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摘　要　现代红外光谱技术以其分析速度快、重现性好、成本低、且不消耗样品等特点正得到越来越广泛的应

用 , 文章利用傅里叶红外技术 , 研究了 9种含有吲哚基和苯基的 32取代苯基252(3′2吲哚基)2异 唑啉衍生物
的红外光谱的特征吸收规律 , 指出了这类化合物不同取代基对红外吸收谱带的影响 ; 同时 , 利用核磁共振技

术 , 对 32取代苯基252(3′2吲哚基)2异 唑啉衍生物的1 H NMR的共振谱带做了全面的归属 , 其化学位移的变

化规律与红外光谱一致 , 为这类化合物的结构与谱学研究提供了一条很好的途径。
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引　言

　　在现有的众多杂环化合物中 , 异 唑啉类化合物由于其

广泛的生物活性如杀虫 [1 ]、杀菌 [2 , 3 ]、抗艾滋病毒 [4 ]和抗惊

厥 [5 ]等生物活性及其广阔的应用前景一直颇受人们的青睐。

但对于这类化合物的谱学研究较少。而近红外光谱 (780～

2 526 nm)主要是由分子振动的倍频与和频产生 , 其信息量

远比紫外谱区大 [6 ]。因此 , 本文利用傅里叶红外技术 , 系统

的讨论了 9种含有吲哚基和苯基的异 唑啉衍生物的红外光

谱的特征吸收规律 , 并且对1 H NMR的共振谱带做了全面的

归属 , 指出了结构对其共振峰的影响规律 , 为以后进一步研

究这类化合物的谱学规律提供了很好的思路。

1　实验部分

111　样品

按照文献 [ 7 ]的方法合成 , 样品的纯度大于 99 %。经

MS , IR , 1 H NMR等方法综合测定 ,确认所合成的 9种化合

物的结构如下 :



112　仪器

IR采用 IFS25FTIR红外光谱仪 , KBr 压片制样 ; 质谱

仪为岛津 Q P25000型 (日本) ; 核磁共振仪为 Bruker AV2300

型 (瑞士) , TMS为内标。

表 1为 9种化合物的有关特征红外光谱数据。

Table 1　IR data of nine compounds ( cm - 1 )

特征谱带 A B C D E F G H I

ν(N H) 3 419 3 419 3 415 3 412 3 323 3 430 3 323 3 428 3 417

C—Ha伸缩振动 2 919 2 978 2 934 2 942 2 957
2 938
2 938

2 997

C N , 苯环
C C 伸缩振动

1 618 1 621 1 609 1 623 1 626 1 607 1 626 1 638 1 619

1 592 1 596 1 556 1 588 1 595 1 583 1 588 1 592 1 554

1 523 1 543 1 515 1 488 1 547 1 515 1 547 1 547 1 514

1 595 1 489 1 485 1 488 1 490 1 488

苯环面
外振动

900
744
687

899
828
　

908
828
739

909
799
692

910
831
794

896
833
804

908
827
793

824
802
　

908
815
739

CH2 弯曲
振动

1 456
1 358
　

1 458
1 351
　

1 432
1 394
　

1 446
1 356
　

1 442
1 401
　

1 454
1 354
　

1 440
1 397
　

1 426
1 350
　

1 458
1 427
1 353

2　结果与讨论

211　红外光谱

在 9种化合物中 , 每一个化合物的ν(N H)的伸缩振动频

率都不一样 , 而化合物 E , G的 N H的振动频率向低波数移

动 , 这两个化合物的分子中均含有甲氧基和卤素原子 , 且取

代基的位置一样。

由于每个化合物中含有不同的取代基 , C—Ha的伸缩振

动的频率相差较大。

对每个化合物的苯环面外振动的特征吸收峰来说 , 由于

分子中含有的取代基不同 , 该化合物的特征吸收明显不同 ;

