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活性染料分子结构与染色性能的构效关系及合成工艺改进
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【摘 要】：为优化活性染料在纤维素纤维染色中的应用效果，本文系统研究活性染料分子结构与染色性能的构效关系，结合浸

染、连续染色及散纤维阳离子改性染色等实际应用工艺，提出染料合成工艺的改进方向。研究表明，磺酸基等水溶性基团的数量

与位置直接影响染料溶解性与分散性，双活性基团的合理组合可提升固色率与染色稳定性，而阳离子改性技术能有效降低染色盐

耗与废水排放。通过分子结构优化与合成工艺革新，可实现活性染料染色的高效化、绿色化，为棉、麻等纤维素纤维印染产业的

高质量发展提供技术支撑。
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活性染料因分子中含可与纤维素纤维羟基形成共价键的

活性基团，具有色泽鲜艳、色谱齐全、湿牢度优良等特点，已

成为棉、麻等纤维素纤维染色的主流染料品种。其染色工艺主

要包括浸染、连续染色及散纤维阳离子改性染色等，在纺织印

染行业中应用广泛，但传统工艺仍面临高盐耗、高废水排放、

色花风险等问题。染料分子结构是决定染色性能的核心因素，

水溶性基团、发色母体、桥连基团及活性基团的结构差异，会

直接影响染料的溶解性、上染率、固色率及匀染性等关键指标。

随着环保要求的不断提高与产业升级需求，通过解析构效关

系、优化合成工艺以提升染色性能、降低环境负荷，已成为活

性染料领域的研究热点。本文基于实际生产工艺需求，深入探

讨分子结构与染色性能的内在关联，提出针对性的合成工艺改

进方案，为活性染料的技术创新与产业应用提供参考。

1 活性染料分子结构与染色性能的构效关系

活性染料的化学结构通式为W-D-B-R，即水溶性基团W、

发色母体 D、桥连基团 B、活性基团 R，各结构单元的特性及

组合方式共同决定染色性能。

1.1水溶性基团与染色性能的关联

水溶性基团是保障染料在染液中均匀分散的关键，主要包

括磺酸基、羧酸基等，其中磺酸基应用最为广泛。磺酸基的数

量直接影响染料溶解度，每分子染料含 2-3个磺酸基时，可在

水中形成稳定的阴离子分散体系，避免染料聚集导致的色花问

题；若磺酸基数量不足，染料易沉淀，降低上染均匀性，而过

量磺酸基会增强染料亲水性，降低与纤维素纤维的亲和力，造

成上染率下降[1]。此外，磺酸基的位置也会影响染料与纤维素

纤维的亲和力，当磺酸基远离活性基团时，可减少对染料-纤维

键合反应的空间阻碍，提升上染率与固色率，而靠近活性基团

的磺酸基会因空间位阻效应抑制亲核反应的发生，导致固色率

降低 10%-15%[2]。羧酸基虽亲水性弱于磺酸基，但能通过氢键

增强染料与纤维的结合力，在低碱染色体系中可改善色牢度，

同时羧酸基改性的活性染料在阳离子改性棉纤维染色中表现

出更优的吸附性能，能有效提升上染速率[3]。在实际生产中，

可通过控制磺化反应的温度、酸浓度及反应时间，精准调控磺

酸基的数量与取代位置，满足连续染色工艺对染液稳定性的要

求。

1.2发色母体对染色性能的影响

发色母体决定染料的色泽、耐晒牢度及摩尔吸光系数，常

见类型包括偶氮、蒽醌、酞菁结构。偶氮类母体合成工艺简单、

成本较低，单偶氮结构染料颜色鲜艳、上染速率快，适用于中

浅色色织产品，但耐晒牢度较差，通常仅能达到 3-4级；通过

引入硝基、磺酸基等取代基或采用双偶氮结构，可增强共轭体

系稳定性，提升耐光性能至 4-5级[4]。蒽醌类母体具有优异的

耐晒牢度与色泽稳定性，其大环共轭结构使染料在光照下不易

降解，适合高端户外纺织品染色，但合成工艺复杂、成本较高，

且染料溶解度较低，需搭配专用分散剂使用。酞菁类母体主要

呈现鲜艳的蓝绿色调，π电子共轭体系稳定，耐光、耐热性能

突出，耐晒牢度可达 5级以上，但溶解性较差，需通过引入磺

