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有机化合物构性相关分析的解析程序 

傅建熙，马养民 
(西北农#科 ； 科 睦71ZlO0) 

[摘 要] 根据有机化台物的构性相关规则，用演绎推理的方法建立了有机化台物构性 

相关分折的解析程序．这一解析程序把有机化台物的构性相关分折归纳成 5个步骤+即写出 

靶结构式，找 出官能团 ，分折官鼹 团和 烃基中所吉的每 1根化学键，考察分子中各结构单元之 

间产生的相互影响，最后分类总结出有机化 台物的全部性能。 

[关键词]亳墼些宣垫 整茔擅耋 宦堂里；氇丝翌羞坌堑 
[中围分类号] 0621．2 [文献标识码] A 

有机化合物的构性相关规则从理论上阐明了各类有机化合物结构和性质之间的因果 

关系规律。运用这些规律，可以由任何有机化合物的结构式推测出它可能具有的性能。因 

此，这一规则的建立不但增强了有机化学的规律性和科学性，便于人们研究和认识有机分 

子的内部规律，而且有助于学生克服学习有机化学时的死记硬背现象，能十分有效地提高 

学生分析问题和解决问题的能力。为了便于用有机化合物的构性相关规则(简称构性相关 

规则)对各类有机化合物进行构性相关分析，笔者根据构性相关规则建立了一套有机化合 

物构性相关分析的解析程序(简称解析程序) 

1 有机化合物构性相关分析的解析程序 

根据构性相关规则，有机化合物构性相关分析的解析程序分为 5个操作步骤。 

1．1 写出靶结构式 

构性相关规则的第 1条指出：“物质的性质是 由其结构决定的 。所以要知道某种化 

合物具有哪些性质，就必须对它进行结构分析 要想对某一类化合物进行结构分析，就必 

须写出这类化合物的一般结构通式。结构式能够请晰地表明物质分子中各原子之间化学 

键的结合方式脚。写出结构式就给出了整个分子中各种原子结合的状态，而写出某类化合 

物的一般结构通式就能给出这类化合物分子中各种原子结合的状态。所以解析程序的第 

1步是为进一步解析傲“靶结构式”准备。所谓 靶结构式 就是进行结构解析的 目标结构 

式。靶结构式可以是一个具体化合物的结构式，也可以是某一类化合物的一般结构通式。 

因此 ，解析程序的第 1步 把结构决定性质”这个抽象的概念具体化为写出靶结构式。例 

如 ，要对饱和一元脂肪酸做构性相关分析，首先写出它的靶结构式(甲酸除外)： 
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1．2 找出靶结构式中的宫能团，分别考察官能团和烃基的结构状况 

构性相关规则的第 1条还指出，。物质分子中的官能团又决定着此类物质的主要性 

质 。由于“官能团”是决定一类化台物主要化学特性的特殊原子团 ，所以任何一类化 

合物的主要性能都是由官能团反映出来的。因此，构性相关分析解析程序的第2步，把结 

构决定性质的问题集中到官能团上 ，找出靶结构式中的官能团。这一步操作的结果实际上 

是将靶结构式分成 了两部分 ：官能团和烃基。这里必须指出的是官能团决定物质的主要性 

质，但不是决定物质的全部性质。所 以在划分出官能团之后，必须同时考察官能团和烃基 

两部分的结构状况，应当考察和研究两部分中各种原子问化学键结合的方式 。由于饱和一 
O 

元脂肪酸的官能团是 —c-—-o—H 。因此 ，把上面的靶结构式分为羧基和烷基两部分。在 

燕基 中，碳原子是经 SP。杂化成键 的，所以羧基含有 4种化学键 ，即H—O键、O—c键、 

c—c键和 c—0 双键。在烷基中，碳原子都是经过 SP。杂化成键的，只含有 2种化学键， 

郎 c—H键和 c—c键。 

1．3 分析官能团和烃基中各键的属性和可能发生的断裂 

构性相关规则第 2条指出，“化学反应的实质就是在反应过程中反应物分子中的某些 

化学键发生断裂，组成反应物分子的原子或原子团又重新形成另一类化学键的过程 。 

因此，要想知道一种物质能发生哪些化学反应，就必须逐步地研究此物质分子中每一根化 

学键的属性口闭和可能的断裂情况。因此，构性相关分析解析程序的第3步，把构性相关分 

析从官能团和烃基进一步缩小到去分析官能团和烃基所包含的每一根化学键。构性相关 

规则的第 2条又指出，。化学键不同，其断裂的方式和断裂的难易程度也不同 。这说明． 

不同的化学键具有不同的属性，因此，在解析不同的化学链时应充分考察它们的不同属 

性，从而确定它们在断裂方式和断裂难易程度上的差别 。这样解析的结果就可以推测出每 
一 根化学键所特有的反应性能。 

同时，这～步还提示人们，在解析化学键时应考虑3个问题。第一，解析化学键的顺序 

是由简单到复杂，即先官能团后烃基，先单键后重键。第二，解析化学键的工具是化学键理 

论，即应用价键理论、分子轨道理论、杂化理论和电负性理论等0 ]，仔细地研究每一根化 

学键的本质 第三，解析化学键的 目的是了解每一根化学键的属性和在化学反应中可能发 

生的断裂，如它是属于离子键、极性键、非极性键、单键还是双键，各具有哪些特性?以及它 

在化学反应中是发生均裂还是异裂等。例如，对上面饱和一元羧酸中各类化学键的解析， 

首先应解析官能团羧基，其次是烃基。对官能团教基的解析顺序为 H—O键、c—O键、 

(2--=0 双键、c—c键，对烃基的懈析顺序为c—H键、c—c键 接着进一步解析每根化 

学键，例如，H—O键是氢原子的 s轨道同氧原子的 1个 SP 杂化轨道交盖而形成的，由 

于氧原子的电负性比氢原子大 1．4 eV 所以 H—O 键的成键电子云强烈偏 向氧原子一 

方，其偶极矩大于 1．5 D，即 H—O键是 1个强极性共价单键，在化学反应中主要是发生 
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异裂，由于它是单键，只能发生取代反应。叉如 c—0 双键是由 a键和 “键构成的。由于 

