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电性拓扑状态指数预测硝基类含能材料静电感度
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摘　要：应用电性拓扑状态（ＥｌｅｃｔｒｏｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌＳｔａｔｅ，Ｅｓｔａｔｅ）指数模拟分析了 １６种硝胺类化合物和 ３４种硝基芳烃化合物的静电
感度。用多元线性回归的方法对两组物质建立定量结构性质相关（ＱＳＰＲ）模型，硝胺类化合物模型的相关系数和标准偏差分别为
０．７８２和０．２１７，硝基芳烃化合物模型的相关系数和标准偏差分别为０．７１７和０．１９５。模型分析表明：原子类型电性拓扑状态指数
与硝基类含能材料静电感度有较好的相关性，可有效对硝基类含能材料静电感度进行预测；同时，电性效应是影响静电感度的重

要因素。
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１　引　言

　　静电感度是评价含能材料安全性能的一项重要指
标。它是指在一定条件下，在一定静电放电能量的作用

下，被测试样对静电放电的敏感程度。目前多采用５０％
发火概率下的静电能量 Ｅ５０来表示试样的静电（火花）感

度
［１］
。由于硝基类含能材料大多是高绝缘性物质，所以

在生产生活中极易产生并积累高能静电，当产生静电放

电时，引燃甚至引爆这些材料的危险性极大。所以含能

材料的静电感度研究在其安全性研究中也占据着重要的

地位。王桂香等
［２］
在研究硝基类含能材料爆速、爆压及

其与静电感度之间的关系时发现爆速、爆压和静电感度

之间存在着定量或定性关系。Ｍｏｈａｍｍａｄ等［３］
在王桂

香等人的研究基础上发现了更为简单方法，利用爆炸压

力与静电感度的关系来预测硝胺的静电感度。在之后的

研究中，他又从分子结构角度研究了硝基类含能材料的

静电感度
［４］
。Ｚｅｍａｎ［５］在爆速与静电感度关系的研究中

得出了Ｄ２＝Ａ·ＥＥＳ＋Ｂ的公式。２０世纪９０年代初 Ｋｉｅｒ
和 Ｈａｌｌ提出了一种新的分子描述符———电性拓扑状态

指数（ＥｓｔａｔｅＩｎｄｉｃｅｓ），并在此基础上发展了基于原子类
型的电性拓扑状态指数（ＥｌｅｃｔｒｏｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌＳｔａｔｅＩｎｄｉｃｅｓ
ｆｏｒａｔｏｍｔｙｐｅ，ＥＴＳＩ），在定量构效关系研究领域得到了广
泛的应用

［６－１２］
，国内相关研究主要集中在对环境机理研

究及理化性质的预测领域，但是对静电感度的研究较少。

本文应用电性拓扑状态指数对５０种硝基类含能化合物
的静电感度与分子结构之间的构效关系（ＱＳＰＲ）进行研
究，以建立能较便捷可靠地预测静电感度的理论模型。

２　样本与方法

２．１　实验样本
　　选取 ５０种硝基类含能化合物作为实验样本，其
静电感度实验值来自于原始文献［２］。５０种硝基化
合物主要分为两大类，包括硝胺类化合物 １６种和硝
基芳烃化合物３４种。物质及其静电感度值见表 １和
表２。实验值和预测值对比图见图１和图２。
２．２　参数计算
　　电性状态拓扑指数是根据分子中非氢原子所处的
拓扑状态和成键电子状态所提出的原子级分子描述

子，克服了连接性指数只能反映分子大小及分支情况

的局限性。原子类型电性拓扑状态指数（ＥＴＳＩ）是
１９９５年由 Ｈａｌｌ和 Ｋｉｅｒ提出的基于原子类型的电性拓
扑指数

［６］
。ＥＴＳＩ可反映分子特征结构的电子状态和

拓扑信息，它是分子结构中具有相同结构特征的电性

拓扑指数的加和，在 ＱＳＰＲ分析中可反映特定类型的
原子结构对物质性质的影响大小。

６１６
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表１　１６种硝胺类化合物的静电感度 ｌｇＥ５０
Ｔａｂｌｅ１　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ＆ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｌｇＥ５０ｖａｌｕｅｓｏｆｓｉｘｔｅｅｎｎｉｔｒａｍｉｎｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ
ｌｇＥ５０
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｄｅｖｉａｔｉｏｎ

