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新型含三唑的烯丙基苯甲酸酯类化合物的合成及杀菌活性研究 

余  玮 a    王  翰 a    闵莉静 b    华学文 c    刘幸海*,a 
(a浙江工业大学化学工程学院  杭州 310014) 

(b湖州师范学院生命科学院  浙江湖州 313000)  

(c聊城大学农学院  山东聊城 252000) 

摘要  为了寻找高杀菌活性的农药先导化合物, 设计合成了一系列未见文献报道的含三唑的烯丙基苯甲酸酯类化合

物, 其结构经 1H NMR 和 HRMS 进行了确证, 用 X 射线单晶衍射测定了(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯

丙基 2,3-二氯苯甲酸酯(5j)的晶体结构. 生物活性测定结果表明, 在 50 mg/L 的浓度下, (R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-

三唑-1-基)烯丙基苯甲酸酯(5a), (R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基 2-氟苯甲酸酯(5g)和(R,S)-(Z)-1,3-二

苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基 3-甲基苯甲酸酯(5n)对油菜菌核的抑菌率均达到了 70%以上, 显示出了较高的杀菌

活性. 

关键词  三唑类杀菌剂; 合成; 杀菌活性; 构效关系(SAR) 

Synthesis and Fungicidal Activity of Novel Allyl Benzoate  
Compounds Containing Triazole 
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Abstract  In order to find pesticide lead compounds with high fungicidal activity, a series of unreported allyl benzoate com-
pounds containing triazole were designed and synthesized. The structures were confirmed by 1H NMR and HRMS, and the 
crystal structure of (R,S)-(Z)-1,3-diphenyl-2-(1H-1,2,4-triazol-1-yl)allyl 2,3-dichlorobenzoate (5j) was determined by X-ray 
single crystal diffraction. The bioassay results showed that (R,S)-(Z)-1,3-diphenyl-2-(1H-1,2,4-triazol-1-yl)allyl benzoate (5a), 
(R,S)-(Z)-1,3-diphenyl-2-(1H-1,2,4-triazol-1-yl)allyl 2-fluorobenzoate (5g) and (R,S)-(Z)-1,3-diphenyl-2-(1H-1,2,4-triazol-1-
yl)allyl 3-methylbenzoate (5n) exhibited good control efficacy against Sclerotinia sclerotiorum more than 70% at 50 mg/L. 
Keywords  triazole fungicide; synthesis; fungicidal activity; structure activity relationship (SAR) 

 

含氮杂环化合物种类繁多, 具有低毒和生物活性高

的特点[1-5], 已成为新农药、医药研发的主流. 三唑类化

合物具有除草[6]、杀菌[7]、抗惊厥[8]、杀虫[9]及植物生长

调节[10]等多种生物活性. 在各类杀菌剂中, 三唑类杀菌

剂的使用位居榜首, 品种最多. 20世纪 70年代德国拜耳

公司推出了第一个商品化杀菌剂三唑酮[11], 对锈病、白

粉病和黑穗病有很好的治疗效果. 20 世纪 80 年代初日

本住友化学公司开发出了烯效唑[12], 这是一类高效植

物生长延缓剂和广谱内吸性杀菌剂, 且抑菌活性优于三

唑酮和三唑醇等其他三唑类杀菌剂[13]. 氯氟醚菌唑[14]

是近年来由巴斯夫公司开发并报道的新型异丙醇三唑

类杀菌剂, 它的上市填补了三唑类杀菌剂 10 余年无新

品上市的空白. 麦角甾醇是真菌细胞膜的重要组成部

分, 三唑类杀菌剂可以在麦角甾醇生物合成过程中抑制

C-14α-脱甲基化酶活性以阻止生物合成麦角甾醇, 麦角

甾醇的合成一旦受阻就会导致真菌死亡[15], 因此推动
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了三唑类杀菌剂的迅速发展. 迄今为止已有几十个三唑

类杀菌剂相继上市, 但由于其长期频繁的使用, 加上作

用位点单一, 易产生抗性, 迫切需要开发出结构新颖且

环境友好的三唑类化合物[16-17].  

