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摘要： 

在烯烃的顺式与反式异构体中, 处于碳碳双键两端的顶点间的距离是不同的. 可根据几何原理计算与双键相连的顶

点间的空间距离, 并以此构造分子图的修正距离矩阵来区分这种差异.按照我们已报导的顶点度-距离指数(VDI)和边

度-距离指数(EDI)的计算方法, 用修正距离矩阵(MD)代替距离矩阵(D), 得到修正的顶点度-距离指数(MVDI)和修正

的边度-距离指数(MEDI). 这两个参数能较好地区分烯烃顺反异构体的分子结构信息.对烯烃顺反异构体的沸点(b. 
p.)、折光率(nD 20)、密度(D20)及摩尔折光率(nM)等物化性质进行定量相关, 得到模型方程的相关系数(R)分别为

0.9981、0.9570、0.9884和0.9999. 同时, 交叉验证和随机抽样预测结果表明模型具有良好的稳定性和较强的预

测能力. 
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