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烷基环己基苯类液晶的质谱裂解规律研究

王　毅∗,张　苹,吴生秀,权武军,李建涛,刘亚军,孙媛媛,赵　彤
(西安瑞联新材料股份有限公司,陕西 西安７１００７７)

摘要:利用气相色谱质谱联用仪(GCMS)对烷基环己基苯、烷基环己基联苯两类液晶单体共７２个化合物在 EI离子化模

式下进行分析,结果表明此两类化合物具有相同的裂解途径和裂解机理.为烷基环己基苯类衍生物的结构解析与质量

监测提供参考.其裂解途径主要为与苯环连接的环己烷发生开环裂解反应,生成特征的:苯乙烯(联苯乙烯)基的奇电子

离子、苯丙烯(联苯丙烯)基的偶电子离子以及卓鎓偶电子离子.当苯环部分含有乙氧基以上取代基时,分子离子及其特

征离子会发生重排脱去烯烃生成对应的苯(联苯)酚离子.对于环己基联苯类化合物在特征离子生成的基础上会进一步

生成质量数减少２的脱氢离子.
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Fragmentationmodesof
alkylcyclohexylbenzenederivativesandalkylcyclohexylbiphenyl

liquidcrystallinederivatives

WANGYi∗ ,ZHANGPing,WUShengＧxiu,QUAN WuＧjun,LIJianＧtao,

LIUYaＧjun,SUNYuanＧyuan,ZHAOTong

(Xi’anManarecoNew MaterialsCo．,Ltd,Xi’an７１００７７,China)

Abstract:TheEImassspectraoftwokindsofliquidcrystalsalkylcyclohexylbenzenederivativesand
alkylcyclohexylbiphenylderivativeswereanalyzedwiththegaschromatogram/massspectrometer,

andthefragmentationrulesofthem weresummarizedinthispaper．TheEImassspectrainanalogy
withtheAlkylcyclohexylbenzenederivativesandalkylcyclohexylbiphenylderivatives,abundantmoＧ
lecularionsarepresentedinallthespectra．Theyhavethreemostcharacteristicions,theoddelectron
ionsatm/z１００＋R２＋R３＋R４＋R５[m/z１７５＋R２＋ R３＋R４＋R５＋R６]andtheirsatellitestheeveneＧ
lectronionsatm/z８７＋R２＋R３＋R４＋R５andm/z１１３＋R２＋R３＋R４＋R５[m/z１６２＋R２＋R３＋R４＋
R５＋R６、m/z１８８＋R２＋R３＋R４＋R５＋R６]inthemassspectra．
Keywords:liquidcrystals;GC/MS;fragmentationmechanism;alkylcyclohexylbenzene;alkylcycloＧ

hexylbiphenyl



１　引　　言

　　液晶材料作为２１世纪平板显示器开发的热

点[１],已 经 被 广 泛 应 用 到 人 们 的 日 常 生 活 当

中[２],具有相当大的工业价值和广阔的应用领

域,以及十分可观的社会经济效益.液晶材料

在液晶显示器件的发展过程中起着十分重要的

作用,随着液晶显示技术水平的提高,对液晶材

料的性能提出了更高的要求.人们对开发和研

究液晶材料的兴趣越来越大,不断有性能优良

的液晶材料被合成.
通常作为一种非常重要的分析手段,电子轰

击离子化质谱在此类化合物的合成过程监控、结
构表征[３Ｇ５]、衍生杂质的解析以及液晶混合物组分

的剖析中[６]起着不可替代的重要作用.利用质谱

分析液晶材料的文章已有较多文献报导[７Ｇ１１],环

己基苯、环己基联苯类液晶化合物是 STNＧLCD
用混晶材料的主要成分.环己基苯液晶化合物由

于黏度较低,介电常数和双折射率较小,液晶相范

围较宽,已然成为一类非常重要的液晶单体.但

对这类重要液晶化合物的质谱研究文献报道相对

较少,且涉及化合物种类比较单一,对其质谱裂解

机理的研究,总结其裂解规律的总结将有助于对

该类化合物的合成研究,质量控制以及混合物成

分的剖析研究.
近年来,我国不断发展液晶材料产业,经过

近３０余年的技术储备和工业化生产国内液晶材

料产业已经形成了一定的规模,目前我国具有一

定规模的液晶材料厂商数量已经多达十几家,随
着产品种类的扩大和品质的提升,离大规模的国

际化占领占据市场已经很近,所以此类研究将对

于推进我国液晶产业化进程具有十分重要的

意义.

