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w STATXE RASSMOTRENA TOPOLOGIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA� iSSLEDOWANY IN�
DEKSY SWQZANNOSTI �TIH SOEDINENIJ I IH KORRELQCII S RAZLI�NYMI FIZIKO�
HIMI�ESKIMI SWOJSTWAMI� pROWEDENNYE ISSLEDOWANIQ POZWOLQ�T OCENITX OSO�
BENNOSTI MEVMOLEKULQRNYH WZAIMODEJSTWIJ FUNKCIONALXNYH PROIZWODNYH ADA�
MANTANA W USLOWIQH GAZO�VIDKOSTNOJ HROMATOGRAFII NA OSNOWE STRUKTURNYH

HARAKTERISTIK� s ISPOLXZOWANIEM POLU�ENNYH KORRELQCIJ WOZMOVEN PROGNO�
ZIRU��IJ RAS�ET WELI�IN HROMATOGRAFI�ESKOGO UDERVIWANIQ IZU�ENNYH SO�
EDINENIJ� A TAKVE ISSLEDOWANIE WZAIMOSWQZI STROENIQ S IH BIOLOGI�ESKOJ AK�
TIWNOSTX��

sTROENIE MOLEKULY MOVET BYTX OPISANO S RAZLI�NOJ STEPENX� DETALIZACII� w
NASTOQ�EE WREMQ DLQ RE�ENIQ PROBLEMY 
STRUKTURA�SWOJSTWO
 ISPOLXZU�T DOSTA�
TO�NO FORMALXNYE I PROSTYE METODY� OSNOWANNYE NA OPISANII STROENIQ MOLEKULY
STRUKTURNOJ FORMULOJ� pRI TAKOM TOPOLOGI�ESKOM SPOSOBE OPISANIQ MOLEKULQRNOGO
STROENIQ U�ITYWA�T LI�X TIPY ATOMOW I HARAKTER IH SWQZYWANIQ� NO PRENEBREGA�
�T METRI�ESKIMI HARAKTERISTIKAMI MOLEKULY� oDNAKO� PRI KAVU�EJSQ PROSTOTE
TOPOLOGI�ESKIJ SPOSOB OPISANIQ STROENIQ MOVET WPOLNE ADEKWATNO OHARAKTERIZO�
WATX SOEDINENIE� TAK KAK IZWESTNO� �TO MNOGIE SWOJSTWA� OSOBENNO W SOPRQVENNYH
���LEKTRONNYH SISTEMAH� QWLQ�TSQ� W PERWU� O�EREDX� SLEDSTWIQMI SHEMY SWQZAN�
NOSTI ATOMOW W MOLEKULE �������� sLEDOWATELXNO� TOPOLOGI�ESKIJ PODHOD K STROENI�
MOLEKUL PREDPOLAGAET� PREVDE WSEGO� ISSLEDOWANIE PORQDKA WZAIMODEJSTWIQ ATOMOW
W MOLEKULE� �TOT FAKT QWLQETSQ OSNOWOJ BOLX�INSTWA PRIMENENIJ TEORII GRAFOW
DLQ IZU�ENIQ MOLEKULQRNOJ STRUKTURY� K KOTORYM MOVNO OTNESTI� W �ASTNOSTI�

�kOLOSOWA eLENA aLEKSANDROWNA� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSUDAR�

STWENNOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� AKAD� pAWLOWA� �� kolos�ssu�samara�ru
�kURBATOWA sWETLANA wIKTOROWNA� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSUDAR�

STWENNOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� AKAD� pAWLOWA� �� curbatsv�ssu�samara�ru
�sOLOWOWA nATALXQ wALENTINOWNA� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSUDAR�

STWENNOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� AKAD� pAWLOWA� �� solovova�ssu�samara�ru
�fINKELX�TEJN eLENA eWGENXEWNA� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSU�

DARSTWENNOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� AKAD� pAWLOWA� �
�q�KIN sERGEJ nIKOLAEWI�� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSUDARSTWEN�

NOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� AKAD� pAWLOWA� �� yashkin�ssu�samara�ru



tOPOLOGIQ POLI�DRI�ESKIH MOLEKUL NA PRIMERE PROIZWODNYH ��� ���

TAKU� MODELX� KAK TEORIQ MOLEKULQRNYH ORBITALEJ h�KKELQ� pO�TOMU W SOWREMEN�
NOJ TEORETI�ESKOJ HIMII NABL�DAETSQ TENDENCIQ K BOLEE �IROKOMU ISPOLXZOWANI�
MATEMATI�ESKOGO APPARATA DLQ OPISANIQ MOLEKULQRNYH STRUKTUR I HIMI�ESKIH PRE�
WRA�ENIJ� A TEORETIKO�GRAFOWYE I TOPOLOGI�ESKIE PREDSTAWLENIQ PRIOBRETA�T WSE
WOZRASTA��U� ROLX W ISSLEDOWANII STROENIQ I SWOJSTW HIMI�ESKIH SOEDINENIJ�

dLQ OPISANIQ STRUKTURY MOLEKUL W NASTOQ�EE WREMQ DOSTATO�NO �IROKO ISPOLX�
ZU�TSQ TOPOLOGI�ESKIE INDEKSY� POLU�AEMYE� W OSNOWNOM� PUTEM PREOBRAZOWANIQ HI�
MI�ESKOGO GRAFA W �ISLO� bOLX�INSTWO SOWREMENNYH INDEKSOW OSNOWANY LIBO NA MAT�
RICE RASSTOQNIJ� LIBO NA MATRICE SMEVNOSTI� pRI �TOM KAVDYJ �LEMENT MATRICY
RASSTOQNIJ PREDSTAWLQET SOBOJ �ISLO REBER� SOEDINQ��IH DWE WER�INY NAIKRAT�
�AJ�IM PUTEM� �LEMENTY MATRICY SMEVNOSTI RAWNY LIBO EDINICE� LIBO NUL� W
ZAWISIMOSTI OT TOGO� SWQZANA LI REBROM ODNA WER�INA GRAFA S DRUGOJ�

tOPOLOGI�ESKIE INDEKSY �ti�� KAK PRAWILO� RASS�ITYWA�TSQ W REZULXTATE FOR�
MALXNOGO ANALIZA STRUKTURY MOLEKULQRNOGO GRAFA� w RQDE SLU�AEW TAKOJ ANALIZ DO�
POLNQETSQ SOOBRAVENIQMI KA�ESTWENNOGO HARAKTERA W WYBORE KRITERIEW DLQ OCENKI
STEPENI RAZWETWLENNOSTI� KOMPAKTNOSTI MOLEKULY ILI NALI�IQ SISTEMY SOPRQVEN�
NYH DWOJNYH I TROJNYH SWQZEJ ����

w NASTOQ�EE WREMQ RAZRABOTANY I PRIMENQ�TSQ RAZNOWIDNOSTI TOPOLOGI�ESKIH
INDEKSOW � CENTRI�ESKIE� SOSTAWNYE� TEORETIKO� I TOPOLOGO�INFORMACIONNYE �IS�
POLXZOWANIE KOTORYH BAZIRUETSQ NA FUNKCIQH ��NNONA�� A TAKVE TOPOLOGO�KONFI�
GURACIONNYE� ZNA�ENIQ KOTORYH OPREDELQ�TSQ NE TOLXKO STRUKTUROJ� NO I OTNOSI�
TELXNYM RASPOLOVENIEM ATOMOW RASSMATRIWAEMOGO SOEDINENIQ NA PLOSKOSTI �T�E�
PLOSKOJ UKLADKOJ MOLEKULQRNOGO GRAFA� ���� oPISYWAETSQ PRIMENENIE TAK NAZYWAE�
MYH TREHMERNYH INDEKSOW� PRI RAS�ETE KOTORYH ISPOLXZU�T REALXNYE RASSTOQNIQ
MEVDU ATOMAMI W MOLEKULE ����

pRI OCENKE RQDA FIZIKO�HIMI�ESKIH SWOJSTW SOEDINENIJ� NAPRIMER� TEMPERATU�
RY KIPENIQ ILI TEMPERATURY PLAWLENIQ� SU�ESTWENNOE ZNA�ENIE IME�T KONKRETNYE
OCENKI RAZMEROW MOLEKUL I STEPENI IH RAZWETWLENNOSTI� TAK KAK IMENNO OT �TIH
PARAMETROW ZAWISIT W ZNA�ITELXNOJ STEPENI �NERGIQ MEVMOLEKULQRNYH WZAIMODEJ�
STWIJ ��������� w TOPOLOGI�ESKOM PRIBLIVENII DLQ RE�ENIQ �TOJ ZADA�I ISPOLXZU�T
W OSNOWNOM INDEKSY� HARAKTERIZU��IE RAZMERY I FORMU GRAFA� �ASTX IZ NIH NEPO�
SREDSTWENNO SWQZANA S MATRICEJ RASSTOQNIJ D�

iNDEKSY� OSNOWANNYE NA INWARIANTNOM MNOVESTWE STEPENEJ WER�IN� LEGKO WY�
�ISLQTX KAK DLQ PROSTYH� TAK I DLQ WZWE�ENNYH GRAFOW� pO�TOMU ONI OTNOSQTSQ K
�ISLU NAIBOLEE POPULQRNYH TOPOLOGI�ESKIH INDEKSOW W TEORETI�ESKOJ HIMII� eSLI
DLQ POSTROENIQ INDEKSOW W KA�ESTWE PODGRAFOW GRAFA G WYBRANY REBRA� TO� IS�
POLXZUQ RAZLI�NYE SIMMETRI�NYE FUNKCII OT DWUH PEREMENNYH F �x�� x��� MOVNO
OPREDELITX RQD ti� ZAWISQ�IH OT STEPENEJ WER�IN GRAFA G � f �
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tAKIM OBRAZOM� K NASTOQ�EMU WREMENI OPREDELENO BOLX�OE �ISLO RAZNOOBRAZ�
NYH ti� MNOGIE IZ KOTORYH NAHODQT PRIMENENIE PRI ANALIZE STRUKTURY MOLEKUL
I POSTROENII KORRELQCIJ MEVDU STRUKTUROJ I SWOJSTWOM� nEKOTORYE IZ ti SWQZA�
NY MEVDU SOBOJ PROSTYMI SOOTNO�ENIQMI S DOSTATO�NO WYSOKIM KO�FFICIENTOM
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KORRELQCII� W TAKOM SLU�AE INDEKSY �TOJ GRUPPY NESUT PRIMERNO ODINAKOWU� IN�
FORMACI� O STRUKTURE SOEDINENIJ OPREDELENNYH KLASSOW�

oDNIM IZ NAIBOLEE POPULQRNYH TOPOLOGI�ESKIH INDEKSOW� DOSTATO�NO �IROKO
ISPOLXZUEMYH W TEORETI�ESKOJ HIMII� QWLQETSQ INDEKS r�NDI�A� ILI INDEKS SWQZAN�
NOSTI �is�� is PREDSTAWLQET SOBOJ �ISLENNOE OPISANIE STRUKTURY MOLEKULY I RAS�
S�ITYWAETSQ PUTEM MATEMATI�ESKOJ OBRABOTKI PARAMETROW� PRIPISYWAEMYH ATOMAM
MOLEKULQRNOGO SKELETA S U�ETOM STEPENI EGO RAZWETWLENIQ� CIKLIZACII� NENASY�EN�
NOSTI� NALI�IQ GETEROATOMOW� I� TAKIM OBRAZOM� HARAKTERIZU��IJ MOLEKULQRNU�
SPOSOBNOSTX K OBRAZOWANI� SWQZEJ I OPISYWA��IJ TOPOLOGI�ESKIE SWOJSTWA MOLE�
KUL �����

dLQ UGLEWODORODOW SU�ESTWUET PRQMOE SOOTNO�ENIE MEVDU WALENTNOSTX� ATOMA
UGLERODA ��i� I �ISLOM ATOMOW WODORODA �hi�� NALI�IE KOTORYH PODRAZUMEWAETSQ PRI
DANNOM ATOME i� �i � �� hi�

tAKIM OBRAZOM� DLQ METILXNOJ GRUPPY � � �� METILENOWOJ GRUPPY � � 
 I T�D�
dLQ MOLEKUL� SODERVA�IH GETEROATOMY� PRI RAS�ETE is ISPOLXZUETSQ PONQTIE O WA�
LENTNOJ MOLEKULQRNOJ SWQZANNOSTI� KOTORAQ WKL��AET U�ET WALENTNYH �LEKTRONOW�
ZANIMA��IH �� I ��ORBITALI� I ORBITALI NEPODELENNYH PAR KAVDOGO ATOMA� ZA IS�
KL��ENIEM SWQZEJ S WODORODOM� wALENTNAQ WELI�INA �i RAWNA� �i � Zi � hi� GDE Zi �
�ISLO �LEKTRONOW WALENTNOJ OBOLO�KI� tOGDA DLQ ATOMA KISLORODA W GIDROKSILXNOJ
GRUPPE ZNA�ENIE �i � �� DLQ AZOTA PIRIDINA I HINOLINA �i � �� DLQ AZOTA PERWI��
NYH AMINOW �i � �� WTORI�NYH �i � � I T�D� tAKIM OBRAZOM� WELI�INA �i SODERVIT
INFORMACI� KAK OB OB�EMNYH� TAK I OB �LEKTRONNYH HARAKTERISTIKAH MOLEKULY�

sU�ESTWU�T INDEKSY SWQZANNOSTI RAZNYH PORQDKOW� iNDEKS SWQZANNOSTI NULEWO�
GO PORQDKA RASS�ITYWAETSQ PO FORMULE�
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GDE � � RAZNOSTX MEVDU �ISLOM WALENTNYH �LEKTRONOW I KOLI�ESTWOM ATOMOW WO�
DORODA� SWQZANNYH S DANNYM ATOMOM� i I j � NOMERA ATOMOW MOLEKULY� FORMALXNO
SWQZANNYH RASSMATRIWAEMOJ SWQZX�� �i� �j � ZNA�ENIQ � DLQ DWUH ATOMOW SWQZI� k �
OB�EE �ISLO SWQZEJ W MOLEKULE ������
���

aNALOGI�NYM OBRAZOM RASS�ITYWA�TSQ INDEKSY SWQZANNOSTI WTOROGO PORQDKA�
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TRETXEGO I BOLEE WYSOKIH PORQDKOW� U�ITYWA��IH KOLI�ESTWO DWUH� TREH� �ETYREH
I BOLEE SOSEDNIH SWQZEJ�
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iNDEKSY SWQZANNOSTI TRETXEGO I POSLEDU��IH PORQDKOW MOGUT BYTX PREDSTAWLE�
NY W WIDE INDEKSOW CEPI �p I RAZWETWLENIQ �c� iNDEKS SWQZANNOSTI PERWOGO PORQDKA
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U�ITYWAET PARNYE WZAIMODEJSTWIQ SOSEDNIH ATOMOW W MOLEKULE� k EGO NEDOSTATKAM
MOVNO OTNESTI NEWOZMOVNOSTX RAZLI�ENIQ META� I PARA� IZOMEROW AROMATI�ESKIH
SOEDINENIJ� iNDEKSY SWQZANNOSTI WYSOKIH PORQDKOW� U�ITYWA��IE NE TOLXKO BLI�
VAJ�IE PARNYE� NO I OTDALENNYE WZAIMODEJSTWIQ ATOMOW W MOLEKULE� OBESPE�IWA�T
BOLEE POLNOE OPISANIE STRUKTURNYH OSOBENNOSTEJ SOEDINENIJ� tAKIM OBRAZOM� MO�
DELX MOLEKULQRNOJ SWQZANNOSTI POZWOLQET SOOTNOSITX KAK OB�IE� TAK I LOKALXNYE
STRUKTURNYE SWOJSTWA MOLEKUL �
���

nAMI TOPOLOGI�ESKIJ PODHOD ISPOLXZOWAN DLQ ISSLEDOWANIQ PROIZWODNYH ADA�
MANTANA� PREDSTAWITELQ KARKASNYH UGLEWODORODOW� OBLADA��IH �IROKIM SPEKTROM
BIOLOGI�ESKOGO DEJSTWIQ� w LITERATURE PRAKTI�ESKI OTSUTSTWU�T DANNYE O TOPO�
LOGI�ESKIH HARAKTERISTIKAH �TIH SOEDINENIJ� rAS�ET I ISSLEDOWANIE �TIH WELI�IN
I IH KORRELQCIJ S RAZLI�NYMI FIZIKO�HIMI�ESKIMI PARAMETRAMI DOLVNY PRED�
STAWLQTX� NA NA� WZGLQD� NESOMNENNYJ TEORETI�ESKIJ I PRAKTI�ESKIJ INTERES NE
TOLXKO WSLEDSTWIE PROQWLQEMOJ IMI BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTI� NO TAKVE I W SWQZI
S POLI�DRI�ESKOJ STRUKTUROJ �TIH MOLEKUL�

