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瓜环/麦穗宁超分子体系的形成对麦穗宁的 pKa、溶解性及 
抑菌活性的影响 

郭改英 a    唐  青 b    黄  英*,b    陶  朱*,a    薛赛凤 a    祝黔江 a 
(a贵州大学贵州省大环化学及超分子化学重点实验室  贵阳 550025) 

(b贵州大学生化工程中心  贵阳 550025) 

摘要  利用紫外吸收光谱法、等温滴定量热法、1H NMR 法等研究了麦穗宁与瓜环 Q[n] (n＝6, 7, 8)的超分子相互作用, 
讨论了瓜环/麦穗宁超分子体系的形成对麦穗宁的 pKa及抑菌活性的影响. 实验结果表明, 麦穗宁与 Q[n] (n＝6, 7, 8)均
形成 1∶1 的主客体配合物, 瓜环/麦穗宁超分子体系的形成使麦穗宁的 pKa 发生了明显移动, 且对麦穗宁有助溶作用; 
Q[6]、Q[7]的加入减弱了麦穗宁对小麦赤霉的抑菌活性, 而 Q[8]的加入则增强了麦穗宁对小麦赤霉的抑菌活性. 
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Influences on Shift of pKa, Solubility and Antifungal Activity of 
Fuberidazole by Inclusion Complexation with Cucurbit[n]urils 

Guo, Gaiyinga    Tang, Qingb    Huang, Ying*,b    Tao, Zhu*,a    Xue, Saifenga 
Zhu, Qianjianga 

(a Key Laboratory of Macrocyclic and Supramolecular Chemistry of Guizhou Province, Guiyang 550025) 
(b Biochemical Engineering Center of Guizhou Province, Guiyang 550025) 

Abstract  Interaction between cucurbit[n]uril (Q[n], n＝6, 7, 8) and fuberidazole (FBZ) in HCl solution at pH 2.5 was inves-
tigated by UV-Vis spectroscopy, ITC, 1H NMR spectroscopy. The shift of pKa and bioactivities against Fusarium graminearum
about fuberidazole and its host-guest inclusion complexes were discussed. The results showed that the inclusion complexes 
between cucurbit[n]urils and fuberidazole were formed, and the corresponding pKa of complexes have shifted. In addition, 
complexation by Q[n] (n＝6, 7, 8) has proven to cause solubility enhancement. The activity experimental results showed that 
complexation of fuberidazole with Q[n] (n＝6, 7) recedes activity against Fusarium graminearum while with Q[8] enhances 
the activity against Fusarium graminearum in vivo. 
Keywords  cucurbit[n]urils; fuberidazole; spectroscopy; ITC; bioactivities 

 
麦穗宁(Fuberidazole, FBZ)化学名称为 2-(2-呋喃

基)-1H-苯并咪唑, 是一种内吸性能较强的保护性苯并

咪唑类杀菌剂. 其通过与 β-微观蛋白的结合来抑制真菌

的有丝分裂, 从而达到抑菌的效果[1]. 可防治小麦黑穗

病、大麦条纹病、白霉病、瓜类蔫萎病等病害. 瓜环

(Cucurbit[n]urils, Q[n])作为一类新型的人工合成受体, 
由于具有特殊的疏水性笼体和亲水性端口结构, 使其既

可与多种有机物发生疏水性的笼体作用, 亦可与偶极或

离子型化合物发生亲水性的端口相互作用, 形成各种自

组装主-客体包结物[2]、分子胶囊[3]或超分子实体[4]. 它
们在分子识别、主客体化学及超分子化学等前沿学科以

及在分离提纯技术、分析和传感装置等实际应用方面都

有着很好的发展前景[5]. 目前, 瓜环化学在农药化学中

开展的工作发展迅速, 如七元瓜环(Q[7])与农药杀螟丹

形成了荧光探针从而实现了对谷物和蔬菜中农药杀螟

丹的痕量检测[6]. 邢晓青等[7]通过加入百草枯引起七元
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瓜环与吖啶形成的体系荧光猝灭, 使百草枯在橘子的检

