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Аннотация. На данный момент большинство работ по прогнозированию индексов удерживания по 

структуре молекулы посвящены стандартным неподвижным фазам: полидиметилсилоксану, 5%-фе-

нил-метилполисилоксану и полиэтиленгликолю. Информация об индексах удерживания на этих непо-

движных фазах содержится в базе данных NIST, соответственно, доступен большой набор данных для 

обучения и возможно применение глубокого обучения. Это позволяет создать точные и универсальные 

модели для прогнозирования индексов удерживания. Однако другие неподвижные фазы также активно 

применяются в исследованиях при хромато-масс-спектрометрической идентификации компонентов 

сложных смесей. Создание алгоритмов прогнозирования индексов удерживания для этих неподвижных 

фаз также могло бы иметь большое значение. В данной работе рассматривается задача прогнозирова-

ния индексов удерживания для неподвижной фазы DB-35MS (35%-фенил-полидиметилсилоксан). Рас-

смотрен набор данных об удерживании 52 летучих органических соединений, содержащихся в бутонах 

сирени, для этой неподвижной фазы. Предложены эмпирические уравнения, в которые входят: вычис-

ленный с помощью глубокого обучения индекс удерживания для неподвижной фазы DB-5 (5%-фенил-

метилполисилоксан) и ряд молекулярных дескрипторов, рассчитанных с помощью фреймворка RDKit. 

Показано, что использование сложных топологических молекулярных дескрипторов, а так же величин 

рассчитанных с помощью методов квантовой химии, не дает сильного повышения точности по сравне-

нию с наиболее простыми целочисленными молекулярными дескрипторами, такими как число связей, 

подверженных внутреннему вращению. В то же время применение индексов удерживания для непо-

движной фазы DB-5, спрогнозированных с помощью глубокого обучения, в качестве молекулярного 

дескриптора, приводит к сильнейшему уменьшению ошибки прогнозирования по сравнению с приме-

нением только обычных молекулярных дескрипторов. Если вместо индексов удерживания, спрогнози-

рованных для неподвижной фазы DB-5, использовать индексы удерживания, спрогнозированные для 

неподвижной фазы DB-624, то также можно достигнуть относительно высокой точности прогноза. В 

работе представлены линейные уравнения, которые могут быть использованы на практике для вычис-

ления индексов удерживания летучих соединений растительного происхождения, содержащих угле-

род, водород и кислород, для неподвижной фазы DB-35MS и аналогичных неподвижных фаз. Пред-

ставлено также менее точное, но более универсальное уравнение, содержащее в себе только спрогно-

зированный с помощью глубокого обучения индекс удерживания для неподвижной фазы DB-5 в каче-

стве молекулярного дескриптора. Достигнутые значения среднеквадратичной ошибки, средней абсо-

лютной ошибки и медианной абсолютной ошибки составили 28.9, 19.3 и 11.8 единиц соответственно. 

Ключевые слова: газовая хроматография, индекс удерживания, DB-35MS, нейронные сети, машинное 

обучение, количественное соотношение структура-удерживание 
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Abstract. At the moment, most of the studies on the retention index prediction based on molecule structure 

are devoted to standard stationary phases: polydimethylsiloxane, 5%-phenyl-methylpolysiloxane, and polyeth-

ylene glycol. Retention index information for these stationary phases is contained in the NIST database, so a 

large training data set is available, and deep learning can be applied. This allows the creation of accurate and 

versatile retention index prediction models. However, other stationary phases are also actively used in research, 

for identification of components of complex mixtures using chromatography-mass spectrometry. The develop-

ment of retention index prediction algorithms for these stationary phases could also be of great importance. In 

this paper, we consider the problem of predicting retention indices for the DB-35MS stationary phase (35%-

phenyl-methylpolysiloxane). A data set of retention indices of 52 volatile organic compounds contained in lilac 

buds for this stationary phase is considered. Empirical equations are proposed that incorporate the retention 

index for the DB-5 stationary phase (5%-phenyl-methylpolysiloxane) predicted by deep learning and a number 

of molecular descriptors calculated using the RDKit framework. It was shown that the use of complex topo-

logical molecular descriptors, and features calculated using quantum chemistry does not provide a significant 

increase in accuracy compared to the simplest integer molecular descriptors, such as the number of bonds 

subject to internal rotation. At the same time, the use of the retention index for the DB-5 stationary phase 

predicted by deep learning as a molecular descriptor leads to a strong decrease in the prediction error compared 

to the use of only conventional molecular descriptors. When the retention indices predicted for the DB-624 

stationary phase are used instead of the retention indices predicted for the DB-5 stationary phase, a relatively 

high prediction accuracy can also be achieved. Linear equations are presented that can be used in practice to 

calculate the retention indices of volatile plant compounds containing carbon, hydrogen, and oxygen for the 

DB-35MS stationary phase and similar stationary phases. A less accurate but more versatile equation is also 

presented that contains only the retention index predicted by deep learning for the DB-5 stationary phase as a 

molecular descriptor. The achieved values of the root-mean-square prediction error, the mean absolute predic-

tion error, and the median absolute prediction error were 28.9, 19.3, and 11.8 units, respectively. 

Keywords: gas chromatography, retention index, DB-35MS, neural networks, machine learning, quantitative 

structure-retention relationship. 
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Введение 

Индексы удерживания на основе н-ал-

канов (т. е. значения, характеризующие 

удерживание молекулы относительно н-

алканов), широко используются в газовой 

хроматографии [1] в качестве дополни-

тельного фактора, позволяющего при-

нять или отбросить кандидат при масс-

спектрометрической идентификации [2]. 

