        Bảng 

1.            n         n      c       ục   n  

   n    ức c     n   ng     ng      

ONIOM (ROB3LYP/ 6311++G (2df,2p): PM6) 

     ô   n     n        c  ô  ả    ng   n  

3,       ả   n     n    ng            n  c 

   c    n         ng bảng     

      : N  g     g          i       O-H sử    g  h ơ g  h   PM  

  p ch t 
   t í c t   t  i     t

a
 

6(ring A) 7(ring A) 8(ring A) 1 (ring B) 2 (ring B) 3 (ring B) 

α-mangostin 70.0   89.2  82.3 

γ-mangostin 70.3 72.9  89.1  82.5 

Norathyriol 85.8  93.2  71.7 76.2 
a 
  ch    h số    c ch     t        h   
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     2: Gi      BDE(OH)   a     h    h    a g s i   hi                 g             h      

   g  h ơ g  h   ONIOM(ROB3LYP/6-311++G(2df,2p):PM6) 

  p ch t    t í   t  i     t  –H 
BDE (O-H) kcal/mol 

BDE
a 

Pha  hí    c 

α-mangostin 6 (ring A) 82.8 85.7 2.9 

γ-mangostin 6 (ring A) 82.3 85.9 3.6 

Norathyriol
 

2 (ring B) 84.2 86.0 (86.6
b
) 1.8 (2.4) 

a
 BDE = BDE   c - BDE hí  

b 
Th    h   t i  i u  25] 

Dự     n       ả c c g       BDE    ng 

Bảng 2,      ấ    ả năng c   ng   n    

  d      ng         củ  c c     c ấ     c 

    x     e    ứ  ự       -mangostin >  -

mangostin > Norathyriol.    ng c c     

c ấ  ng   n cứ   g       BD   –     ấ  

n ấ     c       ấ      ng    ng      ừ 

Norathyriol). Đ    n   c        ng ng   n 

   H củ  n                   6   ng   

   ng     c ấ   -  ng    n     -mangostin 

    c   dễ d ng   n c c ng   n      củ  

n          c,  ức             6-OH dễ xả  

    ự c   ển ng   n    H c   g c  ự d .    

                         ng   ng     ng     

       n   ọng    ng c  c   c  ng  x      

    củ  c c     c ấ    ng    n. 

 ừ       ả   n     n    ng Bảng   c   

  ấ   ự ản     ng củ  d ng  ô  n  c   n 

g       BD             Đ    c    n n ấ  g    

g       BD     ng n  c               5.9 

kcal/mol.       ự củ  g       BD     ng     

n  c    c     x   n      :  -mangostin < 

 -mangostin < Norathyriol. Đ    n   c ứng 

     ng        n  c  ng  x      củ   -

  ng    n    ng n  c   n    n  -

  ng    n        ả n   c ng             

  ực ng      2]  

3.2.                        -        

pronton (SETPT) 

3.2.1. N  g     g i   h a 

   c   SETPT    c         n      

   c  ầ     n củ  c  c   n           ả 

năng c   ển e ec   n  năng    ng   n     - 

                c ng   ấ      c ng dễ d ng 

c   e ec   n           n  c  ng  x      

c ng c       ng  ục n    c  ng  ô  d ng 

    ng           ể   n  g         . Đ  

c  n  c c củ      ng      n    ã    c 

ng   n cứ     ng công    n      c củ  

c  ng  ô  [24].            củ  c c     c ấ  

ng   n cứ     c   n     ng                

n  c        ả    c    n        Bảng 3. 

   g 3: N  g     g i   h a (vertical)   a     

h    h    ghi               h    g  h ơ g 

 h   PM  

  p ch t 
IE (kcal/mol) 

ΔIE
a IE

b 
(kcal/ 

mol) 
 h   hí    c 

α-mangostin 191.64  136.46  -55.18  139.26 

γ-mangostin 188.41  127.55  -60.86  136.68 

Norathyriol 201.32  132.49  -68.83  - 

a 
IE = IE   c - IE hí 

b 
 i  t   IE (vertical)    c tí h t     ph     c  
th    h   t i  i u [26]  

 ừ       ả   n     n    ng Bảng   c   

     c  ng           n      ứ  ự củ  g       

IE trong pha     n         -mangostin <  -

mangostin < Norathyriol,    ng        g   

    IE    ng     n  c     c        ự    c:  -

mangostin < Norathyriol <  -mangostin. 

     ự  ăng       n cực củ  d ng  ô   g   

       củ  c c     c ấ  ng   n cứ  c      

 ự g ả    ng  ể  Đ    n   c        ng c c 

g c c    n     n    cả            n cực 

củ  d ng  ô      ự        n  g c c    n c  

n         n       n    ng     n  c c n  ự 

  n     n   ản   ẩ     ng       ông    

tiên trong ph  n  c.         d ng  ô  n  c 
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   c  ẩ         n  c   e ec   n n  ng     

g ả    ả năng n  n e ec   n củ  c c     

c ấ    ng    n c     x ấ   ừ     ăng cụ . 

3.2.2. N  g     g  h             

   ng    c   ứ     củ  c  c   SETPT 

   c  ô  ả   ng  ự    n         n    ng 

   n      -H (PDE).       ả   n     n    c 

   n        bảng  .    ng     c ấ   -

  ng    n     -mangostin      D           

     củ    ng   c  g         ấ    n c c    

       c  g         n     c  ần                

           c       .    ng  ự,    ng     

c ấ  Norathyriol, g       PDE               

củ    ng B c  g         ấ  n ấ     212.43 

kcal/mol.   c g        D     ng     n  c 

      ấ    n  ấ  n            c c g       

   ng ứng    c   n     ng                

năng    ng            củ       n c  . Đ    

n   c        ng  ự    n         n    ng 

n  c        c       n   n    ng        . 