测限达 1.61 mmol/L. 本研究组[8]发现八元瓜环(Q[8])对
萎锈灵抑制立枯丝核菌有增效作用. Saleh 等[9]研究了瓜

环对麦穗宁抑制灰霉病的影响, 研究结果表明, 七、八

元瓜环使麦穗宁对灰霉病的抑制率提高了 3 倍. 李春菊

等[10]发现七元瓜环可作为巴马亭和脱氢紫堇碱两种生

物碱的荧光探针, 在生物碱的纯化、分离及检测方面将

得到潜在的应用. 另外, 瓜环对苯并咪唑类杀菌剂的分

子识别及性能的研究也取得了一定的进展. 研究发现六

元瓜环(Q[6])及七元瓜环均可和多菌灵形成主客体配合

物, 并且其荧光发射光谱及电化学性质发生了改变, 据
此提出了检测水果中的多菌灵含量的检测方法[11～14]. 
本文研究了瓜环与苯并咪唑类杀菌剂麦穗宁之间的超

分子相互作用, 讨论了瓜环/麦穗宁超分子体系的形成

对农药的酸电离平衡常数、溶解性及抑菌活性的影响. 
对瓜环在增加农药溶解度、稳定性, 提高生物利用度等

方面的应用具有一定的理论意义和实用价值. 瓜环及麦

穗宁结构示意图见图 1.  
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图 1  瓜环与麦穗宁结构示意图 
Figure 1  Structures of cucurbit[n]urils and FBZ 

1  结果与讨论 

1.1  主客体配合物的形成对麦穗宁 pKa的影响 

在超分子体系中, 主客体配合物的形成引起客体分

子的 pKa 值移动的原因主要有两个, 第一个原因是由于

非水溶性的有机小分子与大环分子的疏水空腔因疏水

作用力形成主客体配合物而引起了 pKa 值的变化; 第二

个途径是由于特殊的静电相互作用力而引起的, 也即客

体分子的酸性或碱性功能基靠近大环主体分子的负或

正电区域而导致了 pKa值的增加或减少(如图 2 所示)[15]. 
麦穗宁的 pKa＝4.8. 在弱酸性介质中, FBZ 主要以 

 

图 2  受瓜环包结的产生的氢键以及离子偶极作用影响客体

pKa变化的示意图 
Figure 2  The pKa value of a guest is affected by macrocyclic 
encapsulation through hydrogen bonding and ion-dipole interac-
tions. 

质子化(FBZ＋)状态存在, 在中性或弱碱性介质中, FBZ
主要以非质子化(FBZ)状态存在. FBZ 的紫外吸收光谱

随 pH变化的情况满足 Eq. (1)[16]. 其中 Aobs为任意 pH 点

时的吸光度值, FBZ
A∞

＋及 FBZA∞ 为FBZ＋及FBZ形式时外推

的吸光度值, 通过 3 次平行测定可知 pKa＝4.7±0.1, 与
文献报道[13]的一致. 

a a

FBZ FBZ
obs pH p p pH{1 10 } {1 10 }K K

A AA
∞ ∞

＋

－ －
＝ ＋

＋ ＋
 (1) 

FBZ 及其 FBZ＋均有可能与 Q[n] (n＝6, 7, 8)发生主

客体相互作用, Q[n]/FBZ (n＝6, 7, 8)作用体系应满足下

列热力学平衡关系(图 3)．其中 Ka及
1
 aK 分别表示游离农

药及农药与瓜环形成配合物的酸电离平衡常数, 1
eqK 及

2
eqK 分别表示 FBZ 及 FBZ＋两种存在形式与 Q[n]的包结

平衡常数.  

