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Â ðîáîò³ ïîêàçàíî, ùî òàê³ òðàíñïîðòí³ âëàñòèâîñò³, ÿê êîåô³ö³ºíòè â’ÿçêîñò³ ³

òåïëîïðîâ³äíîñò³ ð³çíîìàí³òíèõ îðãàí³÷íèõ ðå÷îâèí ó ãàçîâ³é ôàç³, ìîæíà îö³íè-

òè ç ïðèéíÿòíîþ òî÷í³ñòþ ó ìåæàõ 1D-QSPR ìîäåëåé, ÿê³ äîçâîëÿþòü çä³éñíþâà-

òè ïðîãíîç äîñë³äæóâàíî¿ âëàñòèâîñò³ íà îñíîâ³ ò³ëüêè õ³ì³÷íîãî ñêëàäó ìîëåêóëè.

Îá’ºêòîì äîñë³äæåííÿ áóëè òðàíñïîðòí³ âëàñòèâîñò³ (êîåô³ö³ºíòè â’ÿçêîñò³ òà   òåï-

ëîïðîâ³äíîñò³) îðãàí³÷íèõ ñïîëóê ³ç äîñèòü ïðåäñòàâíèöüêèõ áàç äàíèõ, ùî íàë³÷ó-

þòü áëèçüêî 5 òèñÿ÷ âóãëåöü-, ãàëîãåí-, êèñåíü-, àçîò- ³ ñ³ðêîâì³ñíèõ ñïîëóê. Ïðè

âèêîðèñòàíí³ ñèìïëåêñíîãî ï³äõîäó ìîäåëþâàííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ ñòðóêòóðè ³ òàêèõ

ìåòîä³â ìàøèííîãî íàâ÷àííÿ, ÿê ìåòîä ìíîæèííî¿ ë³í³éíî¿ ðåãðåñ³¿ (MLR) ³ ìå-

òîä âèïàäêîâîãî ë³ñó (RF), äëÿ ñôîðìîâàíèõ áàç äàíèõ ïîáóäîâàíî àäåêâàòí³

1D QSPR ìîäåë³ ùîäî òðàíñïîðòíèõ âëàñòèâîñòåé ³íäèâ³äóàëüíèõ ðå÷îâèí ó ãà-

çîâ³é ôàç³. Âèêîíàíî àíàë³ç âïëèâó äåÿêèõ ñòðóêòóðíèõ ³ ô³çèêî-õ³ì³÷íèõ ÷èí-

íèê³â íà äîñë³äæóâàí³ òðàíñïîðòí³ âëàñòèâîñò³ îðãàí³÷íèõ ñïîëóê. Íà îñíîâ³ ïî-

áóäîâàíèõ 1D RF QSPR ìîäåëåé ñòâîðåíî êîìï’þòåðíó åêñïåðòíó ñèñòåìó äëÿ

ïðîãíîçó êîåô³ö³ºíò³â â’ÿçêîñò³ ³ òåïëîïðîâ³äíîñò³ íîâèõ ðå÷îâèí.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: 1D, QSPR, ñèìïëåêñíå íàäàííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ ñòðóêòóðè,

òðàíñïîðòí³ âëàñòèâîñò³, êîåô³ö³ºíò â’ÿçêîñò³, êîåô³ö³ºíò òåïëîïðîâ³äíîñò³.
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Âñòóï
Â’ÿçê³ñòü ³ òåïëîïðîâ³äí³ñòü – öå òðàíñïîðòí³

âëàñòèâîñò³ ðå÷îâèí ó ãàçîâ³é ôàç³, ÿê³ º ôóíäà-
ìåíòàëüíèìè õàðàêòåðèñòèêàìè äëÿ âèêîíàííÿ ðîç-
ðàõóíê³â ïðè âïðîâàäæåíí³ òà ïðîåêòóâàíí³ ðîáî-
÷èõ ñåðåäîâèù ÿê åíåðãîõ³ì³÷íèõ òåõíîëîã³÷íèõ
ïðîöåñ³â. Çíàííÿ öèõ âëàñòèâîñòåé º çíà÷èìèì
äëÿ ñòâîðåííÿ îáëàäíàííÿ õ³ì³êî-òåõíîëîã³÷íèõ
ïðîöåñ³â. ßê â³äîìî, ö³ âëàñòèâîñò³ çíà÷íîþ ì³ðîþ
âèçíà÷àþòüñÿ ñåðåäíüîþ äîâæèíîþ â³ëüíîãî ïðî-
á³ãó ìîëåêóë, ñåðåäíüîþ òåïëîâîþ øâèäê³ñòþ
ìîëåêóë, ù³ëüí³ñòþ ãàçó. Îö³íþâàííÿ âïëèâó áó-
äîâè ðå÷îâèíè íà ¿¿ òðàíñïîðòí³ âëàñòèâîñò³ ó ãà-
çîâ³é ôàç³ º âåëüìè ñêëàäíèì çàâäàííÿì, âèð³-
øåííÿ ÿêîãî ïîòðåáóº çàñòîñóâàííÿ ñïåöèô³÷íèõ
ï³äõîä³â, çîêðåìà, ìåòîä³â õåìî³íôîðìàòèêè.

Åêñïåðèìåíòàëüí³ ìåòîäè, ùî âèêîðèñòîâó-
þòüñÿ äëÿ âèçíà÷åííÿ òðàíñïîðòíèõ âëàñòè-