２，４Ｄｉｎｉｔｒｏ２，４ｄｉａｚａｐｅｎｔａｎｅ １．１２９ １．４５３ －０．３２４
２，４，６，８Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ２，４，６，８ｔｅｔｒａａｚａｎｏｎａｎｅ ０．７４０ ０．７８９ －０．０４９
１，９Ｄｉａｃｅｔｏｘｙ２，４，６，８ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ２，４，６，８ｔｅｔｒａａｚａｎｏｎａｎｅ １．１４４ １．０４０ ０．１０４
１，３Ｄｉｎｉｔｒｏ１，３ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｂｕｔａｎｅ ０．７９６ ０．８７１ －０．０７５
１，３，５Ｔｒｉｎｉｔｒｏ１，３，５ｔｒｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｘｔａｎｅ ０．３９６ ０．２５１ ０．１４５
１，３，５，７Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚａｃｙｃｌｏｏｃｔａｎｅ ０．４６１ ０．５６７ －０．１０６
１，３，５，７，９Ｐｅｎｔａｎｉｔｒｏ１，３，５，７，９ｐｅｎｔａａｚａｃｙｃｌｏｄｅｃａｎｅ ０．４７１ ０．４７６ －０．００５
１，４Ｄｉｎｉｔｒｏ１，４ｄｉａｚａｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ １．２０３ ０．９８８ ０．２１５
１，４，５，８Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏ１，４，５，８ｔｅｔｒａａｚａｄｅｃａｌｉｎｅ ０．７３５ ０．７１０ ０．０２５
２，５Ｄｉｎｏｉｔｒｏ２，５ｄｉａｚａｈｅｘａｎｅ３，４ｄｉｏｎｅ ０．７４０ ０．９０６ －０．１６６
２，５Ｄｉｎｉｔｒｏ２，５ｄｉａｚａｈｅｘａｎｅ ０．９１６ ０．９５３ －０．０３７
１，４Ｄｉｎｉｔｒｏｔｅｔｒａｈｙｒｏｉｍｉｄａｚｏ［４，５ｄ］ｉｍｉｄａｚｏｌ（１Ｈ，３Ｈ）ｄｉｏｎｅ １．１８２ １．０６９ ０．１１３
Ｎ，Ｎｂｉｓ（２Ｎｉｔｒｏｘｙｅｔｈｙｌ）ｎｉｔｒａｍｉｎｅ ０．７６７ ０．９１１ －０．１４４
２，４，６Ｔｒｉｎｉｔｒｏ２，４，６ｔｒｉａｚａｈｅｐｔａｎｅ ０．９０７ ０．５３６ ０．３７１
３，５Ｄｉｎｉｔｒｏ３，５ｄｉａｚａｈｅｐｔａｎｅ １．０９７ ０．９４５ ０．１５２
１，５Ｅｎｄｏｍｅｔｈｙｌｅｎｅ３，７ｄｉｎｔｒｏ１，３，５，７ｔｅｔｒａａｚａｃｙｃｌｏｏｃｔａｎｅ １．２４１ １．４０８ －０．１６７

表２　３４种硝基芳烃化合物的静电感度 ｌｇＥ５０
Ｔａｂｌｅ２　Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ＆ｐｒｅｄｉｃｔｅｄｌｇＥ５０ｖａｌｕｅｓｏｆｔｈｉｒｔｙｆｏｕｒｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｃｏｍｐｏｕｎｄ
ｌｇＥ５０
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｄｅｖｉａｔｉｏｎ

１，３Ｄｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．４９８ ０．７３７ －０．２３９
１，３，５Ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．８００ ０．７４８ ０．０５２
１Ｍｅｔｈｙｌ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．８３６ ０．９１２ －０．０７６
１，３Ｄｉｍｅｔｈｙｌ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ １．０４５ １．０１２ ０．０３３
１，３，５Ｔｒｉｍｅｔｈｙｌ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．９５３ １．１５３ －０．２００
１Ｈｙｄｒｏｘｙ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．９５３ ０．８９９ ０．０５４
１Ｍｅｔｈｏｘｙ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ １．４５６ １．２６１ ０．１９５
１Ｍｅｔｈｙｌ３ｈｙｄｒｏｘｙ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．７１７ １．０１１ －０．２９４
１Ａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．８３６ ０．９２２ －０．０７６
１，３Ｄｉａｍｉｎｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ １．０４０ １．０５９ －０．０１９
２，６Ｄｉａｍｉｎｏ３，５ｄｉｎｉｔｒｏｐｙｒｉｄｉｎｅ １．０９３ １．１４４ －０．０５１
２，６Ｄｉｍｅｔｈｏｘｙ３，５ｄｉｎｉｔｒｏｐｙｒｉｄｉｎｅ １．３１３ １．４０４ －０．０９１
２，６Ｂｉｓ（２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｐｈｅｎｙｌａｍｉｎｏ）３，５ｄｉｎｉｔｒｏｐｙｒｉｄｉｎｅ ０．９４９ １．０２４ －０．０７５
１Ｃｈｌｏｒｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．８２７ ０．７０９ ０．１１８
１，３Ｄｉｃｈｌｏｒｏ２，４，６ｔｒｉｎｉｔｒｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．４０７ ０．５４７ －０．１４０
１，５Ｄｉｎｉｔｒｏｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅ １．０４９ １．１３９ －０．０９０
１，４，５Ｔｒｉｎｉｔｒｏｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅ １．０４０ ０．９３５ ０．１０５
１，４，５，８Ｔｅｔｒａｎｉｔｒｏｎａｐｈｔｈａｌｅｎｅ ０．９１７ ０．８１９ ０．０９８
２，２＇，４，４＇，６，６＇Ｈｅｘａｎｎｉｔｒｏｂｉｐｈｅｎｙｌ ０．７０２ ０．８６５ －０．１６３
２，２＇，４，４＇，６，６＇Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｄｉｐｈｅｎｙｌｍｅｔｈａｅ ０．６１３ ０．７７７ －０．１６４
２，２＇，４，４＇，６，６＇Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｄｉｐｈｅｎｙｌｅｔｈａｎｅ ０．５９０ ０．６４９ －０．０５９
２，２＇，４，４＇，６，６＇Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｓｔｉｌｂｅｎｅ ０．７３６ ０．８２９ －０．０９３
２，２＇，４，４＇，６，６＇Ｈｅｘａｎｎｉｔｒｏａｚｏｂｅｎｚｅｎｅ ０．９１４ １．０９９ －０．１８５
３，３＇Ｄｉｍｅｔｈｙｌ２，２＇，４，４＇，６，６＇ｈｅｘａｎｎｉｔｒｏａｚｏｂｅｎｚｅｎｅ １．１２６ １．１５８ －０．０３２
２，２＇，４，４＇，６，６＇Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｏｘａｎｉｌｉｄｅ １．１６４ １．２９０ －０．１２６
２，２＇，４，４＇，６，６＇Ｈｅｘａｎｉｔｒｏｄｉｐｈｅｎｙｌｓｕｌｆｉｄｅ ０．４０８ ０．８０５ －０．３９７
３Ｍｅｔｈｙｌ２，２＇，４，４＇，６，６＇ｈｅｘａｎｉｔｒｏｄｉｐｈｅｎｙｌｓｕｌｆｉｄｅ ０．７５７ ０．７９２ －０．０３５
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图１　硝胺类物质实验值和预测值对比图

Ｆｉｇ．１　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｃｈａｒｔｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｅｄｌｇＥ５０
ｖａｌｕｅｓｆｏｒｎｉｔｒａｍｉｎｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

图２　硝基芳烃化合物实验值和预测值对比图

Ｆｉｇ．２　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｃｈａｒｔｏｆｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌａｎｄｐｒｅｄｉｃｔｅｄｌｇＥ５０
ｖａｌｕｅｓｆｏｒｎｉｔｒｏａｒｏｍａｔｉｃｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

