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� �������������� ����!�����"� ���#��������$ %���&��!�' ���!(�� � ��#� !��#������-
�����"� "��)� �����*� +*�� ��������� ��#���, ������$/0�$ ���#�!��*���� !�������* 
�!������ (lgk) ���!(�' ������—���#���, �����#��*% � �����&�*% �����������$% � ��� 
�����&�*% �����������%. ;���&����$ ��#��� ��!��*���� %���<�� ��"����� ���#�!����-
�*% � =!�������������*% ���&���' lgk: ���#��!��#����&��$ �<�+!� ���&���� �������$-
�� ����� 0,75 ��"���)��&��!�% �#���(. ;����#�� ������ �<�+�&�*% ���#�!�����', ��-
!��*��/0�', &�� ��!��*� �����������/� ���!(�$�, ���"���* !����*% ��#��A�� ��#!� 
�����&���*� ����!����*� )��"����*. ��#��� #������� #�$ ������������' �� ������� 
https://cimm.kpfu.ru/predictor/. 
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� % 4 5 $ " 6 $  * % ! " �: [4+2]�-(�!��������#������, ���!(�$ ������—���#���, !��-
������ �!������ ���!(��, !��#����������*' "��) ���!(��, %���&��!�� ���!(��, %���-
��)������!�. 

�������� 

���!(�� (�!��������#�����$ $��$/��$ �#���� �� ���+���� ��������������*% � ��A�*% 
���!(�' � �������&��!�' %����. ���+*' ������� ! ��� �+G$��$���$ ���, &�� � %�#� ���!(�� 
�+����/��$ �������&��!�� � �����*0���*� !���(�, ��!�/&������� ��A�*� � ��#�(���!�' %�-
��� [ 1 ]. H�����<�' ������� ! ��� � �����#��� ����$ �+G$��$���$ ���, &�� ���"�� ���!(�� 
!��!-%���� [ 2 ], ���+���� ��, !����*� ��������/��$ � +������"�������' %���� [ 3 ], $��$/��$ 
���!(�$�� (�!��������#�����$, ��������, ���#—��!�� [ 4 ], ��!��—������ [ 5 ], ��������—
��!�� [ 6 ] � #�. ;�����!���* ������������$ ���!(�� � +������"�������' %����, !�! �������, 
����#��$/��$ �!������/ �� �����!���$ � �&���� ������ ���*% !��(�����(�' ���"�����, !���-
�*� ���+%�#��� ������������ #�$ �+����&���$ +��������������� [ 7 ]. 
���� ��"�, �&��*��$ 
�����A����� �+��������$ � ���!(�� (�!��������#�����$ ��"����������, �% ������<���� 
��A�� �(�����, ���$ !�������* �!������ ���!(�'. 	�!�� �+�����, ��!�/&������� ��A�� ���-
��� ���#�!��*���� �!������ ���!(�' (�!��������#�����$. H��+0� A�, !�������* �!������ ��-
�!(�' ������$/� �� ����!� �(����� #�����!� %���&��!�% ���(�����, �� � �*&������ �*%�# 
���#�!��� � �% ������<����.  
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�	�. 1. ;����� ���!(�� (A), �����������/-
0�"� �' !��#�����������"� "��)� (B), � ��!-
A� #��!�������� ISIDA �� ������ (���&�!  
        ������ � ���<�����*% ������ (C). 

R�)�* �����������/� �����&������� #����"�  
)��"����� 

 
;�� =��� �� ��0������� �+0�% ��#-

%�#��, !����*� ��"�� �(����� �!������ 
���!(�' (�!��������#�����$ � <���-
!�� #�������� ������������'. ��������-
����� ����#�� !�������' %���� #�$ 
���#�!�����$ �!������ � ������' �����-
#���$ ���!(�' (�!��������#�����$ �� 
$��$/��$ =))�!����*�� �� ��' ���&�-
��, &�� �����#���� ��&�*% ���&���� ��-
���!��&�� � ���� �% ���������!����, 
���&�� �(��!� ���$��$ �����������$  

