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内容概要

　　本书主要介绍著者多年来在国家自然科学基金（No.29936110、No.20976081、No.21006045）的资
助下，对有机物危险特性与分子结构间的定量关系研究所取得的最新成果。
全书分4个部分，第一部分概述有机化合物危险特性；第二部分阐述有机化合物分子结构参数与危险
特性之间的内在相关性；第三部分阐述多元统计及优化算法在有机物危险特性构效关系研究中的应用
；第四部分阐述基于组合算法的有机物危险特性构效关系研究。
《有机化合物的分子结构与危险特性》不仅提出了一批具有良好性能的理论预测模型，为工程提供了
根据分子结构预测有机物各危险特性的有效方法，解决了实验数据缺乏的问题；还重点对有机物危险
特性与分子结构间的构效关系进行解析，阐明了对有机物各危险特性起决定作用的结构因素及其影响
规律，在分子水平上了解了物质微观结构对宏观危险特性的影响，为分子及材料设计提供理论指导。
《有机化合物的分子结构与危险特性》可供安全科学、环境科学、化学、毒理学等相关专业的科研人
员和高等院校师生参考。
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章节摘录

版权页：插图：1.3.1 闪点闪点是指在规定的实验条件下，可燃液体在空气中或在液面附近产生蒸气，
其浓度足够被点燃时的最低温度。
可燃液体的燃烧，并非可燃液体本身，而是液体蒸发出来的气体在燃烧。
液体的蒸发要克服液体分子间存在的引力（称分子间作用力）。
一般来说，同类液体分子间力的大小与液体相对分子质量大小有关，相对分子质量大的液体比相对分
子质量小的液体的蒸发要困难，只有升高温度，才会使液体中能量大的分子数目增多，克服液体表面
引力的束缚，使蒸发到空气中的分子数量增加，蒸气压力提高。
分子性质由分子结构决定，分子结构不同，性质也不同。
闪点亦是如此。
相关研究表明，有机物的闪点与其分子结构间遵循一定的变化规律，以烃类同系物为例L3）：闪点随
相对分子质量的增大、沸点的升高、密度的增大而升高，随饱和蒸气压的增大而降低；饱和烃（烷烃
）的闪点比不饱和烃（烯烃、二烯烃、炔烃）的闪点高；同分异构体中，直链结构（正结构体）的闪
点比支链结构（异结构体）的闪点高；烃与烃的衍生物之间的闪点按烃、醚、酮、醇、羧酸的顺序下
降。
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编辑推荐

《有机化合物的分子结构与危险特性》以化学物质中的危险性物质、特别是具有燃烧、爆炸、中毒等
危险性的有机化合物为中心，系统地介绍有机化合物分子结构与其危险特性间的内在定量关系，以期
反映著者所在的课题组近年来在该研究领域的最新研究进展及取得的最新研究成果。
全书共分四个部分十五章。
第一部分介绍有机化合物危险特性概论；第二部分介绍有机化合物分子结构参数与危险特性相关；第
三部分介绍多元统计及优化算法在有机物危险特性QSPR研究中的应用；第四部分介绍基于组合算法的
有机物危险特性QSPR研究。
书中不仅针对上述各方法均提供相应的有机物危险特性的理论预测模型，还阐明了对各危险特性起决
定作用的结构因素及其影响规律。
书中内容主要根据近年来国内外有关学术论文以及申请者所在课题组近期所发表的论文编著而成，着
重介绍了该课题组近年来在此领域中的研究成果。
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