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4-氨基-5-氰基-6-烷胺基吡啶衍生物的合成与生物活性 

刘建超 a    任青云*,b    贺红武*,a 

(a华中师范大学化学学院  武汉 430079) 

(b广东东阳光药业研究院新药所抗感染原创部  东莞 523871) 

摘要  采用六水合硝酸锌作催化剂、少量的乙醇钠为助催化剂, 使用无水乙醇作为溶剂, 将 2-氰基-3-烷胺基-3-氨基-

丙烯腈(N,N-缩醛)与 β-二羰基化合物一步关环生成了一系列目标化合物 4-氨基-5-氰基-6-烷胺基吡啶衍生物. 通过 1H 

NMR, IR, EI-MS, 元素分析等方法对所合成的化合物进行了结构表征. 代表化合物 2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-乙醇胺基- 

3-乙氧羰基吡啶经单晶 X 衍射证实了结构. 对合成的多取代吡啶衍生物化合物作了初步的农药活性测试, 测试结果表

明: 所合成的多取代吡啶衍生物部分化合物表现出较好的杀菌活性, 同时也对油菜和稗草具有一定的除草活性. 

关键词  多取代吡啶; 六水合硝酸锌; β-二羰基化合物; 杀菌活性; 除草活性 

Synthesis and Biological Activity of 4-Amino-5-cyano-6-alkylamino 
Pyridine Derivatives  

Liu, Jianchaoa    Ren, Qingyun*,b    He, Hongwu*,a 

(a College of Chemistry, Central China Normal University, Wuhan 430079) 

(b Anti-infection Innovation Department, New Drug Research Institute, Sunshine Lake Pharma Co., Ltd, Dongguan 523871)

Abstract  A series of new 4-amino-5-cyano-6-alkylamino pyridine derivatives have been designed and synthesized from
2-cyano-3-alkylamino-3-amino acrylonitriles and β-dicarbonyl compounds using Zn(NO3)2 and C2H5ONa as catalysts in anhy-
drous ethanol. The structures of target compounds have been confirmed by 1H NMR, EI-MS, IR spectroscopy and elemental 
analysis. The structure of 2-methyl-4-amino-5-cyano-6-(2-hydroxyl ethylamino)-nicotinic ethyl ester has been determined by 
single crystal X-ray diffraction. The results of preliminary bioassay indicated that some compounds possess potential good 
fungicidal activities at a dosage of 5.0×10－5 g/mL, and some compounds also possess moderate herbicidal activities against 
the Rape and Barnyard grass. 
Keywords  multisubstituted pyridines; Zn(NO3)2•6H2O; β-dicarbonyl compound; fungicidal activity; herbicidal activity  

 

吡啶衍生物是一类具有多种生物活性的含氮杂  

环[1～3]. 一些多取代吡啶类化合物是开发较早的除草剂, 

其结构类型主要表现为吡啶酸及其酯. 这类除草剂具有

植物激素作用, 对某些特定植物杀伤能力强, 如化合物

1、2 和 3 具有很强的苗前除草活性, 在 70 g/hm2用量下

苗前处理可以 90%～100%控制稗草、苘麻、铁荸荠等

许多杂草[4]; 2003 年报道的化合物 4 也具有很好的除草

效果[5]. 此外, 该类化合物还表现一定的杀菌活性, 如

日本吴羽化学工业株式会社报道的化合物 5 在 125 

g/hm2下对稻瘟病有很好的防效[6]. 化合物 6能很好地抑

制金黄色葡萄球菌和枯草芽孢杆菌等[7]. 我国学者李正

名等[8,9]报道了若干结构新颖的多取代吡啶类化合物, 

并对其除草与杀菌活性进行了深入的探讨. 近几年的研

究表明, 该类化合物具有抗氧化、抗肿瘤等活性[10～12], 

在医药上也有广泛的应用前景. 

从开发的新型含吡啶类农药品种来看, 此类农药不

仅高效、低毒, 具有高的内吸性和更高的选择性, 并且

对人及有益生物有着卓越的环境相容性, 符合新型农药

的发展要求和趋势. 基于已开发的多取代吡啶化合物的

广泛生物活性以及本课题组前期工作[13,14], 本文改进了
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多取代吡啶的合成方法, 并设计合成了一系列含不对称

取代基的多取代吡啶衍生物, 初步测试其杀菌和除草等

活性, 力图从中发现较高活性的新型农药分子. 目标化

合物的合成路线见 Scheme 1. 