　　根据原始文献［６］，将 ＥＴＳＩ计算方法总结如下步骤：
　　第一步，计算各个原子类型的固有状态（Ｉ）：
Ｉ＝［（２／Ｎ）２δＶ＋１］／δ　　（δ＝σ－ｈ，δＶ＝σ＋π＋ｎ－ｈ）
式中，Ｎ反映原子的大小；１／δ反映分子中原子的连接
程度，可以表示原子的拓扑结构；δＶ／δ反映原子价电子
密度，可表示原子的电子结构特征。σ为 σ轨道的价
电子，π为 π轨道价电子数，ｎ为孤对电子数，ｈ表示与
该原子成键的氢原子数。

　　第二步，由于某种原子类型的固有状态是在忽略分
子中其余部分对其影响的情况下，对于该原子在分子中

与其它原子的成键电子信息和邻接关系的描述，而分子

中其它原子的扰动作用（ΔＩ）会对该原子类型的固有状
态产生影响，这种影响可以用下式表示：

ΔＩ＝∑（Ｉｉ－Ｉｊ）／ｒ
２
ｉｊ

式中，Ｉｉ、Ｉｊ为原子 ｉ和 ｊ的本征值；ｒｉｊ为包括原子 ｉ和 ｊ
在内的两原子之间最短路径上的原子数。

　　第三步，将原子类型的固有状态 Ｉ和其它原子的扰

动作用 ΔＩ相加，得到该原子的 Ｅ状态指数，然后将属于
相同原子类型的各非氢原子的 Ｅ状态指数相加，即得
到分子中各原子类型的 ＥＴＳＩ值。
　　本文在此基础上计算了 ５０种含能分子所共有的
特征官能团硝基（—ＮＯ２）的基团电性拓扑指数。基团
电性拓扑指数是将官能团所有骨架原子的电性拓扑态

指数相加，可反映特征基团的电子及结构信息。表３中
列举了原子类型、ＥＴＳＩ符号及其本征值（固有状态）。

表３　１８种原子类型相应的编号、ＥＴＳＩ符号、描述子与本征值

Ｔａｂｌｅ３　１８ａｔｏｍｉｃｔｙｐｅｓａｎｄｔｈｅｉｒｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒｓａｎｄｉｎｔｒｉｎｓｉｃｖａｌ

ｕｅｓ

ａｔｏｍｔｙｐｅ ｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒ ｉｎｔｒｉｎｓｉｃ
ｖａｌｕｅ

ａｔｏｍ
ｔｙｐｅ ｄｅｓｃｒｉｐｔｏｒ ｉｎｔｒｉｎｓｉｃ

ｖａｌｕｅ

ＣＨ ２ Ｘ１ ３．０００ ＣＨ Ｘ１０ １．３３３

 Ｎ Ｘ２  ３．０００ ＣＨ Ｘ１１ ２．０００

 
Ｎ Ｘ３  ２．０００ ＮＨ Ｘ１２ ２．５００

Ｏ Ｘ４ ７．０００ Ｃｌ Ｘ１３ ４．１１１
ＣＨ ２ Ｘ５ １．５００ αＣα Ｘ１４ ２．０００

 
Ｎ Ｘ６  ２．０００ Ｓ Ｘ１５ ３．５００

ＣＨ ３ Ｘ７  
２．０００ Ｓ Ｘ１６ ０．９１７

Ｃ Ｘ８ １．６６７ βαＣα Ｘ１７ １．６６７

 Ｏ Ｘ９ ３．５００ αＮα Ｘ１８ ２．０００

Ｎｏｔｅ：αｉｓａｒｏｍａｔｉｃｂｏｎｄ；βｉｓｓｉｎｇｌｅｂｏｎｄ．

２．３　ＱＳＰＲ分析与数据处理
　　本研究使用 ＳＰＳＳ统计分析软件（Ｖｅｒｓｉｏｎ１３．０），
在９５％置信区间内用所计算的原子类型的电性拓扑状
态指数与静电感度（ｌｇＥ５０）进行多元线性回归（ＭＬＲ）分
析，所得结果的质量标准采用调整的相关系数平方值

