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Аннотация 
Линейная взаимосвязь значений физико-химических свойств (ФХС) органических соединений с 

нецелочисленными степенями произведения молярной массы на значение топологического индекса Винера 

в степени 2/3 (СМП) позволяет существенным образом упростить подход к расчету значений ФХС, которые 

ранее были неизвестных, или по которым отсутствовала информация в доступной литературе. 

Принципиальной особенностью является возможность расчета ФХС для серий гомологов. Рассмат-

риваются изотопологические (равной топологии) системы, для которых определяется отношение энергии 

атомизации, обучающей выборки к энергии атомизации исследуемой выборки. С помощью указанного 

отношения вычисляются значения углового коэффициента уравнения зависимости ФХС от степени СМП 

для исследуемой выборки. Выявлена линейная взаимосвязь между параметрами уравнений взаимосвязи 

ФХС и СМП, которая используется в качестве критерия достоверности расчетных значений исследуемой 

выборки. Для одного ФХС графики взаимосвязи ФХС и СМП в нецелочисленной степени нескольких серий 

соединений различной природы формируют пучок сходящихся прямых. Точка пересечения этих прямых 

является постоянной величиной и рассматривается как отправная при выполнении расчетов. 

С помощью указанных операций произведен расчет температуры кипения, энтальпии испарения, 

критического давления и критической температуры ряда 1-н-алкантиолов. Расчет значений темпера-

туры кипения производился с использованием в качестве обучающей выборки данных по 1-хлор-н-

алканам. Расчеты энтальпии испарения и критической температуры проводились при использовании в 

качестве обучающей выборки данных по 1-н-алканолам. Критическое давление рассчитывалось при 

использовании в качестве обучающей выборки 1-амино-н-алканов.  

Расчеты значений рассматриваемых физико-химических свойств выполнялись по разработанной 

нами программе для редактора Excel. 

Полученные значения формируют закономерные системы, включающие отдельные литератур-

ные данные, что позволяет рассматривать эти значения как достоверные. 
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