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二茂铁苯甲酸香豆素类化合物的合成与性质研究 
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摘要  以二茂铁苯甲酸、香豆素为原料, 经硝化、硝基还原和缩合等反应, 设计、合成了 6 个新型的二茂铁苯甲酸香

豆素化合物. 采用红外、元素分析和核磁共振对化合物进行表征. 用 X 射线单晶衍射测定了 4-二茂铁苯甲酸(香豆素-4-

基)酯(FcL1)的晶体结构. 研究了这 6 种化合物的电化学性质和生物活性. 电化学研究表明这 6 种物质在电极表面均可

发生可逆的单电子氧化还原反应, 且反应受扩散控制. 生物活性测试结果表明化合物的修饰不利于杀菌活性的改善, 

仅有利于抗肿瘤活性的提高. 其中这 6 种化合物对新月弯孢霉菌和玉米禾谷镰刀菌都具有较好的杀菌活性, 化合物

FcL1和 4-二茂铁苯甲酸(香豆素-7-基)酯(FcL2)对人食管癌细胞 9706 (EC-9706)的 IC50分别可达到 2.10 和 1.25 μmol/L. 
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Synthesis and Properties of 4-Ferrocenyl-carboxybenzene- 
coumarin Derivatives 
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Abstract  Six novel ferrocenyl-carboxybenzene-coumarin derivatives were synthesized by 4-ferrocenylbenzoic and coumarin
as raw materials through nitration, reduction reaction and condensation. The structures of compounds were characterized by
IR, 1H NMR, 13C NMR and elemental analysis. The crystal structure of 4-ferrocene benzoic acid(coumarin-4-yl) ester (FcL1)
was determined by X-ray diffraction analysis. The electrochemical research showed that the redox reaction on the surface of 
electrode was reversible with single electron and controlled by diffusion. Biological activity test results showed that the com-
pound modified not conducive to the improvement of the bactericidal activity, only beneficial to the improvement of the anti-
tumor activity. All the six compounds showed good inhibition against Curvularia lunata and Fusarium graminearum. In addi-
tion, FcL1 and 4-ferrocene benzoic acid (coumarin-7-yl) ester (FcL2) exhibited significant activities and selectivities against 
Esophageal carcinoma cell (IC50 value＝2.10 and 1.25 μmol/L, respectively) in the anticancer activity test. 
Keywords  ferrocene; coumarin; electrochemical research; biological activity 

 

香豆素类化合物是一类广泛存在于自然界中含有

吡喃酮结构的内酯类化合物[1], 具有良好的热力学和光

化学稳定性, 易于进行结构修饰并能方便地引入各种功

能基团[2,3]. 许多天然或合成的香豆素衍生物已被证实

具有多方面的生物活性, 如抗人类免疫缺陷病毒(HIV)、

抗肿瘤、抗感染、抗氧化、抗凝血、降压、抗心律失常

等作用[4～11]. 然而, 天然香豆素往往存在活性不高、脂

溶性较差或生物利用度低等缺陷, 导致其应用受到很大

限制[12,13]. 近年来, 研究工作者对此类天然香豆素进行

了一系列结构修饰、改造及构效关系研究工作[14～19], 发

现香豆素类化合物的生物活性与取代基种类和取代位

置密切相关, 通过不同位置羟基[20,21]、甲氧基[22]、甲基
[23]、酯基[24,25]、酰胺基[26]等基团的引入, 可显著改善其

相关活性, 因此对天然香豆素进行结构修饰和改造具有
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很重要的意义. 

二茂铁苯甲酸在多数常见溶剂中进行可逆的单电

子氧化还原反应, 具有多个活性中心和扩展的共轭面, 

有利于分子间的一些弱相互作用, 是一种较好的电子转

移媒介[27,28]; 含二茂铁基化合物具有良好的疏水性和低

毒性, 可以顺利通过细胞膜, 与细胞内的 RNA、DNA 及

各种酶发生相互作用[29]. 另外, 香豆素分子内具有较大

的共轭体系和强的分子内电子转移能力[30], 根据活性

亚结构拼接原理, 两者结合, 不仅能明显增加香豆素类

化合物的生物活性, 还可提高脂溶性和疏水性, 使其在

生物体内较易吸收和更快地传输, 同时还可以得到具有

电化学活性的衍生物. Wang 等[31]课题组合成了一系列

二茂铁香豆素衍生物, 但并未进一步研究其性质. 基于

这方面目前报道很少, 我们在香豆素母核上的相应位置

分别引入硝基、羟基、酯基、酰胺基功能基团, 并将具

有电化学活性和生物活性的二茂铁苯甲酸与之相连, 合

成了 6 种新型的二茂铁苯甲酸香豆素类化合物, 并对他

们的结构进行了表征, 同时研究了它们的电化学性质及

抗菌、抗肿瘤活性, 期望发现活性更好、应用价值更高

的先导化合物. 