鉴于此, 为了寻找具有较高生物活性的新型三唑类

衍生物, 以烯效唑为先导化合物, 采用氢取代苯环上的

氯, 用苯环替代烯效唑的叔丁基, 在羟基上引入酯基, 

以考察不同取代基的芳香酯对化合物生物活性的影响, 

设计合成了一系列新型含三唑的烯丙基苯甲酸酯类化

合物(Scheme 1), 同时对所制备的目标化合物进行了初

步的生物活性测试. 结果显示部分目标化合物具有较好

的杀菌活性. 

 

图式 1  目标化合物 5 的分子设计示意图 
Scheme 1  Design strategy of the title compounds 5 

1  结果与讨论 

1.1  目标化合物的合成 

目标化合物的合成路线如 Scheme 2 所示, 以苯乙

酮为起始原料制备得到 α-溴代苯乙酮(1), 化合物 1 与

1,2,4-三氮唑反应得到中间体 1-苯基-2-(1H-1,2,4-三唑- 

1-基)乙-1-酮(2), 中间体 2 与苯甲醛缩合得到中间体

(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)丙-2-烯-1-酮(3). 3

经酮还原后未经拆分得到消旋的中间体(R,S)-(Z)-1,3-二

苯基-2- (1H-1,2,4-三唑-1-基)丙-2-烯-1-醇 4, 中间体 4 最

终与酸成酯后未经拆分得到消旋的目标化合物 5a～5p. 

1.2  目标化合物 5j 的晶体结构 

由于中间体 3 可能存在 Z 和 E 构型, 会导致目标化

合物 5a～5p 也可能存在 Z 和 E 构型, 为进一步确定目

标化合物的晶体结构, 现对目标化合物5j进行了X射线

单晶衍射分析, 单晶衍射分析结果(图1)表明, 化合物5j

分子式为 C24H17Cl2N3O2, 分子量 Mr＝450.30, 晶型: 单

斜晶系, 空间群: P21/c, 晶胞参数: a＝2.1193(6) nm, b＝

0.57223(18) nm, c ＝ 1.9184(6) nm, α ＝ 90°, β ＝

110.750(9)°, γ＝90°, V＝2.1756(12) nm3; Z＝4; Dc＝

1.375 g/cm3; μ＝0.325 mm－1; F(000)＝928.0, 晶体结构

修正后最终的一致性因子: R1＝0.1212 [I≥2σ(I)], wR2＝

0.3158, R1＝0.1576, wR2＝0.3445. 
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图式 2  目标化合物 5 的合成路线 
Scheme 2  Synthetic route of the target compounds 5 

 

图 1  目标化合物 5j 的晶型结构图 
Figure 1  Crystal structure of the title compound 5j 

目标化合物 5j 单晶体的特征在于单晶体中三唑碳

上的氢原子作为氢键供体与另一分子三唑环上的氮原

子形成分子间的氢键 C(1)—H(1)…N(2)与 C(2)—H(2)…

N(3), 三个分子的氢键的相互作用形成了一个九元环

(图 2). 氢键 C(1)—H(1)…N(2)的分子间氢键键长为

0.270 nm, 氢键 C(2)—H(2)…N(3)的分子间氢键键长为

0.251 nm. N(1)所在的三唑环与 C(5)所在的苯环处于

C(3)＝C(4)双键的同一侧, 因此可以得出目标化合物 5j

的分子结构为 Z 构型. 

1.3  目标化合物的杀菌活性 

目标化合物的抑菌活性测试结果见表 1. 杀菌结果

表明, 在 50 mg/L 浓度下, 目标化合物对 10 种病菌都表 
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图 2  三个 5j 分子通过氢键作用形成九元环 
Figure 2  Nine memebering ring formed by hydrogen bonds of 
three 5j molecules 

现出了一定的活性, 其中大部分目标化合物对油菜菌核

病的抑菌率均在 60%以上, 表现出不错的抑菌活性, 尤

其是化合物 5a, 5g和 5n的抑菌率高达 71.4%, 但相较于

对照药剂氟唑菌酰胺还有一定的差距. 此外目标化合物

对水稻纹枯病也表现出了较强的抑菌活性, 化合物 5h

和 5m 都有 61.9%的抑菌率, 但都不及对照药剂氟唑菌

酰胺. 化合物对于番茄早疫病、马铃薯晚疫病、辣椒疫

霉病、黄瓜灰霉病与黄瓜枯萎病都只具有较低的杀菌活

性. 对于花生褐斑病, 只有化合物5h表现出了中等的杀

菌活性, 达到了 50%, 其他化合物对此菌几乎没有活性. 