1  结果与讨论 

1.1  合成部分 

以 2-氰基-3,3-二甲硫基-丙烯腈(二硫缩醛)(I)为原

料, 与氨水反应生成 2-氰基-3-氨基-3-甲硫基-丙烯腈

(N,S-缩醛)(II), N,S-缩醛与各种烷基胺或苄胺反应生成

2-氰基-3-烷氨基-3-氨基-丙烯腈(N,N-缩醛)(III), 最后

在催化剂作用下与 β-二羰基化合物一步关环生成目标

化合物 2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-烷胺基-3-取代羰基吡啶

(IV). 

根据有关报道 N,N-缩醛合成的相关文献[15,16], 该反

应受到电子效应和位阻效应的双重影响. 无取代的氨基

如氨水极难反应, 回流反应 12 h 无任何反应迹象, 甲胺

亦难反应. 但乙胺以上的烷胺则随烷基增长其给电子效

应增加, 因此反应活性大大增强. 对伯胺而言, 此反应

受位阻效应的影响较为明显, 例如: 正丙胺约 1 h 反应

完毕, 而异丙胺反应须回流 10 h才有反应, 且收率极低.

苄胺由于位阻较小同时又由于芳香环的共轭效应, 使其

与 N,S-缩醛的反应更容易, 收率也较高. 在 N,N-缩醛与

β-二羰基化合物的关环反应中, 赵卫光等[17]曾用四氯化

锡作催化剂, 甲苯作为溶剂成功制备了多取代吡啶化合

物. 但该方法有如下不足: 催化剂和溶剂毒性较大, 对

操作者和环境有一定的危害; 反应物与生成物很难分

离; 反应时间偏长, 总体收率较低.本文对文献方法作了

改进: 采用六水合硝酸锌作催化剂、少量的乙醇钠为助

催化剂, 使用无水乙醇作为溶剂, 加热回流反应 6～8 h, 

反应顺利发生, 产物收率在 42%～87%之间. 

1.2  结构表征 

目标化合物的红外光谱中 , 吡啶环上的氨基在

3400 及 3300 cm－1 处出现对称与不对称振动峰, 同时, 

苄胺基上的氨基亦在 3300 cm－1 左右出现伸缩振动峰; 

CN的伸缩振动在2200 cm－1左右出现明显的吸收峰; 羰

基的伸缩振动在 1670 cm－1左右表现出强吸收峰.由目标

化合物的核磁共振氢谱图可知, 各化合物吡啶环上的甲

基的化学位移值在 δ 2.42～2.51 之间, 表现为单峰; 吡

啶环上的胺基的化学位移值在 δ 6.80～6.90 之间, 表现

为平滑低峰, NH 的化学位移值在 δ 5.10 左右; 与 NH 相

连的亚甲基由于N的吸电子作用, 其化学位移一般移至

δ 3.50 左右, 但与氧相连的亚甲基或甲基其化学位移均

在 δ 3.80～4.20 之间. 质谱数据可以看出目标分子有

正常的分子离子峰, 而且元素分析数据的理论值与

计算值也符合得很好, 其相对误差基本在 0.5%范围

内. 

1.3  晶体结构测定 

化合物 IVc 溶于无水乙醇中培养得到无色透明单

晶, 选取尺寸为 0.35 mm×0.20 mm×0.10 mm的无色晶

体放置在 X 射线单晶衍射仪上, 测定温度为 30 ℃; 采 

 

 

IVa: R＝CH3CH2CH2, Y＝OMe; IVb: R＝CH3CH2CH2, Y＝Me; IVc: R＝CH2CH2OH, Y＝OEt; IVd: R＝CH2CH2OH, Y＝Me; IVe: R＝CH3CH2,  
Y＝OEt; IVf: R＝CH3CH2, Y＝Me; IVg: R＝4-MeOC6H4CH2, Y＝OMe; IVh: R＝4-MeOC6H4CH2, Y＝Me; IVi: R＝PhCH2, Y＝Me; IVj: R＝
CH3CH2CH2CH2, Y＝OMe; IVk: R＝CH3CH2CH2CH2, Y＝Me; IVl: R＝2-ClC6H4CH2, Y＝OEt; IVm: R＝2-ClC6H4CH2, Y＝OMe 

