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Построены и проанализированы графические зависимости 

термодинамических свойств одноатомных спиртов от отдельных факторов 

химического строения. Найдено, что в одних случаях наблюдается 

симбатное изменение свойства Р и топологического индекса (ТИ), это 

свидетельствует о хорошей корреляции между Р и ТИ. В других случаях 

такой корреляции нет. 
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При топологическом описании молекулы её изображают в виде 

молекулярного графа (МГ), где вершины соответствуют атомам, а рёбра 

– химическим связям [1–4]. При этом графы гетероядерных систем 

имеют разнотипные вершины и различающиеся рёбра. Обычно в таком 

представлении рассматривают только скелетные атомы (рис.1). 

 

 

Рис1.  Пропанол-2:  

а - структурная формула, б - граф молекулы  

Графы можно задавать в матричном виде. Различают матрицу 

смежности и матрицу расстояний [2;4;5]. 
Матрица смежности вершин простого графа – это квадратная 

матрица А = [aij] с элементами aij = 1, если вершины i и j соединены 

ребром, aij = 0 – в противном случае.  

Матрица расстояний – это квадратная матрица D = [dij] с 

элементами dij – наикратчайшее расстояние между вершинами i и j.  

Элементы матрицы расстояний вершинно-взвешенных графов 

часто задаются как [3] 

 

                 1-(6/Zi),  если   i=j 

    dij =  

                     ∑Klm =∑(1/Blm∙36/ZlZm), если  i≠j 
                                                  k,l            k,l 
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где  Zi – заряд ядра i-го атома,  Blm — кратность связи l-m (Blm =1,2,3,3/2 

соответственно для простой, двойной, тройной и полуторной связи).  

Суммирование  проводится по всем связям-ребрам образующим  

кратчайшую цепь между  i-ой и j-ой вершинами (см. таблицу). 

Значения dii  и Klm  для атомов и связей 

Атом dii   Cвязь Klm 

С 0 C-C 1 

О 0.25 C- O 0.75 
 

Например, для пропанол-2 (рис. 1) 

 

 

 

 

 

 
Для характеризации графа применяются инварианты графа – 

топологические индексы (ТИ), например число вершин (n) или число 

рёбер (m).  

В работе рассмотрены следующие индексы: 

 число Винера 
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(dii , dij– элементы матрицы расстояний). 
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 индекс Харари  
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Важную роль в исследовании закономерностей, связывающих 

свойства вещества со строением молекул, играют графические 

зависимости. Это в основном зависимости свойства вещества (Р) от 

числа скелетных атомов или степени замещения. Используются также 

зависимости свойства вещества (Р) от топологического индекса. 
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На рис. 2 – 5 приведена зависимость «Свойство Р – ТИ». Из 

рисунков видно, что величины fH
0

298(г) хорошо коррелируют с 

индексами W и H, величины S0
298(г) –  с индексом W, a fG

0
298(г)  – с 

индексом W’, С0
р (г, 298) – с индексами W и W’. 

На рис. 6 представлена  диаграмма вида «Энтальпия образования 

- номер изомера» и «ТИ - номер изомера» для C4H9ОН, показывающие 

характер изменения fH
0

298(г)  и топологических индексов спиртов при 

переходе от одного изомера к другому.  

На рис. 7 показана  диаграмма вида «Энтропия - номер изомера» 

и «ТИ - номер изомера» для C4H9ОН.  

На рис.8 представлена  диаграмма вида «Теплоёмкость - номер 

изомера» и «ТИ - номер изомера» для C4H9ОН.  

На рис. 9 показана диаграмма вида «Энергия Гиббса - номер 

изомера» и «ТИ - номер изомера» для C4H9ОН.  

Экспериментальные данные взяты из [6–8]. 

Из рисунков видно, что в одних случаях наблюдается симбатное 

изменение свойства Р и топологического индекса, например, энтальпии 

образования и индекса W (рис. 7),  G0
298(г) и  индекса W’ для изомеров 

C4H9ОН. (рис. 9),  что свидетельствует о хорошей корреляции между Р 

и ТИ. В других случаях (как fH
0

298(г) 
 
и Н  на рис. 6;  S0

298(г)  и  Н на 

рис. 7.; С0
р (г, 298) W иW’  на рис. 8;  G0

298(г) и  индекс Н на (рис. 9) 

такой корреляции  нет.  

С увеличением числа изомеров корреляции между свойством Р и 

ТИ усложняются. Это необходимо принимать во внимание при 

аналитическом представлении зависимостей  «Свойство вещества Р – 

ТИ графа молекулы».  

Очевидно, для адекватного описания каждого свойства лучше 

всего подбирать свой индекс. 

Данные зависимости наглядно показывают корреляционную 

способность рассматриваемого индекса со свойством. Они позволяют 

выбрать подходящий топологический индекс для аналитического 

исследования взаимосвязи «структура-свойство». 
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Р и с .  2. Зависимости энтальпии образования одноатомных спиртов  

(С1 до С5) от ряда ТИ (W – числа Винера; индекса W’ и  Н – числа Харари) 
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Р и с .  3. Зависимости энтропии одноатомных спиртов  

 (С1 до С5) от ряда ТИ (W – числа Винера; индекса W’ и  Н – числа Харари) 
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Р и с . 4. Зависимости энергии Гиббса одноатомных спиртов   

(С1 до С5)  от ряда ТИ (W – числа Винера; индекса W’ и  Н – числа Харари) 
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Р и с . 5. Зависимости  теплоёмкости одноатомных спиртов  

 (С1 до С5) от ряда ТИ (W – числа Винера; индекса W’ и  Н – числа Харари) 
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Р и с .  6. Ход изменения энтальпии образования и ряда ТИ 

изомеров C4H9ОН.при переходе от одного изомера к другому 

(1 - CH3CH2CH2CH2ОН; 2 - CH3CH(ОН)CH2CH3; 3 - (CH3)2CHCH2ОН;  

4 - (CH3)3СОН) 
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Р и с . 7. Ход изменения энтропии и ряда ТИ 

изомеров C4H9ОН.при переходе от одного изомера к другому 

(1 - CH3CH2CH2CH2ОН; 2 - CH3CH(ОН)CH2CH3; 3 - (CH3)2CHCH2ОН;  

4 - (CH3)3СОН) 
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Р и с .  8. Ход изменения теплоёмкости и ряда ТИ 

изомеров C4H9ОН при переходе от одного изомера к другому 

(1 - CH3CH2CH2CH2ОН; 2 - CH3CH(ОН)CH2CH3; 3 - (CH3)2CHCH2ОН;  

4 - (CH3)3СОН) 
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Р и с .  9. Ход изменения энергии Гиббса и ряда ТИ 

изомеров C4H9ОН при переходе от одного изомера к другому 

(1 - CH3CH2CH2CH2ОН; 2 - CH3CH(ОН)CH2CH3; 3 - (CH3)2CHCH2ОН;  

4 - (CH3)3СОН) 
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GRAPHIC DEPENDENCES IN STUDYING OF CORRELATIONS 

STRUCTURE – PROPERTY OF MONOATOMIC ALCOHOLS 
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Graphic dependences of termodinamic properties of monoatomic alcohols on 

separate factors of a chemical structure are constructed and analysed. It is found 

that in one cases simbatny change of property P and the topological index (TI) is 

observed, it testifies to good correlation between P and TI. In other cases of such 

correlation isn't present.  

Keywords: graphic dependences, isomers, topological indexes. 
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