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Аннотация 
Приведены результаты исследования особенностей топологии производных хинолина, тетрагидрохинолина и 
пиридазино[4,5-с]хинолина. Строение выбранных объектов исследования отличается природой и положением 
заместителей в положениях 2, 4 и 6 хинолинового ядра, степенью насыщенности гетероцикла и характером 
модификации конденсированной ароматической системы, что способствует реализации разного рода межмо-
лекулярных взаимодействий. Для установления взаимосвязи между строением молекул и их свойствами, в том 
числе хроматографическим удерживанием, в качестве дескрипторов молекулярной структуры выбраны топо-
логические индексы – индексы связанности и индексы Винера, которые коррелируют с различными физико-
химическими характеристиками и свойствами молекул, что позволяет использовать их для идентификации и 
прогностических целей. 

Рассчитаны значения индексов связанности с нулевого по четвёртый порядок и индексов Винера для 22 
веществ. Показано, что значения топологических индексов закономерно возрастают при переходе от произ-
водных хинолина к производным пиридазино[4,5-с]хинолина, что отражает соответствующее увеличение 
объёма молекул. Установлено, что индексы связанности, в отличие от индекса Винера, способны различать 
структурные аналоги с ароматическим и насыщенным пиридиновым кольцом. Значения индексов умень-
шаются по мере увеличения их порядка, что соответствует закономерностям изменения топологических 
индексов других гетероциклических соединений. Анализ инкрементов индексов связанности продемонст-
рировал аддитивность топологических вкладов заместителей, при этом вклады метоксигруппы и пири-
дазинового фрагмента практически совпадают в различных структурных рядах. Изучена взаимосвязь между 
значениями топологических индексов и физико-химическими характеристиками исследованных соединений.  

Исследовано влияние топологии молекул на их удерживание в условиях обращенно-фазовой высоко-
эффективной жидкостной хроматографии на октадецилсиликагеле. Показано, что линейная корреляция между 
удерживанием и отдельными топологическими индексами для совокупности соединений трёх структурных 
рядов практически отсутствует. 
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Abstract 
The results of the topological features study of quinoline, tetrahydroquinoline, and pyridazino[4,5-c]quinoline 

derivatives are presented. The structures of the selected study objects differ in the nature and position of the 

substituents at positions 2, 4, and 6 of the quinoline ring, the degree of saturation of the heterocycle, and the 

nature of the modification of the condensed aromatic system, which facilitates various types of intermolecular 

interactions. To establish the relationship between the structure of molecules and their properties, including 

chromatographic retention, topological indices – connectivity indices and Wiener indices – were selected as 

molecular structure descriptors. These indices correlate with various physicochemical characteristics and 

properties of molecules, enabling their use for identification and prognostic purposes. 

Connectivity indices from zero to fourth order and Wiener indices were calculated for 22 substances. It 

was shown that the values of topological indices increase consistently upon moving from quinoline derivatives 

to pyridazino[4,5-c]quinoline derivatives, reflecting a corresponding increase in molecular volume. It was 

established that the connectivity indices, unlike the Wiener index, are capable of distinguishing structural 

analogs with an aromatic and saturated pyridine ring. Index values decrease with increasing order, which is 

consistent with the patterns of change in the topological indices of other heterocyclic compounds. Analysis of 

connectivity index increments demonstrated the additivity of the topological contributions of the substituents, 

with the contributions of the methoxy group and the pyridazine fragment virtually identical across different 

structural series. The relationship between the values of topological indices and the physicochemical charac-

teristics of the studied compounds was studied. 

The influence of molecular topology on their retention under reversed-phase high-performance liquid 

chromatography on octadecyl silica gel was investigated. It is shown that the linear correlation between retention 

and individual topological indices for a set of compounds of three structural series is practically absent. 


