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Ïðåäñòàâëåí îáçîð ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ ïðèìåíåíèþ ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷å-
íèÿ è íåéðîñåòåâûõ òåõíîëîãèé â çàäà÷å ïðîãíîçèðîâàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè ðàçëè÷-
íûõ âåùåñòâ â ñâåðõêðèòè÷åñêèõ ôëþèäàõ. Íà ïðèìåðå èìåþùåãîñÿ ìàññèâà äàí-
íûõ ïî ðàñòâîðèìîñòè àðîìàòè÷åñêèõ óãëåâîäîðîäîâ â ñâåðõêðèòè÷åñêîì äèîêñèäå
óãëåðîäà áûë ðàçðàáîòàí ïðîòîòèï ñèñòåìû ïðåäñêàçàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ïðîñòîé íåéðîñåòè èç òðåõ ñëîåâ. Ïîêàçàíà åãî ýôôåêòèâíîñòü, îï-
ðåäåëåíû äàëüíåéøèå íàïðàâëåíèÿ èññëåäîâàíèé â ýòîé îáëàñòè.

Ê ë þ ÷ å â û å  ñ ë î â à: ñâåðõêðèòè÷åñêèé ôëþèä, ðàñòâîðèìîñòü, ïðîãíîçèðîâàíèå,
ìàøèííîå îáó÷åíèå.

ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ðàñòâîðèìîñòü âåùåñòâ — îäíî èç êëþ÷åâûõ ñâîéñòâ äëÿ ñâåðõêðèòè÷åñêèõ
ôëþèäíûõ (ÑÊÔ) òåõíîëîãèé, ïîñêîëüêó åñëè îáðàáàòûâàåìîå âåùåñòâî íå
ðàñòâîðÿåòñÿ â ÑÊÔ-ðàñòâîðèòåëå, òî î äàëüíåéøåì ðàçâèòèè ðàáîòû â ðàì-
êàõ ÑÊÔ-íàïðàâëåíèÿ ðå÷è áûòü íå ìîæåò. Èìåííî êîððåêòíûå äàííûå ïî
ðàñòâîðèìîñòè âåùåñòâ â ÑÊÔ-ðàñòâîðèòåëå ïîçâîëÿþò ïðàâèëüíî óñòàíî-
âèòü îïòèìàëüíûå óñëîâèÿ îñóùåñòâëåíèÿ ïðîöåññà. Ê îñíîâíûì ôàêòîðàì,
îïðåäåëÿþùèì âåëè÷èíó ðàñòâîðèìîñòè òîãî èëè èíîãî âåùåñòâà â ÑÊÔ-
ðàñòâîðèòåëå, ñëåäóåò îòíåñòè: ïðèðîäó ðàñòâîðÿåìîãî âåùåñòâà, åãî àãðåãàò-
íîå ñîñòîÿíèå è òåðìîäèíàìè÷åñêèå óñëîâèÿ îñóùåñòâëåíèÿ ïðîöåññà ðà-
ñòâîðåíèÿ. Êàæäûé èç ýòèõ ïåðå÷èñëåííûõ ôàêòîðîâ òðåáóåò ê ñåáå îñîáîãî
âíèìàíèÿ.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îïðåäåëåíèå ðàñòâîðèìîñòè âåùåñòâ â ñâåðõêðèòè÷å-
ñêèõ (ÑÊ) ôëþèäàõ, ïðîâîäèòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ìåòî-
äàìè, â òî âðåìÿ êàê èìåþùèåñÿ ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè òîëüêî îïèñûâàþò
èìåþùèéñÿ ìàññèâ äàííûõ, è íå âñåãäà ñïîñîáíû êà÷åñòâåííî ñïðîãíîçèðîâàòü
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òî èëè èíîå ñâîéñòâî çà ïðåäåëàìè èññëåäîâàííûõ ãðàíèö. Ïðîâåäåíèå æå
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé íå âñåãäà âîçìîæíî â ñèëó ðàçëè÷íûõ ôàêòî-
ðîâ, ñâÿçàííûõ êàê ñ ïðèðîäîé èññëåäóåìîãî âåùåñòâà (åãî õèìè÷åñêàÿ ñòîé-
êîñòü, òåìïåðàòóðà âñïûøêè èëè ðàçëîæåíèÿ, è ò. ä.), òàê è ñ òåì, ÷òî çà÷àñòóþ
âåùåñòâà ñ òðåáóåìîé ÷èñòîòîé íåäîñòóïíû èëè ñëèøêîì äîðîãè. Ðåçóëüòàòû
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ðàñòâîðèìîñòè îïèñûâàþò ñ èñïîëüçîâàíè-
åì ðàçëè÷íûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé [1—18], â îñíîâå êîòîðûõ ëåæàò ëèáî
ýìïèðè÷åñêèå çàâèñèìîñòè, ëèáî ðàçëè÷íûå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ â ñî÷åòà-
íèè ñ ïðàâèëàìè êîìáèíèðîâàíèÿ. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà ïðåäïîëàãàåò «ïîäãîí»
ìîäåëè ïîä êîíêðåòíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Ïîñëå ýòîãî ìîæíî ïðèìå-
íèòü ìîäåëü äëÿ ðàñ÷åòà ðàñòâîðèìîñòè â ïðåäåëàõ îïèñûâàåìîãî äèàïàçîíà.
Ê íåäîñòàòêàì ïîäõîäà ñòîèò â ïåðâóþ î÷åðåäü îòíåñòè íåîáõîäèìîñòü èñïîëüçî-
âàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, â êîòîðûå áóäåò «âïèñàíà» ìîäåëü, íèçêóþ
òî÷íîñòü ïðîãíîçà ðàñòâîðèìîñòè çà ïðåäåëàìè îáîáùàåìîãî äèàïàçîíà, à òàê-
æå íåâîçìîæíîñòü ïåðåíåñòè ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñ îäíîé ñèñòåìû íà äðóãóþ.