Значение индекса удерживания главным 

образом зависит от структуры молекулы 

и неподвижной фазы и является перено-

симой характеристикой, не слишком 

сильно зависящей от других параметров 

системы [1]. Индексы удерживания на ос-

нове н-алканов были впервые описаны 

Ковачем [3] для изотермических условий, 

а затем адаптированы для условий про-

граммирования температуры [4]. К сожа-

лению, для большинства соединений ин-

дексы удерживания отсутствуют в базах 

данных [5], а также базы данных содер-

жат в себе ошибки и неточности [5-6]. 
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Последние годы были разработаны ме-

тоды прогнозирования индексов удержи-

вания на основе глубокого обучения (глу-

боких нейронных сетей) [7-9]. Однако, 

чтобы обучить нейронную сеть требуется 

большой объем данных — эксперимен-

тальные данные об индексах удержива-

ния для десятков тысяч молекул. В связи 

с этим глубокое обучение применяется 

главным образом для прогнозирования 

индексов удерживания для полидиметил-

силоксана (DB-1 и аналогичные непо-

движные фазы), 5%-фенил-метилполиси-

локсана (DB-5 и аналогичные неподвиж-

ные фазы) и полиэтиленгликоля (DB-

WAX и аналогичные неподвижные фазы). 

Для других неподвижных фаз также 

важно прогнозировать индексы удержи-

вания, так как такие неподвижные фазы 

применяются для хромато-масс-спектро-

метрического анализа сложных смесей, а 

справочные данные для них недоступны. 

Ранее нами был разработан подход для 

применения глубокого обучения для про-

гнозирования индексов удерживания и в 

такой ситуации [10-11]. При этом исполь-

зуется «двухстадийная» модель машин-

ного обучения — на первом этапе выпол-

няется прогнозирование индексов удер-

живания с помощью глубоких нейронных 

сетей для наиболее распространенных не-

подвижных фаз (DB-1, DB-5, DB-WAX). 

Затем эти полученные in silico индексы 

удерживания используются в качестве 

исходных характеристик для моделей ма-

шинного обучения или эмпирических 

уравнений, прогнозирующих удержива-

ние для других неподвижных фаз. Этот 

подход был применен для ряда непо-

движных фаз промежуточной полярно-

сти (более полярных по сравнению с DB-

5, но менее полярных, чем DB-WAX) 

[10], а также неподвижных фаз на основе 

ионных жидкостей [11]. 

Одной из важных неподвижных фаз, 

селективность которой отличается от се-

лективности стандартных неподвижных 

фаз, является 35%-фенил-метилполиси-

локсан. Эти неподвижные фазы (напри-

мер, DB-35, DB-35MS, OV-35) широко 

используются в аналитической практике 

[12-14], в том числе в новейших работах 

[15-16]. Работ по прогнозированию удер-

живания для них крайне мало, в частно-

сти, есть работы по прогнозированию 

удерживания замещенных полихлориро-

ванных бифенилов [17-18]. Есть публика-

ция, в которой индексы удерживания для 

DB-35MS рассчитаны на основе индексов 

удерживания для HP-5MS, но в этом слу-

чае потребовалось знать эксперименталь-

ные индексы удерживания [19], модель 

была разработана только для конкретной 

пары условий, а также использовалось 

несвободное программное обеспечение 

Dragon. 

В работе [20] рассматривалось прогно-

зирование времен удерживания (для од-

них конкретных хроматографических 

условий) ряда пестицидов и токсикантов 

для неподвижной фазы DB-35MS. Такой 

подход не является переносимым, и такие 

модели не могут быть использованы дру-

гими исследователями. Рассматривалось 

и прогнозирование индексов удержива-

ния для гомологических рядов галоге-

налканов [21], однако такие уравнения не 

могут быть рассмотрены как универсаль-

ные и имеющие прогностическую силу. 

Также такие неподвижные фазы исследо-

вались и с применением других методов 

[22-23]. Несмотря на большой интерес к 

таким неподвижным фазам и наличие 

ряда работ, посвященных прогнозирова-

нию удерживания для них, надежного и 

универсального метода, позволяющего 

прогнозировать индексы удерживания 

для 35%-фенил-метилполисилоксана и 

различных классов аналитов, исходя 

непосредственно из структуры аналита, 

на данный момент не существует. Целью 

данной работы является разработка та-

кого метода, который позволит осуще-

ствить прогнозирование индексов удер-

живания для этих неподвижных фаз для 

летучих соединений растительного про-

исхождения. 
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Методы и набор данных 

Для обучения моделей машинного 

обучения для прогнозирования индексов 

удерживания необходим набор экспери-

ментальных данных. В данной работе 

набор данных был взят из статьи [14]. В 

этой статье выполнялся анализ компо-

нентов эфирных масел, извлеченных из 

бутонов сирени. Авторами приведены 

данные об удерживании 95 компонентов 

эфирных масел на двух неподвижных фа-

зах: HP-5MS или DB-35MS. Использова-

лись капиллярные хроматографические 

колонки длиной 30 м, толщиной 0.25 мм, 

с толщиной слоя 0.25 мкм. Поскольку ав-

торы не пользовались стандартными об-

разцами и применяли только идентифи-

кацию с помощью масс-спектрометрии, 

то отнесение структурной формулы к 

хроматографическому пику может быть 

ненадежным. В связи с этим рассматри-

вались только соединения, для которых 

есть информация об удерживании на 

обеих неподвижных фазах, а также не 

рассматривались соединения, структура 

которых была установлена с помощью 

более сложных эвристических методов. 

Предполагается, что таким образом были 

отобраны соединения, структура которых 

установлена наиболее надежно. Для ча-

сти соединений не было возможно одно-

значно установить структурную фор-

мулу, исходя из данных, приведенных ав-

торами [14]. В итоге был составлен набор 

данных об индексах удерживания (непо-

движная фаза DB-35MS) для 52 молекул. 