1  结果与讨论 

1.1  目标化合物的合成 

从香豆素、4-羟基香豆素(L1)、7-羟基香豆素(L2)

出发, 经硝酸硝化、Zn 粉还原, 在相应位置引入官能团, 

进行结构修饰, 得到 6 种香豆素中间体 L1～L6(图 1). 
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图 1  化合物 L1～L6的结构 
Figure 1  Structures of compounds L1～L6 

利用 DCC/DMAP 缩合体系, 将二茂铁苯甲酸与中

间体 L1～L6 进一步在二氯甲烷中进行脱水缩合, 得到

一系列新型的二茂铁苯甲酸香豆素类化合物 FcL1～

FcL6(图 2).  

1.2  目标化合物 FcL1的晶体结构 

为进一步确证合成化合物结构, 对 FcL1 进行了 X

射线单晶衍射分析(CCDC 号为 1487759), 分子结构图

见图 3[32]. 将 FcL1 溶于氯仿中, 室温静置挥发溶剂, 数 
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图 2  化合物 FcL1～FcL6的结构 
Figure 2  Structures of compounds FcL1～FcL6 

天后形成红色块状晶体. 挑选尺寸适中的晶体, 置于

Bruker SMART APEX IICCD X 射线单晶衍射仪上, 通

过石墨单色器以 Mo-Kα单色射线(λ＝0.767 Å)作为衍射

光源, 按照 ω-2θ 的变速扫描下收集单晶的衍射点数据. 

晶体结构最后采用 SHELXL-2014 程序直接解出, 并通

过傅立叶技术对所有非氢原子的坐标和各向异性采用

全矩阵最小二乘法进行精修. 

 

图 3  化合物 FcL1的 X 射线单晶结构 
Figure 3  X-ray crystal structure of compound FcL1 

单晶Ｘ射线测试结果表明, 化合物 FcL1 分子式为 

C26H18FeO4, 分子量 M＝450.25, 晶型: 单斜晶系, 空间

群: P21/c, 晶胞参数: a＝17.9295(9) Å, b＝9.1788(5) Å,  

c＝11.9219(6) Å, α＝90°, β＝105.155(2)°, γ＝90°, V＝

1893.77(17) Å3, Dc＝1.579 g/cm3, Z＝4, F(000)＝928,   

μ＝0.830 mm－1, 晶体结构修正后的一致性因子: R1＝

0.0273 [I＞2σ(I)], wR2＝0.1141, R1＝0.0322, wR2＝

0.1187(所有数据). 晶体结构中 , Fe—C 键长范围为

2.0424(16)～2.0563(15) Å, 铁原子到未取代茂环和取代

茂环的距离分别为1.6520(1)和1.6538(1) Å, 两个茂环面

间距为 3.3054(1) Å 且相互平行. 香豆素母核上的非氢
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原子是共面的, 与苯环和二茂铁取代茂环之间的二面角

分别为 24.710°和 7.125°, 呈现逐渐偏转的构型. 

1.3  电化学性质研究 

室温下, 将化合物FcL1～FcL6溶于乙腈, 分别配成

浓度为 2×10－4 mol/L 的溶液, 以 0.1 mol/L 的四丁基高

氯酸铵(TBAP)为支持电解质, 用三电极体系即铂丝电

极作辅助电极, 玻碳电极作工作电极和银/氯化银电极

作参比电极, 扫描范围在 0～1.0 V 之间, 研究了标题化

合物在不同扫速下的循环伏安(CV)图谱, 所得的循环伏

安数据如表 1, 由表中数据可知化合物的电化学性质相

似, 在 0～1.0 V 间均有一对对称性较好的氧化还原峰, 

氧化还原电位差 ΔE 基本不变, ipa/ipc≈1, 可初步判断化

合物在电极表面发生的是单电子氧化还原反应 , 即 :  

Fe＋＋e－ Fe. 

