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·研究论文· 

1-(4-甲氧基)苯甲酰基-3-(4,6-二甲基嘧啶-2-氨基)硫脲的晶体结构、 

理论计算及生物活性 

张杜蓓 a    任莹辉*,a    傅丁薇 a    严  彪 a    宋纪蓉*,a,b    吕兴强 a 
(a西北大学化工学院陕西省物理无机化学重点实验室  西安 710069) 

(b故宫博物院文保科技部  北京 100009) 

摘要  2-氨基-4,6-二甲基嘧啶与硫氰酸钾、4-甲氧基苯甲酰氯在乙酸乙酯中反应, 合成了 1-(4-甲氧基)苯甲酰基-3-(4,6-

二甲基嘧啶-2-氨基)硫脲, 并用X射线单晶衍射法测定其晶体结构, 晶体属单斜晶系, 空间群为P21/n, 晶胞参数为: a＝

1.0134(4) nm, b＝1.3172(5) nm, c＝1.0988(4) nm, β＝91.671(8)°, V＝1.4661(9) nm3, Dc＝1.433 g/cm3, μ＝0.234 mm－1, 

F(000)＝664, Z＝4, R1＝0.0571, wR2＝0.1328. 运用 Gaussian 03 程序 , 对标题化合物进行了 HF/6-31＋g(d)和

B3LYP/6-31＋g(d)水平的几何全优化和频率计算, 并对其成键情况及自然键轨道(NBO)进行了分析. 初步实验证明该

化合物具有良好的生物活性.  
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Crystal Structure, Theoretical Calculation and Bioactivity of 
1-(4-Methoxylbenzoyl)-3-(4,6-dimethylpyrimidin-2-yl)thiourea 
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(a Department of Chemical Engineering, Northwest University, Shaanxi Key Laboratory of Physico-inorganic Chemistry,  

Xi'an 710069) 

(b Conservation Technology Department, the Palace Museum, Beijing 100009) 

Abstract  1-(4-Methoxylbenzoyl)-3-(4,6-dimethylpyrimidin-2-yl)thiourea was synthesized by mixing 

2-amino-4,6-dimethylpyrimidine, potassium thiocyanate and 4-methoxylbenzoyl chloride in ethyl acetate. Its 

structure was characterized by X-ray diffraction analysis, which belongs to monoclinic system with space 

group P21/n and cell parameters: a＝1.0134(4) nm, b＝1.3172(5) nm, c＝1.0988(4) nm, β＝91.671(8)°, V＝

1.4661(9) nm3, Dc＝1.433 g/cm3, μ＝0.234 mm－1, F(000)＝664, Z＝4, R1＝0.0571, and wR 2＝0.1328. The 

theoretical investigation of the title compound as a structure unit was fully optimized by HF/6-31＋g(d) and 

B3LYP/6-31＋g(d) methods in Gaussian 03 package, and the atomic charges and natural bond orbital 

(NBO) were also analyzed. This type of compound has nice effect on growth regulation of wheat in the ini-

tial experiment. 

Keywords  acylthiourea; crystal structure; theoretical calculation; natural bond orbital; bioactivity

硫脲类化合物因具有杀虫、抗病毒、植调[1～3]等作

用一直被人们广泛地研究. 根据文献报道, 一些含芳基

及杂环基的取代脲显示出很高的细胞分裂素活性[4,5]. 

近年来这类化合物的除草[6]、杀真菌[7]以及抗 HIV病毒
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活性[8]也受到了人们的高度关注. 但是对含不同取代基

的 N-芳基-N'-酰基硫脲化合物的结构与生物活性之间的

关系研究较少, 在前文[9,10]的基础上, 合成了 1-(4-甲氧

基)苯甲酰基-3-(4,6-二甲基嘧啶-2-氨基)硫脲, 首次通过

X 射线衍射测定了该化合物的晶体结构, 并对其进行了

量子化学计算研究及生物活性研究.  