对于苹果轮纹病, 化合物 5f, 5g, 5i, 5j, 5m, 5o和 5p都具

有 50%以上的中等活性. 过半目标化合物对于小麦赤霉

病的抑菌活性强于氟唑菌酰胺的 30.3%的抑菌活性, 化

合物 5g的抑菌活性达到了 43.5%. 从目标化合物和杀菌

活性的关系可以看出: 当苯环上的取代基体积较小时, 

对油菜菌核病的活性较优于其他化合物, 如化合物 5a 

(H), 5g (F), 5n (CH3)表现出较强的油菜菌核病菌抑制活

性; 当苯环上的取代基数量较多时, 对小麦赤霉病的活

性较低, 如化合物 5d (2,4-Cl2), 5f (2,6-Cl2)和 5j (2,3-Cl2)

基本没有活性. 本文的先导化合物烯效唑是以 E 构型为

主的高效活性杀菌剂, 但所得化合物均为 Z 构型, 这也

许是目标化合物 5 的杀菌活性整体不高的原因.  

1.4  分子对接 

从 PDB 库(http://www.rcsb.org)下载甾醇 14α-去甲

基化酶(CYP51)的晶体结构(PDB: 5JLC), 蛋白结构的预

处理在 Discovery Studio 2.5 软件中进行. 由于合成的产

物是未经拆分的消旋体, 我们选取单晶化合物 5j (S 型)

及其 R 型的异构体进行分子对接, 对其结合模式进行对

比研究. 化合物 5j (S 型)及其 R 型的异构体与甾醇 14α-

去甲基化酶(CYP51)的分子对接参考文献方法[18]进行. 

如图 3 所示, 目标化合物 5j (S 构型)以及其异构体(R 构

型)都是通过三唑环上 4 号位氮原子与卟啉 Fe 形成配位

键, 这与复合物中商品化抗真菌三唑类药物伊曲康唑与

CYP51的结合模式一致. 从图 3可以看出伊曲康唑(0.20 

nm)与卟啉 Fe 之间的距离明显比化合物 5j (S 构型, 0.93 

nm)及其对映体(R 构型, 0.73 nm)与卟啉 Fe 之间的距离

要近很多. 结合化合物构型和杀菌活性关系我们可以总

结得出如下结论: 由于化合物 5j 及其对映体在配位时

存在着比较大的空间位阻, 这就导致化合物 5j 的三唑

环上的4号位氮原子与卟啉Fe结合不紧密, 所以杀菌效

果就相对比较差. 

表 1  目标化合物的杀菌活性(抑制率/%, 50 mg/L) 
Table 1  Fungicidal activity of title compounds (inhibition rate/%, 50 mg/L) 

化合物 
Alternari 
asolani 

Gibberella 
zeae 

Phytophthora 
infestans 

Phytophthora 
capsici 

Sclerotinia 
sclerotiorum

Botrytis 
cinerea

Rhizoctonia 
solani 

Fusarium 
oxysporum 

Cercospora 
arachidicola 

Physalospora 
piricola 

5a 7.7 39.1 12.5 14.3 71.4 23.8 50.0 4.5 25.0 25.0 
5b 15.4 30.4 12.5 14.3 69.6 14.3 57.1 18.2 16.7 16.7 
5c 7.7 34.8 6.3 7.1 67.9 28.6 31.0 18.2 8.3 8.3 
5d 7.7 17.4 12.5 7.1 60.7 9.5 50.0 4.5 8.3 25.0 
5e 23.1 26.1 6.3 7.1 60.7 23.8 57.1 4.5 8.3 8.3 
5f 15.4 13.0 18.8 32.1 39.3 4.8 23.8 4.5 8.3 50.0 
5g 15.4 43.5 12.5 17.9 71.4 23.8 54.8 18.2 16.7 58.3 
5h 15.4 34.8 18.8 32.1 62.5 28.6 61.9 27.3 50.0 16.7 
5i 7.7 30.4 18.8 17.9 60.7 19.0 50.0 4.5 16.7 50.0 
5j 11.5 17.4 25.0 7.1 35.7 9.5 14.3 9.1 8.3 58.3 
5k 7.7 8.7 25.0 7.1 35.7 19.0 23.8 4.5 16.7 25.0 
5l 15.4 17.4 18.8 7.1 17.9 9.5 57.1 4.5 8.3 8.3 