２　实　　验

２．１　主要仪器和装置

GC/MSＧQP２０１０Ultra气相色谱Ｇ质谱联用

仪:日本岛津公司产品.

２．２　主要材料和试剂

标准样品(纯度＞９９．９９％):西安瑞联新材料股

份有限公司;甲苯:色谱纯,德国 Meker公司产品

２．３　实验条件

色谱条件　色谱柱:安捷伦 DBＧ１MS石英毛

细柱(３０m×０．３２mm×０．２５μm);升温程序:１８０
℃恒温１０min,然后以２０℃/min升至３００℃,保
持５min;载气 (He)流速１．４３mL/min,压力４８
kPa,０．５mg样品溶于２mL甲苯中,进样量０．５

μL;分流比为１０∶１.
质谱条件　电子轰击(EI)离子源;电子能量

７０eV,进样口温度为３００℃,色谱质谱接口温度

为３００℃;离子源温度为２５０℃,质量扫描范围:

m/z２８~６００.

３　结果与讨论

３．１　烷基环己基苯类衍生物

烷基环己基苯类衍生物的结构通式如图１
所示.

图１　烷基环己基苯类衍生物的结构通式

Fig．１　SchematicmolecularstructuresofalkylcycloＧ
hexylbenzenederivatives(ClassI)

通过运用气相色谱质谱联用仪对第一类烷基

环己基苯类衍生物 A１~A４０共４０个化合物在电

子轰击离子源下 (７０eV)进行质谱分析,质谱中

的重要离子峰及其相对丰度列入表１.
从表１数据可以看出此类化合物具有显著的

分子离子峰,表明化合物结构具有很高的稳定性.
化合物谱图具有大致相似的峰貌,低质量端为烷

基环己烷裂解所生成的碎片离子,特征离子主要

集中在谱图的中质量段.质谱图中具有特征的为

奇电子离子 m/z[１００＋R２＋R３＋R４＋R５],以及

与其相差±１３个质量数的偶电子辅助碎片离子.
该奇离子离子结构符合 [H２C＝CHC５HR２R３R４

R５]＋● 定义为Ion２,其形成来自分子离子峰脱去

中性碎片 R１C４H７.辅助碎片离子 m/z[８７＋
R２＋R３＋R４＋R５],符合于卓鎓离子或苄基离子

[C７H３R２R３R４R５]＋ 定义为Ion１.辅助碎片离子

m/z[１１３＋ R２＋R３＋R４＋R５]符合于(异)丙烯

基联苯离子[H４C３C５HR２R３R４R５]＋ 定义为Ion３.
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表１　电子轰击离子源下烷基环己基苯类衍生物的特征离子及其丰度

Tab．１　RelativeabundancesofcharacteristicionsintheEImassspectraofalkylcyclohexylbenzenederivatives(ClassI)

ClassI
(No．)

