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[摘 要] 碳原子数 N 和 Wiener指数 w，P为结构参数，通过数学拟台的方法，建立 

了烷烃的折光率与其分子结构间的定量关系式，并计算了 101个烷烃的折光率。结果表明，该 

式计算结果较准确，应用该式可以预测烷烃的折光率枫像舌敏． 
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折光率是烷烃主要的物理性质之一 ，对烷烃的折光率与分子结构间的定量关系，人们 

研究甚少 秦永真等 ”以 Wiener指数 Ⅳ，，和碳原子数 Ⅳ作为结构参数，研究 了烷烃的 

折光率与其拓扑结构问的关系，得到 了一些定量关系式。这些关系式虽然表达了烷烃的折 

光率 与其分子结构问的关系，然而它们形式比较复杂，计算过程比较麻烦 ，计算结果也不 

很 准确 

本研究仍以 Wiener指数 ，，和碳原子数 Ⅳ 作为结构参数，建立了一个表达烷烃的 

折光率与其分子结构问定量关系的计算公式 ，该式形式 比较简单，计算结果比较准确，并 

且具有一定的理论意义。 

1 计算公式的建立 

1．1 直链烷烃 

直链烷烃的折光率曲线与沸点曲线很相似(图 1)。直链烷烃的沸点与分子中碳原子 

数 Ⅳ 问的关系，可以用下式准确地来表示 ： 

log (1 078一 T6)一 3．031 9— 0．049 99 N  (1) 

式中， ’ 为沸点的绝对温度(K)值，Ⅳ 为分子中碳原子数 。 

因此，可以推测直链烷烃的折光率 与分子中碳原子数 Ⅳ 间的关系也可以用(1)式 

的一般形式来表示： 

log (ao一 )一 A + BⅣ (2) 

式中，ao，A，B和 x均为待定的常数。 

对从文献[3]中查得的 27个直链烷烃(Ⅳ一3～35)的折光率的实测值进行拟合，借助 

于 电子计算机，用最小二乘法 ，求得：ac=1．477 2，x一0．05，A一6．606 6，B一一6．944 3， 

于是就得到 了直链烷烃的折光率与分子结构问的定量关系式。 
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图 l 直链烷烃酌折光率曲线与沸点曲线 

a折光率血线 ；b沸点曲线 

1．2 支链烷烃 

折光率、沸点等性质都属于凝聚型性能，这类性能主要取决于分子问的作用力u‘ 。液 

态烷烃是典型的范德华液体．其分子问作用力主要是色散力，因而烷烃的折光率主要取决 

于分子的太小、形状及支化度。烷烃分子的大小可以用碳原子数 Ⅳ 来表示。Wiener指数 

W，P则是反映烷烃分子的太小、形状及分子 内相互作用的拓扑指数 ]。以碳原子数 Ⅳ 

及 Wiener指数 Ⅳ，P作为结构参数，可以表征烷烃分子的结构 ]。因此，只要在(2)式中 

增加以 ，P和 N 3个结构参数表达支链影响的修正项，就可 表示支链烷烃的折光率 

与分子结构问的定量关系。 

经过分析，笔者认为 ，支链烷烃的折光率与分子结构间的定量关系可以表示为下式 ： 
^ T ， 

log(1．477 2一 )=6．606 6～6．944 3 N +C·= }+D·△ (3) 
1V 

式中，AW=Wo— ，△，一 一 ，其 中 c，P。及 Ⅳ，P分别表示碳原子数 Ⅳ 相同的直链 

烷烃及支链烷烃的Wiener指数。(3)式中c，D，Y为待定 的常数。借助于电子计算机 ，用最 

小二乘法，对从文献E33中查得的 74个支链烷烃(Ⅳ-．j～I4)进行拟台，求得 ：y一2．0，c： 

0．1]9 9，D=0．024 1 7。(3)式就是本文提出的烷烃的折光率与分子结构问的定量关系式。 

关于烷烃 Wiener指数的计算，可参见文献[2]和[6]。 

2 结果与讨论 

本文用(3)式计算了文献[3]中27个直链烷烃(Ⅳ一3～35)和 74个支链烷烃(Ⅳ一5 
～

14)的折光率，计算值( 爱 ))与实测值 ( t强 )符台得很好 (表 1)。计算结果是：除 2，2， 

4，4一四甲基戊烷误差较大 (△一一0．009 7，相对误差一0．689 5 )外 ，其余 100个烷烃的 

}△l均小于 0．005 0，相对误差均小于 0．345 ；其中l△j≤O．001 0、相对误差≤0．072 的 

烷烃有 80个，占总数的 70．21 }l△l≤O．000 3、相对误差<o．022 的烷烃有 39个，占 

38 61 ；101个烷烃的平均误差为 0．000 821，平均相对误差为 0．058 5 。本文的计算结 
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拄 误差(△)幸一班卅一啦  )；相对误差军 l00 - 

对于直链烷烃 ，由于 △Ⅵ，一0，△P=0，(3)式就简化为(2)式 ，因而(2)式可看成是 (3) 

式的特殊情形。(3)式中修正项 0_119 9· +o．。24 1 7·△P体现了支链对烷烃折光率 

的影响。 

应用(3)式可以方便地预测烷烃的折光率，这无论在理论上还是在实践上都具有一定 

意 义。 
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The quantitative relationship between all~ane 

refractive index and its molecular structure 
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Abstract：This paper，using the number N  of carbon atoms and W iener index W ，P 

as structura1 parameters，establishe(j a quantitative relationship formula between 

refractive indexes of alkanes and its moleculay structure．The refractive indexes of 101 

atkanes were calculated The resuIts show that the calculated results of the formula are 

口uite accurate and that the formula possesses a certain theoretical significance．The 

formula can be used to forecast refractive indexes of alkanes 

Key words：alkanes；refractive index；structural parameter；W iener index 

· 简 讯 · 

西北农业大学 1 998年科技论文在全国的位次 

据中国科技信息研究所 1998年《中国科技期刊引证报告》(扩刊版)统计，西北农业大 

学 1 998年在所统计的 1 286种科技期刊 中共发表科技论文 310篇，在全国高校中位居第 

75名；在全国农林高校中位居第 4名，详见表 1。 

表 1 1998年我国高校(农林)科技论文数前 ∞ 名名次表 

位 趺 蠢 高校名称 魏 位次高校中 校各称 名称 茹 位趺高校中 高校名称 的位次 一 的位敬 鼽 
1 44 中国农业大学 523 16 l 83 湖南农业大学 130 

2 51 浙江农业大学 403 17 1 91 东北林业大学 125 

3 75 华中农业大学 31 0 18 1 95 江西农业大学 1 21 

4 75 西北农业大学 310 19 1g6 河南农业大学 12O 

5 77 南京农业大学 305 20 201 沈阳农业大学 11 7 

6 s8 山东农业大学 266 2】 204 吉林 农业大学 114 

7 100 华南农 业大学 238 22 208 内蒙古农牧学院 113 

8 105 安徽农业大学 226 23 212 解放军农牧大学 109 

9 136 河北农业大学 1 74 24 220 莱阳农学院 106 

10 147 南京林业大学 164 25 22】 四川农业大学 1 03 

11 153 福 建农业大学 159 26 221 中南林学院 1 03 

12 160 西南农业大学 152 27 231 云南农业大学 95 

13 165 福建林学院 147 28 234 黑龙江八一农垦大学 93 

1 4 175 北京林业大学 138 29 254 甘肃农业大学 76 

15 1"／'8 东北农业大 学 135 30 257 内蒙古林学院 7 

(中云霞 供稿) 
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