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基于三维静电势参数研究C60溶解性的构效关系 

郭明;邹建卫;赵文娜;商志才;俞庆森 

浙江大学化学系,杭州 310027 

摘要： 

在量子化学从头算基础上,对一系列溶剂化合物分子进行了结构优化和三维静电势参数计算,运用多元线性回归分析

和神经网络方法对C60在121种不同溶剂的溶解性与计算的结构参数进行了构效关系研究.用建立起来的QSPR 关系

式对15种不同结构类型溶剂进行了预测,并阐述了C60溶质与不同溶剂之间的相互作用,获得了满意的结果. 
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