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Аннотация 
Приведены результаты сравнительного анализа взаимосвязи физико-химических и топологических 

характеристик производных хинолина. Исследованы закономерности изменения физико-химических пара-
метров производных хинолина. Показано, что различия в физико-химических параметрах этих соединений 
определяются, главным образом, природой и положением заместителей и функциональных групп в основном 
хинолиновом фрагменте. Рассчитаны значения индексов связанности с нулевого по пятый порядок для 
производных хинолина. Показано, что значения индексов связанности исследованных соединений уменьша-
ются по мере увеличения их порядка, что соответствует закономерностям изменения топологических индексов 
других гетероциклических соединений.  

Исследована взаимосвязь между значениями индексов связанности и физико-химическими характе-
ристиками этих соединений. Показано, что значения топологических индексов, как и физико-химические 
параметры производных хинолина, определяются, прежде всего, природой и положением функциональных 
групп и заместителей в основном гетероциклическом фрагменте. Показана симбатность в изменении значений 
индексов связанности, объема и поляризуемости молекул исследованных соединений, при этом соединения с 
максимальными значениями физико-химических параметров, как правило, характеризуются максимальными 
значениями индексов связанности всех порядков. Показано, что уровень соответствующих корреляций 
определяется значением порядка использованных индексов связанности и типом коррелируемого параметра.  

На основании данных литературы показано, что высокоэффективная жидкостная хроматография 
является перспективным методом исследования соотношений структура – свойство с использованием 
корреляций между сорбционными и физико-химическими параметрами веществ, поэтому в работе изучено 
влияние топологии на удерживание производных хинолина в условиях обращенно-фазовой высокоэффек-
тивной жидкостной хроматографии на октадецилсиликагеле и сверхсшитом полистироле. На основании 
полученных корреляционных зависимостей установлено, что наибольшее влияние топологии сказывается при 
реализации сорбционного механизма удерживания как на октадецилсиликагеле, так и на сверхсшитом 
полистироле. В то же время активная роль элюента в хроматографической системе, способствующая 
«разворачиванию» молекул сорбатов относительно поверхности сорбента, снижает роль топологического 
фактора в условиях обращенно-фазовой высокоэффективной жидкостной хроматографии, на основании чего 
высказано предположение о том, что для получения сорбционно-структурных корреляций с прогности-
ческими целями следует использовать данные по удерживанию этих веществ при минимальной концентрации 
органического компонента в элюенте. 
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