âîñòåé, ìàþòü âåëèêó òðóäîì³ñòê³ñòü (âèìîãè äî
âèêîíàííÿ àíàë³çó, ÷èñòîòè ðåàãåíò³â òîùî) òà ñî-
á³âàðò³ñòü, à òàêîæ íåçàñòîñîâí³ äëÿ âåëèêèõ ìî-
ëåêóë. Á³ëüø³ñòü ç â³äîìèõ ìåòîä³â ïðîãíîçóâàí-
íÿ òðàíñïîðòíèõ âëàñòèâîñòåé ìîæóòü áóòè çà-
ñòîñîâàí³ äî ñïîëóê îäíîãî êëàñó àáî ïîòðåáóþòü
äîäàòêîâèõ åêñïåðèìåíòàëüíèõ äàíèõ. Âñå á³ëüøî¿
ïîïóëÿðíîñò³ íàáèðàþòü QSPR (Quantitative
Structure–Property Relationships – ê³ëüê³ñí³
ñï³ââ³äíîøåííÿ «ñòðóêòóðà–âëàñòèâ³ñòü») ìåòîäè
ïðîãíîçóâàííÿ òåðìîäèíàì³÷íèõ âëàñòèâîñòåé.
Òàê, ìîæíà âèä³ëèòè äâà òèïè ìîäåëåé: ëîêàëüí³
[1] (çäàòí³ ïðîãíîçóâàòè äîñë³äæóâàí³ âëàñòèâîñò³
äëÿ ñïîëóê îäíîãî êëàñó; âîíè ìàþòü îáìåæåíó
ñôåðó çàñòîñóâàííÿ) ³ ãëîáàëüí³ (âèêîðèñòîâóþòü
õ³ì³÷íî ð³çíîð³äí³ âèá³ðêè îðãàí³÷íèõ ñïîëóê). Äî
ãëîáàëüíèõ ìîæíà â³äíåñòè, íàïðèêëàä: ìåòîä
Godavarthy [2], ìåòîä NIST [3]. Ó âñ³õ öèõ ìåòî-
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äàõ ìîäåë³ áóäóþòüñÿ íà îñíîâ³ òîïîëîã³÷íèõ,
ãåîìåòðè÷íèõ, åëåêòðîñòàòè÷íèõ ³ êâàíòîâî-
õ³ì³÷íèõ äåñêðèïòîð³â äëÿ òðèâèì³ðíèõ ñòðóêòóð.
Âàðòî â³äçíà÷èòè òðóäîì³ñòê³ñòü òàêèõ ìåòîäîëîã³é
ïîáóäîâè ìîäåëåé: â ðàìêàõ 3D-ìîäåëþâàííÿ ïðî-
âîäèòüñÿ êîíôîðìàö³éíèé ïîøóê ç âèêîðèñòàí-
íÿì íàï³âåìï³ðè÷íèõ êâàíòîâî-õ³ì³÷íèõ ìåòîä³â.
Îêð³ì òîãî, â äåÿêèõ âèïàäêàõ, äåñêðèïòîðè íå
ìàþòü ïðîçîðó ³íòåðïðåòàö³þ.

Ïðåäìåòîì äàíîãî äîñë³äæåííÿ º ðîçðîáêà
ïðîñòèõ QSPR ìîäåëåé äëÿ ïðîãíîçóâàííÿ
êîåô³ö³ºíò³â òåïëîïðîâ³äíîñò³ òà äèíàì³÷íî¿
â’ÿçêîñò³ îðãàí³÷íèõ ñïîëóê ó ãàçîâ³é ôàç³ â îá-
ëàñò³ ïîì³ðíèõ òèñê³â. Ìåòîäè 1D, 2D QSPR, ùî
âèêîðèñòîâóþòü äåñêðèïòîðè ìîëåêóëÿðíî¿ ñòðóê-
òóðè, ç íàøî¿ òî÷êè çîðó, äîçâîëÿþòü âèð³øèòè
òó çàäà÷ó, ÿêà íå ìîæå áóòè âèð³øåíà ìåòîäàìè
ôåíîìåíîëîã³÷íî¿ òåðìîäèíàì³êè, âèçíà÷èòè
ñòðóêòóðí³ ôàêòîðè, ÿê³ âïëèâàþòü íà êîåô³ö³ºí-
òè òåïëîïðîâ³äíîñò³ ³ â’ÿçêîñò³ áàãàòîàòîìíèõ ìî-
ëåêóë.

Ìàòåð³àëè ³ ìåòîäè

Îá’ºêòîì äîñë³äæåííÿ áóëè òðàíñïîðòí³
âëàñòèâîñò³ (êîåô³ö³ºíòè â’ÿçêîñò³ η òà òåïëîïðî-
â³äíîñò³ λ) ç âåëèêîãî ìàñèâó íàêîïè÷åíèõ åêñïå-
ðèìåíòàëüíèõ äàíèõ äëÿ ð³çíîìàí³òíèõ îðãà-
í³÷íèõ ñïîëóê. Åêñïåðèìåíòàëüí³ äàí³ áóëè îòðè-
ìàí³ ç äîâ³äíèêà [4], äå ïðèñóòí³ äàí³ äëÿ 4937
ñïîëóê ùîäî êîåô³ö³ºíò³â â’ÿçêîñò³ (η, ìêÏà⋅c) òà
äàí³ äëÿ 4938 ñïîëóê ùîäî òåïëîïðîâ³äíîñò³
(λ, Âò/(ì⋅Ê)) ïðè òåìïåðàòóð³ 250C ³ íîðìàëüíîìó
àòìîñôåðíîìó òèñêó äëÿ îðãàí³÷íèõ ñïîëóê â ãà-
çîâ³é ôàç³. Ó âèá³ðêàõ íàäàí³: âóãëåöü-, ãàëîãåí-,
êèñåíü-, àçîò- ³ ñ³ðêîâì³ñí³ îðãàí³÷í³ ñïîëóêè.

Ïðè âèêîðèñòàíí³ êîìïëåêñó ïðîãðàì
ChemAxon1 áóëè çìîäåëüîâàí³ ³ ñòàíäàðòèçîâàí³
âñ³ ìîëåêóëÿðí³ ñòðóêòóðè âèá³ðîê. Çä³éñíåíî
ïîøóê ïîìèëêîâèõ ñòðóêòóð, íåïðàâèëüíèõ ³ìåí
ñïîëóê, ïåðåâ³ðêà ñòðóêòóð íà çâ’ÿçí³ñòü ³ óí³-
êàëüí³ñòü, â³äñ³â äóáë³êàò³â. Ï³ñëÿ âåðèô³êàö³¿
ñôîðìîâàíèõ âèá³ðîê â íèõ çàëèøèëîñü 4690 ñïî-
ëóê ç äàíèìè ùîäî â’ÿçêîñò³ η (âèá³ðêà À) òà 4668
ñïîëóê ç äàíèìè ùîäî òåïëîïðîâ³äíîñò³ λ (âè-
á³ðêà Á).

