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基于异喹啉骨架结构的新型聚集诱导发光分子的设计与合成 
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摘要  聚集诱导发光(AIE)分子因其优异的光谱性能已广泛应用于化学、生物传感器、细胞成像和有机发光二极管

(OLED)等研究领域. 发现异喹啉并苯并噁嗪分子在高比例水/乙腈混合溶液中有着良好的荧光发射, 呈现明显的 AIE
现象. 在此基础上, 继续设计、合成了一类融合四苯乙烯和异喹啉结构单元的新型 AIE 分子, 研究发现该类分子亦具有

良好的AIE现象. 通过密度泛函理论(DFT)计算证实了两个结构单元的拼接有效地降低了前线轨道的能隙, 有助于制备

发射波长更长的荧光分子. 该研究首次发现并制备了基于异喹啉结构的 AIE 分子, 丰富了 AIE 家族成员. 
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Design and Synthesis of Novel Aggregation-Induced Luminescence 
Molecules Based on Isoquinoline 
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Abstract  Aggregation induced emission (AIE) molecules have been widely used in chemistry, biosensor, cell imaging and 
organic light-emitting diode (OLED) due to their excellent spectral properties. It was found for the first time that isoquinoline 
benzoxazine molecules exhibited good fluorescent emission in a high proportion of water/acetonitrile mixed solution, showing 
an obvious AIE phenomenon. On this basis, a novel type of AIE molecules fused with tetraphenylene and isoquinoline struc-
tural units were designed and synthesized. They were found exhibiting an excellent AIE phenomenon. It was confirmed by 
density functional theory (DFT) calculations that the splicing of the two structural units effectively reduced the energy gap of 
the frontier orbitals, which was helpful for the preparation of fluorescent molecules with longer emission wavelengths. In this 
study, AIE molecules based on the isoquinoline structure were discovered and prepared, which enriched the members of the 
AIE family. The AIE molecules based on the isoquinoline structure were first discovered and prepared in this study, which 
enriched the members of the AIE family. 
Keywords  isoquinoline; aggregation-induced emission; fluorescence; synthesis 

 
荧光成像的效果在很大程度上取决于荧光材料的

性质. 传统的荧光材料易发生聚集导致猝灭现象(ACQ), 
在高浓度或聚合状态下的荧光强度弱于溶液中的荧光

强度. 此外, 在图像的视觉跟踪过程中, 传统荧光材料



   
Chinese Journal of Organic Chemistry ARTICLE  

 
Chin. J. Org. Chem. 2022, 42, 3776～3783 © 2022 Chinese Chemical Society & SIOC, CAS http://sioc-journal.cn/      3777 

的抗光漂白能力较差, 背景信号较强, 导致假阳性结果, 
不适合长期跟踪和成像. 这些缺点阻碍了传统荧光染料

在材料、生物医药等领域中的应用, 亟需一类新的荧光

分子来进行替代[1-2].  

21 世纪初, 唐本忠小组[3]观察到六苯基硅杂环戊二

烯有螺旋桨式的分子构象, 它在溶液中没有荧光, 当聚

集体形成的时候发出蓝色荧光, 于是提出了聚集诱导发

光(AIE)的概念 . 由于分子内旋转或分子内振动受限 , 
AIE分子在固态或高浓度的激发光照射下发出强烈的荧

光, 而在溶液或溶解态下不发光, 正好与 ACQ 分子现

象相反[4-8]. AIE 现象的发现引起了全世界化学、材料等

领域科学家的研究兴趣, 他们合成了各种不同的 AIE 分

子, 比如苯乙烯类 [9-12]、丙烯腈类 [13-14]、杂环戊二烯   
类[15-16]、吡喃类[17]、三苯胺类[18-21]、氟硼类[22-24]以及分

子内氢键型[25-26]等化合物. AIE 因其特殊的光学性能被

广泛应用在化学、生物传感器、细胞成像和有机发光二

极管(OLED)等方面[27-31].  