5m 7.7 30.4 25.0 10.7 67.9 28.6 61.9 9.1 16.7 58.3 
5n 7.7 30.4 28.1 25.0 71.4 28.6 54.8 9.1 16.7 16.7 
5o 30.8 34.8 12.5 25.0 69.6 28.6 57.1 9.1 8.3 50.0 
5p 15.4 30.4 18.8 25.0 48.2 23.8 54.8 13.6 8.3 58.3 
清水 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 
氟唑菌

酰胺 
88.9 30.3 29.7 38.1 96.4 63.6 88.4 44.4 100 84.6 
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图 3  化合物 5j(左, S)、化合物 5j 的异构体(中, R)和伊曲康唑(右)分别与靶标甾醇 14α-去甲基化酶(CYP51)的分子对接图 
Figure 3  Molecular docking diagram of compound 5j (left, S), isomer of compound 5j (middle, R) and itraconazole (right) with target 
sterol 14α-demethylase (CYP51) 

 
2  结论 

以烯效唑为先导化合物, 以苯乙酮为起始原料, 经

取代, 缩合, 还原, 酯化反应, 设计并合成了 16 个新型

含三唑的烯丙基苯甲酸酯类化合物. 测试结果表明, 部

分化合物呈现出较好的杀菌活性. 在测试浓度为 50 

mg/L 下, 目标化合物 5a, 5g, 5n 对油菜菌核病的抑菌率

均达到了 70%以上, 其他大部分目标化合物对油菜菌核

病的抑菌率均达到了 60%以上, 并且多数目标产物对小

麦赤霉病的抑菌率高于对照药剂氟唑菌酰胺, 为进一步

优化这类结构奠定了基础.  

3  实验部分 

3.1  仪器与试剂 

熔点用巩义 X-4 数字熔点仪测定; 1H NMR 用美国

布鲁克 500M (TMS 内标)核磁共振仪测定, 以 CDCl3为

溶剂 , TMS 为内标 ; 高分辨质谱用 UPLCH-CLASS/ 

QTOF G2-XS 质谱仪测定; 柱层析分离纯化(柱层析硅

胶为H型, 青岛海洋化工厂, 200～300 目). 所用试剂和

溶剂均为分析纯, 未经处理. 

3.2  1-苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)乙-1-酮(2)的合成 

中间体 α-溴代苯乙酮(1)按照文献[19]方法合成. 在

500 mL 三口烧瓶中依次加入 α-溴代苯乙酮(19.90 g, 

0.10 mol)和 1,2,4-三氮唑(7.60 g, 0.11 mol), 加入 150 mL

丙酮作溶剂, 用冰盐浴控制温度在 0 ℃以下, 通过恒压

滴液漏斗缓慢滴加三乙胺(11.13 g, 0.11 mol). 滴加完毕

后, 继续反应1 h, 去冰浴, 室温下继续搅拌 1 h, 薄层色

谱(TLC) [V(乙酸乙酯)∶V(石油醚)＝1∶1]跟踪反应. 待

反应结束后, 抽滤除去生成的三乙胺盐酸盐, 丙酮淋洗, 

滤液经脱溶后得到红色油状物, 冷却固化, 用 20 mL 异

丙醇重结晶得到白色固体, 即为中间体 2, 收率 82.71%. 

m.p. 106～107 ℃ (lit.[20] 113～115 ℃); 1H NMR (500 

MHz, CDCl3) δ: 8.15 (s, 1H, triazole-H), 8.10 (s, 1H, tria-

zole-H), 7.85 (s, 1H, ArH), 7.70～7.66 (m, 4H, ArH), 4.32 

(d, J＝9.5 Hz, 2H, CH2).  

