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Тематическое направление: Взаимосвязь "структура-свойство". Часть I.  

ТОПОЛОГИЧЕСКИЙ ПОДХОД К ОПИСАНИЮ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ 
ОРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ, СОДЕРЖАЩИХ ГЕТЕРОАТОМЫ. 
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Резюме 
Изучена взаимосвязь топологического индекса Винера и индекса распределения электронной плотности Бончева с полными 

электронными энергиями, энергиями ВЗМО и НСМО, теплоемкостями, стандартными энтальпиями и энтропиями образования, критическими 
параметрами, температурой кипения и удельными объемами ряда алифатических и ароматических соединений, их галогензамещенных, а также 
простых и сложных эфиров. Высказано предположение, что для рассмотренного круга веществ экстенсивные термодинамические свойства 
являются линейной функцией топологии молекул. 
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