图式 1  6-烷胺基取代吡啶 IV 的合成 
Scheme 1  Synthesis of 6-alkylaminosubstituted pyridines IV  
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用石墨单色化的 Mo Kα (λ＝0.071073 nm)射线, 以 ω/2θ

扫描方式在 2.03°＜θ＜27.00°范围内共收集到 4521个独

立衍射点, 其中 I＞2σ(I)的可观测衍射点 2767 个. 晶体

结构采用直接法使用 SHELXL-97 程序解出, 对 F2进行

全矩阵最小二乘法修正. 所有的非氢原子经各向异性修

正. 最终的偏离因子为 R＝0.0581, Rw＝0.1572, 差值电

子云密度的最高和最低峰为 267 和－286 e•nm－3. 晶体

结构分析表明, IVc 的晶体为三斜晶系, 空间群 P-1, 晶

胞参数为 a＝0.78350(7) nm, b＝0.91368(9) nm, c＝

1.03272(10) nm, α＝ 79.720(2)°, β＝ 77.381(2)°, γ＝

64.657(2)°, Z＝2, V＝0.64897(1) nm3, Dc＝1.352 mg/m3, 

μ＝0.100 mm－1, F(000)＝280. 数据存于英国剑桥数据

中心, CCDC 号为 654090. 化合物的分子晶体结构见图

1. 

 

图 1  化合物 IVc 的分子结构图 
Figure 1  Molecular structure of compound IVc 

1.4  化合物的杀菌活性 

委托北京市中国农业科学院蔬菜花卉研究所对部

分化合物采用活体微量筛选方法进行了杀菌活性测定, 

其防治对象为黄瓜黑星病(Cladosporium cucumerinum)、

黄瓜褐斑病 (Corynespora cassiicola) 、水稻纹枯病

(Thanatephorus cucumeris) 、 黄 瓜 枯 萎 病 (Fusarium 

oxysporum). 测试结果如表 1 所示.  

由表 1 的结果可知, 大部分目标化合物对黄瓜黑星

病有一定的防治效果, 部分化合物对水稻纹枯病有较好

的抑制活性, 如 IVd对水稻纹枯病防效达到86.46%. IVi

也达到 79.33%. 所有目标化合物对黄瓜枯萎病基本上

没有抑制效果, 其中 IVd 用于防治黄瓜枯萎病时发现有

药害. 

1.5  化合物的除草活性 

采用平皿初筛法对部分化合物进行了除草活性测

定, 其除草活性测定结果列于表 2. 

实验结果表明: 在 1.0×10－4 g/mL 时供试化合物对

双子叶植物油菜和单子叶植物稗草均表现较好的抑制

活性, 并且对根的抑制效果要优于对茎的抑制效果. 活

性最好的化合物是 IVi, 对双子叶植物油菜根的抑制率 

达到 97.7%. 对稗草根的抑制活性也能达到 87.9%; 在

低浓度 1.0×10－5 g/mL 供试化合物的除草活性均有下

降, 无论是双子叶植物油菜还是单子叶植物稗草, 抑制

活性基本在 60%以下, 仅 IVk对稗草根的抑制率达到了

63.6%. 

2  结论 

本文以 2-氰基-3,3-二甲硫基-丙烯腈(二硫缩醛)为

原料, 与氨水反应生成 2-氰基-3-氨基-3-甲硫基-丙烯腈

(N,S-缩醛), 再与各种烷基胺或苄胺反应生成 2-氰基-3-

烷氨基-3-氨基-丙烯腈(N,N-缩醛). 采用六水合硝酸锌

作催化剂、少量的乙醇钠为助催化剂, 使用无水乙醇作

为溶剂, 将 2-氰基-3-烷胺基-3-氨基-丙烯腈(N,N-缩醛)

与 β-二羰基化合物一步关环生成了目标化合物 2-甲基- 

4-氨基-5-氰基-6-烷胺基-3-取代羰基吡啶. 在实验操作

简便程度、反应时间、收率以及环境友好方面都比文献

方法有了较大的改进. 对合成的多取代吡啶化合物作了 

表 1  目标化合物的杀菌活性 a 
Table 1  Fungicidal activity of title compounds (5.0×10－5 g/mL) 

