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Аннотация 
Для расчета цетанового числа циклоалканов и аренов – компонентов дизельных топлив, предложена 

нелинейная многомерная регрессионная модель QSPR, связывающая цетановые числа соединений с двумя 

группами дескрипторов – топологические структурные характеристики молекулярных графов и 

энергетические топологические характеристики к которым относятся суммы квадратов собственных 

значений графа молекулы. Объектами исследования стали 18 углеводородов ряда алкилзамещенных 

циклоалканов и 19 углеводородов ряда аренов, отбор в базовую и тестовую выборки сделан случайным 

образом с использованием компьютерной базы данных физико-химических свойств. Адекватность 

моделей подтверждена статистической обработкой данных, так коэффициент детерминации модели равен 

R
2
 = 0.916 для циклоалканов и R

2
 = 0.929 для аренов. Для характеристики качества модели QSPR был 

вычислен коэффициент множественной корреляции r = 0.957 для циклоалканов и r = 0.964 для аренов, что 

подтверждает сильную связь предложенных топологических характеристик молекул спиртов с их 

температурами вспышки. Для оценки статистической достоверности модели была рассчитана и 

использована корреляционная поправка и стандартная ошибка регрессии. Небольшое значение 

стандартной ошибки регрессии, в нашем случае
 

1.37 .regressionS ед  для циклоалканов, 0.37 .regressionS ед  

для аренов соответственно, по сравнению со значениями зависимой переменной подтверждает 

адекватность предложенной модели. Абсолютная и относительная ошибка для тестовой выборки 

цетановых чисел находятся в интервале
 
0.2 1.7абс   ед. и 2.1% 6.5%отн    для циклоалканов, 

0.3 0.4абс   ед. и 3.8% 5.7%отн    для аренов соответственно. Предложенная модель, адекватно 

описывает цетановое число циклоакланов и аренов и может быть использована для прогноза цетановых 

чисел компонентов дизельных топлив.  
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