表 1  化合物 FcL1～FcL6的循环伏安数据 a 
Table 1  Electrochemical of compounds FcL1～FcL6 

Compd. Epa/V Epc/V E0/V ΔE/V ipa/ipc 

Fc 0.473 0.400 0.437 0.073 1.0000
FcL1 0.550 0.465 0.508 0.085 1.3512
FcL2 0.556 0.473 0.514 0.083 1.3110
FcL3 0.523 0.457 0.489 0.066 1.3649
FcL4 0.554 0.490 0.522 0.064 1.3456
FcL5 0.539 0.458 0.499 0.081 1.3672
FcL6 0.544 0.450 0.497 0.094 1.3180

a Epa: 阳极峰电位, Epc: 阴极峰电位, E0: 半波电位, ipa: 阳极峰电流, ipc: 阴
极峰电流. 

通过对比化合物的结构, 发现取代基种类和位置的

不同, 对二茂铁基的氧化还原性几乎没有影响; 化合物

FcL1～FcL6 的半波电位 E0 与二茂铁相比都发生了明显

的正移, 说明单独的二茂铁与化合物中二茂铁基所处的

化学环境不同, 其原因可能是二茂铁茂环上香豆素的引

入, 使整个分子的体积增大, 导致茂环难以靠近电极表

面, 进而使其氧化还原峰发生正移[33].  

保持溶液浓度和实验环境不变, 只改变速率, 得到

了不同扫速下的循环伏安图, 进一步处理数据得到 ip与

V1/2呈线性关系, 说明 FcL1～FcL6的 Fc/Fc＋电对在电极

表面的氧化还原反应均受扩散控制. 随着扫速的增加, 

FcL1～FcL6 的氧化峰和还原峰的电位差基本保持不变, 

表明化合物 FcL1～FcL6 在电极表面发生的是可逆的氧

化还原过程. 以FcL1为例, 其不同扫描速率下的循环伏

安图及 ip与 V1/2关系图如图 4. 

1.4  生物活性 

1.4.1  杀菌活性 

新合成的 6 种化合物在 200 μg/mL 浓度下, 采用生

长速率法[34,35], 对链格孢菌(Alternaria tenuis)、玉米新月

弯孢菌(Curvularia lunata)、玉米禾谷镰刀菌(Fusarium  
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图 4  FcL1在不同扫速下的循环伏安图及其 ip～V1/2关系 
Figure 4  CVs of FcL1 in ACN at different scan rate and the 
relation between ip～V1/2 

graminearum)进行了杀菌活性测试, 嘧菌酯为阳性对照

物. 实验结果表明, 化合物 FcL1～FcL6对 3 种病原菌均

表现出不同程度的抑菌活性, 见表 2. 其中, 六个化合

物在同样的浓度下对新月弯孢霉菌和玉米禾谷镰刀菌

都表现出较高的抑制效果, 尤其 FcL4 对玉米禾谷镰刀

菌的抑制率达到 89.53%, FcL5 对新月弯孢霉菌的抑制

率达到 86.80%. 进一步探讨其构效关系可以发现: 针对

玉米禾谷镰刀菌, 香豆素中酯基的取代位置对其杀菌活

性具有较大的影响, 7-位酯基取代相对于 4-位酯基取代

具有更好的抑制效果(结构对比: FcL1 vs FcL2, FcL3 vs. 

FcL4).  

表 2  化合物 FcL1～FcL6的杀菌活性 
Table 2  Sterilization activities of compounds FcL1～FcL6 

Compd.
抑制率/% 

链格孢霉菌 新月弯孢霉菌 玉米禾谷镰刀菌

FcL1 25.50 48.45 70.92 
FcL2 14.45 63.75 78.43 
FcL3 27.13 52.44 69.28 
FcL4 12.49 47.50 89.53 
FcL5 15.23 86.80 69.00 
FcL6 11.05 52.37 67.86 
嘧菌酯 85.63 95.85 100.00 

采用相同方法, 测试中间体L1～L6对3种受试菌的

杀菌活性, 测试结果见下表 3. 与化合物 FcL1～FcL6的

测试结果对比, 发现中间体 L1～L6 的杀菌活性优于化

合物 FcL1～FcL6 的杀菌活性, 说明化合物的修饰并不

利于杀菌活性的改善. 