酸基等水溶性基团改善染色分散性，同时酞菁类活性染料的摩

尔吸光系数较高，在低用量下即可获得深浓色泽，能有效降低

染料使用成本与废水色度[5]。不同发色母体的染料需匹配对应

的染色工艺，偶氮类染料适合低温浸染工艺，在棉纤维浸染中，

上染率可达 75%-80%，而蒽醌与酞菁类染料则更适用于高温连

续染色工艺，在 100-120℃的热风拉幅染色中，固色率可维持

在 80%以上，充分发挥其结构优势。

1.3桥连基团的调控作用

桥连基团连接发色母体与活性基团，其结构柔性与电子效

应直接影响染料反应活性。柔性桥连基团如亚氨基、甲亚胺基

可使染料分子具有更好的空间灵活性，便于活性基团与纤维羟

基接触，提升反应速率，采用柔性桥连基团的活性染料，其固

色反应速率可提升 20%-30%[6]；刚性桥连基团则会限制分子构

象变化，降低反应活性，但能增强染料-纤维键的稳定性，使染

色织物的湿摩擦牢度提升 0.5-1级。电子效应方面，吸电子性



Engineering Technology Research 工程技术研究 第 8 卷第 2 期 2026 年

233

桥连基团如芳香基可降低活性基团电子云密度，增强其亲电

性，促进与纤维羟基的亲核反应，提高固色率，而供电子性桥

连基团则会抑制反应活性，需通过调整染色温度与碱度补偿，

通常需将染色温度提高 5-10℃，碱剂用量增加 15%-20%[7]。桥

连基团的选择需结合活性基团类型，一氯均三嗪型活性基团搭

配柔性吸电子桥连基团，可兼具高反应活性与高固色率，在棉

纤维连续染色中，固色率可达 85%以上；乙烯砜基活性基团搭

配刚性桥连基团，能提升染料的耐碱稳定性，适用于高碱浓度

的连续染色工艺，在碱剂浓度为 20-30g/L的染液中，染料水解

率可控制在 10%以内。

1.4活性基团的选择与染色性能

活性基团是染料与纤维形成共价键的核心，常见类型包括

一氯均三嗪、乙烯砜基、二氟一氯嘧啶等，双活性基团组合已

成为提升染色性能的重要方向。其中一氟均三嗪型活性基团反

应活性高，但易水解，需严格控制 pH值与温度，通常染色 pH

值控制在 10-11，温度控制在 40-50℃，低温条件下即可与纤维

素纤维羟基发生亲核取代反应；若参数控制不当，水解率会超

过 20%，导致染色牢度下降；乙烯砜基活性基团匀染性好、耐

碱性强，在连续染色工艺中表现稳定，其染色温度范围较宽，

可在 50-80℃内调整，适合大规模工业化生产。将两种活性基

团如一氟氯均三嗪与乙烯砜基引入同一分子，可兼具两者优

势，使固色率提升至 85%以上，同时改善染色适应性，适用于

浸染与连续染色等不同工艺场景。含磺酰胺基取代的双活性基

团染料，其反应活性与键合稳定性更优，能有效降低色光偏差，

色光重现性可达 95%以上，满足纺织品对色精度的要求。此外，

三活性基团的活性染料也逐渐成为研究热点，其固色率可进一

步提升至 90%以上，但合成工艺更为复杂，需平衡多活性基团

的反应活性，避免过度水解，在棉纤维阳离子改性染色中，三

活性基团染料的无盐上染率可达 85%，显著优于传统双活性基

团染料。

2 活性染料合成工艺改进

基于构效关系研究，结合浸染、连续染色及棉纤维阳离子

改性染色等实际工艺需求，从绿色化、高效化角度提出合成工

艺改进方向。

2.1分子结构定向设计

针对传统染料固色率低、污染大的问题，优化活性基团组

合方式，优先采用双活性基团或多活性基团结构，通过调整桥

连基团的电子效应与空间结构，平衡反应活性与水解稳定性。

在水溶性基团修饰方面，采用精准磺化技术，控制磺酸基的数

量与取代位置，确保染料溶解度的同时提升与纤维的亲和力，

减少染色过程中电解质的添加量，采用该技术的染料可将盐耗

降低 30%-40%。对于酞菁类等难溶性染料，通过引入柔性链段

或复合水溶性基团，改善其分散性能，扩大在连续染色工艺中

的应用范围，改性后的酞菁染料分散稳定性提升，在高温染液

中放置 24小时无沉淀生成。此外，针对阳离子改性棉纤维染