Â òî æå âðåìÿ, øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïîëó÷èëè ìåòî-
äû, îñíîâàííûå íà èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèÿõ, â ÷àñòíîñòè — ñ ïðèìåíåíè-
åì ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ. Ýòè ìåòîäû ïîçâîëÿþò íà îñíîâå èìåþùåãîñÿ ìàññè-
âà äàííûõ îáó÷èòü ñèñòåìó, êîòîðàÿ áóäåò ñïîñîáíà ïðîãíîçèðîâàòü ñâîéñòâà ñ
âûñîêîé òî÷íîñòüþ, ÷òî ñóùåñòâåííî ñíèçèò ïîòðåáíîñòü â ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ èññëåäîâàíèÿõ, îñòàâëÿÿ íåîáõîäèìûé ìèíèìóì äëÿ ïîâåðêè ðàáîòîñïî-
ñîáíîñòè ìîäåëè è ïîäòâåðæäåíèÿ ñäåëàííûõ ñ åå ïîìîùüþ ïðîãíîçîâ.

Ìåòîäû ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ â ÑÊÔ-òåõíîëîãèÿõ
äëÿ îïòèìèçàöèè ïðîöåññîâ è ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ÑÊ-ôëþèäîâ, êîòî-
ðûå îáëàäàþò óíèêàëüíûìè ñâîéñòâàìè è øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ â õèìè÷å-
ñêîé ïðîìûøëåííîñòè, ôàðìàöåâòèêå, ïèùåâîé ïðîìûøëåííîñòè è äðóãèõ
îáëàñòÿõ. Èñïîëüçîâàíèå ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ ìîæåò çíà÷èòåëüíî
óëó÷øèòü ýôôåêòèâíîñòü è òî÷íîñòü ïðîöåññîâ ðàáîòû ñ ýòèìè îáúåêòàìè.
Îíè ìîãóò áûòü ïðèìåíåíû äëÿ ðåøåíèÿ ìíîãèõ çàäà÷ â äàííîé îáëàñòè:

— ïðåäñêàçàíèÿ ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ÑÊ-ôëþèäîâ, òàêèõ êàê
ïëîòíîñòü, âÿçêîñòü, äèôôóçèÿ è ðàñòâîðèìîñòü; ýòî ïîìîæåò èññëåäîâàòåëÿì
è èíæåíåðàì ëó÷øå îïðåäåëÿòü è êîíòðîëèðîâàòü ñâîéñòâà ýòèõ ôëþèäîâ;

— îïòèìèçàöèè ïðîöåññîâ ðàçäåëåíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ÑÊ-ôëþèäîâ,
òàêèõ êàê ýêñòðàêöèÿ è ÑÊÔ-õðîìàòîãðàôèÿ; íåéðîñåòåâûå è äðóãèå ìîäåëè
ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ ìîãóò ïîìî÷ü îïòèìèçèðîâàòü óñëîâèÿ ðàáîòû, óëó÷-
øàÿ ýôôåêòèâíîñòü ðàçäåëåíèÿ è óìåíüøàÿ çàòðàòû;

