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一步法合成 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物 

楚治良 a    陈晖娟 a    单  帅 a    王晓娜 a    高春芳 a     
渠桂荣 b    刘忠于*,a    郭海明*,b 

(a中国人民解放军联勤保障部队第 989 医院  河南洛阳 471031) 
(b河南师范大学化学化工学院  河南新乡 453007) 

摘要  1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物是潜在的黄嘌呤氧化酶(XO)抑制剂, 有望用于痛风的治疗. 报道了一种一步合

成 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物的新方法. 以 6-肼基-N9-取代嘌呤和脂肪族一元羧酸为原料, 无水硫酸镁作除水剂, 
合成了 17 个新化合物. 该方法操作简单, 无需使用其他催化剂和氧化剂, 且收率良好. 同时, 探讨了影响反应的因素, 
为 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物研究奠定了基础. 
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One-Step Synthesis of 1,2,4-Triazolo[3,4-i]purine Derivatives 
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Abstract  1,2,4-Triazolo[3,4-i]purine derivatives are potential xanthine oxidase (XO) inhibitors and expected to be used in 
the treatment of gout. A new one-step method for the preparation of 1,2,4-triazolo[3,4-i]purine derivatives has been reported. 
Seventeen novel 1,2,4-triazolo[3,4-i]purine derivatives were synthesized with 6-hydrazinyl-N9-substituted purine and aliphatic 
monocarboxylic acid as starting materials and anhydrous magnesium sulfate as dehydrating agent. The method is easy to oper-
ate without using other catalysts and oxidants, and the yield is good. Meanwhile, the factors affecting the reaction were dis-
cussed, which laid a foundation for the study of 1,2,4-triazolo[3,4-i]purine compounds 
Keywords  6-hydrazinyl-N9-substituted purine; aliphatic monocarboxylic acid; 1,2,4-triazolo[3,4-i]purine derivative 

 
嘌呤类化合物具有广谱的生物活性, 是制备核苷类

药物的重要中间体. 通过对嘌呤碱基进行化学修饰, 可
以获得重要的抗病毒[1-3]和抗肿瘤[4-8]药物. 1,2,4-三氮唑

是一类重要的含氮杂环化合物, 目前广泛应用于抗菌药

物的研究[9-10]. 如果将 1,2,4-三氮唑基团引入嘌呤类化

合物中 , 则可能表现出特殊的生物活性 . 研究表明

1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物是潜在的黄嘌呤氧化

酶(XO)抑制剂, 并且对牛乳类黄嘌呤氧化酶的抑制效

果优于抗痛风药物别嘌呤醇[11]. 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤

类化合物属于三环嘌呤类衍生物, 该类化合物特有的药

理学活性, 使其成为药物学家们研究的热点[12-16]. 1971

年, Kochetkov 小组[12]报道了以 9-甲基腺嘌呤和氯乙醛

为原料, 在 50 ℃时制得三环嘌呤类衍生物 9-甲基-1,N6-
亚乙烯基腺嘌呤. 此后, 许多文献[13-16]对通过含氨基的

嘌呤和卤代乙醛反应制备三环嘌呤类衍生物的研究进

行了报道. 然而, 该方法底物普适性差, 产物结构相对

单一, 应用性并不广泛. 随着科研工作者对三环嘌呤类

衍生物研究的进一步加深, 目前已经有多种合成三环嘌

呤类衍生物的方法报道[17-18]. 2014 年, 郭海明小组[17]报

道了以 N9-取代腺嘌呤和硝基苯乙烯为原料, 溴化亚铜

作为催化剂, 先后通过 Michael 加成反应和氧化交叉偶

联反应制得三环嘌呤类衍生物, 随后该小组[18]又报道
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了以嘌呤 C6-炔丙基胺为原料, 以溴化亚铜作为催化剂

合成三环嘌呤类衍生物. 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合

物作为三环嘌呤类衍生物中重要的一种, 目前主要通过

6-肼基嘌呤类化合物和醛或原羧酸三乙酯反应制    
得 [11,19], 也可通过氧化嘌呤腙类化合物制得(Scheme 
1)[20]. 1999 年, Nagamatsu 小组[11,19]先后报道了通过 6-肼
基嘌呤类化合物和醛反应生成相应的腙, 然后在偶氮二

