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有机化合物的分子式经验判别规则研究

高 岩
�新疆阿勒泰地区水利勘设计院�

赵朝培
�河南省南乐县政府�

摘 要 本丈根据价健理论导出了一个有机化合物的分子总通式
。

据此
，
不仅可 以计算有机化合物中

�
、
� 数及不饱和度

，

还可确定有机化合物的具体分子式
，
结构式和名 称

。

关键词 价健理论 有机化合物 分子通式
。

中图分类号
� �����

到 目前为止
，

人们所见到的有机化合物大约有上百类
，

近五百万种
。

对如此众多结构各异的

有机化合物
，

其分子式能否用一个意义明确形式简单的通式来描述
，

则是化学家一直所关注和研

究的课题
。

在现行的 《有机化学 》 教科书中���
，

大都是按有机化合物的类型分别给一个分子通式
。

对于复杂的有机化合物 �如生物碱
、

维生素
、

核酸等�
，

则至今未见有一分子通式来描述
。

针对上述情况
，

我们试图从价键理论出发
，

导出一个能适用于全部有机化合物的分子通式
，

以

便于记忆和应用
。

� 通式推导
烃是由 �

、

� 用共价键结合成的化合物 � � 永成四个价键
，
� 永成一个价键

。

若 �全部和 �

结合
，

则有如下通式
�

���
�。 �

是 �数一 �
、

�
、

��
· · · ·

一切正整数
实际上

，

除 ���

外
，

其它烃中总是相邻 � 结合成碳链
，

形成 �一�
，

其余价键再和 � 结合形

成 �一 �
。

每形成一个 �一� 用去两个 � 各一个价键
，

少结合 �个 �
。

在链烷烃中
， �
个 � 形成

� 一 �个 �一�
，

少结合 � �� 一 �� 个 �
，

其通式为
�

�
�

� ��一 ���一 �」��。 ���

在环烷烃中
，

碳链首尾相接成环又形成一个 �一�
， �
个 � 形成

� 一 �� �个 �一�
，

少结合 �

��一 �千�� 个 �
，

其通式为
�

�
�

���一 ���一 �� �� ���

在链单烯中
，

碳链中之 ��� 增加一个 �一�
， �
个 � 形成

�一 �� �个 �一�
，

少结合 � ��一

���� 个 �
，

其通式为
�

�
�

���
�一 ���一 �� �� ���

在环单烯中
，

成环增加一个 �一�
，

成烯增加一个 �一�
， �
个 � 形成

�一 �� �个 �一�
，

少结

合 � ��一 ���� 个 �
，

其通式为
�

�
�

���一 ���一 �冲 �� ���

在链单炔或链双烯中
，

一个 �二� 或者两个 �一� 都增加 �个 �一�
， �
个 � 形成 � 一 ���个

�一�
，

少结合 � �� 一 �
一

干�� 个 �
，

其通式为
�
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在

督
电 成环增加一个 �一�

，

�
�

���一���一 ���� ���

环中增加三个 �一�
， �
个 � 形成

�一 ���个 �一�
，

少

结合 � ��一 �十�� 个 �
，

其通式为
�

�
�

���一 �、�一 ���� ���

若用 � 代表上述成环成烯成炔成苯增加的 �一� �不饱和度�
，

则上述通式可并为一式
�

�
�

���一 ���一 �� ��

约简
，

便得如下烃类总通式
�

�
�

����卜 、 ����
、
�

、
�

、
�

· · · · ·

一切正整数� ���

