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碳氢化合物、醛、酮和硫醇的定量结构 -
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摘　要 : 采用平衡电负性和相对化学键长对传统距离矩阵进行修正 , 构建新拓扑指数 N t。结合路径数 , 建立

碳氢化合物、醛、酮和硫醇等化合物在 24种极性和非极性色谱柱上的定量结构 -色谱保留指数关系 (QSRR)

模型 , 23种模型的相关系数大于 0199。模型经留 n法交叉检验 , 显示出良好稳健性和预测能力。模型物理意

义明确 , 表明色谱保留指数可用分子的大小、平衡电负性、支化度和形状等内在结构信息进行有效表征。模

型经 Needham公式分析 , 结果显示新指数 N t对保留指数影响最大。借助 Hyperchem软件进行对比研究 , 结果

表明拓扑化学法优于量子化学 AM1法。

关键词 : 拓扑指数 (N t) ; 定量结构 -色谱保留指数关系 (QSRR) ; 碳氢化合物 ; 醛 ; 酮 ; 硫醇

中图分类号 : O6204　　文献标识码 : A　　文章编号 : 1004 - 4957 (2007) 06 - 0802 - 06

Study on the Quantitative Structure - Chromatographic Retention Indices

Relationship s of Hydrocarbons, A ldehydes, Ketones and Mercap tans

ZHOU Chong2yi
1

, N IE Chang2m ing
1

, TIAN W an2fu2
, DA I Yi2m in

3
, PENG Guo2wen

1

(1. School of Chem istry and Chem ical Engineering, Nanhua University, Hengyang　421001, China; 2. Xiangnan

M iddle School, Chenzhou　423000, China; 3. Department of Chem istry and Environmental Engineering,

Changsha University of Science and Technology, Changsha　410077, China)

Ab s tra c t: A novel topological index N t was established by using the equilibrium electronegativity and

the relative chem ical bond length to modify the traditional distance matrix. A long with the path num2
ber, the models of the quantitative structures - chromatographic retention indices relationship s(QSRR)

of hydrocarbons, aldehydes, ketones and mercap tans on 24 stationary phases including the polar and

nonpolar oneswere established. Itwas found that the correlation coefficients of 23 modelswere all grea2
ter than 0199. The leave2n2out cross validation indicated that the models were statistically significant

and reliable. The physical meaning of the model was exp licit indicating that the chromatographic reten2
tion index (R I) could be characterized efficiently by the size and shape of the molecules, equilibrium

electronegativity and branching degree. The results obtained by analyzing the model with the Needham

equation demonstrated that the new index N t has the greatest impact on the retention index. The results

obtained from the comparison study with the Hyperchem software also indicated that the topological

chem ical method was superior to the AM1 method of quantum chem istry.

Key wo rd s: Topological index(N t) ; Quantitative structure - retention relationship s (QSRR) ; Hydro2
carbon; A ldehyde; Ketone; Mercap tan

作为色谱科学的一个研究分支 , 定量结构 -色谱保留指数关系 QSRR ( quantitative structure - reten2
tion relationship)的研究和应用已获得越来越多科研工作者的关注。目前 QSRR主要应用于以下方

面 [ 1 - 2 ] : ①预测新溶质的保留 ; ②确定溶质最具信息量的结构描述符 ; ③探讨在一个已有色谱体系

中分离操作的分子机理 ; ④评价分析物的复杂物化性质 ; ⑤预测相关的生物活性。

经过几十年发展 , 现在 QSRR研究主要有 3种方法。最早 1种是用正辛醇 -水分配系数的对数

( log P)来关联保留指数 [ 3 ]
; 第 2种是借助线性溶剂化能相关 ( linear solvation energyrelationship s)方法进
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行研究 [ 4 - 5 ]
; 第 3种是从计算化学角度出发 , 借助各种拓扑指数 , 电子参数 , 几何参数以及物理参数

