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ｐｏｓｉｔｅｄｉｎＣａｍｂｒｉｄｇｅＣｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃＤａｔａＣｅｎｔｒｅ．

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅｓｙｎｔｈｅｓｉｓｏｆ２ａａｎｄ２ｂ

Ｔａｂ．１　Ｃｒｙｓｔａｌｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓａｎｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｄａｔａｏｆ２ａａｎｄ２ｂ
Ｐａｒａｍｅｔｅｒ Ｃｒｙｓｔａｌｏｆ２ａ Ｃｒｙｓｔａｌｏｆ２ｂ

Ｃｈｅｍｉｃａｌｆｏｒｍｕｌａ Ｃ１６Ｈ１５ＣｌＯ Ｃ１４Ｈ１０Ｃｌ２
Ｆｏｒｍｕｌａｗｅｉｇｈｔ ２５８．７３ ２４９．１２
Ｃｒｙｓｔａｌｓｙｓｔｅｍ Ｏｒｔｈｏｒｈｏｍｂｉｃ Ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ
Ｓｐａｃｅｇｒｏｕｐ Ｐｎａ２１ Ｐ２１／Ｃ
Ｃｒｙｓｔａｌｄｅｎｓｉｔｙ／
牗ｇ　爛ｃｍ－３牘

１．２５９ １．３８０

ａ／ｎｍ ０．６２４５ ０．４８０８
ｂ／ｎｍ ０．７４２３ １．０２７３
ｃ／ｎｍ ２．９４５７ １．２３２０
α／牗°牘 ９０ ９０
β／牗°牘 ９０ ９９．７９
γ／牗°牘 ９０ ９０
Ｖ／ｎｍ３ １．３６５５ ０．５９９７
Ｆｏｒｍｕｌａｕｎｉｔｓ ４ ４
Ｃｒｙｓｔａｌｓｉｚｅ／
牗ｍｍ×ｍｍ×ｍｍ牘

０．３０×０．３０×０．１０ ０．２０×０．１０×０．１０

Ｔ／Ｋ ２９３ ２９３

Ｉｎｄｅｘｒａｎｇｅ
０＜ｈ＜７牞０＜ｋ＜８牞
－３５＜ｌ＜３５

０＜ｈ＜５牞０＜ｋ＜１２牞
－１４＜ｌ＜１４

Ｆ牗０００牘 ５４４ ２５６
Ｃｏｍｐｌｅｔｅｎｅｓｓ／％ １００ １００
Ｒ１牞ｗＲ２牗Ｉ＞２σ牗Ｉ牘牘 ０．０６２２牞０．１２２１ ０．０５２５牞０．１３１３
Ｒ１牞ｗＲ２牗ａｌｌｄａｔａ牘 ０．１４６４牞０．１５１９ ０．０７８４牞０．１４６６
Ｇｏｏｄｎｅｓｓｏｆｆｉｔ １．００４ １．００３
θｍｉｎ牞θｍａｘ １．３８牞２５．３６ ２．６牞２５．３６
ＣＣＤＣｄｅｐｏｓｉｔｎｕｍｂｅｒ １５７３６６２ １５７３６６３

牗ａ牘

牗ｄ牘
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ｌｉｎｅａｒｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎｏｆＨａｔｒｅｅＦｏｃｋ牞ｌｏｃａｌａｎｄｇｒａｄｉｅｎｔ
ｃｏｒｒｅｃｔｅｄｅｘｃｈａｎｇｅｔｅｒｍｓ．６３１１Ｇｕｓｅｓｔｈｒｅｅｓｉｚｅｓｏｆｃｏｎ
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ｐｏｕｎｄｓｐｒｅｓｅｎｔａｃｏｎｓｉｄｅｒａｂｌｅｃｏｐｌａｎａｒｉｔｙ．Ｏｔｈｅｒｒｅｌｅｖａｎｔ
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Ｔａｂ．２　ＳｅｌｅｃｔｅｄｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈａｎｄｂｏｎｄｉｎｇａｎｇｌｅｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｎｄＢ３ＬＹＰｏｆ２ａ