全部有机化合物可视为烃及其衍生物
，

它们是由�
、

� 和 �
、

�
、

�
、
�

、

卤素等及微量金属元

素组成的
。

若先把 �
、

� 以外的杂原子当�
，

代人 �������
一��中

，

再减去其不可能结合
，

加上其有

可能结合的 � 数
，

便得如下
“
有机化合物的分子总通式

” �

�
�

����� 。 � 、 � 。 千�、 。 ����卜��一 ��。 �����。 ，� ��。 ������
。

��、��
。

���一 ‘
��

�

����
‘ ���

式中
�

�
。

一成一个共价键之杂原子及其数目

��

一成二个共价键之杂原子及其数目

��一成三个共价键之杂原子及其数目

��一 ‘
一成四个共价键之杂原子及其数目

�
。

一成五个共价键之杂原子及其数目

��� “
一成六个共价键之杂原子及其数目

每类杂原子有非金属和金属
，

且有不同的价键数
。

式 ���看起来很复杂
，

但用起来简便
。

因

多数化合物中含杂原子在三种以下
。

只要掌握好价键理论
，

牢记���
�
��

�一 �� ，

遇到什么杂原子就取

式中相关项将其代人
，

略去无关项
，

即可得到该类化合物的通式
。

如
�

含卤素和一价金属原子化合物通式
�

�
�

����� 一��卜
��一 �。 ��

�

含 �
、

�和二价金属原子化合物通式
�

�
，、
������，�卜

��一 �、���

含 � 和三价金属原子化合物通式
�

�
�

��������卜细一 �。 ��
�

含 � 和卤素原子化合物通式
�

�
�

����� 、 � ���卜 ��一 �������������
�

‘ ·

�

含 � 和 � �一 �了 中价键特殊
，

定其中 � 成三个价键并人 �
。

中�化合物通式
�

义
·

�

�
�

������� ���卜腼一 ���� ��������
�

含 �
、

�
、

�化合物 �核酸�通式
�

�
�

����� 、 � 。 」
一

���卜 ��一 ��卜卜��� �����、��
。

��
。

只含一��
�� �如 ����

���化合物通式
�

�
�

����� 、 ����卜
��一 �、 �����。�����

� 通式功用

�
�

� 根据化合物名称或其构造式确定其分子式
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�� � � 三联苯
�

三个

督
中一

�又 �一 ‘�，
�一 “ �一 ‘�，

代人通式得
�

������ ����一 �� ��������。

����
� ，

心黝
�
�

�一��
，
�一��

，

代人通式得
�

������ ���卜�沐 �。 ������。

�
�

�
�

� 二苯并 ��一冠一 �
�

由名知彭 两个

督
夹一个冠一�环

，

两个

瞥
中有 ，�个 �

，

不饱和度为 ��冠中有

�个 �
，
�个 �

，

不饱和度为 �
。 �一����一��

，
�一�� �一 �

，

代入通式得
�

�������。 � 。��卜 �大
卜

�、 ‘
��

�
��������

‘

���
·

� 对。 偶氮苯 �

趁�
一� 一 �《 少月〕� �

�

�� �� �一��
，
�一 �� �� �一 �

，

代人通式得
�

��������� �� ��� ��一 �、 卜 ��� �� �� ����
�
��

，
����� �����

� 灵
�

�
。

� 了 〕厂�今
�� ‘

’