1.4.2  抗肿瘤活性 

我们采用CCK-8方法[36]在 10 mg/mL浓度下对化合

物 FcL1～FcL6 进行了抗肿瘤活性测试, 并以阿霉素为

阳性参照物. 用于实验测试的肿瘤细胞株分别是人胃癌

细胞 823 (BGC-823)、人胃癌细胞 7901 (SGC-7901)、人 
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表 3  化合物 L1～L6的杀菌活性 
Table 3  Sterilization activities of compounds L1～L6 

Compd. 
抑制率/% 

链格孢霉菌 新月弯孢霉菌 玉米禾谷镰刀菌

L1 95.00 93.58 80.70 
L2 96.25 98.71 87.71 
L3 95.00 96.15 87.71 
L4 96.25 96.15 84.21 
L5 93.75 100.00 84.21 
L6 93.75 93.58 85.96 

食管癌细胞 9706 (EC-9706)、人食管癌细胞 109 (Eca- 

109)、人食管癌细胞(Ece)、人白血病细胞(Jurkat). 由数

据可知, 目标化合物对六种癌细胞呈现选择性抑制作用

见表 4. 对 EC-9706 细胞株抑制作用最强的化合物为

FcL2, IC50为 1.25 μmol/L, 化合物 FcL1也显示较好的抗

肿瘤活性 , IC50 达到了 2.10 μmol/L, 二者对细胞株

EC-9706 的抑制活性均优于阿霉素; 而对 Eca-109 细胞

株抑制作用最强的化合物是 FcL6, 同样表现出较好的

抗肿瘤活性, IC50 达到了 6.45 μmol/L; 实验条件下, 目

标化合物对 BGC-823、SGC-7901、Ece 和 Jurkat 细胞株

的抗肿瘤活性并不显著, 显示出弱的抗肿瘤活性. 进一

步探讨化合物的构效关系可以发现: 香豆素中取代基的

位置以及取代基的类型对抗肿瘤活性会有一定影响. 不

同位置酯基结构的引入对抗肿瘤活性的贡献大于酰胺

基的引入(结构对比: FcL1和FcL2 vs. FcL6); 另外, 当化

合物引入硝基和羟基后, 并未改善其抗肿瘤活性(结构

对比: FcL1 vs. FcL3, FcL2 vs. FcL4, FcL5 vs. FcL6).  

表 4  化合物 FcL1～FcL6的 IC50值(µmmol/L)a 

Table 4  IC50 (µmmol/L) of compounds FcL1～FcL6 

Compd. BGC-823 SGC-7901 EC-9706 Eca-109 Ece Jurkat

FcL1 N N 2.10 N N N 
FcL2 N N 1.25 N N N 
FcL3 N N N N 86.19 N 
FcL4 N N N N N N 
FcL5 N N N N N N 
FcL6 N N N 6.45 N N 
阿霉素 4.65 8.72 5.23 6.52 12.17 4.50

a N 表示 IC50 值大于 100, 弱抗肿瘤活性. 

鉴于部分化合物对 EC-9706 和 Eca-109 细胞株具有

显著抗肿瘤活性, 我们将其作为受试细胞株, 对比研究

了相应中间体 L1～L6 的抗肿瘤活性, 测试结果见表 5. 

研究发现活性亚结构二茂铁苯甲酸的引入可显著改善

部分化合物的抗肿瘤活性. 

2  结论 

设计合成了 6 种新型二茂铁苯甲酸香豆素类化合

物, 其结构经 IR, 1H NMR, 13C NMR 和元素分析确定, 

并研究了他们的电化学性质及生物活性. 电化学性质研 

表 5  化合物 L1～L6的 IC50值(µmmol/L) 
Table 5  IC50 (µmmol/L) of compounds L1～L6 

Compd. EC-9706 Eca-109 

L1 35.84 N 
L2 N N 
L3 N N 
L4 N N 
L5 N N 
L6 N N 

究表明化合物在电极表面发生了可逆的单电子氧化还

原反应, 且反应受扩散控制. 生物活性测试结果表明化

合物的修饰不利于杀菌活性的改善, 仅有利于抗肿瘤活

性的提高. 构效关系研究说明 7-位酯基取代相对于 4-位

酯基取代对玉米禾谷镰刀菌抑制效果更好, 并且酯基结

构的引入对抗肿瘤活性的贡献大于酰胺基的引入. 其中

FcL4 对玉米禾谷镰刀菌的抑制率可达 89.53%, FcL1 和

FcL2 对癌细胞 EC-9706 的 IC50 分别达到 2.10 和 1.25 

μmol/L, 可以作为先导化合物作进一步的结构修饰和更

深入的活性研究, 目前相关工作正在进行中. 

