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苯并䓛盘状液晶: 合成、柱状相和光物理性质 

朱雪敏   白小燕   王海峰   胡平   汪必琴   赵可清* 
(四川师范大学  化学与材料科学学院  成都 610066) 

摘要  盘状液晶分子由稠环芳核和围绕的多条柔性链构成, 具有独特的自组装有序超分子结构、半导体性质和光学性

质. 其可通过溶液或喷墨打印技术加工成为光电子薄膜器件, 具有低成本优势. 通过 Suzuki-Miyaura 交叉偶联和 Scholl
氧化环化策略, 合成了一系列新的具有苯并䓛结构的非对称酸酐、羧酸酯、酰亚胺和苯并咪唑稠环衍生物, 并对其液

晶性和光物理性质进行了详细研究. 通过偏振光学显微镜(POM), 差示扫描量热法(DSC)和小角度 X 射线散射(SAXS)
测试表明, 这些极性盘状化合物自组装堆积呈六方柱状(Colhex)液晶相, 其中, 最宽的液晶温度范围达 206 ℃. 官能团

和共轭体系大小决定了相变温度和液晶范围. 荧光测试结果表明, 化合物溶液中绝对量子产率高达 34%, 根据官能团

不同, 这些化合物发蓝、绿和红光. 借助密度泛函理论(DFT)计算, 解释了该系列极性盘状液晶分子发光性质的差异. 
基于本工作的合成方法, 从萘酸酐原料出发为构建结构多变、性质丰富的 π-共轭(杂环)芳烃盘状液晶化合物提供了新

途径.    
关键词  苯并䓛; 苯并菲; 酰亚胺; 盘状液晶; 荧光; Suzuki-Miyaura 偶联反应; Scholl 反应 

 

Benzo[g]chrysene Discotic Liquid Crystals: Synthesis, Columnar Mesophase 
and Photophysical Properties 

Xue-Min Zhu   Xiao-Yan Bai   Hai-Feng Wang   Ping Hu   Bi-Qin Wang   Ke-Qing Zhao* 
(College of Chemistry and Materials Science, Sichuan Normal University, Chengdu 610066, China)  

Abstract  Discotic liquid crystal consisting of polycyclic aromatic hydrocarbon (PAH) core and peripheral alkyl chains is a 
kind of soft organic materials showing semiconductivity and fluorescence, and it can be fabricated into opto-electronic de-
vices by solution process or printing technique, with low-cost advantage. We report benzo[g]chrysene unsymmetrical func-
tional discotic liquid crystals, which were synthesized by Suzuki-Miyaura cross-coupling reaction and Scholl oxidative annu-
lation. Five new π-extended compounds containing ester, anhydride, imide and benzoimidazole unit were synthesized and 
characterized. Their liquid crystalline property was fully characterized by differential scanning calorimetry (DSC), polarized 
optical microscopy (POM) and small-angle X-ray scattering (SAXS), these compounds showed ordered columnar hexagonal 
(Colhex) mesophase with broad mesophase range as wide as 206 ℃. The functional groups have essential impact on the phase 
transition temperatures. The ultraviolet-visible (UV-Vis) absorption and photoluminescent property were studied, they dis-
played fluorescent quantum yield as high as 34% in solution, and the emission spectra can be tuned from blue, green to red by 
functional group and π-conjugation extension. Density functional theory (DFT) computation results explained these physical 
properties. We anticipate that more π-extended functional molecules can be developed from naphthalic anhydride by our 
method. 
Keywords  benzo[g]chrysene; triphenylene; imide; discotic liquid crystal; fluorescence; Suzuki-Miyaura cross-coupling; 
Scholl reaction 

  
1  引言 

盘状液晶(DLCs)[1]是一种被广泛研究的软物质, 分
子间通过芳核 π-π 相互作用和柔性烷基链间 van der 
Waals 力, 自组装形成高度有序的各向异性超分子柱相