— ìîíèòîðèíãà è óïðàâëåíèÿ â ðåàëüíîì âðåìåíè; îíè ìîãóò ïðåäñêàçû-
âàòü èçìåíåíèÿ â ïàðàìåòðàõ ïðîöåññà è ïîìîãàòü â ïîääåðæàíèè ñòàáèëüíûõ
óñëîâèé ðàáîòû;

— ñîçäàíèÿ íîâûõ ÑÊ-ñðåä ñ æåëàåìûìè ñâîéñòâàìè; ýòî ìîæåò áûòü
ïîëåçíî â ôàðìàöåâòèêå, íàïðèìåð äëÿ ðàçðàáîòêè íîâûõ ïðîöåññîâ ÑÊÔ-
ýêñòðàêöèè äëÿ èçâëå÷åíèÿ àêòèâíûõ âåùåñòâ èç ðàñòåíèé;

— îïòèìèçàöèè êîíñòðóêöèè è ðàáîòû îáîðóäîâàíèÿ, èñïîëüçóåìîãî â
ÑÊÔ-ïðîöåññàõ.

Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî òî÷íîñòü ïðîãíîçèðîâàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè âåùåñòâà â
ÑÊ-ôëþèäàõ ìîæåò çàâèñåòü îò êà÷åñòâà âõîäíûõ äàííûõ è âûáðàííîé àðõè-
òåêòóðû íåéðîííîé ñåòè. Ïîýòîìó äëÿ äîñòèæåíèÿ íàäåæíûõ ðåçóëüòàòîâ ìî-
æåò ïîòðåáîâàòüñÿ äîïîëíèòåëüíîå èññëåäîâàíèå è îïòèìèçàöèÿ ìîäåëè. Íå-
ñìîòðÿ íà âîçìîæíîñòè, êîòîðûå îòêðûâàþò ïåðåä íàìè íåéðîííûå ñåòè, ïî
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ìíåíèþ àâòîðîâ îáçîðà [19], ïîñâÿùåííîãî äàííîé ïðîáëåìàòèêå, èõ ïðèìå-
íåíèå â ñâåðõêðèòè÷åñêèõ ôëþèäíûõ òåõíîëîãèÿõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàõî-
äèòñÿ â çà÷àòî÷íîì ñîñòîÿíèè.

Îäíàêî, íåñìîòðÿ íà ýòî, àâòîðû âûäåëèëè 29 ðàáîò [20—48], îïóáëèêîâàí-
íûõ çà ïîñëåäíèå 12 ëåò, â êîòîðûõ èñïîëüçóþòñÿ òå èëè èíûå íåéðîííûå ñåòè
äëÿ îáðàáîòêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ðàñòâîðèìîñòè ðàçëè÷íûõ êëàñ-
ñîâ âåùåñòâ â ÑÊ-ôëþèäàõ. Àíàëèç ýòèõ ðàáîò ïîêàçàë, ÷òî ïðàêòè÷åñêè âî
âñåõ ñëó÷àÿõ ðå÷ü èäåò îá îïèñàíèè ðàñòâîðèìîñòè, îïðåäåëåííîé â ðàìêàõ
ýêñïåðèìåíòà. Â êà÷åñòâå âõîäíûõ ïàðàìåòðîâ àâòîðû ýòèõ ðàáîò èñïîëüçóþò
â ðàçëè÷íûõ êîìáèíàöèÿõ ñëåäóþùèå ñâîéñòâà: äàâëåíèå, òåìïåðàòóðó, ðà-
ñòâîðèìîñòü âåùåñòâà âî ôëþèäå, êîíñòàíòó ðàâíîâåñèÿ, ìîëÿðíûé îáúåì,
àöåíòðè÷åñêèé êîýôôèöèåíò, ìîëåêóëÿðíóþ ìàññó, òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿ,
êðèòè÷åñêèå òåìïåðàòóðó è äàâëåíèå ðàñòâîðèòåëÿ è ðàñòâîðÿåìîãî âåùåñòâà,
äèïîëüíûé ìîìåíò, óãëåðîäíîå ÷èñëî, âîäîðîäíîå ÷èñëî, ÷èñëî äâîéíûõ ñâÿ-
çåé, ýíåðãèþ âûñøåé çàíÿòîé ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè. Îãðàíè÷åííîå ÷èñëî
ñâîéñòâ ðàñòâîðÿåìîãî âåùåñòâà â äàííîì ñëó÷àå ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî
íåéðîííûå ñåòè ôàêòè÷åñêè èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè â
øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð è äàâëåíèé.