并且含有不同取代基的特征吸收 , 具体如下 :

化合物 A , 在 900 cm - 1出现的尖而强的峰为苯环一取代

的特征ν(CH)振动 ; 744 cm - 1尖而强的峰为苯环上有 4个或

5个相邻氢的特征吸收峰 ; 68615 cm - 1尖而强的峰为苯环一

取代的特征峰。

化合物B , 899 cm - 1尖而强的峰为苯环 C H 的面外

弯曲振动 ; 828 cm - 1尖而强的峰为苯环二个相邻氢的特征

峰 ; 581～422 cm - 1为 C—Cl的特征峰。

化合物 C ,在 908 , 828和 739 cm - 1出现的 3个尖而强的

吸收峰为苯环的特征吸收峰 ; 其中 828 cm - 1为苯环对位二取

代的特征吸收峰 ; 在 1 258 cm - 1 出现的尖而强的峰为

C—O—C的特征吸收峰。

化合物 D , 909 , 799和 692 cm - 1为苯环的特征吸收峰 ,

其中 692 cm - 1为苯环一取代的特征吸收峰 ; 在 1 211 cm - 1出

现的尖而强的吸收峰为 C—O—C的νas的特征吸收峰。

化合物 E , 910 , 831和 794 cm - 1为苯环的特征吸收峰 ;

在 1 218 cm - 1出现的尖而强的吸收峰为 C—O—C的νas的特

征吸收峰 ; 638～493 cm - 1为 C—Cl的特征峰。

化合物 F , 896 , 833和 804 cm - 1为苯环的特征吸收峰 ;

833 cm - 1为苯环对位二取代的特征吸收峰 ; 在 1 247 , 1 216

和 1 179 cm - 1出现的尖而强的峰为 C—O—C的νas的特征吸

收峰 ;

化合物 G , 3 908 , 827 和 793 cm - 1为苯环的特征吸收

峰 ; 在 1 217 cm - 1出现的尖而强的吸收峰为 C—O—C的νas

的特征吸收峰 ; 636～430 cm - 1为 C—Br的特征吸收峰。

化合物 H , 在 824和 802 cm - 1出现的峰为苯环对位二取

代的特征吸收峰 ; 581～423 cm - 1为 C—Br的特征吸收峰。

化合物 I , 908 , 815 和 739 cm - 1为苯环的特征吸收峰 ;

其中 , 815和 739 cm - 1尖而强的 2个吸收峰为苯环上 2个相

邻氢的特征吸收峰。在 1 458 , 1 427和 1 353 cm - 1为—CH3 ,

—CH2 —的弯曲振动。

对于 C C , C N 的 特 征 吸 收 , 化 合 物 C 中

C C , C N 的伸缩振动在1 609 , 1 556和 1 515 cm - 1出现

的尖而强的峰 ; 化合物 F 中 C C , C N 的伸缩振动在

1 607～1 485 cm - 1出现的尖而强的峰 ,但强度比化合物 C中

要小一点 ; 其他化合物的吸收更弱一些。

综上讨论 , 对于这一类化合物 , 我们归纳了含有不同取

代基的化合物的特征吸收频率 , 取代基对整个化合物的特征

吸收峰的位置和强度都有影响 , 对强度影响更大。

212　1 H NMR和 MS

9种化合物的有关1 H NMR和 MS谱归属见表 2。

　　从表 2的数据可以看出 , 异 唑啉衍生物中 , 给电子基

团 (—CH3 , —OCH3 , —OCH2 CH3 )大都造成含该取代基芳

环的邻、间、对位化学位移 (化学移位以δ表示 , 单位为 ppm)

值的减少 , 即通过 n—π共轭使相关位置上1 H核周围的电子

云密度增加 ; 相反 , 吸电子基团则一般使化学位移值增大。

而且在苯环的邻位和对位造成的影响远比在间位要明显。卤

素的影响较小 , 是因为它的诱导效应 (吸电子)和共轭效应

(给电子)的影响互相抵消的缘故。

另一方面 , 由表 2可以证明 , 每个化合物的特征氢的位
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移数都显示出来 , 更进一步验证了所合成的化合物结构的正