3  实验部分 

3.1  仪器与试剂 

北京 XT4B 精密显微熔点仪 ; 美国 Nicolet 

470-FTIR 红外光谱仪; Flash EA 1112 型元素分析仪; 苏

州瑞斯特 RST3000 电化学工作站; 瑞士 Bruker AVⅢ 

HD 400 核磁共振仪; 瑞士 Bruker AVⅢ HD 600 核磁共

振仪. 所有试剂均为市售化学纯或分析纯, 使用前经过

干燥处理. 

3.2  实验方法 

3.2.1  中间体的合成 

中间体 L3～L6按照文献[37]和[38]方法制备.  

3.2.2  目标化合物的合成 

取 0.306 g (1 mmol)二茂铁苯甲酸, 1 mmol 中间体

加入到 100 mL 三口烧瓶中, 加入 50 mL 无水 CH2Cl2 搅

拌 , 然后将 0.001 g (0.01 mmol) 4-二甲氨基吡啶

(DMAP), 0.206 g (1 mmol) N,N'-二环己基碳二亚胺

(DCC)溶于 20 mL 无水 CH2Cl2中, 缓慢滴加到三口烧瓶

中, 室温搅拌, 薄层色谱(TLC)监测至反应彻底. 过滤反

应液, 滤液蒸干, 用乙酸乙酯溶解后置于冰箱冷冻 3 h

后过滤, 滤液蒸干得到粗品, 经硅胶柱层析纯化, 得到

的产品真空干燥.  

4-二茂铁苯甲酸(香豆素-4-基)酯(FcL1): 展开剂: 

V(二氯甲烷)∶V(甲醇)＝1∶3, 分离得到橘红色固体, 

产率 57%. m.p. 135～136 ℃ ; 1H NMR (400 MHz, 

CDCl3) δ: 8.14 (d, J＝8.2 Hz, 2H), 7.76 (d, J＝7.7 Hz, 
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1H), 7.62 (t, J＝8.7 Hz, 3H), 7.42 (d, J＝8.4 Hz, 1H), 7.34 

(t, J＝7.6 Hz, 1H), 6.64 (s, 1H), 4.79 (s, 2H), 4.48 (s, 2H), 

4.08 (s, 5H); 13C NMR (101 MHz, CDCl3) δ: 162.6, 161.6, 

159.0, 153.7, 147.9, 132.8, 130.7, 126.1, 124.6, 124.4, 

122.9, 117.2, 115.9, 105.5, 82.4, 70.4, 70.0, 67.2; IR (KBr) 

ν: 3086, 1743, 1609, 1541, 1517, 1466, 1415, 1105, 1087  

cm－1. Anal. calcd for C26H18O4Fe: C 69.33, H 4.00; found 

C 69.43, H 4.03. 

4-二茂铁苯甲酸(香豆素-7-基)酯(FcL2): 展开剂: 

V(二氯甲烷)∶V(甲醇)＝1∶3, 分离得到橘红色固体, 

产率 62%. m.p. 153～154 ℃ ; 1H NMR (600 MHz, 

DMSO-d6) δ: 8.12 (d, J＝9.6 Hz, 1H), 8.06 (d, J＝8.1 Hz, 

2H), 7.83 (d, J＝18.1 Hz, 1H), 7.77 (d, J＝8.2 Hz, 2H), 

7.49 (s, 1H), 7.34 (d, J＝8.4 Hz, 1H), 6.51 (d, J＝9.6 Hz, 

1H), 4.97 (s, 2H), 4.49 (s, 2H), 4.06 (s, 5H); 13C NMR 

(101 MHz, CDCl3) δ: 164.5, 160.4, 154.8, 153.7, 146.9, 

143.0, 130.5, 128.1, 125.9, 125.7, 118.7, 116.7, 116.1, 

110.7, 82.8, 70.2, 69.9, 67.0; IR (KBr) ν: 3088, 1743, 

1609, 1544, 1517, 1464, 1415, 1103, 1089 cm－1. Anal. 

calcd for C26H18O4Fe: C 69.33, H 4.00; found C 69.33, H 

4.10.  

