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1 引言
哒嗪是一类重要的芳香杂环化合物，是农药、

医药等具有生物活性化合物的重要结构单元，具有

较强的降压、强心、抗病毒、抗癌等生理活性。将不

同基团引入到哒嗪结构中，能产生具有杀菌活性的

哒嗪类衍生物，使其在新型高效药物研制中起着重

要作用[1]。近年来对哒嗪类化合物的研究已成为一

个重要的领域[2-3]，人们在哒嗪类化合物的合成及生

物活性研究等方面取得了许多成果[4-8]。

3-溴-6-甲基哒嗪是一种重要的哒嗪类衍生

物，最近被辛炳炜等人合成出来[4]，从理论上对其结

构、光谱和热力学性质的研究还未见报道，应用量

子化学的理论方法对3-溴-6-甲基哒嗪的结构、光

谱进行理论计算，进而获得无实验数据的热力学函

数，显得很有必要。

密度泛函理论B3LYP方法被广泛用于化学问题

的计算研究[9-13]。本文采用Gaussian03计算程序在

B3LYP/6-311++G**水平对3-溴-6-甲基哒嗪进行几

何结构优化和频率、热力学性质计算，得到它们的红外

光谱以及热容、熵、焓等热力学性质与温度之间的函数

关系式，有助于哒嗪类化合物的合成及其它性质研究。

2 结果和讨论
2.1 平衡结构分析

在B3LYP/6-311++G**水平对3-溴-6-甲基哒

嗪分子进行几何结构优化和频率计算，得到它的稳

定构像，如图1所示，其结构参数见表1。

图1 3-溴-6-甲基哒嗪的稳定结构

由图1和表1可以看出，3-溴-6-甲基哒嗪分子中

Br与六元环处于同平面内，整个分子具有Cs对称性。

分子的电子结构与分子的稳定性密切相关，特

别是最高占据HOMO轨道和最低空LUMO轨道的

成键方式与形状直接反映化学键的结构特点，通过

分析可以得到分子几何结构信息。分子前线轨道

的能隙（LUMO轨道与HOMO轨道能量差）越大，分

子稳定性越高[9]。B3LYP/6-311++G**水平计算得

到3-溴-6-甲基哒嗪基态1A分子的前线轨道的能隙

为474.848 kJ/mol，能隙较大，说明3-溴-6-甲基哒嗪

基态分子进行电子跃迁较难，稳定性较高。

2.2 红外光谱分析

对3-溴-6-甲基哒嗪分子进行红外光谱计算,

计算结果如图2所示。

图2 3-溴-6-甲基哒嗪分子的红外光谱

图2显示的3-溴-6-甲基哒嗪分子的红外光谱

图中，振动频率在800~1100 cm-1范围为弱峰，频率

为837cm-1的弱峰是由哒嗪环上的两个C－H键发生

面外摇摆产生，频率为1076cm-1的弱峰是由N－N键

和C2－C3键发生伸缩引起哒嗪环呼吸收缩产生；振

动频率为1151cm-1的中强峰是由哒嗪环收缩振动产

生；振动频率为1436cm-1的强峰是由哒嗪环两个C－

H键面内摇摆和哒嗪环两个C＝N键伸缩振动产生。
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2.3 热力学性质

在振动分析的基础上，基于统计热力学计算得

到3-溴-6-甲基哒嗪分子在不同温度下的标准摩尔

热容CPm、标准摩尔熵Sm、标准摩尔焓Hm和标准

摩尔自由能Gm，如表2所示。

由表2可以看出，随着温度的升高，3-溴-6-甲

基哒嗪分子的标准摩尔热容CPm、标准摩尔熵Sm、标

准摩尔焓Hm的数值增大，这是由于随温度升高而分

子振动加剧所致。这些热力学性质与温度之间存

在着一定的函数关系。
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表1 3-溴-6-甲基哒嗪分子的结构参数