R１ R２ R３ R４ R５

分子离子峰

m/z

基峰

m/z

M＋●

m/z８７
＋R２＋ R３＋

R４＋ R５

m/z１００
＋R２＋R３＋

R４＋R５

m/z１１３
＋R２＋R３＋

R４＋R５

特征离子的相对丰度/％

A１ Pe H H Cl H ２６４ １３８ ３８．０ ４２．４ １００ １７．６

A２ Et H H CN H ２１３ １２９ ７８．８ ８０．４ １００ ４５．２

A３ Pr H H CN H ２２７ １２９ ７８．４ ９６．８ １００ ４６．０

A４ Pr H F H F ２３８ １４０ ４２．０ ７８．８ １００ ２８．０

A５ Et H F CN H ２３１ １３４ ８３．６ １００ ９０．４ ５６．０

A６ Pr H F CN H ２４５ ５５ ６８．０ ９５．６ ７７．６ ５４．４

A７ Pe H F CN H ２７３ ５５ ５４．８ ９２．０ ６５．６ ５３．６

A８ Pr H F CN F ２６３ ５５ ３７．６ ５２．８ ３６．０ ４４．８

A９ Pr H F F F ２５６ １５８ ５２．０ ７１．２ １００ １８．８

A１０ PrＧCy H H I H ４１０ ４１０ １００ ９．２ ３２．８ ４６．４

A１１ PrＧCy H H F H ３０２ １２２ ６５．２ ７８．０ １００ １９．２

A１２ PeＧCy H F F H ３４８ ３４８ １００ ８１．２ ８３．６ ２１．２

A１３ PrＧCy H F F F ３３８ ６９ ６２．６ ３３．６ ２７．１ ８．５

A１４ PrＧCy H H OCF３ H ３６８ ６９ ８２．５ ６１．５ ８１．２ ４．９

A１５ PeＧCy H H OCF３ H ３９６ ３９６ １００ ７８．８ ９０．０ １４．０

A１６ Pe F F Vinyl H ２５６ １３０ ７２．８ ４２．４ １００ ６０．４

A１７ Propenyl H H Me H ２８２ １１８ ５１．２ ９２．８ １００ ３３．６

A１８ Butenyl H H Me H ３１０ １１８ ４７．４ ８８．９ １００ ３０．１

A１９ Pr H H Pr H ３２６ １４６ ４３．６ ４８．０ １００ １４．４

A２０ Pr H H C２PhEt H ３３０ ３３０ １００ １６．８ １６．８ １６．８

A２１ Pr H H C２PhBu H ３５８ ３５８ １００ １０．４ ７．６ ９．２

A２２ Pr H F C２PhEt H ３４８ ３６２ １００ １０．０ １６．０ １０．０

A２３ Pr H F C２PhPr H ３６２ ３６２ １００ ７．６ ６．８ ６．０

A２４ Pr H F C２PhBu H ３７６ ３７６ １００ ６．８ ５．６ ４．８

A２５ Pr H H OH H ２１８ １３３ ３２．８ ２４．０ ４３．６ １００

A２６ Bu H H OH H ２３２ １３３ ３２．８ ３２．８ ５５．２ １００

A２７ Pr H F OH H ２３６ １３８ ４８．４ ９０．８ １００ ３９．２

A２８ Pr H H OMe H ２３２ １４７ ３１．２ ２７．２ ３４．０ １００

A２９ Pr F F OMe H ２６８ １７０ ７６．０ ６０．０ １００ ８３．２

A３０ PeＧCy H H OMe H ３４２ １３４ ９０．０ ５１．０ １００ ８６．５

A３１ Vinyl F F OMe H ３３４ １７０ ７０．７ ８７．４ １００ １５．２
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续表

ClassI
(No．)

R１ R２ R３ R４ R５

分子离子峰

m/z

基峰

m/z

M＋●

m/z８７
＋R２＋ R３＋

R４＋ R５

m/z１００
＋R２＋R３＋

R４＋R５

m/z１１３
＋R２＋R３＋

R４＋R５

特征离子的相对丰度/％

A３２ Pr H H OEt H ２４６ １６１ ５０．４ ４７．６ １６．４ １００

A３３ Pe H H OEt H ２７４ １６１ ５２．０ ２０．８ ３２．４ １００

A３４ Pr H H OBu H ２７４ １３３ ３０．４ ２．０ ５．２ ２４．８

A３５ Pe H H OBu H ３０２ １３３ ３４．８ ２．８ ７．２ ２８．４

A３６ Pr F F OEt H ２８２ １５６ １００ １２．０ ５８．０ ７１．２

A３７ C２H３ F F OBu H ２９４ １５６ ４９．６ ND ND ND

A３８ Vinyl F F OEt H ３４８ ６７ ９４．５ ３３．２ ７４．４ １３．４

A３９ Methylvinyl F F OEt H ３６２ ３６２ １００ ３８．７ ８７．２ ７．５

A４０ Vinyl F F OBu H ３７６ ６７ ４９．９ ND ND ND

　　特征碎片离子的生成主要来自环己烷开环裂

解,与苯环相连的环己烷上的一个σ键被电离,失
去一个电子,σ键断裂后形成开环的分子离子,环
状化合物的分子离子至少发生两个键的断裂方可

产生碎片离子.伴随可能有两种反应路径,第一条

反应路径是γ位氢原子通过六元环的过渡态重排

反应,重排到孤电子上,旧键断裂,同时新键生成.
新的自由基中心会诱导发生α裂解生成新键,随即

得到偶电子离子[H４C３C５HR２R３R４R５]＋ ,该离子

的γ位氢通过麦氏重排氢转移至苯环上,孤电子的

强烈成对倾向诱导α裂解,脱去乙炔分子得到苄基

离子[C７H３R２R３R４R５]＋ ,进一步形成卓鎓离子,通
过苄基与卓鎓离子共轭而致使体系趋于一种稳定

的程度.第二条反应路径是被电离后的孤电子的

成对倾向诱导α裂解先脱去乙烯,后断键的孤电子

再一次诱导α裂解反应生成奇电子离子[H２C􀪅􀪅
CHC５HR２R３R４R５]＋● ,该离子的生成可能还有另

外的一种途径,即与 R１相连接一侧环己烷上的σ
键被电离,经过α裂解脱去乙烯,一对电子转移电

荷迁移生成奇电子离子.可能的裂解途径见图１.