� !��)����(����� "�+!�� ����!��* �� ���"� ��� ����A�$/� =�� ���+����. ������������ ��-
��<�� � ���#�!������� !������� �!������' ������$/��$ ����#*, !����*� +�����/��$ �� ��-
����������� �����*% !�����$(����*% ��������', !������� �����������' � ������������' 
[ 8, 9 ]. U�� ��!����������� ����$��$ �� �"����&����� ��+��� ����!�����-�#����#�*% ���#���-
��' ��+� #�$ �#��"� ���#�����$ � ����*% �����������$%, &�� ������ �"����&����� �+����� �% 
���������$. 

������������� ���#��� %�����)������!� ������$�� �+�'�� �+� �!�����*% �"����&���$: 
%���&��!�$ ���!(�$ � ������$ �� �����#���$ !�#���/��$ � ��#� ��+��� #��!��������, � ��-
����������� ����#�� ��<����"� �+�&���$ ������$�� ��������� ��#���, �����+��/ ���#�!��*-
���� %���!�������!� ���!(�' � <���!�� #�������� ����!��� � ������' [ 10—15 ]. �������$ 
���+���� !�#�������$ ��!�/&����$ � ���, &�� ���!(�$ ���#�����$�� ��+�' ���A�*' �+G�!�,  
�����%�&��!� ��$�*��/0�' ���!���!� ����!��. ;�#%�# !��#�����������"� "��)� ���!(��, 
���#��A���*' K. H��#�(�� [ 16 ] � ������*' �. H����!�� [ 17, 18 ], $��$���$ �&��� �#�+�*� 
�����+�� ���#��������$ ���!(�', ���!���!� ������$�� ��!�#������� ��/ ���!(�/ � �#�� ����-
#�����!��$��*' (!��#����������*') "��). H !��#������������ "��)� ���!(�� (
K�) ������-
0���� ���#�������� � �A���� ��#�, "#� ������ �+*&�*% %���&��!�% ��$��', �� �����$/0�%�$ 
� ���!(��, ����������/� ��! ���*����*� #�����&��!�� ��$��, !�#���/0�� ��������� ���$#!� 
��$�� (���. 1). ��$ ����&���$ !��#�����������"� "��)� ���!(�� ���+%�#��� ������������ ����-
������"� ���+��A���$, �.�. �����������$ ��A#� ������� ���"����� � ���#�!���. ��$ ��"� � #���-
��'<�� ��A�� ������������ ����#����*� ��#%�#* %�����)������!� #�$ ���&��� #��!�������� 
� #���� ������� ��"��������*� [ 10—12, 18 ], !�����)�!�(����*� ��#��� [ 19, 20 ] #�$ %���&�-
�!�% ���!(�', �#����)�(������� �<�+!� ����-������"� ���+��A���$ [ 21 ] ��� ���&�$�� �"�, 
��������$ !�������� ���!���!�% ���"���� [ 22 ].  

�#���� �� ���+���� ��������*% � ������+�����*% ���!(�' (�!��������#�����$ $��$/�-
�$ ���!(�� [4+2]�-(�!��������#�����$, ���*����*� ��!A� ���!(�$�� ������—���#���. H #��-
��' ��+��� �����*� �����#���$ ��#���������� !������� �!������ ���!(�' ������—���#���  
� �������������� ��%����"�' ��<����"� �+�&���$. ;����� ���!(�� �� +��* #���*% �����#�� 
�� ���. 1. 

