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相关信息

  本刊中 包含“核磁共振(NMR)；
13C化学位移；电负性；静电场；原
子极化度；立体效应；脂肪醇”的 相
关文章 
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摘要  用原子电负性、静电作用、极化度作为基本参数，并结合表征原子空间连接方式的立体效应参数，对醇分

子中不同环境碳原子的化学位移进行关联, 将120个模型化合物(91个脂肪一元醇, 29个二元醇)中747个碳原子

相关参数值和化学位移值带入模型中得到如下估算方程:  
  

δC=42.947 9 + 63.064 0Qi-3.628 6F+5.121 3Σαx-6.584 8QiΣαx   

-4.842 7NαH-0.585 5NγH-4.104 6NγOH   

(R=0.998 1 R2=0.996 1 S=1.14 F=27 125.2 n=747)  

  
方程中各参数物理意义比较明确. 通过用“留一法”(LOO)检验(Rcv=0.998 0，R2

cv = 0.996 0，Scv=1.16)

及对样本外5个化合物69个碳原子化学位移的预测值和实验值比较, 结果表明模型方程具有很好的稳定性和预测

精度, 该模型的提出为以后计算更加复杂化合物的13C NMR化学位移奠定了良好的基础. 
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