确。但取代基对 CH和 CH2 的化学位移的数值影响不大。每

一个化合物均有稳定的分子离子峰 , 说明这类化合物的分子

是稳定的 , 具有一定的实用价值。

3　结　论

　　系统地讨论了 9种化合物中 , 不同取代基对其红外光谱

的特征吸收谱带的影响规律 , 以及1 H NMR的共振谱带与结

构的关系 , 为以后进一步研究这类化合物的结构与谱学规律

提供了启发性的思路。

Table 2　1 H NMR and MS spectra data of the compounds

Compd 1 H NMR and MS

A

1 H NMR (300 M Hz , CDCl3)δ6103 (1 H , dd , J 1 = 9109 Hz , J 2 = 101 77 Hz) ,δ3154～31 77 (2 H , dddd , J 1 = 101 86 Hz , J 2

= 16162 Hz , J 3 = 27151 Hz) ,δ61 00～71 76 (10 H , m) ,δ8119 (1 H , br s , N H)1 MS m/ z : 262 (M + ) , 245 , 244 , 230 , 202 ,
169 , 154 , 143 (100) , 130 , 115 , 91 , 77 , 63 , 51 , 39

B

1 H NMR (300 M Hz , CDCl3)δ61 07 (1 H , dd , J 1 = 9100 Hz , J 2 = 101 80 Hz) ,δ3152～31 76 (2 H , dddd , J 1 = 101 80 Hz , J 2

= 16150 Hz , J 3 = 11110 Hz) ,δ71 10～7169 (9 H , m) ,δ8115 (1 H , br s , N H)1 MS m/ z : 296 ( M + ) , 279 , 145 , 143
(100) , 117 , 115 , 89 , 75 , 63 , 51 , 39

C

1 H NMR(300 M Hz , CDCl3)δ61 07 (1 H , dd , J 1 = 9103 Hz , J 2 = 101 8 Hz) ,δ3152～3176 (2 H , dddd , J 1 = 101 8 Hz , J 2 =
101 80 Hz , J 3 = 161 50 Hz) ,δ41 08 (2 H , —CH2 —, dd , J 1 = 71 02 Hz , J 2 = 14104 Hz) ,δ11 42～11 46 (3 H , t , —CH3 , J 1 =
61 96 Hz , J 2 = 7102 Hz) ,δ61 92～61 95 (Ar H , 2 H , dd , J 1 = 21 10 Hz , J 2 = 6178 Hz) ,δ71 66～71 68 (Ar H , 2 H , dd , J 1 =
161 98 Hz , J 2 = 61 72 Hz) ,δ7112～71 62 (Ar H , 5 H , m) ,δ8115 (1 H , br s , N H)1 MS m/ z : 306 (M + ) , 289 , 276 , 261 ,
246 , 217 , 189 , 161 , 145 , 143 (100) , 117 , 115 , 89 , 77 , 63 , 51 , 39

D

1 H NMR(300 M Hz , CDCl3)δ31 72 (3 H , s , CH3 ) δ61 02 (1 H , dd , J 1 = 8166 Hz , J 2 = 10179 Hz) ,δ31 53～3177 (2 H ,
dddd , J 1 = 101 95 Hz , J 2 = 4130 Hz , J 3 = 23106 Hz) ,δ61 86～7177 (Ar H , 9 H , m) ,δ81 10 (1 H , br s , N H)1 MS m/ z :
292 (M + ) , 275 , 260 , 232 , 217 , 202 , 173 (100) , 158 , 130 , 91 , 77 , 63 , 51 , 39