1  实验与计算方法 

1.1  标题化合物的合成及单晶的制备 

化合物根据文献[2]合成. 在干燥条件下, 将 4-甲氧

基苯甲酰氯(7.6 mL, 55 mmol)缓慢滴加到含有硫氰酸钾

(8.0 g, 82 mmol)的乙酸乙酯溶液中, 回流反应 2 h后过

滤掉生成的 KCl, 向滤液中加入 2-氨基-4,6-二甲基嘧啶

(5.41 g, 44 mmol), 加热回流反应 4 h后冷却、过滤, 得

到黄色固体. 粗品用蒸馏水洗涤数次后鼓风干燥得到黄

色固体粉末, 将所得到的固体溶于二甲基甲酰胺溶剂

中, 室温放置 7 d得到用于 X射线衍射测定的单晶. 产

率 80%, m.p. 195～196 ; IR℃  (KBr) ν: 3171.65 (N—H), 

1180.04, 1235.62 (C＝S), 1346.98 (C—N), 1604.73, 1707 

cm－1 (C＝O). Anal. calcd for C15H16N4O2S: C 56.94, H 

5.10, N 17.71; found C 56.69, H 4.35, N 17.45.  

1.2  衍射数据的收集和晶体结构的测定 

选取尺寸为 0.32 mm×0.24 mm×0.13 mm的单晶, 

在 Bruker SMART APEX II X射线面探衍射仪上, 用经

石墨单色器单色化的Mo Kα射线(λ＝0.071073 nm), 以

ω-θ 方式扫描, 范围为 2.41°＜θ＜26.81°, －11≤h≤12, 

－9≤k≤16, －13≤l≤13. 在 293(2) K下, 共收集独立

衍射点 3113个, 其中 1078个[I＞2σ(I)]可观测点用于结

构解析. 晶体结构由直接法解出, 并用全矩阵最小二乘

法对 F2 进行精修. 所有的计算都用带有非氢原子各向

异性热参数的SHELXL97[11]程序包解出. 晶体结构分析

表明, 该化合物晶体属单斜晶系, 空间群为 P21/n, 晶胞

参数为: a＝1.0134(4) nm, b＝1.3172(5) nm, c＝1.0988(4) 

nm, β＝91.671(8)°, V＝1.4661(9) nm3, Dc＝1.433 g/cm3,  

μ＝0.234 mm－1, F(000)＝664, Z＝4, R1＝0.0571, wR2＝

0.1328, 最终差值电子云密度的最高峰为 308 e/nm3, 最

低峰为－315 e/nm3. 标题化合物的 CCDC号为 670820.  

1.3  量子化学计算 

根据上述实测的化合物晶体结构, 选取晶体结构中

的 1个分子作为初始模型, 运用 Gaussian 03[12]程序, 采

取 HF/6-31＋g(d)和 B3LYP/6-31＋g(d)方法, 对所选分

子体系进行了几何全优化, 并进行了频率计算. 振动分

析表明, 所得的优化构型均对应势能面上能量最小点

(即无虚振动频率), 表明所得的优化构型为稳定构型. 

全部计算在 IBM Think centre 9213微机上进行, 计算中

所有收敛精度均取程序设定的缺省值.  

2  结果与讨论  

2.1  晶体结构分析 

化合物的非氢原子坐标和等效温度因子见表 1, 部

分键长、键角和扭转角数据列于表 2, 氢键数据见表 3, 

分子结构如图 1.  