3.3  (Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)丙-2-烯-1-

酮(3)的合成 

在装有分水器、温度计和冷凝管的 100 mL 三口烧

瓶中依次加入中间体 2 (5.62 g, 30.00 mmol)和苯甲醛

(3.50 g, 33.00 mmol), 甲苯(30 mL)作溶剂, 滴加哌啶

(0.20 g, 2.35 mmol)作为催化剂, 加热回流反应 6 h, TLC 

[V(乙酸乙酯)∶V(石油醚)＝1∶1]跟踪反应. 待反应结

束后, 冷却, 转至分液漏斗, 水洗, 有机相再用饱和食

盐水洗涤(20 mL×2), 无水硫酸钠干燥, 过滤, 浓缩残

留物经柱层析[V(乙酸乙酯)∶V(石油醚)＝1∶1]分离纯

化得到白色固体, 即为中间体 3, 收率 55.62%. m.p. 

188～189 ℃ (lit.[21] 129.8～130.6 ℃); 1H NMR (500 

MHz, CDCl3) δ: 8.21 (s, 1H, triazole-H), 8.16 (s, 1H, tria-

zole-H), 7.87～7.81 (m, 2H, ArH), 7.68～7.57 (m, 2H, 

ArH), 7.55～7.48 (m, 2H, ArH), 7.43～7.36 (m, 1H, ArH), 

7.35～7.23 (m, 3H, ArH), 6.95 (d, J＝1.0 Hz, 1H, ＝CH). 

3.4  (R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)丙- 

2-烯-1-醇(4)的合成 

在 50 mL 圆底烧瓶中加入中间体 3 (1.93 g, 7.00 

mmol)与 15 mL 甲醇, 冰浴控制温度在 0 ℃, 加入

PEG600 (0.50 g, 0.83 mmol), 然后在搅拌下分批加入硼

氢化钠(0.42 g, 11.00 mmol), 冰浴下反应 4 h, TLC [V(乙

酸乙酯)∶V(石油醚)＝1∶2]跟踪反应. 待反应结束后, 

脱溶 , 滴加 1 mol/L 盐酸溶液 , 水相用二氯甲烷(15 

mL×3)萃取, 合并有机相, 无水硫酸钠干燥, 过滤, 旋

干溶剂得到黄色油状物, 即为中间体 4, 收率 92.13%. 
1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 7.95 (s, 1H, triazole-H), 

7.42 (s, 1H, triazole-H), 7.30～7.24 (m, 4H, ArH), 7.23～

7.14 (m, 4H, ArH), 6.93 (d, J＝1.0 Hz, 1H, ＝CH), 6.80 

(s, 2H, ArH), 5.65 (s, 1H, CH), 5.16 (s, 1H, OH); HRMS 

calcd for C17H16N3O [M＋H]＋ 278.1288, found 278.1289.  

3.5  目标化合物 5 的合成 

在 50 mL 圆底烧瓶中加入中间体 4 (0.20 g, 0.72 

mmol)、(取代)苯甲酸(0.80 mmol)、4-二甲氨基吡啶
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(DMAP) (0.09 g, 0.72 mmol)、1-(3-二甲氨基丙基)-3-乙基

碳二亚胺盐酸盐(EDC•HCl) (0.28 g, 1.44 mmol)和 5 mL

二氯甲烷 , 室温下反应 4 h, 移至分液漏斗 , 水洗(5 

mL×3), 再用饱和食盐水洗涤(5 mL×2), 无水硫酸钠

干燥, 过滤, 浓缩残留物经柱层析[V(乙酸乙酯)∶V(石

油醚)＝1∶1]分离纯化得到目标化合物 5. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

苯甲酸酯(5a): 淡黄色固体, 收率 52.36%. m.p. 94～

95 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.08 (s, 1H, tria-

zole-H), 7.68 (s, 1H, triazole-H), 7.60～7.56 (m, 1H, ArH), 

7.48～7.42 (m, 5H, ArH), 7.38～7.33 (m, 4H, ArH), 

7.21～7.17 (m, 3H, ArH), 7.03 (s, 1H, CH), 6.95 (s, 1H, 

＝CH), 6.84～6.79 (m, 2H, ArH); HRMS calcd for 

C24H20N3O2 [M＋H]＋ 382.1550, found 382.1556. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

2-甲基苯甲酸酯(5b): 淡黄色固体, 收率 42.62%. m.p. 