（Ｒ２ａｄｊ）和标准偏差。对于所得的模型采用留一法
（ＬＯＯ）进行内部验证，结果用相关系数（ＱＬＯＯ）、均方
根误差和平均绝对误差表示。外部验证结果用相关系

数（Ｑｅｘｔ）来表示。

其中，Ｑ２ＬＯＯ ＝１－
∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙｉ－^ｙｉ）

２

∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙｉ－珔ｙ）

２
，ｙｉ为训练集的实验值，^ｙｉ

为训练集的预测值，珔ｙ为训练集实验值的平均值。

Ｑ２ｅｘｔ＝１－
∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙｉ－ｙ^ｉ）

２

∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙｉ－珔ｙｔｒ）

２
，ｙｉ为预测集的实验值，^ｙｉ为预

测集的预测值，珔ｙ为训练集实验值的平均值。
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３　结果与讨论

　　本研究以 １８种原子类型的电性拓扑指数作为描
述符，应用 ＳＰＳＳ软件中的回归模块中的多元线性回归
（ＭＬＲ）部分，选择逐步回归法对所有描述符进行筛选，
以得到较好的 ＱＳＰＲ回归模型。
３．１　硝胺类化合物
　　对硝胺类物质建立的 ＱＳＰＲ模型如下：
ｌｇＥ５０＝０．１９６Ｘ３＋０．０１Ｘ４－０．００５Ｘ５＋０．１１８Ｘ６＋０．０１８Ｘ７－

０．０５６Ｘ８＋０．０６９Ｘ９＋０．０４３Ｘ１０＋０．５６２

　　模型的复相关系数 Ｒ２ａｄｊ为 ０．７８２，标准偏差 ＳＤ为
０．２１７，相关性系数表明模型具有较高的可靠性。通过
留一法（ＬＯＯ）对模型进行交互验证，其中相关系数
ＱＬＯＯ ＝０．７８０，均方根误差为 ０．０１５，平均绝对误差为
０．１０４，外部验证相关系数 Ｑｅｘｔ＝０．９１１，说明模型具有
较好的预测可靠性。可以看出对于硝胺类化合物来说，

对于硝胺类化合物的静电感度有影响的分子结构为

Ｎ 、 Ｃ 、  
Ｎ 、  Ｏ 、 ＣＨ 、

ＣＨ ３ 、 ＣＨ ２ 、 Ｏ 。

　　其中，Ｎ 是在硝胺类物质中起着连接官能团

ＮＯ ２ 的作用，它的本征值是２．０００，对于大多数原子

对该类 Ｎ原子的场效应影响为负效应，回归方程中系数
为正数表明 ｌｇＥ５０随 Ｘ６的增大而增大，由于连接的官能
团中的两个



Ｏ 对它有极强的负效应，所以 Ｘ６的存在

越大，静电感度越低； Ｃ 主要是连接



Ｏ 构成羰

基，编号为 Ｘ８，本征值为１．６６７，在该类化合物所有原子
类型中本征指较低，其他绝大多数原子对该类 Ｃ原子的
场效应影响为负效应，导致其电性拓扑态指数小于其本

征值，系数为负说明 ｌｇＥ５０随 Ｘ８的增大而减小，同时连接

的



Ｏ 对其有较强的负效应影响；  
Ｎ 是特征官能

团硝基的骨架原子氮的电性拓扑状态指数本征值为

２．０００，同样的连接的两个连接的



Ｏ 对其有较强的负
效应影响，使其电性拓扑态值小于其本征值，变量的正系

数表明Ｘ３越大，ｌｇＥ５０越大，物质的静电感度越低，对于具
有相似骨架结构的物质而言，所含硝基越多则 Ｘ３越小，静
电感度越高，与实验得到的静电感度数据是一致的；

 Ｏ 本征值为３．５００，处于这些原子类型中间部分，经
计算可知，其电性拓扑值大于其本征值，其系数为正说明

随着 Ｘ９的增大，ｌｇＥ５０增大，静电感度越高； ＣＨ 、

ＣＨ ２ 连接性基团，用来构成有机物的基本骨架，前

者系数为正、后者系数为负说明在同分异构体中，支链的

存在对与静电感度是有影响的，进而体现出同分异构体具

有不同静电感度； ＣＨ ３ 本征值为２．０００，多数其它原

子对该类原子产生负场效应影响，一般处于化合物的链

端，较靠近链中心的原子其电性拓扑态指数小，所以链越

长，负效应越小，则Ｘ７越大，静电感度越低； Ｏ 的本征

值为７．０００，大多数原子对它产生正场效应，系数为正说明
ｌｇＥ５０随Ｘ４的增大而增大，则Ｘ４越大，静电感度越低。
３．２　硝基芳烃化合物
　　对硝基芳烃类物质建立的 ＱＳＰＲ模型如下：
ｌｇＥ５０＝－０．００２Ｘ２－０．３２９Ｘ３＋０．４１１Ｘ５＋０．２３８Ｘ６＋