Ó äàí³é ðîáîò³ äëÿ âèð³øåííÿ çàâäàíü âèêî-
ðèñòîâóâàâñÿ ñèìïëåêñíèé ï³äõ³ä íàäàííÿ ìîëå-
êóëÿðíî¿ ñòðóêòóðè (ÑÏÌÑ) [5,6], ÿêèé áàçóºòü-
ñÿ íà òîìó, ùî êîæíà ìîëåêóëà íàäàºòüñÿ ó
âèãëÿä³ ñèñòåìè ð³çíèõ ñèìïëåêñ³â – ÷îòèðè-
àòîìíèõ ìîëåêóëÿðíèõ ôðàãìåíò³â ô³êñîâàíîãî
ñêëàäó ³ áóäîâè. Äàíèé ìåòîä äîáðå ñåáå çàðåêî-

ìåíäóâàâ ïðè âèð³øåíí³ ðÿäó ð³çíîìàí³òíèõ
QSAR/QSPR çàâäàíü [5]. Ñèìïëåêñíèé ï³äõ³ä äàº
ìîæëèâ³ñòü ïðîâîäèòè â ìåæàõ îäí³º¿ âè-   á³ðêè
àíàë³ç ìîëåêóë, ÿê³ çíà÷íî â³äð³çíÿþòüñÿ çà ñòðóê-
òóðîþ, ³, êð³ì òîãî, äàº ìîæëèâ³ñòü ïðîâîäèòè
ïðîçîðó ñòðóêòóðíó ³ ô³çèêî-õ³ì³÷íó ³íòåðïðåòàö³¿
[6].

Ìîëåêóëÿðíà ñòðóêòóðà ìîæå áóòè îïèñàíà
íà ð³çíèõ ð³âíÿõ ìîäåëþâàííÿ, óìîâíî, â³ä 1D äî
4D [5]. Â äàí³é ðîáîò³ âèêîðèñòîâóâàëèñÿ íàéá³ëüø
ïðîñò³ 1D ³ 2D-ï³äõîäè. Íà 1D ð³âí³ ìîëåêóëà
íàäàºòüñÿ áðóòòî-ôîðìóëîþ ³ ñèìïëåêñ  âèçíà-
÷àºòüñÿ  ê³ëüê³ñòþ ô³êñîâàíèõ ÷åòâ³ðîê àòîì³â, à
íà 2D ð³âí³ ìîëåêóëà íàäàºòüñÿ ñòðóêòóðíîþ
ôîðìóëîþ, ïðè öüîìó âðàõîâóþòüñÿ çâ’ÿçí³ñòü
àòîì³â â ñèìïëåêñ³, òèï àòîì³â ³ ïðèðîäà çâ’ÿçêó
(ïðîñòèé, ïîäâ³éíèé, ïîòð³éíèé, àðîìàòè÷íèé).

Ó ðàìêàõ áóäü-ÿêîãî ð³âíÿ íàäàííÿ ìîëåêó-
ëÿðíî¿ ñòðóêòóðè äëÿ n-àòîìíî¿ ìîëåêóëè çàãàëü-
íà ê³ëüê³ñòü âñ³õ ìîæëèâèõ ñèìïëåêñ³â (N) äî-

ð³âíþº 
4!1)!(n

n!
N

⋅−
= .

Íà ðèñóíêó íàâåäåíî ïðèêëàä ãåíåðóâàííÿ
1D ³ 2D äåñêðèïòîð³â äëÿ ìîëåêóëè àöåòîí³òðèëó,
êîëè âèêîðèñòîâóºòüñÿ äèôåðåíö³àö³ÿ àòîì³â çà
¿õ ïðèðîäîþ.

Ñë³ä çàçíà÷èòè, ùî â äàí³é ðîáîò³ äåòàë³çà-
ö³ÿ àòîì³â (âåðøèí ñèìïëåêñó) ïðîâîäèòüñÿ íå
ëèøå çà ¿õ ïðèðîäîþ, à âèêîðèñòîâóþòüñÿ âà-
ð³àíòè äèôåðåíö³àö³¿ àòîì³â íà îñíîâ³ ð³çíèõ àòîì-
íèõ õàðàêòåðèñòèê, ùî º ïðèíöèïîâîþ îñîáëè-
â³ñòþ ÑÏÌÑ.

Âèêîðèñòîâóþ÷è ïðîãðàìíèé êîìïëåêñ äëÿ
ð³øåííÿ çàäà÷ ñòðóêòóðà–âëàñòèâ³ñòü «HIT QSAR»
[7], äëÿ êîæíî¿ ìîëåêóëè áóëè ðîçðàõîâàí³ 1D
ñèìïëåêñí³ äåñêðèïòîðè (äâ³éêè, òð³éêè, ÷åòâ³ð-
êè), àòîìè â ÿêèõ áóëè äèôåðåíö³éîâàí³ íå ò³ëüêè
çà ¿õí³ìè ì³òêàìè (ñèìâîëàìè àòîì³â (Elm)), à é
íà îñíîâ³ òàêèõ àòîìíèõ õàðàêòåðèñòèê, ÿê
åëåêòðîíåãàòèâí³ñòü (En), åëåêòðîííà ïîëÿðè-
çóºì³ñòü (Rf), õàðàêòåðèñòèêè âàí-äåð-âààëüñîâèõ
âçàºìîä³é (ÂÄÂ) óí³âåðñàëüíîãî ñèëîâîãî ïîëÿ
[8], çîêðåìà ïàðàìåòðè ïðèòÿãíåííÿ (Attr) òà
â³äøòîâõóâàííÿ (Rep).

Äëÿ àòîìíèõ õàðàêòåðèñòèê, ÿê³ ìàþòü
ðåàëüí³ çíà÷åííÿ, ä³àïàçîí óñ³õ ìîæëèâèõ çíà-
÷åíü ïîïåðåäíüî ðîçáèâàºòüñÿ íà ïåâíó ê³ëüê³ñòü
äèñêðåòíèõ ãðóï. Ì³òêà àòîìà âèçíà÷àºòüñÿ ç òî÷êè
çîðó éîãî íàëåæíîñò³ äî ïåâíî¿ ãðóïè. Ïðè ðîç-

1ChemAxon JChem 6.1.3 Standardizer: http://www.chemaxon.com. – 2013.



19

Prediction of transport properties of organic compounds in the gas phase based on QSPR analysis

ISSN 0321-4095, Voprosy khimii i khimicheskoi tekhnologii, 2024, No. 6, pp. 17-24

ðàõóíêó ñèìïëåêñíèõ äåñêðèïòîð³â áóëè âèêîðè-
ñòàí³ íàñòóïí³ ä³àïàçîíè ïîä³ëó çíà÷åíü àòîìíèõ
âëàñòèâîñòåé íà ³íòåðâàëè:
åëåêòðîíåãàòèâí³ñòü (En): A<2,19≤B<2,5≤C<3≤D,
åëåêòðîííà ïîëÿðèçóºì³ñòü (Rf):
A<1,5≤B<3≤C<8≤D,
ÂÄÂ ïðèòÿãíåííÿ (Attr):
A<50≤B<100≤C<250≤D<400≤E<650≤F<2000≤G,
ÂÄÂ â³äøòîâõóâàííÿ (Rep) :
A<20000≤B<32000≤C<50000≤D<100000.