表 1  化合物原子坐标及热参数 

Table 1  Atomic coordinates (×10) and thermal displacement 

parameters (×100 nm2) for the title compound 

Atom x y z Ueq
a 

S(1) 0.07298(9) －0.04674(7) 0.14660(9) 0.0595(3) 

N(1) 0.1186(3) 0.1528(2) 0.1341(2) 0.0614(8) 

N(2) －0.0902(3) 0.1000(2) 0.1936(3) 0.0669(9) 

N(3) －0.0921(3) －0.0709(2) 0.1900(2) 0.0510(7) 

N(4) －0.2854(3) 0.0160(2) 0.2465(3) 0.0637(9) 

O(1) 0.6363(3) 0.3810(2) －0.0341(2) 0.0845(9) 

O(2) 0.2529(2) 0.01960(18) 0.0987(2) 0.0666(8) 

C(1) 0.7587(4) 0.3432(3) －0.0734(3) 0.0933(14) 

C(2) 0.5433(4) 0.3120(3) －0.0008(3) 0.0628(10) 

C(3) 0.5645(4) 0.2083(3) 0.0052(3) 0.0692(11) 

C(4) 0.4625(4) 0.1468(3) 0.0404(3) 0.0659(11) 

C(5) 0.3406(4) 0.1849(3) 0.0697(3) 0.0546(10) 

C(6) 0.3221(3) 0.2902(3) 0.0652(3) 0.0601(10) 

C(7) 0.4240(4) 0.3520(3) 0.0300(3) 0.0649(11) 

C(8) 0.2342(4) 0.1149(3) 0.1024(3) 0.0556(10) 

C(9) 0.0309(4) 0.0810(3) 0.1595(3) 0.0522(9) 

C(10) －0.1610(4) 0.0153(3) 0.2122(3) 0.0581(10) 

C(11) －0.1498(4) －0.1638(3) 0.2004(3) 0.0547(10) 

C(12) －0.2761(4) －0.1657(3) 0.2371(3) 0.0592(10) 

C(13) －0.3423(4) －0.0749(3) 0.2598(3) 0.0612(10) 

C(14) －0.4819(3) －0.0755(3) 0.3006(4) 0.0796(13) 

C(15) －0.0700(3) －0.2546(2) 0.1685(3) 0.0652(11) 
a Ueq is defined as one third of the trace of the orthogonalized Uij tensor. 

 

图 1  标题化合物的晶体结构图 

Figure 1  Crystal structure of the title compound 
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晶体结构分析表明, 化合物的整个分子是由 1个嘧

啶环、2个甲基、一个硫脲对甲氧基苯甲酸甲酯组成, 与

元素分析的结果一致.  

通常, 孤立的C—C之间的单、双键键长分别为0.154

和 0.134 nm, 从表 2 可以看出 C(11)—C(15), C(13)—

C(14)键长介于单双键之间, 说明嘧啶环与环外 C(14), 

C(15)原子形成了共轭. 同时标题化合物的 C(10)—N(2)

键长为 0.1345 nm, 介于 C—N 单、双键键长(0.1471, 

0.1273 nm)之间, 说明嘧啶环与环外的 N(2)原子也形成

了共轭. 并且标题化合物中嘧啶环 6个键的键长值均小

于孤立的嘧啶环中相应键的键长值(标题化合物中嘧啶

环的 6个键长介于 0.133～0.140 nm, 而孤立的嘧啶环中

6个键的键长介于 0.135～0.141 nm)[6,12]. 由表 2还可知, 

化合物的空间扭曲角或是接近于 0°, 或是接近于 180°, 

说明该分子具有很好的平面性.  

 

表 2  化合物部分键长﹑键角及二面角 

Table 2  Selected bond length, angles and dihedral angles for the title compound 

Bond length/(10－1 nm) 

Bond EXP. B3LYP HF 

S(1)—C(9) 1.742(3) 1.6409 1.6295 

N(1)—C(8) 1.329(4) 1.4073 1.3955 

N(1)—C(9) 1.333(4) 1.4038 1.385 

N(2)—C(9) 1.318(4) 1.3927 1.3762 

N(2)—C(10) 1.345(4) 1.4001 1.395 

N(3)—C(10) 1.358(4) 1.3304 1.3104 

N(3)—C(11) 1.362(4) 1.3419 1.3242 

N(4)—C(10) 1.326(4) 1.3412 1.3189 

N(4)—C(13) 1.339(4) 1.3416 1.3256 

O(2)—C(8) 1.271(4) 1.2174 1.1888 

C(5)—C(8) 1.471(5) 1.4954 1.4941 

C(11)—C(12) 1.353(4) 1.3995 1.3887 

C(12)—C(13) 1.398(4) 1.3987 1.3862 

C(11)—C(15) 1.492(4) 1.5044 1.5021 

C(13)—C(14) 1.496(4) 1.5051 1.5028 

Bond angle/(°) 