异喹啉生物碱是一种重要的含氮杂环化合物, 不仅

具有优异的生物活性, 其衍生物特别是异喹啉盐, 还具

有非常好的荧光性能, 广泛地应用于各种离子检测以及

生物成像研究中[32-34]. 本课题组在异喹啉衍生物的合成

研究中发现[35], 异喹啉并噁嗪类化合物具有非常好的

聚集诱导发现象, 并在此基础上, 设计、合成了一类以

异喹啉为母体结构并拼接四苯乙烯骨架的新型 AIE 分

子, 以使 AIE 家族成员更加丰富多元.  

1  结果与讨论 

1.1  异喹啉并苯并噁嗪的 AIE 性能 

异喹啉并苯并噁嗪系列化合物(图 1)为本课题组前

期研究制备而成[35], 在后续开展荧光性能研究工作时, 
发现该体系拥有良好的 AIE 性能. 选择化合物 1h 作为

模板, 探究其在不同比例水/乙腈体系中的荧光强度变

化(图 2a). 从图 2可以看出, 当用纯乙腈时, 1h发出微弱

的荧光, 随着水的比例增加, 荧光逐渐增强. 当水的含

量达到 30%以上时, 体系的荧光强度开始剧增; 水的含

量达到 99%时, 体系的荧光最强. 这些现象与已报道的

AIE 现象一致, 说明异喹啉并苯并噁嗪化合物 1h 具有

AIE 效应. 受这一现象鼓舞, 其它化合物的 AIE 效应也

进行了研究. 在 MeCN/H2O (V∶V＝1∶99)溶剂体系中, 
苯并噁嗪系列分子均有较好的荧光发射, 最大发射波长

在 425～475 nm 之间. 如图 2b 所示, 相同浓度(10 
μmol/L)下, 化合物 1c、1d、1f、1h 等均有较强的荧光

发射, 其中 1h 的发射强度最高; 当异喹啉并苯并噁嗪

部分结构相同时, 取代基苯环对位为供电子基的化合物

相比对位为吸电子基的化合物的最大发射波长要长, 比
如 1d (λem＝466 nm)相比 1h (λem＝442 nm), 1i (λem＝474 
nm)相比 1g (λem＝450 nm), 1i 的最大发射波长最长, 可
能与其能够更好地形成D-π-A体系有关; 而1j因为连有

强吸电子硝基没有荧光发射.  

1.2  新型 AIE 分子的设计、合成 

上述异喹啉分子具有较好的荧光发射, 而以异喹啉

作为母体结构的 AIE 分子尚未有报道, 以此激起我们继

续对这类分子的优化设计合成研究感兴趣. 如果在此骨

架上再引入一些共轭结构, 将会使得该类分子的荧光发

射发生红移. 基于苯并噁嗪并异喹啉化合物的合成路

线,发现 2-羟基-5-(1,2,2-三苯乙烯基)苯甲醛 3 与水杨醛

有着类似的结构, 可以作为合成异喹啉基 AIE 分子的起

始原料. 本研究以 4-羟基四苯乙烯化合物 2 为原料, 先 

 

图 1  异喹啉并苯并噁嗪化合物. 
Figure 1  Isoquinoline benzoxazine compound 
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图 2  (a) 化合物 1h (10 μmol/L)在 0～99%水含量的溶剂体系中的荧光强度变化; (b)化合物 1a～1j (10 μmol/L)在MeCN/H2O (V∶
V＝1∶99)溶剂体系中的荧光强度(λex＝340 nm)   
Figure 2  (a) Fluorescence intensity of the compound 1h (10 μmol/L) in the solvent system with 0～99% water content; (b) the fluores-
cence intensity of compounds 1a～1j (10 μmol/L) in MeCN/H2O (V∶V＝1∶99) (λex＝340 nm) 

 
经过甲酰化反应得到邻羟基苯甲醛衍生物 3, 然后将酚

羟基转变成活性的三氟磺酸酯 4, 再经 Sonogashira 偶联

反应制备得到邻炔基芳香醛化合物 6. 以化合物 6 为原

料, 在银的催化下与邻氨基苯甲醇反应就可以一步制得

新型的异喹啉基四苯乙烯型AIE分子 7(图 3). 经过条件

筛选发现, 以邻炔基芳香醛化合物 6 和邻氨基苯甲醇为

原料, 在硝酸银催化下于乙醇中加热反应效果最好, 以
中等产率制备得到了 5 个新型的 AIE 分子(图 4). 