Ïðè ðîçðàõóíêó 2D ñèìïëåêñíèõ äåñêðèï-
òîð³â äîäàòêîâî âèêîðèñòîâóâàëè àòîìíèé çàðÿä
(Chg):

ìîäåë³, ùî âèêîðèñòîâóþòüñÿ äëÿ ïðîãíîçó âëà-
ñòèâîñò³ ùå íåäîñë³äæåíèõ ìîëåêóë, ïîâèíí³ ìàòè
äîñòàòíüî àäåêâàòí³ ñòàòèñòè÷í³ õàðàêòåðèñòèêè
[11]. Äëÿ îö³íêè ïðîãíîñòè÷íî¿ çäàòíîñò³ âèêî-
ðèñòîâóþòüñÿ ð³çí³ ìåòîäè ôîðìóâàííÿ «òåñòîâî¿
âèá³ðêè». Â õîä³ òàêèõ ïðîöåäóð ÷àñòèíà ìîëåêóë
âèêëþ÷àºòüñÿ ç ïðîöåñó ïîáóäîâè ìîäåë³, à ìîëå-
êóëè, ùî çàëèøàþòüñÿ, ôîðìóþòü íîâó íàâ÷àëü-
íó âèá³ðêó. Â ïîäàëüøîìó öÿ ìîäåëü âèêîðèñòî-
âóºòüñÿ äëÿ ïðîãíîçó âëàñòèâîñò³ ñïîëóê òåñòîâî¿
âèá³ðêè.

Ìîäåëü âèïàäêîâîãî ë³ñó ÿâëÿº ñîáîþ àí-
ñàìáëü îêðåìèõ äåðåâ ð³øåíü, ïðè öüîìó äëÿ ïî-
áóäîâè êîæíîãî ç äåðåâ ç óñüîãî íàáîðó ñïîëóê
ôîðìóºòüñÿ íîâà íàâ÷àëüíà âèá³ðêà äëÿ äàíîãî
êîíêðåòíîãî äåðåâà. Ñïîëóêè, ùî íå ââ³éøëè â
íàâ÷àëüíó âèá³ðêó ïîòðàïëÿþòü â òàê çâàíó «out-
of-bag» âèá³ðêó ³ âèêîðèñòîâóþòüñÿ äëÿ îö³íþ-
âàííÿ ïðîãíîçóþ÷î¿ çäàòíîñò³ ìîäåë³. Â ìåòîä³
âèïàäêîâîãî ë³ñó îáñÿã êîíòðîëüíî¿ âèá³ðêè (out
of bag-oob) ñòàíîâèòü ïðèáëèçíî 33% â³ä ê³ëüêîñò³
îá’ºêò³â â íàâ÷àëüí³é âèá³ðö³.

Äëÿ îö³íþâàííÿ ïðîãíîñòè÷íî¿ çäàòíîñò³ ìî-
äåëåé, ïîáóäîâàíèõ ìåòîäîì ìíîæèííî¿ ë³í³éíî¿
ðåãðåñ³¿, áóëî âèêîðèñòàíî ïðîöåäóðó ï’ÿòè-
êðàòíî¿ çîâí³øíüî¿ êðîñ-âàë³äàö³¿ (five-folds) [6],
êîëè ìîëåêóëè âèá³ðêè óïîðÿäêîâóþòüñÿ çã³äíî
ç³ çíà÷åííÿìè ¿õ âëàñòèâîñòåé, ³ ïîò³ì êîæíà  ï’ÿòà
ìîëåêóëà â äàíîìó ðÿäó â³äáèðàºòüñÿ â òåñòîâó
âèá³ðêó, òîáòî ôîðìóþòüñÿ ï’ÿòü íàáîð³â,
êîæíèé ç ÿêèõ ì³ñòèòü íàâ÷àëüíó ³ òåñòîâó âèá³ð-
êè. Ñåðåä îäåðæàíèõ ï’ÿòè íàáîð³â êîæíà ìîëå-
êóëà ïîòðàïëÿº â òåñòîâó âèá³ðêó ò³ëüêè îäèí ðàç.
Òåñòîâà âèá³ðêà (20% â³ä çàãàëüíî¿ ê³ëüêîñò³ ìî-
ëåêóë) âèêëþ÷àºòüñÿ ç ïðîöåñó ïîáóäîâè ìîäåë³.
Íà äàíèõ íàâ÷àëüíî¿ âèá³ðêè áóäóºòüñÿ ìîäåëü,
ÿêà âèêîðèñòîâóºòüñÿ äëÿ ïðîãíîçó âëàñòèâîñòåé

Ïðèêëàä ãåíåðàö³¿ ñèìïëåêñíèõ äåñêðèïòîð³â äëÿ ìîëåêóëè àöåòîí³òðèëó íà 1D–2D ð³âíÿõ äåòàë³çàö³¿ ìîëåêóëÿðíî¿

ñòðóêòóðè

ë³ïîô³ëüí³ñòü (Lip):

Êð³ì òîãî, óñ³ àòîìè, ùî â³äïîâ³äàþòü
âåðøèíàì ñèìïëåêñ³â, òàêîæ áóëè ïîä³ëåí³ ì³òêà-
ìè íà òðè ãðóïè: D – äîíîðè ïîòåíö³éíîãî
Í-çâ’ÿçêó, À – àêöåïòîðè ïîòåíö³éíîãî
Í-çâ’ÿçêó òà I – ³íäèôåðåíòí³. ßê äåñêðèïòîðè
òàêîæ áóëè âèêîðèñòàí³ ³íòåãðàëüí³ ïàðàìåòðè ö³ëî¿
ìîëåêóëè, òàê³ ÿê ìîëåêóëÿðíà ìàñà (².AW), ìîëå-
êóëÿðíà ðåôðàêö³ÿ (².Rf), ñóìàðíà åëåêòðîíåãà-
òèâí³ñòü (I.En), ë³ïîô³ëüí³ñòü (I.Lip).

Â äàí³é ðîáîò³ çàñòîñîâàí³ ïîïóëÿðí³ ìåòîäè
ìàøèííîãî íàâ÷àííÿ, ÿê³ äîáðå ñåáå çàðåêîìåí-
äóâàëè äëÿ âèð³øåííÿ çàäà÷ QSPR:

– ìåòîä âèïàäêîâîãî ë³ñó (Random Forest –
RF) [9];

– ìåòîä ìíîæèííî¿ ë³í³éíî¿ ðåãðåñ³¿ (Multiple
Linear Regression – MLR) [7,10].

