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Обсуждается зависимость энтальпии образования двухатомных спиртов 

от топологических индексов (ТИ). Приведены ТИ и численные расчеты 

энтальпии образования гликолей, согласующиеся с экспериментом.  
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В качестве объекта исследования взяты двухатомные спирты. 

Они используются в органическом синтезе, химической 

промышленности в качестве растворителей и пластификаторов, для 

получения эфиров, полиуретанов и др. Экспериментальных же сведений  

по энтальпии образования гликолей немного. Поэтому установление 

связи между строением этих соединений и энтальпией образования 

является актуальной задачей современной теоретической химии.  

В работе применялись методы теории графов, линейной алгебры, 

метод наименьших квадратов (МНК) [1;2] и др. 

В теоретико-графовом подходе молекула рассматривается в виде 

молекулярного графа. Где атомы это вершины, а связи – ребра и 

учитываются только скелетные атомы [2-5].   

Например, для этандиола-1,2 имеем 

 
где а - структурная формула,б -  скелет молекулы, в - граф молекулы.  

Для построения ряда топологических индексов мы использовали 

матрицу расстояний D = [dij] с элементами dij, - наикратчайшее 

расстояние между вершинами i и j, вычисляемыми по данной формуле 

[2;4;6]:  
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где  Zi — заряд ядра i-го атома,  Blm — кратность связи l-m (Blm =1,2,3,3/2 

соответственно для простой, двойной, тройной и полуторной связи). 
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Таким образом, dii для атомов С и О соответственно равно 0 и 

0,25, а dij для связи С-С, С-О соответственно равно 1 и 0,75. 

Для этандиола-1,2 матрица D имеет вид: 

𝐷 = [

0,25 0,75
0,75 0

   
1,75 2,5
1 1,75

1,75 1
2,5 1,75

    
0 0,75
0,75 0,25

] 

В работе были рассмотрены следующие ТИ: 

- pl число путей длины l (l= 1,2,3,4,…); 

- R число смежных рёбер; 

- W число Винера 
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- Н индекс Харари 
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- J индекс Балабона 

𝐽 =
𝑚
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−1 2⁄
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где m -  число рёбер,  - цикломатическое число графа G (для деревьев 

равно нулю), Dr,Dt - суммы расстояний по строкам матрицы расстояний 

D,r и t – вершины, образующие ребро.  

- Z индекс Хосойи - число способов, которыми можно в графе G 

выбрать k ребер, не имеющих попарно общих концов, 

𝑍 =∑𝑃(𝐺, 𝑘)

𝑘

 

По определению, P(G,0) = 1, P(G,1) = m (число рёбер). 

Так для этандиола-1,2 получаем: 

- p1=1 (число связей С-С) и p’1=2 (число связей С-O); p2=p3=p4=0 

(число связей С-С соответственно через один, два, три атома С);    

p’2=2 (число связей С-O через один атом С); p”2=0 (число связей O-

O через атом С); p’3 = p’4 =0 (число связей С-O соответственно через 

два и три атома С); p”3 =1 (число связей O-O через два атома С);  

p”4 =0 (число связей O-O через три атома С);  

- R=R’=R”=0 (число троек смежных ребер, образованных 

соответственно тремя атомами С, двумя атомами С и одним атомом 

О, одним атомом С и двумя атомами О);  

- W = 9 и W’ = 15;H = 21,38;  
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- Z = 0+3+1= 4 и J = 2,257. 

При изучении корреляционных зависимостях вида Р=f(ТИ), 

обычно используются следующие:  

  Р = a(ТИ) + b,                                                                                 (1) 

 Р = a(ТИ)2 + b(ТИ) + с,                                                   (2) 

 Р = b(ТИ)a,                                                      (3) 

Р = aln(ТИ) + b ,                   (4) 

Р = [a(ТИ) + b]1/2 ,                                                                            (5) 

Р = a(ТИ)1+b(ТИ)2+…+n(ТИ)n+с                                              (6)  

и т.п.  