Большая часть этих молекул содержит 

кислород, и ни одна из них не содержит 

азот и другие элементы, кроме кисло-

рода, углерода, водорода. Структуры со-

единений весьма разнообразны. Струк-

турные формулы рассмотренных 52 со-

единений изображены на рис. 1. 

Для каждого соединения индекс удер-

живания зарегистрирован при трех ско-

ростях нагрева (режим программирова-

ния температуры): 2, 4 или 6ºC/мин, 

начальная температура составляла 80ºC. 

Мы рассматривали среднее арифметиче-

ское значений, полученных при разных 

скоростях нагрева. Индекс удерживания 

 
Рис. 1. Структурные формулы 52 летучих органических соединений из бутонов сирени, 

рассмотренных в данной работе. 

Fig. 1. Structural formulas of 52 volatile organic compounds from lilac buds considered 

in this work. 
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практически линейно зависит от скоро-

сти нагрева в режиме программирования 

температуры [24], таким образом, это 

среднее значение для большинства моле-

кул близко к индексу удерживания при 

4ºC/мин. Тем не менее такое усреднение 

может вносить ошибку. Для сравнения 

было так же рассмотрено прогнозирова-

ние индексов удерживания, полученных 

для одной конкретной скорости нагрева, 

а не «средних» индексов удерживания. 

Более подробно этот вопрос рассмотрен 

ниже. Молекулярная масса этих соедине-

ний находится в диапазоне от 108 до 296 

Да. Индекс удерживания (неподвижная 

фаза DB-35MS) находится в диапазоне от 

1095 до 2205. Более подробная информа-

ция об условиях хроматографирования, 

образцах бутонов сирени, а также «сы-

рые» значения индексов удерживания со-

держатся в соответствующей работе [14]. 

Для построения линейных уравнений, 

связывающих молекулярные дескрип-

торы (легко рассчитываемые величины, 

характеризующие структуру молекулы, 

см. ниже) с индексами удерживания, 

было использовано ранее разработанное 

в нашей лаборатории программное обес-

печение CHERESHNYA [11, 25] (версия 

0.0.2-alpha1). Использовался пошаговый 

(stepwise) метод отбора молекулярных 

дескрипторов (МД): в этом методе МД 

отбираются один за другим. На каждом 

шаге отбирается МД, значение статисти-

ческой значимости многомерной линей-

ной регрессии (f-тест) для которого 

наибольшее с учетом ранее отобранных 

МД. Для оценки важности (значимости) 

МД процедура отбора выполнялась 200 

раз, каждый раз из набора данных удаля-

лась случайным образом одна молекула. 

Ранее [11] было показано, что процедура 

отбора МД является невоспроизводимой 

при незначительном изменении набора 

данных. За счет многократного повторе-

ния возможно добиться более надежной 

оценки значимости МД. Подробное опи-

сание этой процедуры дано в предыду-

щей работе [11]. 

Использовались (посредством про-

граммы CHERESHNYA) 2D молекуляр-

ные дескрипторы, генерируемые фрейм-

ворком RDKit (версия 2023.09.4) [26]. 

Полный набор МД включал в себя 208 

МД. Половина из них (104) – это целочис-

ленные величины с очевидным физиче-

ским смыслом, характеризующие нали-

чие и количество тех или иных фрагмен-

тов в молекулах или, например, число ва-

лентных электронов. Другая половина 

(104) – это весьма разнообразные де-

скрипторы. Часть из них имеет простой 

физический смысл (в это число, напри-

мер, входит молекулярная масса, длина 

самой длинной углеродной цепи), физи-

ческий смысл других более сложный. 

Например, семейство МД BCUT пред-

ставляет собой значения собственных 

значений матриц связности молекул (с 

модифицированными диагональными 

элементами), [27-28]. Несколько из рас-

смотренных МД составляют МД, харак-

теризующие какие-то свойства молекул, 

например logP, молекулярную рефрак-

цию. Они рассчитываются с помощью ад-

дитивных схем и других моделей [29]. 

Все МД кратко описаны в документации 

RDKit [26], а более полное описание со-

держится в соответствующих публика-

циях, ссылки на которые приведены в 

этой документации. Все эти МД объеди-

няет то, что они могут быть детермини-

стично и быстро (за доли секунды на од-

ном ядре современного процессора) рас-

считаны непосредственно на основе дву-

мерной структуры молекулы без вычис-

ления трёхмерных координат. Методы 

квантовой химии, молекулярной дина-

мики при этом не используются. 

Также рассматривался сокращенный 

набор МД: при этом рассматривались 

только 104 МД, в названии которых со-

держится фрагмент «Count», «Num» или 

«fr_». Все эти МД является целочислен-

ными и имеют прозрачный физический 

смысл, очевидный из названия. Напри-

мер, «NumRotatableBonds» – МД пред-

ставляющий собой количество связей, 
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подверженных вращению, а «fr_benzene» 

– количество бензольных колец. МД, зна-

чение которых является константой для 

всех рассматриваемых молекул, а также 

МД с точностью до линейной зависимо-

сти, совпадающие с другими МД, в авто-

матическом режиме исключены с помо-

щью программного обеспечения 

CHERESHNYA. 