3.3.                          

electron (SPLET) 

3.3.1.  i  ự         

   ng    c  ầ     n củ  c  c   

SPLET,  ự    n c   d     n      d  x   

củ      c ấ    en   c           n   n  n 

  en        g ả     ng          n.     

   n   ấ   roton       c    n   ọng củ  c  

c   n      c   c    ng   ng g         . 

  c g             c   ng        ng Bảng 4. 

     n  c c g            n     ng     

           n  c  c    ể        n   ng d ng 

 ô  n  c  ã ản     ng  ấ    n   n g       

          năng    ng            củ  proton 

cao.  ự    c n    g    c c g             ng 

pha kh         n  c n      ng    ảng  ừ 

-         n -378.23 kcal/mol. Đ    n   c  

ng              n     n         n    ng     

n  c  ấ      n    .    ng          c c g   

       c     n  ấ  n            c c g       

BDE      . Tuy nhiên, c c g          

   ng     n  c           ấ    n   ng  ể 

       c c g       BD     IE.             

  ả ng   n cứ  c     ấ     ng     n  c 

c  c   SPLET    c       n   n        

n       ng  ọc. 

       N  g     g  h     e e      

   ng cả                n  c g       

      ôn   ôn   ấ    n g           Đ    n   

c  ng              n  c   ển e ec   n  ừ 

d ng  n  n       c       n   n n        

v   d ng    ng   n   n                    ả 

củ  c c ng   n cứ     c  27-29    ừ c c 

g              ng Bảng 4 c     ấ    ng 

d ng  ô  n  c c    c dụng     g    ăng 

c c g           củ   n  n   en       ức    

   ng d ng  ô  n  c        n  c   ển 

e ec   n   ông    c     n      Đ    c  

   ng   n  củ  c c g              ng     

           n  c    ảng        c         

B ng 4: C   gi      PA, ETE    PDE   a     h    h    ghi               h    g  h ơ g  h   

B3LYP/ -   G(   )  PM      g  ha  h      ha   ớ  

  p ch t 
PA (kcal/mol) 

PA
a 

ETE (kcal/mol) 
ETE

b 
PDE (kcal/mol) 

PDE
c 

 h   hí    c  h   hí    c  h   hí    c 

α-mangostin          

6 (ring A) 325.98 23.61 -302.37 70.78 85.96 15.18 232.09 0.96 -231.13 

1 (ring B) 347.55 36.91 -310.64 64.57 80.64 16.07 247.44 8.94 -238.5 

3 (ring B) 330.64 26.66 -303.98 76.02 90.13 14.11 241.99 8.18 -233.81 

γ-mangostin        .  

6 (ring A) 320.79 17.20 -303.59 73.75 87.93 14.18 227.47 -41.69 -269.16 
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7 (ring A) 339.34 29.45 -309.89 56.54 72.78 16.24 228.82 -44.59 -273.41 

3 (ring B) 331.34 24.13 -307.21 75.46 90.23 14.77 239.74 -32.46 -272.20 

1 (ring B) 348.40 34.66 -313.74 63.62 80.06 16.44 244.96 -32.10 -277.06 

Norathyriol          

2 (ring B) 327.56 25.49 -302.07 65.08 79.88 14.80 212.43 -10.46 -222.89 

3 (ring B) 331.15 25.63 -305.52 71.99 87.08 15.09 222.93 -3.12 -226.05 

6 (ring A) 403.04 25.69 -377.35 0.75 90.85 90.10 223.59 0.71 -222.88 

8 (ring A) 413.97 35.74 -378.23 0.75 84.84 84.09 234.52 4.74 -229.78 

a
 PA = PA   c – PA hí  

b
ETE = ETE   c – ETE hí  

c
PDE = PDE   c – PDE hí 

4.   T       

–    ng    c  c  , c  c   HAT     n 

           n       ng    ng         c n c  

c   SPLET         n        ng     n  c. 

–  ự    c n    g    en   n      ng 

               n  c      c    ng củ    ản 

ứng    n    n   n    n   c . 

– H      n  c  ng  x      củ  c c     

c ấ    ng    n c     x ấ   ừ     ăng cụ  

có khả năng ứng dụng    ng   n   ực   ực 

  ẩ     d  c   ẩ . 

 

THEORETICAL INVESTIGATION ON ANTIOXIDANT ACTIVITY OF 

MANGOSTIN COMPOUNDS EXTRACTED FROM THE PERICARP OF 
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, Dinh Tuan
(2)

, Pham Cam Nam
(3) 

(1), (3) The University of Danang,  (2) Quality Assurance and Testing Center of Da Nang City 

ABSTRACT 

In this report, a theoretical study on antioxidant propertiers of mangostin compounds 

extracted from the pericarp of G. Mangostana. Three main reaction mechanisms are 

investigated: hydrogen atom transfer (HAT), sequential electron transfer proton transfer 

(SETPT) and sequential proton loss electron transfer (SPLET). The O-H bond dissociation 

enthalpy (BDE), ionization energy (IE), proton affinity (PA) and electron transfer energy 

(ETE) parameters have been computed in gas phase and water. Water contribution to the 

enthalpies was computed employing integral equation formalism IEF-PCM method. The 

results of the calculations show that HAT would be the most favourable mechanism for 

explaining antioxidant activity of xanthones in gas phase, whereas the SPLET mechanism 

is preferred from the thermodynamics point of view in water. 
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