等结构描述符来建立 QSRR模型 , 该方法已成为 QSRR研究中的热点 [ 6 - 7 ]。

虽然上述研究都取得较好结果 , 但利用同一方法应用于多样本数化合物在不同色谱柱上的气相色

谱保留指数 (以下用 R I表示 )研究并不多见。本文借助平衡电负性和相对化学键长对传统距离矩阵进行

修正 , 构建新拓扑指数 N t。用该指数和路径数对碳氢化合物、醛、酮和硫醇等化合物 24种极性和非极

性色谱柱上的定量结构 -色谱保留指数关系 (QSRR)模型进行研究。同时 , 利用量子化学法进行对比研

究。研究结果表明 : 本文所构建的拓扑指数 N t和 QSRR模型 , 能够合理有效地表征化合物的 R I变化

规律 , 其结果在应用范围及相关程度两个层面上都取得了优于文献的量子化学 AM1方法。

1　原理与方法

111　拓扑指数 N t

距离矩阵可表示为 D = ( dij ) n×n , 其中 n为分子中的非氢原子个数 , dij为分子结构中基团 i和 j之间

的最短拓扑边长之和。传统的距离矩阵视两顶点 i和 j的最小距离为 1, 为更合理有效表征化合物分子

的几何本质结构特征 , 本文采用化学键长与碳碳单键键长的比值作为矩阵中最小边长。表 1列出了一

些化学键类型和相对化学键长 [ 10 ]。

表 1　一些化学键类型和相对化学键长 (L /LC—C )

Table 1　Some types of chem ical bonds and their relative chem ical bond length (L /LC—C )

　　电负性是描述原子性质的重要参数之一 , 主要是表示原子得失电子的能力 , 而平衡电负性可以表

征化合物中同种原子在不同化学环境中的电负性不同的特点 [ 11 ] :χi = (χiA + 6 χG ) / (1 + 6 l) , 式中

χiA为原子 i的鲍林电负性 , 6 l表示与原子 i直接相连的基团数之和 , 6χG表示与原子 i直接相连基团电

负性之和 , χG按下式进行计算
[ 11 ]

:χG = { (1 / n1 l ) 6
n1 l

l =1
{ (1 / n2 l ) 6

n2 l

l =1
⋯[ (1 / nk l ) 6

nkl

l =1

χk l ]⋯} } 。

为有效糅合电性信息 , 本实验把分子中顶点原子的平衡电负性加入到修正的距离矩阵的对角线上 ,

从而得到矩阵 D1 :

D1 =

χ1 L12 /LC—C ⋯⋯ L1 ( n - 1) /LC—C L1n /LC—C

L21 /LC—C χ2 ⋯⋯ L2 ( n - 1) /LC—C L2n /LC—C

⋯⋯ ⋯⋯ ⋯⋯ ⋯⋯ ⋯⋯

L i1 /LC—C ⋯⋯ χi ⋯⋯ L in /LC—C

⋯⋯ ⋯⋯ ⋯⋯ ⋯⋯ ⋯⋯

Ln1 /LC—C Ln2 /LC—C ⋯⋯ Ln ( n - 1) /LC—C χn

图 1　32甲基 212丁硫醇原子
骨架示意图

Fig11　The atom skeletal des2
crip tion of 32methyl212thiol

　　然后定义新拓扑指数 N t: N t = lgN lgλmax ,其中 N为分子中的非氢原子

个数 , λmax为修正矩阵 D1的最大特征值。例如 , 32甲基 212丁硫醇的原子
骨架示意图见图 1。

根据上述方法 , 其 N t = lgN lgλmax = lg6 lg131737 3 = 01885 5。

112　路径数

路径数 ( Pn )由 W iener[ 12 ]率先提出 , 主要是指两原子间间隔若干个化

学单键的数目 (即相距的边数 dij )。Gordon与 Scantlebury
[ 13 ]于 1964年提出

P2 , 用以反映分子支化度信息。P3由 W iener
[ 12 ]提出 , 称为极化数 , 用以
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表征分子的形状信息。在路径数选择上 , 采用主成分分析 ( PCA)法对描述符 Pn进行信息量压缩和选择

分析 , 最后挑选 P2和 P3来进行建模。尽管有些学者已对烷烃异构体的路径数进行了研究
[ 14 - 15 ]

, 但是

关于具有多样性组成的 R I研究较少 , 本文所述方法正推广应用于较复杂的杂原子化合物 , 取得满意效

果。

2　结果与讨论

211　模型建立

鉴于指数 N t主要包涵分子的大小和电负性等结构信息 , P2和 P3体现分子支化度和形状等结构信

息 ; 而化合物的 R I与分子的结构有密切联系 , 因而本文采用多元线性回归 (MLR )技术建立模型 [ 16 ] :

Property为 a0 + a1 N t + a2 P2 + a3 P3 , 在建立烷烃的 QSRR模型时 , 参照文献 [ 9 ] , 对 R I进行对数变换。