C(5)—C(8)—N(1) 119.2(3) 114.2586 114.2228 

C(5)—C(8)—O(2) 120.0(3) 122.7075 122.4315 

C(8)—N(1)—C(9) 112.7(3) 128.2684 128.7161 

C(9)—N(2)—C(10) 112.9(3) 129.579 128.7973 

N(1)—C(8)—O(2) 120.8(3) 122.9925 123.266 

N(1)—C(9)—S(1) 120.1(3) 124.7224 124.909 

N(2)—C(9)—S(1) 116.1(3) 126.7215 126.6442 

Dihedral angle/(°) 

C(8)—N(1)—C(9)—S(1) －1.2(4) C(10)—N(2)—C(9)—N(1) 179.0(3) 

C(9)—N(1)—C(8)—C(5) 179.1(3) C(10)—N(2)—C(9)—S(1) －0.2(4) 

C(9)—N(1)—C(8)—O(2) －0.1(5) N(2)—C(9)—N(1)—C(8) 179.7(3) 

表 3  标题化合物的氢键 a 

Table 3  Hydrogen bonds of the title compound 

D—H…A d(D—H)/Å d(H…A)/Å d(D…A)/Å ∠DHA/(°) 

C(12)—H(12A)…N(2)  0.93 2.54 3.464(5) 170.3 

C(15)—H(15A)…N(4)  0.96 2.56 3.497(4) 165.3 
a Symmetry transformations used to generate atoms: －1/2－x, 1/2＋y, 1/2－z. 
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由表 3 可知, 分子中存在的分子间氢键分别由嘧啶

环上的 C(12)—H(12A)与另一分子的 N(2)原子、嘧啶环外

的C(15)—H(15A)与另一分子的N(4)原子组成. 分子间氢

键的相互作用, 使得化合物分子在空间上形成一维结构.  

此外, 化合物分子中嘧啶环上的取代甲基 C原子与

另一个分子的芳香环之间存在有弱的相互作用, 使得化

合物分子在空间上也形成一维链状结构, 其方向与上述

氢键作用所形成的一维结构几乎垂直. 上述两类作用使

得化合物分子在空间上形成层状结构(如图 2所示).  

 

图 2  化合物相互作用的空间堆积图 

Figure 2  Packing diagram of the title compound 

2.2  几何结构优化及自然原子电荷分析 

由两种计算方法对标题化合物进行几何优化后所

得的主要几何参数(键长和键角)与实验值的比较(如表

2)可以看出, 两种优化结果与实验值均有较好的一致性, 

而 HF方法则更接近实验值.  

表 4 给出了化合物主要原子的自然原子电荷数. HF

和 B3LYP两种计算方法得到较一致的电荷分布, 仅数值

上略有差别. 从表中可以看出: S, N原子和O原子以及苯

环上的C原子[除C(2)外]均带负电荷, 正电荷主要分布在

与 S, N原子和O原子相连的C原子上, 而与H原子相连

的 C原子如 C(1), C(12), C(14), C(15)则带负电荷.  