91～92 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.09 (s, 1H, 

triazole-H), 7.98 (d, J＝7.8 Hz, 1H, ArH), 7.66 (s, 1H, 

triazole-H), 7.45～7.42 (m, 2H, ArH), 7.41～7.31 (m, 4H, 

ArH), 7.27～7.21 (m, 2H, ArH), 7.20～7.15 (m, 3H, ArH), 

7.02 (s, 1H, CH), 6.93 (s, 1H, ＝CH), 6.82～6.79 (m, 2H, 

ArH), 2.56 (s, 3H, CH3); HRMS calcd for C25H22N3O2  

[M＋H]＋ 396.1707, found 396.1712. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

2-氯苯甲酸酯(5c): 淡黄色固体, 收率 60.21%. m.p. 92～

93 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.09 (s, 1H, tria-

zole-H), 7.87 (dd, J＝7.8, 1.3 Hz, 1H, ArH), 7.67 (s, 1H, 

triazole-H), 7.48～7.41 (m, 4H, ArH), 7.38～7.31 (m, 4H, 

ArH), 7.23～7.17 (m, 3H, ArH), 7.03 (s, 1H, CH), 6.98 (s, 

1H, ＝CH), 6.84～6.77 (m, 2H, ArH); HRMS calcd for 

C24H19ClN3O2 [M＋H]＋ 416.1160, found 416.1166. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

2,4-二氯苯甲酸酯(5d): 淡黄色固体, 收率 42.17%. m.p. 

89～90 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.09 (s, 1H, 

triazole-H), 7.85 (d, J＝8.5 Hz, 1H, ArH), 7.64 (s, 1H, 

triazole-H), 7.48 (d, J＝2.0 Hz, 1H, ArH), 7.44～7.40 (m, 

2H, ArH), 7.39～7.33 (m, 3H, ArH), 7.32 (dd, J＝8.5, 2.0 

Hz, 1H, ArH), 7.23～7.17 (m, 3H, ArH), 7.02 (s, 1H, CH), 

6.96 (s, 1H, ＝CH), 6.84～6.77 (m, 2H, ArH); HRMS 

calcd for C24H17Cl2N3O2 [M ＋ H] ＋  450.0771, found 

450.0776. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

3-甲氧基苯甲酸酯(5e): 淡黄色固体, 收率 25.35%. m.p. 

82～83 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.07 (s, 1H, 

triazole-H), 8.06～8.02 (m, 2H, ArH), 7.69 (s, 1H, tria-

zole-H), 7.44～7.40 (m, 2H, ArH), 7.37～7.31 (m, 3H, 

ArH), 7.21～7.16 (m, 3H, ArH), 7.00 (s, 1H, CH), 6.95 (s, 

1H, ＝CH), 6.94～6.91 (m, 2H, ArH), 6.83～6.79 (m, 2H, 

ArH), 3.83 (s, 3H, OCH3); HRMS calcd for C25H22N3O3 

[M＋H]＋ 412.1656, found 412.1661. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

2,6-二氯苯甲酸酯(5f): 淡黄色固体, 收率 47.66%. m.p. 

130～131 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.08 (s, 1H, 

triazole-H), 7.78 (s, 1H, triazole-H), 7.52～7.49 (m, 2H, 

ArH), 7.46～7.41 (m, 1H, ArH), 7.39～7.35 (m, 3H, ArH), 

7.30～7.25 (m, 2H, ArH), 7.21～7.17 (m, 3H, ArH), 7.12 

(s, 1H, CH), 6.87 (s, 1H, ＝CH), 6.82～6.78 (m, 2H, 

ArH); HRMS calcd for C24H18Cl2N3O2 [M ＋ H] ＋ 

450.0771, found 450.0776. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

2-氟苯甲酸酯(5g): 淡黄色固体, 收率 56.35%. m.p. 79～

80 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.07 (s, 1H, tria-

zole-H), 8.00～7.92 (m, 1H, ArH), 7.72 (s, 1H, triazole-H), 

7.55～7.47 (m, 1H, ArH), 7.46～7.40 (m, 2H, ArH), 

7.38～7.29 (m, 3H, ArH), 7.22～7.10 (m, 5H, ArH), 7.04 

(s, 1H, CH), 7.02 (s, 1H, ＝CH), 6.86～6.78 (m, 2H, 

ArH); HRMS calcd for C24H19FN3O2 [M＋H]＋ 400.1456, 

found 400.1461. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

3-氟苯甲酸酯 (5h): 淡黄色固体 , 收率 58.34%. m.p. 