甲酸二乙酯(DEAD)或四乙酸铅作为催化剂的条件下, 
合成了 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物, 并且利用原羧

酸三乙酯和 6-肼基嘌呤类化合物直接反应, 也制得同样

的目标化合物. 2006 年, 常俊标小组[20]报道了以嘌呤核

苷的腙类化合物为原料, 在 N-溴代丁二酰亚胺(NBS)作
为氧化剂的条件下, 合成了 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤核苷

类化合物. 
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图式 1  合成 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物的方法 
Scheme 1  Method for the preparation of 1,2,4-triazolo[3,4- 
i]purine derivatives  

本工作通过用无水硫酸镁作为除水剂, 以 6-肼基- 
N9-取代嘌呤和脂肪族一元羧酸为起始原料, 采用一步

法合成了 1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物(Scheme 2). 
该方法操作简单, 无需使用其他催化剂和氧化剂, 且收

率良好, 适用于不同 6-肼基-N9-取代嘌呤和脂肪族一元

羧酸之间的反应, 得到一些结构新颖的 1,2,4-三氮唑

[3,4-i]嘌呤类化合物, 为该类化合物的合成提供了一种

新方法.  
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图式 2  1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物的合成 
Scheme 2  Synthesis of 1,2,4-triazolo[3,4-i]purine derivatives 

1  结果与讨论 

1.1  条件筛选 

以 6-肼基-9-苄基嘌呤(1a)和乙酸(2a)为模型反应底

物, 探索该反应的最佳反应条件, 结果见表 1. 当无除

水剂时, 1a 与 2a 在 120 ℃条件下反应 24 h, 以 46%的

收率得到 7-苄基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤

3a(表 1, Entry 1). 当加入 1 equiv.的无水硫酸镁后, 收率

为 66%; 当无水硫酸镁的量增加至 2 equiv.时, 3a的收率

最高达 89%, 继续增加无水硫酸镁的量 3a 收率无太大

变化(表 1, Entries 2～4). 紧接着, 考察温度对反应的影

响, 结果显示, 当温度降低时, 目标化合物 3a 的收率明

显降低, 而继续升高温度, 3a 收率并没有显著提高(表 1, 
Entries 5～7). 同时反应时间的延长对目标化合物 3a 的

收率几乎无影响(表 1, Entry 8). 除水剂的筛查结果表明,  

表 1  反应条件的优化 a 
Table 1  Optimization of the reaction conditions 
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Entry Dehydrating agent (equiv.) T/℃ Time/h Isolated yield/%

1 None 120 24 46 
2 MgSO4 (1.0) 120 24 66 
3 MgSO4 (2.0) 120 24 89 
4 MgSO4 (4.0) 120 24 87 
5 MgSO4 (2.0) 100 24 36 
6 MgSO4 (2.0) 80 24 Trace 
7 MgSO4(2.0) 140 24 80 
8 MgSO4 (2.0) 120 36 83 
9 4Å MS (2.0) 120 24 63 

10 Na2SO4 (2.0) 120 24 50 
11b None 120 24 0 
12c MgSO4 (2.0) 120 24 65 
13d MgSO4 (2.0) 120 24 78 

a Unless otherwise mentioned, all the reactions were carried out with 1a (0.3 
mmol) and 2a (6 mL). b 90% aqueous solution. c DMF (3 mL), 2a (0.6 mmol).  
d Mesitylene (3 mL), 2a (0.6 mmol). Isolated yield based on 6-hydrazinyl- 
9-benzylpurine. 
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无水硫酸镁是最佳选择(表 1, Entry 3 vs Entries 9～10). 
可能的原因是无水硫酸镁在乙酸中的稳定性比 4Å 分子

筛更强, 并且七水硫酸镁在 200 ℃时失去全部结晶水, 
而十水硫酸钠在 32.4 ℃时容易失去全部结晶水[21]. 为
了探索水对反应的影响, 采用乙酸/水(V∶V＝9∶1)溶
液作溶剂, 结果显示无 3a的生成, 从而验证了水不利于

反应的进行(表 1, Entry 11). 使用 N,N-二甲基甲酰胺

(DMF)和均三甲苯(Mesitylene)为溶剂时, 均有 3a 的生

成, 但收率明显低于最佳反应条件(表 1, Entry 3 vs En-
tries 12～13). 综上所述, 最佳反应条件为: 2 equiv.的无

水硫酸镁为除水剂, 1a 和 2a 在 120 ℃条件下反应 24 h, 
以 89%的收率得到目标化合物 3a(表 1, Entry 3). 