结构, 其一维电荷载流子迁移速率与非晶硅半导体材料

相当, 从而被广泛应用于有机半导体器件[2], 如有机光

伏器件(OPVs)、有机发光二极管(OLEDs)、有机场效应

晶体管(OFETs)、存储元件和传感器等. 盘状向列相材料

已经成功商业应用于液晶显示视角扩展光学补偿薄  
膜[3]. 盘状液晶分子通常由一个刚性芳香核和多条外围

柔性侧链组成[1]. 在过去几十年里, 已经报道了许多不

同种类芳香核构成的盘状液晶材料, 如苯并菲[4]、六苯

并蔻[5]、卟啉[6]、酞菁[7]、稠合噻吩[8-9]、芴[10]、芴酮[10]

和咔唑[10]等. 分子结构中芳香核体积大小和分子对称

性是影响形成柱状液晶相的两大主要因素[1]. 芳核大小

DOI: 10.6023/A21080397 



 
化 学 学 报 研究论文  

  
 
Acta Chim. Sinica 2021, 79, 1486—1493 © 2021 Shanghai Institute of Organic Chemistry, Chinese Academy of Sciences http://sioc-journal.cn    1487 

和平面性, 分子对称性等均会影响化合物 π-π 堆积强度, 
从而影响液晶材料的结晶熔点(晶态与液晶态转变的温

度)和清亮点温度(液晶态向各向同性液态转变的温

度)[11]. 有机半导体材料可以通过分子设计调控其物理

性质[1-2]. 因此, 设计结构新颖的芳烃非对称盘状分子, 
可以制备不同液晶相及介晶温度范围的盘状液晶化合

物, 还可丰富盘状液晶化合物的种类及其物理性质. 
富电子芳核盘状液晶种类丰富且通常具有高的空

穴迁移率(p-型半导体), 飞行时间法(TOF)测试的空穴迁

移速率在有序柱相达到 0.1 cm2•V−1•s−1 [12]. 然而, 缺电

子盘状液晶(n-型半导体)类型较少而飞行时间法测试的

电子迁移率在0.1～0.01 cm2•V−1•s−1左右[13]. 因此, 高电

子迁移率、结构新颖的 n-型液晶材料的设计与合成还需

要进一步发展. 酰亚胺, 尤其是苝四羧酸二酰亚胺衍生

物[14], 是颜料和染料化学中一类重要的化合物, 由于其

优良的电子传输能力、稳定性和光吸收率, 以及能够形

成稳定的自由基阴离子, 因而在 n-型半导体和有机电子

领域具有广泛的应用[15]. 基于酰亚胺结构的盘状液晶

研究多集中于苝和蔻四羧酸二酰亚胺[16]. 考虑到化合

物的溶解性和结构的丰富性, 更小刚性芳核骨架的化合

物也有其特点和优势, 如苯并菲酰亚胺[17]、萘酰亚胺及

其衍生物[18]. 由于二酸酐可以发生多种化学反应与官

能团转化, 进一步合成各类衍生物, 从而制备各种非对

称、极性二维稠(杂)环芳烃化合物. 
萘酰亚胺是一种优良的电子受体发色团, 具有良好

的发光性能和电荷转移性能, 衍生物已广泛用作检测阴

离子的荧光探针以及生物荧光标记物[19]. 同时, 萘酰亚

胺衍生物因其高的电子亲和力和低的还原电位而被用

作有机发光二极管中的 n-型材料, 同时还是潜在的液晶

添加剂和激光染料. 但基于萘酰亚胺体系的盘状液

