
Тематический раздел: Теоретические исследования.                      Полная исследовательская публикация                                           
Подраздел: Математическая химия.                                     Идентификатор ссылки на объект – ROI-jbc-01/22-69-1-1                                                                                                 

г. Казань. Республика Татарстан. Россия. __________ ©Бутлеровские сообщения. 2022. Т.69. №1. __________ 1 

Цифровой идентификатор объекта – DOI: 10.37952/ROI-jbc-01/22-69-1-1 
Поступила в редакцию 18 ноября 2021 г. УДК 541.12.03                                                                

 

Численная характеристика структуры органической молекулы. Часть 23. 
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Аннотация 
Ведется систематическое исследование взаимосвязи физико-химических свойств (ФХС) 

органических соединений с произведением молярной массы на значение топологического индекса 
Винера в степени 2/3 (JW) и находится в корреляционной взаимосвязи практически со всеми ФХС 
неэлектролитов. Линейные корреляции «структура – свойство», характеризуемые высокими значениями 
коэффициента корреляции, выполняются при использовании в качестве аргумента нецелочисленных 
степеней указанного произведения. 

В работе рассмотрена взаимосвязь полной электронной энергии молекул и энергии атомизации с JW 
в степени 1/3. Объектами исследования были: алканы, амины, фтор-, хлор- и бромалканы. Рассматривались 
гомологи нормального строения, 2-замещенные и 3-замещенные. Получены линейные зависимости, 
характеризуемые значениями коэффициента корреляции близкими к единице. Это указывает на 
закономерную взаимосвязь энергетических характеристик и JW в степени 1/3. Характерной особенностью 
полученных линейных уравнений явилась закономерная взаимосвязь свободного члена и углового 
коэффициента с природой гетероатомов. Сводный член уравнений, описывающих полную электронную 
энергию, находится во взаимосвязи с квадратом атомной массы гетероатома. Сводный член в уравнениях, 
описывающих взаимосвязь JW в степени 1/3 с энергией атомизации, находится во взаимосвязи с величиной 
обратной атомной массе гетероатома. Для углового коэффициента отслеживается деление на группы по 
принадлежности гетероатомов к периоду в таблице Менделеева. Одну группу формируют: углерод, азот и 
фтор, другая группа для хлора и третья для брома. Полученные результаты имеют значение для разработки 
методов прогнозирования ФХС органических и элементоорганических соединений. 
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