由于烷烃为非极性分子 , 分子中主要为色散力 ; 对于其它化合物 , 考虑到其分子作用力情况复杂些 ,

建模时 , 不做对数变换。建模遵循 R最大和 s最小的基本原则 ; 模型评价通过相关系数 R , 标准误差 s

和检验值 F等参数实现。本文中烷烃在 12种不同状况的固定相上的 R I来自文献 [ 17 - 18 ]; 烷基苯 4

种 R I来自文献 [ 19 ]; 醛酮 4种 R I来自文献 [ 19 ]; 硫醇 4种 R I来自文献 [ 18 ]。

21111　烷烃的 Q SRR模型　首先对烷烃在 6种不同固定相上的 R I建立模型。从表 2的统计结果可

知 , 本文所建立的 6种烷烃模型 R均大于 0199, 属于优良级别。其中有 3种模型的 R均大于 01999 0,

结果明显优于文献方法。在关联 BSA上的 R I时 , 参照统计法 D ixon准则对乙烷进行剔除 [ 20 ]。

表 2　烷烃回归模型统计结果

Table 2　The statistical results of regression model of alkanes

Stationary

phase

lgR I = a0 + a1N t + a2 P2 + a3 P3

a0 a1 a2 a3
F S R RCV PR ESS SSY PRESS /SSY

SQ - 1. 895 3 2. 630 8 - 0. 050 9 0. 071 1 5 327 0. 025 1 0. 999 5 0. 996 7 1. 296 196 0. 006 6

TAS - 1. 872 8 2. 583 3 - 0. 050 0 0. 075 7 5 213 0. 025 4 0. 999 5 0. 996 6 1. 370 202 0. 006 8

DMS - 1. 587 3 2. 190 8 - 0. 051 4 0. 076 9 2 923 0. 029 1 0. 999 0 0. 995 0 1. 036 105 0. 009 9

ODP - 1. 382 1 1. 872 9 - 0. 041 3 0. 065 0 925 0. 044 5 0. 997 0 0. 995 0 0. 534 53 0. 010 1

DOP - 1. 890 7 2. 627 5 - 0. 053 1 0. 068 4 2 282 0. 037 9 0. 998 8 0. 996 3 1. 220 168 0. 007 3

BSA - 1. 645 7 2. 310 5 - 0. 061 9 0. 078 3 667 0. 052 4 0. 996 0 0. 990 1 1. 967 100 0. 019 7

　　另一方面 , 为考察该方法的适用性 , 实验把研究样本扩展到 49种烷烃。对其在 4种固定相上 (其

中 SQUALANE又包含 30 ℃、50 ℃和 70 ℃ 3种温度 )共 6种 R I进行研究。从表 3统计结果可知 , R均

大于 01995, 模型都属于优良级别。从表 2和表 3可看出 , a1和 a3均为正值 , 而 a2都为负值。这说明

烷烃 R I与指数 N t和 P3成正相关 , 与 P2成负相关。

表 3　烷烃回归模型统计结果

Table 3　The statistical results of regression model of alkanes

Stationary

phase

lgR I = a0 + a1N t + a2 P2 + a3 P3

a0 a1 a2 a3
F S R RCV PR ESS SSY PRESS /SSY

JW DB21 2. 486 4 0. 311 1 - 0. 005 1 0. 009 2 1 959 0. 004 6 0. 996 2 0. 995 5 3 143 351 476 0. 008 9

H2P PONA 2. 486 6 0. 311 1 - 0. 005 1 0. 009 2 1 951 0. 004 7 0. 996 2 0. 995 5 3 153 351 337 0. 009 0

JW DB25 2. 487 1 0. 309 1 - 0. 005 1 0. 009 5 1 936 0. 004 7 0. 996 1 0. 995 5 3 202 353 854 0. 009 0

SQUALANE1 3 2. 490 0 0. 307 3 - 0. 005 4 0. 009 5 1 727 0. 004 9 0. 995 7 0. 994 8 3 557 345 197 0. 010 3

SQUALANE2 3 2. 492 2 0. 302 9 - 0. 005 1 0. 009 7 1 688 0. 005 0 0. 995 6 0. 994 7 3 677 348 377 0. 010 6

SQUALANE3 3 2. 494 2 0. 298 7 - 0. 004 8 0. 010 0 1 650 0. 005 1 0. 995 5 0. 994 6 3 791 352 002 0. 010 8

　3 SQUALANE1 , SQUALANE2 , SQUALANE3 rep resent the temperature of 30 ℃, 50 ℃, 70 ℃, respectively