Äëÿ îö³íêè íàä³éíîñò³ QSAR ìîäåëåé âåëè-
êå çíà÷åííÿ ìàº ¿õ âàë³äàö³ÿ ç âèêîðèñòàííÿì
çîâí³øíüî¿ òåñòîâî¿ âèá³ðêè, ùî ñêëàäàºòüñÿ ³ç
ñïîëóê, ÿê³ íå óâ³éøëè â íàâ÷àëüíó âèá³ðêó. QSÀR

Рівень Структура 
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ñïîëóê òåñòîâî¿ âèá³ðêè. Òàêèì ÷èíîì, äëÿ êîæ-
íîãî ç ï’ÿòè íàáîð³â áóäóºòüñÿ ìîäåëü, ÿêà äàë³
âèêîðèñòîâóºòüñÿ â îñíîâ³ êîíñåíñóñíî¿ ìîäåë³.

Äëÿ ðåãðåñ³éíèõ ìîäåëåé íàéá³ëüø â³äîìèì
ïîêàçíèêîì, ùî õàðàêòåðèçóº àïðîêñèìàö³éíó
çäàòí³ñòü, º êîåô³ö³ºíò äåòåðì³íàö³¿ (R2), ùî º
â³äíîøåííÿì «ïîÿñíþâàëüíî¿ ÷àñòèíè» äèñïåðñ³¿
âëàñòèâîñò³ äî ïîâíî¿ äèñïåðñ³¿ ö³º¿ âëàñòèâîñò³
íà âèá³ðö³:

2 SS RSS
R ,

SS

−
=

N
розр спостер 2

i і

i 1

RSS (y у ) ,
=

= −∑

N
спостер спостер 2

i

i 1

SS (y y ) ,
=

= −∑

N
розр спостер 2

i

i 1

RSS (y у ) ,
=

= −∑
N

спостер

i

i 1

1
у y ,

N =

= ∑

äå yi
ðîçð ³ yi

ñïîñòåð – çíà÷åííÿ âëàñòèâîñò³, ùî ðîç-
ðàõîâàíå çà äîïîìîãîþ ïîáóäîâàíî¿ ðåãðåñ³éíî¿
ìîäåë³, ³ ñïîñòåðåæóâàíå çíà÷åííÿ âëàñòèâîñò³ äëÿ
i-òîãî îá’ºêòó íàâ÷àëüíî¿ âèá³ðêè â³äïîâ³äíî,
N – ê³ëüê³ñòü îá’ºêò³â íàâ÷àëüíî¿ âèá³ðêè, y  –
ñåðåäíº çíà÷åííÿ âëàñòèâîñò³ äëÿ âèá³ðêè ç N ñïî-
ëóê.

Òàêîæ âàæëèâèì ñòàòèñòè÷íèì êðèòåð³ºì º
ñåðåäíüîêâàäðàòè÷íà ïîìèëêà (RMSE), ÿêà ðîç-
ðàõîâóºòüñÿ çà ôîðìóëîþ RMSE

.

Çðîçóì³ëî, ùî RMSE õàðàêòåðèçóº îïèñîâó
çäàòí³ñòü ðåãðåñ³éíî¿ ìîäåë³ ïî â³äíîøåííþ äî
ñïîëóê, ùî âõîäÿòü â íàâ÷àëüíó âèá³ðêó.

Äëÿ «out-of-bag» âèá³ðîê â RF ìîäåëÿõ ³
òåñòîâèõ âèá³ðîê â MLR ìîäåëÿõ ôîðìóëè äëÿ
ðîçðàõóíêó êîåô³ö³ºíòà äåòåðì³íàö³¿ R2

oob ³ R
2
ts, à

òàêîæ ñåðåäíüîêâàäðàòè÷íî¿ ïîìèëêè RMSEoob ³
RMSEts, ³äåíòè÷í³ íàâåäåíèì âèùå, ò³ëüêè
çàì³ñòü yi

ðîçð âèêîðèñòîâóþòü ïðîãíîçîâàíå çíà-
÷åííÿ yi

ïðîãí äëÿ i-òîãî îá’ºêòó êîíòðîëüíî¿ âè-
á³ðêè.

Ðåçóëüòàòè òà ¿õ îáãîâîðåííÿ
Àíàë³ç âèá³ðêè À ùîäî êîåô³ö³ºíòà â’ÿçêîñò³

η ïîêàçàâ, ùî ñåðåä 4690 ñïîëóê âèá³ðêè ëèøå
766 ñïîëóê (16,2%) íå ìàþòü ñòðóêòóðíèõ ³çî-
ìåð³â â äàí³é âèá³ðö³. 3604 ñïîëóê (77% â³ä çà-
ãàëüíî¿ ê³ëüêîñò³ ñïîëóê) – öå ñïîëóêè, ÿê³
ìàþòü â äàíîìó íàáîð³ ñòðóêòóðí³ ³çîìåðè, ïðè
öüîìó, ñåðåä òàêèõ ñïîëóê 459 ìàþòü îäíàêîâ³
çíà÷åííÿ âëàñòèâîñò³, à äëÿ 3145 ñåðåäíÿ â³ä-

íîñíà â³äì³íí³ñòü â³ä ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åííÿ
ñêëàäàº 5%. Ó âèá³ðö³ òàêîæ ïðèñóòí³ 160 ïàð
ãåîìåòðè÷íèõ ³çîìåð³â, ùî ñêëàäàº 6,8% â³ä çà-
ãàëüíî¿ ê³ëüêîñò³ ñïîëóê âèá³ðêè. Äëÿ 104 ïàð
ãåîìåòðè÷íèõ ³çîìåð³â äàí³ ùîäî âëàñòèâîñò³ îä-
íàêîâ³, à äëÿ 56 ïàð ñåðåäíÿ â³äíîñíà â³äì³íí³ñòü
â³ä ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åííÿ ñêëàäàº 2%.

