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摘要  将表征分子局部化学微环境的原子电性作用矢量(AEIV)和原子所处状态的原子杂化状态指数(AHSI)用于

原小檗属类生物碱13C核磁共振(NMR)波谱模拟中，所得5参数回归模型的r, q, RMSEE和RMSCV分别为0.982 
9, 0.982 1, 7.732 9和7.884 3. 采用留分法(LMO)和交叉测试(cross test, CT)相结合的方式对模型稳定性

和预测能力的检验结果较为满意，LMO及CT对样本原子化学位移预测值与实验值的相关系数rpred分别为0.982 

9, 0.986 5和0.982 1. 进一步采用该模型对13C NMR未知的4个小檗碱类化合物共计58个等价共振碳原子进行

预测，所得结果与谱学模拟软件gNMR计算值较为接近. 
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