1.3  异喹啉基四苯乙烯型 AIE 分子的荧光性能 

下面将对新合成的目标产物 7a～7e 进行光谱性能

研究. 选择化合物 7e 作为模板分子, 在不同比例水/四
氢呋喃(THF)溶液中, 研究其荧光发射强度的变化. 由 

 

图 3  异喹啉基四苯乙烯型 AIE 分子的合成路线   
Figure 3  Synthetic route of isoquinoline-based tetraphenyl ethylene AIE molecules 
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图 4  异喹啉基四苯乙烯型 AIE 分子 
Figure 4  Isoquinoline-based tetraphenyl ethylene AIE molecules 
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图 5a 可知, 荧光分子 7e 在水含量较少(10%～70%)的体

系中呈现较弱荧光甚至没有荧光, 随着水含量的增加, 
荧光强度逐渐增强; 当水含量达到 80%时荧光有了明显

的增强, 当达到 90%时, 强度显著增加, 继续增加水含

量, 达到 99%时, 荧光发射强度最大. 该类化合物在乙

腈中也具有类似的现象, 因为在 THF 中的溶解性更好, 
后续研究中该类化合物的荧光测试采用水/THF 体系. 
根据这一现象可以得出该类化合物具有明显的 AIE 效

应.  
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图 5  (a)化合物 7e 在 10%～99%水含量的溶剂体系中的荧光

强度变化(λex＝380 nm); (b)化合物 7a～7e 的荧光发射(离心管

从左到右依次为 7a～7e) 
Figure 5  (a) Fluorescence intensity of compound 7e in solvents 
containing 10%～99% water (λex＝380 nm); (b) the fluorescence 
emission of compounds 7a～7e (the centrifugal tubes are 7a～7e 
from left to right) 

在上述研究基础上继续对其它化合物进行荧光性

能研究, 使用 7a～7e 配制相同浓度(10 μmol/L)的溶液, 
研究它们的荧光发射现象. 如图5b所示, 这些化合物均

具有较好的荧光发射, 其中 7a～7d 的最大发射波长都

在 400～450 nm 之间, 7c 和 7e 发出非常强的蓝绿光. 有
趣的是这些化合物的荧光发射均出现了双峰现象, 可能

与这些化合物的双 AIE 结构单元有关, 第一个峰应该为

异喹啉结构单元的发射峰, 而第二个峰为四苯乙烯结构

单元的发射峰. 其中 7e 的发射波长达到 500 nm, 相比

1h 的最大发射波长红移了近 50 nm, 证实了增加 1h 的

共轭结构可以得到发射波长更长的 AIE 分子的猜想. 下
面也将通过高斯计算从分子轨道能级来解释这一现象. 

1.4  两类 AIE 分子的荧光性能与机理分析 

同类型荧光分子的共轭结构越大, 前线轨道能级差

越小, 辐射的光子频率就越小, 则波长越大. 为了更深

入的研究这两类 AIE 分子的荧光性能, 通过密度泛函理

论(DFT)计算成功优化了探针 1h 和 7e 的结构. 由图 6a
可知, 化合物 1h的HOMO轨道与LUMO轨道的能差为

3.81 eV, 化合物 7e的HOMO轨道与LUMO轨道的能差

为 3.45 eV. 在异喹啉骨架拼接上三苯乙烯基结构, 使得

HOMO 与 LUMO 之间的能差相比降低 0.36 eV. 图 6b
的荧光发射情况也证实了这一结果, 在激光照射下, 1h
发射蓝光, 而 7e 发射蓝绿光.  