Àíàëîã³÷í³ ðåçóëüòàòè ñïîñòåð³ãàþòüñÿ äëÿ
âèá³ðêè Á ùîäî êîåô³ö³ºíòà òåïëîïðîâ³äíîñò³ λ.
Â äàíîìó âèïàäêó á³ëüøà ÷àñòèíà âèá³ðêè – 3592
ñïîëóêè (77% â³ä çàãàëüíî¿ ê³ëüêîñò³ ñïîëóê)
ìàþòü â äîñë³äæóâàíîìó íàáîð³ ñòðóêòóðí³ ³çîìå-
ðè, ñåðåä òàêèõ ñïîëóê 481 ìàþòü îäíàêîâ³ çíà-
÷åííÿ âëàñòèâîñò³, à äëÿ 3111 ñåðåäíÿ â³äíîñíà
â³äì³íí³ñòü â³ä ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åííÿ ñêëàäàº
ìåíø í³æ 3%. Ñåðåä 4668 ñïîëóê äàíî¿ âèá³ðêè
ëèøå 760 ñïîëóêè (16,0%) íå ìàþòü ñòðóêòóðíèõ
³çîìåð³â â äàí³é âèá³ðö³. Òàêîæ ïðèñóòí³ 158 ïàð
ãåîìåòðè÷íèõ ³çîìåð³â (6,8% â³ä óñ³º¿ âèá³ðêè).
Äëÿ 109 ïàð ãåîìåòðè÷íèõ ³çîìåð³â äàí³ ùîäî ïî-
êàçíèê³â òåïëîïðîâ³äíîñò³ îäíàêîâ³, à äëÿ 49 ïàð
ñåðåäíÿ â³äíîñíà â³äì³íí³ñòü â³ä ìàêñèìàëüíîãî
çíà÷åííÿ âëàñòèâîñò³ äëÿ ïàðè ãåîìåòðè÷íèõ ³çî-
ìåð³â ñêëàäàº 3,8%.

Íà îñíîâ³ ðåçóëüòàò³â àíàë³çó âèá³ðîê À ³ Á
ìîæíà çðîáèòè ïðèïóùåííÿ ïðî ìîæëèâ³ñòü àäåê-
âàòíîãî îïèñó òðàíñïîðòíèõ âëàñòèâîñòåé âæå íà
1D ð³âí³, ùî ³ áóäå ïðîäåìîíñòðîâàíî äàë³.

Ó ðåçóëüòàò³ àíàë³çó âèá³ðîê À ³ Á òàêîæ
âèÿâëåíî, ùî 4450 ñïîëóê â íèõ çá³ãàþòüñÿ,
ïðè÷îìó çíà÷åííÿ âëàñòèâîñòåé η ³ λ äëÿ ñï³ëüíèõ
ñïîëóê äàíèõ âèá³ðîê ì³æ ñîáîþ ìàéæå íå êîðå-
ëþþòü, êîåô³ö³ºíò êîðåëÿö³¿ (R) äîð³âíþº 0,385.
Ñë³ä çàçíà÷èòè, ùî ïðè ïîáóäîâ³ QSPR ìîäåëåé
äëÿ ïîêàçíèê³â òåïëîïðîâ³äíîñò³ îðãàí³÷íèõ ñïî-
ëóê ç ìåòîþ ð³âíîì³ðíîãî ðîçïîä³ëó çíà÷åííÿ
âëàñòèâîñò³ áóëè êîíâåðòîâàí³ ó –log λ.

Ïðè âèêîðèñòàíí³ ñèìïëåêñíîãî ï³äõîäó äëÿ
ìîëåêóë âèá³ðêè À áóëî ðîçðàõîâàíî 834 1D òà
8278 2D ñòðóêòóðíèõ äåñêðèïòîð³â, à äëÿ âèá³ðêè
Á – 840 1D òà 7879 2D ñòðóêòóðíèõ äåñêðèïòîð³â,
â³äïîâ³äíî.

Ó ðåçóëüòàò³ QSPR àíàë³çó òðàíñïîðòíèõ
âëàñòèâîñòåé äëÿ ñïîëóê âèá³ðîê À ³ Á ç âèêî-
ðèñòàííÿì ñòàòèñòè÷íîãî ìåòîäó âèïàäêîâîãî ë³ñó
(Random Forest – RF) [9] áóëî ïîáóäîâàíî ðÿä
àäåêâàòíèõ ìîäåëåé (I–VI) (òàáë. 1). ßê âèäíî ç
òàáë. 1, âæå íà 1D ð³âí³ äåòàë³çàö³¿ ìîëåêóëÿðíî¿
ñòðóêòóðè âäàºòüñÿ äîáèòèñÿ äîñèòü âèñîêîãî ð³âíÿ
àäåêâàòíîñò³ ìîäåëåé òà ¿õ ïðîãíîçóþ÷î¿ çäàòíîñò³.
Ïåðåõ³ä äî á³ëüø âèñîêîãî ð³âíÿ äåòàë³çàö³¿ (2D)
íå ïðèâîäèòü äî çíà÷íîãî ïîêðàùåííÿ ÿêîñò³ ìî-
äåëåé, òîáòî ó ìåæàõ 1D-QSPR ìîäåëåé ìîæëèâî
ç ïðèéíÿòíîþ òî÷í³ñòþ îö³íþâàòè êîåô³ö³ºíòè
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â’ÿçêîñò³ ³ òåïëîïðîâ³äíîñò³ ð³çíîìàí³òíèõ îðãà-
í³÷íèõ ðå÷îâèí ó ãàçîâ³é ôàç³, ïðè öüîìó
äîñòàòíüî çíàòè ò³ëüêè õ³ì³÷íèé ñêëàä â³äïî-
â³äíî¿ ìîëåêóëè.

Äëÿ ïîáóäîâàíèõ 1D-QSPR ìîäåëåé áóëî
âèêîíàíî àíàë³ç âïëèâîâîñò³ ñòðóêòóðíèõ
äåñêðèïòîð³â äî îïèñó äîñë³äæóâàíèõ âëàñòè-
âîñòåé. Ó òàáë. 2 íàäàíî ñòðóêòóðí³ ïàðàìåòðè,
ÿê³ ìàþòü íàéá³ëüøèé âïëèâ íà êîåô³ö³ºíòè
η òà λ

ßê ³ ñë³ä áóëî î÷³êóâàòè, äëÿ îáîõ âëàñòè-
âîñòåé âïëèâîâèìè º ïàðàìåòðè, ùî îáóìîâëþ-
þòü ì³æìîëåêóëÿðí³ âçàºìîä³¿, çîêðåìà âàí-
äåð-âààëüñîâ³ (Attr, Rep), åëåêòðîñòàòè÷í³ (EN) òà
äèñïåðñ³éí³ (Rf) (òàáë. 2). Äëÿ òåïëîïðîâ³äíîñò³
êëþ÷îâó ðîëü ãðàº ìîëåêóëÿðíà ìàñà (I.AW), à
âàí-äåð-âààëüñîâå ïðèòÿãíåííÿ ìàéæå íå âïëè-
âàº.

