
Journal of Organic Chemistry Research 有机化学研究, 2017, 5(3), 142-152 
Published Online September 2017 in Hans. http://www.hanspub.org/journal/jocr 
https://doi.org/10.12677/jocr.2017.53019  

文章引用: 曹忠民. 国际有机化学命名法研究(二)现代取代命名法[J]. 有机化学研究, 2017, 5(3): 142-152.  
DOI: 10.12677/jocr.2017.53019 

 
 

Studies on the International Nomenclature 
of Organic Chemistry: (II) Modern  
Substitutive Nomenclature 

Zhongmin Cao 
School of Chemical Engineering, Dalian University of Technology, Dalian Liaoning 

  
 
Received: Jul. 15th, 2017; accepted: Aug. 4th, 2017; published: Aug. 7th, 2017 
 

 
 

Abstract 
IUPAC substitutive nomenclature is studied from its historical development and chemical theory. 
It is found that mistaking and using characteristic group as functional group result in forming ir-
rational naming rules and procedures. By taking characteristic group as a substituent producing 
functional group after substitution and correctly using these two groups in the nomenclature, 
modern substitutive nomenclature, characterized by the substitutive suffix, is formed. Modern 
substitutive nomenclature is more systematic and more versatile in naming organic compounds of 
various structures than the previous substitutive nomenclature without characteristic group in-
volved. It is also in agreement with the “naming selection principle” of CA. 
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摘  要 

从历史发展和化学原理对IUPAC取代命名进行了研究，发现其中不合理的论述和命名过程是由于错误地
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将特性基团看作官能团，并且代替了官能团。正确地将特性基团作为形成官能团的取代基，同时将这两

种基团合理地用于取代命名，结果形成以取代后缀为标志的现代取代命名。它较无特性基团参与的取代

命名更为系统化，更便于对不同结构化合物的命名，并且与CA取代命名一致。 
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1. 引言 

取代命名法是应用最广的，也是 IUPAC 命名法中最主要的系统命名方法。CA 有机化合物的命名，

除少数例外，基本上都用这种方法。从 Liege 会议以来，IUPAC 与 CA 的取代命名法是平行发展的[1a]，
CA 命名系统基本上与 IUPAC 命名法保持一致[2a]，CA 服务部(Chemical Abstracts Service, CAS)中一些杰

出命名专家都曾在 IUPAC 有机化学命名委员会(CNOC)服务[2b]。出于制作索引的需要，CA 命名规则虽

较 IUPAC 取代命名法更加严格、详尽，要通过更多的步骤，最后形成化合物独一无二的名称。但在命名

基本原则上与 IUPAC 命名法是一致的。在编写“蓝皮书”过程中，英国化学家 Cahn 起草 C 部初稿[3]
时，引入了他个人有关官能团和类别的错误概念[4]。他所定义的官能团实际上不是官能团，而是形成官

能团的取代基[5]。C 部初版时，基本上保留原定义文字，但将官能团名称改为特性基团[6a] [7a] [7b]。这

样，特性基团就成了官能团的同义词，主特性基团也就被认为等同于 Liege 命名法的主官能团[6a]。由于

用特性基团代替了官能团，IUPAC 取代命名法与 CA 的取代命名法出现了分歧。本文将从取代命名发展

历史和化学原理出发，并参照 CA 命名有关论述，对 IUPAC 取代命名法进行探讨，阐明 IUPAC 取代命

名中出现各种不合理的问题是由于混淆了特性基团与官能团两种不同的基团。通过对它们加以区别且合

理地用于取代命名，最后形成更为系统化、更便于多种不同结构有机化合物的命名，并与 CA 命名系统

一致的现代取代命名法。 

2. 取代命名法的发展史 

取代命名法创始于日内瓦会议。日内瓦命名法虽相当简单，主要涉及到开链化合物的命名，但所提

出基于化学结构的命名原则[8]为后来取代命名的发展奠定了基础。取代名称主要由母体、前缀和后缀三

部分组成。前缀代表取代基对于母体的取代，在取代名称中用取代基的具体化学名称来表示，是用来描

绘所命名化合物分子构造；后缀代表化合物的类别或所含的官能团，除个别例外，用相应类名的一个音

节来表示。关于后缀在取代命名中的作用，历史上有如下记载： 
“In order to distinguish various classes of compounds the Congress* agreed to make use of appropriate suf-

fixes, the ending -al, for example, was to denote an aldehyde, -one a ketone and -ol an alcohol or phenol, … ali-
phatic compounds containing the -CN group were to be denoted by the suffix -nitrile,” [9] (*指 the Geneva 
Congress)。 