1.2  底物扩展 

获得最优反应条件后(表 1, Entry 3), 进一步考察了

反应的底物普适性. 用 6-肼基-9-苄基嘌呤(1a)与不同的

脂肪族一元羧酸 2 反应, 合成了一系列 7-苄基-1,2,4-三
氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物 3a～3k(表 2). 结果显示, 当羧

酸为酸性较强的甲酸时, 收率相对较低(3b vs. 3a, 3b vs. 
3c). 脂肪族一元羧酸 α-碳的空间位阻对反应有一定的

影响, 空间位阻增大, 目标化合物收率略有下降(3c vs. 
3d). 选用含有官能团的乙酸作为底物时, 发现原料 1a
仅和热稳定性强的三氟乙酸发生反应, 以 53%的收率得

到了相应的产物 3k. 当以热稳定性差的羟基乙酸和氯

乙酸作为底物时, 此反应不能发生(3l, 3m). 可能的原因

是: 羟基乙酸和氯乙酸在 120 ℃的反应条件下, 易受热

分解生成大量的水, 使反应难以进行. 
研究了乙酸在最优反应条件下与不同 N9 取代的 6-

肼基嘌呤的反应(表 3). 结果显示, 6-肼基嘌呤N9位的取

代基对反应的影响十分微弱, 可能是因为 6-肼基嘌呤

N9 位的取代基距离反应位点较远, 不足以影响反应的

进行, 产物的收率相差很小, 且均在 82%以上. 将嘌呤

N9 位的异丙基换为异丁基时, 产物的收率基本不变(3q 
vs. 3r). 

2  结论 

报道了在无催化剂和氧化剂的条件下 , 以 6-肼   
基-N9-取代嘌呤和脂肪族一元羧酸为原料, 一步合成了

1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物的新方法. 实验方法简

单易操作, 收率较高, 共合成了 17 个新化合物, 为进一

步开展该类化合物的活性研究奠定了基础. 本研究为

1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物的合成及应用提供了

基本思路和方法. 

3  实验部分 

3.1  仪器与试剂 
1H NMR (400 MHz)和 13C NMR (100 MHz)采用 

表 2  不同脂肪族一元羧酸与 6-肼基-9-苄基嘌呤的反应 a 
Table 2  Reaction of various aliphatic monocarboxylic acid with 6-hydrazinyl-9-benzylpurine 

 

a Reaction conditions: 6-hydrazinyl-9-benzylpurine (1a, 0.3 mmol), aliphatic monocarboxylic acid (2, 6 mL), MgSO4 (0.6 mmol), 120 ℃, 24 h; isolated yield based 
on 6-hydrazinyl-9-benzylpurine. 
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表 3  不同 6-肼基-N9-取代嘌呤和乙酸的反应 a 
Table 3  Reaction of various 6-hydrazinyl-N9-substituted purine with acetic acid 

 

 

a Reaction conditions: 6-hydrazinyl-N9-substituted purine (1, 0.3 mmol), acetic acid (2a, 6 mL), MgSO4 (0.6 mmol), 120 ℃, 24 h; isolated yield based on 
6-hydrazinyl-N9-substituted purine.

Bruker-DPX-400M 型核磁共振仪测定, 溶剂为 CDCl3,
内标为TMS; 熔点用巩义市予华仪器有限公司的X-5型
显微熔点测定仪测定; 高分辨质谱采用英国 VG 公司

ZAB-ZSE 型双聚焦高分辨质谱仪测定. 实验所用试剂

均为市售国产分析纯级试剂, 未经进一步处理, 柱层析

分离纯化采用 200～300 目的柱层析硅胶. 6-肼基-N9-取
代嘌呤类底物根据文献[22, 23]方法合成. 