晶材料还少有报道 [18]. 有研究表明, 缺电子芳烃有

更强的 π-π 相互作用和能形成更稳定的柱状液晶相[1-2]. 
因此, 利用萘酸酐单元进行扩环和酰亚胺化有希望设计

出具有柱状液晶相的化合物. 䓛是一种多环芳烃化合

物, 具有扩展的 π-共轭芳香核, 在合成高电荷载流子迁

移率和发光有机盘状液晶材料方面具有较大应用价  
值[20]. 综上所述, 将䓛与酰亚胺等拉电子极性基团结合

有望构建一类新型非对称盘状液晶材料 . 
因此, 本文从 4-溴-1,8-萘酐为原料, 通过Pd催化的

Suzuki-Miyaura 交叉偶联反应和 FeCl3 作氧化剂的分子

内Scholl氧化环化反应合成了系列具有苯并䓛芳核结构

的非对称极性酰亚胺、酯、酸酐和苯并咪唑衍生物(图
式 1, 2), 对其自组装液晶性和光物理性质进行了系统研

究, 讨论了分子结构与性质间关系, 为进一步新材料设

计和构建打下基础.

 
图式 1  苯并䓛衍生物的分子结构、命名、合成及收率 
Scheme 1  Molecular structure, nomenclature, synthesis and yield of benzo[g]chrysene derivatives 
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图式 2  苯并䓛酯衍生物 BCe 的合成 
Scheme 2  Synthesis of benzo[g]chrysene ester BCe

2  结果与讨论 

我们设计了以萘酸酐为原料制备系列苯并䓛极性

芳 烃 化 合 物 的 合 成 路 线 . 通 过 简 单 高 效 的

Suzuki-Miyaura 偶联和分子内 Scholl 氧化环化反应[9-10]

制备得到具有非对称的极性苯并䓛酰亚胺、羧酸酯、酸

酐, 以及稠合的苯并咪唑衍生物. 首先, 将 4-溴-1,8-萘
酐与相应的溴代烷烃和醇反应合成酯, 或与有机胺类化

合物缩合制备得到亚胺等化合物 1. 然后, 通过 Pd 催化

的化合物 1与本课题组近期开发的 3',4,4',5-四(十二烷氧

基)-[1,1'-联苯]-2-硼酸酯之间的 Suzuki-Miyaura 交叉偶

联反应制备化合物 2. 最后, 通过化合物 2 的分子内

FeCl3 氧化环化反应直接获得目标化合物 BCo、BCbb
及 BCb. 在氧化环化的强酸性环境中, 酯化合物水解得

到了酸酐衍生物 BCd, 而化合物 BCe 的制备是通过酸

酐 BCd 与正溴丁烷/正丁醇反应合成制得(图式 2). 值得

注意的是, 化合物 1d 是混合物(n(3-溴-7H-苯并[de]苯并

[4,5]咪唑[2,1-a]异喹啉-7-酮)∶n(4-溴-7H-苯并[de]苯并

[4,5]咪唑并[2,1-a]异喹啉-7-酮)≈1∶0.4), 通过最后一

步 Scholl 氧化环化反应后的分离提纯得到了单一的 3-
位取代的 BCb. 通过核磁氢谱(1H NMR)和碳谱(13C 

NMR) (图 S4～S23, 支持信息), 元素分析和高分辨质谱

(HRMS, 图 S24～S28, 支持信息)对合成的化合物的结

构进行了表征, 测试结果与化合物分子结构一致. 