Помимо МД, вычисленных с помощью 

фреймворка RDKit, в качестве МД рас-

сматривались индексы удерживания для 

неподвижных фаз DB-5, DB-WAX и DB-

624 (6%-цианопропилфенил)-метилполи-

силоксан. Соответствующие МД обозна-

чены как RI_DB-5, RI_DB-WAX, RI_DB-

624. Индексы удерживания для этих не-

подвижных фаз в автоматическом ре-

жиме вычисляются с помощью ранее раз-

работанного нами программного обеспе-

чения. Модели для их прогнозирования 

подробно описаны в предыдущей работе 

[10]. Именно использование этих индек-

сов удерживания в качестве МД позво-

ляет достигнуть высокой точности про-

гноза. В данной работе мы рассматриваем 

традиционное для хемоинформатики 

определение МД [30], а именно мы назы-

ваем термином МД численные величины, 

характеризующие (представляющие) 

структуру молекулы, которые могут быть 

легко и однозначно рассчитаны на основе 

структуры молекулы. В этом смысле 

спрогнозированные с помощью ранее 

опубликованных (и обученных на совер-

шенно других наборах данных вне рамок 

этой работы) моделей глубокого обуче-

ния индексы удерживания могут быть 

рассмотрены в качестве МД. Для их вы-

числения используются глубокие 

нейронные сети [10]. 

Для сравнения эффективности различ-

ных типов МД в качестве МД так же были 

рассмотрены дипольный момент и поля-

ризуемость, рассчитанные с помощью 

квантовохимического пакета nwchem 

(версия 7.2.3) [31]. Была использована 

теория функционала плотности, базис-

ный набор 6-311G*, гибридный функцио-

нал PBE0 [32]. Начальное приближение 

трёхмерных координат атомов было по-

лучено с помощью пакета Open Babel 

3.0.0 [33], минимизация потенциальной 

энергии (оптимизация структуры) была 

выполнена с помощью модели машин-

ного обучения ANI-1ccx [34] и программ-

ного обеспечения TorchANI (версия 

2.2.4) [35]. Эта модель позволяет оцени-

вать потенциальную энергию молекулы с 

точностью, сравнимой с современными 

ab initio методами [34, 36]. Поляризуе-

мость была оценена с помощью опции 

«response» программы nwchem, поле 

было задано как 1 (атомные единицы) и 

частота 0. В качестве значения поляризу-

емости рассматривалось среднее значе-

ние диагональных компонентов матрицы 

поляризуемости. 

Все линейные уравнения для прогно-

зирования индексов удерживания по-

строены с помощью метода наименьших 

квадратов, оценки точности выполнены с 

помощью «10-fold» кросс-валидации: 

набор данных случайно разбивался на 10 

подмножеств, каждое из которых по оче-

реди рассматривалось в качестве тесто-

вого набора. Кросс-валидация повторена 

200 раз со случайным удалением одной 

молекулы из набора данных и случайным 

разбитием на 10 подмножеств. В качестве 

метрик для оценки точности использова-

лись среднеквадратичная ошибка (СКО), 

средняя абсолютная ошибка (САО), ме-

дианная абсолютная ошибка (МАО) и ко-

эффициент детерминации R2. 

Обсуждение результатов 

Отбор молекулярных дескрипторов 

для построения моделей. На рис. 2 пока-

зана зависимость метрик точности (СКО 

и МАО) от количества отобранных МД 

для четырех различных наборов МД. Все 

четыре набора включают полный набор 

МД, рассчитанных при помощи пакета 

RDKit. Три набора также включают один 

из МД RI_DB-5, RI_DB-624 или RI_DB-



 

Сорбционные и хроматографические процессы. 2024. Т. 24, № 4. С. 481-499. 

Sorbtsionnye i khromatograficheskie protsessy. 2024. Vol. 24, No 4. pp. 481-499. 
 

ISSN 1680-0613_____________________________________________________________ 
 

 

 
 

487  

WAX. Следует отметить, что использова-

ние индексов удерживания, полученных 

in silico с помощью глубокого обучения, 

приводит к чрезвычайно сильному повы-

шению точности по сравнению с МД из 

пакета RDKit. Наилучшая точность до-

стигается при использовании RI_DB-5, на 

втором месте идет набор, содержащий 

RI_DB-624. Для этих наборов при ис-

пользовании пошагового метода отбора 

на первом шаге всегда отбираются 

именно эти МД. Для набора, содержа-

щего RI_DB-WAX, этот МД отбирается 

на втором шаге пошагового алгоритма, 

поэтому, когда количество используемых 

МД равно 1, то точность с использова-

нием RI_DB-WAX совпадает с точно-

стью, достигаемой без его использова-

ния. Ошибка сильно уменьшается во всех 

случаях при переходе от 1 к 2 отбирае-

мым МД. Это показывает, что RI_DB-5, 

RI_DB-624 и RI_DB-WAX в одиночку не 

способны обеспечить высокой точности 

прогноза, и именно использование их 

вместе с другими МД в качестве одного 

из МД позволяет добиться высокой точ-

ности прогноза. 

При использовании большого числа 

МД (>5) точность (даже определяемая с 

помощью кросс-валидации) существенно 

улучшается. Однако это достигается за 

счет «запоминания» моделью особенно-

стей набора данных, содержащего много 

однотипных соединений, и приводит к 

нефизичным уравнениям, не имеющим 

реальной прогностической силы. Чтобы 

избежать таких уравнений, мы ограничи-

лись уравнениями, содержащими четыре 

МД: индекс удерживания, полученный с 

помощью глубокого обучения, и еще три 

МД. Далее рассматриваются именно та-

кие уравнения. Также ниже везде исполь-

зуются набор МД, содержащий МД, сге-

нерированные с помощью пакета RDKit, 

и МД RI_DB-5, дающий наилучшую точ-

ность. 