Áîëåå èíòåðåñíûì ïîäõîäîì ÿâëÿåòñÿ, ïî íàøåìó ìíåíèþ, è ïî ìíåíèþ
àâòîðîâ îáçîðà [19], èñïîëüçîâàíèå ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ,
â òîì ÷èñëå è íà îñíîâå íåéðîííûõ ñåòåé, äëÿ èçó÷åíèÿ è ïðîãíîçèðîâàíèÿ
ðàñòâîðèìîñòè ñåìåéñòâ ñîåäèíåíèé â ÑÊ-ðàñòâîðèòåëÿõ ñ èñïîëüçîâàíèåì
ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ðàñòâîðåííîãî âåùåñòâà â êà÷åñòâå âõîäíûõ äàííûõ äëÿ
ìîäåëè. Òàêèå èññëåäîâàíèÿ ïîòåíöèàëüíî ìîãóò ïðèâåñòè ê ñîçäàíèþ ìîäå-
ëåé ñ øèðîêîé îáîáùàåìîñòüþ, ïðèìåíèìûå ê øèðîêîìó ñïåêòðó ðàñòâîðÿ-
åìûõ âåùåñòâ òîëüêî íà îñíîâå èõ ñâîéñòâ. Îäíàêî áî́ëüøàÿ ÷àñòü èìåþùèõñÿ
â ëèòåðàòóðå ïðèìåðîâ ýòîãî íå äåìîíñòðèðóþò [19, 47, 48].

Ðàíåå â ðàáîòå [49] íàìè áûëè ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû îáîáùåíèÿ ìàññèâà
äàííûõ ïî ðàñòâîðèìîñòè àðîìàòè÷åñêèõ óãëåâîäîðîäîâ â ñâåðõêðèòè÷åñêîì
äèîêñèäå óãëåðîäà (ÑÊ-ÑÎ2), êîòîðîå ïðîâîäèëîñü íà îñíîâå ïðåäñòàâëåíèé
ýíòðîïèéíîãî ìåòîäà òåîðèè ïîäîáèÿ. Ýòà ìîäåëü èñïîëüçóåò äëÿ îïèñàíèÿ è
îáîáùåíèÿ ðàñòâîðèìîñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû ÑÊ-ÑÎ2 è îäíî
çíà÷åíèå ðàñòâîðèìîñòè èññëåäóåìîãî âåùåñòâà â êðàéíåé òî÷êå íà èçîòåðìå.
Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå ðåçóëüòàòîâ îïèñàíèÿ
ìîäåëè â èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 300 äî 350 Ê â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ íå
ïðåâûøàåò 16 %, à ñðåäíåå çíà÷åíèå ýòîé âåëè÷èíû ñîñòàâëÿåò 11,1 %, ÷òî
ñîïîñòàâèìî ñ âîçìîæíîñòÿìè àëüòåðíàòèâíûõ ìîäåëåé, à òàêæå ñ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè ìåòîäàìè îïðåäåëåíèÿ ðàñòâîðèìîñòè.

Â òî æå âðåìÿ, ýòîé ìîäåëè òðåáóåòñÿ îäíî çíà÷åíèå ðàñòâîðèìîñòè â êà÷å-
ñòâå âõîäíîãî ïàðàìåòðà, ÷òî íàêëàäûâàåò íåêîòîðûå îãðàíè÷åíèÿ íà åå ïðè-
ìåíèìîñòü. Êðîìå òîãî, äàííîå óñëîâèå äåëàåò íåâîçìîæíûì ïðîãíîçèðîâà-
íèå ðàñòâîðèìîñòè äëÿ âåùåñòâ, ðàñòâîðèìîñòü êîòîðûõ íå èçó÷åíà.