后缀代表类别的设定，建立起“官能团”、自然语言中的“类名”与化学语言中的“后缀”三者统

一的基本关系。后缀与类别在结构上都表示官能团的存在。三者是通过不同方式表示一类化合物的化性
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或类别。这种关系成为取代命名中所必须遵守的基本原则，同时也是从化合物的结构式形成取代名称的

依据。根据已知的官能团化学式[10]可以直接从分子结构式确定化合物所属类别和所含的官能团，从而形

成取代名称的后缀。所以后缀的形成必须通过官能团确定。为了与现代取代名称中的取代后缀有所区别，

将日内瓦命名法中表示含有官能团的后缀称为“官能后缀”。列日命名法(IUPAC 称之为列日规则[6b]，
以下沿用此名)对日内瓦命名法中后缀含义未作修改，只是将原来可以同时表示分子中多种官能团的多个

后缀，如 pentanaloloicacid，改为仅用从多种官能中选出的主官能(principal function)的后缀作为唯一后缀，

其余官能都用前缀表示[11a]。主官能可通过由各种官能按照一定顺序排列的“官能优先顺序”(order of 
precedence of functions)来选择[11b]。按照列日规则提出的设想，后来 IUPAC [6c]和 CA [1b]分别制定了

根据化合物类别、按一定顺序排列的选择主官能顺序表(以下简称“顺序表”)。后缀代表主官能的提出，

使得日内瓦命名法的命名程序也要同时做出相应的修改。命名的第一步不再是选择最长碳链作为母体主

链，而是首先确定主官能团，然后再选择母体主链。对于只含一个主官能团的化合物，选择母体主链的

先决条件是必须包括主官能团；对于含有多个同一主官能团的化合物，则母体主链须包括最多数同一主

官能团[11c]。如果官能团含有碳原子，主官能团的碳原子也就必须包括在主链内，这样会限制在有些情

况下选出较为合理的母体。如链端官能团(即只能在链端或伯碳上形成的、含有碳原子的官能团，如醛、

腈、羧酸及其衍生物等)位于环上时，主链只能是主官能团本身的一个碳原子，而不是更为合理的环，致

使在编辑索引时，占分子绝大部分的环因成为取代基而不能出现在标题母体中，结果环上带有各种官能

团系列的化合物不能编排在一起；又如，开链上带有多个同一链端主官能的命名，含有官能团碳原子的

主链只能包括链两端的两个主官能团，而不能包括最多数同一主官能团，其余的主官能团只好用前缀表

示。如果将抽象地表示(不具体改变母体的构造)含有官能团的“官能后缀”，改为通过取代基对母体的取

代形成官能团的取代后缀，主官能团中碳原子就可以来自取代基，母体的选择也就可以不再受主链必须

包括主官能团碳原子的限制，从而可以选出合理的母体。特性基团是形成取代后缀的取代基。含碳的特

性基团“蓝皮书”称之为特殊特性基团(Exceptional characteristic groups) [6d]。引入取代运作形成后缀，

“官能后缀”改为取代后缀(Substitutive suffix [12a], Substituent suffix [1c])使得上述含链端官能团化合物

能形成更合理的名称，更便于检索，改进了取代命名法。在含链端官能团化合物取代命名中，因分子结

构不同，虽然用不同的后缀来表示含碳与不含碳两种不同特性基团的取代，但由于原子间相互作用与影

响，两种不同特性基团形成同一官能团。也就是说，两种不同后缀表示同一类别，或代表同一官能团。

CA 的羧酸命名说明了这一问题，下面是 CA 对于羧酸命名的说明和几个实例[1d]： 
“The ‘-oic acid’ suffix is employed for acyclic mono- and dicarboxylic acids of carbon chains, including 

‘a’—named acids; the ‘-carboxylic acid’ suffix is used for acyclic polycarboxylic acids and compounds in which 
the carboxyl group is attached to a ring, a monoatomic hydride, or a heterocyclic chain”。 

例[1d]： 

1.
HOOC COOH

Pentanedioic acid (戊二酸) 

2. 
HOOC COOH

COOH

1,2,3-Propanetricarboxylic acid (1,2,3-丙三羧酸*) 

3. 