Здесь а, b, с – некоторые параметры подлежащие определению [2]. 

В табл. 1 показаны энтальпии образования ряда двухатомных 

спиртов в жидкой фазе. 

В табл. 2 представлены некоторые ТИ используемые нами для 

построения уравнений (1) - (6). 
Таблица 1 

Энтальпии образования  двухатомных спиртов  в жидкой фазе  

(в кДж/моль)   

№ Молекула fН
0

298 ( ж ) 

Опыт [7] 

1. HOCH2CH2OH -453,3 

2. CH3CH(OH)CH2OH  -485,7 

3. HOCH2CH2CH2OH  -464,9 

4. CH3CH(OH)CH2CH2OH  -501,0 

5. HOCH2CH2CH2CH2OH  -503,3  

6. CH3CH(OH)CH(OH)CH3  -541,5  

7.  (CH3)2C(OH)CH2OH -539,7 

8.  HOCH2CH2CH2CH2CH2OH -531,5 

Таблица 2 

Топологические индексы ряда двухатомных спиртов 

Молекула W W’ J p3 p'3 p"3 p4 p'4 p"4 

HOCH2CH2OH 9 15 2,257 0 0 1 0 0 0 

CH3CH(OH)CH2OH  17 30 2,808 0 1 1 0 0 0 

HOCH2CH2CH2OH  19 41 2,384 0 2 0 0 0 1 

CH3CH(OH)CH2CH2OH  30 69 2,228 1 2 0 0 1 1 

HOCH2CH2CH2CH2OH  33 91 2,479 1 2 0 0 2 0 

CH3CH(OH)CH(OH)CH3  27 55 3,235 1 2 1 0 0 0 

 (CH3)2C(OH)CH2OH 26 51 4,139 0 2 1 0 0 0 

HOCH2CH2CH2CH2CH2OH 54 176 2,552 2 2 0 1 2 0 

При исследовании зависимостей (1) – (6) были выявлены 

уравнения, отвечающие наиболее тесной корреляционной связи между 

энтальпией образования (в кДж/моль) двухатомных спиртов и ТИ :  
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fH
0

(ж, 298 К) =-5,203 W +84,126 р4 +33,421 р’4+  

                     +29,333 р”4 -401,532                                                    (7) 

Средняя абсолютная ошибка расчета ) и максимальное 

отклонение (max)  получены МНК соответственно 3,5 кДж/моль и ±6,1 

кДж/моль. 

fH
0

(ж, 298 К) =-5,533 W +1,064 W’ -23,76 J-358,559                         (8) 

где и max соответственно равны  5,9 кДж/моль и 15,2 кДж/моль. 

fH
0

(ж, 298 К) =2,088 W -66,585 р3 -29,597 р’3-  

                     -28,648 р”3 -449,944                                                    (9) 

где =8,3 кДж/моль и max= -18,3 кДж/моль. 

Рассчитанные величины по уравнениям (7) – (9) хорошо 

согласуются с экспериментальными данными, что позволяет сделать 

предсказания энтальпии образования для остальных членов 

гомологического ряда.  

Топологические индексы также можно использовать как числа 

параметров в аддитивных схемах расчета и при построении 

графических зависимостей вида «Свойство – топологический индекс», 

«Свойство – номер изомера» и «Топологический индекс – номер 

изомера».  
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CORRELATIONS OF ENTHALPY EDUCATION - TOPOLOGICAL 

INDICES IN OF DIATOMIC ALCOHOLS 

M.G. Vinogradova, R.R. Kozlova, P.N. Krylov  
 

Tver State University, Tver 

The dependence of the enthalpy of formation of diatomic alcohols on the 

topological indices (TI) is discussed. TI and numerical calculations of the 

enthalpy of glycol formation are given, which are consistent with the 

experiment. 

Keywords:  enthalpy of formation, topological indices, numerical calculations. 
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