Òàêèì îáðàçîì, ïåðåä íàøåé íàó÷íîé ãðóïïîé ñòîèò çàäà÷à ïî ñîçäàíèþ
ñèñòåìû íà îñíîâå ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ, ñïîñîáíîé ïðîãíîçèðîâàòü
ðàñòâîðèìîñòü âåùåñòâ â ÑÊ-ôëþèäàõ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå áóäóò ïðåäñòàâëåíû
ðåçóëüòàòû ïðåäâàðèòåëüíîãî îáîáùåíèÿ èìåþùåãîñÿ ìàññèâà äàííûõ ïî ðà-
ñòâîðèìîñòè àðîìàòè÷åñêèõ óãëåâîäîðîäîâ â ÑÊ-ÑÎ2, îïðåäåëåí ìèíèìàëüíûé
íàáîð ñâîéñòâ âåùåñòâ, íåîáõîäèìûé äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ èõ ðàñòâîðèìîñòè â
ÑÊ-CO2, à òàêæå íàìå÷åíû äàëüíåéøèå íàïðàâëåíèÿ ðàçâèòèÿ èññëåäîâàíèé.
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ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÀÏÏÀÐÀÒ

Èñõîäíûìè äàííûìè äëÿ ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ ìàññèâ ïî ðàñòâîðèìîñòè àðî-
ìàòè÷åñêèõ óãëåâîäîðîäîâ, ñôîðìèðîâàííûé ðàíåå â ðàáîòàõ [49, 50] è äîïîë-
íåííûé âïîñëåäñòâèè íîâûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè òî÷êàìè. Íà òåêóùèé
ìîìåíò ìàññèâ ñîäåðæèò áîëåå 800 ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òî÷åê, ïîëó÷åííûõ
ðàçíûìè àâòîðàìè, â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò 308 äî 523 Ê è äàâëåíèÿõ îò 7
äî 50 ÌÏà, â òîì ÷èñëå áîëåå 700 òî÷åê â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò 308 äî 338
Ê è äàâëåíèÿõ îò 9 äî 35 ÌÏà. Ïåðå÷åíü âåùåñòâ, âêëþ÷åííûõ â ìàññèâ, ïðåä-
ñòàâëåí â òàáëèöå. Â äîïîëíåíèå ê íèì â êà÷åñòâå âõîäíûõ äàííûõ äëÿ ïîñòðî-
åíèÿ ìîäåëè òàêæå èñïîëüçóþòñÿ ïàðàìåòðû èõ êðèòè÷åñêèõ òî÷åê è ðÿäû
èíäèâèäóàëüíûõ ñâîéñòâ, òàêèõ êàê ìîëÿðíàÿ ìàññà, êîëè÷åñòâî áåíçîëüíûõ
êîëåö, àòîìîâ âîäîðîäà è óãëåðîäà. Äàííûé ïåðå÷åíü ÿâëÿåòñÿ ïðåäâàðèòåëü-
íûì è ïðè íåîáõîäèìîñòè áóäåò ðàñøèðåí â äàëüíåéøèõ ðàáîòàõ.

Àëãîðèòì îáîáùåíèÿ è ïðîãíîçèðîâàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè âåùåñòâ â ÑÊ-CO2

ñ èñïîëüçîâàíèåì íåéðîñåòè ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí ñëåäóþùèì îáðàçîì:
— ïîäãîòîâêà èñõîäíîé âûáîðêè; íà ýòîì ýòàïå ñîáèðàþòñÿ äàííûå ïî

ðàñòâîðèìîñòè ðàçëè÷íûõ âåùåñòâ â ÑÊ-CO2; îíè âêëþ÷àþò â ñåáÿ ðàçëè÷-
íûå ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà âåùåñòâ, òàêèå êàê ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà, òåì-
ïåðàòóðà êèïåíèÿ, äàâëåíèå ïàðà ïðè îïðåäåëåííîé òåìïåðàòóðå è äðóãèå
ïàðàìåòðû, êîòîðûå ìîãóò âëèÿòü íà ðàñòâîðèìîñòü;

— ïðåäîáðàáîòêà è íîðìàëèçàöèÿ äàííûõ; íà ýòàïå ïðåäîáðàáîòêè èç èñ-
õîäíîãî ìàññèâà äàííûõ èñêëþ÷àþòñÿ ÿâíûå è íåÿâíûå äóáëèêàòû, çàïîëíÿþòñÿ

Òàáëèöà

Èñõîäíûå äàííûå äëÿ ìîäåëè

Âåùåñòâî Òêèï, Ê Òêð, Ê Ðêð, ÌÏà  Èñòî÷íèêè äàííûõ

Àíòðàöåí 613 869,30 2,870 0,501 [51—53]

