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摘要  采用表征分子内部化学微环境及原子所处杂化状态的结构描述子：原子电性作用矢量(AEIV)和原子杂化状

态指数(AHSI)，对42个吖啶酮生物碱分子792个共振碳原子进行结构表征，以多元线性回归技术建立13C核磁

共振化学位移定量结构波谱关系模型，所得回归模型的复相关系数为R=0.957，标准偏差为SD=12.247. 采用

留一法交互检验的结果为Rcv=0.956，标准偏差SDcv=12.331. 对外部样本集预测结果表明，AEIV和AHSI具

有表征能力强、物化意义明确等优点，所建模型具有良好的稳定性和估计能力. 
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