  

图 6  (a) 1h 和 7e 的优化结构及前沿分子轨道结构; (b) 1h 和

7e 的荧光发射 
Figure 6  (a) HOMO-LUMO gap of 1h (left) and 7e (right) 
calculated at the B3LYP/6-31G; (b) the fluorescence emission of 
compounds 1h and 7e 

为初步探究异喹啉并苯并噁嗪分子的聚集诱导发

光机理, 对异喹啉并苯并咪唑化合物 8 的荧光性能进行

了分析[35]. 在相同浓度条件下, 化合物 8 在纯 THF 和在

THF/H2O (V∶V＝1∶9)的两种体系中, 发光强度差不

多(图 7a), 只是在THF/H2O的混合溶液中最大发射波长
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有蓝移现象, 并未出现明显的发光增强现象, 在乙腈体

系中的发光现象与此相似, 因此化合物 8 应该不属于

AIE 分子. 从图 7b 中可以刊出, 异喹啉并苯并噁嗪分子

1 和 7 系列与化合物 8 的最大区别在于苯并噁嗪结构单

元, 噁嗪结构的饱和键(C—O—C 键)在理想状态下是可

以自由扭转的, 从而带动烯胺键的扭转, 这一现象可以

通过 DFT 计算模拟出来的分子结构图所证实(图 7c 左); 
而在聚集状态下其扭转受阻, 从而出现了聚集诱导发光

现象. 化合物 8 则由于异喹啉环与苯环通过不饱和 C＝
N 双键连接, 整个体系都成刚性状态, 属于传统的荧光

分子系列, 故在低浓度下其荧光受体系中水含量的变化

微弱. 新合成的化合物(7a～7d)相比异喹啉并苯并噁嗪

系列化合物最大荧光发射波长发生红移现象不明显, 可
能和四苯乙烯结构与异喹啉杂环结构没有很好形成共

轭体系有关, 两个亚结构平面形成了一定的夹角, 模拟

计算也辅助证实了这一猜想(图 7c 右).  
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图 7  (a)异喹啉并苯并咪唑化合物 8 的荧光性能; (b)分子扭转

示意图; (c) 1h 与 7e 的模拟分子结构 
Figure 7  (a) Fluorescent properties of 6-phenylbenzo[4,5]imi- 
dazo[2,1-a]isoquinoline 8 (λex＝360 nm); (b) the molecular tor-
sion diagram of compound 1a and 8; (c) the simulated molecular 
structure of 1h 与 7e 

2  结论 

本研究发现异喹啉并苯并噁嗪分子具有良好的AIE
现象, 在此基础上, 以 4-羟基四苯乙烯为原料, 制备得

到不同取代的邻炔基芳香醛化合物, 并以此为底物合成

了一系列新型的异喹啉基四苯乙烯型分子, 光谱研究表

明这类分子具有良好的 AIE 效应, 这是基于异喹啉骨架

结构的AIE分子的首次报道. 该类AIE分子结构的进一

步优化与应用研究尚在继续探索中.  

3  实验部分 

3.1  仪器与试剂 

熔点用Yanaco MP500型显微熔点测定仪(温度未校

正); 高分辨质谱在液相色谱/质谱联用仪 Xevo Q-Tof 
MS 上测定; IR 光谱在 Nicolet 5-DX 型 FT-IR 红外光谱

仪上测定(KBr 压片); 核磁共振在 Bruker AV-II 400 MHz 
NMR 核磁共振仪上测定, 以 TMS 为内标, 氘代氯仿为

溶剂. 所用药品均为市售的分析纯或化学纯, 除特别注

明外, 未经进一步处理. 