На рис. 3 показаны результаты оценки 

важности МД, характеризуемой вероят-

ностью p быть отобранным с помощью 

пошагового метода. Вероятность быть 

отобранным существенно отличается от 

1. Это показывает, что использование од-

нократной процедуры отбора не может 

быть надежным методом оценки важно-

сти МД, и из результатов такой проце-

дуры нельзя делать физико-химических 

выводов. МД FpDensityMorgan2 характе-

ризует количество ненулевых битов в мо-

лекулярном отпечатке пальцев, что, в 

свою очередь, характеризует количество 

и разнообразие различных фрагментов 

(субструктур) в молекуле. МД MolMR 

 
Рис. 2. Зависимость точности прогнозирования (среднеквадратичной (а) и медианной 

абсолютной (б) ошибки) индекса удерживания для неподвижной фазы DB-35MS от коли-

чества молекулярных дескрипторов (N), выбранных для четырех наборов молекулярных 

дескрипторов. 

Fig. 2. Dependence of the prediction accuracy (root-mean-square (a) and median absolute (b) 

errors) of the retention index for the stationary phase DB-35MS on the number of molecular de-

scriptors (N) selected for four sets of molecular descriptors. 
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означает оцененную с помощью аддитив-

ной схемы величину молекулярной ре-

фракции. МД PEOE_VSA6 характеризует 

доступную поверхность атомов, заряд по 

Гастейгеру для которых находится в диа-

пазоне [− 0.1; − 0.05]. Несмотря на то, что 

эти МД не являются «черным ящиком» и 

имеют определенный физический смысл, 

вычислить их без использования специ-

ального программного обеспечения не-

возможно, а физический смысл весьма 

сложный для интерпретации. 

В связи с этим был рассмотрен сокра-

щенный набор МД, содержащий лишь це-

лочисленные МД с прозрачным физиче-

ским смыслом, очевидным из названия. 

Так, МД NumRotatableBonds, NumHet-

eroatoms, NumValenceElectrons означают 

количество связей, подверженных внут-

реннему вращению, количество атомов, 

не являющихся атомами углерода и водо-

рода, и количество валентных электро-

нов. Необходимо уточнить, что NumHet-

eroatoms – число всех атомов, кроме угле-

рода и водорода, в том числе не входящих 

в цикл и в главную цепь. Так как наш 

набор данных содержит в себе только уг-

леводороды и кислородсодержащие мо-

лекулы, то фактически речь идет о числе 

атомов кислорода. Более подробное об-

суждение границ применимости наших 

моделей дано ниже. Эти МД могут быть 

рассчитаны даже без применения специ-

ального программного обеспечения. Их 

использование является предпочтитель-

ным для получения простых и интерпре-

тируемых уравнений для прогнозирова-

ния индексов удерживания. 

Добавление к рассматриваемым набо-

рам МД, рассчитанных с помощью тео-

рии функционала плотности: дипольного 

момента и поляризуемости, не влияет на 

описанные выше результаты. В данной 

работе МД для построения уравнений от-

бираются не «вручную» на основе апри-

орной важности, а автоматически, с по-

мощью пошагового алгоритма, на каж-

дом шагу которого выбирается МД [11], 

наиболее сильно повышающий значи-

мость линейной регрессии (см. выше). К 

сожалению, ни при использовании пол-

ного набора МД RDKit, ни при использо-

вании сокращенного набора МД с понят-

ным физическим смыслом, вне зависимо-

сти от того, используются или нет рас-

считанные с помощью машинного обуче-

ния индексы удерживания в качестве МД, 

дипольный момент и поляризуемость не 

 
Рис. 3. Вероятность p выбора молекулярного дескриптора при прогнозировании 

индекса удерживания; использовался полный набор молекулярных дескрипторов из па-

кета RDKit (а) или сокращенный набор целочисленных молекулярных дескрипторов с 

четким физическим смыслом (б), а также молекулярный дескриптор RI_DB-5. 

Fig. 3. Probability p of choosing a molecular descriptor when predicting the retention 

index; a complete set of molecular descriptors from the RDKit package (a) or an abbreviated set 

of integer molecular descriptors with a clear physical meaning (b), as well as the RI_DB-5 mo-

lecular descriptor were used. 
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отбираются пошаговым алгоритмом в 

числе первых четырех МД. 

Линейные уравнения для прогнозиро-

вания индексов удерживания. В таблице 1 

показана точность прогнозирования ин-

дексов удерживания, достигаемая при ис-

пользовании разных наборов МД. Хо-

рошо видно, что при использовании 

RI_DB-624 или RI_DB-5 точность, дости-

гаемая при применении полного и сокра-

щенного наборов МД, полученных с по-

мощью пакета RDKit, практически не от-

личается. Таким образом, использование 

именно сокращенного набора МД из па-

кета RDKit является наиболее целесооб-

разным. Также видно, что относительно 

высокую точность можно получить с ис-

пользованием RI_DB-WAX, RI_DB-624 и 

RI_DB-5 без применения МД из пакета 

RDKit. В целом достигнутая точность яв-

ляется весьма высокой примерно на том 

же уровне, что и точность прогноза для 

аналогичных соединений (эфирные 

масла и летучие соединения раститель-

ного происхождения) на других непо-

движных фазах [10]. В работе [14], дан-

ные из которой использованы в настоя-

щей работе, информация об индексах 

удерживания приведена для трех скоро-

стей нагрева (режим программирования 

температуры). Среднеквадратичное, 

среднее абсолютное и медианное абсо-

лютное отклонение между индексами 

удерживания, зарегистрированными при 

наименьшей и наибольшей скоростях 

нагрева, составляют 10.2, 6.7 и 4.5 соот-

ветственно. Это меньше, чем достигнутая 

ошибка прогнозирования, однако ошибка 

прогнозирования достаточно низкая, 

Таблица 1. Точность прогноза индексов удерживания для неподвижной фазы DB-35MS с 

помощью линейных моделей; приведены средние значения метрик точности для 200 по-

второв кросс-валидации и доверительные интервалы (N = 200; p = 0.95; отбирается не более 