H 
�����!�� )�#�������� ������������ #��"�� ����$ ������ �����#�����$ �� ���&���/ 
���!(�' (�!��������#�����$ � "����� �.�. 
���������, � ���������� &�"� +*� ��+��� +���<�' 
������ #���*% �� �!�����$� � ��*� !�����&��!�� ���������� (+�����*, =�������, �+G��* 
�!����(�� ���!(�� � ��*�) ������+����*% ���!(�' =��"� ���� � �����&�*% ������$%. U�� #��-
�*� �����A��� ������' #�$ ���#���$ ��#��� #�$ ���#�!�����$ �!������' ��������/0�% ��� 
���!(�' ������—���#���.  
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H !�&����� ������* ���������$ +���' #���*% #�$ %������$ ���!(�' ������������ ��!�� 
Instant JChem [ 27 ] �� !������� ChemAxon. ����!���* %���&��!�% ���#�����', �&�����/0�% 
� ���!(��, ����#������������ � �������������� ����������� Standardizer ��!��� JChem [ 28 ]. 
;��(�#��� ����#������(�� �!�/&���: ���������(�/ ����!���, �#������ ��������, ����#������-
(�/ �������"����, �������&��!�% N-�!��#��, ���#��, �����"����, ���(�������, ����)����, 
�����&�*% N-�!��#��, �#������ $��� �!�����*% ������ ��#���#�. 

��$ �����#���$ ����-������"� ���+��A���$ ��!A� ������������ ���������� Standardizer. 
�<�+!� ����-������"� ���+��A���$ �#����)�(������� � �������$�� ���&��/. 
��#������-
����*� "��)* ���!(�' "����������� � �������������� ��+�������' ���"����* CGR Condenser. 

Z��"�����*� #��!������* ISIDA #�$ !��#����������*% "��)�� +*�� ����&����* � ����-
0�/ ���"����* Fragmentor [ 17 ]. H !�&����� #��!�������� �����������$ ������������ !��-
�����* 
������� (SPP [ 29 ], SA [ 30 ], SB [ 31 ]), !�������* 
������—	�)�� (� [ 32 ], � [ 33 ], �* 
[ 34 ]), � ��!A� #��!������*, %���!������/0�� ���$��� ���$������ � ���$���������� ������-
�����$: )��!(�$ L���� B

1,f � �
�

�
 
��!��#� K

1 ,
2 1

f � �
�

� 	
 1

1
1

f � �
�

� 	
 � 2

1
2

f � �
�

� 	
 (� — #�=��!���&�-

�!�$ �����(������� �����������$), 
2

1 2
1 ,
2

ng
n

�
�

	
 

2

2 2
1 ,

2 1
ng
n

�
�

	
 

2

2
( 1)( 1)

(2 1)(2 1)
nh
n

� � �
�

	 � 	
 (n — ��!������� 

����������$ 20
Dn  �����������$).  

H !�&����� ����#� ��<����"� �+�&���$ ������������ ��"�����/ �� �����*% ��!����% 
[ 24 ], ���+�/0�/ ��#+��� ����������"� $#�� �%�#����, ��������� <����* ����+*� � � ����-
����� <���)� 
 ("��������������). 
���� ��"�, ��#���, ����&���*� � �������������� �����&-
�*% )��"�����*% #��!��������, ����&�/��$ �� !�&�����. H*+�� ���������*% ����� #��!���-
����� � ���&���' "�������������� ����#� SVR �����#��� � �������������� ���"����* 
SVMOptimizer [ 25 ].  

H !�&����� ��!�������' !�&����� ��#���' ������������ ���#��!��#����&��!�� ��!������� 
(RMSE) � !�=))�(���� #��������(�� (Q2) �� !���������' �*+��!�: 
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ix  — ���#�!�����*� � =!�������������*� ���&���$ lgk #�$ i-' ���!(��; =!��
ix� � — 

���#��� ���&���� ��"���)�� !�������* �!������; N — &���� �+G�!��� � �*+��!�. 
���������$ 
�*+��!� ���#������� � �������������� 10-!����� ������$/0�'�$ ���(�#��* 5-!�����"� �!���-
�$0�"� !������$. 

;��#�!������ ����&����� ����#������ ���#�!�����' ��#���#�����*% ��#���', ����&��-
�*% � �������������� ����*% ��#��+���� #���*%, ���#���*% � %�#� ���(�#��* 5-!�����"� 
�!����$0�"� !������$. 