3.2  实验方法 

化合物 3 根据文献合成[36], 化合物 4 和 6 根据文献

合成[37-42].  
3.2.1  化合物 3 的合成 

取0.696 g化合物1和0.712 g六次甲基四胺(HMTA)
加到圆底烧瓶中, 然后加入 5～10 mL 乙酸, 在 100 ℃
下搅拌反应 4～5 h, TLC 跟踪反应, 确定原料反应完后, 
停止反应, 放置冷却至室温. 配制 2 mol/L 的盐酸溶液, 
边搅拌边滴加到反应液中, 出现黄色沉淀, 加至固体大

量析出, 溶液颜色变浅, 继续在室温下搅拌 1 h, 结束反

应. 用乙酸乙酯对粗产品进行萃取, 混合有机萃取物用

水洗数次, 用饱和Na2CO3溶液调至pH＝7, 萃取收集有

机层, 加入适量无水MgSO4干燥, 减压抽滤, 得到滤液, 
浓缩旋干采用柱层析法分离(石油醚/乙酸乙酯, V∶V＝
20∶1)即可制得黄色固体产物化合物 2. 1H NMR (500 
MHz, CDCl3) δ: 10.92 (s, 1H), 9.57 (s, 1H), 7.19～7.00 
(m, 17H), 6.72 (d, J＝1.0 Hz, 1H).  
3.2.2  化合物 4 的合成 

在 N2保护下, 将溶有 0.376 g 化合物 3 和 0.244 g 4-
二甲氨基吡啶(DMAP)的 CH2Cl2 (5 mL)溶液体系置于冰

浴中 , 然后用移液枪量取 202 μL Tf2O 滴加到装有

CH2Cl2 (2 mL)的恒压滴液漏斗中, 0.5 h 内滴加完, 然后

撤下冰水浴, 在室温下继续反应 4 h, 薄层色谱(TLC)跟
踪反应至原料反应完, 在 0 ℃下, 加入饱和 NaHCO3溶

液, 反应停止. 使用 CH2Cl2 对粗品进行萃取, 混合液依

次用 1 mol/L 盐酸溶液、食盐水洗涤, 取有机层, 加入适

量无水 MgSO4 干燥, 减压抽滤, 得到滤液加入硅胶粉, 
蒸干, 采用柱层析法分离(石油醚/乙酸乙酯, V∶V＝
30∶1)制得淡黄色油状产物 4. 该化合物没有经过表征

直接投入下一步反应.  
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2-((4-甲氧基苯基)乙炔基)-5-(1,2,2-三苯乙烯基)苯
甲醛(6a): 产率 88%, 黄色固体, m.p. 172～174 ℃. 1H 
NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 10.49 (s, 1H), 7.62 (d, J＝1.6 
Hz, 1H), 7.48 (d, J＝8.8 Hz, 2H), 7.36 (d, J＝8.0 Hz, 1H), 
7.26～7.23 (m, 1H), 7.14～7.11 (m, 9H), 7.06～7.03 (m, 
6H), 6.91 (d, J＝8.8 Hz, 2H), 3.84 (s, 3H); 13C NMR (100 
MHz, CDCl3) δ: 191.8, 160.2, 136.7, 133.2, 132.4, 131.4, 
131.3, 131.2, 130.2, 128.0, 128.0, 127.8, 127.0, 126.9, 
126.8, 114.5, 114.2, 96.6, 84.2, 55.4; IR (KBr) ν: 3404, 
1641, 1384, 1089, 1049, 880 cm－1. HRMS (ESI) calcd for 
C36H27O2 [M＋H]＋ 491.2011, found 491.2013. 

2-((4-甲基苯基)乙炔基)-5-(1,2,2-三苯乙烯基)苯甲

醛(6b): 产率 85%, 黄色固体, m.p. 149～152 ℃. 1H 
NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 10.41 (s, 1H), 7.53 (d, J＝1.6 
Hz, 1H), 7.35 (d, J＝8.0 Hz, 2H), 7.28 (d, J＝8.0 Hz, 1H), 
7.17～7.14 (m, 1H), 7.09 (d, J＝8.0 Hz, 2H), 7.05～7.01 
(m, 9H), 6.97～6.92 (m, 6H), 2.92 (s, 3H); 13C NMR (100 
MHz, CDCl3) δ: 191.8, 144.5, 143.1, 142.9, 142.8, 142.6, 
139.3, 139.2, 136.6, 135.3, 132.5, 131.6, 131.4, 131.3, 
131.2, 130.2, 129.3, 128.0, 127.8, 127.0, 126.9, 126.8, 
124.5, 119.4, 96.7, 84.7, 21.7; IR (KBr) ν: 3426, 1695, 
1630, 1118, 920, 700, 535 cm－1. HRMS (ESI) calcd for 
C36H27O [M＋H]＋ 475.2062, found 475.2059. 