2.1  采用差示扫描量热法(DSC)与偏振光学显微镜

(POM)考察液晶相行为 
通过 POM(图 1, 图 S1, 支持信息)和 DSC(图 2, 表

1)研究了所合成目标化合物的介晶行为. 根据 POM 观

察到, 从各向同性液体缓慢冷却时, 目标化合物均表现

出整齐排列的超分子柱与玻璃基底垂直取向引起的光

学暗场、以及呈直线的缺陷特有的扇状光学织构. 这是

柱状相的典型光学织构. DSC 测试显示, 每种目标化合

物在加热时出现两个吸热峰, 经历两个相变. 这两个相

变分别被 POM 确定为固态到液晶态和液晶态到各向同

性液态的相变. 根据液晶相行为趋势表明(表1), 极性官

能团结构的变化会对分子形成介晶相的能力产生显著

影响. 因为一个或多个取代基的加入必然伴随着分子尺

寸的增大, 而吸电子取代基的引入会导致偶极-偶极作

用和 π-π 相互作用增强, 从而有利于柱状液晶相的

稳定 . 对比 BCo (99～180 ℃)和 BCbb (1～207 ℃)可
以发现, 后者的熔点更低清亮点更高, 介晶相范围宽达

 
图 1  苯并䓛衍生物从液态缓慢降温至液晶态的 POM 织构图 
Figure 1  POM textures of liquid crystal phase of benzo[g]chrysene derivatives slowly cooled from isotropic liquid state 
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图 2  苯并䓛衍生物的 DSC 曲线图(升温/降温速率: 10 ℃/min) 
Figure 2  DSC curves of benzo[g]chrysene derivatives with heating and cooling rate of 10 ℃/min 

表 1  苯并䓛衍生物的相变温度和焓变 
Table 1  Phase transition temperature and enthalpy change of benzo[g]chrysene derivatives 

Compound 
Mesophases, transition temperature and enthalpy changes 

2nd heating/℃ (ΔH/(kJ•mol−1)) 1st cooling/℃ (ΔH/(kJ•mol−1)) 
BCd Cr 104 (38.0) Colhex 181 (2.7) I I 178 (－2.8) Colhex 77 (－43.6) Cr 
BCo Cr 97 (50.8) Colhex 179 (3.6) I I 175 (－4.1) Colhex 12 (－38.1) Cr 
BCe Cr 1 (23.7) Colhex 48 (3.4) I I 44 (－3.1) Colhex －6 (－23.3) Cr 

BCbb Cr 1 (21.3) Colhex 207 (4.0) I I 200 (－4.6) Colhex －6 (－20.9) Cr 
BCb Cr 102 (68.8) Colhex 215 (3.2) I I 212 (－4.7) Colhex 70 (－52.2) Cr 

Cr: 结晶相; Colhex: 六方柱状相; I: 各向同性液体; ΔH: 焓变.

206 ℃, 表明分子尺寸的增加可以形成更宽的介晶范

围. 将二者与 BCd (104～177 ℃)对比可以发现, 将酸

酐转化为酰亚胺, 导致化合物熔点降低, 清亮点升高. 
说明在分子中引入辛基酰亚胺, 丁苯基酰亚胺可以提高

清亮点转变温度, 扩展液晶范围, 稳定柱状液晶相. 含
有酯基的化合物 BCe (1～48 ℃)是室温液晶, 清亮点仅

为 48 ℃, 显示出较窄的柱状液晶相范围. 可能是因为

BCe 仅有 5 个芳稠环, 分子尺寸最小, 导致 π-π 相互作

用相对较弱; 此外, 由于两个相邻酯基链导致空间位阻

增大, π-π 堆积相互作用减弱 . 苯并咪唑稠环化合物

BCb (102～215 ℃)具有最大共轭稠环体系和最强的分

子间 π-π 作用, 有最高的清亮点和次高的熔点. 

2.2  小角 X 射线散射(SAXS)确认液晶相结构 
通过SAXS技术测试了所有目标化合物液晶相的分

子堆积形式(图 3, 表 2). 表 2 中的数据是利用计算软件

结合测试数据进行解析所得[21]. 从各向同性液体冷却

至液晶态, 所有目标化合物液晶态下在小角度区域对

X-射线都有一个非常强的(100)散射尖峰, 以及比较弱

的(110)散射峰, 比值为 1∶1/ 3 . 而 BCbb 分别在

2.385 nm 和 1.168 nm 处有一个最强的峰(100)和中等强

度的(200)散射峰, 比值为 1∶1/ 4 . 结合分子形状以

及 SAXS 测试结果, 表明五种化合物在液晶态下处于一

种高度有序的堆积, 是典型的六方柱状(Colhex)液晶相. 
同时, 所有化合物在 0.46 nm 左右出现烷基链弥散峰, 
在 0.36 nm 左右出现 π-π 有序堆积峰, 表明分子堆积时