� 马嘿岭

…
�

气州
� �

�一�， �一�， 代人通式得
�

�
������ �� ���卜

�只 �一 ��� ���� ����
�
��

���
��，� ��

�� �� � 核酸 ��一�一�一�
��

��

�一 ���一 ��
，
�一 �� �� �一�

，

代人通式得

��。����。 � 。� �� �，�卜�� �一��、 ‘ � �� ��� �只 ���
‘
�����

����。�，��
�� ��

�
�

� 根据某类李廿合物中 � 数
，

杂原子数
，

确定其分子式
，

构造式和名称

�
�

�
�

� 某苯单炔中有 �个 �
，

确定其分子式
，

构造式和名称
。

瞥
中不饱和度为 �

，

单炔中不饱和度为 �
，
�一 ‘��一 �

。

故

韧
一

���
�一�‘ �，

解得

�一�
。

其分子式为 ��
� ‘ ，

�
�

�
�

� 某烃中有 �个 �
，

生成灰白色沉淀
，

和 ����

构造式为

趁�
毛 一��

，

是苯乙炔
。

在常温下和澳水及酸化高锰酸钾溶液都起反应而退色
，

和银氨溶液反应

完全加成
。

确定其分子式
、

构造式和名称
。

由化学性质知其是链炔
，

和



郑 州 工 业 大 学 学 报 ����年

����完全加成其 �一�
，

故有
�
�一����一 �� �

，

解得
�一�

。

其分子式为 �
���，

构造式为
�

�������二��
，

是乙烯炔
。

�
�

�
�

� 某环醚中有 �� 个 �
，
�个 �

，

确定其分子式
、

构造式和名称
。

环醚中 �一 �
，

故有
� ��� � �������一�又 �一�� �

，

解得 �� ��
。 �

其分子式为�
������。 ，

构

造式为
�

之忿
二

，

是��一冠一 �
‘

�
�

�
�

� 集核糖中有 �� 个 �
，
�个 �

，

确定其分子式
、

构造式和名称
。

核糖中�� �
，

故有
� ��� � ������ �一�火 �一�� �

，

解得 �� �
。

其分子式为 �
�����

‘ ，

构

造式为
�

� � � � � �

�
����

， � � �
， ，

�

盯丫
� 、 脱氧核糖

。

� �
�

一了
��

�� � 根据分子式确定化合物的构造式和名称

么 �� � 某烃分子式为���
� ，

有芳香性
，

确定其构造式和名称
。

由 �一 �又 ���一��
，

解得 �一 �
，

因其有芳香性
，

分子中有一个
仁卜

数一 �，
，

其余 �个 � 和 �个 � 必组成一���

���
。

其构造式为

趁��
� �

�� �� � 分子式为 �
�� ‘
� 的化合物易呈银镜反应

，

确定其构造式和名称
。

��� �
，
���

，
�

���，

是苯乙烯
。

由 �

�个 �
，

一 � ����� ��一 ��一�� �， 解得 �一 �
。

由化学性质知其是醛
，

含一个 一���
，

其余
�个 � 必组成

趁�
一

，

��
式为

趁乡尤
��

�
�

�
�

� 某化合物分子式为 �
����

，

为液体
，

沸点 ��、 �一 ����
，

，

是苯甲醛
。

用红外光谱法确定其构造式和名称
。

波长�二��

一� � � � �� �� �� ���一�一弓︸一，翻日
�廿�

月��

��

��

�� ��

��

��一

�州��

定 令 留限 ‘
创

叨�
甘

’

仁，、

�闷 ，叫 尸叫 弓汽

���� ���� ����� ���� ���� ����

一
波数���

·
��

����

甘�
吧乃
心卜

� 巨

��� ���

图 � �峨��� 的红外光谱图

其红外谱图如下���
�

由 �一 � ����� ��一 ��一 �� �
，

解得 ���
。

结合分子式知其很不饱和
，

又含一个 �
，

应注

意双键
、

三键或 �三� 出现
，
����处为一�三� 吸收带

，
����

、
���

、

���处为一�����
�

吸收带
。

其构造式为 ���一����
��� � 查其物理性质知其是丙烯睛

。

�
·

�
�

� 质谱测定某化合物分子式为�����
，

其沸点是 ���℃
，

用红外光谱法确定其构造式和名称
。

其红外谱图如下图
�
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波长�二��

���
�

� � � �

� �����
��

‘ ���一

一�
一��山�一

���� ���� ���� ����

骨
口口

污

�����������

��

���� ���� ���� ���� ��� ���

—波数 、��
一，�

图 � �，�，
� 的红外光谱图

由�一 � ��� ����一 �� 一 �又 �
，

解得 �� �
。

结合分子式知其极不饱和
，

含一个 �

护
�

一

飞
�

�

《 卜
� ，

一��
、

�
���� �

一�
、

一�一等出现
。
����一 肠�。 处无吸收带说明其不含 一��

应注意

����

处有强吸收带说明其含有

�� � �
，

�� �
，
� 数� ��

，

�

厂 一 ‘�， ‘���、 ‘�“�、

���
、
��‘，处的吸收带说明其含有一个 《

����处的吸收带说明其含有一��’��� ‘ 由分子式和上述基因也知其余 �个

��

�
，
�个 � 必组成 一��

�
�

，

其结构式为

仁到
一

。
� 。

查其沸点知其是苯甲酮
。

� 小结

本文根据价键理论导出的有机化合物的分子总通式
，

不仅能够解决现行有机化学教材中众多

通式所能解决的全部问题
�

而且还可直接用来计算有机化合物中�
、

� 数及不饱和度
，

并能确定有

机化合物的具体分子式
，

结构式和名称
。

该式格式一致
，

道理清楚
，

便于记忆和应用
、

对有机化

学教学内容的改革和有机化学分析将会起到一定的促进作用
。
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