COOH

1-Anthracenecarboxylic acid (1-蒽羧酸*) 
*后缀–carboxylic acid 尚无适当的汉语译名。中文有机化学文献中多译为“甲酸”[13a]，这是错误的。

“甲酸”是一个具体化合物的名称，其中“甲”代表省略“烷”字的甲烷母体，“酸”表示由羧基和氧
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基共同取代形成的官能团-COOH 基的后缀。作为一个具体化合物名称的“甲酸”当然不可能成为代表一

类化合物官能团的后缀。再者，“取代名称 1-蒽甲酸”中有蒽和甲两个母体，也是不合理的。在后缀

-carboxylic acid 没有合理的汉语名称之前，本文姑且将它译为“羧酸”。 
如果用不含碳取代基来命名，例 2 中化合物的名称将为 3-Carboxypentanedioic acid，在这一名称中，后

缀-dioic acid 只包括两个主官能团(羧基)，第三个只好用前缀表示；例 3 的名称将为 1-Anthracenylmethanoic 
acid，在这个名称中，母体只能是甲烷，而占分子主要部分的蒽反而成了取代基，这不仅是母体不合理，而

且在索引制作中，按照这样命名，甲酸将成为标题母体(Index heading parent)，蒽基成了取代基，结果使蒽环

上带有官能团的各种化合物在索引中不能编排在一起，未能发挥结构近似的化合物编排在一起的便利。 
取代命名法的发展过程说明了两个问题：1) 取代后缀是在官能团形成的“官能后缀”的基础上得来

的，而不是在废除官能团情况下由特性基团代替官能团单独形成的；2) 从特性基团在现代取代命名法的

作用，进一步说明它是取代基而不是官能团。 

3. 有关现代取代命名法的理论探讨 

3.1. 官能团，主官能团，特性基团，主特性基团 

作者已从理论上[5]和取代命名的发展历史阐明：特性基团是取代基，经取代进入分子后方能形成官

能团。但“蓝皮书”在主特性基团的定义中明确表示，主特性基团是用后缀表示的特性基团，它等同于

列日规则中的主官能团，说明特性基团就是官能团。原文表示如下： 
“Principal groups: the characteristic group chosen for expression as suffix in a particular name. (This is 

equivalent to the ‘principal function’ of the Liege rules.)” [6a] 

“蓝皮书”虽未明确地否定特性基团是取代基，但从特性基团的定义(用“incorporated into”来表示

特性基团进入母体的方式，以及将不可能通过取代进入母体的基，>C=X，列为特性基团)和选择母体的

首要条件(“Maximun number of substituents corresponding to the principal group”) [6e]可以看出，“蓝皮书”

并不将特性基团看作是取代基。不过在后来发表的、作为修改和补充的《IUPAC 有机化合物命名法指南》

(以下简称《指南》)中，对特性基团不是取代基的错误观点作了更正，明确指出特性基团是取代基[12b]，
特性基团也不再包括只能出现在碳链中间的>C=X： 

“It has been customary to regard these substituents as characteristic (or functional) when the link between 
substituent and parent is not a carbon-carbon bond, for example, -OH, =O, and -NH, but many exceptions are 
recognized, such as -COOH and -CN.” [12b] 

《指南》虽然正确地承认特性基团是取代基，但仍然保留“蓝皮书”的特性基团就是官能团和后缀

代表主特性基团[6a]的错误观点。特性基团是(形成官能团的)取代基和它不是官能团两种不同提法是同一

问题的两个方面，一种‘基’在形成后缀的作用上，不可能既是取代基又是官能团，二者有本质的不同。

它们的差异在于前者是与分子结构无关的一般的(化学)‘基’，而后者则是分子的有机组成部分，它代表

分子的主要化性。未进入分子前特性基团是取代基，进入分子后在分子结构影响下，成为有相同或不相

同化学组成的官能团。即使是化学组成相同，它们的本质仍然是不同的。例如，特性基团羟基与醇羟基

虽然化学组成相同，但它们的本质是不同的，后者不再是与分子结构无关的一般的羟基，而已是烷基碳

上的醇羟基，不同于同一特性基团在酰碳上取代形成的羧酸羟基。《指南》既承认特性基团是取代基，

又仍然认为特性基团等同于官能团、后缀代表主特性基团，是自相矛盾的。结果也就不可能改正“蓝皮

书”最后形成的后缀代表主特性基团，而不是代表主官能团的错误含义(见下)。 
由于一个名称代表一个具体化合物，所以在取代命名中，不仅要了解两种基之间的结构差异和相

互关系，更须要明确从一种基合理地形成另一种基的可能性。从结构上讲，特性基团经取代在分子内
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能形成官能团，但由于同一特性基团取代不同结构碳原子的氢，能形成不同的官能团，所以从一种特