103～104 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.09 (s, 1H, 

triazole-H), 7.90～7.85 (m, 1H, ArH), 7.79～7.74 (m, 1H, 

ArH), 7.65 (s, 1H, triazole-H), 7.46～7.40 (m, 3H, ArH), 

7.39～7.33 (m, 3H, ArH), 7.31～7.26 (m, 1H, ArH), 

7.23～7.17 (m, 3H, ArH), 7.02 (s, 1H, CH), 6.94 (s, 1H, 

＝CH), 6.88～6.78 (m, 2H, ArH); HRMS calcd for 

C24H19FN3O2 [M＋H]＋ 400.1456, found 400.1461. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

4-甲基苯甲酸酯(5i): 淡黄色固体, 收率 44.72%. m.p. 

82～83 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.07 (s, 1H, 

triazole-H), 7.97 (d, J＝8.2 Hz, 2H, ArH), 7.69 (s, 1H, 

triazole-H), 7.45～7.40 (m, 3H, ArH), 7.36～7.32 (m, 4H, 

ArH), 7.22～7.16 (m, 3H, ArH), 7.01 (s, 1H, CH), 6.95 (s, 

1H, ＝CH), 6.84～6.78 (m, 2H, ArH), 2.40 (s, 3H, CH3); 

HRMS calcd for C25H22N3O2 [M＋H]＋ 396.1707, found 

396.1712. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

2,3-二氯苯甲酸酯(5j): 淡黄色固体, 收率 30.33%. m.p. 

141～142 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.10 (s, 1H, 

triazole-H), 7.67 (dd, J＝7.8, 1.5 Hz, 1H, ArH), 7.64 (s, 
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1H, triazole-H), 7.62 (dd, J＝8.0, 1.5 Hz, 1H, ArH), 

7.45～7.36 (m, 5H, ArH), 7.29 (d, J＝7.9 Hz, 1H, ArH), 

7.24～7.19 (m, 3H, ArH), 7.02 (s, 1H, CH), 6.94 (s, 1H, 

＝CH), 6.81 (d, J＝6.8 Hz, 2H, ArH); HRMS calcd for 

C24H18Cl2N3O2 [M＋H]＋ 450.0771, found 450.0776. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

4-叔丁基苯甲酸酯(5k): 淡黄色固体, 收率 44.20%. m.p. 

105～106 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.08 (s, 1H, 

triazole-H), 8.03 (d, J＝8.3 Hz, 2H, ArH), 7.71 (s, 1H, 

triazole-H), 7.51～7.45 (m, 3H, ArH), 7.37～7.30 (m, 4H, 

ArH), 7.21～7.15 (m, 3H, ArH), 7.02 (s, 1H, CH), 6.95 (s, 

1H, ＝CH), 6.84～6.78 (m, 2H, ArH), 1.33 (s, 9H, t-Bu); 

HRMS calcd for C28H28N3O2 [M＋H]＋ 438.2176, found 

438.2182. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

4-正丙基苯甲酸酯(5l): 淡黄色固体, 收率 48.96%. m.p. 

66～67 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.07 (s, 1H, 

triazole-H), 8.00 (d, J＝8.2 Hz, 2H, ArH), 7.69 (s, 1H, 

triazole-H), 7.45～7.41 (m, 2H, ArH), 7.36～7.31 (m, 3H, 

ArH), 7.26 (d, J＝8.4 Hz, 2H, ArH), 7.22～7.17 (m, 3H, 

ArH), 7.01 (s, 1H, CH), 6.95 (s, 1H, ＝CH), 6.81 (dd, J＝

7.8, 1.4 Hz, 2H, ArH), 2.65 (t, J＝7.5 Hz, 2H, CH2), 

1.71～1.59 (m, 2H, CH2), 0.94 (t, J＝7.3 Hz, 3H, CH3); 

HRMS calcd for C27H26N3O2 [M＋H]＋ 424.2020, found 

424.2025. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

4-甲氧基苯甲酸酯(5m): 淡黄色固体 , 收率 27.43%. 