2-(苯乙炔基)-5-(1,2,2-三苯乙烯基)苯甲醛(6c): 产
率 80%, 黄色固体, m.p. 175～177 ℃. 1H NMR (400 
MHz, CDCl3) δ: 10.42 (s, 1H), 7.55 (d, J＝1.6 Hz, 1H), 
7.46～7.43 (m, 2H), 7.30～7.28 (m, 4H), 7.19 (dd, J＝2.0, 
8.0 Hz, 1H), 7.05～7.02 (m, 9H), 6.98～6.93 (m, 6H); 13C 
NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 191.6, 144.7, 143.0, 142.9, 
142.6, 139.2, 136.7, 135.4, 132.7, 131.7, 131.4, 131.3, 
131.2, 130.2, 129.0, 128.6, 128.0, 127.8, 127.0, 126.9, 
124.5, 122.4, 96.4, 85.3; IR (KBr) ν: 3427, 1690, 1631, 
1115, 916, 702, 533 cm－1. HRMS (ESI) calcd for C35H25O 
for [M＋H]＋ 461.1905, found 461.1909. 

2-((4-氟苯基)乙炔基)-5-(1,2,2-三苯乙烯基)苯甲醛 
(6d): 产率 70%, 黄色固体, m.p. 145～147 ℃. 1H NMR 
(400 MHz, CDCl3) δ: 10.37 (s, 1H), 7.53 (d, J＝1.6 Hz, 
1H), 7.44～7.40 (m, 2H), 7.28 (d, J＝8.0 Hz, 1H), 7.18～
7.16 (m,1H), 7.05～7.02 (m, 9H), 6.99～6.91 (m, 8H); 13C 
NMR(100 MHz, CDCl3) δ: 191.4, 164.2, 161.7, 144.8, 
143.0, 142.5, 139.1, 136.7, 135.4, 133.7, 133.6, 132.6, 
131.4, 131.3, 131.2, 130.4, 128.0, 127.8, 127.1, 127.0, 
126.9, 116.1, 115.8, 95.2, 85.1; IR (KBr) ν: 3428, 1690, 
1638, 1090, 1051, 881, 702, 531 cm－1. HRMS (ESI) calcd 
for C35H24FO [M＋H]＋ 479.1811, found 479.1816.  

2-((4-氯苯基)乙炔基)-5-(1,2,2-三苯乙烯基)苯甲醛

(6e): 产率 83%, 黄色固体, m.p. 186～188 ℃. 1H NMR 
(400 MHz, CDCl3) δ: 10.36 (s, 1H), 7.54 ((d, J＝1.6 Hz, 

1H), 7.38 (d, J＝8.4 Hz, 2H), 7.28～7.25 (m, 3H), 7.19～
7.16 (m, 9H), 6.97～6.93 (m, 6H); 13C NMR (100 MHz, 
CDCl3) δ: 191.4, 145.0, 143.0, 143.0, 142.9, 142.5, 139.1, 
136.7, 135.4, 135.1, 132.9, 132.7, 131.4, 131.3, 131.2, 
130.5, 129.0, 128.1, 127.8, 127.1, 127.0, 126.9, 124.0, 
121.0, 95.1, 86.3; IR (KBr) ν: 3428, 1696, 1638, 1089, 
1051, 921, 700, 532 cm － 1. HRMS (ESI) calcd for 
C35H24ClO [M＋H]＋ 495.1516, found 495.1518. 
3.2.3  化合物 7 的合成方法 