 

图 3  4 种状态的热力学模式图 
Figure 3  Four-state thermodynamic model 

图 4 显示了 FBZ 及 Q[6]/FBZ 体系在 328 nm 处的 A
与 pH 关系曲线. 根据上述反应关系, 农药在测定波长

下吸光度与体系 pH 关系满足 Eq. (2): 
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其中  FBZ
A∞

＋ ,  FBZA∞ ,  FBZ H
A∞

•＋ 及  FBZ HA∞
• 分别代表 FBZ ＋ , 

FBZ, FBZ＋•H及FBZ•H形式时外推的吸光度值. 根据图

4 可知 FBZ 的 pKa＝4.7±0.1, Q[6]/FBZ 的 1
apK ＝8.4±

0.2, 比游离 FBZ 的 pKa增加了 3.7 个单位. 根据 2
eqK ＝

(1.37±0.01)×105 L/mol, 将图 4 的数据按照 Eq. 2 拟合, 
得 1

eqK ＝(0.920±0.4)×107 L/mol. 同理, 对于 Q[7]/FBZ
体系 , 1

eqK ＝ (2.15±0.02)×106 L/mol, 2
eqK ＝ (3.16±

0.01)×104 L/mol, pKaQ[7]＝ 7.6 ± 0.1, ∆pKa(Q[7]) ＝  
2.9 ± 0.1, 而对于 Q[8]/FBZ 体系 , 1

eqK ＝ (1.07 ±

0.04)×106 L/mol, 2
eqK ＝ (2.53 ± 0.02)×104 L/mol, 

pKa(Q[8])＝7.8±0.1, ∆pKa(Q[8])＝3.1±0.1. Q[n] (n＝6, 
7, 8)与 FBZ主客体配合物的形成使得其 pKa比游离 FBZ
的 pKa增加 3～4 个单位. 在溶液中, FBZ 存在着质子化

(FBZ＋)和非质子化(FBZ)的平衡过程, 此时含质子化氨

原子的客体分子电离出质子的能力大小可用其 pKa的大

小来衡量. 由于瓜环疏水性空腔及极性端口的特殊结

构, 当含质子化氮原子的客体分子与瓜环作用以后, 由
于质子化氮原子与瓜环端口羰基氧不仅可通过离子-偶

极作用, 而且还存在的氮原子的质子与瓜环端口羰基氧

形成的氢键, 离子-偶极作用与氢健的共同驱动力使得

客体与瓜环结合得更稳定, 也即使质子化氮原子电离出

质子的能力下降, 相对游离客体来说, pKa值也就相应的

增大.  

 

图 4  六元瓜环(2×10－5 mol/L)对麦穗宁(2×10－5 mol/L) pKa

移动的影响 
Figure 4  pKa shift of FBZ (2×10－5 mol/L) in the presence of 
Q[6] (2×10－5 mol/L) 

1.2  Q[n]与 FBZ 主客体配合物的形成 

Q[n]@FBZ主客体配合物的形成可通过紫外可见吸

收光谱法、等温滴定量热法、1H NMR 及 ESI-MS 来验

证. 当在 pH＝2.5 的 FBZ 溶液中逐渐加入 Q[6]时, FBZ
在最大吸收波长 313 nm 处其吸收强度均逐渐下降, 当
其物质的量比为 1∶1 时达到平衡(图 5), 其平衡常数为: 

(0.920±0.02)×107 L/mol. 等物质的量连续变化法也证

实了其配合计量比为 1∶1 (图 5b 插图). 同理, Q[n] (n＝
7, 8)与 FBZ 均形成了配合计量比为 1∶1 的主客体配合

物, 平衡常数分别为: (2.15±0.04)×106 L/mol, (1.07±
0.02)×106 L/mol (参见辅助材料图 1S 及图 2S) 

 

图 5  在 pH＝2.5 HCl 溶液中六元瓜环与麦穗宁的紫外吸收光

谱图(a)和 A 与 CQ[6]/CFBZ关系曲线图(b) 
Figure 5  UV absorption spectra of Q[6]-FBZ (a) and A vs 
CQ[6]/CFBZ curve (b) at pH＝2.5 HCl solution 
Inset: ΔA vs CFBZ/(CFBZ ＋ CQ[6]) curve. c(FBZ) ＝ 2×10 － 5 mol/L; 
c(Q[6])/(10－5 mol/L), a～p: 0, 0.4, 0.8, 1.2, 1.6, 2.0, 2.4, 2.8, 3.2, 4.6, 4.0, 
4.4, 4.8, 5.2, 5.6, 6.0. 

