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异硫氰基嘧啶乙炔类液晶合成及性能研究
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摘要:中心环外侧嘧啶环作为液晶分子的极性介晶基团,能有效增大分子的偶极矩和分子间的作用力,提高分子的介电

各向异性,降低液晶的驱动电压,也有利于形成近晶相液晶态.本文试图以嘧啶乙炔为中心结构单元,以异硫氰基为端

基,设计合成了嘧啶乙炔类异硫氰基液晶化合物(nBTMＧNCS)系列共５个化合物;它们都经过IR、１HＧNMR、１３CＧNMR
和 MS光谱对其分子结构鉴定,经过差热分析仪 (DSC)和偏光显微镜(POM)对其液晶性能进行检测.实验结果表明,

所有化合物的分子结构均正确,具有近晶相态,其熔点较高并呈现奇偶效应;其光学各向异性达到０．４５左右,介电常数

２１~２４左右,可作为铁电液晶和聚合物分散液晶材料配方组分.
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Abstract:Thepyrimidineringoutsideoftherigidcoreringofliquidcrystalmoleculesusedasapolar
mesogenicgroup,caneffectivelyincreasethemoleculardipolemomentandintermolecularforce,imＧ
provethedielectricanisＧotropyofthecompounds,reducethedrivingvoltageoftheliquidcrystal,and
alsofavortoform somesmecＧticphases．Inthispaper,wherepyrimidineacetyleneisusedasthe
centralstructuralunitandisothiocyanideastheendgroup,wecouldseethataseriesofliquidcrystal
compounds(nBTMＧNCS)aboutfivecompoundsweredesignedandsynthesized．ThemolecularstrucＧ
tureofallcompoundswereidentifiedbyIR,１HＧNMR,１３CＧNMRandMSspectra,andtheirliquid



crystalpropertiesweremeasuredbydifferentialthermalanalyzer(DSC)andpolarizingmicroscope
(POM)．Theexperimentalresultsshowthatallthecompoundshavethecorrectmolecularstructure
andsmecticphases．Themeltingpointofthecompoundsishighanditshowsaparityeffect．Itsoptical
anisotropyreachesabout０．４５,andthedielectricconstantisabout２２to２４．ItcanbeusedasthecomＧ
ponentsforferroelectricliquidcrystalsandpolymerＧdispersedliquidcrystalmaterials．
Keywords:pyrimidineacetylene;highdielectricanisotropy;smecticphaseliquidcrystals;high