在一个干燥的封管反应器中加入 0.2 mmol 化合物

6, 再依次加入 0.22 mmol 邻氨基苯甲醇和 10% equiv. 
AgNO3, 最后加入 2 mL EtOH 作溶剂, 加入小磁石, 密
封, 放入 80 ℃的油浴锅中搅拌回流 12 h, TLC 跟踪反

应, 观察化合物 6 是否反应完全, 待其反应完全后将混

合物用乙酸乙酯洗出, 加适量硅胶粉将其旋干, 采用柱

层析法分离(石油醚/乙酸乙酯, V∶V＝10∶1)得到黄色

粗产品, 最后用热乙醇重结晶, 提纯, 过滤得到黄色固

体产物 7a～7e.  
12-(4-甲氧基苯基)-3-(1,2,2-三苯乙烯基)-4bH,6H-

苯并[4,5][1,3]噁嗪并[2,3-a]异喹啉(7a): 黄色固体, m.p. 
119～121 ℃. 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 7.03～6.98 
(m, 16H), 6.94～6.98 (m, 4H), 6.85～6.80 (m, 2H), 6.72 
(t, J＝7.5 Hz, 1H), 6.67 (d, J＝8.5 Hz, 2H), 6.16 (d, J＝8 
Hz, 1H), 5.70 (s, 2H), 5.06 (d, J＝15 Hz, 1H), 4.92 (d, J＝
15 Hz, 1H), 3.68 (s, 3H); 13C NMR (125 MHz, CDCl3) δ: 
144.2, 143.9, 141.2, 141.0, 140.8, 140.7, 140.3, 131.7, 
131.5, 130.0, 128.0, 127.7, 126.6, 126.6, 126.4, 125.7, 
124.8, 124.3, 123.6, 113.5, 104.5, 84.9, 68.0, 55.3; IR 
(KBr) ν: 3416, 2923, 1617, 1510, 1252, 1176, 1030, 700, 
622 cm－1. HRMS (ESI) calcd for C43H34NO2 [M＋H]＋ 

596.2590, found 596.2584. 
12-(4-甲基苯基 )-3-(1,2,2-三苯乙烯基 )-4bH,6H-  

苯并[4,5][1,3]噁嗪并[2,3-a]异喹啉(7b): 黄色固体, m.p. 
117～119 ℃. 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 7.05～6.98 
(m, 16H), 6.94～6.89 (m, 6H), 6.85～6.81 (m, 2H), 6.72 
(t, J＝7.5 Hz, 1H), 6.16 (d, J＝8.5 Hz, 1H), 5.72 (d, J＝6 
Hz, 2H), 5.07 (d, J＝14.5 Hz, 1H), 4.93 (d, J＝15 Hz, 1H), 
2.23 (s, 3H); 13C NMR (125 MHz, CDCl3) δ: 144.1, 143.8, 
141.2, 141.1, 140.7, 140.6, 140.2, 137.6, 134.1, 132.4, 
131.6, 131.4, 131.2, 130.7, 130.3, 128.7, 128.5, 127.9, 
127.6, 126.5, 126.5, 126.3, 125.7, 125.5, 124.7, 124.2, 
123.6, 122.7, 104.7, 84.8, 67.9, 21.3; IR (KBr) ν: 3427, 
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2923, 1606, 1491, 1444, 1283, 824, 751, 700, 630 cm－1. 
HRMS (ESI) calcd for C43H34NO [M＋H]＋ 580.2640, 
found 580.2635. 

