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A 

       引入主成分回归研究了36种多硝基芳香族化合物(PNAC)分子的撞击感度。在DFT-

B3LYP/6-311+G(d,p)水平上对这些炸药分子进行了分子优化和频率振动分析。结合炸药

分子的拓扑结构参数和所得的量化结构参数，最终确定硝基个数、氨基个数、芳香性

NICS(1)、最长C-NO2
键键长、HOMO以及α-C—H(0、1)6个参数与撞击感度(lgH50)具有

较好的相关性。以这6个参数作为主成分回归的输入参数构建模型，得到测试集的决定

系数R
2
和交叉验证系数R

2
adj分别为0.97和0.89，优于由氧平衡指数确定的传统模型的

0.91和0.33。得出主成分回归是一种研究撞击感度的有效方法。  
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