opticalanisotropy;synthesis

１　引　　言

　　大的介电各向异性和光学各向异性液晶化合

物及其液晶材料是各种光学器件的关键材料,要
求其双折射率大于０．４以上[１].而液晶材料的响

应速度与其双折射率(Δn)和黏度有着直接的关

系,高双折射率和低粘度意味着更快的响应速

度,而快速响应速度代表了更好的响应性能.
含氮杂环类液晶是一类含一个或多个氮原子芳

环化合物,嘧啶和吡啶作为一种典型的含氮杂

环液晶化合物,已成为高 Δn 值混合液晶材料的

重要组分[２Ｇ３].近年来,铁电液晶和聚合物分散

液晶器件已开始用于包括柔性显示、电子窗帘、
光栅调制器、生命科学探针、电控双折射玻璃、
太阳能电池涂层等信息处理和非线性光学领

域[４],促使其相关液晶材料的研究发展.含氮

芳环类液晶由于氮原子的电负性大于碳原子,
氮原子的吸电子共轭效应不仅使环上πＧ电子云

密度增加,分子的偶极矩、极性和分子间作用力

都比苯环大,而且分子的介电各向异性高于苯

环分子[５Ｇ６],易产生出近晶相态,是一类具有良

好互溶性的液晶化合物[７],可作为配制大介电

各向 异 性、降 低 驱 动 电 压[８]的 双 稳 态 铁 电 液

晶[９]、聚合物分散型液晶[１０Ｇ１１]和聚合物多稳定

螺旋铁电液晶[１２Ｇ１３]等混合液晶材料的重要组

分.因此,很多科研工作者从事新型苯基嘧啶

类液晶及手性掺杂剂的合成与性能研究工作,
例如,Bradshaw M．J等[１４]通过改变嘧啶环的连

接方式,来研究不同的末端基团对２Ｇ(４’Ｇ取代基

苯基)Ｇ５Ｇ戊基嘧啶液晶性能影响作用,探讨氮原

子对液晶性能的变化规律[１５,１６].Burrow M．P．
等人[１７]比较了三环液晶中吡啶环的位置和氮原

子位置的对液晶相态和分子介电性能的影响较

大,发现氮原子离端基越近,分子可极化性越

强,介电常数越大,越易产生近晶相态;反之,氮
原子越是靠近分子中间,越倾向于向列相态.
但目前报道的含氮杂环化合物多是以研究向列

相态液晶为目的,其氮原子都是倾向于靠近分

子中心核内侧[１８],却很少见杂环氮原子设置在

中心环外的端基一侧的研究报道.
本着以增大液晶分子的偶极矩,以期得近

晶相态液晶和提高介电各向异性和光学各向

异性为目的,本文试图以嘧啶环乙炔为刚性结

构单元,以异硫氰基为极性端基,将嘧啶环氮

原子放置在靠近异硫氰基一侧,以增大分子偶

极矩和极性,设计合成２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ(４Ｇ烷基

苯基)吡啶 乙 炔 类(nBTMＧNCS)化 合 物,以 期

获得大介电各向异性、高光学各向异性液晶化

合物,以揭示含氮芳环类液晶化合物结构与相

态性能的内在关系,为进一步研究高介电各向

异性铁电液晶材料或聚合物分散液晶提供新

的实验素材.

２　实　验

２．１　仪器与试剂

Thermo公 司 ３３０FTＧIR 型 红 外 光 谱 仪;

Varian公司INOVO４００MHz核磁共振仪(TMS
内标,CDCl３为溶剂);Thermo公司 LTQXL型

质谱仪,TA公司 QＧ２０００型差热分析扫描仪;北
京泰克公司XＧ４型数字显微熔点仪;上海长方公

司XPNＧ１００E投射偏光熔点仪和热台.
试剂４Ｇ烷基溴代苯(９９％)购置于河北美星

化工有限公司,２Ｇ氨基Ｇ５Ｇ溴嘧啶(９８％)购自武汉

鸿鑫瑞宇科技有限公司;氯化钯、２Ｇ甲基丁炔醇Ｇ
２、三苯基膦及其它试剂(化学纯)均购自武汉格奥

化学技术有限公司;Pd(II)催化剂(Pd(PPh３)２
Cl２)[１９]自制.
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２．２　目标化合物２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ烷基苯基)
乙炔基]嘧啶(nBTMＧNCS)合成:

２．２．１　２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ烷基苯基)乙炔基]嘧

啶(nBTMＧNCS)的合成路线

　　在Pd(II)催化作用下,采用４Ｇ烷基溴苯与２Ｇ
甲基丁炔醇Ｇ２偶联反应后,再与２Ｇ氨基Ｇ５Ｇ溴嘧啶

发生偶联反应生成２Ｇ胺基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ烷基苯基)乙
炔基]基嘧啶[１４],再与硫光气反应得到目标产物

２Ｇ异硫 氰 基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ烷 基 苯 基)乙 炔 基]嘧 啶

(nBTMＧNCS)系列化合物.其实验步骤简单,产
率较高.其合成路线见图１所示.