性基团不能确定取代后能具体形成哪一种官能团。也就是说，从特性基团出发，不可能在一化合物分

子结构式中识别与它相对应的官能团或确定该化合物类别，但反之，从官能团却可以直接明确形成它

的特性基团。所以特性基团与官能团之间相互转换关系是单向的，这就决定了在取代命名中用特性基

团代替官能团，既不可能从分子结构式中识别官能团，也不可能从多种特性基团通过由化合物类别按

一定顺序编排的“顺序表”中选出主特性基团。形成取代后缀的主特性基团不是来自多种特性基团，

而只能是来自主官能团。所以作为取代基的主特性基团不是利用“顺序表”从多种特性基团选出的有

代表性的唯一的特性基团，而是根据主官能团化学式选出的取代能形成主官能团的(可能不只一个)特性

基团。 

3.2. 取代前缀与取代后缀 

取代命名中前缀代表母体上客观存在的基。形成前缀命名运作所涉及的取代反应可能是实际上不能

发生的，但前缀所代表的基必须是实际存在的。这些母体主链上存在的基，机械地说明分子构造，有如

CA 对于前缀的说明： 
“Substituent prefixes are employed to denote atoms and chemical groups attached to an index heading par-

ent.” [1e] 
由于取代所引入的基与所表示的主链上存在的基相同，所以前缀是用取代基的具体化学名称来表示。

取代后缀则不同，它主要的作用是表示化合物的类别，也就是代表体现化合物化性的主官能团。形成官

能团的取代基是一种含有杂原子的特殊取代基——特性基团。由于杂原子与相连碳原子相互影响与作用，

特性基团进入分子后，往往须与分子中碳原子结合，方能形成客观存在的、真实代表分子主要化性的官

能团。“蓝皮书”混淆了特性基团与官能团，自然也混淆了前缀与后缀，结果取代后缀错误地代表了作

为取代基的主特性基团，而不是代表决定类别和体现分子主要化性的主官能团。《指南》虽然正确地说

明特性基团是取代基，但并未否定特性基团是官能团，实际上与“蓝皮书”一样，仍然混淆了取代前缀

与取代后缀，有如下面的说明，两种‘缀’都是代表取代所引入的基： 
“The substitutive operation involves the exchange of one or more hydrogen atoms for another atom or 

group. This process is expressed by a prefix or suffix denoting the atom or group being introduced” [12a]。 
两书对于特性基团是否取代基虽然持不同观点，但它们在由特性基团形成取代后缀过程的不同步骤

中都忽略了一条重要的化学基本原则——原子间相互作用与影响，“蓝皮书”中将取代基特性基团定义

为官能团，在《指南》中则最后将取代基主特性基团看作是主官能团。结果殊途同归，形成的后缀都是

错误地代表主特性基团，而不是代表主官能团。CA 对于取代后缀代表主官能团作了明确的表示： 
“Substituent suffixes of molecular skeleton parent compounds are chosen to represent the principal chemi-

cal functional group (or groups) in accordance with the order of precedence of compound classes.” [1c] 
取代后缀代表官能团，并不排除通过特性基团的取代，机械地描述母体构造的作用。所以取代后缀

除主要代表官能团外，同时也说明了特性基团对母体上的氢原子取代后对母体构造的改变。这样，取代

后缀可以说有双层含义，主要代表主特性基团取代所形成的主官能团，同时也表示取代对母体构造的改

变。后缀代表主官能团是对全分子而言，表示构造的改变只是对母体而言。所以 CA 在说明母体与后缀

形成索引标题母体时，将后缀与取代基联系起来： 
“They (指母体——本文作者) are transformed into index heading parents by appending, as a suffix, the 

substituents which represent the principal functional group of the compound;” [1f]。 
可以完全肯定地说，取代后缀是代表主特性基团取代所生成的主官能团。 
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4. 取代命名法的命名步骤 

列日规则主要命名步骤很简单，即根据官能团、类别和后缀三者统一的原则，依据官能团的化学式

可以直接从分子结构式中确定所含的官能团。当分子中同时含有多种官能团时，通过“顺序表”可以从

多种官能团选出形成后缀的主官能团。IUPAC 虽然用与官能团本质不同的特性基团代替了官能团，但从

IUPAC 的命名“一般法则”(General Principles) [6f] [12c]和有关命名论述来看，后缀形成的过程仍然与列

日规则基本相同，原文如下： 
“(b) determine the kind of characteristic group to be cited as suffix (if any) or as a functional class name. 

Only one kind of characteristic group (the principal group) can be cited as suffix of functional class name.” 
[12c] 

同时从多种特性基团选出主特性基团的方式与从多种官能团选出主官能团完全相同。 
“The principal characteristic group is the one that characterizes the class occurring earliest in Table 10*”. 