21112　烷基苯的 Q SRR模型　相对而言 , 环状化合物的 QSRR研究较链状化合物少些。因而实验对

烷基苯在 4种固定相上的 R I进行研究。从表 4统计结果可知 , 模型都属于优良级别。 a1和 a3均为正

值 , 这说明烷基苯 R I与分子的大小和形状有密切联系 ; 而 a2则无固定规律。
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表 4　烷基苯回归模型统计结果
Table 4　The statistical results of regression model of alkyl benzenes

Stationary

phase

lgR I = a0 + a1N t + a2 P2 + a3 P3

a0 a1 a2 a3
F S R RCV PRESS SSY PRESS /SSY

SQUALANE 138. 534 1 401. 285 9 1. 771 2 24. 365 7 1 788 12. 021 9 0. 998 0 0. 997 9 3 232 778 378 0. 004 2

Ucon LB 550X 245. 368 9 387. 235 3 - 4. 616 7 31. 248 1 1 292 14. 412 8 0. 997 3 0. 997 1 4 614 809 765 0. 005 7

Ucon HB 280X 310. 272 2 371. 023 7 - 6. 441 9 34. 161 0 1 174 15. 245 4 0. 997 0 0. 996 9 5 100 823 261 0. 006 2

Carbowax 20M 458. 854 8 320. 115 9 - 10. 787 3 41. 075 5 893 17. 595 3 0. 996 1 0. 996 0 6 712 835 746 0. 008 0

21113　醛酮的 Q SRR模型　由于实际应用中研究对象常为含杂原子的化合物体系 , 因此有必要验证

该方法对烷烃之外的物质的适用性。首先对醛酮化合物在 4种不同固定相上的 R I进行研究。从表 5的

统计结果可知 , 该方法对醛酮也有较好的应用。4种固定相极性强弱顺序为 HP21 < HP250 < DB2210 <

Innowax
[ 19 ]

, 与其模型的回归相关度高低顺序相反。其中原因可能是随着固定相极性的增强 , 溶质和固

定相之间的作用力增加 , 其作用机理更加复杂 , 而拓扑模型揭示 R I的变化规律的能力也随之减弱。从

表 5可知 , 方程中 a1均为正值 , 仍说明醛酮 R I和指数 N t成正相关 , 而 a2和 a3的数值正负则无一定

规律。

表 5　醛酮回归模型统计结果
Table 5　The statistical results of regression model of aldehydes and ketones

Stationary

phase

lgR I = a0 + a1N t + a2 P2 + a3 P3

a0 a1 a2 a3
F S R RCV PR ESS SSY PRESS /SSY

HP21 169. 215 9 601. 000 2 - 6. 856 3 1. 109 2 1 911 11. 032 5 0. 998 0 0. 997 9 2 874 700 523 0. 004 1

HP250 291. 462 5 632. 802 1 - 8. 373 4 - 2. 813 7 1 006 15. 032 5 0. 996 2 0. 995 8 5 743 687 417 0. 008 4

DB2210 414. 891 1 613. 024 4 12. 147 0 - 16. 703 0 541 21. 005 5 0. 993 0 0. 992 6 10 663 726 437 0. 014 7

Innowax 483. 464 8 678. 476 8 - 7. 617 4 - 16. 322 3 323 24. 380 7 0. 988 3 0. 987 9 14 155 590 018 0. 024 0

21114　硫醇的 Q SRR模型　硫醇的 QSPR研究报道并不多见 , 因而另一个研究体系采用了硫醇在 4

个固定相上的 R I。从表 6的回归结果可看出 , 该方法对硫醇的 R I也有较好的应用 , R均大于 01997,

属于优良级别。模型中 a1和 a3均为正值 , 而 a2都为负值。这说明硫醇 R I与指数 N t和 P3成正相关 ,

与 P2成负相关。

表 6　硫醇回归模型统计结果
Table 6　The statistical results of regression model of mercap tans

Stationary

phase

lgR I = a0 + a1N t + a2 P2 + a3 P3

a0 a1 a2 a3
F S R RCV PR ESS SSY PRESS /SSY

Ap iezon M 299. 844 7 606. 647 0 - 20. 496 0 21. 588 4 1 499 19. 415 3 0. 998 2 0. 998 1 6 223 1 700 900 0. 003 7