当在 FBZ的水溶液中逐渐加入Q[6]时, FBZ在最大

吸收波长 306 nm 处其吸收强度逐渐下降, 吸收峰的位

置从 306 nm 移到了 313 nm, 红移了 7 nm, 表明 Q[6]与
麦穗宁形成包结配合物. 当其物质的量比达到 1∶1 时

达到平衡 (图 6b), 其平衡常数为 : (1.37±0.01)×105 
L/mol. 等物质的量连续变化法也证实了其配合计量比

为 1∶1 (图 6b 插图). 同理, Q[n] (n＝7, 8)与 FBZ 均形成

了配合计量比为 1∶1 的主客体配合物, 平衡常数分别

为: (3.16±0.01)×104, (2.53±0.02)×104 L/mol(参见辅

助材料图 3S 及图 4S). 
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图 6  在水溶液中六元瓜环与麦穗宁的紫外吸收光谱图(a)和
A 与 CQ[6]/CFBZ曲线图(b) 
Figure 6  UV absorption spectra of Q[6]-FBZ (a) and A vs 
CQ[6]/CFBZ curve (b) in aqueous solution 
Inset: ΔA vs CFBZ/(CFBZ ＋ CQ[6]) curve. c(FBZ) ＝ 2×10 － 5 mol/L; 
c(Q[6])/(10－5 mol/L), a～p: 0, 0.4, 0.8, 1.2, 1.6, 2.0, 2.4, 2.8, 3.2, 4.6, 4.0, 
4.4, 4.8, 5.2, 5.6, 6.0. 

等温滴定量热法(ITC)提供了 Q[n]@FBZ 的热力学

常数(如图 7 及表 1 所示). ITC 数据显示 Q[n] (n＝6, 7, 8)
与FBZ均形成了包结计量比为1∶1主客体配合物, Q[6]
对 FBZ 显示更强的亲和力[Ka＝(3.79±0.30)×107 
L/mol], 其亲和力是Q[7]@FBZ 体系的 6 倍[Ka＝(5.91±
0.10)×106 L/mol], 是 Q[8]@FBZ 体系的 17 倍[Ka＝ 
(2.22±0.04)×106 L/mol]. Q[n] (n＝6, 7, 8)与 FBZ 包结