图１　目标化合物nBTMＧNCS的合成路线

Fig．１　SynthesisrouteoftargetcompoundnBTMＧNCS

２．２．２　４Ｇ烷基苯乙炔的合成[２０Ｇ２２]

取２５０mL的单口烧瓶,加入０．３５g(０􀆰０００４５
mol)Pd(PPh３)２Cl２,０􀆰３５g(０．００１３mol)PPh３,

０．１７g(０．０００８９mol)碘化亚铜,０．０５mol对烷基

溴苯,８．４g(０．１mol)甲基丁炔醇,１００ml的三乙

胺,氮气保护,加热回流１０h,TLC 跟踪反应进

度.当对烷基溴苯反应完全,停止加热,冷却至室

温,抽滤,除去大部分的三乙胺,乙酸乙酯溶解,饱
和氯化铵水溶液洗至水层为无色,有机相干燥,除
去溶剂得黑色固体.

取２５０mL的三口烧瓶,加入上述固体,５．６g
(０．１mol)氢氧化钾,２００ml的甲苯,氮气保护,加
热回流.TLC 跟踪反应进度,待原料反应完全

后,反应液冷却至室温,抽滤,有机相水洗至中性,
干燥,柱层析(２００Ｇ３００目硅胶,石油醚),除去溶

剂,得到黄色液体产品.

４Ｇ乙基 苯 乙 炔:淡 黄 色 液 体,４．２g,产 率

６８％;FTＧIR:３２９０,２９６６,２１０７,１５０７,１４５１,８３１
(cm－１).

４Ｇ丙基 苯 乙 炔:淡 黄 色 液 体,３．９g,产 率

５４％;FTＧIR:３２９３,２９５７,２０９８,１５０２,１４４７,８３１
(cm－１).

４Ｇ丁基 苯 乙 炔:淡 黄 色 液 体,４．８g,产 率

６０􀆰７％;FTＧIR:３２９０,２９６７,２１０１,１５１２,１４６３,８３５
(cm－１).

４Ｇ戊基 苯 乙 炔:淡 黄 色 液 体,４．７g,产 率

５８％;FTＧIR:３２８９,２９７７,２１１１,１５１４,１４５３,８３３
(cm－１).

４Ｇ己基苯乙炔:黄色液体,５．１g,产率５９．３％;

FTＧIR:３２９５,２９５４,２１０７,１５２１,１４５７,８２８(cm－１).

２．２．３　２Ｇ氨 基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ烷 基 苯 基)乙 炔 基]嘧 啶

(IIa~e)的合成

　　取２５０mL的三口烧瓶,依次加入０．０２２mol
４Ｇ烷基苯乙炔,３．４g(０．０２mol)５Ｇ溴Ｇ２Ｇ氨基嘧啶,

０．０８g(０．０００３mol)PPh３,０．０８g(０．０００１１mol)

Pd(PPh３)２Cl２,０．０４g(０．０００２ mol)CuI,６０ml
Et３N和６０mLDMSO.抽真空,充氮气,反复５Ｇ
８次,加热回流１０h,TLC 跟踪反应进度(展开

剂:石油醚:乙酸乙酯＝２∶１),待５Ｇ溴Ｇ２Ｇ氨基嘧

啶反应完全后,停止加热,冷至室温,抽滤,滤饼用

乙酸乙酯洗两次,减压除去滤液中大部分的三乙

胺,乙酸乙酯溶解,饱和的氯化铵水溶液洗至水层

为无色,有机相干燥,除去溶剂,柱层析(硅胶:

２００Ｇ３００目;淋洗剂:石油醚:乙酸乙酯＝１∶５),
浓缩,得淡黄色固体.

５Ｇ[(４’Ｇ乙 基 苯 基)乙 炔 基]Ｇ２Ｇ氨 基 嘧 啶

(IIa):淡黄色固体,３．６g,mp:１０２~１１０℃,产率:

４４％;FTＧIR:３３９０,３１９１,３０２０,２９５６,２９３０,２８５９,

２２０８,１７１６,１６２８,１５９６,１５２０,１４５９,１３３１,１２８８,

１１９２,１１０６(cm－１).

５Ｇ[(４’Ｇ丙基苯基)乙炔基]Ｇ２Ｇ氨基嘧啶(IIb):
淡黄色固体,２．７g,mp:１００~１０８ ℃,产率:３７％;

FTＧIR:３３８９,３１９２,３０２５,２９５４,２９３１,２２０７,１５９４,

１５２３,１４５２,１４２４,１３１９,１２８７,１１９０,１１０７(cm－１).