OV217 380. 381 9 614. 548 7 - 24. 792 0 24. 632 7 1 390 20. 332 5 0. 998 1 0. 998 0 6 822 1 730 033 0. 003 9

TritonX 305 472. 291 9 638. 502 9 - 29. 443 4 26. 005 8 1 199 22. 200 7 0. 997 8 0. 997 7 8 137 1 780 741 0. 004 6

PEG21000 524. 710 9 662. 021 7 - 35. 277 4 27. 710 0 1 164 22. 704 0 0. 997 7 0. 997 6 8 597 1 808 759 0. 004 8

212　模型检验

为考察模型的稳健性和预测能力 , 有必要进行模型检验。考虑到本文研究的样本数比较大 , 因而

采用留 n交叉检验法 ( leave2n2out cross2validation) [ 21 - 22 ]。作为示例 , 表中所列均为其中一次抽样建模结

果。其中模型的稳健性和预测能力通过以下参数进行考察 RCV、PR ESS和 SSY
[ 23 ]

: 一般说来 , 稳定的

模型在交叉检验前的 R和检验后的 RCV数值是比较接近的。同时 , 如果 PR ESS远远小于 SSY数值 , 可

证实模型具有良好的预测能力。而且 , PR ESS /SSY可用来估计各模型的置信区间。如果 PR ESS /SSY <

016, 则说明该模型可以接受 ; 如果 PR ESS /SSY < 011, 则说明该模型属于优良级别 [ 23 ]。从表 2～5的检

验结果可看出 , 本文所构建模型的 R和 RCV数值比较接近 , 而且 PR ESS /SSY介于 01003 7和 01024 0,

均小于 011, 证明模型具有良好的稳健性和预测能力。

213　各指数对色谱保留指数的贡献

虽本文模型都符合建模要求 , 但有必要讨论 3个指数各自对整个模型所起的贡献 , 进而探讨具有不
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同物理意义的参数对 R I的不同影响。本文采用 Needham等人所用公式 [ 24 ]
, 其中Ψr表示相应指数对 R I的

相对贡献 , Ψf表示相应指数对 R I的百分数贡献 , 二者定义如下 :Ψr ( i) = ai T Ii ,Ψf ( i) = r
2

|Ψi | /

6
i

|Ψ i | ×100% , 式中 ai和 T Ii分别是方程 (4)中第 i个拓扑指数前的系数及拓扑指数平均值 , r
2为

模型的判定系数。结果见表 7。

表 7　各化合物气相色谱指数模型的Ψ r和Ψf

Table 7　Ψ r andΨf of R I models for the compounds

Compounds Stationary phase
N t

Ψ r (Ψf )

P2

Ψ r (Ψf )

P3

Ψ r (Ψf )

A lkanes(烷烃 ) SQ 2. 15 (81. 36% ) - 0. 26 (9. 84% ) 0. 23 (8. 70% )

TAS 2. 11 (80. 76% ) - 0. 26 (9. 95% ) 0. 24 (9. 19% )

DMS 1. 79 (77. 67% ) - 0. 26 (11. 28% ) 0. 25 (10. 85% )

ODP 1. 53 (77. 99% ) - 0. 21 (10. 70% ) 0. 21 (10. 70% )

DOP 2. 15 (81. 24% ) - 0. 27 (10. 20% ) 0. 22 (8. 31% )

BSA 1. 89 (76. 21% ) - 0. 32 (12. 90% ) 0. 25 (10. 08% )

JW DB21 0. 37 (76. 50% ) - 0. 05 (10. 34% ) 0. 06 (12. 41% )

H2P PONA 0. 37 (76. 50% ) - 0. 05 (10. 34% ) 0. 06 (12. 41% )

JW DB25 0. 37 (74. 92% ) - 0. 05 (10. 12% ) 0. 07 (14. 17% )

SQUALANE1 0. 37 (74. 86% ) - 0. 05 (10. 12% ) 0. 07 (14. 16% )

SQUALANE2 0. 36 (74. 34% ) - 0. 05 (10. 33% ) 0. 07 (14. 46% )

SQUALANE3 0. 36 (75. 91% ) - 0. 04 (8. 43% ) 0. 07 (14. 76% )