4-二茂铁苯甲酸(3-硝基香豆素-4-基)酯(FcL3): 展

开剂: V(二氯甲烷)∶V(甲醇)＝1∶3, 分离得到红色固

体, 产率 62%. m.p. 156～158 ℃; 1H NMR (600 MHz, 

DMSO-d6) δ: 7.90～7.79 (m, 3H), 7.62 (d, J＝8.0 Hz, 2H), 

7.45 (t, J＝7.2 Hz, 1H), 7.20 (dt, J＝16.0, 7.9 Hz, 2H), 

4.88 (s, 2H), 4.43 (s, 2H), 4.03 (s, 5H); 13C NMR (151 

MHz, DMSO-d6) δ: 163.0, 161.1, 159.4, 153.6, 147.9, 

133.8, 131.0, 126.6, 125.3, 124.7, 123.7, 117.2, 115.9, 

106.3, 82.5, 70.8, 70.2, 67.6; IR (KBr) ν: 3079, 1731, 

1609, 1541, 1515, 1464, 1417, 1377, 1101, 1090 cm－1. 

Anal. calcd for C26H17O6NFe: C 63.03, N 2.83, H 3.43; 

found C 63.09, N 2.89, H 3.41. 

4-二茂铁苯甲酸(6-硝基香豆素-7-基)酯(FcL4): 展

开剂: V(二氯甲烷)∶V(甲醇)＝1∶3, 分离得到红色固

体, 产率 49%. m.p. 108～109 ℃; 1H NMR (400 MHz, 

CDCl3) δ: 8.04 (d, J＝8.0 Hz, 2H), 7.79 (d, J＝9.7 Hz, 

1H), 7.71 (d, J＝8.6 Hz, 1H), 7.59 (d, J＝8.1 Hz, 2H), 7.49 

(d, J＝8.6 Hz, 1H), 6.55 (d, J＝9.7 Hz, 1H), 4.80 (s, 2H), 

4.50 (s, 2H), 4.11 (s, 5H); 13C NMR (101 MHz, CDCl3) δ: 

163.2, 157.4, 147.8, 146.3, 145.2, 142.2, 130.8, 129.9, 

126.0, 124.1, 119.7, 117.3, 116.2, 106.8, 83.0, 70.7, 70.4, 

67.4; IR (KBr) ν: 3083, 1733, 1609, 1543, 1515, 1465, 

1418, 1378, 1100, 1090 cm－1. Anal. calcd for C26H17O6- 

NFe: C 63.03, N 2.83, H 3.43; found C 63.11, N 2.84, H 

3.40. 

N-(4-羟基香豆素-3-基)-4-二茂铁苯甲酰胺(FcL5): 

展开剂: V(二氯甲烷)∶V(甲醇)＝1∶3, 分离得到红色

固体, 产率 58%. m.p. 183～181 ℃; 1H NMR (400 MHz, 

DMSO-d6) δ: 13.21 (s, 1H), 8.35 (s, 1H), 8.01 (dd, J＝6.3, 

3.1 Hz, 2H), 7.95 (d, J＝7.6 Hz, 1H), 7.86 (d, J＝7.8 Hz, 

1H), 7.62～7.54 (m, 3H), 7.51 (t, J＝7.8 Hz, 1H), 4.96 (s, 

2H), 4.44 (s, 2H), 4.07 (s, 5H); 13C NMR (151 MHz, 

DMSO-d6) δ: 165.9, 160.5, 150.1, 144.9, 143.9, 136.2, 

132.0, 128.4, 126.0, 125.1, 112.0, 119.1, 117.0, 83.6, 70.1, 

70.0, 67.2; IR (KBr) ν: 3362, 3085, 1637, 1608, 1544, 

1516, 1467, 1415, 1105, 1087 cm－ 1. Anal. calcd for 

C26H19O4NFe: C 67.10, N 3.01, H 4.09; found C 67.03, N 

3.13, H 4.11. 

