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Аннотация 

Расчет критических параметров аренов, таких как температура, давление, коэффициент 
сжимаемости и другие необходим для проведения инженерных расчетов в энергетике, 
трубопроводном транспорте, химической технологии, нефтехимии и решении научных задач. В 
настоящее время известно большее количество способов расчета физико-химических свойств (ФХС) 
на основе структурных молекулярных характеристик. Существуют различные методы оценки ФХС, 
основанные на методе суммирования инкрементов и критических параметрах веществ по их 
структурным, информационным характеристикам, а также теории фазовых переходов. Кроме того, 
существует группа методов, использующая структурные топологические параметры молекул – модели 
QSPR (Quantitative Structure–Properties Relationship), которые являются по сути математическим 
отражением положение теории Бутлерова о влиянии структур на свойства органических веществ. 

Предложена нелинейная модель для расчета критических констант (температуры, давления и 
коэффициента сжимаемости) аренов через топологические характеристики молекулярных графов: 
индексов Винера и Рандича и функции собственных значений топологической матрицы молекулы.  

 
 