3.2  1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤类化合物的合成步骤 

在 35 mL 的厚壁耐压瓶中加入 6-肼基- 9-苄基嘌呤

(0.3 mmol, 72 mg)、乙酸(6 mL)和无水硫酸镁(0.6 mmol, 
72 mg), 然后密封反应容器, 120 ℃条件下搅拌反应 24 
h, 反应冷却至室温, 滴加饱和碳酸氢钠水溶液至不再

产生气泡为止, 用乙酸乙酯萃取(30 mL×3), 合并有机

相, 无水硫酸钠干燥, 抽滤. 滤液用旋转蒸发仪除去溶

剂得粗产物, 再经柱层析分离[V(石油醚)∶V(乙酸乙 
酯)＝2∶1]纯化得 7-苄基-3-甲基-7H-1,2,4 三氮唑并

[3,4-i]嘌呤(3a). 其余目标化合物的合成步骤同 3a. 
7-苄基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3a): 白

色固体, 收率 89%. m.p. 210～212 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.12 (s, 1H), 8.05 (s, 1H), 7.38～7.32 (m, 
5H), 5.51 (s, 2H), 2.67 (s, 3H); 13C NMR (100 MHz, 
CDCl3) δ: 165.7, 148.7, 142.0, 141.9, 136.0, 135.0, 129.1, 
128.6, 127.7, 122.3, 48.0, 14.6; HRMS calcd for C14H13N6 
[M＋H]＋ 265.1196, found 265.1197. 

7-苄基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3b): 白色固体, 
收率 62%. m.p. 228～230 ℃ ; 1H NMR (400 MHz, 
CDCl3) δ: 9.32 (s, 1H), 8.88 (s, 1H), 8.48 (s, 1H), 7.45 (d, 
J＝6.0 Hz, 2H), 7.38 (d, J＝6.4 Hz, 3H), 5.67 (s, 2H); 13C 
NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 155.3, 148.2, 142.2, 141.9, 
136.7, 134.9, 129.2, 128.8, 127.8, 123.0, 48.2; HRMS 
calcd for C13H10N6Na [M ＋ Na] ＋  273.0859, found 

273.0856. 
7-苄基-3-乙基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3c): 白

色固体, 收率 86%. m.p. 218～220 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.13 (s, 1H), 8.05 (s, 1H), 7.37～7.30 (m, 
5H), 5.51 (s, 2H), 3.05～3.00 (m, 2H), 1.47 (t, J＝7.6 Hz, 
3H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 170.3, 148.6, 141.9, 
141.8, 136.2, 135.1, 129.0, 128.5, 127.7, 122.3, 47.9, 22.3, 
12.2; HRMS calcd for C15H15N6 [M＋H]＋  279.1353, 
found 279.1353. 

7-苄基-3-异丙基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3d): 
白色固体, 收率 72%. m.p. 206～209 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.14 (s, 1H), 8.06 (s, 1H), 7.35～7.31 (m, 
5H), 5.51 (s, 2H), 3.38～3.28 (m, 1H), 1.48 (d, J＝7.2 Hz, 
6H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 173.9, 148.6, 141.8, 
141.7, 136.3, 135.1, 129.1, 128.6, 127.7, 122.4, 47.9, 28.9, 
21.4; HRMS calcd for C16H17N6 [M＋H]＋  293.1509, 
found 293.1510. 

7-苄基-3-丙基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3e): 白
色固体, 收率 85%. m.p. 226～228 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.15 (s, 1H), 8.12 (s, 1H), 7.38～7.32 (m, 
5H), 5.52 (s, 2H), 2.99 (t, J＝7.6 Hz, 2H), 2.00～1.91 (m, 
2H), 1.04 (t, J＝7.2 Hz, 3H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) 
δ: 169.2, 148.6, 142.0, 141.9, 136.2, 135.1, 129.1, 128.6, 
127.7, 122.4, 48.0, 30.8, 21.4, 13.9; HRMS calcd for 
C16H17N6 [M＋H]＋ 293.1509, found 293.1508. 

