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Аннотация 
На примере непредельных третичных спиртов, халконов, полиеновых соединений показано, что 

селективность, наблюдаемая в условиях нормально-фазовой высокоэффективной жидкостной хрома-
тографии, может быть оценена на основании квантово-химического расчета структурных характе-
ристик молекул сорбатов и модельных водородных связей между ними и поверхностью сорбента без 
привлечения измеряемых физико-химических характеристик и инкрементных моделей. Получена 
линейная корреляция между конформационными характеристиками геометрических изомеров и 
селективностью. 
 