表 4  化合物的自然原子电荷计算结果(e) 

Table 4  Calculated natural atomic charges of the title com-

pound 

Atom B3LYP HF Atom B3LYP HF 

S(1) －0.00841 －0.09967 C(3) －0.31844 －0.34555 

N(1) －0.68962 －0.78328 C(4) －0.16567 －0.12136 

N(2) －0.65271 －0.74577 C(5) －0.18591 －0.23472 

N(3) －0.49058 －0.58669 C(8) 0.68991 0.85090 

N(4) －0.52741 －0.62573 C(9) 0.21723 0.38138 

O(1) －0.53198 －0.62225 C(12) －0.33095 －0.39772 

O(2) －0.56536 －0.64966 C(14) －0.71281 －0.66693 

C(1) －0.32766 －0.23450 C(15) －0.71373 －0.66820 

2.3  分子总能量及前沿轨道能量分析 

分子轨道理论认为, 最高占据轨道(HOMO)、最低

空轨道(LUMO)及其附近的分子轨道对生物活性影响最

大, 因此研究前沿轨道的性质可以为确定活性部位以及

探讨作用机制等提供重要信息. HOMO具有优先提供电

子的重要作用, LUMO 具有接受电子的重要作用[13,14]. 

表 5列出了用两种方法计算后所得的分子总能量、前沿

轨道能量和轨道主要成分的百分比值.  

表 5  分子总能量、前沿轨道能量(Hartree)和轨道主要成分的

百分比值 

Table 5  Total energy, frontier orbital energy (Hartree) and the 

percentage of orbital compositions 

 B3LYP  HF 

Etotal －1348.930465  －1342.419829 

EHOMO －0.20938  －0.31791 

ELUMO －0.07027  0.05663 

ΔEa 0.13911  0.37454 

Hb  Lb  Hb  Lb 
Atom 

sc pc  sc pc  sc pc  sc pc 

S(1) — 28.00  — 1.37  — 37.92  3.28 — 

N(1) 3.94 3.41  — —  4.20 2.36  — — 

N(2) 3.46 3.19  — —  3.81 2.80  — — 

N(3) — 0.91  — —  — 1.33  — — 

O(2) — 1.00  — —  — 1.11  — — 

C(2) — —  — —  — —  2.21 — 

C(3) — —  4.11 —  1.22 —  1.18 — 

C(4) 5.92 —  — —  2.74 —  — 1.71 

C(5) 14.64 3.05  7.41 1.42  11.44 3.58  8.96 7.58 

C(6) 5.02 —  23.40 10.16  — 1.92  19.94 2.80 

C(7) — —  27.35 3.99  2.25 —  2.05 — 

C(8) 2.29 4.29  — —  9.91 1.10  — — 

C(9) — 9.42  — 1.99  — 3.52  5.73 — 

C(10) 2.79 1.10  — 1.24  — —  3.32 3.38 

C(11) 1.61 —  — 2.18  — —  8.39 6.31 

C(12) 1.21 —  3.77 —  1.43 —  6.99 — 

C(13) — —  1.40 —  — —  5.31 — 

C(14) — —  — —  — —  1.32 — 

C(15) — —  2.02 —  — —  4.43 — 
a 
ΔE＝ELUMO－EHOMO. 

b H represents atomic orbital percentage in HOMO and 

L represents atomic orbital percentage in LUMO. c s and p represent s orbit and 

p orbit, respectively. 

由表 5 知, 两种计算方法得出的结论比较一致, 以

HF 计算结果为例, 化合物的最高占据轨道主要位于硫

脲基和 C(5), C(8)原子上, 即酰基 C 和与酰基直接相连

的苯环 C 原子上, 最低空轨道主要位于苯环和嘧啶环
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上. 同时, 尽管 S(1)和 C(9)原子所带自然电荷数比较小

(表 4), 但它们在前沿轨道中所占的比重值较大(表 5), 

因此发挥了较强的作用. 而 C(8)原子带的正电荷最多, 

但在 LUMO 中所占的比重较小, 难以发挥电子受体作

用; 同理, C(14)和 C(15)原子带的负电荷较多, 但在

HOMO 轨道中比重却很小, 难以发挥供电子的作用. 

HOMO轨道和 LUMO轨道如图 3所示.  