7-苄基-3-丁基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3f): 白
色固体, 收率 83%. m.p. 232～235 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.04 (s, 1H), 7.98 (s, 1H), 7.29～7.21 (m, 
5H), 5.42 (s, 2H), 2.89 (t, J＝7.6 Hz, 2H), 1.84～1.77 (m, 
2H), 1.41～1.32 (m, 2H), 0.88 (t, J＝7.2 Hz, 3H); 13C 
NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 169.5, 148.6, 142.0, 141.9, 
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136.2, 135.1, 129.1, 128.6, 127.8, 122.4, 48.0, 30.1, 28.6, 
22.4, 13.8; HRMS calcd for C17H19N6 [M＋H]＋ 307.1666, 
found 307.1668. 

7-苄基-3-异丁基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3g): 
白色固体, 收率 80%. m.p. 213～216 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.14 (s, 1H), 8.07 (s, 1H), 7.33 (d, J＝4.8 
Hz, 5H), 5.51 (s, 2H), 2.85 (d, J＝7.2 Hz, 2H), 2.38～2.29 
(m, 1H), 1.02 (d, J＝6.4 Hz, 6H); 13C NMR (100 MHz, 
CDCl3) δ: 168.6, 148.6, 141.9, 141.8, 136.1, 135.1, 129.1, 
128.6, 127.7, 122.4, 47.9, 37.8, 27.9, 22.5; HRMS calcd 
for C17H19N6 [M＋H]＋ 307.1666, found 307.1666. 

7-苄基-3-环丙基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3h): 
白色固体, 收率 79%. m.p. 193～195 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.07 (s, 1H), 8.03 (s, 1H), 7.36～7.29 (m, 
5H), 5.49 (s, 2H), 2.29～2.22 (m, 1H), 1.29～1.25 (m, 
2H), 1.14～1.09 (m, 2H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 
171.1, 148.6, 141.9, 141.8, 135.9, 135.1, 129.2, 128.7, 
127.8, 122.3, 48.0, 9.6, 9.2; HRMS calcd for C16H15N6  
[M＋H]＋ 291.1353, found 291.1352. 

7-苄基-3-环丁基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3i): 
白色固体, 收率 75%. m.p. 201～202 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.13 (s, 1H), 8.07 (s, 1H), 7.35～7.31 (m, 
5H), 5.51 (s, 2H), 3.92～3.84 (m, 1H), 2.61～2.56 (m, 
2H), 2.50～2.43 (m, 2H), 2.15～2.04 (m, 2H); 13C NMR 
(100 MHz, CDCl3) δ: 171.9, 148.8, 141.9, 141.8, 136.3, 
135.1, 129.1, 128.6, 127.8, 122.5, 48.0, 34.0, 27.9, 18.9; 
HRMS calcd for C17H17N6 [M＋H]＋  305.1509, found 
305.1511. 

7-苄基-3-环己基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3j): 
白色固体, 收率 73%. m.p. 209～211 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.13 (s, 1H), 8.05 (s, 1H), 7.36～7.30 (m, 
5H), 5.50 (s, 2H), 3.05～2.98 (m, 1H), 2.18～2.14 (m, 
2H), 1.86 (t, J＝7.6 Hz, 2H),1.79～1.69 (m, 3H), 1.47～
1.31 (m, 3H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 173.1, 
148.5, 141.9, 141.8, 136.3, 135.2, 129.1, 128.6, 127.7, 
122.5, 48.0, 38.3, 31.7, 26.0, 25.9; HRMS calcd for 
C19H21N6 [M＋H]＋ 333.1822, found 333.1825. 

7-苄基 -3-(三氟甲基)-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤

(3k): 白色固体, 收率 53%. m.p. 215～218 ℃; 1H NMR 
(400 MHz, CDCl3) δ: 9.28 (s, 1H), 8.16 (s, 1H), 7.38～
7.32 (m, 5H), 5.56 (s, 2H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 
157.3, 156.9, 149.2, 143.0, 142.4, 136.7, 134.6, 129.3, 
128.9, 127.9, 125.0, 123.0, 120.4, 117.7, 48.4; 19F NMR 
(376 MHz, CDCl3) δ: －65.3; HRMS calcd for C14H9- 
F3N6Na [M＋Na]＋ 341.0733, found 341.0732. 