	��
������ � �� ���
;����� 

��#��� +*�� ��������* � �������������� ��+��� #���*% �� �!�����$� ���!(�' � ������-
$� �% �����#���$, �����&���*% ���&��/ �� !��#�#���!�% � #�!����!�% #�������(�' "����* 
�!�#���!� �.�. 
���������. H��"� +*�� �����&��� +���� 880 ���!(�', �����#���*% � �����&-
�*% �����������$%. ���+���� ��������������*�� +*�� ������ (347 ���!(��), %���+����� (172) 
� #�%���=��� (170). ���+���� ��������������*�� #����)����� � �����&���*% ���!(�$% +*�� 
��������*' ��"�#��#, �����(����=����� � $���-+����%����, ���#� #����� ���+���� &���� �����-
&����� ����0���*� )��(�!���*, �����(��* � �����(��*, � ��!A� 2,5-#�!��+�-����!��-3,4-
#�)����(�!�������#���. q��&���$ !������� �!������' ���!(�' (�!��������#�����$ ��������- 
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�	�. 2. K����"����� ������#�����$ !������� �!���-
���' ���!(�' ������—���#��� �� &������ �����&��- 
                                         �����  

 
/��$ � <���!�� #�������� �� –7,7 #� +8,5 ��"�-
��)��&��!�% �#���(. K����"����� ������#���-
��$ !������� �!������' ���!(�' (�!��������-
#�����$ �� &������ �����&������� � +��� #��-
�*% �����#��� �� ���. 2. 

H !�&����� #��!��������, %���!������/0�% 
���!(������ ������0����, ���� +*�� ������-

�����* )��"�����*� #��!������* ISIDA [ 17 ]. q��&���� !�A#�"� #��!������� ����� &������ 
�����&������� ��#����"� )��"����� � ����!���. ���!������* ISIDA ��#�&��*��/� &���� ���% 
�����A�*% )��"������ ����#������' ������"��. ���/��$ #�� ������*� ������"�� )��"���-
��� ISIDA: (i) (���&!� ������ ��#����' #���* ��� (ii) ����* � +��A�'<�� �!��A����� (���-
<�����*� ����*) — )��"����* ��#��A�� ��� ����*, �#�����*� �� (���������"� ����� �� ��-
#����� ������"�&��!�� ������$��� (��. ���. 1). H !�&����� ��(�' ��� )��"�����(�� ��A�� ��-
����$�� ����!� )��"����*, ��#��A�0�� %��$ +* �#�� #�����&��!�/ ��$��, ������$�� ����!� 
(���&!� ����������' #���* ��� ����&�� ���!���!�% ���<�����, ���#��$/0�% #����/ ���� 
������, � ��!A� �!�/&��� ��� �� �!�/&��� � �������� )��"����� ��)����(�/ � ����% ������, 
��$��', ����&�� ��� ��������� )�������*% ���$#�� �� �����%.  

	�!�� �+�����, #�$ �������������"� ��+��� #���*% ������� 616 �����&�*% ����� #�-
�!�������*% �������', ����&�/0�%�$ ����!� �����+�� )��"�����(�� !��#�����������"� 
"��)� ���!(�� ������—���#���. 

�� ����&���*% ��+���� #��!�������� ���+%�#��� �*+���� ��&<��, ������$/0�� ������-
��� ��#��� � ����*�<�' ���#�!���������' �����+�����/. 
������� ���"������/0�' �����+-
����� ��#��� �����#��� � �������������� ���(�#��* 5-!�����"� �!����$0�"� !������$. ���� 
����!������"� !������$ ��!�/&����$ � ���, &�� ��$ �*+��!� #���*% ���+������$ �� 5 ����*% 
&����', �#�� �� !����*% ��+������$ � ��! ���*�����/ !���������/ �*+��!�, �������*� 80 % 
�+G�!��� �+����/� �+�&�/0�/ �*+��!�. �� �+�&�/0�' �*+��!� �������$ ��#���. � ��������-
������ ����&����' ��#��� ���#�!��*��/� %���!�������!� �+G�!��� !���������' �*+��!�. 
;��(�#��� ������$���$ #�$ !�A#�' �� �$�� &����' �� �&���#� ��!, &�� !�A#*' �� �+G�!��� ���-
��������� � !���������' �*+��!� �#�� ���. H !��(� ���#�!�����$ �+G�#��$/��$, � �����#���$ 
���&�� �<�+!� ���#�!�����$. �(��!� !�&����� ��#���' �����#��� � �������������� !�=))�-
(����� #��������(�� (Q2) � ���#��!��#����&��"� ��!������$ ���#�!�����*% ���&���' �� =!�-
������������*% (RMSE). ��$ ���������$ ���$��$ ���$#!� ���#�����' � �*+��!� �� ��!���-
���� !�&����� ����# �����#����� �!����$0�"� !������$ �*+��!� ���&�'�*� �+����� ������-
<�����. �����/ ���(�#��� ������$�� 10 ���, ��!�������� !�&����� ���A��� ���#��� ���&���� 
�� ��#����*� ���������$�. 