N-(香豆素-6-基)-4-二茂铁苯甲酰胺(FcL6): 展开剂: 

V(二氯甲烷)∶V(甲醇)＝1∶3, 分离得到橘红色固体, 

产率 55%. m.p. 170～171 ℃ ; 1H NMR (600 MHz, 

DMSO-d6) δ: 10.44 (s, 1H), 8.25 (s, 1H), 8.12 (d, J＝9.5 

Hz, 1H), 7.92 (d, J＝7.3 Hz, 3H), 7.70 (d, J＝7.8 Hz, 2H), 

7.43 (d, J＝8.8 Hz, 1H), 6.51 (d, J＝9.4 Hz, 1H), 4.92 (s, 

2H), 4.44 (s, 2H), 4.04 (s, 5H); 13C NMR (151 MHz, 

CDCl3) δ: 165.9, 160.8, 150.5, 144.5, 143.5, 134.8, 131.3, 

127.4, 126.0, 124.1, 119.1, 118.9, 117.3, 117.2, 83.1, 69.9, 

66.8; IR (KBr) ν: 3361, 3085, 1644, 1609, 1541, 1517, 

1464, 1418, 1105, 1089 cm － 1. Anal. calcd for 

C26H19O3NFe: C 69.49, N 3.12, H 4.23; found C 69.01, N 

3.11, H 4.23. 

3.3  目标化合物的生物活性测试 

3.3.1  杀菌活性测试 

以链格孢菌、玉米新月弯孢菌、玉米禾谷镰刀菌为

供试靶标菌, 将这 3 种靶标菌接种在马铃薯葡萄糖琼脂

培养基(PDA)培养基(马铃薯 200 g/L, 葡萄糖 20 g/L, 琼

脂 20 g/L)上, 室温培养 72 h, 备用. 将每种化合物分别

配制成 3000 mg/L 的二甲基亚砜母液, 备用.   

采用菌丝生长速率法, 取 1 mL 配制好的母液, 加

入到 14 mL的 PDA培养基中, 充分摇匀, 分装至直径为

10.0 cm 的培养皿内, 制成薄厚均匀的含药平板. 此时

供试药液浓度为 200 mg/L. 空白对照组用 1 mL 二甲基

亚砜配制. 筛选生长旺盛的供试靶标菌落, 用 4 mm 的

无菌打孔器打取菌饼, 含菌丝面朝下, 移入含药平板中

央, 室温培养. 每种样品重复 3 次, 待空白对照组中的

菌丝长到培养基总面积的 75%左右时, 游标卡尺测量菌

落的直径. 取 3 次平行测试的菌落样品生长直径的平均

值, 按照以下公式计算抑菌率: 抑菌率(%)＝[(对照菌落

直径－含药菌落直径)/(对照菌落直径－0.4)]×100%. 
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3.3.2  抗癌活性测试 

将化合物配制成 10 mg/mL 的二甲基亚砜母液, 按

倍数稀释法分别稀释成 100、50、25、12.5、10 μg/mL

五个浓度梯度 . 使用 37 ℃恒温水浴箱将冻存的

BGC-823、SGC-7901、EC-9706、Eca-109、Ece、Jurkat

细胞株快速复苏, 在 E191 型 CO2 培养箱(37℃恒温、

5%CO2、饱和湿度)培养, 取对数生长期的细胞进行实

验.  

用 0.25%的胰蛋白酶消化对数生长期的细胞, 再将

其悬浮于改良型的 RPMI-1640 完全培养基中, 轻轻敲

打, 使其变成单细胞悬浮液. 96 孔板每孔接种 100 μL 细

胞悬浮液, 预培养 24 h. 后按顺序依次将不同浓度梯度

(100、50、25、12.5、6.25 μg/mL)的化合物加入到 96 孔

板中, 并设置空白对照组和阴性对照组, 在上述同等条

件下培养 48 h. 用移液枪取 10 μLCCK-8 加入到 96 孔板

所有孔中, 继续放回培养箱中培养 4 h. 用 Spectra Mr 型

全波长酶标仪于450 nm的波长下测定各孔的OD值, 每

种样品的每个浓度重复做 3 次. 按照以下公式计算抑制

率: 抑制率(%)＝[(对照－实验)/(对照－空白)]×100%. 

并根据五个浓度的抑制率曲线, 用 SPSS16.0 软件预测

出每个化合物的 IC50值.  

 

辅助材料(Supporting Information)  化合物 FcL1 的

主要键长、键角, 目标化合物 FcL1～FcL6的
1H NMR、

13C NMR 原始谱图. 这些材料可以免费从本刊网站

(http://sioc-journal.cn/)上下载. 
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