 

图 3  化合物的 HOMO(左)和 LUMO(右)示意图 

Figure 3  View of HOMO (left) and LUMO (right) for the title 

compound 

从表 5可以看出化合物的分子总能量、前沿轨道能

量及轨道能级差, 由于考虑了电子相关效应, B3LYP 方

法计算的总能量低于 HF, 两种结果的前沿轨道能级差

ΔEL—H均较小, 表明化合物的稳定性较差.  

2.4  自然键轨道分析 

在 B3LYP/6-31＋g(d)水平下对化合物进行了自然

键轨道(NBO)分析, 自然键轨道占据数列于表 6. S(1)—

C(9), N(3)—C(10), N(4)—C(13), O(2)—C(8)之间为双键, 

它们的占据数包含 σ键与 π键之和, 故明显大于其它单

键, 其中 O(2)—C(8)的占据数(3.97265)最大, 与其键长

(0.127 nm)为标题化合物中最短相对应.  

表 7列出了化合物中部分电子供体(Donor)轨道 i和

电子受体(Acceptor)轨道 j 之间的相互作用稳定化能 E. 

稳定化能 E越大表明 i与 j轨道相互作用越强, 即 i向 j

提供电子的倾向越大, 电子的离域化程度越大[15～17].  

由分析结果可知, 在嘧啶环中, 2个N原子的孤对电

子都与相邻键有强的相互作用, 如 N(3)原子的孤对电

子与其相邻键  N(4)—C(10)反键轨道的稳定化能为

61.50 kJ•mol－1. 嘧啶环外的 N(2)原子也与嘧啶环上的

相邻键有较强的相互作用, 如 N(2)原子上的孤对电子对

嘧啶环中 N(3)—C(10)反键轨道相互作用的稳定化能为

160.93 kJ•mol－1, 这表明 N(2)原子与嘧啶环共轭, 这与

晶体结构分析结果一致.  

表 6  化合物的自然键轨道占据数 a 

Table 6  Occupancy of NBO for the title compound 

Bond B3LYP HF  Bond B3LYP HF 

S(1)—C(9) 3.94588 3.87815  LP(1)S(1) 1.98387 1.98445 

N(3)—C(10) 3.68271 3.69466  LP(2)S(1) 1.86442 1.89219 

O(2)—C(8) 3.97265 3.98031  LP(1)N(1) 1.68182 1.75398 

N(1)—C(8) 1.98736 1.98736  LP(1)N(2) 1.67914 1.75978 

N(1)—C(9) 1.98699 1.98659  LP(1)N(3) 1.90670 1.92394 

N(2)—C(9) 1.98704 1.98670  LP(1)N(4) 1.90998 1.92635 

N(2)—C(10) 1.98546 1.98515  LP(1)O(2) 1.97770 1.97719 
a LP(1) and LP(2) denote the first and the second lone pair electron respectively. 

表 7  化合物的 B3LYP/6-31＋g(d)自然轨道分析部分结果 a 

Table 7  Part of calculated results of the title compound at the B3LYP/6-31＋g(d) level by NBO analysis 

Donor (i) Acceptor (j) E/(kJ•mol－1)  Donor (i) Acceptor (j) E/(kJ•mol－1) 

BD(2)N3-C10 BD*(2)C12-C11 130.96  LP(1)N(2) BD*(2)S1-C9 164.58 

BD(2)N4-C13 BD*(2)N3-C10 149.97  LP(1)N(2) BD*(2)N3-C10 165.93 

BD(2)C12-C11 BD*(2)N3-C10 52.84  LP(1)N(3) BD*(1)N4-C10 61.50 

BD(2)C12-C11 BD*(1)N4-C13 153.32  LP(1)N(4) BD*(1)N3-C10 58.70 

LP(2)S(1) BD*(1)N2-C9 58.11  LP(2)O(2) BD*(1)N1-C8 126.94 

LP(2)S(1) BD*(1)N1-C9 59.03  LP(2)O(2) BD*(1)C8-C5 81.10 

LP(1)N(1) BD*(2)S1-C9 182.96  BD*(2)N3-C10 BD*(2)C12-C11 512.97 

LP(1)N(1) BD*(2)O2-C8 167.35  BD*(2)N4-C13 BD*(2)C12-C11 619.40 
a E denotes the stabilization energy, BD denotes bonding orbital, BD* denotes antibonding orbital, LP denotes lone-pair. For LP: (1) and (2) denotes the first and the 

second lone pair electron respectively. 
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2.5  化合物的生物活性测试 

