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Известно большое число расчетных схем нахождения теплот образования 
органических соединений путем установления корреляций с различными 
дескрипторами молекулярной структуры. В качестве дескрипторов использовались 
виды атомов, связей, группы атомов, топологические индексы и др. Для 
гомологических рядов отдельных классов соединений точность оценки в некоторых 
случаях приближается к точности эксперимента. В случае смешанных наборов 
соединений разных классов информативность обычно используемых дескрипторов 
недостаточна для получения приемлемой точности. Более универсальны в этом 
смысле методы молекулярно-механического и квантовохимического (MMX, AM1, 
PM3) моделирования, но они обладают погрешностью на уровне 20 кДж/моль.   

В настоящей работе исследована возможность прогнозирования теплот 
образования углеводородов с использованием нормированных ИК спектров в 
качестве дескрипторов структуры молекул. Ранее ИК спектры были успешно 
применены нами при прогнозировании ряда физико-химических свойств и 
токсичности веществ разных классов [1,2].   Использован набор из 160 
углеводородов, включающий алканы, циклоалканы, алкены, алкилбензолы. ИК 
спектры соединений в газовой фазе взяты на сервере NIST(США).  Тренировочная 
выборка состояла из 120, контрольная - из 40 веществ. Расчеты выполнены с 
помощью созданной нами компьютерной программы PROGROC по уравнению 
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где p, b - векторы значений свойства контрольной и тренировочной выборок 
веществ; , - матрицы, состоящие из собственных векторов матриц  и 

; Г- матрица сингулярных чисел; , C -матрицы дескрипторов 
тренировочной и контрольной выборок веществ; r- оценка ранга матрицы 
дескрипторов. 
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Показатели корреляции (коэффициент корреляции R и стандартное отклонение 
s) между экспериментальными и вычисленными значениями теплот образования 
углеводородов приведены в таблице 

 
Показатели корреляции Весь 

набор 
Тренир.выборка Контр.выборка 

R 0.997 0.997 0.996 
s (кДж/моль) 6.87 6.68 7.38 

 
Точность выполненного прогнозирования сопоставима с известными 

литературными данными, полученными с применением иных дескрипторов. 
Уникальной особенностью развиваемого нами подхода является возможность 
прогнозирования свойств неизвестных веществ без предварительной 
идентификации.  
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