Àöåíàôòåí 552 810,87 3,409 0,475 [54]

1,12-Áåíçîïåðèëåí 773 1027,90 1,841 1,170 [55]

Áèôåíèë 528 728,28 2,679 0,596 [56, 57]

Íàôòàëèí 491 748,40 4,050 0,304 [58—61]

Ïåðèëåí 776 921,43 2,470 0,821 [51]

Ïèðåí 675 936,00 2,570 0,509 [51]

Òðèôåíèëåí 984 1013,60 2,890 0,492 [54, 62]

Òðèôåíèëìåòàí 632 816,65 1,673 0,783 [61]

Ôåíàíòðåí 613 869,00 2,870 0,479 [63—65]

Ôëóîðàíòåí 655 874,81 2,972 0,616 [54]

Ôëóîðåí 568 784,96 2,935 0,674 [66]

Õðèçåí 721 986,60 2,670 0,475 [61]

Têèï — òåìïåðàòóðà êèïåíèÿ, Ê; Têð — êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà, Ê; Pêð — êðèòè÷åñêîå äàâëåíèå, ÌÏà;
 — àöåíòðè÷åñêèé ôàêòîð.
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ëèáî óäàëÿþòñÿ ïðîïóñêè; íîðìàëèçàöèÿ äàííûõ íåîáõîäèìà äëÿ óñòðàíåíèÿ
âûáðîñîâ è îáåñïå÷åíèÿ ñîïîñòàâèìîñòè äàííûõ; Z-íîðìàëèçàöèÿ [19] ïðè-
ìåíÿåòñÿ ê êàæäîìó ïàðàìåòðó, ÷òîáû ñòàíäàðòèçèðîâàòü èõ ðàñïðåäåëåíèå
âîêðóã íóëÿ ñî ñòàíäàðòíûì îòêëîíåíèåì, ðàâíûì åäèíèöå; ýòî ïîìîãàåò
óìåíüøèòü âëèÿíèå ýêñòðåìàëüíûõ çíà÷åíèé è äåëàåò äàííûå áîëåå ïîäõîäÿ-
ùèìè äëÿ àíàëèçà;

— ðàçäåëåíèå âûáîðêè íà îáó÷àþùóþ è ïðîâåðî÷íóþ (òåñòîâóþ); îáó÷à-
þùàÿ âûáîðêà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îáó÷åíèÿ ìîäåëè, à ïðîâåðî÷íàÿ — äëÿ îöåíêè
åå ýôôåêòèâíîñòè; îáû÷íî ýòî äåëàåòñÿ ïóòåì ñëó÷àéíîãî ðàçäåëåíèÿ äàí-
íûõ, íî âîçìîæíû è äðóãèå ìåòîäû, òàêèå êàê èñïîëüçîâàíèå âðåìåííûõ ðÿ-
äîâ èëè k-fold êðîññ-âàëèäàöèÿ [19, 34];

— îáó÷åíèå, ïðîâåðêà è ïðèìåíåíèå íåéðîííîé ñåòè; ïîñëå òîãî, êàê îï-
ðåäåëÿþòñÿ ïàðàìåòðû ìîäåëè íà îñíîâå èìåþùèõñÿ ïðèìåðîâ, îíà ïðèìå-
íÿåòñÿ ê ïðîâåðî÷íîé âûáîðêå äëÿ îöåíêè åå òî÷íîñòè; ñèñòåìà èñïîëüçóåò
àëãîðèòìû, êîòîðûå èìèòèðóþò ðàáîòó ÷åëîâå÷åñêîãî ìîçãà è çàêëþ÷àåòñÿ â
ïîñëåäîâàòåëüíîé îáðàáîòêå âõîäíûõ äàííûõ ñ ïîìîùüþ îáúåäèíåííûõ â
ñëîè èñêóññòâåííûõ íåéðîíîâ; â ïðîöåññå ôóíêöèîíèðîâàíèÿ ñèñòåìà
îáåñïå÷èâàåò ïðåäñêàçàíèå èñêîìûõ ðåçóëüòàòîâ ïî ïðîèçâîëüíûì âõîäíûì
çíà÷åíèÿì;