sAM ADAMANTAN �TRICIKLO���������DEKAN� PRINADLEVIT K �ISLU TRICIKLI�ESKIH
NAFTENOW MOSTIKOWOGO TIPA�mOLEKULA EGO SOSTOIT IZ TREH KONDENSIROWANNYH CIKLO�
GEKSANOWYH KOLEC W KONFORMACII KRESLA� pROSTRANSTWENNAQ MODELX MOLEKULY ADA�
MANTANA � WYSOKOSIMMETRI�NAQ KONSTRUKCIQ S �REZWY�AJNOJ MALOJ POWERHNOSTX�
I NEZNA�ITELXNYMI SILAMI MEVMOLEKULQRNOGO WZAIMODEJSTWIQ W KRISTALLI�ESKOJ
RE�ETKE� dO NASTOQ�EGO WREMENI ADAMANTAN I EGO PROIZWODNYE ISPOLXZU�T W KA�
�ESTWE MODELEJ DLQ TEORETI�ESKIH I �KSPERIMENTALXNYH ISSLEDOWANIJ PROSTRAN�
STWENNYH I INDUKCIONNYH �FFEKTOW W NASY�ENNYH SOEDINENIQH� oDNAKO DANNYH
OB ISSLEDOWANII TOPOLOGI�ESKIH HARAKTERISTIK �TIH SOEDINENIJ W LITERATURE NE
NAJDENO� oPUBLIKOWANO LI�X NEZNA�ITELXNOE KOLI�ESTWO RABOT PO RAS�ETU TOPOLO�
GI�ESKIH INDEKSOW CIKLANOW �
��� ����� pRI �TOM UKAZYWAETSQ� �TO OTOVDESTWLENIE
GRAFOW I OTWE�A��IH IM TOPOLOGI�ESKIH OB�EKTOW QWLQETSQ KORREKTNYM LI�X DLQ
ACIKLI�ESKIH GRAFOW� pRI PRAWILXNOM VE SOOTNESENII TOPOLOGI�ESKIH OB�EKTOW I
SOOTWETSTWU��IH CIKLI�ESKIH GRAFOW MOVNO POLU�ITX DOPOLNITELXNU� INFORMA�
CI�� SWQZANNU� S ISPOLXZOWANIEM RAZLI�NYH UROWNEJ PROSTRANSTWENNYH REALIZACIJ
GRAFOW�

oTNESENIE ADAMANTANA I EGO PROIZWODNYH K POLI�DRAM MOVET BYTX OSU�ESTWLENO
NA OSNOWANII WYPOLNENIQ DLQ �TIH SOEDINENIJ SOOTNO�ENIQ �JLERA �
�� v�e	f � 
�
GDE v � �ISLO WER�IN� e � �ISLO REBER� f � �ISLO GRANEJ �DLQ ADAMANTANA �TO
��� �
 I � SOOTWETSTWENNO�� rAZRABOTANNAQ TEORETIKO�GRAFOWAQ MODELX SWQZYWANIQ
W POLI�DRAH BAZIRUETSQ NA KONCEPCII DWU� I TREHMERNOJ AROMATI�NOSTI� iZWESTNO�
�TO W MOLEKULAH POLI�DROW OSU�ESTWLQETSQ DELOKALIZOWANNOE SWQZYWANIE W TOM SLU�
�AE� KOGDA IMEETSQ NESOOTWETSTWIE MEVDU STEPENX� WER�INY MNOGOUGOLXNIKA ILI
MNOGOGRANNIKA �POLI�DRA� I �ISLOM WNUTRENNIH ORBITALEJ� POSTAWLQEMYH ATOMAMI�
NAHODQ�IMISQ W WER�INAH� eSLI VE STEPENI WER�IN TO�NO SOOTWETSTWU�T �ISLU
WNUTRENNIH ORBITALEJ� PREDOSTAWLQEMYH ATOMAMI WER�IN� TO W �TOM SLU�AE SWQ�
ZYWANIE W POLI�DRI�ESKOJ MOLEKULE LOKALIZOWANO NA REBRAH� pOSKOLXKU W MOLEKULE
ADAMANTANA IME�TSQ WER�INY� DLQ KOTORYH WYPOLNQETSQ KAK PERWOE� TAK I WTOROE
USLOWIE� MOVNO PREDPOLOVITX� �TO W �TOM SLU�AE BUDET IMETX MESTO �ASTI�NAQ LO�
KALIZACIQ SWQZI WDOLX REBER ILI� �TO TO VE SAMOE� �ASTI�NAQ DELOKALIZACIQ SWQZI�
dRUGIMI SLOWAMI� PRIMENENIE TOPOLOGI�ESKOJ TEORETIKO�GRAFOWOJ MODELI W DANNOM
SLU�AE POZWOLQET NA OSNOWANII PROSTYH UMOZAKL��ENIJ PREDSKAZATX SU�ESTWOWANIE
�FFEKTA KLETKI W POLI�DRAH TIPA ADAMANTANA�

e�E ODNIM FAKTOM 
TOPOLOGI�ESKOGO
 PODTWERVDENIQ SU�ESTWOWANIQ �FFEKTA
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KLETKI MOVET SLUVITX RASSMOTRENIE TIPOW KRITI�ESKIH TO�EK� OPREDELQ��IH MO�
LEKULQRNYJ GRAF S POZICIJ ZARQDOWOGO RASPREDELENIQ W ATOME� tAK� IZWESTNO� �TO
ESLI MOLEKULQRNYJ GRAF SODERVIT CIKL SWQZANNYH ATOMOW� TO KRITI�ESKAQ TO��
KA NAHODITSQ WO WNUTRENNEJ OBLASTI CIKLA� wOOB�E GOWORQ� RASSMATRIWA�T �ETY�
RE WOZMOVNYE GRUPPY KRITI�ESKIH TO�EK� T�E� TAKIH TO�EK� W KOTORYH WELI�INA
r��r�X� OBRA�AETSQ W NULX� �� LOKALXNYJ MAKSIMUM �� WSEGDA SOOTWETSTWU��IJ
OTDELXNYM QDRAM� 
� SEDLOWAQ TO�KA� ODNOZNA�NO OPREDELQ��AQ LINI�� SOEDINQ��
�U� PARU KRITI�ESKIH TO�EK� TO ESTX PARU ATOMOW� I� SLEDOWATELXNO� OPREDELQ��AQ
SWQZEWYJ PUTX� ILI PROSTO SWQZX� �� SEDLOWAQ TO�KA WTOROGO RODA� ODNOZNA�NO OPREDE�
LQ��AQ ZAMKNUTU� POWERHNOSTX� SODERVA�U� PO KRAJNEJ MERE TRI SWQZANNYH ATOMA
��TO POWERHNOSTX CIKLA� POSKOLXKU SWQZI� SOEDINQ��IE NA NEJ ATOMY� DOLVNY OB�
RAZOWYWATX ZAMKNUTYJ CIKL�� �� LOKALXNYJ MINIMUM �� ODNOZNA�NO OPREDELQ��IJ

KLETKU
� T�E� KONE�NYJ ZAMKNUTYJ OB�EM� OGRANI�ENNYJ PO KRAJNEJ MERE TREMQ
CIKLAMI� oPREDELENNYE TAKIM OBRAZOM �ETYRE KRITI�ESKIE TO�KI OBOZNA�A�T SO�
OTWETSTWENNO n� b� r� c� WELI�INY KOTORYH OTWE�A�T �ISLU TO�EK KAVDOGO TIPA� oNI
NE ZAWISQT DRUG OT DRUGA I SWQZANY SOOTNO�ENIEM pUANKARE�hOPFA n� b	r� c� ��
lEGKO WIDETX� �TO SOOTNO�ENIE �JLERA QWLQETSQ �ASTNYM SLU�AEM PRIWEDENNOGO
URAWNENIQ� �TO PREDSTAWLQETSQ WPOLNE ZAKONOMERNYM� TAK KAK QDRA� SWQZI I CIKLY
W URAWNENII pUANKARE�hOPFA W SILU SWOIH TOPOLOGI�ESKIH SWOJSTW SOOTWETSTWU�T
WER�INAM� REBRAM I GRANQM W URAWNENII �JLERA �

�� tAKIM OBRAZOM� TOPOLOGI�
�ESKIE PARAMETRY WPOLNE ADEKWATNO HARAKTERIZU�T POLI�DRI�ESKIE STRUKTURY� K
KOTORYM OTNOSQTSQ I PROIZWODNYE ADAMANTANA�

s ISPOLXZOWANIEM METODA STRUKTURNOJ ANALOGII NAMI BYLI RASS�ITANY ZNA�E�
NIQ INDEKSOW r�NDI�A RAZNYH PORQDKOW� PROSTYE I TREHMERNYE INDEKSY wINERA DLQ
PROIZWODNYH ADAMANTANA� OPREDELENA IH DISKRIMINIRU��AQ SPOSOBNOSTX� A TAKVE
ISSLEDOWANY KORRELQCII ti S RAZLI�NYMI FIZIKO�HIMI�ESKIMI PARAMETRAMI SOOT�
WETSTWU��IH PROIZWODNYH�

rASS�ITANNYE ZNA�ENIQ INDEKSOW r�NDI�A RAZLI�NYH PORQDKOW DLQ STRUKTURNYH
ANALOGOW FUNKCIONALXNYH PROIZWODNYH ADAMANTANA PREDSTAWLENY W TABL� �� 
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kAK SLEDUET IZ TABLIC� DISKRIMINIRU��AQ SPOSOBNOSTX ��� ��� ��� �� I DR� PO
OTNO�ENI� K GRUPPAM STRUKTURNYH ANALOGOW DOSTATO�NO WYSOKA� iNDEKSY PRAKTI�
�ESKI WSEH PORQDKOW RAZLI�A�T PREDSTAWITELEJ GOMOLOGI�ESKIH RQDOW� OTDELXNYH
GRUPP STRUKTURNYH ANALOGOW� A TAKVE SOEDINENIQ S ODINAKOWYM �ISLOM ATOMOW UG�
LERODA W MOLEKULE�

dISKRIMINIRU��AQ SPOSOBNOSTX �TIH INDEKSOW K OTDELXNYM GRUPPAM ANALOGOW
OKAZYWAETSQ RAZLI�NOJ I OPREDELQETSQ TIPOM ZAME�ENIQ W ADAMANTANOWOM KARKA�
SE � PRIRODOJ� KOLI�ESTWOM I POLOVENIEM ZAMESTITELEJ� zAMETNOJ OKAZYWAETSQ
RAZNICA W INDEKSAH SWQZANNOSTI RAZNYH PORQDKOW DLQ �LENOW GOMOLOGI�ESKIH RQ�
DOW�tAK� DOBAWLENIE METILENOWOGO ZWENA W GOMOLOGI�ESKOM RQDU ��ALKILADAMANTANOW
UWELI�IWAET INDEKS SWQZANNOSTI NULEWOGO PORQDKA PRIMERNO NA ���� ED� INDEKSA� IN�
DEKS PERWOGO PORQDKA � NA ��� ED� INDEKSA�
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tAKIM OBRAZOM� MAKSIMALXNOJ DISKRIMINIRU��EJ SPOSOBNOSTX� W GOMOLOGI�ES�
KOM RQDU N�ALKILADAMANTANOW OBLADAET INDEKS SWQZANNOSTI NULEWOGO PORQDKA�

iNDEKSY SWQZANNOSTI RAZLI�A�T GRUPPY� SODERVA�IE STRUKTURNYE ANALOGI� OB�
RAZOWANNYE POSREDSTWOM UWELI�ENIQ �ISLA METILXNYH RADIKALOW W MOLEKULE ILI
UDLINENIEM ALKILXNOJ CEPI ZAMESTITELQ� nAPRIMER� DLQ ����DIMETIL� I ���TILADA�
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MANTANA RAZNICA W ZNA�ENIQH INDEKSOW SWQZANNOSTI SOSTAWLQET OT ��
� ED� INDEKSA
DLQ is �� �� ��GO PORQDKOW I ���� ED� INDEKSA DLQ is 
�GO PORQDKA� KOTORYJ W DAN�
NOM SLU�AE OKAZYWAETSQ NAIBOLEE INFORMATIWNYM� dLQ BOLEE RAZWETWLENNOGO ������
TRIMETILADAMANTANA LU��EJ DISKRIMINIRU��EJ SPOSOBNOSTX� PO OTNO�ENI� K
PROPILADAMANTANU BUDET OBLADATX INDEKS NULEWOGO PORQDKA ����� I ���� SOOTWET�
STWENNO�� is RAZLI�NYH PORQDKOW DOSTATO�NO HORO�O RAZLI�A�T IZOMERY POLOVE�
NIQ DIALKILADAMANTANOW� dLQ GOMOLOGI�ESKOGO RQDA ALKILADAMANTILKETONOW WYSO�
KOJ DISKRIMINIRU��EJ SPOSOBNOSTX� TAKVE OBLADA�T is NULEWOGO PORQDKA� sLE�
DUET OTMETITX� �TO INKREMENTY METILENOWOGO ZWENA is RAZNYH PORQDKOW OSTA�TSQ
POSTOQNNYMI DLQ RAZNYH GOMOLOGI�ESKIH RQDOW I SOSTAWLQ�T PRIMERNO ����� �����
���� I T�D� ED� INDEKSA DLQ is NULEWOGO� PERWOGO I WTOROGO PORQDKOW SOOTWETSTWEN�
NO� pRI PEREHODE K DRUGIM GRUPPAM STRUKTURNYH ANALOGOW WELI�INA INKREMENTA
IZMENQETSQ RAZLI�NYM OBRAZOM�

sTRUKTURA MOLEKUL ORGANI�ESKIH SOEDINENIJ OPREDELQET IH FIZIKO�HIMI�ESKIE
SWOJSTWA� W TOM �ISLE I WELI�INY HROMATOGRAFI�ESKOGO UDERVIWANIQ� wZAIMODEJST�
WIE W SISTEME 
SORBAT�SORBENT
 QWLQETSQ PO SU�ESTWU REZULXTATOM KONTAKTIROWANIQ
STRUKTURNYH FRAGMENTOW MOLEKUL� PO�TOMU MATEMATI�ESKOE MODELIROWANIE HROMA�
TOGRAFI�ESKOGO UDERVIWANIQ� OTRAVA��EE OSOBENNOSTI TAKIH WZAIMODEJSTWIJ� DA�
ET WOZMOVNOSTX PREDSKAZANIQ HROMATOGRAFI�ESKOGO POWEDENIQ MOLEKULY WE�ESTWA
W CELOM� A SLEDOWATELXNO� PROGNOZIRU��EGO RAS�ETA KAK HROMATOGRAFI�ESKIH� TAK
DRUGIH FIZIKO�HIMI�ESKIH HARAKTERISTIK�

dOSTATO�NO�IROKO W POSLEDNEE WREMQ ISPOLXZU�TSQ TAK NAZYWAEMYE SORBCIONNO�
STRUKTURNYE KORRELQCII� OPISYWA��IE ZAWISIMOSTI MEVDU HROMATOGRAFI�ESKIM
UDERVIWANIEM �SORBCIONNYMI SWOJSTWAMI� I STRUKTURNYMI �TOPOLOGI�ESKIMI� HA�
RAKTERISTIKAMI ANALIZIRUEMYH WE�ESTW �
����
��� tAKIE KORRELQCII PRIMENQ�T
DLQ PROGNOZIROWANIQ HROMATOGRAFI�ESKOGO UDERVIWANIQ WE�ESTW �NAPRIMER� TRUD�
NO HROMATOGRAFIRUEMYH WYSOKOKIPQ�IH IZOMEROW�� PROGNOZIROWANIQ SWOJSTW GIPO�
TETI�ESKIH MOLEKUL� POISKA NOWYH SOEDINENIJ S ZADANNYMI SWOJSTWAMI I T�D� nAI�
BOLEE �ASTO DLQ USTANOWLENIQ TAKIH KORRELQCIJ ISPOLXZU�T INDEKS SWQZANNOSTI�
dLQ USTANOWLENIQ ZAWISIMOSTI MEVDU STROENIEM MOLEKUL SORBATOW I IH UDERVIWA�
NIEM BYLI ISSLEDOWANY RAZLI�NYE STRUKTURNYE MODELI� OPREDELQ��IE OSOBENNOSTI
HROMATOGRAFI�ESKOGO POWEDENIQ PROIZWODNYH ADAMANTANA W SOOTWETSTWII S URAWNE�
NIEM

I � a� 	
X

ai � Pi�

GDE I � LOGARIFMI�ESKIJ INDEKS UDERVIWANIQ� Pi � DESKRIPTOR� OPREDELQEMYJ
OSOBENNOSTQMI STRUKTURY SORBATA� ai� a� � KO�FFICIENTY� oPREDELENIE KO�FFICI�
ENTOW OSU�ESTWLQLI S POMO�X� METODA NAIMENX�IH KWADRATOW� w KA�ESTWE DESKRIP�
TOROW P ISPOLXZOWALI INDEKSY SWQZANNOSTI RAZNYH PORQDKOW� DIPOLXNYE MOMENTY�
OB�EMY MOLEKUL I DR� bYLI RASSMOTRENY KAK MONO�� TAK I POLIMETRI�ESKIE URAW�
NENIQ� w TABLICE � PREDSTAWLENY KO�FFICIENTY KORRELQCIONNYH URAWNENIJ DLQ
RAZLI�NYH FUNKCIONALXNYH PROIZWODNYH ADAMANTANA S ISPOLXZOWANIEM W KA�ESTWE
DESKRIPTOROW OB�EMA MOLEKULY� DIPOLXNOGO MOMENTA� POLQRIZUEMOSTI I INDEKSOW
SWQZANNOSTI RAZNYH PORQDKOW� pRIMERY GRAFI�ESKOJ INTERPRETACII POLU�ENNYH
ZAWISIMOSTEJ PREDSTAWLENY NA RISUNKE �� kAK SLEDUET IZ TABLICY� WO WSEH SLU�AQH
NABL�DAETSQ HORO�AQ KORRELQCIQ MEVDU UKAZANNYMI PARAMETRAMI�

tAKIM OBRAZOM� PROWEDENNYE ISSLEDOWANIQ POZWOLQ�T OCENITX OSOBENNOSTI MEV�
MOLEKULQRNYH WZAIMODEJSTWIJ FUNKCIONALXNYH PROIZWODNYH ADAMANTANA W USLO�
WIQH GAZOVIDKOSTNOJ HROMATOGRAFII NA OSNOWE STRUKTURNYH HARAKTERISTIK� s IS�
POLXZOWANIEM POLU�ENNYH KORRELQCIJ WOZMOVEN PROGNOZIRU��IJ RAS�ET WELI�IN
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Topology of adamantane derivatives is investigated� Connectivity index of these
compounds its correlations with di�erent physico�chemical properties are examined�

These investigations estimate the percularities of adamantane derivatives inter�
molecular interactions in gas�liquid chromatography by means of structural parame�
ters� On the base of these correlations chromatographic retention and structure�
biological activity relationships of investigated substances may be calculated�
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