５Ｇ[(４’Ｇ丁基苯基)乙炔基]Ｇ２Ｇ氨基嘧啶(IIc):
淡黄色固体,３．８g,mp:９８~１０１ ℃,产率:３９％;

FTＧIR:３３８７,３１９０,３０１９,２９５５,２９３１,２８６５,２２１２,

１７１３,１６３３,１５９７,１５７１,１５２３,１４６５,１４３１,１３３３,

１２８４,１１０６(cm－１).

５Ｇ[(４’Ｇ戊 基 苯 基)乙 炔 基]Ｇ２Ｇ氨 基 嘧 啶

(IId):淡黄色固体,３．５g,mp:８７~９４ ℃,产率:

４７％;FTＧIR:３３８９,３１９１,３０２０,２９５４,２９３１,２８５２,

２２０３,１５９６,１５７０,１５２４,１４７１,１４３２,１３３１,１２８８,

１１９２,１１０６(cm－１).

５Ｇ[(４’Ｇ己基苯基)乙炔基]Ｇ２Ｇ氨基嘧啶(IIe):
淡黄色固体,３．９g,mp:８８~９５℃,产率:４０％;

２５７ 　　　　液晶与显示　　　　　　 第３３卷　



FTＧIR:３３８９,３０２０,２９５６,２ ９３０,２８５９,１６２８,

１５９６,１５２０,１４５９,１４３２,１３３１,１２８８,２００１,１１１２
(cm－１).

２．２．４　２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４Ｇ烷基苯基)乙炔基]嘧啶

(nBTMＧNCS)的合成[２３~２４]

　　取２５０ml的三口烧瓶,装入磁子,恒压滴液漏

斗,向三口烧瓶中依次加入０．００４mol５Ｇ((４Ｇ烷基

苯基)乙炔基)Ｇ２Ｇ氨基嘧啶,０．７２g(０．００７２mol)CaＧ
CO３,１００mL三氯甲烷,４０ml水.向恒压滴液漏

斗中加入０．８g(０．００７２mol)硫光气,冰浴控温至０Ｇ５
℃,滴加硫光气,２０min滴毕,升至室温,搅拌１
h,加热到４０℃,搅拌２h,TLC跟踪反应进度,待
原料反应完全后,加入４０ml的乙醇,搅拌０．５h.
分液,水层用乙酸乙酯萃取,有机相水洗３Ｇ５次,
干燥过夜,除去溶剂,柱层析(硅胶:２００Ｇ３００目;
淋洗剂(体积比):石油醚:乙酸乙酯＝２０∶１).

２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ乙基苯基)乙炔基]嘧啶

(２BTMＧNCS):白色固体,１．８g,mp:１０１~１０３℃
产率:６６％;FTＧIR:３０９６,２９６２,２８７８,２２０２,２１１６,

２０６２,１７３１,１６３１,１６１５,１５６１,１５１８,１４７０,１４３７,

１３０６,１２７７,１２０４,１０８９,１０３９,１０１８ (cm－１);１HＧ
NMR (４００MHz,CDCl３)δ(ppm):８．８３(s,２H),

７．４９(d,２H),７．３８(m,２H),２．６７(t,２H),１．９６(t,

３H);１３CＧNMR (４００ MHz,CDCl３)δ (ppm):

１６１．５４,１４５．１８,１３１．３４,１２８．７８,１１８．５３,１１３．９８,

９１．２０,８０．３２,２８．４２,１４．０５;Ms(７０ev)m/z(％):

２６５．２４(M＋ ,１００).