配合物亲和力的差异表明除了静电引力及疏水作用外, 
瓜环空腔的尺寸效应也起了关键的作用. Q[6]空腔尺寸 

为 5.8 Å, 提供了一个最适合包结呋喃环的空腔, 而较

大空腔尺寸的 Q[7] (7.3 Å)及 Q[7] (8.8 Å)和 FBZ 有较松

散的包结作用, 也即在主客体作用时, 瓜环的尺寸效应

起着关键的作用. 从表 1 的热力学数据可知, Q[6]@FBZ
及 Q[7]@FBZ 体系是焓驱动 (|ΔH| ＞ | － TΔS|), 而

Q[8]@FBZ 体系是熵驱动.  
图 8 分别给出了 Q[n] (n＝6, 7, 8)与 FBZ 作用体系

在 pH＝2.5 的 1H NMR 谱图. 对 Q[6]-FBZ 作用体系来

说, 麦穗宁呋喃环上质子共振峰H1, H2和H5的化学位移

分别向高场移动了 δ 0.7, 1.0 和 1.0, 苯并咪唑环上质子

共振峰 H3和 H4向低场移动了 δ 0.3 和 0.4, 由此可推测

麦穗宁的呋喃环上的质子共振峰受到了瓜环的屏蔽作

用而进入了Q[6]的空腔, 苯并咪唑环上的质子共振峰受

到瓜环的去屏蔽作用而位于Q[6]的端口, 同时Q[6]两端

口等同的 H-2 及 H-3 发生分裂, 分别形成了完全分离或

部分重叠的两组二重峰, 其中伸向瓜环端口的 H-3 最为

明显, 这是因为 Q[6]包结了客体 FBZ 的呋喃环形成了

包结配合物, 而包结配合物的形成使瓜环不再具有原来

的对称性 , 其可能作用模式如图 8e 所示 . 对于

Q[7]-FBZ 和 Q[8]-FBZ 作用体系来说, 麦穗宁苯并咪唑

环上质子共振峰 H-3 和 H-4 的化学位移向高场移动了 δ 
0.5 和 0.6, 而其呋喃环上的质子共振峰 H-2 的化学位移

向低场移动了 δ 0.4, 可推测麦穗宁的苯并咪唑环部分

进入了 Q[n] (n＝7, 8)的空腔, 而呋喃环部分位于 Q[7,8]
的端口, 其可能作用模式如图 8f 所示. 电喷雾质谱数据

进一步证实了 Q[n] (n＝6, 7, 8)与 FBZ 主客体配合物的

形成(参见辅助材料图 5S). 

1.3  Q[n]对 FBZ 溶解性的影响 

在瓜环-农药水溶液复合物中, 游离的农药分子和

捕获进瓜环空腔的农药分子存在着平衡. 因此, 随着瓜

环浓度的增加, 更多的农药分子从水溶液中进入疏水性

的瓜环空腔, 从而包结配合物的溶解度也随着瓜环浓度

增大而升高. 对于麦穗宁来说, 随着 Q[n] (n＝6, 7, 8)浓
度的增加, FBZ 的溶解度呈线性增加. 当 Q[6]浓度达到

0.43 mmol•L－1时, FBZ溶解度增大了约2倍, Q[7]浓度达

到约 12 mmol•L－1时, FBZ 溶解度增大了约 6 倍, Q[8]浓
度达到约 0.095 mmol•L－1 时, FBZ 溶解度增大了约 1.4
倍(见表 2), 实验结果证明了 Q[6], Q[7]和 Q[8]的加入对

麦穗宁在水溶液中的溶解度均有不同程度的改善. 

表 1  瓜环-麦穗宁热力学参数 
Table 1  Thermodynamic binding data for Q[n]@FBZ complexes 

Host Ka/(L•mol－1) ΔG/(kJ•mol－1) ΔH/(kJ•mol－1) －TΔS/(kJ•mol－1) 
Q[6] (3.79±0.30)×107 －43.26±0.09 －39.40±0.04 －3.86±0.04 
Q[7] (5.91±0.10)×106 －38.65±0.03 －32.58±0.07 －6.07±0.02 
Q[8] (2.22±0.04)×106 －36.15±0.04 －13.65±0.20 －22.50±0.05 
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图 7  瓜环/麦穗宁配合物等温滴定量热数据(25 ℃)  
Figure 7  ITC data for the complexation of Q[6]@FBZ (A), Q[7]@FBZ (B), and Q[8]@FBZ (C) at 25 ℃ in aqueous solution at pH 2.5 

c(FBZ)＝2×10－5 mol/L, c{Q[n] (n＝6, 7, 8)}＝2×10－4 mol/L 

 

 
图 8  瓜环/麦穗宁作用体系的 1H NMR 谱图(a～d)以及 Q[n]
与 FBZ 相互作用的可能模式图(e～f) 
Figure 8  1H NMR spectra of FBZ in the presence of Q[n] (a～
d), and the possible interaction models between Q[n] and FBZ 
(e～f) 
pH＝2.5. (a) FBZ; (b) CQ[6]/CFBZ＝1; (c) CQ[7]/CFBZ＝1; (d) CQ[8]/CFBZ＝

0.6; (e) Q[6]; (f) Q[n] (n＝7, 8) 