图２　烷基环己基苯类衍生物可能的质谱裂解途径

Fig．２　Possiblecleavingpathwaysofalkylcyclohexylbenzenederivatives(ClassⅠ)

９４０１第１１期 　　　　　王　毅,等:烷基环己基苯类液晶的质谱裂解规律研究



　　化合物A２０~A２４结构中由于炔键两侧连接

苯环,炔键由两个π键和一个σ键(sp杂化)构
成,所以共轭效应提高了分子离子的稳定性,在谱

图中均表现为基峰,从而致使所讨论的特征离子

在质谱图中丰度相对较低,低质量端由烷基环己

烷裂解生成的碎片离子极弱.右侧苯环上的π电

子被电离后,在游离基中心的诱导下发生α裂解

产生丰度很高的偶电子离子[R１C６H１０C６H３ R３C２

C７H６]＋ ,经过β氢重排得到结构符合[C６H４R３C２

C７H６]＋ 的偶电子离子.

谱图的中质量段还有较强的可能由特征离子

Ion１、Ion２、Ion３脱去烷基自由基生成的结构符

合[C７H６R３C２C７H６]＋● 的奇电子离子、结构符合

[C２H３C６H３R３C２C７H６]＋ 的偶电子离子和结构符

合[C３H４C７H６R３C２ C７H６]＋● 的奇电子离子以及

由以上离子进一步裂解生成的 MＧ２脱氢离子.
因为整个裂解过程是受热力学和动力学所控制

的,部分碎片离子形成过程可能是违背热力学角

度所讲的偶电子规则[１２].这些离子的生成可能

历经如图３的路径.

图３　化合物 A２０~A２４可能的质谱裂解途径

Fig．３　PossiblecleavingpathwaysofcompoundsA２０~A２４

　　化合物A３２~A４０在质谱图中呈现出了强度较

高的脱去中性分子乙烯/丁烯生成的奇电子离子

m/z(１７２＋R１＋R２＋R３＋R５),离子结构符合 [R１

C６H１０C５HR２R３R５OH]＋● 定义离子为 M′＋● .
谱图中还有由Ion１、Ion２、Ion３脱去乙烯/丁

烯后生成的产物离子,离子结构符合[H４C３C５

HR２R３R５OH]＋ 的偶电子离子定义离子为Ion
１′、离 子 结 构 符 合 [H２C 􀪅􀪅CHC５ HR２ R３ R５

OH]＋● 的奇电子离子,定义离子为Ion２′、以及

离子结构符合[C７H３R２R３R５OH]＋ 的偶电子离子

定义离子为Ion３′.其生成途径是取代基 R４的β
碳上的氢通过四元环过渡态重排到氧上,发生α
断裂脱去烯烃随得到苯酚离子,可据此来判断烷

氧基的类型.对于离子Ion１′、Ion２′、Ion３′其生成

还有一种途径为[R１C６H１０C５HR２R３R５OH]＋● 离

子通过环己烷开环裂解生成,对应离子数据信息

见表２.

表２　电子轰击离子源下烷基环己基苯类化合物的特征

离子及其丰度(A３２~A４０)

Tab．２　Relativeabundancesofcharacteristicionsinthe
EImassspectraofalkylcyclohexylbenzenederivＧ
atives(A３２~A４０)

ClassI
(No．)

M′＋● Ion１′ Ion２′ Ion３′

特征离子的相对丰度/％

A３２ ND ２４．４ ２０．０ ４７．６

A３３ ND ２８．０ ２２．４ ４４．４

A３４ １２．４ ３０．４ ４８．４ １００

A３５ １１．６ ３８．０ ５６．０ １００

A３６ １０．４ ５３．２ ８２．４ ６４．４

A３７ ３４．０ ３３．６ １００ ２５．２

A３８ １．９ ８０．２ ５７．４ ２０．３

A３９ １．９ ８１．３ ５１．２ １４．７

A４０ １６．０ ８４．４ ８４．９ １２．５
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从表２数据可以看出以上所讨论的离子具

有较高 的 丰 度,所 以 导 致 对 应 的 部 分 化 合 物

Ion１、Ion２、Ion３未被检测到,随着烷氧基碳数

增加供电子能力增强由分子离子脱去烯烃的

反应将更易进行.其可能的裂解途径见图 ４
所示.

