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  本刊中 包含“卤代甲烷；化学位

移；分子结构参数；定量结构-波谱关
系”的 相关文章 
本文作者相关文章 
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摘要  利用描述电子效应的诱导效应指数（ΣI）、原子的平衡电负性（XE）和反映核外电子云变形程度的总电子

数（Σe）、各取代基到中心原子的化学键键长总和（Σd）以及各取代基电负性的和差值（ΔX）等参数对45个卤

代甲烷化合物中的碳原子结构进行表征，并与其13C NMR谱化学位移建立了优良的定量结构-波谱关系模型：δ
Ｃ

＝ -7403.8022-47.1765ΣI＋4290.0270XE－3.3067ΔX－163.4672Σd－4.5153Σe＋22.9851Σe／Σd

＋15.2597Σe／XE－890.2521Σd／XE．所建多元线性回归方程复相关系数R2及留一法（leave-one-

out,LOO）交互验证（cross validation, CV）的复相关系数R2CV分别为0.09951和0.9950．结果表明所建

模型不仅能比现有文献更好地揭示卤代甲烷13C NMR谱化学位移与其分子结构信息之间的关系，同时也提供一种

计算卤代甲烷13C NMR谱化学位移的新方法． 
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