A lkyl benzenes SQUALANE 550. 30 (61. 25% ) 21. 04 (2. 34% ) 323. 58 (36. 01% )

(烷基苯 ) Ucon LB 550X 531. 03 (52. 77% ) - 54. 85 (5. 45% ) 414. 97 (41. 24% )

Ucon HB 280X 508. 8 (48. 68% ) - 76. 53 (7. 32% ) 453. 66 (43. 40% )

Carbowax20M 438. 99 (39. 15% ) - 128. 15 (11. 43% ) 545. 48 (48. 64% )

A ldehydes and HP21 598. 83 (92. 76% ) - 39. 36 (6. 10% ) 4. 81 (0. 75% )

ketones(醛酮 ) HP250 630. 52 (90. 66% ) - 48. 07 (6. 91% ) - 12. 19 (1. 75% )

DB2210 610. 82 (79. 99% ) 69. 73 (9. 13% ) - 72. 38 (9. 48% )

Innowax 676. 03 (83. 53% ) - 43. 73 (5. 40% ) - 70. 73 (8. 74% )

Mercap tans(硫醇 ) Ap iezon M 639. 39 (75. 81% ) - 116. 83 (13. 85% ) 84. 19 (9. 98% )

OV217 647. 72 (72. 90% ) - 141. 31 (15. 90% ) 96. 07 (10. 81% )

TritonX 305 672. 96 (71. 11% ) - 167. 83 (17. 73% ) 101. 42 (10. 72% )

PEG21000 697. 75 (68. 98% ) - 201. 08 (19. 88% ) 108. 07 (10. 68% )

从表 7可知 , 3个指数对所构建 QSRR模型的贡献是不一样的。整体而言 , N t的贡献较大 ; 而 P2

和 P3的贡献较小 , 但二者相差不是很大。3指数物理意义明确 , 主要体现了分子大小和电负性 , 支化

度和形状等内在结构信息。指数 N t与 R I良好的相关性与其体现化合物分子的内在结构信息是密不可

分的 : ①非氢原子个数越多 , 则 N t越大。如丙酮 , 22丁酮 , 22戊酮和 22己酮的 N t分别为 01504 8、

01687 6、01871 5、11050 4。②平衡电负性客观描述分子中每个顶点原子的电负性特征 , 从而真实反映

分子中原子所处化学环境。例如 , 乙酸丙酯中 7个顶点原子的平衡电负性分别是 : 21421 2、21788 8、

21838 0、21471 8、21349 9、21303 1和 31005 8, 这与其各原子的化学环境各不相同的情况是一致的。③

相对传统距离矩阵中两顶点 i和 j的最小距离为 1而言 , 采用相对化学键长能更合理有效表征化合物分子

的几何本质结构特征。④指数 N t体现了分子中成键原子间的相互作用力的情况。如 , 在醛酮化合物分

子中 , 羰基中的碳原子为 SP
2杂化轨道 , 与非羰基中的碳原子杂化轨道类型有所不同。该信息可体现

在 : 分子中不同成键类型的碳原子 , 其平衡电负性的数值是不同的。研究显示本文拓扑法比文献的量

子化学 AM1方法可获得更好结果 [ 12 ] , 本文模型在整体上体现了量子化学 AM1方法所不具备的优势。

3　结　论

(1) 平衡电负性能够客观地反映原子在分子中所处的化学环境。采用相对化学键长作为距离矩阵

中最小单位拓扑距离 , 既遵循拓扑图论基本原理 , 又合理反映分子几何结构特点。

(2) N t结合 P2和 P3所构建的 QSRR模型能够合理有效的揭示碳氢化合物、醛酮和硫醇等化合物

的不同气相色谱保留指数 (R I)变化规律。采用留 n交叉法对模型进行检验 , 参数 RCV、PR ESS、SSY和

PR ESS /SSY显示出模型良好稳健性和预测能力。通过 Needham公式的指数贡献分析可知 , N t有效体现
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了决定 R I的主要因素的信息 , 而路径数可起一个很好的补充作用。

(3) 用量子化学中的 AM1方法扩展文献研究对象 (文献只研究烃类 ) , 借助 Hyperchem获取量子参

数的方法更方便 (文献先用 Chemoffice构建分子 , 再用 MOPAC计算参数 )。比较表明 , 本文所构建的新

拓扑指数 N t和 QSRR模型结果明显优于量子化学中的 AM1方法。
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