Compd. 
抑制率/% 

黄瓜黑星病 黄瓜褐斑病 水稻纹枯病 黄瓜枯萎病 

IVa 40 59.87 38.03 16.67 
IVb 35.44 22.72 －10.46 －0.05 
IVc 58.26 15.32 －3.80 16.67 
IVd 25.41 －7.15 86.46 11.11 
IVe 56.96 27.84 32.06 16.67 
IVf 23.05 18.98 －20.86 11.11 
IVi 42.09 76.31 79.33 11.11 

溶剂 DMF 6.09 －18.21 －16.60 －0.01 
5%井冈霉素水剂 94.78 59.07 91.44 — 
70%甲基硫菌灵可湿性粉剂 — — — 90.00 
a 所有化合物均采用 DMF 作为溶剂. 
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表 2  化合物的除草活性数据(抑制率/%)a 
Table 2  Herbicidal activity of title compounds (relative inhibition rate/%) 

Compd. 

Rape Barnyard grass 

1.0×10－4 g/mL   1.0×10－5 g/mL 1.0×10－4 g/mL  1.0×10－5 g/mL 

Root Stalk  Root Stalk Root Stalk  Root Stalk 

IVa 60.2  46.7   37.5  26.7  66.7 37.0   30.3  3.7  
IVd 63.6  46.7   14.8  26.7  72.7 40.7   42.4  37.0  
IVg 54.5  33.3   38.6  16.7  84.8 59.3   36.4  3.7  
IVh 61.4  53.3   31.8  26.7  75.8  51.9   36.4  40.7  
IVi 97.7  80.0   34.1  30.0  87.9 33.3   45.5  11.1  
IVk 79.5  40.0   59.1  23.3  78.8 48.0   63.6  37.0  
IVl 68.2  50.0   51.1  16.7  78.8 55.6   51.5  44.4  

IVm 54.5  43.3   36.4  26.7  87.9 51.9   54.5  29.6  
a 数据系华中师范大学化学学院生测室提供. 

农药活性测试. 从初步的活性测试数据可知, 部分合成

的多取代吡啶化合物表现出较好的杀菌活性, 同时也具

有一定的除草活性. 其中 2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-乙醇

氨基-3-乙酰基吡啶对水稻纹枯病的抑制活性接近杀菌

剂井冈霉素水剂. 

3  实验部分 

3.1  仪器与试剂 

巩义市英峪予华仪器厂 SHZ-D(III)型循环水式真空

泵; 北京泰克仪器有限公司 X-4 型数字显微熔点测定仪

(温度未校正); 德国 Büchi Rotavapor R-200 旋转蒸发仪; 

德国 Heidilph MR 3001 磁力搅拌器; 美国 Nicolet AV-

ATAR-360 型红外光谱仪(KBr 压片); 美国 Varian Mer-

cury 400 型 400 MHz, Varian Mercury 600 型 600 MHz 超

导核磁共振仪, 以CDCl3或DMSO-d6为溶剂, TMS为内

标; Finnigan Trace MS 质谱仪; Brucker APEX CCD 

Dector 型 X-Ray 单晶衍射仪; Vario EL III 元素分析仪. 

乙醇、乙腈和烷基胺使用前新蒸处理加入分子筛保存, 

其它试剂和溶剂均为分析纯或化学纯. 

3.2  中间体的制备 

中间体 2-氰基-3-氨基-3-甲硫基-丙烯腈(N,S-缩

醛)(II)的合成参见文献[13]. 

中间体 2-氰基-3-烷胺基-3-氨基-丙烯腈(N,N-缩

醛)(III)的合成: 取 5 mmol N,S-缩醛加入到 50 mL 的烧

瓶中, 用 20 mL 无水乙醇作溶剂, 加入两倍量的取代胺, 

磁力搅拌, 加热回流, 反应液先为混浊, 随温度升高而

逐渐变澄清, 回流反应 6 h. 趁热倒出反应液, 冷却, 析

出固体, 直接抽滤, 得到白色固体. 稍烘干后, 所得固

体用乙醇加热重结晶, 可得纯品. 生成物的物理性质及

收率见表 3. 部分中间体 III 的氢谱数据如下. 