1.4  Q[n]对 FBZ 抑菌活性的影响 

在上述超分子体系形成的基础上 , 本文研究了

Q[n]@FBZ 主客体配合物的形成对小麦赤霉活性的影

响. 图 9 展示了无菌水对照 CK(第 1 列)、瓜环(第 2 列)、
游离 FBZ(第 3 列)及 Q[n]@FBZ 主客体配合物(第 4 列)
对小麦赤霉的抑菌效果. 从图 9 可以看出, 经无菌水对

照和Q[n] (n＝6, 7, 8)水溶液处理后, 小麦赤霉在生长48 
h 后, 其菌丝几乎铺满了从菌饼到牛津杯范围内的平板, 
表明单纯的瓜环水溶液对小麦赤霉无抑制作用; 而不同

浓度的麦穗宁对小麦赤霉均有一定的抑菌效果, 当 FBZ
浓度为 1.0×10－4 mol/L 时, 其对小麦赤霉的抑菌率为

28 %, 在加入 0.5 倍的 Q[6]后, 抑菌率为 23%, 随着

Q[6]浓度的增加, 其对小麦赤霉的抑菌率逐渐降低, 与
Q[6]@FBZ 体系类似, 随着Q[7]浓度的增加, Q[7]@FBZ
体系与对小麦赤霉的抑菌率也降低. 对于 Q[8]@FBZ 体

系, 随着 Q[8]浓度的增加, Q[8]@FBZ 体系对小麦赤霉

的抑菌率增强(图 10). 其原因正在进一步的探讨中. 

2  结论 

本文研究了麦穗宁与瓜环 Q[n] (n＝6, 7, 8)的超分

子相互作用及超分子体系的形成对麦穗宁 pKa、溶解性

及抑菌活性的影响, 麦穗宁分别与 Q[6], Q[7], Q[8]形成

1∶1 的主客体配合物, 且超分子体系的形成对麦穗宁  
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表 2  所选瓜环对麦穗宁增溶效果 
Table 2  Increase of FBZ solubility by complexing with Q[n] (n＝6, 7, 8) 

Q[6] Q[7] Q[8] 
Q[6]/(mmol•L－1) Seq/(mmol•L－1) Seq/S0 

 
Q[7]/(mmol•L－1) Seq/(mmol•L－1) Seq/S0 Q[8]/(mmol•L－1) Seq/(mmol•L－1) Seq/S0

0 0.22 1.00 0 0.22 1.00 0 0.22 1.00
0.085 0.48 2.18 1.5 0.38 1.72 0.019 0.41 1.86
0.17 0.56 2.55 3.0 0.59 2.69 0.038 0.43 1.95
0.26 0.59 2.68 6.0 0.92 4.19 0.057 0.47 2.14
0.34 0.63 2.86 9.0 1.26 5.73 0.076 0.49 2.23
0.43 0.71 3.23 12 1.44 6.56 0.095 0.51 2.32

 

 

图 9  麦穗宁及 Q[n]-麦穗宁(n＝6, 7, 8)抑菌活性 
Figure 9  The antimicrobial activity of FBZ and Q[n]@FBZ  
(n＝6, 7, 8) against Fusarium graminearum, respectively 

Q[n], 2×10－4 mol/L; g, 1×10－4 mol/L 

 

图 10  麦穗宁与 Q[n]-麦穗宁(n＝6, 7, 8)对小麦赤霉的抑菌率

比较 
Figure 10  The antibacterial rate of FBZ and Q[n]-FBZ (n＝6, 
7, 8) against Fusarium graminearum, respectively 

的 pKa增加. 同时发现, 在水溶液中, Q[6], Q[7]和 Q[8]
的加入均能改善麦穗宁的溶解度. 本文还考察了 Q[6], 
Q[7]和 Q[8]对麦穗宁抑制小麦赤霉的影响. 实验结果显

示 Q[6], Q[7]与麦穗宁形成的包结配合物减弱了麦穗宁

对小麦赤霉的抑制作用. Q[8]与麦穗宁形成的包结配合

物具有增效作用.  