[11d] (*即“顺序表”) 
前面讨论中已经明确，特性基团不可能依照自己的化学式来确定分子结构式中所含的官能团，同时

也不可能转换为相应的类别，从多种特性基团中利用“顺序表”来选择主特性基团，所以 IUPAC 的命名

“一般法则”实际上是行不通的。再者，“一般法则”所讲的用后缀表示的主特性基团可以同时作为官

能类名(functional class name)也是不能成立的。官能类名是指官能类名称(Functional class name) [12d]中的

类名(class name)部分。官能类名名称是 IUPAC 将原来的普通名称经过系统化形成的一种系统名称。最初

称为基官能名称(Radicofunctional name) [6g] [12c]。这一命名方法是仿照无机化合物的二元命名法(Binary 
nomenclature) [13a] [13b]，将有机化合物分子分为烃基和官能团两部分，分别命名，所以最初被称作基官

能命名法。取代名称的取代后缀与基官能名称的官能类名都代表官能团，所以从官能团出发形成的主官

能团当然既可以作取代名称的取代后缀，也可以作基官能名称的官能类名。特性基团不同于官能团，所

以主特性基团不可能作为基官能名称的类名。 
由于 IUPAC 混淆了特性基团与官能团，“一般法则”所讲述的取代名称虽然未改变后缀的形式，但

已使后缀具有了错误的含义，不再代表主官能团，而是代表主特性基团。所以对于后缀与官能类名不相

同的具体问题，也就无法做出合理的解释。例如丁酮的取代名称 Butanone 后缀-one 表示 = 0，它的基官

能名称 Ethyl methyl ketone 的官能类名 ketone 却代表>C=0，后缀与官能类名各表示不同的基，对此，

IUPAC 做出了如下说明： 
“The characteristic group that can be cited as suffixes in substitutive nomenelature are not necessarily iden-

tical with the groups designated by the name of a corresponding functional class when functional class names 
are formed (e.g., butanone and ethyl methyl ketone, where –one denotes =0 and ketone denotes -CO-),” [12f]。 

这里所说的后缀与官能类名“不必然相同”(“not necessarily identical”)不仅没有合理的依据，并且与

“一般法则”中的论点也是矛盾的。它们既然“不必然相同”，选出的主特性基团又如何能同时可以作

后缀和官能类名呢？后缀-one 代表特性基团 = 0，而官能类名 ketone 则代表官能团-CO-，它们并不是“不

必然相同”，而是根本不相同。再如 Ethanenitrile 中表示 N ≡的取代的后缀-nitrile 与基官能名称 Ethyl 
cyanide 表示-CN 的官能类名 cyanide [6h]也是不同的。 

命名“一般法则”的第二步“(c) detemine the parent hydride”是选择作为母体的主链。“蓝皮书”中

选择主链的首要条件是：“(a) Maximum number of substituents corresponding to the principal group” [6c]。
这里“principal group”是指主特性基团。确定一类化合物的主链是根据链上决定分子主要化性的主官能

团[11c]，而不是主特性基团。所以 CA 选择索引名称(Index name)分子骨架(Molecular skeleton)所依据的
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首要条件就是“(a) Greatest number of the principal chemical functional group”[1g] CA 的分子骨架相当于

IUPAC 的主链。 
“蓝皮书”直接将特性基团等同于官能团，结果后缀就代表主特性基团。《指南》虽然承认特性基

团是取代基，但混淆了前缀与后缀： 
“The substitutive operation involves the exchange of one or more hydrogen atoms for another atom or 

group. This process is expressed by a prefix or suffix denoting the atom or group being introduced.” [12a] 
后缀代表取代基(特性基团)所引入的基，结果后缀仍然是代表主特性基团。 
IUPAC 虽然用特性基团代替官能团，按照命名“一般法则”，只利用特性基团，却能完成从理论上

讲行不通的命名运作，最后形成形式上与正确名称相同的取代名称。从“蓝皮书”与《指南》的文字的

叙述中很难看出问题的所在，但从命名实践所用的化学式就不难看出如何完成理论上行不通的命名步骤

的。下面是 IUPAC 论述取代命名中的两个实例： 

例 1 [6i]  

Principal group                         -al 
Parent hydride                                 Nonane 
Substituent                                    4-Formylcyclohexyl 
Name                                        9-(4-Formylcyclohexyl)nonal 

例 2 [12g]  
Principal group                >(C)=O          -one 
Parent hydride                                 Heptane 
Substituent                                    Hydroxy- 
Name                                        7-Hydroxyheptan -2-one 
除例 2 化合物含有羟基外，两例化合物均含有=O 基，根据上面的理论探讨，由于特性基团不具备相