4 молекулярных дескрипторов; молекулярная рефракция, молекулярная масса, поляризуе-

мость (атомные единицы) и дипольный момент (Дб) обозначены MolMR, М, α, μ, соответ-

ственно 

Table 1. Accuracy of prediction of retention indices for the stationary phase DB-35MS using lin-

ear models; average values of accuracy metrics for 200 cross-validation repeats and confidence 

intervals are given (N = 200; p = 0.95; no more than 4 molecular descriptors are selected; molec-

ular refraction, molecular weight, polarizability (atomic units) and the dipole moment (Db) are 

denoted by MolMR, M, α, μ, respectively 

Набор молекулярных дескрипторов СКО САО МАО 

Полный набор RDKit 71.6 ± 0.6 57.4 ± 0.5 47.6 ± 0.8 

Полный набор + RI_DB-624 27.4 ± 0.3 19.7 ± 0.2 14.0 ± 0.2 

Полный набор + RI_DB-5 25.2 ± 0.3 18.3 ± 0.2 12.8 ± 0.2 

Сокращенный набор RDKit 91.4 ± 1.0 72.6 ± 0.9 63.9 ± 1.6 

Сокращенный набор + RI_DB-624 27.7 ± 0.3 20.5 ± 0.3 16.1 ± 0.3 

Сокращенный набор + RI_DB-WAX 37.0 ± 0.6 27.7 ± 0.3 22.3 ± 0.5 

Сокращенный набор + RI_DB-5 28.9 ± 0.5 19.3 ± 0.3 11.8 ± 0.3 

Только RI_DB-624 41.2 ± 0.4 31.0 ± 0.3 22.5 ± 0.5 

Только RI_DB-5 57.4 ± 0.6 44.5 ± 0.5 34.7 ± 0.3 

RI_DB-WAX, RI_DB-624, RI_DB-5 33.0 ± 0.4 24.6 ± 0.3 21.4 ± 0.3 

М, α, μ 144.2 ± 2.2 103.8 ± 1.3 75.6 ± 1.2 

MolMR, М, α, μ 139.9 ± 1.2 102.8 ± 1.2 84.7 ± 1.1 

RI_DB-5, MolMR, М, α, μ 34.1 ± 0.3 25.5 ± 0.3 17.2 ± 0.2 
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чтобы использовать такой прогноз при 

масс-спектральной идентификации. 

На рис. 4 показаны корреляции между 

наблюдаемыми индексами удерживания 

для неподвижной фазы DB-35MS и спро-

гнозированными индексами удержива-

ния для неподвижных фаз DB-5 и DB-

35MS. Из рис. 4 и таблицы 1 видно, что 

уравнения, содержащие спрогнозирован-

ный с помощью глубокого обучения ин-

декс удерживания и три МД из пакета 

RDKit, дают существенно лучшую точ-

ность прогноза, чем уравнения, содержа-

щие только один полученный с помощью 

глубокого обучения индекс удерживания. 

Это показывает, что такие индексы удер-

живания должны рассматриваться 

именно как МД при прогнозировании ин-

дексов удерживания для нестандартных 

неподвижных фаз. Не давая высокой точ-

ности в качестве единственного значе-

ния-предиктора, они позволяют постро-

ить точное уравнение вместе с другими МД. 

Для сравнения была оценена точность 

прогнозирования индексов удерживания 

с помощью линейных уравнений, не 

включающих МД из пакета RDKit, отби-

раемых с помощью пошагового алго-

ритма. При этом были рассмотрены сле-

дующие МД: дипольный момент и поля-

ризуемость, вычисленные с помощью 

теории функционала плотности (про-

граммное обеспечение nwchem), молеку-

лярная рефракция (пакет RDKit, линей-

ная модель), молекулярная масса, индекс 

удерживания для неподвижной фазы DB-

5 (программное обеспечение SVEKLA). 

Соответствующие метрики точности 

также приведены в таблице 1. Видно, что 

применение величин, рассчитанных с по-

мощью методов квантовой химии, не поз-

воляет достигнуть высокой точности про-

гнозирования индексов удерживания без 

использования полученного с помощью 

глубокого обучения индекса удержива-

ния для неподвижной фазы DB-5. 

В таблице 2 приведены примеры гото-

вых линейных уравнений, которые 

можно использовать для оценки индекса 

удерживания для неподвижной фазы DB-

35MS. Спрогнозированные с помощью 

глубокого обучения индексы удержива-

ния можно рассчитать с помощью разра-

ботанного нашей группой интерактив-

ного программного обеспечения с откры-

тым исходным кодом SVEKLA [37] и 

CHERESHNYA [25]. Программное обес-

печение является бесплатным и доступно 

онлайн. Значения молекулярных де-

скрипторов из пакета RDKit можно также 

рассчитать с помощью программного 

обеспечения CHERESHNYA [25] или 

непосредственно с помощью пакета 

RDKit [26]. МД из сокращенного набора 

 
а    б 

Рис. 4. Корреляция между экспериментальным (эксп.) индексом удерживания (I) для 

неподвижной фазы DB-35MS и спрогнозированными (прог.) индексами удерживания для 

неподвижных фаз DB-5 (а) и DB-35MS (б). 

Fig. 4. Correlation between the experimental (exp.) retention index (I) for the stationary 

phase DB-35MS and the predicted (prog.) retention indices for the stationary phases DB-5 (a) 

and DB-35MS (b). 
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МД сравнительно легко рассчитать непо-

средственно из структуры даже без спе-

циального программного обеспечения. 

