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Тема дисертації:
1. Критичні властивості та другі віріальні коефіцієнти органічних речовин та їх сумішей. QSPR аналіз з
урахуванням міжмолекулярних взаємодій

2. Critical properties and second virial coefficients of organic compounds and their mixtures. QSPR analysis with
the account for the intermolecular interactions

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена розробці системи прогнозування термодинамічних властивостей
органічних речовин та їх бінарних сумішей на основі QSPR аналізу у рамках симплексного підходу до опису
молекулярної структури на прикладі критичних властивостей, фактора Пітцера та других віріальних
коефіцієнтів. Розроблено дескрипторний опис індивідуальних органічних сполук, що неявно відображує
міжмолекулярні взаємодії - "псевдосумішевий" підхід та дескриптори парних взаємодій. Розроблено та
валідовано QSPR моделі, що описують та прогнозують досліджувані термодинамічні властивості органічних
сполук та їх бінарних сумішей. Проведено каузальний аналіз молекулярних параметрів, що впливають на
фактор Пітцера. Показано, що використання "псевдосумішевих" дескрипторів у QSPR моделях дозволяє
зменшити середньоквадратичну помилку (RMSE) прогнозування критичних властивостей та других
віріальних коефіцієнтів індивідуальних органічних сполук різних класів. Визначені структурні та фізико-



хімічні фактори, що впливають на досліджувані властивості. Вперше проведено розрахункову оцінку других
віріальних крос-коефіцієнтів (В12), які безпосередньо характеризують різнорідні міжмолекулярні взаємодії у
сумішах. Розраховані криві залежності B12 = f(T). За допомогою зовнішньої валідації показано, що отримані
моделі придатні для прогнозування властивостей нових сполук та раніше недосліджених сумішей.

2. The main purpose of the thesis was to develop a system to predict thermodynamic properties (critical
properties, acentric factor, second virial coefficient) of organic compounds and their binary mixtures using QSPR
analysis based on the simplex representation of molecular structure. Novel descriptor representations were
developed able to account for intermolecular interactions - "quasi-mixture" approach and pair interaction
descriptors. The developed QSPR models were validated and proved able to describe and predict investigated
thermodynamic properties of individual compounds and their binary mixtures. The causal analysis was performed
for molecular parameters that influence the acentric factor. Usage of "quasi-mixture" descriptors proved to
decrease a root-mean-square prediction error for critical properties and second virial coefficients of individual
compounds. Influential structural and physic-chemical factors were detected. For the first time the second virial
cross-coefficients (В12) were successfully modeled and predicted. Temperature dependence curves for В12 were
restored from predictions and compared to the initial data. The external validation showed that the obtained
models are applicable towards a prediction of new compounds and previously unstudied mixtures.
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