２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ丙基苯基)乙炔基]嘧啶

(３BTMＧNCS):白色固体,２．０g,mp:１０７~１０９℃
产率:５８％;FTＧIR:３０９５,２９６４,２８７３,２２０１,２１１５,

２０６１,１７３２,１６３０,１６１４,１５６０,１５１５,１４７４,１４３５,

１３０４,１２７６,１２０３,１０８５,１０２３,１０３４ (cm－１);１HＧ
NMR (４００MHz,CDCl３)δ(ppm):８．８４(s,２H),

７．５３(d,２H),７．３０(m,２H),２．６８(t,２H),１．６６(m,

２H),１．３９(m,３H);１３CＧNMR (４００MHz,CDCl３)

δ(ppm):１６１．４７,１４５．２５,１３１．８２,１２８．６９,１１８．５３,

１０７．１０,９８．２７,３５．８９,３１．４６,３０．９２,２２．６２,１４．０１;

Ms(７０ev)m/z(％):２８０．３５([M＋H]＋ ,１００).

２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ丁基苯基)乙炔基]嘧啶

(４BTMＧNCS):白色固体,１．６g,mp:９８~９９℃产率:

５３％;FTＧIR:３０９５,２９６４,２８７３,２２０４,２１１５,２０６８,

１７３３,１６３２,１６１４,１５６５,１５１６,１４７１,１４３４,１３０３,

１２７４,１２０５,１０８２,１０４２,１０１６ (cm－１);１ HＧNMR

(４００MHz,CDCl３)δ(ppm):８．７９(s,２H),７．５７(d,

２H),７．３０(m,２H),２．５８(t,２H),１．６９Ｇ１．４５(m,４H),

０．９７(t,３H);１３ CＧNMR (４００ MHz,CDCl３)δ
(ppm):１６１．４２,１４５．１８,１３１．６８,１２８．７６,１１８．４７,

１０７􀆰１０,９８．２５,３５．９４,３１．４６,３０．９０,２２．４７,１４．０６;Ms
(７０ev)m/z(％):２９４．５７([M＋H]＋ ,１００).

２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ戊基苯基)乙炔基]嘧啶

(５BTMＧNCS):白色固体,１．２g,mp:１０３~１０４℃
产率:５４％;FTＧIR:３１０５,２９６４,２８７２,２２０５,２１０６,

２０６３,１７３４,１６３５,１６１８,１５６２,１５２１,１４７５,１４３８,

１３０７,１２７８,１２０５,１０９１,１０４１,１０１８ (cm－１ );
１HＧNMR (４００MHz,CDCl３)δ(ppm):８．７７(s,２H),

７．５０(d,２H),７．２８(m,２H),２．６７(t,２H),１􀆰６６(m,２H),

１．３９(m,４H),０．９３(t,３H);１３CＧNMR (４００ MHz,

CDCl３)δ(ppm):１６１．４０,１４５􀆰２１,１３１．７９,１２８．７７,

１１８．４２,１０７．０８,９８．２０,３５．９７,３１．４２,３０􀆰８７,２２．５２,

１４．０３;Ms(７０ev)m/z(％):３０８．４５([M＋H]＋ ,

１００).

２Ｇ异硫氰基Ｇ５Ｇ[(４’Ｇ己基苯基)乙炔基]嘧啶

(６BTMＧNCS):白色固体,０．８g,mp:９３~９５℃产率:

４０％;FTＧIR:３０９６,２９６３,２８７８,２２００,２１１７,２０６３,

１７３０,１６１３,１５６０,１５１３,１４７４,１４４１,１２７９,１２００,

１０９１,１０４１,１０１９ (cm－１);１ HＧNMR (４００ MHz,

CDCl３)δ(ppm):８．７４(s,２H),７．５７(d,２H),７．３１
(m,２H),２．６８(t,２H),１．５７(m,４H),１．３４(m,４H),

０．９８(t,３H);１３ CＧNMR (４００ MHz,CDCl３)δ
(ppm):１６１．４２,１４５．３４,１３１．８６,１２８．７７,１１８．４３,１０７．
０９,９８．２５,３５．９８,３１．３７,３０．６５,２２．４２,１４．０７;Ms
(７０ev)m/z(％):３２２．５４([M＋H]＋ ,１００).

