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前言

化合物的分子结构与性能/活性的定量关系，是有机化学中最基本的理论问题。
该理论问题一直备受关注，并被广泛深入研究。
在长期的研究实践中已逐步形成了量子化学、拓扑化学两大理论方法以及分子力学和取代基效应等经
验方法。
量子化学建立在物理学的量子力学基础上，通过求解分子波函数，获得分子结构特征的有关信息，所
得参数有严格明确的物理意义。
原则上量子化学方法可以精确地表达分子的全部电子、几何信息和它们之间的相互作用，在处理分子
立体结构和电子结构上具有独特的优势。
拓扑化学建立在数学的图论基础上，而图论的基础和实质是路径与连接问题。
将图论引入化学，为建立分子结构数学模型提供了理论工具。
化学体系的通常特点就是“场所”的存在以及这些“场所”之间的连接。
“场所”可以是原子、电子、分子、分子碎片、中间体等，而这些“场所”之间的连接可以代表化学
键、反应步骤、范德华力等。
为简便起见，用顶点表示“场所”，用边代表连接，这样化学体系就可以转换成化学图的形式。
利用分子图就可以提取分子的拓扑指数。
拓扑化学方法具有计算简便、取值客观等优点，在化合物的定量结构性能/活性相关研究中有其独到的
方便之处，因而越来越受到化学工作者的重视。
应该注意到，由于数学理论的要求和计算技术方面的困难，量子化学参数的应用并不如传统的分子结
构参数那样应用广泛。
虽然量子化学参数没有实验测量性能参数存在的系统误差，但是在计算过程中为了简化计算采取了多
步近似，从而导致固有误差产生，并且还存在计算时间长、过分依赖基组等缺点。
另外，量子化学参数不能解释分子的形状、大小、分支等体积效应，计算分子的局部信息也不方便，
尤其在计算沸点、热容、导热率等宏观性质方面无能为力。
另外，拓扑化学的拓扑指数方法虽然计算简单快捷，但它难以表达分子的三维信息，对表达分子中的
电子排布、轨道能级等内部信息无能为力，而且所得的指数物理意义不清楚，模型方程难以解释。
鉴于上述两种方法各自存在优缺点，有研究者试图将两者结合起来，提出了量子拓扑化学方法。
先对有机分子进行量子化学计算，得到分子中各原子的电子分布，然后将原子电荷代入分子图的连接
矩阵、距离矩阵或关联矩阵等，进一步进行数学处理得出有机分子的量子拓扑指数，用于有机化合物
的定量结构性能/活性相关研究。
该方法得到的量子拓扑指数确实比拓扑指数表达的分子结构信息更加丰富，对分子图顶点信息的区分
也更有效，得到的定量结构性能/活性相关结果更好。
然而，量子拓扑化学方法的应用，必须具备比较深厚的数学物理基础，同时会遇到同量子化学方法一
样的困难，给使用带来不便而难以推广应用。
既发挥量子化学和拓扑化学两者的优点，又避免复杂的数学物理计算、提取更有效的分子结构参数，
这将是很有意义的工作。
我们研究组在这方面进行了有益的探索，提出了拓扑量子化学方法。
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内容概要

本书系统介绍了有机化学中的拓扑量子方法及其在有机化学定量结构—性能／活性相关(QSPR
／QSAR)中的应用。
主要内容包括基团极化效应参数和拓扑立体效应指数的计算：有机分子拓扑量子键连接矩阵的构造以
及分子结构特征参数的提取，矩阵特征根、拓扑量子轨道能级、原子电荷、化学键的键级等参数的计
算；应用上述分子结构参数，对烷烃、单取代烷烃、链状烯烃、含C=O键和N=O键有机化合物、芳香
烃和极性芳香化合物等各类有机物的热力学性能、化学反应性能、光学性能、色谱性能、价电子能量
、酸性和生物活性进行定量相关研究。
    本书可以作为化学专业、生物化学专业和物理化学专业的大学高年级学生、研究生、教师等的教学
用书或参考书，也可供化学化工、生物化学、环境化学、医药、农药和材料分子设计等领域研究人员
参考。
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章节摘录
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