柔性链处于液态, 而芳香核呈有序堆积的超分子柱. 另
外, d 值的测试结果与堆积模式的计算结果(dexp 与 dcalc)
基本一致. 根据 SAXS 结果, 进一步表明了非对称苯并

䓛极性盘状液晶分子具有自组装形成超分子柱状堆积

的能力. 
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图 3  苯并䓛衍生物柱状相小角 X-射线散射图(从各向同性液体冷却至柱状相) 
Figure 3  SAXS of the benzo[g]chrysene derivatives at columnar mesophase (cooling from isotropic liquid to Colhex phase) 

表 2  苯并䓛衍生物液晶相 X 射线散射数据 
Table 2  X-ray diffraction parameters of columnar mesophase of benzo[g]chrysene derivatives 

Compound 2θexp/(°) dexp/nm dcalc/nm I/% hk Lattice parameter/nm 

BCd 
(120 ℃) 

3.92 2.252 2.252 100 10 
 

a＝2.600 
A＝5.85 nm2 

6.90 1.280 1.300 3 11 
19.16 0.463 — 0.4 hch 
24.98 0.356 — 3.8 hπ 

BCo 
(160 ℃) 

3.76 2.348 2.348 100 10 
a＝2.711 

A＝6.37 nm2 
6.61 1.337 1.356 2.3 11 
19.12 0.464 — 0.7 hch 
24.04 0.370 — 6.7 hπ 

BCe 
(35 ℃) 

4.10 2.153 2.153 100 10 
a＝2.486 

A＝5.35 nm2 
7.01 1.261 1.243 1.3 11 
19.48 0.455 — 1.0 hch 
24.96 0.356 — 3.3 hπ 

BCbb 
(180 ℃) 

3.70 2.385 2.385 100 10 
a＝2.754 

A＝6.56 nm2 
7.56 1.168 1.193 0.8 20 
19.05 0.466 — 0.1 hch 
24.20 0.367 — 0.4 hπ 

BCb 
(200 ℃) 

4.07 2.169 2.169 100 10 
a＝2.505 

A＝5.43 nm2 
6.96 1.269 1.252 1.3 11 
19.21 0.462 — 0.2 hch 
24.87 0.358 — 2.0 hπ 

2θexp: 实验测得各峰对应的衍射角度; dexp: 实验测得各峰对应的 d 间隔; dcalc: 理论计算的 d 间距; I: 峰强度; hk: 柱状晶格反射的 Miller指数; hch和 hπ: 熔融

链之间的平均距离和分子 π-π 堆积的平均距离; a, A, Z: 柱状晶格参数、晶格面积和每个晶格的分子堆叠数, 此情况认为 Z＝1.

2.3  稠环芳烃在有机溶剂中的聚集行为 
多环芳烃由于分子间强烈的相互作用容易在有机

溶剂中聚集, 这主要取决于芳香核的体积大小和共平面

性. 这些化合物中 BCb 具有最大的共轭体系和共平面

性, 我们对其在有机溶剂中凝胶性等聚集行为进行了探

究. 然而, 其在有机溶剂中形成凝胶的能力较弱, 需要

10 mg 以上的样品才能凝固 0.5 mL 溶剂, 或者在有机溶

剂中直接结晶. 这一现象的可能原因是由分子结构决定

的: 化合物在一侧有四条十二烷氧基柔性链, 但另外一

侧则无烷基链, 如此非对称的结构降低了其形成凝胶的

能力. 但化合物在有机溶剂中的聚集行为仍然可以通过

核磁谱图观察到. 
化合物 BCb 在溶液中的聚集行为通过 1H NMR 进

行了监测(图 4). 根据核磁共振氢谱可以看出, 随着
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BCb浓度的增加(3 mg/0.6 mL至 12 mg/0.6 mL), 芳香核

氢原子的化学位移均向高场移动. 例如: 芳香核氢原子

Ha的化学位移从 9.64向高场移动至 9.39, Hb的化学位移

从 8.16 向高场移动至 8.06. 表明随着浓度的增加, 分子

间 π-π 相互作用面-面接近的机会增加, 发生了芳香核的

聚集现象. 这一现象与化合物的分子结构有关, BCb 具

有苯并䓛和苯并咪唑稠环结构, 能很好地促进 π-π 的面-
面相互作用, 芳环电子流对芳氢原子形成屏蔽, 因此其

共振信号随浓度增加逐渐向高场移动. 结合密度泛函理

论(DFT)计算的 BCb 最稳定的分子构象(图 7, 8)表明, 
BCb 具有较为平整的平面结构, 进一步支持了这一实

验结果. 

