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自Wiener[ 以来，拓扑指数法在有机物的构效关系研究中得到广泛应用『2n。近年来，该法 

才被引入无机体系，取得颇有意义的研究成果 川。本文首先参考 Kier等人【 的点价( )的定 

义。提出表征化台态原子结构特点的电性指数(，i)，用于 51种金属离子水台热及 46种金属氢 

氧化物溶解度的估算，优于文献方法 ]。然后由，I建构无机分子的电性连接性指数( F)，其‘F 

与 2O种碱金属卤化物晶格能的相关性优于他人的研究成果 ]。用 ‘，与 47种金属 卤化物、 

氧化物晶格能关联 ，复相关系数为 0．9985，估算结果优于相应的理论值 。用该方程给出 9种 

复杂晶体晶格能的预测值 ，与相应的实验值 非常吻合。 

1 ，1、 F的构建方法 

笔者认 为，化合态原子(氧化数不为零的原子)在其分子中或单独存在(aP简单离子)的行 

为特性 ，可以用电性指数 ，I表征： 

，】： (1) 
I

‘ 

式中 ： _[“ 为原子 i的 PauUr~电负性、8价轨道的有效主量子数 ； 为其氧化数，对于简单 

离子，就等于其电荷数。例如Be 离子的m、 、 ’依次为 2、1．57、1．99，代^式(1)得： += 

4．4518。 

，I的定义式与Coulomb定律 ： )相似，且 也是反映其吸引电子能力的。因此，可 

以认为，I是一种电性力，而称为电性指数。 

在分子图的邻接矩阵基础上，由，j构遣无机分子的电性连接性指数( P)为若干个相邻原 

子的 ^乘积的平方根(取正值)之和： 

F (，，×，J×^ ×⋯ )。‘ (2) 

它是一个系列，其中 0、l阶指数为： 
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。F=X(f-) (3) 

F一 ∑( ×^)。 (4) 

式(3)中“∑ 是对分子中所有的原子(点)求和；式(4)中“E”是对分子中全部的化学单键(边)求 

和 。例如 BeC1z(Ca一的 ，为 1．85882)： 

。F一 (4．4518)。 + (1．85882)。’ × 2— 4．8367 

F一 (4．4518×1．85882)。 ×Z一5．7533 

2 电性指数 与 △H 、pK 的相关性 

将文献[6]中 51种金属离子水合热(AHn，k3·tool )的实验值与相应的按式(1)计算的 ， 

关联 ，用最小二乘法拟合的直线方程为： 
一

AHn一260．31+5I9．31f, (5) 

n 一 51，r一 0．9693，F一 762．43，s一 377．8 

式中： 、r、F、8依次为样本数 相关系数、 检验值、估计标准误差(下同)。 

文献[6]的 46种金属氢氧化物溶解度(pK ，质量摩尔浓度 的负对数)与其金属离子  ̂

的回归方程为： 

pK = 0．0285+ I．I358，j (6) 

一 46， 一 0．9642， = 582．07， = 0．73 

3 。F．1F与无机物晶格能的相关性 

将文献[9][12][13]中 47种涉及 s、p、d 如 区金属 卣化物、氧化物晶格能∞ ，kJ·tool 

实验值分别与其。F、‘F拟合得 ： 

U一 一 l534．39+ 978．100 

一 47，r一 0．9739，F一 828．14，S= 5l0．9 

U一 777．25+ 274．60 F 

n = 47， 一 0．9876，F= 1786．50， 一 352．8 

一 一 228．4l+ 407．62。F+ 169．38 F 

一 47， 一 0．9985，F一 7192．09， 一 125 7 

按式(9)的计算值比其理论值，更接近于相应的实验值(文献[9][12])。 

表 1 碱叠晨卤化物的晶格健与拓扑指数的相关性比较 
Table 1 C眦 pI畦●0n of C0lrda州 ty Between U and Topological lndices for Alk|lj MetM HaBdes 

)的 

(7) 

(8) 

(9) 

● 
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20种碱金属卤化物的 U与 的相关系数 rJ列于表 l 文献[7]的 In(1／0")与本文的’ 与 

文献[7]的 、与文献[8]的 的相关系数依次为 、 、r|l一并列于表 l，以便 比较 

表 l中的 0．2271⋯为笔者按其数据拟合 ，原文中为 0．9105。由表 l可见，’ 与 U的相关 

程度明显优于 F 、Hl【。 

4 。F、1F对复杂晶体晶格能的预测 

文献[1o]认为，目前对复杂晶体晶格能尚无有效的计算方法 。他们给出的较复杂的公式 

为： 

U—U · + ·^ (1 0) 