３　结果与讨论

本文以苯基嘧啶环乙炔为中心结构单元,以
异硫氰基为极性端基,以C２~C６直链烷基为末端

基团,设计合成了一个系列共５个化合物,所合成

的目标化合物均经过IR、１HNMR、１３CNMR 和

MS进行结构鉴定,结果表明所有合成的目标化

合物的分子结构正确;目标化合物的相变温度和

热焓变化通过差热分析扫描(DSC)测试(氮气保

护,升温和降温速率均为５℃/min);液晶相态织

构通过偏光显微熔点仪(POM)测试分析;并对嘧

啶环和吡啶环的氮原子在分子中位置对其液晶性

能的影响进行了分析.
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３．１　目标化合物的液晶相态分析

通过用 DSC图谱与 POM 图谱来测试分析

液晶化合物的相态,其相转变温度及其热焓变化

数据分别见表１所示.

表１　目标化合物nBTMＧNCS的相变温度

Tab．１　PhasetransitiontemperatureoftargetcompoundnBTMＧNCS

Comp． Phasetransitiontemperature(℃)andenthalpy(J/g) ΔTSI(℃)

２BTMＧNCS Cr１０１．２５(１．５０)Sm１１３．９２(０．７４)Iso １２．６７

３BTMＧNCS Cr１０７．３２(１．８９)Sm１２８．０１(０．９１)Iso ２０．６９

４BTMＧNCS Cr９８．４７(１．４７)Sm１０４．５３(０．８２)Iso ６．０６

５BTMＧNCS Cr１０３．８７(２７．４７)SmA１０６．７９(７７．６３)Iso ２．９８

６BTMＧNCS Cr９３．８６(５．７８)Iso８０．１０(０．２６)SmE７４．６４(０．１４)Cr ５．４６∗(单变)

　　注:Cr晶体相态,SmA,SmB,SmC分别是近晶相态 A、B、C;Iso各向同性液体;ΔTSI液晶相态温度范围;
“∗”降温过程中出现的单变液晶相态温度范围.

　　由表１和图２可知:本文合成的nBTMＧNCS
系列化合物都有近晶相液晶态;但相态温度范围

较窄;熔点较高,且随着烷基链碳数的变化熔点存

在奇偶效应,即烷基链含偶数碳原子的化合物比

相邻两个烷基链含奇数碳原子的化合物熔点低;
而且随着烷基链碳数的增加,相态温度范围逐渐

越窄,到己基时加热没有液晶态,只有降温时才有

单变液晶态.

图２　不同烷基链nBTMＧNCS加热时的相态曲线变

化图

Fig．２　Phasetransitioncurvechangesofcompound
nBTMＧNCS with different alkyl chains
inheating

３．２　化合物５BTMＧNCS和６BTMＧNCS的DSC图

和POM 相态织构图分析

　　由图３可知,化合物５BTMＧNCS在温度升至

１０３．２０℃后出现近晶A相液晶态(SmA),该相态

为 (见图３(b)所示);当温度升至１０６．７９℃时转

化为各向同性液体.

(a)DSC曲线图

(b)SmA 相态织构图(１０５℃,×１００)

图３　化合物５BTMＧNCS的DSC曲线(a)和POM 图

(b)

Fig．３　DSCcurve(a)andPOMphasetexture(b)of
thecompound５BTMＧNCS

由图４可知,６BTMＧNCS在升温过程中不存

在液晶相态,当温度达到９３℃时,化合物由晶体

直接转化为各向同性液体(见图４(a)所示).但

在降温过程中出现了液晶态,化合物呈现单变清
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(a)DSC曲线图

(b)SmE相态织构图(降温７６℃,×１００)

图４　化合物６BTMＧNCS的DSC曲线(a)和POM 图

(b)

Fig．４　DSCcurve(a)andPOMphasetexture(b)of
thecompound６BTMＧNCS

亮点为 ８０．１ ℃,从 POM 看 出 是 近 晶 相 E 态

(SmE)(见图４(b)所示),当温度降至７４℃时,化
合物由近晶相E态凝固为晶体.