０．１９５Ｘ７－０．１０６Ｘ８＋０．０７１Ｘ９－２．２５Ｘ１１－
０．０８０Ｘ１２＋０．０１６Ｘ１３＋０．０９２Ｘ１４－０．０５３Ｘ１５－
０．４８１Ｘ１６＋０．４１６Ｘ１７＋０．００２Ｘ１８－０．０５３

　　模型的复相关系数 Ｒ２ａｄｊ为 ０．７１７，标准偏差为
０．１９５。通过留一法（ＬＯＯ）对模型进行交互验证，其中
相关系数 ＱＬＯＯ ＝０．５９７，均方根误差为 ０．０２３，平均绝
对误差为０．１２６，外部验证相关系数 Ｑｅｘｔ＝０．９６８。
　　对于硝基芳烃化合物采取了一样的处理方法，由于
硝基芳烃化合物中所涉及到的分子结构比较多，同时苯

环的芳香性对于结构的特殊影响，模型的精度没有硝胺

类物质高，但是总体在可以接受的水平范围内。

　　在模型中， ＣＨ （Ｘ１１）本征值为 ２．０００，大多
数原子对其产生负场效应，系数为负表明 ｌｇＥ５０随 Ｘ１１增
大而减小，负场效应使 Ｘ１１存在数值越大，静电感度越

高，从实验数据中也能看出此规律； Ｓ （Ｘ１６）的本

征值为０．９１７，在所有用到的原子类型中属于很小的，
绝大多数其他原子对其产生负场效应，特别是所连接的

两个



Ｏ （本征值为 ７．０００），Ｘ１６系数为正表明 ｌｇＥ５０
随 Ｘ１６的增大而增大，负场效应的存在使 Ｘ１６的存在越
大，静电感度越低。硝基芳烃化合物组中苯环是普遍存

在的影响因素，βαＣα（Ｘ１７）本征值为 １．６６７，是硝基芳
烃化合物苯环结构上连接取代基的碳原子，绝大多数原

子对其有负场效应的影响，系数为正表明 ｌｇＥ５０随 Ｘ１７的
增大而增大，负场效应导致静电感度随 Ｘ１７数值的增大
而降低；αＣα（Ｘ１４）本征值为２．０００，是硝基芳烃化合物
苯环结构上没有连接取代基的碳原子，大多数原子对其

有负场效应的影响，系数为正表明 ｌｇＥ５０随 Ｘ１４的增大而
增大，负场效应导致静电感度随 Ｘ１４数值的增大而降
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低；对于 Ｎ取代苯环上的 Ｃ的物质，αＮα（Ｘ１８）也具有
一定的芳香性，所以将其与  Ｎ （Ｘ２）分开讨论，从
结果上也能看出它们对于静电感度的不同影响，它们本

征值都为２．０００，多数原子对其产生负场效应的影响，
但是在模型中，Ｘ１８系数为正，Ｘ２系数为负，Ｘ１８的增大，
Ｘ２的减小，会导致 ｌｇＥ５０的增大，静电感度的降低。

４　结　论

　　本研究应用电性拓扑状态指数表征硝胺类含能化
合物和硝基芳烃类含能化合物的拓扑结构和电性状态

等分子结构特征，应用多元线性回归建立了根据分子结

构预测静电感度的 ＱＳＰＲ模型。两组模型都具有较高
的相关系数（硝胺类 Ｒ２为 ０．７８２，硝基芳烃类 Ｒ２为
０．７１７）和较低的标准偏差（硝胺类为 ０．２１７，硝基芳烃
类为０．１９５），表明模型都具有较高的可靠性和预测能
力。本文研究结果表明，原子类型电性拓扑状态指数能

够较好的表征硝基类含能材料的分子结构特征，并且与

静电感度间存在较好的相关性。
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