其中 U 、 等是由多个参数构成的函数式。该式给出 9种复杂晶体晶格能的计算值为表 2中 

的“ca1．1”，它与实验值 的平均误差为 524。笔者对未参与回归的这 9种复杂晶体 ，按式(9)给出 

U的预测值(表 2的“ca1．2”)，与实验值的平均误差仅为 409 应说明计算 V 的 ， ，其 取 1．9 

未用 1．63 

衰 2 一些复杂晶体昌格能的预测值 

Table 2 Predicting Value~0f Lattice En口 far so扛Ie Comp|ez~Cry雠II| 

5 结果与讨论 

5．1 电性指数是表征化合态原子的结构与性质的特征参数 

由于各种化合态原子(包括简单离子)的 ％、 及 不会完全相同，按同一数学规则—— 

式(1)计算的 值也不会相 同 即 对化合态原子表现出很强的结构差异区分能力 ，基本实现 

结构与数值的一一对应关系。本文中 值不存在简并现象，便是证明。对于锕系离子(An )， 

因其 存在相等 ，而有 ，j简并现象 

在 ^公式中，衍／／ 近似为离子势( 一z} )，引入 ，进一步提高了 ^对离子极化力的 

区分能力。因此，，i比 更为客观地反映化合态原子的极化能力 显然，在其许多理化性质中， 

由离子极化起主导作用而表现出的那些性质，应与 ，I密切相关 本文的一Aid p 与 ，I的 

r>0．96，属 良级相关 便是证 明。按式 (6)得 pK 的估算值与实验值 基本 吻合，平均偏差为 

0．52 陈与德等人 的类似研究，所需参数多，公式复杂 平均偏差为 O．75，约为本文的 1．5 
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倍 。 

5．2 。F、 F对无机分予呈现良好的结构选择性 

由于不同的无机分子所含的原子种类和数 目不会完全相同，则由 ^建构的。F、 F也不会 

相同(除-d,部分锕系元索化合物)。即。P、 F对无机分子基本实现唯一性表征。 

5．3 。F、 F与无机物的 U具有优异的相关性 

晶格能在无机化学等领域具有广泛的应用 ，但一般难 由实验直接测定 这就促使国内外 

许多学者进行深入研究，提出了多种晶格能的理论求法。但引入的参数越来越多，公式形式越 

来越庞大复杂 如 目前认为比较完整的晶格能公式 为： 

U= Uc+ + + Uo+ Uz (11) 

式中逐项为库仑能、排斥能、极化能、偶极能、零点能，且每一项都是由多个参数构成的复杂函 

数式。计算极其麻烦 ，很不实用 

只要将 ^的公式代人。F、 ，并与文献E93的 l7、18页上公式比较，可以认为。F中含有 

Up， F中含有 玑。 的主要来源是 、 ，一般是 Uc大于U 。本文给出 与 F的 为 0．9876， 

大于 U与 F的 0．9739。可见这两者是一致的，也说明前面的推论是正确的。 

根据 与。F、 F的复相关系数高达 0．9985，几乎是完全相关，可以认为。F、 F及常数项几 

乎揭示了影响晶格能的全部因素。对复杂晶体晶格能预测 ，平均误差仅为文献E103的 78 ，也 

验证式(9)具有普适性 。 

对于碱金属卤化物，其 U与。F、 F的 月为 0．991 4，优于笔者前文 的 0．9818。结合表 1可 

得结论：所建拓扑指数的物理意义与要回归的理化性质越密切 ，两者的相关程度越高。 

为了提高对 的估算程度，笔者将主，副族化合物分开拟合 ，结果为： 

U一 一 429．39+ 507．72。F+ l44．96 (12) 

一 34，月一 0．9992，F一 9372．75， = 1 01．8 

“一 573 80— 119．97。F+ 458．58 F (1 3) 

一 31，月一 0．9984，F一 6239．88． = 60．2 

按式(1 3)给出9种第一过渡系金属氟化物 U的估算值与其实验值的平均误差只有 45．6， 

不足相应理论值的平均误差的一半(91．6) ；该式对于卤化银的平均误差为 31．3．文献[12] 

高达 72．3。 

由于 ^、 均与相应的物质体系具有优异的结构选择性和性质相关性，而且 又是由，I 

衍生的。因此 ，̂ 可称为初级拓扑指数， F为次级拓扑指数。本文的这种研究方法在拓扑指数 

研究领域 尚未见报道。 
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ELECT砌 C INDEX，ELECTRlC CoNNECTIVITY INDEX AND ITS APPLICATIoNS 

FENG Chang—Jun 

( Chem~arg， t I Edacat~ Cd／ege， 221006) 

In this paper the elactric index(̂ )of combined atom is defined as fl=mf· ·(n1 ) ^has 

defineated the primary factors to affect hydrated heat of metal ion (删 h)and soIubillty of meml 

hydroxide (pKm)．Their relation formulas arc set up by Ieast square method：一△日h一 260 31+ 

519．3if1， = 51，r= 0．9693{p = 0．0285+ 1．1 358／ ， 一 46，r= 0．9642 The calculated 

values of p are better than the dceumenml method．The eleetric connectivity index( )is built up 

with ，and among them the formulas of zero，first order index are defined as 。F= E(̂ )。 ，‘F= 

z(I ·̂ ) 一 respectively． P and P have highly correlativity for lattice energies(u)of inorganic 

compounds． Their linear regression equations are proposed as follows： (1) for 47 inorganic 

compounds，U=：一 228．41+ 407．62。F+ 169．38‘F，R一 0．9985； (2)for 34 main group 

compounds， =一 420．39+ 507．72。 + 144．96 ， = 0．9992；(3)for 1 3 transitional clement 

ha lides， = 573．80— 119．97。F+ 458．58 ，R= 0．9984．The predicting values by 。 and ‘ 

baslcaIly tally with the cxpcriment valUCS．and are even more ideel than the theoretiea 1 values of 

docum ent． 

KeFwotds elecUric index 

hydrated heat 

electric coxme~livlty index 

Inorganic compound 

metalion solubiljty 

lattice energy 
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