��$ ���#�!�����$ !������� �!������ #�$ ���*% ���!(�' ��� ��#���, "���������*� � %�#� 
���(�#��* �!����$0�"� !������$, ��%���$���� � �������������� #�$ ���"���� lgk. H ���������� 
#�$ !�A#�"� �+G�!�� ����&�/��$ 50 ���#�!�����', !����*� ������#����� ����#�$/��$. U��� 
��#%�#, �%�A�' � +�""��"�� [ 23 ], ������$�� ������� �<�+!� ���#�!�����$ � �����&��� ���-
+�������� ��#��� �� �&�� ���������$ ���$��$ ���&�'�*% )��!���(�', ��$����*% � ����#����� 
� �+�&�/0�/ �*+��!� ����*% �+G�!���. 
�&����� ��#��� ��A�� �(�����, ����#�$$ ���#�!���-
��$ #�$ �+G�!��� �� !��������*% �*+���!. ��������$ ����&���*� ���#�!�����$ � =!��������-
�����*�� #���*��, ����&��*���� RMSE � Q2 ��"����� �����#���*� � =!��������������' 
&���� )�������. 

H !�&����� ����#� ��<����"� �+�&���$ ������������ ��"�����/ �� �����*% ��!����% (SVR) 
[ 24 ]. H ���!�% #����"� ����#� � #��!��������� ������������ �������$ ���"������$ ����+��  
� ��#�����, ��#�����*� ���������� �, ��!�� �+�����, &��+* �+G�!�* ����#��� ������ ���.  
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�	�. 3. ;��#�!�����*� ���&���$ !������� �!����-
��' ���!(�' [4+2]�-(�!��������#�����$ � ����- 
                   ��� � =!�������������*��. 
����<��$ ����$ ������������� �#�������� �����#���/ 
���#�!�����*% � =!�������������*% ���&���'. ;��!��-
��� �+����&��* �����, �����������/0�� ��!������/  
   ���#�!�����*% ���&���' �� ��+�/#���*% �� 3·RMSE  

 
N��� �+G�!� �!��*�����$ ��� ����+*�, �� ��-
#��� <���)����$ ������(�������� �#������-
��� �+G�!�� �� �����%����� ����+*� � ��������� <���)� 
. � �������������� $#�� �%�#���� 
��A�� ������� ������'�*� �����������, ���A����� !����*% ����#��$���$ ����� $#�� � �"� 
�����������. H ��+��� ������������ ��� ���� $#�� — ����'���, �������������� � "�������. 
	�!�� �+�����, ������$ #�� "������������� (!�=))�(���� C � �������� �) � ��# $#��, !����*� 
��#+���/��$ ��!, &��+* �+����&��� ��!��������/ ���#�!���������/ �����+����� ��#���. ��$ 
!�A#�"� ���� #��!������� ���������*� "������������* � $#�� ��"�� ����&����$. ;��!���!� 
&���� !��+���(�' #��!�������� � ���&���' "�������������� SVR-��#��� �&��� ����!�, ��� 
�*+������� � �������������� "�����&��!�"� ��"������ [ 25 ] ��!�� �+�����, &��+* �+����&��� 
����������/ ���#�!���������/ �����+����� ��#��� �� 5-!������ �!����$0�� !�������. 