IIIa: 1H NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 1.02 (t, J＝7.2 

Hz, 3H, CH2CH3), 1.69 (q, J＝7.2 Hz, 2H, CH2CH2CH3), 

3.18 (q, J＝7.2 Hz, 2H, CH2CH2CH3), 5.34 (s, 2H, NH2),  

表 3  中间体 III 的物理性质及收率 
Table 3  Physical properties and yields of intermediates III 

Compd. R Appearance m.p./℃ Yield/%

IIIa (CH2)2CH3 White solid 127.0～129.0 87 
IIIb CH2CH2OH White solid 160.0～162.0 84 
IIIc CH2CH3 White solid 148.0～152.0 66 
IIId 4-MeOC6H4CH2 White solid 163.0～165.3 73 
IIIe PhCH2 White solid 155.7～157.7 74 
IIIf (CH2)3CH3 White solid 157.0～158.5 89 
IIIg 2-ClPhCH2 White solid 203.0～205.0 88 

5.67 (s, 1H, NH). 

IIId: 1H NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 3.82 (s, 3H, 

OCH3), 4.39 (d, J＝5.6 Hz, 2H, NHCH2), 5.16 (s, 2H, 

NH2), 6.02 (s, 1H, NH), 6.93～7.25 (m, 4H, Ar-H). 

3.3  目标化合物的制备 

取 3 mmol N,N-缩醛 III 加入到 50 mL 的烧瓶中, 再

加入六水合硝酸锌 1.8 g (约 6 mmol), 用 20 mL 无水乙

醇作溶剂, 同时加入少量的乙醇钠(约0.1 g)为助催化剂, 

磁力搅拌, 加热回流反应 6～8 h. TLC 跟踪反应完毕, 

趁热倒出反应液, 完全冷却析出固体, 直接抽滤. 所得

固体用 DMF-乙醇-水(体积比: 2∶1∶1)重结晶, 可得纯

品.采用此方法合成得到目标化合物 IVa～IVm.        

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-正丙胺基-3-甲氧羰基吡啶

(IVa): 白色固体, 产率 66%. m.p. 146.3～147.9 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 0.97 (t, J＝7.2 Hz, 3H, 

CH2CH3), 1.58～1.67 (m, 2H, CH2CH2CH3), 2.59 (s, 3H, 

Py-CH3), 3.51 (q, J＝6.4 Hz, 2H, NHCH2CH2), 3.88 (s, 

3H, OCH3), 5.14 (s, 1H, NH), 6.70 (s, 2H, NH2). Anal. 

calcd for C12H16N4O2: C 58.05, H 6.50, N 22.57; found C 

57.48, H 6.16, N 22.18. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-正丙胺基-3-乙酰基吡啶

(IVb): 黄色固体, 产率 55%. m.p. 134.3～137.0 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 0.98 (t, J＝7.2 Hz, 3H, 

CH2CH3), 1.63 (q, J＝7.2 Hz, 2H, CH2CH2CH3), 2.53 (s, 
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3H, COCH3), 2.60 (s, 3H, Py-CH3), 3.50 (q, J＝6.8 Hz, 

2H, NHCH2CH2), 5.19 (s, 1H, NH), 6.92 (s, 2H, NH2). 

Anal. calcd for C12H16N4O: C 62.05, H 6.94, N 24.12; 

found C 62.08, H 6.64, N 24.16. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-乙醇胺基-3-乙氧羰基吡啶

(IVc): 黄色固体, 产率 43%. m.p. 143.0～146.0 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 1.39 (t, J＝7.2 Hz, 3H, 

OCH2CH3), 2.60 (s, 3H, Py-CH3), 3.68 (q, J＝4.2 Hz, 2H, 

NHCH2CH2), 3.81 (q, J＝4.2 Hz, 2H, OHCH2CH2), 4.34 

(q, J＝7.2 Hz, 2H, OCH2CH3), 4.89 (s, 1H, NH), 5.64 (s, 

1H, OH), 6.72 (s, 2H, NH2). Anal. calcd for C12H16N4O3: C 

54.54, H 6.10, N 21.20; found C 54.42, H 5.67, N 21.03. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-乙醇胺基-3-乙酰基吡啶

(IVd): 黄色固体, 产率 51%. m.p. 163.5～165.1 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, DMSO) δ: 2.44 (s, 3H, Py-CH3), 2.54 (s, 

3H, COCH3), 3.45～3.50 (m, 4H, 2CH2), 4.80 (s, 1H, NH), 

6.96 (s, 1H, OH), 7.48 (s, 2H, NH2). Anal. calcd for 

C11H14N4O2: C 56.40, H 6.02, N 23.92; found C 56.87, H 

6.07, N 23.81. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-乙胺基-3-乙氧羰基吡啶

(IVe): 白色固体, 产率 60%. m.p. 151.0～154.0 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 1.24 (t, J＝7.2 Hz, 3H, 

