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Выполнен анализ состояния базы данных по критическим температурам (Тс) органических соединений. Показана динамика накопления фактического материала для соединений различных классов. Исследована термическая стабильность представителей 13 структурных групп, ответственных за стабильность в 5 классах соединений. Введены ограничения по условиям экспериментального определения Тс для веществ с рассмотренными нами структурными характеристиками. 

Для алканов, алкилбензолов, галогенбензолов (фтор, хлор, бром), алкилгалогенбензолов (фтор, хлор), фенолов, алкилфенолов, алкенов, алкадиенов, алкенилбензолов, алкинов, алкинилбензолов, простых эфиров, альдегидов, кетонов, сложных эфиров, аминов и нитрилов (алифатических и ароматических), гетероциклических азотсодержащих соединений, спиртов и карбоновых кислот отобраны значения Тс для установления взаимосвязи критической температуры со строением молекул. Для алкилбензолов выборка дополнена экспериментальными данными для ключевых структур. 
Для соединений указанных классов выполнен анализ возможностей ряда разработанных к настоящему времени методов прогнозирования Тс. Предложены альтернативные подходы к прогнозированию критических температур, основанные на идеологии методов Татевского и индексах молекулярной связности Рандича. Определены параметры методов, даны рекомендации к их использованию. Показаны высокие прогностические возможности развиваемого нами метода, основанного на индексах Рандича. Достоинства метода возрастают по мере перехода к структурам проблемным для экспериментального получения сведений по критическим температурам.
Дано объяснение тому факту, что прогнозирование Тс органических соединений осуществляется достаточно корректно в рамках единой корреляции не только для нормальных жидкостей, но и для многих веществ, склонных к специфическим межмолекулярным взаимодействиям. Показано, что для веществ, имеющих принципиально различную степень ассоциации при нормальной температуре кипения и Тс, должны применяться самостоятельные корреляции в любом методе, опирающемся на нормальную температуру кипения.