碳原子和氧原子电负性的差异，故在 c—0 双键中，氧原子带部分负电荷，碳原子带部分 

正电荷，因此 ，C~---O 键是 1个极性共价双键．它在化学反应中主要发生亲核加成反应 

等。总之．在对每根化学键做解析时应着重研究它的本质、基本属性以及反应性能。 

1．4 分析官能团和烃基的相互影响，全面考察整体分子的性能 

构性相关规则第 3条指 出，“物质的分子是一个有机整体，所以组成分子的各部分之 

间必定相互制约和影响 。因此，不同种类的化学键或者同一种化学键在不同的分子中 

由于受到不同化学环境的影响，它们存在的状态是不同的，因而具有不同的反应性能 那 

么，用什么方法来分析分子中化学环境对一个原子或原子团的影响呢?解析程序第 4步指 

出，要利用电效应进行分析，即利用诱导效应、共轭效应和立体电效应等来分析官能团和 

烃基相互产生 的影响。例如 ，在羧基中，羟基氧原子上 P轨道的未共用电子对与 c—0 双 

键中的 键交盖形成了P一“共轭体系。其共轭效应使羟基氧原子上的电子云向羰基方向 

转移，导致羧基上的电子云趋于平均化 。结果增加了 H O键的极性，使氢原子具有强烈 

地电离成质子的趋势。与此同时 ，增大了 O c单键和羧基碳原子上的电子云密度，从而 

加大 了 O c单键的强度和羧基碳 的负电性，使 O—c单键不易发生亲核取代反应， 

c—0 双键不易发生亲核加成反应等。从哪些方面来考察相互影响的结果呢?构性相关 

规则指出．“主要从分子内各结构单元可以共同参与反应和同类物质中每个化合物都具有 

自己的独特性”L1 两个方面来考察 例如，在羧酸分子中，由于羧基吸电子效应的影响 ，使 

a位氢原子变得较活泼 ．能够被卤素原子取代；由于烷基斥电子效应的影响，增加 了羧基 

上的电子云密度 ，从而降低了羧酸的酸性和羧基碳原子的亲电性，使羧酸更难于发生亲核 

取代反应和亲核加成反应等。由于羧基和烷基相互影响的结果，在某些情况下羧酸还可以 

发生脱羧反应等。因此，解析程序的第 4步既给了分析官能团和烃基相互产生影响所用的 

手段 ，又要求全面考察整体分子的性能 只有这样 ，在利用构性相关规则做有机化合物构 

性相关分析的时候，才能“疏而不漏”，其分析结果才可能全面地反映出被分析物质所具有 

的性能。 

1．5 分类总结出有机化台物的全部性能 

构性相关规则不但给出了对有机化合物进行构性相关分析的一般 原则 ，而且把有机 

化合物的反应性能归纳成 了3大类 ：官能团的反应、烃基的反应、官能团和烃基共同参与 

的反应。例如饱和一元脂肪酸的主要反应可以归纳如下： 

(1)官能团的反应 

①酸性和成盐反应(H—O键断裂) 

②生成羧酸衍生物的反应(c—O单键断裂) 

③还原反应(c—O 双键中 Ⅱ键断裂) 

(2)烃基的反应——a一卤代反应(c H键断裂) 

(3)官能团和烃基共同参与的反应——脱羧反应(O H键和 c—c键同时断裂) 

2 结 论 

1)本文根据有机化合物的构性相关规则，首次建立了有机化合物构性相关分析 的解 

维普资讯 http://www.cqvip.com 

http://www.cqvip.com


第 3期 傅建熙等 ：有机化台物构性相关分析的解析程序 

析程序。这个程序的建立为进行有机化台物的构性相关分析提供了一套实际可行的操作 

步骤，有助于人们掌握和应用构性相关理论 

2)应用解析程序可以逐步地对任何一类有机化合物进行构性相关分析，从它们的结 

构式推知它们可能具有哪些理化性质。因此，此程序不但提高了人们认识和研究有机化合 

物的能力 ，而且也增强了有机化学的规律性和科学性。 

3)解析程序实际上给人们归纳总结出了学习和研究有机化合物性能的一个简单公 

式 ：写 出靶结构式一找 出官能团一分析化学键一考察分子中各结构单元之间的相互影响 

归纳出分析结论 
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An analytic procedure of the interrelation analysis 

between structure and property of organic compounds 

FU Jian—xi，M A Yang·rain 

(Department of Basic Sffl'etl~e·N~thwest r -Tech Um'versity of Agriculture and 

Forestry，Yangling．Shaanxi 712100．China) 

Abstract!An analytic procedure of the interrelation analysis between structure and 

property of organic compounds was set up with the deductive method in accordance to 

the interrelation rule between structure and property of organic compounds
． The analytic 

procedure divided the interrelation analysis between structure property of organic 

compounds into 5 steps：tO write target structure formula，tO look for functional group， 

to analyze every chemical bond of functional group and hydrocarbon radical，to study the 

influence of each structure on one another and lastly，tO classify and sum up all the 

properties of organic compound． 

Key words；organic compound； target structure form ula； functional group； 

interrelation analysis between structure and property 
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