12-苯基-3-(1,2,2-三苯乙烯基 )-4bH,6H-苯并[4,5]- 
[1,3]噁嗪并[2,3-a]异喹啉(7c): 黄色固体, m.p. 120～
123 ℃. 1H NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 7.26～7.20 (m, 
3H), 7.18 (d, J＝9.2 Hz, 2H), 7.12～7.06 (m, 14H), 
7.05～6.99 (m, 4H), 6.95～6.91 (m, 2H), 6.79 (t, J＝
6.8Hz, 1H), 6.24 (d, J＝8 Hz, 1H), 5.83 (d, J＝7.6 Hz, 
2H), 5.19 (d, J＝14.8 Hz, 1H), 5.05 (d, J＝14.8 Hz, 1H); 
13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 144.0, 143.8, 141.1, 140.7, 
140.5, 140.1, 137.1, 132.5, 131.7, 131.4, 130.6, 130.4, 
128.7, 128.6, 128.0, 127.9, 127.8, 127.7, 126.5, 126.5, 
126.3, 125.7, 125.5, 124.7, 124.2, 123.7, 122.9, 104.9, 
84.8, 68.0; IR (KBr) ν: 3436, 2924, 1599, 1491, 1444, 
1283, 1029, 762, 700, 635 cm－1. HRMS (ESI) calcd for 
C42H32NO [M＋H]＋ 566.2484, found 566.2478. 

12-(4-氟苯基)-3-(1,2,2-三苯乙烯基)-4bH,6H-苯并

[4,5][1,3]噁嗪并[2,3-a]异喹啉(7d): 黄色固体, m.p. 96～
98 ℃. 1H NMR (500 MHz, CDCl3) δ: 7.04～6.98 (m, 
16H), 6.94～6.90 (m, 4H), 6.87～6.81 (m, 4H), 6.73 (t,   
J＝8 Hz, 1H), 6.12 (d, J＝8.5 Hz, 1H), 5.69 (s, 2H), 5.08 
(d, J＝15 Hz, 1H), 4.94 (d, J＝15 Hz, 1H); 13C NMR (125 
MHz, CDCl3) δ: 144.1, 143.9, 141.6, 140.9, 140.6, 140.2, 
140.0, 131.7, 131.5, 130.5, 130.5, 128.0, 127.8, 127.7, 
126.6, 126.6, 125.7, 124.9, 124.3, 123.7, 123.2, 115.2 (d,   
J＝21.5 Hz), 105.0, 84.9, 68.1; IR (KBr) ν: 3422, 2974, 
2924, 1623, 1507, 1491, 1283, 1226, 1076, 1048, 880, 750, 
700 cm－1. HRMS (ESI) calcd for C42H31FNO [M＋H]＋ 
584.2390, found 584.2384. 

12-(4-氯苯基)-3-(1,2,2-三苯乙烯基)-4bH,6H-苯并

[4,5][1,3]噁嗪并 [2,3-a]异喹啉 (7e): 黄色固体 , m.p. 
105～107 ℃. 1H NMR (400 MHz, CDCl3) δ: 7.21 (d, J＝
8.8 Hz, 2H), 7.16～7.06 (m, 16H), 7.04～7.01 (m, 4H), 
6.97～6.91 (m, 2H), 6.84 (t, J＝7.2 Hz, 1H), 6.23 (d, J＝8 
Hz, 1H), 5.81 (d, J＝8 Hz, 1H), 5.18 (d, J＝15.2 Hz, 1H), 
5.04 (d, J＝14.8 Hz, 1H); 13C NMR (100 MHz, CDCl3) δ: 
144.0, 143.8, 143.7, 141.7, 140.5, 139.8, 135.6, 133.7, 
132.5, 131.6, 131.4, 130.4, 130.3, 129.9, 128.6, 128.3, 
127.9, 127.7, 127.7, 126.6, 126.5, 126.4, 125.8, 124.9, 
124.1, 123.8, 123.1, 105.4, 84.7, 68.0; IR (KBr) ν: 3423, 
2923, 1618, 1491, 1443, 1407, 1283, 1090, 836, 750, 700 
cm－ 1. HRMS (ESI) calcd for C42H31ClNO [M＋H]＋ 
600.2094, found 600.2089. 

 

辅助材料 (Supporting Information)  所有新化合物 
(6a～6e, 7a～7e)的 1 H NMR、13C NMR、IR 图谱以及

DFT计算的分子坐标信息等. 这些材料可以免费从本刊

网站(http://sioc-journal.cn/)上下载. 
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