图４　化合物 A３２ＧA４０可能的质谱裂解途径

Fig．４　PossiblecleavingpathwaysofcompoundsA３２ＧA４０

３．２　烷基环己基联苯类衍生物

烷基环己基联苯类衍生物的结构通式如图５
所示.

图５　烷基环己基联苯类衍生物的结构通式

Fig．５　SchematicmolecularstructuresofalkylcycloＧ
hexylbiphenylderivatives(ClassII)

通过运用气相色谱质谱联用仪对第二类烷基环己

基联苯类衍生物B１~B３２共３２个化合物在电子轰

击离子源下 (７０eV)进行质谱分析,质谱中的重

要离子峰及其相对丰度列入表３.
从表３数据可以看出此类化合物的分子离子

峰极其稳定.除个别化合物外,在谱图中分子离

子峰均为基峰,从而使得低质量端由烷基环己烷

裂解生成的碎片离子丰度较弱.这是因为结构中

两个苯环的共轭效应,增强了体系的稳定性.质

表３　电子轰击离子源下烷基环己基联苯类衍生物的特征离子及其丰度

Tab．３　RelativeabundancesofcharacteristicionsintheEImassspectraofalkylcyclohexylbiphenylderivatives(ClassII)

ClassⅡ
(No．)

R１ R２ R３ R４ R５ R６

分子离子峰

m/z

基峰

m/z

M＋●

m/z１６２
＋R２＋ R３＋

R４＋ R５＋ R６

m/z１７５
＋R２＋R３＋

R４＋R５＋ R６

m/z１８８
＋R２＋R３＋

R４＋R５＋ R６

特征离子的相对丰度/％

B１ Pr F H H Et H ３２４ ３２４ １００ １８．０ ３２．８ １６．８

B２ Pe H H H H H ３０６ ３０６ １００ ６４．４ ８６．４ ６８．６

B３ Et H H H F H ２８２ ２８２ １００ ３１．２ ６１．２ ７４．４
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续表

ClassⅡ
(No．)