Ｂｏｎｄｉｎｇａｔｏｍｓ
Ｂｏｎｄｉｎｇｌｅｎｇｔｈ／ｎｍ

Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ Ｂ３ＬＹＰ
Ｂｏｎｄｉｎｇａｔｏｍｓ

Ｂｏｎｄｉｎｇａｎｇｌｅ／牗°牘
Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ Ｂ３ＬＹＰ

Ｃ１—Ｃ６ ０．１３３９ ０．１４０５ Ｃ２—Ｃ３—Ｃｌ １１９．７４ １１９．７４
Ｃ１—Ｃ２ ０．１３２９ ０．１３９１ Ｃｌ—Ｃ３—Ｃ４ １１９．５５ １１９．５５
Ｃ２—Ｃ３ ０．１３６２ ０．１３９０ Ｃ５—Ｃ６—Ｃ７ １２５．７１ １２３．７７
Ｃ３—Ｃ４ ０．１３３３ ０．１３９４ Ｃ１—Ｃ６—Ｃ７ １１６．６１ １１８．９２
Ｃ３—Ｃｌ ０．１７４５ ０．１７５９ Ｃ６—Ｃ７—Ｃ８ １２９．２６ １２６．９９
Ｃ４—Ｃ５ ０．１３８３ ０．１３８８ Ｃ７—Ｃ８—Ｃ９ １２７．９４ １２７．４１
Ｃ５—Ｃ６ ０．１４３８ ０．１４０７ Ｃ８—Ｃ９—Ｃ１０ １１７．０５ １１９．１６
Ｃ６—Ｃ７ ０．１４９７ ０．１４６４ Ｃ８—Ｃ９—Ｃ１４ １２５．３０ １２３．８４
Ｃ７—Ｃ８ ０．１２０６ ０．１３４７ Ｃ１１—Ｃ１２—Ｏ １２６．３９ １２４．９３
Ｃ８—Ｃ９ ０．１５１２ ０．１４６２ Ｃ１３—Ｃ１２—Ｏ １１６．４ １１５．８５
Ｃ９—Ｃ１０ ０．１３８４ ０．１４０１ Ｃ１２—Ｏ—Ｃ１５ １１６．７３ １１９．０９
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（Ｅ）４，４’二氯二苯乙烯和（Ｅ）４氯４’乙氧基二苯乙烯的
合成和计算

程金金　 葛裕华

（东南大学化学化工学院，南京 ２１００９６）

摘要：通过 ＷｉｔｔｉｎｇＨｏｒｎｅｒ反应合成化合物（Ｅ）４，４’二氯二苯乙烯（２ａ）和（Ｅ）４氯４’乙氧基二苯乙烯
（２ｂ）．采用溶剂挥发法制备２ａ和２ｂ的晶体，并使用单晶衍射仪表征晶体结构．分子结构分析表明 Ｃ Ｃ键为
反式构型．晶体２ａ为正交晶系，空间群为Ｐｎａ２１；晶体２ｂ为单斜晶系，空间群为Ｐ２１／ｃ．在Ｂ３ＬＹＰ／６３１１＋＋Ｇ
（ｄ，ｐ）水平下优化２ａ和２ｂ的电子结构．Ｈｉｒｓｈｆｅｌｄ表面和指纹图表明，２ａ和２ｂ中有较强Ｏ—Ｈ，Ｃｌ—Ｈ氢键作
用和π—π堆积作用．分子静电势分析表明：２ａ中的Ｏ和Ｃｌ原子及２ｂ中的Ｃｌ原子有能量极小值，在反应过程
中容易被亲电试剂进攻．前线分子轨道分析表明，２ａ和２ｂ的ΔＥＬＵＭＯＨＯＭＯ分别为３．８５和３．９１ｅＶ．
关键词：二苯乙烯；晶体结构；密度泛函理论；合成
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