— îöåíêà ðåçóëüòàòîâ; ïîñëå ïðèìåíåíèÿ íåéðîñåòåâîé ìîäåëè ê ïðîâå-
ðî÷íîé âûáîðêå îöåíèâàåòñÿ åå ýôôåêòèâíîñòü; ýòî ìîæåò áûòü ñäåëàíî ñ
ïîìîùüþ ðàçëè÷íûõ ìåòðèê, òàêèõ êàê ñðåäíÿÿ àáñîëþòíàÿ îøèáêà (MAE),
ñðåäíÿÿ êâàäðàòè÷åñêàÿ îøèáêà (MSE) èëè êîýôôèöèåíò äåòåðìèíàöèè (R2)
[31, 34, 37, 42]; âûáîð îïòèìàëüíîãî ìåòîäà çàâèñèò îò êîíêðåòíûõ òðåáîâàíèé
çàäà÷è è õàðàêòåðèñòèê äàííûõ.

ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Â ïðîòîòèïå ñèñòåìû áûëà èñïîëüçîâàíà ïðîñòàÿ íåéðîñåòü èç òðåõ ñëîåâ;
èñõîäíàÿ âûáîðêà áûëà ïîäåëåíà â ñîîòíîøåíèè 80/20 (80 % âõîäíûõ äàííûõ —
îáó÷àþùàÿ âûáîðêà, 20 % — òåñòîâàÿ); äëÿ îöåíêè ðåçóëüòàòîâ ïðèìåíÿëàñü
ñðåäíåêâàäðàòè÷íàÿ îøèáêà. Âîçìîæíî òàêæå èñïîëüçîâàíèå è ïðîâåðêà
ýôôåêòèâíîñòè êàê áîëåå ïðîñòûõ ìåòîäîâ ïðîãíîçèðîâàíèÿ (íàïðèìåð, ëè-
íåéíîé ðåãðåññèè), òàê è èçîùðåííûõ (èñïîëüçîâàíèå áîëåå ñëîæíûõ íåé-
ðîííûõ ñåòåé ñ áîëåå ñòðîãèìè òðåáîâàíèÿìè ê òî÷íîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ
ïðîòîòèïîì); òåì íå ìåíåå, óæå íà äàííîì ýòàïå ïðîòîòèï ïîêàçûâàåò äîâîëü-
íî òî÷íûå ðåçóëüòàòû ïðè ïðîãíîçèðîâàíèè öåëåâûõ çíà÷åíèé ðàñòâîðèìîñòè
(ñì. ðèñóíîê).

Â äàëüíåéøåì ïëàíèðóåòñÿ ïîýòàïíàÿ ðàáîòà ïî âûäåëåíèþ çíà÷èìûõ ïðè-
çíàêîâ è îáó÷åíèþ ïî íèì ìíîãîñëîéíîé ìîäåëè íåéðîñåòè ñ ïîëó÷åíèåì
ïðèåìëåìîãî óðîâíÿ òî÷íîñòè ïóòåì èòåðàòèâíîãî óëó÷øåíèÿ ïîëó÷åííîãî
ïðîòîòèïà:

— àíàëèç ðåçóëüòàòîâ; îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè ïðèìåíåííûõ ìåòîäîâ (íåé-
ðîííîé ñåòè, ëèíåéíîé ðåãðåññèè è ò.ï.) íà îñíîâå âûáðàííûõ ìåòðèê; ýòî
ïîìîæåò îïðåäåëèòü, êàêîé èç ìåòîäîâ ðàáîòàåò ëó÷øå è êàêèå ïàðàìåòðû
ñëåäóåò îïòèìèçèðîâàòü;