 
图 4  苯并䓛衍生物 BCb 在 CDCl3中随浓度变化的核磁氢谱 
Figure 4  Concentration-dependent 1H NMR of BCb in CDCl3 

2.4  光物理性质：紫外-可见光吸收谱与荧光发射光谱 
苯并䓛衍生物分子结构上官能团和共轭体系不同, 

其电子效应有差异, 对应的光吸收和荧光等光物理性质

应有所不同. 我们观察到, 在溶液中苯并䓛酰亚胺衍生

物和二羧酸酯衍生物有较强的光吸收和光致发光效应. 
化合物 BCe 在溶液中呈现黄绿色光致发光, 其余化合

物呈现黄色光致发光. 我们对目标化合物的紫外-可见

光吸收和溶液/薄膜荧光发射进行了测试及数据分析(图
5), 结果总结在表 3 中. 

由图 5 可知, 该系列化合物在紫外-可见光吸收光

谱中有强而宽的吸收峰. 它们在 284 nm 处有一个最大

吸收峰, 而第二个主要吸收峰略有不同分别为 422 nm
附近和 444 nm. 苯并咪唑稠合的 BCb 的吸收峰主要在

284 nm 和 444 nm 处. 第二个吸收峰与其余三种化合物

的相差较大, 这是由于其共轭体系增大. 这四种化合物

的两个主要吸收峰归因于苯并䓛核心和官能团. 酯化合

物 BCe 在 302 nm 处有一个最大吸收峰. 正如预期的那

样, 将苯并䓛核与不同的官能团连接会产生不同的电子

效应和共轭效应, 影响其前线轨道(HOMO-LUMO)能
级, 从而导致吸收峰位置不同. 

溶液荧光发射光谱测试显示, 酸酐 BCd 和苯并咪

唑稠合物 BCb 的发射光谱相似, 在 551 nm 处有一个最

大发射峰. 两个酰亚胺化合物BCo和BCbb发射光谱相

似, 最大发射峰在 529 nm 和 532 nm 处. 而酯化合物

BCe 则是在 466 nm 处有一个最大发射峰. 因此 BCe 的

荧光发射光谱相对于其它四种化合物, 发生了较大程度

的蓝移. 根据 DFT 计算 BCe 的能隙差也是最大的. BCb
能隙差最小, BCd 也与之相近, 这与发射光谱中观察到

的现象一致. 在薄膜状态下所有化合物均显示出一个宽

的发射峰. 与溶液状态下相比, 薄膜状态的发射光谱发

生了一定程度的红移. 这是因为薄膜状态下化合物 π-π
聚集 , 分子轨道重叠相互作用, 导致 HOMO-LUMO
能隙变窄. 此外, 该系列化合物均有较高的溶液绝对量

子产率, 为 22%～34%, 其中酯化合物 BCe 的最高. 

