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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñóùåñòâóåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî áàç äàííûõ è

ñïðàâî÷íèêîâ ïî òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì èíäèâèäóàëüíûõ âå-

ùåñòâ, îäíàêî îñòàåòñÿ òàêæå è áîëüøîå êîëè÷åñòâî õèìè÷åñêèõ ñîåäè-

íåíèé, òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà êîòîðûõ íå îïèñàíû èëè îïèñàíû

íåäîñòàòî÷íî.

Ðåøåíèå ïðîáëåìû íåäîñòàþùèõ äàííûõ ïî ñâîéñòâàì ñîåäèíåíèé

ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî ïîñðåäñòâîì îáîáùåíèÿ óæå èìåþùèõñÿ äàí-

íûõ è ïîñòðîåíèÿ íà èõ îñíîâå ìîäåëåé êîëè÷åñòâåííûõ ñîîòíîøåíèé

ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ òàêàÿ ìîäåëü,

èñïîëüçóþùàÿ ïîäõîä ôðàãìåíòàðíûõ äåñêðèïòîðîâ è îáîáùàþùàÿ

äàííûå ïî òåïëî¼ìêîñòÿì, ýíòàëüïèÿì îáðàçîâàíèÿ è ýíòðîïèÿì ñî-

åäèíåíèé. Ìîäåëü ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü îöåíêè çíà÷åíèé òåðìîäèíà-

ìè÷åñêèõ ôóíêöèé äëÿ ïðîèçâîëüíûõ ñîåäèíåíèé, ñîñòàâëåííûõ èç

ôðàãìåíòîâ, ïîëó÷åííûõ ïðè àíàëèçå áàçû äàííûõ òåðìîäèíàìè÷å-

ñêèõ ñâîéñòâ èíäèâèäóàëüíûõ âåùåñòâ.

Ðàñ÷¼òû, âûïîëíåííûå ïî ìîäåëè, ïîêàçàëè õîðîøåå ñîãëàñèå ðàñ-

÷¼òíûõ çíà÷åíèé ñî ñïðàâî÷íûìè. Îòíîñèòåëüíàÿ îøèáêà ïðè îöåíêå

ýíòàëüïèè íàõîäèòñÿ íà óðîâíå 5%, ïðè îöåíêå ýíòðîïèè íà óðîâíå

2%, à èçîáàðíîé òåïëî¼ìêîñòè íà óðîâíå 1%.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàì-

êàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà � 17-01-00873.
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