３．３　目标化合物的光电性能分析

介电各向异性和光学各向异性是液晶化合物

的一项重要的性质[２５Ｇ２６].本文采用电场法测量

目标化合物的介电各向异性[１],采用guestＧhost
法测[２７]定目标化合物的双折射率(Dn).测试条

件:母体液晶:４Ｇ戊基联苯氰(５CB);目标化合物

按１０％质量浓度与母体液晶配制混合液晶;测试

温度２０ ℃.通过测试不同电压(V)下的电容

(C),计算得到液晶混合物的ε//和ε⊥ ,外推得到

目标化合物的ε//和ε⊥ ,进而计算得到目标化合

物的Δε.阿贝折射仪测试其no和ne,利用外推

法推算出目标化合物的介电各向异性值和光学各

向异性值(见表２所示).
由表２可得:目标化合物nBTMＧNCS由于含

有强极性的ＧNCS基,且嘧啶环上氮原子朝向ＧNCS
基,增大了分子的偶极矩和可极化性,所以其介电

各向异性值较大,达到２１~２４左右.因为分子中

的嘧啶环、乙炔键和 NCS形成较大的πＧ电子共轭

体系,使其双折射率达到０．４５~０．４６(见表２所示).

表２　目标化合物nBTMＧNCS的介电和光学各向异性数据

Tab．２　DielectricandopticalanisotropydataforthetargetcompoundnBTMＧNCS

Comp． ２BTMＧNCS ３BTMＧNCS ４BTMＧNCS ５BTMＧNCS

Δε ２３．７ ２２．２ ２１．４ ２０．７

Δn ０．４５７ ０．４５５ ０．４５ ０．４４５

３．４　液晶光电性能的比较

嘧啶环上两个氮原子的偶极矩方向与化合物

的液晶性能有很大的关系,以戊基化合物为例,嘧

啶环化合物与苯环的结构的液晶性能比较见表３
所示.

由表３可得,化合物５BTMＧNCS的熔点和清

表３　 嘧啶类化合物５BTMＧNCS的结构与苯环化合物５BTBＧNCS液晶[２８]性能比较

Tab．３　Comparisonofthestructureofthepyrimidine５BTMＧNCSwiththatofthebenzeneringcompound５BTBＧNCS[２８]

Comp． X Phasetransitiontemperature(℃) Δn Δε

５BTMＧNCS N Cr１０３．８７Sm１０６．７９Iso ０．４４５ ２０．７

５BTBＧNCS C Cr９１．０Sm８５．２２Iso ０．４４０ １１．８
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亮点比化合物５BTBＧNCS[２８]高.嘧啶环中氮原

子的偶极矩指向矢与分子末端 NCS的方向一致,
增加了化合物的极性,提高了液晶化合物的介电

常数和双折射率.

４　结　论

本文设计并合成了异硫氰基Ｇ嘧啶环乙炔类

５个液晶化合物nBTMＧNCS,其氮原子处在中心

环单元外侧的异硫氰基旁,这对增加分子指向矢

量的 偶 极 作 用 有 利.这 些 目 标 化 合 物 经 IR,

１HＧNMR,１３CＧNMR 和 MS 鉴定其分子结构正

确;并经过 DSC、POM 对其液晶相态性能进行了

测试,结果表明这些化合物都是近晶相态液晶化

合物,熔点较高,相态温度范围较窄,而且随着烷

基链碳数的增加,相态温度范围逐渐越窄,熔点降

低且呈现奇偶效应;由于嘧啶环的偶极作用,这些

化合物的介电常数和双折射率比相应结构的二苯

乙炔类液晶化合物要高一些;这将有利于作为铁

电液晶材料和聚合物分散液晶材料的主要组分,
为进一步研究铁电液晶和聚合物分散液晶材料供

了实验素材.
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