连碳原子结构信息，所以不能确定两例中=O 基所形成的官能团为醛基或酮基，也就是说，最后无法识别

分子中所含的官能团，从而形成相应的后缀。但两个例子实际上分别得出正确的取代后缀，—al 和—one。
从主特性基团的化学式不难看出，正确的后缀之所以能形成，是由于主特性基团的化学式不再是特性基

团，都具有了官能团的结构信息。这种不含碳却具有表示碳原子结构价键的不合理的化学式，使得特性

基团=O 基能自我地分为形成醛基的氧−(CH)=O，和酮基的氧>(C)=O，在一种官能团价键掩盖下成为具有

官能团结构信息的、不合理的化学式。通过这种不合理的化学式，特性基团得以从化合物分子结构式中

识别所含的官能团，并且可以纳入“顺序表”与−OH 比较，成为主特性基团(例 2)。特性基团不合理的化

学式是 IUPAC“一般法则”讲述的取代命名法错误的核心。为了便于讨论，以下简称它为“伪官能团”。 

5. “伪官能团”是 IUPAC 取代命名法存在问题的核心 

从命名实例可以看到，IUPAC 取代命名法有关论述中所指的特性基团并不是“蓝皮书”与《指南》

两书中定义的特性基团[6a] [12b] [12h]，而是“伪官能团”。“伪官能团”首先出现在 IUPAC 取代命名

法的“特性基团”与前、后缀关系表中[6j] [12i]。该表主要由以下四列组成：1. Class; 2.Formula; 3. Prefix; 
4. Suffix。第二列是特性基团的化学式。其中除为了使命名运作能选出更为合理的母体，特性基团包括了
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与杂原子相连的碳原子的特殊特性基团外，一般的特性基团均应为杂原子或杂原子基。但表中多价的特

性基团（即取代后杂原子以多重键与碳相连）均以“伪官能团”形式出现，如−(CH)=O，>(C)=O，−(C) ≡
N，−(C)OOH 等。括弧中碳原子表示它不属于该化学式。“伪官能团”在化学组成上虽然与特性基团相

同，但它的的自由价键已成为含碳官能团的自由价键。它实际上所表示的是无碳原子的含碳官能团，或

者说是具有含碳官能团自由价键的特性基团。所以“伪官能团”是化学组成与自由价键分离产生的不合

理结构。它既不是官能团，也不是特性基团。在取代命名中 IUPAC 利用它的含碳官能团的自由价键来完

成只有官能团才能做到的命名步骤，利用它的特性基团化学组成最终说明后缀代表特性基团而不是代表

官能团。 
IUPAC 在取代命名中是用特性基团来代替官能团。特性基团在“蓝皮书”和《指南》中都有明确的

定义，但实际上用的不是所定义的特性基团，而是“伪官能团”，《指南》中有关论述说明了这一问题： 
“The presence of a characteristic group can be denoted by a prefix or suffix attached to the parent name. 

Such prefixes and suffixes are illustrated in Table 5*.” [12j]  
“The principal characteristic group is the one that characterizes the class occurring earliest in Table 10#. 

All other characteristic groups are cited as prefixes. Some suffixes and prefixes to be used with the general 
classes listed in Table 10 are given in Table 5*.” [12f] 

(*用“伪官能团”表示特性基团的特性基团与前、后缀关系表；#为“顺序表”) 
按照 IUPAC 命名“一般法则”所形成的取代名称虽然形式上仍与正确名称相同，但后缀的含义是错

误的，当将名称转换为原来的结构式，就会暴露出因错误的后缀含义，以致不能还原为正确表达的官能

团结构式。将名称转换为原来的结构式的过程 IUPAC 与 AC 均有论述，分别称之为“Name Interpretation”
[12k]与“Chemical Structural Diagrams from CA Index Names”[1h]。下面引用《指南》中从名称变为结构

式的两个实例： 
例 1 [12m] 
2,3-dichloro-6-[4-chloro-2-（hydroxymethyl）-5-oxohex-3-en-1-yl]pyridine-4-carboxylic acid 

N

Cl

Cl

COOH

C CH CH CH2

Cl

CH3 C

O CH2OH

 
例 2 [12n] 
3-(2,3-dihydroxypropyl)-α-methylquinoline-2-pentanoic acid 

1
2

3

4

N CH2 CH2 CH2 CH COOH

CH3

CH2 CH CH2 OH

OH

6

5

7

8

1 2 3

αβδ γ

 
例 1 是以-carboxylic acid 为后缀表示特殊特性基团-COOH 取代形成官能团羧酸的名称。由于作为取

代基的特性基团与官能团有相同化学组成，代表取代所引入的基恰好与官能团形式相同，结果得出形式

上正确、羧基连在吡啶环上化合物的结构式名称： 
“The suffix ‘carboxylic acid’ together with its locant, ‘4’, describes the presence of a carboxy group, 