NHCH2CH3), 1.38 (t, J＝7.2 Hz, 3H, OCH2CH3), 2.60 (s, 

3H, Py-CH3), 3.55～3.61 (m, 2H, NHCH2CH3), 4.33 (q,  

J＝6.8 Hz, 2H, OCH2CH3), 5.08 (s, 1H, NH), 6.68 (s, 2H, 

NH2). Anal. calcd for C12H16N4O2: C 58.05, H 6.50, N 

22.57; found C 57.75, H 6.24, N 22.77. 

2-甲基 -4-氨基 -5-氰基 -6-乙胺基 -3-乙酰基吡啶

(IVf): 白色固体, 产率 50%. m.p. 164.3～165.3 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 1.25 (t, J＝7.2 Hz, 3H, 

NHCH2CH3), 2.54 (s, 3H, COCH3), 2.60 (s, 3H, Py-CH3), 

3.55～3.62 (m, 2H, NHCH2CH3), 5.12 (s, 1H, NH), 6.90 

(s, 2H, NH2); MS (EI) m/z: 218 (M＋, 72), 203 (95), 190 

(19), 175 (100), 159 (37), 146 (11), 132 (20), 104 (26). 

Anal. calcd for C11H14N4O: C 60.53, H 6.47, N 25.67; 

found C 60.67, H 6.45, N 25.34. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-(4-甲氧基苄基)胺基-3-甲

氧羰基吡啶(IVg): 白色固体, 产率 87%. m.p. 137.0～

138.8 ℃; 1H NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 2.62 (s, 3H, 

Py-CH3), 3.81 (s, 3H, OCH3), 3.87 (s, 3H, COOCH3), 4.67 

(d, J＝5.6 Hz, 2H, NHCH2), 5.37 (s, 1H, NH), 6.68 (s, 2H, 

NH2), 6.86～7.27 (m, 4H, Ph-H); MS (EI) m/z: 326 (M＋, 

100), 311 (12), 295 (5), 266 (4), 136 (37), 121 (88), 77 (8). 

Anal. calcd for C17H18N4O3: C 62.57, H 5.56, N 17.17; 

found C 62.61, H 5.36, N 16.93. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-(4-甲氧基苄基)胺基-3-乙

酰基吡啶(IVh): 黄色固体 , 产率 44%. m.p. 122.5～

124.6 ℃; 1H NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 2.54 (s, 3H, 

COCH3), 2.62 (s, 3H, Py-CH3), 3.81 (s, 3H, OCH3), 4.67 

(d, J＝5.6 Hz, 2H, NHCH2), 5.42 (s, 1H, NH), 6.68 (s, 2H, 

NH2), 6.86～7.27 (m, 4H, Ph-H); MS (EI) m/z: 310 (M＋, 

100), 203(8), 175 (23), 155 (11), 136 (54), 121 (95); IR 

(KBr) ν: 3420 (νas NH2), 3353 (νs NH2), 2990 (C—H), 

2201 (CN), 1660 (C＝O), 1581, 1509 (cycle), 1554 (C＝

N), 1249, 1033 cm－1. Anal. calcd for C17H18N4O2: C 65.79, 

H 5.85, N 18.05; found C 65.75, H 5.68, N 17.89. 

4-氨基-5-氰基-2-甲基-6-苄胺基-3-乙酰基吡啶(IVi): 

黄色固体, 产率 50%. m.p. 154.9～156.9 ℃; 1H NMR 

(400 MHz, CDCl3) δ: 2.54 (s, 3H, COCH3), 2.61 (s, 3H, 

Py-CH3), 4.75 (d, J＝5.6 Hz, 2H, NHCH2), 5.46 (s, 1H, 

NH), 6.88 (s, 2H, NH2), 7.27～7.37 (m, 5H, Ph-H); MS 

(EI) m/z: 280 (M＋, 100), 265 (9), 175 (11), 160 (7), 106 

(60), 91 (35). Anal. calcd for C16H16N4O: C 68.55, H 5.75, 

N 19.99; found C 68.07, H 5.93, N 19.71. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-正丁胺基-3-甲氧羰基吡啶

