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Методы хемоинформатики в термодинамике равновесий. 
Диссоциация уксусной кислоты. 
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Аннотация 

 Методы химической информатики (хемоинформатики) – множественная линейная регрессия и 
нейросетевое моделирование применены для анализа зависимости энергии Гиббса (констант) 
диссоциации уксусной кислоты от свойств водно-органических растворителей. Выявлены значимые 
факторы, влияющие на равновесие диссоциации кислоты. Построена нейросетевая модель (трех-
слойный персептрон) и показана перспективность применения нейронных сетей для прогнозирования 
констант диссоциации (силы) уксусной кислоты в водно-органических растворителях. 
 
                                                                                                                                                                                                                  