-COOH, at position 4 of the parent hydride ‘pyridine’ giving the structure and numbering shown below: ” 
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N

C
O OH

1
2

3
4

 
例 2 与例 1 不同，是以-oic acid 为后缀，表示由氧基与羟基两种特性基团在伯碳上共同取代形成官

能团的羧酸名称。IUPAC 用“伪官能团”代替特性基团，结果后缀不是代表两价的氧基与一价的羧基共

同取代形成的羧基，而是表示“不含碳的羧基”。但 IUPAC 仍然称它为“carboxy”!: 
“The suffix ‘-oic acid’ denotes the presence of a carboxy [−(C)OOH ]group attached to the parent hydride 

pentane, giving the structure and numbering shown as below. Note that the carbon atom of the carboxy group is 
included in the parent chain …” 

CH3-CH2-CH2-CH2-COOH 
5    4    3    2    1 
并且还补充说，这个“carboxy”的碳原子包括在母体链中。它本不含碳，又何从谈起它的碳原子包

括在母体链中呢！这两个从取代名称转换为结构式的例子进一步说明 IUPAC 命名“一般法则”所论述的

取代命名存在的问题。特性基团不具备分子中与之相连碳原子结构信息，不可能完成取代命名中形成后

缀的所有步骤。作为“不含碳的官能团”的“伪官能团”在完全违反化学原理的情况下获得了表现官能

团的结构，虽然不合理地形成了取代后缀，但这样形成的取代后缀不仅它的形成不合理，而且表达了错

误结构，它代表特性基团，而不是代表体现分子化性和决定化合物类别的官能团。 
取代后缀代表特性基团造成了后缀与类别含义的分离，引起了矛盾。类别与后缀本应表达同一概念，

不过前者是自然语言，而后者是化学语言。由于后缀一般只用类名的一个音节，后缀与类别含义分离引起

的矛盾并不明显，但当二者为同一词时，这种矛盾就表面化了。如 nitrile 一词同为 nitrile 类化合物的后缀

与类名，却分别表示为 N≡与 CN，而后缀-carbonitrile 与类名 nitrile 虽是不同的词，却都代表相同的 CN。

所以在“蓝皮书”腈类命名有关规则中，特别用附注加以说明[6k] [6m]。但这两个附注对原来的矛盾并未

能做出合理解释，不过重申了矛盾的内容。中文有机化学命名中，由于文字关系，无法用名称的一个音节

来做后缀，后缀与类名含义分离的矛盾较为明显。在腈类命名中，除有与“蓝皮书”中同样的矛盾外，用

后缀“腈”字表示 N≡，破坏了汉字结构与意义的关系，“腈”与“氰”代表两个化学组成不同的基，不

再有如“胺”与“氨”那样，按照汉字结构与意义的关系，分别表示有机与无机两个化学组成相同的基。

再者，在酮类命名中，同一化合物 CH2CH2CH2COCH3 的取代名称为丁酮，基官能名称为甲乙酮，“蓝皮

书”出版前两个名称中的“酮”字均表示酮基或羰基，但出版后，前者的“酮”字改为表示氧基，而后者

的“酮”字则仍表示羰基。结果造成氧基与羰基两个词间的混乱。“蓝皮书”中文译本中，将原文“oxo”
[6n] [6o]误译为羰基[13b] [13c]，不能不说是 IUPAC 国际命名法的错误影响造成的。 

6. 合理的 IUPAC 取代命名法 

综上所述，合理的取代命名必须遵守以下两点：(1) 命名的第一步，确定该化合物类别或所含主官能

团，必须是通过官能团的化学式，而不是从特性基团得来；(2) 主特性基团不能从多种特性基团选出，它

只能是来自主官能团，并在命名的最后一步，作为主官能团的取代基形成取代后缀，CA 对于主特性基团

有如下的说明： 
“In substitutive nomenclature, a principal chemical group is that substituent of a molecular skeleton which 

is selected for expression as a suffix.” [1i] 
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这一说明中 CA 用“principal chemical group”代替 IUPAC 的“principal characteristic group”。这可

能是由于 CA 将“characteristic group”只看作是一般的(化学)基(chemical group)。 
“蓝皮书”和《指南》中“一般法则”(General principles)所讲的取代命名法不符合上述两点，尤其

