
  

 分子通讯  

  
 
Mol. Design 2023, 2, 17—19 © 2023 Department of Chemistry, Renmin University of China     17  

 

基于 Sonogashira 偶联反应的一步法分子合成 

马宝灵    周鸿涛* 
(中国人民大学  理学院化学系  北京 100872) 

摘要  通过 Sonogashira 偶联反应实现了一个有趣的雪花状分子的简约合成设计，该分子的合成路线简约高效，

是 Sonogashira 偶联反应应用有机合成的一次成功实践。 
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One step molecular synthesis based on Sonogashira 
Coupling reaction 

Baoling Ma    Hongtao Zhou * 
(Department of Chemistry, Renmin University of China, Beijing 100872) 

Abstract  Through Sonogashira Coupling reaction, a simple synthesis design of an interesting snowflakelike molecule was 

realized. The molecular synthesis route was simple and efficient, which was a successful practice of organic synthesis by 

Sonogashira Coupling reaction. 
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1  分子设计背景 

雪花烃分子的设计灵感来源于雪花晶体的特殊结

构，雪花的宏观结晶形态和微观结晶单元形态是极其相

似的，大多为六角形，属于六方晶系。雪花美丽的形态

引起了研究人员的兴趣，所以研究人员想在此基础上设

计出一种形态和雪花晶体相似的分子，联系六元环苯的

结构，研究人员在此基础上设计了一种对称性极高、具

有美感的雪花烃分子(Snowflake hydrocarbon)，同时希望

该分子的方法能为稳定结构的大分子产物的简约合成

提供思路。 

如图 1，雪花烃分子具有高密度的碳碳三键，反应

活性很高，是合成许多高聚合物的良好的中间体。 

图 1  雪花晶体和雪花烃分子的结构 

Figure 1  Structure of snowflake crystals and snowflake hydrocarbon molecules 

此前，有研究人员发现，由六炔基苯合成的石墨炔

薄膜是一类性能优良的锂离子电池负极材料。由于石墨

炔具有 sp 和 sp2 的二维三角空隙、大表面积、电解质离

子快速扩散等特性，基于石墨炔的锂离子电池也具有优

良的倍率性能、大功率、大电流、长效的循环稳定性等

特点，相关指标明显高于石墨、碳纳米管和石墨烯等碳
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材料，并具有优良的稳定性。 

因此，我们有理由设想，由雪花烃来合成的具有石

墨炔特性的化合物，由于其具有基本石墨炔的性质，又

引入了叔丁基这一基团，其会具有良好的电池材料的性

质。同时，六叔丁基乙炔基苯具有良好的化学物理性质，

且其合成成本较低，原料易得，选用此化合物做反应原

料具有经济、绿色、操作简单等优势。 

2  合成设计与讨论 

图 2  雪花烃分子的逆合成分析 

Figure 2  Retrosynthetic analysis of Snowflake Hydrocarbons 

2.1  雪花烃分子的逆合成分析 

如图 2，对于雪花烃分子的合成，由于分子存在很

高的对称性，所以我们只需合成苯环分子上六个取代基

中的一个即可，其中最困难的地方在于我们如何通过有

机反应将入 3，3-二甲基-1-丁炔这个基团加到苯环上。

利用化学信息学的手段，我们利用相关数据库进行文献

搜索和分子结构检索，找到了一个著名的人名反应

——Sonogashira 偶联反应[1-2]，如图 3，该反应又称薗头

耦合反应，利用钯和铜联合催化金属卤代物与末端炔烃

的交叉偶联反应。[3-4] 

我们通过检索化学反应数据库Organic Syntheses数

据库找到了具体的反应步骤、反应条件、操作等相关信

息。 

图 3  Sonogashira 偶联反应 

Figure 3  Sonogashira coupling reaction 

2.2  雪花烃分子的反应步骤 
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图 4  雪花烃的反应步骤 

Figure 4  Reaction steps of snowflake hydrocarbons

为了合成雪花烃分子，我们受到 Sonogashira 偶联

反应的启发，利用甲苯作为溶剂，将 1.5 当量的六溴苯

和 9 当量的 3，3-二甲基-1-丁炔作为反应物，向反应物

中加入适量钯催化剂[5]，在 40℃的预热油浴中利用电磁

搅拌器搅拌 8 个小时，最终可制备得雪花烃分子，可通

过柱色谱法进行分离提纯，反应产率约为 75%。[6] 

3  结论 

研究人员以雪花晶体形态这一灵感出发，设计了雪

花烃分子，通过文献查阅、化学结构检索等多种方法合

成找到了 Sonogashira 偶联反应这一适合该分子合成的

方法。该方法反应条件温和、反应步骤简单、反应产率

较高，合成分子具有高密度的碳碳三键，反应活性很高，

将来可作为合成许多高聚合物的良好的中间体。 
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