Таким образом, представленные в таб-

лице 2 уравнения являются готовыми к 

использованию и могут быть применены 

на практике. Все многомерные корреля-

ции, приведенные в таблице 2 являются 

статистически значимыми, значение f-

теста [11] находится в диапазоне ~50-

2000, вероятность того, что наблюдаемая 

корреляция является случайной (p-value), 

не превосходит 10-16 для всех уравнений. 

Достигнутая в этой работе точность 

прогнозирования индексов удерживания 

находится на том же уровне, что и точ-

ность моделей, использующих глубокое 

обучение для других неподвижных фаз 

высокой и промежуточной полярности и 

аналогичных соединений (разнообразные 

летучие соединения растительного про-

исхождения, эфирные масла). Модели, не 

использующие глубокое обучение для 

аналогичных соединений и неподвижных 

фаз, дают существенно худшую точность 

[38-42]. Соответствующие значения мет-

рик точности приведены в таблице 3. Ав-

торам неизвестны работы, в которых для 

каких-либо неподвижных фаз была до-

стигнута существенно более высокая точ-

ность прогнозирования индексов удер-

живания для разнообразных соединений, 

принадлежащих к разным классам, в т.ч. 

полифункциональных. Соизмеримую 

точность демонстрируют лучшие и 

наиболее современные из прогностиче-

ских моделей [43] для неполярных непо-

движных фаз (например, DB-1, DB-5), од-

нако для неподвижных фаз более высо-

кой полярности (см. таблицу 3) точность 

существующих моделей намного ниже. 

Весьма точными могут быть и некоторые 

модели [44-45], обученные для очень уз-

кого класса химических соединений, 

например, серии однотипных изомеров 

или нескольких гомологических рядов, 

похожих по своей структуре. Однако это 

существенно более простая задача, и та-

кие модели не могут быть использованы 

на практике при анализе большинства ре-

альных объектов. 

Прогнозирование индексов удержива-

ния для разных скоростей нагрева. Хо-

рошо известно, что индексы удержива-

ния зависят от температуры в изотерми-

ческом режиме [46]. В режиме програм-

мирования температуры индексы удер-

живания также зависят от скорости 

нагрева, при этом для одних веществ эта 

Таблица 2. Уравнения для прогнозирования индексов удерживания на неподвижной фазе 

DB-35MS (RIDB-35MS), исходя из молекулярных дескрипторов и индекса удерживания для 

неподвижной фазы DB-5, полученного с помощью машинного обучения; молекулярная ре-

фракция, молекулярная масса, поляризуемость (атомные единицы) и дипольный момент 

(Дб) обозначены MolMR, М, α, μ cоответственно 

Table 2. Equations for predicting retention indices in the non-mobile phase DB-35MS (RIDB-

35MS) based on molecular descriptors and retention index for the stationary phase DB-5 obtained 

using machine learning; molecular refraction, molecular weight, polarizability (atomic units) and 

dipole moment (Db) are indicated by MolMR, M, α, μ, respectively 

N Equation R2 

1 
RIDB-35MS = -41.8 + 1.3444 * RI_DB-5 - 5.06 * NumRotatableBonds + 30.02 * 

NumHeteroatoms - 4.39 * NumValenceElectrons 
0.992 

2 
RIDB-35MS = -74.2 + 0.1353 * RI_DB-WAX + 0.6263 * RI_DB-624 + 0.3017 * 

RI_DB-5 
0.989 

3 RIDB-35MS = 82.6 + 1.0225 * RI_DB-5 0.968 

4 RIDB-35MS = 406.6 - 1.39 * α + 17.97 * μ + 9.09 * MolMR + 4.01 * M 0.798 

5 RIDB-35MS = 7.4 + 1.4458 * RI_DB-5 + 0.33 * α - 4.01 * μ - 9.52 * MolMR 0.988 

 



 

Сорбционные и хроматографические процессы. 2024. Т. 24, № 4. С. 481-499. 

Sorbtsionnye i khromatograficheskie protsessy. 2024. Vol. 24, No 4. pp. 481-499. 
 

ISSN 1680-0613_____________________________________________________________ 
 

 

 
 

492 

зависимость выражена сильно, а для дру-

гих практически отсутствует [24]. Кроме 

того, индекс удерживания зависит и от 

других экспериментальных условий, 

например, от толщины слоя неподвижной 

фазы, начальной температуры [47]. В 

идеале для прогнозирования индексов 

удерживания должны учитываться не 

только структура молекулы и тип (струк-

тура) неподвижной фазы, но и все экспе-

риментальные условия. К сожалению, на 

практике это невозможно из-за отсут-

ствия соответствующих эксперименталь-

ных данных. Частичный же учет условий, 

например, обучение различных моделей 

для различных скоростей нагрева может 

не привести к значительному повыше-

нию точности, так как зависимость ин-

декса удерживания от скорости нагрева 

неодинакова для различных хроматогра-

фических систем [24]. Так как учет всех 

экспериментальных условий невозмо-

жен, то разумно применить приближе-

ние, в котором индекс удерживания зави-

сит только от структуры молекулы и типа 

неподвижной фазы, а влияние остальных 

факторов рассматривать как случайную 

ошибку. В связи с этим наиболее частым 

[7-10, 43] является подход (использован-

ный и в этой работе), в котором разница в 

условиях, в которых получены индексы 

удерживания, игнорируется и осуществ-

ляется прогнозирование неких «усред-

ненных» индексов удерживания. 

