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内容概要

分子结构与反应活性的关系（简称结-活关系）历来是有机化学界关注的热点之一。
    因为在有机合成实践中几乎每个项目甚至每一天都会遇到同样的问题：什么样的合成路线是高选择
性、高收率、低成本的？
反应过程中会产生哪些主、副产物？
什么样的反应条件会减少副产物、提高选择性？
    分子结构与反应活性正是揭示这些问题的。
　  本书以作者亲身经历的实践经验为基础，以经典的物理学、化学的基本理论为指导，参阅了若干
有机合成文献，从大量具体的实例中总结概括出一些结一活关系的新规律以与读者共享。
  　希望本书对从事有机合成产品的相关研究开发人员、高校师生认识分子结构与反应活性的关系起
到启迪作用。
读者阅读后，对本书中的新观点将不断地产生认同和共鸣，且将加深理解有机反应的内在规律，达到
提高有机合成研究开发水平之目的。
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章节摘录

　　第1章 分子的结构、振动与电荷分布　　有机化学是研究碳的化学，碳原子处于元素周期表的第
二周期第IV主族，恰在电负性强的卤素和电负性弱的碱金属之间，正适合与多种元素形成共价键有机
化合物。
　　不同原子的外层电子构型依原子核数量的不同有不同的排布。
在形成共价键的有机分子中，一原子区别于其它原子的显著樗是其分子结构（几何形状、杂化方式）
、范德华半径、共价半径（体积）和电负性（电）。
　　1.1　形成共价键原子的三个特征：杂化轨道、共价半径和电负性　　1.1.1　原子的杂化轨道　　
根据价键理论，不同原子外层的自旋相反的电子间相互配对使每个原子的外层均达到不含未成对电子
的饱和状态时形成共价键；能量相近的原子轨道间可进行杂化、重组，形成数量相等、能量相等的杂
化轨道，这样可使成键能力更强，成键后分子体系能量更低、更稳定；电子将尽可能占据数量相等的
不同轨道。
　　碳原子的外层电子构型为2s2px12py1，2，有一个2s轨道和三个相互垂直的2轨道。
当一个2p电子被激发至2pz轨道时，碳的外层四个轨道中各有一个未成对电子，此时碳原子的外层电子
构型为2s12px12pz1，因而有三种不同的杂化方式。
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