色需求，设计含季铵盐基团的活性染料，增强染料与阳离子化

纤维的静电吸附作用，实现低盐染色，该类染料在无盐条件下

的上染率可达 80%以上，远高于传统活性染料的 50%-60%。分

子结构定向设计需结合计算机辅助模拟技术，通过分子动力学

模拟预测染料分子与纤维的相互作用，例如采用 Gaussian软件

模拟磺酸基位置对染料吸附能的影响，可缩短研发周期

30%-40%，降低研发成本。

2.2绿色合成工艺开发

替代传统重氮偶合路线中的高盐反应体系，采用微通道连

续流反应技术，通过精准控制反应温度、压力与物料配比，提

升反应选择性与转化率，使无机盐用量下降 80%以上，高盐废

水排放量减少 35-45吨/吨产品。该技术的优势在于反应传质传

热效率高，可实现连续化生产，避免间歇反应中的批次差异，

产品纯度提升至 98%以上，在偶氮型活性染料合成中，重氮盐

生成速率提升 50%，偶合反应转化率可达 99%。引入酶催化偶

联技术，在温和条件下实现发色母体与活性基团的连接，降低

反应能耗与副产物生成，使 COD排放浓度控制在 8000mg/L以

内，酶催化反应的温度通常为 30-40℃，远低于传统化学催化

的 60-80℃，可节约能耗 40%-50%。采用膜分离与 MVR蒸发

技术回收反应体系中的溶剂与盐类，实现废水回用率 95%以

上，构建闭环生产模式，膜分离技术可有效截留染料分子，回

收率达 99%以上，MVR蒸发技术则可回收废水中的无机盐，

用于染色工艺的电解质补充，实现资源循环利用。此外，采用

超临界 CO₂ 流体合成技术，可避免有机溶剂的使用，进一步

降低环境污染，该技术在活性染料合成中的应用已取得阶段性

成果，产品纯度与性能均达到传统工艺水平，且无有机废水排

放。

2.3工艺参数优化与质量控制

针对不同染色工艺需求定制染料合成参数，用于浸染工艺

的染料需优化反应条件以提升匀染性，控制染料颗粒粒径均匀

性，粒径分布系数需控制在 0.2以下，避免因颗粒大小不均导

致的色花问题；连续染色用染料则需增强耐温稳定性与扩散

性，避免高温染色时的水解失效，通常需在合成过程中引入耐

热基团，提升染料的热稳定性。在棉纤维阳离子改性染色体系

中，开发适配性染料，通过调整活性基团反应活性，使染料与

阳离子化纤维的结合效率提升，实现低盐甚至无盐染色，降低

废水 TDS 负荷，适配性染料与阳离子改性棉纤维的结合常数

比传统染料高 2-3倍，吸附速率更快。引入数字化监控系统，

对合成过程中的温度、pH值、反应时间等参数进行实时监测，

将产品批次色差ΔE值控制在 1.0以内，提升染色质量稳定性，

数字化监控系统可实现参数偏差的实时预警，确保生产过程的

稳定性与一致性。同时，建立染料性能预测模型，通过合成参
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数预测染料的上染率、固色率等关键指标，实现产品的精准定

制，满足不同客户的染色需求。在实际应用中，优化后的合成

工艺已在多家印染企业推广，浸染工艺的染料利用率提升至

85%，连续染色工艺的生产效率提高 20%，阳离子改性染色工

艺的盐耗降低 60%，废水处理成本下降 30%，取得了显著的经

济与环境效益。

3 结论

活性染料的分子结构与染色性能存在显著构效关系，水溶

性基团的数量与位置决定染料溶解性与分散性，发色母体结构

主导色泽与耐晒牢度，桥连基团调控反应活性，活性基团类型

直接影响固色率与键合稳定性。结合浸染、连续染色及棉纤维

阳离子改性染色等实际工艺，通过分子结构定向设计、绿色合

成技术应用及工艺参数数字化控制，可实现活性染料上染率、

固色率的显著提升，同时降低盐耗与废水排放。未来研究应进

一步强化 AI 辅助分子设计与高通量筛选技术的应用，开发更

多适配绿色染色工艺的新型活性染料，推动纤维素纤维印染产

业的可持续发展。
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