���+���� �*��!�/ ���#�!���������/ �����+����� ��!����� ��#���, ���������*� � ��-
������������ )��"�����*% #��!�������� �� ������ (���&�! #����' �� �#��"� #� <���� ������ 
� �&���� ��)����(�� � ���$#�% �� ��%. ���#��!��#����&��� ��!������� ���#�!�����*% ���&�-
��' �� =!�������������*% #�$ ��#��� RMSE � �������������� !����������"� ��#%�#� ������-
�$�� 0,75 ��"���)��&��!�% �#���(. 
�=))�(���� #��������(�� Q2 #�$ ��#��� �������� 0,87.  

K��)�! �����������$ ���#�!�����*% ���&���' =!�������������*� ���#������� �� ���. 3. 
L���� !�&��������/ ��#��� ���#��� +*�� �������A��, ��-��#�����, ��-�� ����&�$ <��� � #��-
�*%, !����*' �����!��� �� ���!���!�� ���&����: ���%�A#���$ � ����#�!�% ��������', ���-
��+��A���� ��!����*�� ����!���� �������$ (��������, � #����' ��+��� �* �� ��������� �� 
�������� ������%���/ ������#�����$), ���&�'�*� �<�+!�. �&���#��, &�� ��!������� ���#-
�!�����*% #���*% �� =!�������������*% � ���#��� �� ��A�� +*�� ����<�, &�� <�� � #���*%. 
�(����� =��� <�� ���A��, �#��!� ����&����$ ���� �<�+!� ���#�!�����$ �� ���$#!� ����&��* 
��"�������$ � ����&���*�� ����� ��#��$�� #�$ ���!(�' +�����!��$���"� ��!���)�����"� ��-
��0���$ [ 11 ]. H ��' +*�� ��!����* ��!����*� ������* ���%�A#���$ ���&���' !������� �!�-
�����, ����&���*% � ����*% �����$%, � (���� ��#����A#�/0�� ������������ <��� � #���*% 
����&����� ���#�!�����'. 
���� ��"�, +���!�$ �� ����&��� �<�+!� ���#�!�����$ +*�� ����&�-
�� � ��#���, ���#�!��*��/0�' �!������ +�����!��$���"� =������������$ [ 12 ]. 	�!�� �+��-
���, �* �&�����, &�� !�&����� ���#�!�����' #�$ ���#��A����' ��#��� ����������� � ������-
����#������/ !�������* �!������ � ����*% =!����������%. 

��$ �(��!� !�&����� ��+��* ��#��� � �� �"����&���' +*� �����#�� ������ �+G�!���, #�$ 
!����*% �+����A����� ���&������*� (+���� &�� �� 3·RMSE) ���%�A#���$ =!�������������*% 
� ���#�!�����*% ���&���'. ������ ��!�% �<�+�! ���"���� ��!����, &�� ��� �+��������* ����-
&��� ���(�)�&��!�%, ��#!� �����&���*% ����!����*% )��"������ (���. 4). N��� ���!(�$, ��-
#��A�0�$ ��!�� ��#!�� )��"����*, �!��*�����$ � �������' �*+��!�, �+�&�/0�$ �*+��!�, !�! 
�������, �!�/&��� ��������&��!� �����&���� !���&����� ���!(�' ��� ���+0� �� �!�/&��� ��-
�!(�' ��!�"� ����. ;� =��' ���&��� ���$��� ��!�% ��#!�% )��"������ �� �!������ ���!(�� �� 
��A�� +*�� ���#�!�����, � �*#������� ���&���� �!������ ���!(�� ��#��A�� �����(������ 
+���<�/ ��"��<�����. �������, &�� ��!�"� ��#� �<�+!� ���#�!�����$ ��"�� +*�� ����<�� 
�#����)�(������* � ����0�/ �����&�*% ��#%�#�� �(��!� �+����� ������������ ��#���, 
��������, ����#� !������$ )��"������ [ 26 ]. H ���!�% #����"� ��#%�#�, ���� !��#���������-
�*' "��) ��!�' �������' ���!(�� ��#��A�� )��"����, !����*' �� �����&���$ � "��)�% #�$ �+G-
�!��� �+�&�/0�' �*+��!�, �� ���#�!������ ��#���, ����&����' �� #����' �+�&�/0�' �*+��-
!�, �&������$ ��#��������*�. ;��!���!� � )�������' ��#��� ���#�!������ #������$ �� ������  
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�	�. 4. ;�����* �<�+�! ���"����. ������$ ���!(�� (������������, �������-
����), ���#�!������� � =!��������������� ���&���$: ������, 60 
C, ���#.:  
          –3,16, =!��.: 0,76 (a); 1,4-#��!���, 130 
C, ���#.: –1,92, =!��.: –4,23 (� ). 
�+� ���!(�� ��#��A�� ����������������, !����*' ����������� � #��"�% ���!(�$% �+�- 
                                                            &�/0�' �*+��!� 