Äëÿ çä³éñíåííÿ á³ëüø äåòàëüíî¿ ³íòåðïðå-
òàö³¿ áóëî âèêîðèñòàíî ñòàòèñòè÷íèé ìåòîä ìíî-
æèííî¿ ë³í³éíî¿ ðåãðåñ³¿ (MLR) [7]. Ó ðåçóëüòàò³
QSPR àíàë³çó íà 1D ð³âí³ äëÿ íàâ÷àëüíèõ âèá³-
ðîê À ³ Á áóëî îòðèìàíî ö³ëêîì àäåêâàòí³ ìîäåë³
(òàáë. 3). Ó òàáë. 4 íàâåäåí³ êîåô³ö³ºíòè âíåñê³â
äëÿ íîðìîâàíèõ äåñêðèïòîð³â äëÿ ðîçðîáëåíèõ
ìîäåëåé VII ³ VIII. Äëÿ îö³íþâàííÿ ïðîãíîñòè-
÷íî¿  çäàòíîñò³ ìîäåëåé áóëî ïðîâåäåíî ïðîöåäó-
ðó    ï’ÿòèêðàòíî¿ çîâí³øíüî¿ êðîñ-âàë³äàö³¿ (five-
folds). Ç òàáë. 3 ìîæíà ïîáà÷èòè, ùî ìîäåë³ VII–
VIII º âèñîêîÿê³ñí³ ç ö³ëêîì ïðèéíÿòíîþ ïðîãíî-
çóþ÷îþ çäàòí³ñòþ.

Àíàë³ç äàíèõ òàáë. 4 äåìîíñòðóº, ùî ÿê³ñíî
êàðòèíà âïëèâó ñòðóêòóðíèõ ïàðàìåòð³â íà
òðàíñïîðòí³ âëàñòèâîñò³ ïðèáëèçíî òàêà æ, ÿê ³
äëÿ ìîäåëåé RF (äèâ. âèùå), àëå â âèïàäêó ìîäå-
ëåé VII–VIII ìîæíà îö³íèòè íå ò³ëüêè ñòóï³íü
âïëèâó, àëå ³ éîãî íàïðÿìîê. Òàê äëÿ ìîäåë³ VII
ùîäî â’ÿçêîñò³ õàðàêòåðèñòèêè âàí-äåð-âààëüñî-
âèõ âçàºìîä³é ïîçèòèâíî âïëèâàþòü íà â³äïî-
â³äíèé êîåô³ö³ºíò, à ïàðàìåòðè åëåêòðîíåãà-
òèâíîñò³ òà åëåêòðîííî¿ ïîëÿðèçîâàíîñò³ – íåãà-
òèâíî. Ùîäî òåïëîïðîâ³äíîñò³, òî âïëèâ á³ëüøîñò³
õàðàêòåðèñòèê ì³æìîëåêóëÿðíî¿ âçàºìîä³¿ ïîçè-
òèâíèé, àëå ìîëåêóëÿðíà ìàñà ìàº ñóòòºâèé íåãà-

Òàáëèöÿ 1

Ñòàòèñòè÷í³ ïîêàçíèêè QSPR ìîäåëåé, îòðèìàíèõ ìåòîäîì âèïàäêîâîãî ë³ñó

Властивість Модель  R
2
 R

2
(оob) RMSE(oob) 

I 1D 0,986 0,958 3,9 

II 2D 0,995 0,962 3,7 В'язкість 

III 1D+2D 0,995 0,964 3,6 

IV 1D 0,975 0,930 0,05 

V 2D 0,991 0,931 0,05 Теплопровідність 

VI 1D+2D 0,991 0,932 0,05 

 
òèâíèé âíåñîê. Öå â³äïîâ³äàº ô³çè÷íèì ìåõà-
í³çìàì ïðîöåñ³â, â ÿêèõ ðåàë³çóþòüñÿ âêàçàí³ òðàí-
ñïîðòí³ âëàñòèâîñò³.

Íà îñíîâ³ ìîäåëåé I òà IV ñòâîðåíî êîìï’þ-
òåðíó åêñïåðòíó ñèñòåìó «TransProp Expert» [13]
äëÿ ïðîãíîçóâàííÿ òåðìîäèíàì³÷íèõ òðàíñïîð-
òíèõ âëàñòèâîñòåé (êîåô³ö³ºíò³â â’ÿçêîñò³ òà
òåïëîïðîâ³äíîñò³) îðãàí³÷íèõ ñïîëóê ó ãàçîâ³é
ôàç³.

Âèñíîâêè

Òàêèì ÷èíîì, ó ìåæàõ 1D-QSPR ìîäåëåé
âèÿâëåíî ìîæëèâ³ñòü îö³íþâàííÿ ç ïðèéíÿòíîþ
òî÷í³ñòþ êîåô³ö³ºíò³â â’ÿçêîñò³ ³ òåïëîïðîâ³äíîñò³
ð³çíîìàí³òíèõ îðãàí³÷íèõ ðå÷îâèí (íàâ÷àëüíà âè-
á³ðêà áëèçüêî 5000 ñïîëóê) ó ãàçîâ³é ôàç³. Ôàê-
òè÷íî, äëÿ òàêîãî îö³íþâàííÿ äîñòàòíüî çíàòè
ò³ëüêè õ³ì³÷íèé ñêëàä â³äïîâ³äíî¿ ìîëåêóëè.
²íòåðïðåòàö³ÿ ïîáóäîâàíèõ QSPR ìîäåëåé ö³ëêîì
â³äïîâ³äàº ùîäî ô³çè÷íèõ óÿâëåíü äëÿ â’ÿçêîñò³ ³
òåïëîïðîâ³äíîñò³ îðãàí³÷íèõ ðå÷îâèí ó ãàçîâ³é
ôàç³. Íà îñíîâ³ ïîáóäîâàíèõ 1D RF QSPR ìîäå-
ëåé ñòâîðåíî êîìï’þòåðíó åêñïåðòíó ñèñòåìó äëÿ
ïðîãíîçóâàííÿ òðàíñïîðòíèõ âëàñòèâîñòåé íîâèõ
ðå÷îâèí.
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Ñòðóêòóðí³ ïàðàìåòðè ç íàéá³ëüøèìè â³äíîñíèìè

âíåñêàìè äî 1D QSPR ìîäåëåé

В'язкість (модель I) 
Теплопровідність 

(модель ІV) 