R１ R２ R３ R４ R５ R６

分子离子峰

m/z

基峰

m/z

M＋●

m/z１６２
＋R２＋ R３＋

R４＋ R５＋ R６

m/z１７５
＋R２＋R３＋

R４＋R５＋ R６

m/z１８８
＋R２＋R３＋

R４＋R５＋ R６

特征离子的相对丰度/％

B４ Pr H H H F H ２９６ ２９６ １００ ３３．２ ５９．６ ６８．４

B５ Pe H H F H H ３２４ ３２４ １００ ４１．２ ８５．６ ６１．２

B６ Pe H H H F H ３２４ ３２４ １００ ２５．６ ４８．４ ４５．６

B７ Pe H H H CN H ３３１ ２０５ ９１．６ ３８．４ １００ ４０．８

B８ Et H H F H F ３００ ３００ １００ ３３．６ ９５．６ ６４．８

B９ Et H H F F H ３００ ３００ １００ ２８．８ ６８．８ ６６．４

B１０ Pr H H F F H ３１４ ３１４ １００ ４０．０ ９０．８ ７１．２

B１１ Pe H H F F H ３４２ ３４２ １００ ４５．２ ８９．６ ５６．４

B１２ Bu H H F Cl H ３４４ ３４４ １００ ３３．１ ７５．８ ２５．９

B１３ Pe H H F F F ３６０ ２３４ ８９．６ ４３．６ １００ ３８．４

B１４ PrＧCy H H F F H ３９６ ３９６ １００ ４２．８ ６０．８ ９．２

B１５ PeＧCy H H F F H ４２４ ４２４ １００ ４０．０ ４８．８ ８．０

B１６ PrＧCy H H F F F ４１４ ４１４ １００ ４１．６ ５７．６ ８．０

B１７ PeＧCy H H F F F ４４２ ４４２ １００ ４２．８ ５４．４ ７．２

B１８ Pr H H H CF３ H ３４６ ３４６ １００ ４０．０ ９５．６ ５７．６

B１９ Et H H H OCF３ H ３４８ ３４８ １００ ２８．０ ５８．８ ５５．６

B２０ Pr F H H Me H ３１０ ３１０ １００ ２３．２ ４８．４ ３１．６

B２１ Pe F H H Me H ３３８ ３３８ １００ ３０．０ ５０．０ ２６．４

B２２ Pr H H H Et H ３０６ ３０６ １００ ２４．８ ３２．０ ３９．６

B２３ Pr F H H Et H ３２４ ３２４ １００ １８．０ ３２．８ １６．８

B２４ Pe H H H Et H ３３４ ３３４ １００ ２１．６ ２６．０ ２８．８

B２５ Et H H H OEt H ３０８ ３０８ １００ １１．２ １０．０ ２５．６

B２６ Pr H H F OEt H ３４０ ３４０ １００ １４．４ ２１．６ ２８．０

B２７ Pe H F F OEt H ３８６ ３８６ １００ １２．４ １７．６ １４．８

B２８ Pr H F Cl OEt H ３７４ ３７４ １００ １４．０ １０．０ １２．４

B２９ Pe H F Cl OEt H ４０２ ４０２ １００ １８．４ １４．０ １２．８

B３０ Pr H Cl Cl OEt H ３９０ ３９０ １００ ２０．４ １４．０ ９．６

B３１ Pe H Cl Cl OEt H ４１８ ４１８ １００ １６．４ １５．２ １０．４

B３２ Et H F F OBu H ３７２ ３７２ １００ ND ND ND

谱图中具有一定特征的为奇电子离子 m/z１７５＋
R２＋ R３＋R４＋R５＋R６,结构符合 [H２C＝CHC６

H３R２C６HR３R４R５ R６]＋● ,以及与其相差±１３个

质量数的偶电子辅助离子.辅助碎片离子 m/z
[１６２＋R２＋R３＋R４＋R５＋R６]、m/z[１８８＋R２＋
R３＋R４＋R５＋R６]其结构分别符合卓鎓离子/苄
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基离子[C７H５R２C６HR３R４R５R６]＋ 、丙烯基联苯离

子[H４C３C５HR２R３R４R５]＋ .以上离子的生成途

径与裂解机理与烷基环己基苯类衍生物的质谱裂

解过程一致.

谱图中还有以上离子对应的 MＧ２特征碎

片离子峰,认为是在特征离子的基础上脱去一

分 子 氢 生 成 的,其 可 能 的 裂 解 途 径 见 图 ６
所示.

图６　烷基环己基联苯类化合物可能的质谱裂解途径

Fig．６　Possiblecleavingpathwaysofalkylcyclohexylbiphenylderivatives(ClassII)

　　衍生物 B２２~B２４在质谱图有弱的 MＧ１５离

子,为分子离子脱去甲基后的自由基.其生成途

径是苯环上一对π电子被电子轰击电离后游离基

中心诱导苄基发生α裂解,脱去甲基自由基.谱

图中质量段显示弱的由特征离子 m/z[１７５＋
R２＋ R３＋R４＋R５＋R６]及 m/z[１６２＋R２＋R３＋
R４＋R５＋R６]脱去甲基自由基生成的离子 m/z
[１６０＋R２＋R３＋R４＋R５＋R６]和 m/z[１４７＋
R２＋R３＋R４＋R５＋R６],以及以上离子脱氢生成

的离子 m/z[１５８＋R２＋ R３＋R４＋R５＋R６]和

m/z[１４５＋R２＋R３＋R４＋R５＋R６].
衍生物B２４~B３１在质谱图中基本均检测到由

分子离子经过氢重排脱去烯烃的碎片离子峰,以
及特征离子经过氢重排脱去烯烃的碎片离子,裂
解过程与烷基环己基苯类衍生物相一致.

４　结　　论

通过对烷基环己基苯及烷基环己基联苯类衍

生物的质谱裂解方式的研究发现,此类化合物主

要的裂解方式是与苯环相连的环己基开环裂解反

应,生成具有苯乙烯(联苯乙烯)的奇电子离子,苯
丙烯(联苯丙烯)的偶电子离子以及卓鎓离子离

子.当苯环取代基部分中有乙氧基或更长的烷氧

基取代基时,会发生重排反应脱去烯烃,其生成的

特征离子也同样会发生此重排反应,从而会降低

特征离子的强度.该项针对烷基环己基苯或联苯

类衍生物的气质联用研究将有助于此类液晶化合

物的合成制备生产监测、衍生杂质解析以及指导

具有此类骨架液晶衍生物的结构剖析.
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