3  实验部分 

3.1  仪器与试剂 

Q[n] (n＝6, 7, 8)由实验室自制[17,18], 麦穗宁购自

Sigma-Aldrich 试剂公司, 为生化试剂. 其余均为分析

纯. Varian INOVA-400 MHZ 核磁仪, Agilent 8453 型紫

外-可见分光光度计 , Nano 等温滴定量热仪 , Sarte-
oriuS-BSll0S 电子天平, pHS-3C 型 pH 计.  

3.2  实验方法 

3.2.1  紫外吸收光谱法测定 

FBZ 配成 5.00×10－4 mol/L 母液, Q[6]和 Q[7]配成

1.00×10－3 mol/L 母液, Q[8]配成 1.00×10－4 mol/L 母液. 
固定 FBZ 的浓度为 2×10－5 mol/L, 配制一系列不同 pH
值的 FBZ 及 CQ[n]∶CFBZ＝1∶1 的待测液, 测定其紫外

吸收光谱, 溶液 pH 值用盐酸或氢氧化钠调节.  
采用物质的量比法即固定客体的浓度 (2×10－ 5 

mol/L), 改变瓜环的浓度[(0～0.6)×10－4 mol/L]配制一

系列不同物质的量之比的溶液; 采用等物质的量连续变

化法 , 即固定加入的主客体总浓度 (CQ[7]＋CFBZ)为
1.00×10－5 mol/L, 逐渐改变主客体的物质的量比例, 配
制 CFBZ/(CQ[7]＋CFBZ)＝0, 0.10, 0.20, 0.30, 0.40, 0.50, 
0.60, 070, 0.80, 0.90, 1.00 系列待测溶液．测定主客体在

pH＝2.5 的盐酸溶液和水溶液中的紫外可见吸收光谱.  
3.2.2  1H NMR 和质谱测定 

1H NMR 谱在 20 ℃下用VARIAN INOVA-400MHZ
核磁共振仪测定, 氘代水为溶剂.  
3.2.3  等温滴定量热法测定 Q[n]与麦穗宁反应的热

力学参数 

配制浓度为 1.00×10－5 mol/L 的 Q[n] (n＝6, 7, 8)溶
液于样品池, 1.00×10－4 mol/L 的 FBZ 溶液于 250 μL 注

射针内, 参比池内加入 pH 2.5 HCl溶液, 每次滴加 5 μL, 
时间间隔为 150 s. 25 ℃下测定反应过程中的热力学参

数.  
3.2.4  瓜环对麦穗宁溶解度的影响  

精确称取一定量的麦穗宁分别置于 15 支不同的试

管中, 分为 3 组. 每组精确称取一定量的 Q[6], Q[7]和
Q[8]超声 30 min, 将试管置于 25 ℃的水浴振荡器中振

荡 2 d, 经 0.45 μm 微孔滤膜过滤, 滤液用水适当稀释调

节pH＝11 (在此pH条件下瓜环的加入对吸光度无影响)
后用紫外分光光度计测定其在最大波长处(306 nm)吸光
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度, 计算麦穗宁含量. 以 Q[n]含量为横坐标, 麦穗宁含

量为纵坐标, 绘制相溶解度曲线.  
3.2.5  瓜环对麦穗宁抑制小麦赤霉抑菌活性的影响 

配制 NQ[6,7,8]∶NFBZ分别为 1∶2, 1∶1, 1∶0.5 的溶

液, 采用平板对峙法测定其对小麦赤霉的抑菌率[19]. 抑
制率计算公式为:   

Y＝{[H1－H2]/H1}×100% 

其中 Y(%)为抑菌率, H1 (cm)为对照区菌饼边缘到牛津

杯边缘的距离, H2 (cm)为农药处理后菌饼边缘到牛津杯

边缘的距离.  
 
辅助材料 (Supporting Information)  Q[7]和 Q[8]与
FBZ 在 pH 2.5 和水溶液中相互作用的紫外吸收光谱数

据及 Q[n] (n＝6, 7, 8)与 FBZ 相互作用的电喷雾质谱数

据 . 这些材料可以免费从本刊网站 (http://sioc- jour-
nal.cn/)上下载. 
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