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合成、~ -j-z(2一甲基一2一苯基丙基)锡苯氧乙酸酯，测定了其晶体结构。晶体属于三斜晶系， 

PT空间群。晶胞参数：a=1．0577(4)nm，6—2．0106(9)nm，c一1．0085(3)nm，a一95．，25(3)。， 

一 119．07(3)。，y一75．77(3)。， 一1．8160(1)nm ，Dc=1．22 g／cm ，z一2。化合物中锡原子呈畸变 

四面体构型a 三礴 锑 有 
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三烃基锡羧酸酯具有很强的生物活性，其结构也具多样性。生物活性与结构亦有着密切的 

联系。具有五配位锡原子的线型聚合结构和螯合单体配位结构的三烃基锡羧酸酯，具有很强的 

杀菌活性。具有四配位锡原子单体结构的三烃基锡羧酸酯，具有很强的杀螨活性[1]。因此，研究 

三烃基锡羧酸酯的结构，有助于预测其生物活性，为开发应用三烃基锡羧酸酯化合物提供理论 

依据。当分子内含有 N、O、S等竞争配位原子时，通过测定三烃基锡羧酸酯的晶体结构，亦可模 

拟研究生物体内的反应，预测其生物活性作用机理[2]。因此，研究三烃基锡羧酸酯的结构具有 

重要意义。本文合成并表征了三(2一甲基一2一苯基丙基)锡苯氧乙酸酯，测定了其晶体结构。 

l 实验部分 

1．1 仪器和试剂 

美国 Perkin—Elmer 2400元素分析仪；锡含量采用重量分析法测定；美国Alpha Ccntauri FT 

IR光谱仪；美国Unity一400 NMR摄谱仪；美国Nicolct R3M／E四圆衍射仪。三(2一甲基一2一苯基丙 

基)氢氧化锡按文献E33制备，苯氧乙酸参考文献E43合成。 

1．2 化合物的合成 

在 150 ml锥形 瓶中加和 1．6g(3 mmo1)三 (2一甲基一2一苯基丙基)氢氧化锡和 0．5 g 

(3．5 mmo1)苯氧乙酸，25 ml苯为溶剂，电磁搅拌回流脱水 4 h。冷却，加入 0．5 g无水NaHCOa 
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表 1 非氢原子坐标和热参数 

Table 1 Non—Hydrogen Atomic Coordinates(× 10‘)and their Thermal Parameters(× 10 ，nln。) 

’Equivalent isotropic U defined as one third of me trace of the orthogonalized tensor 

表 2 部分键长和键角 

Table 2 Selected Bond Lengths(×10-1nm)and Bond Anlges(。) 

由图 1可知，每个晶胞含有2个分子，一个分子中的苯氧基氧原子和羧基氧原子与另一分 

子中的锡原子相距很远，故未能生成分子间的氧锡配键。每个分子中的sn原子与 o(1)、o(3) 

的距离分别为 0．4766 rim和 0．3099 rlITl，均大于sn原子和 0原子的 Van der Waals半径之和 

0．280 nm[引，故亦未能生成分子内的苯氧基氧原子或羧基氧原子与锡原子的配键，这看来是由 

于与锡相连的三个体积很大的 2一甲基一2一苯基丙基的空间阻碍作用所致。 

C(38)一0(2)、C(38)一0(3)键长分别为 1．297(6)rim和 1．215(6)rim，相差较大，和0(3)不 

与sn配位的事实是一致的。 

围绕 sn原子的键角 C—Sn—C和 C—Sn一0由 93．2(1)。变化至 119．2(1)。，表明分子中锡原子 

呈畸变四面体配位构型。其中键角c(10)一Sn—o(2)仅为 93．2(1)。，这可能也与 2一甲基一2一苯基 

丙基的空间拥挤作用有关。 
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2。垒 红外光谱 

红外光谱数据对于研究三烃基锡羧酸酯结构，非常重要 ]。具有四配位锡原子的三烃基锡 

羧酸酯，其固体和溶液的红外光谱一致，且 dvcoo( 一堤o0)较大，一般在 300 cm 左右。标题化 

合物固体和溶液的红外光谱无差别，dvcoo一329 cm_。，表明化合物为具有四配位锡原子的三烃 

基锡羧酸酯。Sn—C键有两个伸缩振吸收峰，分别为 506 cm 和 448 cm_。，这是由于三个 Sn—C 

键不在 同一平面之故 。 ‘ 

， 标题化合物三(2一甲基一2一苯基丙基)锡苯氧乙酸酯具有四配位锡原子的单体结构，与具有 

很强杀螨活性的测定结果一致[2]。 
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The title compound Css H 46 OsSn WaS synthesized by the reaction of iris(2一methyl一2一phenyl 

propy1)tin hydroxide and phenyloxyacetic acid in benzene。 The structure was characterized by 

elemental analysis，IR and NMR ( H、 C̈、儿。Sn)spectra．The crystal structure was determined by 

X—ray diffraction．The crystal belongs triclinic space group P 1．The cell parameters are： = 1．0577 

(4)nm，6— 2．0106(9)nm，c=1．0085(3)nm， =95．25(3)， =119．07(3)， =75。77(3)， 

一 1．8160(1)nm。，De=1．22 g／cm。，Z----2，F(O00)一696．The organotin compound is monomer— 

ic．with the metal atom in distotted tetrahedral coordination environment。 

Keywords： tr／s(2一methyl一2一phenyl propy1)tin phenoxyacetate synthesis crystal structure 
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