(IVj): 白色固体, 产率 77%. m.p. 139.9～141.3 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 0.95 (t, J＝7.2 Hz, 3H, 

CH2CH3), 1.37～1.42 (m, 2H, CH2CH2CH3), 1.55～1.62 

(m, 2H, CH2CH2CH3), 2.60 (s, 3H, Py-CH3), 3.54 (q, J＝

6.4 Hz, 2H, NHCH2CH2), 3.87 (s, 3H, OCH3), 5.12 (s, 1H, 

NH), 6.68 (s, 2H, NH2); MS (EI) m/z: 262 (M＋, 38), 247 

(7), 233 (55), 219 (100), 206 (46), 187 (78), 174 (49), 159 

(19). Anal. calcd for C13H18N4O2: C 59.53, H 6.92, N 

21.36; found C 59.30, H 7.12, N 21.05. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-正丁胺基-3-乙酰基吡啶

(IVk): 白色固体, 产率 42%. m.p. 104.6～106.4 ℃; 1H 

NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 0.95 (t, J＝7.2 Hz, 3H, 

CH2CH3), 1.36～1.45 (m, 2H, CH2CH2CH3), 1.56～1.63 

(m, 2H, CH2CH2CH3), 2.52 (s, 3H, COCH3), 2.60 (s, 3H, 

Py-CH3), 3.55 (q, J＝6.4 Hz, 2H, NHCH2CH2), 5.15 (s, 

1H, NH), 6.90 (s, 2H, NH2); IR (KBr) ν: 3402 (NH2), 

3304, 2936 (C—H), 2203 (CN), 1724 (C＝O), 1602, 1496 

(cycle), 1553 (C＝N), 1268, 1159 cm－1. Anal. calcd for 

C13H18N4O: C 63.39, H 7.37, N 22.75; found C 63.00, H 

7.46, N 22.43. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-(2-氯苄基)胺基-3-乙氧羰

基吡啶 (IVl): 白色固体 , 产率 58%. m.p. 155.4～

157.0 ℃; 1H NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 1.38 (t, J＝7.2 

Hz, 3H, OCH2CH3), 2.61 (s, 3H, Py-CH3), 4.33 (q, J＝7.2 

Hz, 2H, OCH2CH3), 4.84 (d, J＝5.6 Hz, 2H, NHCH2), 5.58 
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(s, 1H, NH), 6.72 (s, 2H, NH2), 7.22～7.43 (m, 4H, Ph-H); 

IR (KBr) ν: 3453 (NH2), 3343, 2980 (C—H), 2203 (CN), 

1671 (C＝O), 1593, 1503 (cycle), 1568  (C＝N), 1250, 

1038 cm－1; MS (EI) m/z: 346 (M＋＋2, 19), 345 (M＋＋1, 

16), 344 (M＋, 91), 309 (94), 299 (14), 281 (33), 263 (22), 

205 (25), 159 (22), 140 (100). Anal. calcd for C17H17Cl- 

N4O2: C 59.22, H 4.97, N 16.25; found C 59.02, H 4.78, N 

15.99. 

2-甲基-4-氨基-5-氰基-6-(2-氯苄基)胺基-3-甲氧羰

基吡啶 (IVm): 白色固体 , 产率 72%. m.p. 172.3～

174.5 ℃; 1H NMR (400 MHz CDCl3) δ: 2.60 (s, 3H, 

Py-CH3), 3.86 (s, 3H, OCH3), 4.84 (d, J＝5.6 Hz, 2H, 

NHCH2), 5.60 (s, 1H, NH), 6.76 (s, 2H, NH2), 7.22～7.43 

(m, 4H, Ph-H); MS (EI) m/z: 332 (M＋＋2, 9), 331 (M＋＋1, 

18), 330 (M＋, 71), 295 (100), 263 (22), 219 (12), 191 (24), 

159 (16), 140 (75). Anal. calcd for C16H15ClN4O2: C 58.10, 

H 4.57, N 16.94; found C 58.22, H 4.43, N 16.67. 

 

辅助材料(Supporting Information)  化合物 IVf 和 IVj

的 1H NMR 谱图, 化合物 IVc 的晶体堆积图, 以及化合

物 IVc 的部分化学键键长数据及部分化学键键角数据. 

这些材料可以免费从本刊网站(http://sioc-journal.cn/)上

下载. 
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