表 8 中的化合物根据文献[2]合成, 对这几种化合物

进行初步生物活性测试的结果见表 9, 以市售 2%萘乙•吲

丁可溶性粉剂(品名为根旺, 四川省农科院兰月科技开发

公司生产)作为对照, 其作用于小麦的发芽率为－5.6%, 

增长率为 9.1%. 结果表明, 含有嘧啶环的几种化合物对

小麦的生长均有较好的调节性能, 其中有明显作用的是

化合物 4(标题化合物), 小麦的发芽率最高可达到 25%, 

增长率最高也可达到 28.7%, 明显高于其它化合物和对

照物, 这可能与嘧啶环上取代基以及 N'端羰基上取代基

的不同有关, 与化合物 1和 2相比, 标题化合物 N'端羰

基上取代基为 C6H4OCH3, 这可能增强了嘧啶环与硫脲

基团的共轭性, 并且带有苯环后化合物就形成了一个更

大的共轭性更强的平面结构分子. 从表中数据可以看

出: 对于嘧啶环上被甲氧基取代的脲酸酯化合物 5, 相

对于嘧啶环上被甲基取代的脲酸酯化合物 4 而言, 促进

小麦发芽的性能明显变差, 效果甚至不如空白, 两者活

性的差异可能与甲基和甲氧基的空间位阻、两种取代基

与嘧啶环的共面性、对嘧啶环的供电子能力以及它们的

亲脂性不同有关[18]. 试药浓度对生物活性的影响没有明

显的规律, 促生作用较大时的试药浓度也不同, 因此, 

这类化合物的结构对其生物活性的影响还需进一步探

讨, 充分考虑各种因素对其活性的影响.  

根据文献[6,19]报道, 分子中含有苯环和嘧啶环, 分

子是平面结构并且分子内有氢键的化合物对 ALS 酶有

良好的抑制作用, 因此可以预测标题化合物也会有较好

的除草活性. 这一点将在今后的研究工作中做进一步报

道.  

3  结论 

在乙酸乙酯中制备了标题化合物并首次测定了其

晶体结构. 结构分析表明该化合物中存在的分子间氢键

及取代甲基 C 原子与芳环之间弱的相互作用使得化合

物分子在空间上形成层状结构. 通过理论计算可知, 硫

脲基、C(5)和 C(8)原子、嘧啶环、苯环以及它们附近的

原子对该化合物的生物活性影响最大, 初步实验证明该

结构的化合物具有良好的生物活性. 

表 8  化合物的编号 

Table 8  The number of the compound 

X 

     

Y CH3 C2H5 C6H5 C6H4OCH3 C6H4OCH3 

编号 1 2 3 4 5 

X 表示 N 上取代基, Y 表示 N'端羰基上取代基. 

表 9  化合物对小麦的生长调节作用 

Table 9  Effects of compounds on growth regulation of wheat 

发芽率/% 增长率/% 
编号 

c1 c2 c3 c4 
 

c1 c2 c3 c4 

1 5.6 10.3 22.2 －5.6  －19.8 －17.5 7.8 6.5 

2 0 5.6 11.8 5.6  －21.8 －11.4 －2.3 3.5 

3 －16.7 －5.6 －5.6 －16.7  －11.0 4.9 12.6 17.9 

4 10.7 25.0 7.1 －25.0  28.7 6.0 27.0 14.3 

5 －5.6 －5.6 －2.8 －5.6  6.7 11.0 2.5 －5.2 

对照 －5.6  9.1 

c1, c2, c3, c4 分别代表 25, 20, 15, 10 mg/L 4 个不同的浓度. 
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