m.p. 70～71 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.07 (s, 

1H, triazole-H), 8.06～8.02 (m, 2H, ArH), 7.69 (s, 1H, 

triazole-H), 7.42 (d, J＝7.0 Hz, 2H, ArH), 7.36～7.29 (m, 

3H, ArH), 7.20～7.15 (m, 3H, ArH), 7.00 (s, 1H, CH), 

6.95 (s, 1H, ＝CH), 6.92 (d, J＝8.9 Hz, 2H, ArH), 6.83～

6.79 (m, 2H, ArH), 3.82 (s, 3H, OCH3); HRMS calcd for 

C25H22N3O3 [M＋H]＋ 412.1656, found 412.1661. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

3-甲基苯甲酸酯(5n): 淡黄色固体, 收率 55.64%. m.p. 

85～86 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.07 (s, 1H, 

triazole-H), 7.89 (d, J＝7.6 Hz, 2H, ArH), 7.70 (s, 1H, 

triazole-H), 7.46～7.41 (m, 2H, ArH), 7.36～7.30 (m, 5H, 

ArH), 7.20～7.15 (m, 3H, ArH), 7.03 (s, 1H, CH), 6.95 (s, 

1H, ＝CH), 6.83～6.78 (m, 2H, ArH), 2.38 (s, 3H, CH3); 

HRMS calcd for C25H22N3O2 [M＋H]＋ 396.1707, found 

396.1712. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

4-氟苯甲酸酯(5o): 淡黄色固体, 收率 47.25%. m.p. 81～

82 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.08 (s, 1H, tria-

zole-H), 7.66 (s, 1H, triazole-H), 7.44～7.39 (m, 3H, ArH), 

7.38～7.31 (m, 4H, ArH), 7.21～7.15 (m, 3H, ArH), 

7.13～7.09 (m, 2H, ArH), 7.02 (s, 1H, CH), 6.95 (s, 1H, 

＝CH), 6.83～6.79 (m, 2H, ArH); HRMS calcd for 

C24H19FN3O2 [M＋H]＋ 400.1456, found 400.1461. 

(R,S)-(Z)-1,3-二苯基-2-(1H-1,2,4-三唑-1-基)烯丙基

3-硝基苯甲酸酯(5p): 淡黄色固体, 收率 15.16%. m.p. 

86～87 ℃; 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 8.95～8.89 

(m, 1H, ArH), 8.47～8.43 (m, 1H, ArH), 8.41～8.38 (m, 

1H, ArH), 8.11 (s, 1H, triazole-H), 7.68 (t, J＝8.0 Hz, 1H, 

ArH), 7.63 (s, 1H, triazole-H), 7.44～7.37 (m, 5H, ArH), 

7.25～7.20 (m, 3H, ArH), 7.07 (s, 1H, CH), 6.94 (s, 1H, 

＝CH), 6.84～6.81 (m, 2H, ArH); HRMS calcd for 

C24H19N4O4 [M＋H]＋ 427.1401, found 427.1406. 

3.6  杀菌活性测试 

实验对象: 番茄早疫病菌(Alternari asolani)、小麦赤

霉病菌(Gibberella zeae)、马铃薯晚疫病菌(Phytophthora 

infestans)、辣椒疫霉病菌(Phytophthora capsici)、油菜菌

核病菌(Sclerotinia sclerotiorum)、黄瓜灰霉病菌(Botrytis 

cinerea)、水稻纹枯病菌(Rhizoctonia solani)、黄瓜枯萎

病菌(Fusarium oxysporum)、花生褐斑病菌(Cercospora 

arachidicola)、苹果轮纹病菌(Physalospora piricola). 

试验处理: 化合物 5 用二甲基亚砜(DMSO)溶解成

质量浓度 1%的乳化母液备用. 采用抑菌圈法评价待测

化合物在 50 mg/L 剂量下对 10 种试验靶标的室内杀菌

活性, 另设溶剂清水对照(QCK)和有效含量为 50 mg/L

的氟唑菌酰胺对照(YCK). 

 

辅助材料(Supporting Information)  化合物 5a～5p 的
1H NMR 和 HRMS 图谱. 这些材料可以免费从本刊网站

(http://sioc-journal.cn/)上下载. 
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