 
图 5  苯并䓛衍生物的紫外/可见吸收光谱和荧光发射光谱. (a)紫外-
可见吸收光谱 (THF, 10−5 mol•L−1), (b)溶液荧光光谱 (THF, 10−5 
mol•L−1), (c)薄膜荧光光谱 
Figure 5  The UV-Vis absorption spectra in solution and fluorescent 
spectra in solution and thin film of the benzo[g]chrysene derivatives. (a) 
the UV-Vis absorption spectra of sample in THF (10−5 mol•L−1), (b) fluo-
rescent emission of sample in THF (10−5 mol•L−1), (c) fluorescent emis-
sion of sample as thin film 
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表 3  苯并䓛衍生物的紫外-可见光吸收和荧光发射数据汇总 
Table 3  Summary of UV-Vis absorption and photoluminescent emission 
parameters of the benzo[g]chrysene derivatives 

Compd. 
λabs/ 
nm 

ε/(×104, 
L•mol−1• 

cm−1) 

λem/nm 
solution 

λem/nm 
film 

Solution 
quantum 
yield/% 

BCd 284 
307 
422 

5.08 551 576 21.98 

BCo 280 
305 
419 

5.45 529 540 23.67 

BCe 302 
336 
371 

5.66 466 498 34.33 

BCbb 282 
306 
418 

5.53 532 552 22.23 

BCb 284 
444 

6.43 551 573 26.74 

THF 溶剂中的 UV-Vis 吸收和荧光光谱(c＝1×10−5 mol•L−1). 

2.5  DFT 计算 
借助 DFT 计算(方法: B3LYP-D3, 基组 6-311＋＋

G(d,p)**)可以得到这 5个化合物的分子结构和前线轨道

电子理论信息, 如优化的分子几何结构, 最稳定的形状

和构象, 前线分子轨道和能隙等. 为了计算简便, 将目

标化合物中的烷氧基链和烷基链分别替换为甲氧基和

甲基(表 S1, 支持信息). 同时, 我们考察了化合物在

THF 和真空中两种条件下的情况(图 6, 7). 计算结果显

示, 化合物的构象在两种条件下基本一致, 能隙差略有

差异 . 化合物 BCbb 的优化构象是相对最稳定的苯

环与苯并䓛非平面构象, 芳环与刚性核呈扭曲状态, 存
在一个二面角(表 S2, 支持信息). 根据分子前线轨道和

能级(表 S3, 支持信息)可知, 酯 BCe 的能隙差最大为

3.62 eV, 这与光谱测试结果吻合 . 这些盘状分子的

LUMO 水平低于－2.27 eV, 表明它们在环境中稳定. 且
具有 n-型电荷传输行为的潜力. 前线轨道计算结果显

示, 其HOMO电子主要分布在烷氧基取代芳基一侧, 而
LUMO 电子主要分布在酰基吸电子取代基的另外一侧. 
这些新型芳烃化合物的半导体载流子迁移速率, 有待进

一步详细研究. 

3  结论 

从 4-溴-1,8-萘酐和四烷氧基联苯硼酸出发通过简

单的几步反应成功合成了一系列新的非对称苯并䓛酰

亚胺、酸酐、二羧酸酯和苯并咪唑稠合的衍生物, 这为

合成新的苯并䓛骨架的盘状液晶提供了新的思路. 该
系列化合物具有有序自组织行为、较强的光致发

光和较高的绝对量子产率 . 酰亚胺基团的引入扩展

了液晶范围, 稳定了柱状液晶相, 如化合物 BCbb 的六

方柱状液晶相宽达 206 ℃. 此外 , 二酯化合物 BCe
为室温液晶 , 在溶液中为黄绿色光致发光 , 其绝

对荧光量子产率高达 34%. 结合详细的性能表

征测试 , 该系列非对称极性盘状液晶在有机半

导体和发光功能材料等方面具有潜在的应用价

值 . 另外 , 将苯并䓛酸酐官能团进一步转化 , 可
以构建新的稠环芳烃化合物 , 这些化合物有望

应用于场效应晶体管和薄膜发光器件等领域 .  

 

图 6  苯并䓛衍生物在 THF 溶液中的前线轨道 HOMO-LUMO 及能隙差 
Figure 6  Benzo[g]chrysene derivatives HOMO-LUMO and energy gap in THF 
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图 7  苯并䓛衍生物在真空中的前线轨道 HOMO-LUMO 及能隙差 
Figure 7  Benzo[g]chrysene derivatives HOMO-LUMO and energy gap in vacuum
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