R（1，4）

R（1，8）

R（1，10）

R（2，3）

R（2，7）

R（2，9）

R（3，4）

R（3，5）

R（4，6）

R（7，8）

R（10，11）

R（10，12）

R（10，13）

D（8，1，4，3）

D（8，1，4，6）

D（10，1，4，3）

D（10，1，4，6）

D（4，1，8，7）

D（10，1，8，7）

D（4，1，10，11）

D（4，1，10，12）

D（4，1，10，13）

D（8，1，10，11）

D（8，1，10，12）

D（8，1，10，13）

D（7，2，3，4）

D（7，2，3，5）

D（9，2，3，4）

D（9，2，3，5）

D（3，2，7，8）

D（9，2，7，8）

D（2，3，4，1）

D（2，3，4，6）

D（5，3，4，1）

D（5，3，4，6）

D（2，7，8，1）

121.5913

121.8942

116.5145

124.2965

119.362

116.3415

115.9502

121.3949

122.655

118.381

120.5812

121.0378

119.4749

120.3061

110.9668

110.9666

109.6205

107.5173

108.852

108.8517

A（4，1，8）

A（4，1，10）

A（8，1，10）

A（3，2，7）

A（3，2，9）

A（7，2，9）

A（2，3，4）

A（2，3，5）

A（4，3，5）

A（1，4，3）

A（1，4，6）

A（3，4，6）

A（2，7，8）

A（1，8，7）

A（1，10，11）

A（1，10，12）

A（1，10，13）

A（11，10，12）

A（11，10，13）

A（12，10，13）

1.4073

1.3342

1.5032

1.4004

1.3138

1.9156

1.3757

1.0819

1.0845

1.3378

1.0941

1.0941

1.0892

键 长（Å） 键角（°） 二面角（°）

表2 3-溴-6-甲基哒嗪分子的热力学性质

温度T/K

Cpm/（J.mol-1.K-1）

Sm/（J.mol-1.K-1）

Hm/（kJ.mol-1）

Gm/（kJ.mol-1）

298.15

117.80
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-129.52
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240.81
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分别以3-溴-6-甲基哒嗪分子的标准摩尔热容

Cpm、标准摩尔熵Sm和标准摩尔焓Hm为纵坐标、以温

度为横坐标作出如图3、图4、图5所示的热力学关

系图。

采用正规方程组进行数据拟合，得到3-溴-6-

甲基哒嗪分子的标准摩尔焓Hm、标准摩尔热容Cpm

和标准摩尔熵Sm与温度之间的函数关系式。

Cpm与温度的关系图和关系式（图3）：
Cpm=17.47311+0.38979T－1.67488×10-4 T2

Sm与温度的关系图和关系式（图4）：
Sm=244.6765 + 0.45466T－1.11071×10-4 T2

Hm与温度的关系图和关系式（图5）：
Hm=231.47259+0.08476T + 8.475×10-5 T2

3 结论
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图3 3-溴-6-甲基哒嗪分子Cpm－T关系图

图4 3-溴-6-甲基哒嗪分子Sm－T关系图

图5 3-溴-6-甲基哒嗪分子Hm－T关系图

本文采用密度泛函理论B3LYP方法和6-311++

G**基函数对3-溴-6-甲基哒嗪分子的基态结构进

行优化，得知3-溴-6-甲基哒嗪分子呈平面构型，具

有Cs对称性，同时获得了该分子的结构基本参数。

在此基础上采用密度泛函理论 B3LYP 方法和

6-311++G**基函数对3-溴-6-甲基哒嗪分子的频

率和热容、熵、焓、自由能等热力学性质进行计算，

得到了这种分子的红外光谱图和标准摩尔热容Cpm、

标准摩尔熵Sm、标准摩尔焓Hm与温度之间的关系图

以及函数关系式，对该分子的实验数据进行了补充

并促进它们其它性质的研究。
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Abstract: The 3-bromo-6-methyl pyridoxine is a new derivative of the pyridoxine，and there is no report on
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端、非门IV的输入端均为“1”电平，非门IV的输出

端输出“0”电平，驱动器未被启动。

从延时器输出的电平为“1”时，非门III的输出

端、非门IV的输入端均为“0”电平，非门IV的输出

端均输出“1”电平，驱动器已被启动。

5.6 驱动器

由Q2、R6、R7、Y组成，为R6冲电阻、R7为限流电

阻、Y蜂鸣器。

隔离器输出电平为“0”时，Q2截止，Y不发声报警。

隔离器输出电平为“1”时，Q2导通，导通电流IC
经R7使Y发声报警。

6 使用方法
6.1 充电

系统选用三只锂离子电池，持续使用一个月后

需要对其进行充电。充电时（该项目应请视觉正常

的人进行）将专用充电器一端插入杯底部的充电插

孔，充电器的另一端插入220V电源插头，充电3～5

小时即可。

6.2 使用

将杯底部的电源开关开启，此时LED发光管点

亮，表示系统处待使用状态。

（1）在水杯附近击掌，系统发出“叮、叮”的报警

声，用以提示盲人水杯的位置所在。

（2）用水杯接水时，在水杯内的水即将溢出的

瞬间，系统将发出“叮、叮”的报警声，用以提示盲人

水杯里水已满。
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between the thermodynamic properties and the temperature. It is helpful to synthesis the Pyridoxine compounds and
to research other characteristics.
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