 
!��������� ���A����� ��#���', ����&���*% �� �����&�*% ��+���% �+G�!���, �� #���� �����-
������� ��%�#���$ #�$ !�A#�' ��#���#������' ��#��� � ��#��������. N��� ���#�!������ #�$ 
+���� &�� 70 % ��#���', �%�#$0�% � !��������, �!��*�����$ ��#��������*�, �� �&������$, &�� 
���#�!������ !����������' ��#��� ��!A� ��#���������. ������ ����"���� ���&���� +*�� ��'-
#��� ����+���� �����&�*% �����A�*% ���&���' (�� 0 #� 100 %) ��!�� �+�����, &��+* ������-
���������� �<�+!� ���#�!�����$ � %�#� ���(�#��* �!����$0�"� !������$. 

;���&����$ ��#��� #������� #�$ ������������' � ��-��'� ���#�!����, #�������� �� ������� 
��+�������� %�����)������!� � ����!��$���"� ��#���������$ 
Z� https://cimm.kpfu.ru/pre-
dictor/. H ��#�!���� ������$ �����A����� ���������� ��� ��"������ ��������/0�/ ���!(�/, 
����� &�"� +�#�� ��������&��!� ���#��� ����-������� ���+��A����, ������$ �����A����� �!�-
���� ��������/0�' ������������ � �����������. H ���������� ������0����$ ���#�!������ !��-
�����* �!������ ���!(��, � ��!A� ���#���$ �+ �(��!� ��#�A����� ���#�!�����' (�����#��A��-
��� ���#�!��*�����"� �+G�!�� #����� ������������ ��#���).  

������ 

� �������������� ��#%�#� !��#�����������"� "��)� � �"�����������*% � �"� ����0�/ 
#��!�������� %���&��!�' �����)����(�� � ��&������ � #��!��������� �����������$ � �����-
�����* ���� �����*� +*�� ����&��� ��#���, ���#�!��*��/0�% !�������� �!������ ���!(�' 
������—���#��� � �&������ �����&�*% ���"�����, �����!�/0�% �� ���A����� ��"���&��!�% 
������������'. L*�� ��!�����, &�� ��&����� ���#�!�����$ ����������� � ������� =!��������-
������"� <���. ������ �<�+�! ���"���� ��!A� ��!����, &�� !�&����� ��#��� #������&�� �*��-
!� #�$ �#����)�!�(�� �<�+�! � #���*% � �+G�!��� � ���!�����' ����!����' �� ����<���/  
! =���� ��+��� ���!(�'. � �������������� ����&���*% �����' +*� ���������� �����+ �(��!� 
�����#��A����� ��������/0�' ���!(�� #����� ������������ ��#���. ;���&����$ ��#��� 
#������� �� ������� https://cimm.kpfu.ru/predictor/. 

 
�����#������ �*������� �� �&�� "����� �����'�!�"� ���&��"� )��#� (����!� V 14-43-

00024).  
�����* +��"�#��$� !������/ ChemAxon �� ���#����������� ���"������� �+����&����.  
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