Дескриптор
*
 

Внесок, 

% 
Дескриптор 

Внесок
**

, 

% 

Cnk(Rep)/A,B,B 3,6 I.AW 21,2 

Cnk(Attr)/B,E 2,9 I.Rf 4,0 

Cnk(Rf)/B,B 2,5 Cnk(Rf)/B,B,B 2,6 

Cnk(Rf)/A,B,B,B 2,2 Cnk(En)/C,C,C 2,4 

Cnk(Elm)/C,C,H 2,2 Cnk(Rf)/B 2,4 

Cnk(Rf)/B 2,2 Cnk(Rf)/B,B,B,B 2,3 

Cnk(Attr)/B,E,E 1,9 Cnk(En)/C,C 2,2 

Cnk(Attr)/B,E,E,E 1,8 Cnk(Rf)/B,B 2,1 

Cnk(Rep)/B,B 1,8 Cnk(Rep)/B,E 2,1 

Cnk(Rep)/A,B,B,B 1,7 Cnk(Rep)/B,B 2,0 

Cnk(Rf)/A,B,B 1,7 Cnk(Rep)/E 1,8 

Cnk(Elm)/C,C,C,H 1,6 Cnk(En)/C 1,7 

Cnk(Rf)/B,B,B 1,5 Cnk(En)/B,C,C,C 1,3 

I.EN 1,5 Cnk(Rf)/D 1,3 

Cnk(Rep)/A,B 1,4 Cnk(Rep)/B,B,B 1,1 

Cnk(Rep)/B,B,B 1,4 

Cnk(Elm)/C,H,H 1,4 

Cnk(Rf)/A,B 1,3 

Cnk(Attr)/E,E 1,3 

Cnk(Attr)/B,B,E,E 1,3 

Cnk(Rf)/B,B,B,B 1,3 

Cnk(Elm)/C,H 1,2 

Cnk(Elm)/C,C,H,H 1,2 

Cnk(Rep)/B 1,2 

Cnk(Rep)/A,A,B,B 1,2 

Cnk(Attr)/E,E,E 1,1 

Ïðèì³òêè: * – Cnk îçíà÷àº 1D äåñêðèïòîð, â äóæêàõ â³äì³÷å-

íà âëàñòèâ³ñòü àòîì³â, çà ÿêîþ àòîìè áóëî äèôåðåíö³éîâà-

íî, ï³ñëÿ «/» ïðåäñòàâëåíî ì³òêè àòîì³â çã³äíî ç ïåâíèì

³íòåðâàëîì çíà÷åíü âëàñòèâîñò³; ** – Âíåñîê îö³íþºòüñÿ ³ç

ìîäåë³ âèïàäêîâîãî ë³ñó çà îðèã³íàëüíèì ìåòîäîì [12]. Âîíè

íå ìàþòü çíàêó, òîáòî íå â³äîáðàæàþòü íàïðÿìîê âïëèâó

äåñêðèïòîðà, âíàñë³äîê íåë³í³éíîñò³ ìîäåë³.

5. Simplex representation of molecular structure as universal

QSAR/QSPR tool / Kuz’min V., Artemenko A.,

Ognichenko L., Hromov A., Kosinskaya A., Stelmakh S., et al.

// Struct. Chem. – 2021. – Vol.32. – No. 4. – P.1365-1392.

6. Virtual screening and molecular design based on

hierarchical QSAR technology / Kuz’min V.E., Artemenko A.G.,
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Ñòàòèñòè÷í³ ïîêàçíèêè 1D QSPR ìîäåëåé, ïîáóäîâàíèõ ìåòîäîì MLR*

Òàáëèöÿ 4

Íîðìîâàí³ êîåô³ö³ºíòè ðåãðåñ³¿ äëÿ äåñêðèïòîð³â

1D MLR QSPR

Властивість 
Кількість 

дескрипторів 
R

2
 Q

2
 R

2
ts(five-fold) RMSE F t(cr) 

(VII) В'язкість 15 0,932 0,930 0,922 4,96 4257>1,66 2,62>2,58 

(VIII) Теплопровідність 13 0,902 0,900 0,896 0,06 3307>1,79 2,70>2,58 

Ïðèì³òêà: * – Q2 – êîåô³ö³ºíò äåòåðì³íàö³¿ â óìîâàõ êîâçíîãî êîíòðîëþ; F – çíà÷åííÿ êðèòåð³þ Ô³øåðà;

t(cr) – çíà÷åííÿ êðèòåð³þ Ñòüþäåíòà.

Ïðèì³òêà: * – Îñê³ëüêè ïðè ïîáóäîâ³ ìîäåëåé çíà÷åííÿ

ïîêàçíèê³â òåïëîïðîâ³äíîñò³ áóëè êîíâåðòîâàí³ ó –log λ,

òî â äàíîìó âèïàäêó, íàâïàêè, ÷èì á³ëüø íåãàòèâíå çíà-

÷åííÿ ìàþòü êîåô³ö³ºíòè, òèì á³ëüø ïîçèòèâíèé âíåñîê

âíîñÿòü òàê³ ñòðóêòóðí³ ïàðàìåòðè ó âëàñòèâ³ñòü.

PREDICTION OF TRANSPORT PROPERTIES OF
ORGANIC COMPOUNDS IN THE GAS PHASE BASED
ON QSPR ANALYSIS

A.G. Artemenko, L.M. Ognichenko, V.E. Kuz’min *,
V.I. Nedostup

O.V. Bogatsky Physico-Chemical Institute NAS of Ukraine,
Odesa, Ukraine

* e-mail: theorchem@gmail.com

This work demonstrates that the transport properties of
various organic substances in the gas phase, such as viscosity and
thermal conductivity coefficients, can be estimated with acceptable
accuracy by using 1D-QSPR models, which allow for the
prediction of the studied property based solely on the chemical
composition of the molecule. Here, we studied the transport
properties (viscosity coefficient and thermal conductivity
coefficient) of organic compounds for sufficiently representative
database including approximately 5,000 carbon-, halogen-,
oxygen-, nitrogen-, and sulfur-containing compounds. Using a
simplex approach for modeling molecular structure and machine
learning methods, such as multiple linear regression (MLR) and
random forest (RF), adequate 1D QSPR models for the transport
properties of individual substances in the gas phase were developed
for the formed databases. Analysis of the influence of certain
structural and physicochemical factors on the studied transport
properties of organic compounds was carried out. Based on the
developed 1D RF QSPR models, a computer expert system for
predicting the viscosity coefficients and thermal conductivity of
new substances was created.

Keywords: 1D; QSPR; simplex representation of molecular
structure (SiRMS); transport properties; viscosity coefficient;
thermal conductivity coefficient.
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