— âûäåëåíèå çíà÷èìûõ ïðèçíàêîâ; èçó÷åíèå äàííûõ è âûäåëåíèå òåõ ïðè-
çíàêîâ, êîòîðûå îêàçûâàþò íàèáîëüøåå âëèÿíèå íà ðàñòâîðèìîñòü âåùåñòâ â
ÑÊ-CO2; ýòî ìîæåò áûòü ñäåëàíî ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ êîððåëÿöèîííîãî èëè
ðåãðåññèîííîãî àíàëèçà;
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— îáó÷åíèå íîâîé ìíîãîñëîéíîé ìîäåëè íåéðîñåòè; íà îñíîâå âûäåëåí-
íûõ çíà÷èìûõ ïðèçíàêîâ ñòðîèòñÿ íîâàÿ ìíîãîñëîéíàÿ íåéðîííàÿ ñåòü; îáó÷åíèå
ñåòè ìîæåò áûòü âûïîëíåíî ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ àëãîðèòìîâ, òàêèõ
êàê îáðàòíîå ðàñïðîñòðàíåíèå îøèáêè èëè ãðàäèåíòíûé ñïóñê; ïîñëå îáó-
÷åíèÿ ìîäåëè îíà òåñòèðóåòñÿ íà íîâîé âûáîðêå äàííûõ; îöåíèâàåòñÿ òî÷-
íîñòü ïðîãíîçèðîâàíèÿ ìîäåëè è ñðàâíèâàåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè
ðàíåå; ïðè íåóäîâëåòâîðèòåëüíûõ ðåçóëüòàòàõ òåñòèðîâàíèÿ ïðîâîäèòñÿ îï-
òèìèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè (íàïðèìåð, êîëè÷åñòâî ñëîåâ, êîëè÷åñòâî íåé-
ðîíîâ â êàæäîì ñëîå, ñêîðîñòü îáó÷åíèÿ è ò. ä.) äî äîñòèæåíèÿ ïðèåìëåìîãî
óðîâíÿ òî÷íîñòè;

— èíòåðïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ; ïîñëå ïîëó÷åíèÿ óäîâëåòâîðèòåëüíûõ ðå-
çóëüòàòîâ ïðîâîäèòñÿ îöåíêà ïîëó÷åííûõ äàííûõ è ôîðìóëèðóþòñÿ âûâîäû
î âçàèìîñâÿçè ìåæäó ôèçèêî-õèìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè âåùåñòâ è èõ ðàñòâî-
ðèìîñòüþ â ÑÊ-CO2.

ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Â ðàáîòå ïðîâåäåí àíàëèç ìåòîäîâ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ðàñòâîðèìîñòè âå-
ùåñòâ â ñâåðõêðèòè÷åñêîì äèîêñèäå óãëåðîäà ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëè÷íûõ
ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, à òàêæå ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî
ìîäåëè, îñíîâàííûå íà ôèçè÷åñêèõ ïðèíöèïàõ è ðàçëè÷íûõ óðàâíåíèÿõ ñî-
ñòîÿíèÿ, õîðîøî îïèñûâàþò ðàñòâîðèìîñòü, îäíàêî èõ âîçìîæíîñòè â ïðî-
ãíîçèðîâàíèè ðàñòâîðèìîñòè êðàéíå îãðàíè÷åíû. Àëüòåðíàòèâîé â äàííîì
âîïðîñå ìîãóò âûñòóïàòü ìåòîäû ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ, â òîì ÷èñëå íåéðîííûå
ñåòè. Ïðîòîòèï íåéðîñåòè, ñîñòîÿùåé èç òðåõ ñëîåâ, îáó÷åííûé íà èñõîäíîé
âûáîðêå, ïîäåëåííîé â ñîîòíîøåíèè 80 : 20 (80 % âõîäíûõ äàííûõ — îáó÷àþ-
ùàÿ âûáîðêà, 20 % — òåñòîâàÿ), ïîêàçûâàåò óäîâëåòâîðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû

Ðèñóíîê. Ðåçóëüòàò ïðîãíîçèðîâàíèÿ ïðîòîòèïîì íåéðîñåòåâîé ñèñòåìû ðàñòâîðèìîñòè
(ìîëüíîé äîëè ðàñòâîðåííîãî âåùåñòâà â íàñûùåííîì ðàñòâîðå x) àðîìàòè÷åñêèõ óãëå-

âîäîðîäîâ â ÑÊ-CO2
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ïðè ïðîãíîçèðîâàíèè ðàñòâîðèìîñòè. Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ áûëè
îïðåäåëåíû ïîñëåäóþùèå ýòàïû ïðîâåäåíèÿ èññëåäîâàíèé.
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A review of researches devoted to the application of machine learning methods and
neural network technologies in the prediction of solubility of various substances in
supercritical (SC) fluids. Using a simple neural network of three layers a prototype of a
solubility prediction system was developed based on the example of an existing data set on
the solubility of aromatic hydrocarbons in SC carbon dioxide. Its efficiency has been
shown and further directions of research in this field have been identified.

K e y w o r d s: supercritical fluid, solubility, prediction, machine learning.

ACKNOWLEDGEMENT

This work was financially supported by the Ministry of Science and Higher Education
of the Russian Federation within the framework of the state assignment for the provision
of public services (performance of work), topic No. 123030600044-3, FZSU-2023-0004.