E

1 H NMR(300 M Hz , CDCl3)δ31 75 (3 H , —CH3 , s) ,δ61 04 (1 H , dd , J 1 = 81 81 Hz , J 2 = 10176 Hz) ,δ31 50～3175 (2 H ,
dddd , J 1 = 9142 Hz , J 2 = 10185 Hz , J 3 = 15132 Hz) ,δ61 87～7170 (Ar H , 8 H , m) ,δ81 06 (1 H , br s , N H)1 MS m/ z :
326 (M + ) , 328 (M + 2) , 309 , 294 , 189 , 173 (100) , 158 ,130 , 103 , 90 , 77 , 63 , 51 , 39

F

1 H NMR (300 M Hz , CDCl3)δ31 74 (3 H , —CH3 , s) ,δ3186 (3 H , —CH3 , s) ,δ51 99 (1 H , dd , J 1 = 8158 Hz , J 2 = 101 68
Hz) ,δ31 50～3175 (2 H , dddd , J 1 = 10177 Hz , J 2 = 10177 Hz , J 3 = 16144 Hz) ,δ6186～7171 ( Ar H , 8 H , m) ,δ81 05
(1 H , br s , N H)1 MS m/ z : 322 (M + ) , 305 , 290 , 274 , 262 , 247 , 217 , 189 , 173 (100) , 158 , 130 , 103 , 102 , 77 , 63 , 51 ,
39

G

1 H NMR (300 M Hz , d62DMSO)δ31 62 (3 H , —CH3 , s) ,δ51 99 (1 H , dd , J 1 = 8188 Hz , J 2 = 10174 Hz) ,δ31 54～31 82
(2 H , dddd , J 1 = 10195 Hz , J 2 = 111 01 Hz , J 3 = 171 01 Hz) ,δ6174～71 77 (Ar H , 8 H , m) ,δ1111 (1 H , br s , N H) . MS
m/ z : 370 (M + ) , 353 , 338 , 173 (100) , 159 , 158 , 132 , 130 , 103 , 90 , 77 , 63 , 51 , 39

H

1 H NMR(300 M Hz , CDCl3)δ61 06 (1 H , dd , J 1 = 9109 Hz , J 2 = 101 89 Hz) ,δ3151231 75 (2 H , dddd , J 1 = 10189 Hz , J 2 =
101 95 Hz , J 3 = 161 56 Hz) ,δ71 12271 63 ( Ar H , 9 H , m) ,δ8115 (1 H ,br s , N H)1 MS m/ z : 340 ( M + ) , 323 , 224 , 228 ,
197 , 169 , 155 , 143 (100) , 130 , 115 , 90 , 89 , 63 , 50 , 39

I

1 H NMR (300 M Hz , CDCl3)δ2139 (3 H , s) ,δ61 02 (1 H , dd , J 1 = 9103 Hz , J 2 = 10171 Hz) ,δ31 52～3176 (2 H , dddd ,
J 1 = 101 86 Hz , J 2 = 101 83 Hz , J 3 = 16156 Hz) ,δ7109～71 64 ( Ar H , 9 H , m) ,δ8115 (1 H , br s , N H)1 MS m/ z : 276
(M + ) , 260 , 259 , 244 , 202 , 154 , 143 (100) , 131 , 115 , 102 , 89 , 77 , 63 , 39
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Abstract　F TIR has been used broadly for it s quick analytical rate , good reproducibility , low cost and no waste sample. The rule

of inf rared spect roscopic characteristics of nine 32substituted phenyl252(3′2indolyl)2isoxazoline derivatives (containing phenyl and

indolyl) was studied , and the influence of the substituted groups on the IR was indicated. All the 1 H NMR chemical shift s of the

nine novel compounds were discussed. The rule of change in chemical shif t s is the same as that of IR. The study will provide a

new way of elicitation for studies on the spect roscopy of this kind of compounds.

Keywords　Isoxazoline derivatives ; Inf rared spect rum ; NMR spect ra
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