7-乙基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3n): 白
色固体, 收率 86%. m.p. 187～188 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.02 (s, 1H), 8.01 (s, 1H), 4.36～4.30 (m, 
2H), 2.58 (s, 3H), 1.53 (t, J＝7.2 Hz, 3H); 13C NMR (100 
MHz, CDCl3) δ: 165.5, 148.6, 141.7, 141.5, 135.7, 122.3, 
39.6, 15.6, 14.5; HRMS calcd for C9H11N6 [M＋H]＋ 
203.1040, found 203.1040. 

7-丙基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3o): 白
色固体, 收率 88%. m.p. 199～201 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.10 (s, 1H), 8.07 (s, 1H), 4.31 (t, J＝6.8 
Hz, 2H), 2.67 (s, 3H), 2.05～1.95 (m, 2H), 0.99 (t, J＝7.2 
Hz, 3H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 165.5, 148.7, 
142.0, 141.9, 135.7, 122.3, 46.2, 23.5, 14.5, 11.1; HRMS 
calcd for C10H13N6 [M＋H]＋ 217.1196, found 217.1197. 

7-丁基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3p): 白
色固体, 收率 83%. m.p. 205～207 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.02 (s, 1H), 7.98 (s, 1H), 4.29～4.24 (m, 
2H), 2.59 (s, 3H), 1.89～1.83 (m, 2H), 1.35～1.28 (m, 
2H), 0.92～0.88 (m, 3H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 
165.6, 148.7, 142.0, 141.9, 135.7, 122.3, 44.4, 32.2, 19.8, 
14.6, 13.5; HRMS calcd for C11H15N6 [M＋H]＋ 231.1353, 
found 231.1355. 

7-异丙基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3q): 
白色固体, 收率 85%. m.p. 189～191 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.12 (s, 1H), 8.14 (s, 1H), 5.02～4.95 (m, 
1H), 2.67 (s, 3H), 1.70 (d, J＝6.8 Hz, 6H); 13C NMR (100 
MHz, CDCl3) δ: 165.5, 148.7, 141.5, 139.7, 135.4, 122.7, 
48.0, 22.7, 14.6; HRMS calcd for C10H12N6H [M＋H]＋ 
217.1196, found 217.1198. 

7-异丁基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3r): 
白色固体, 收率 85%. m.p. 196～197 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.01 (s, 1H), 8.02 (s, 1H), 4.69～4.60 (m, 
1H), 2.58 (s, 3H), 2.02～1.87 (m, 2H), 1.59 (d, J＝6.8 Hz, 
3H), 0.79 (t, J＝7.6 Hz, 3H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) 
δ: 165.5, 148.7, 141.7, 140.3, 135.4, 122.5, 53.8, 29.7, 
20.7, 14.6, 10.6; HRMS calcd for C11H15N6 [M＋H]＋ 
231.1353, found 231.1351. 

7-烯丙基-3-甲基-7H-1,2,4-三氮唑[3,4-i]嘌呤(3s): 
白色固体, 收率 82%. m.p. 190～192 ℃; 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 9.10 (s, 1H), 8.08 (s, 1H), 6.13～6.06 (m, 
1H), 5.36 (d, J＝9.6 Hz, 1H), 5.25 (d, J＝17.2 Hz, 1H), 
4.98～4.96 (m, 2H), 2.66 (s, 3H); 13C NMR (100 MHz, 
CDCl3) δ: 165.6, 148.6, 141.9, 141.7, 135.9, 131.4, 122.2, 
119.4, 46.4, 14.5; HRMS calcd for C10H11N6 [M＋H]＋ 
215.1040, found 215.1043. 
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辅助材料(Supporting Information)  化合物 3a～3s 的
1H NMR、13C NMR、HRMS 和 3k 的 19F NMR 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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