是用“伪官能团”代替特性基团，更是不合理。但“蓝皮书”C-1 至 C-9 章各类化合物分类的取代命名

法规则却与 C-0 章“一般法则”所讲述的有所不同。C-1 至 C-9 章的前言虽然明确指出：“The following 
Subsections C-1to C-9 illustrate how the general principles set out in the subsection C-0 are applied to various 
types of compound”[6p]，但实际上 C-1 至 C-9 章化合物分类命名仍然遵循列日命名法的基本原则，下面

援引 C-3 中醛与酮的命名规则来说明它与“一般法则”命名规则的差异： 
“The term ‘aldehyde’ is applied to compounds which contain the group –CHO attached to carbon. Alde-

hydes are named by means of the suffix ‘-al’, ‘-aldehyde’ , or ‘-carbaldehyde’ …” [6n]  
“The generic name ‘ketone’ is given to compounds containing an oxygen atom doubly bound to a single 

carbon atom with the carbonyl group >C=0 joined to two carbon atoms. Ketones are named by means of the suf-
fix ‘-one’, …” [6o] 

上述两段引文说明两类化合物的命名都首先提到标志化合物类别的基，如醛的-CHO，酮的>(C)=O。

从功能和化学组成来看，这两个基应该分别为醛与酮的官能团。所以这里醛与酮的命名与列日命名法完

全相同，都是从各自的官能团开始。随后指出名称中后缀代表的类别，明确了醛与酮的命名仍然是遵守

官能团、类别、后缀三者相互对应和统一的基本原则。命名过程是利用官能团直接形成用后缀表示的主

官能团与类别，而与特性基团完全无关。这显然与列日命名法是一致的，不过列日命名法中“Aldehydes 
are characterized by the suffix al” [11d]，“Ketones will receive the ending one” [11e]所描述的后缀是“官

能后缀”，而“蓝皮书”C-3 章中的-al 和–one 已不是原来表示含有官能团的“官能后缀”，而是代表由

主特性基团取代形成主官能团的取代后缀。作为链端官能团醛的后缀增加了由特性基团形成的取代后缀

“carbaldehyde”说明了这一问题。“carbaldehyde”与-al 都代表醛类与醛官能团，所不同的是，它们分

别表示由不同的取代基(主特性基团) −CHO 与=O 形成的醛基。从上述醛与酮的命名可以看到，C-3 章中

的命名规则与 C-0 章“一般法则”所规定的完全不同，它反映了取代命名的历史发展过程，符合上述理

论探讨，确定分子中所含的官能团和化合物的类别与特性基团无关，主特性基团只是作为主官能团的取

代基在形成取代后缀最后一步参与命名，与现代 CA 取代命名原则上一致。 
正确处理特性基团与官能团的关系和合理地使用特性基团是形成合理的取代命名的关键。这样也就

不会有“伪官能团”出现在命名过程中。如将原来的“特性基团与前、后缀关系表”[6j] [12i]中“伪官能

团”化学式作如下修改，该表就成为取代命名法合理的概括： 
 

Class 官能类 
Principal functional group 

主官能团 
Principal characteristic group 

主特性基团 
Prefix 
前缀 

Suffix 
后缀 

Carboxylic acid −COOH 
 

−COOH 

 
-------- 

 
Carboxy- 

 
-oic acid 

 
-carboxylic acid 

Nitrile −C≡N −(C)≡N 
−C≡N 

-------- 
Cyano- 

-nitrile 
-carbonitrile 

Aldehyde −CHO −(CH)=O 
−CHO 

Oxo- 
Formyl- 

-al 
-carbaldehyde 

Ketone >C=O >(C)=O Oxo- -one 

Alcohol −OH -OH Hydroxy- -ol 
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此表形式上虽然与“特性基团与前、后缀关系表”相似，但实际所表达的概念完全不同。首先是利

用官能团而不是特性基团形成后缀；再者，将特性基团看作是形成官能团的取代基，使主特性基团成为

主官能团的“定向”取代基，从而将“官能后缀”改进为取代后缀。表中主特性基团列的化学式与“伪

官能团”根本不同，碳原子与它的自由价键分离的不合理现象不复存在，它合理地表示作为“定向”取

代基的主特性基团。 

7. 结论 

(1) 实质为取代基的特性基团等同于官能团是 IUPAC 取代命名法出现问题的根源，将特性基团改为

“伪官能团”是错误的核心。 
(2) 有机化学命名的历史发展和化学原理说明，合理的取代命名首先必须从官能团确定类别。正确地

处理特性基团与官能团的关系，合理地将特性基团用于形成取代后缀是合理的取代命名法的必要步骤。 
(3) 合理的取代命名法是与 CA 取代命名一致的现代取代命名法。 
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