Тем не менее, так как в нашем случае 

доступны индексы удерживания для трёх 

скоростей нагрева (режим программиро-

вания температуры) и интересно рас-

смотреть точность прогноза для каждой 

из скоростей нагрева в отдельности. Та-

кие данные (аналогичные таблице 1) при-

ведены в таблице 4. Все основные законо-

мерности, касающиеся значимости тех 

или иных МД, в этом случае такие же, как 

и при использовании «усредненных» ин-

дексов удерживания. Точность прогноза 

(значения метрик точности) в этом случае 

так же почти не отличается от представ-

ленных в таблице 1. Это доказывает обос 

Таблица 3. Сравнение приведенных в предшествующих работах метрик точности прогно-

зирования индексов удерживания компонентов эфирных масел и других летучих веществ 

растительного происхождения для различных неподвижных фаз и наборов данных 

Table 3. Comparison of the accuracy metrics given in previous studies for predicting retention 

indices of components of essential oils and other volatile substances of plant origin for various 

non-mobile phases and data sets 

Неподвижная фаза СКО САО МАО 
Количество 

молекул 
Источник 

DB-35MS 28.9 19.3 11.8 52 Эта работа 

Полиэтиленгликоль 125.4 89.8 68.6 1169 [38] 

Полиэтиленгликоль 177.3 139.0 123.5 427 [39] 

Полиэтиленгликоль 86.1 46.6 26.1 1169 [10]* 

Полиэтиленгликоль 58.8 40.4 26.4 427 [10]* 

DB-624 54.2 32.5 19.2 545 [40] 

DB-624 36.8 24.3 16.7 545 [10]* 

DB-225 179.9 ** ** 269 [41] 

DB-1701 56.1 37.1 20.0 36 [10]* 

OV-17 58.8 47.3 42.9 192 [42] 

OV-17 43.8 30.7 22.5 192 [10]* 

*работа научной группы авторов; **не указано в источнике 
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нованность подхода с усреднением ин-

дексов удерживания для различных ско-

ростей нагрева. 

Тестирование с применением внеш-

него набора данных и границы примени-

мости. Обучающий набор, использован-

ный в данной работе, не содержит в себе 

молекул, содержащих атомы азота, фос-

фора, серы, галогенов (рис. 1). Таким об-

разом, маловероятно, что формулы из 

таблицы 2 позволят получить точные 

прогнозы для таких молекул. Область 

применимости этих формул ограничена 

лишь соединениями, аналогичными 

представленным на рис. 1, т. е. состоя-

щим из углерода, водорода и кислорода, 

летучим соединениям растительного про-

исхождения. В работе [20] имеются дан-

ные об временах удерживания ряда пе-

стицидов и токсикантов на неподвижной 

фазе DB-35MS. Большинство этих соеди-

нений содержат серу, фосфор или хлор. 

Нами были выбраны 8 из них, которые 

содержат лишь углерод, водород, кисло-

род и азот. Логарифмы времен удержива-

ния коррелируют со спрогнозирован-

ными индексами удерживания для непо-

движных фаз DB-5 и DB-35MS. На рис. 5 

показаны корреляции между спрогнози-

рованными индексами удерживания, а 

также спрогнозированными авторами ра-

боты [20] логарифмами времен удержи-

вания и экспериментально наблюдае-

мыми логарифмами времен удержива-

ния. 

Наиболее сильная корреляция наблю-

дается со спрогнозированными индек-

сами удерживания для неподвижной 

фазы DB-5, на втором месте идет про-

гноз, сделанный авторами [20] с помо-

щью регрессии на опорных векторах. Са-

мая слабая корреляция наблюдается с 

прогнозом, сделанным авторами [20] с 

помощью линейной модели. Все наблю-

даемые значения весьма близки. Авторы 

работы [20] обучали свои модели для 

прогнозирования времен удерживания 

для одного конкретного хроматографиче-

ского режима. В нашем случае наши уни-

версальные модели показывают при-

мерно такую же или даже немного луч-

Таблица 4. Точность прогноза индексов удерживания для неподвижной фазы DB-35MS с 

помощью линейных моделей; различные скорости нагрева r (°C/мин); обозначения анало-

гичные использованным в таблице 1. 

Table 4. Accuracy of prediction of retention indices for a fixed phase DB-35MS using linear mod-

els; different heating rates r (°C/min); designations similar to those used in Table 1. 

Набор молекуляр-

ных дескрипторов 

r = 2 r = 4 r = 6 

СКО САО МАО СКО САО МАО СКО САО МАО 

Полный набор 

RDKit 

70.1 ± 

0.7 

55.8 ± 

0.7 

45.9 ± 

1.0 

73.1 ± 

0.6 

59.1 ± 

0.6 

50.2 ± 

0.8 

72.5 ± 

0.7 

57.7 ± 

0.6 

48.2 ± 

0.9 

Полный набор + 

RI_DB-5 

24.4 ± 

0.3 

17.7 ± 

0.2 

13.6 ± 

0.2 

27.2 ± 

0.3 

20.0 ± 

0.2 

14.3 ± 

0.2 

24.9 ± 

0.3 

18.4 ± 

0.2 

13.3 ± 

0.2 

Сокращенный 

набор + RI_DB-5 

28.2 ± 

0.5 

19.2 ± 

0.3 

12.8 ± 

0.2 

30.5 ± 

0.5 

20.2 ± 

0.3 

12.5 ± 

0.2 

27.8 ± 

0.5 

18.5 ± 

0.3 

12.4 ± 

0.3 

Только RI_DB-5 
55.9 ± 

0.6 

43.2 ± 

0.4 

32.9 ± 

0.2 

59.9 ± 

0.6 

45.9 ± 

0.5 

35.9 ± 

0.4 

57.9 ± 

0.7 

45.2 ± 

0.4 

35.8 ± 

0.5 

MolMR, М, α, μ 
141.0 

± 2.0 

102.8 

± 1.2 

82.7 ± 

1.2 

143.2 

± 2.2 

104.7 

± 1.2 

88.8 ± 

1.3 

144.2 ± 

2.3 

104.8 

± 1.2 

85.4 ± 

1.4 

RI_DB-5, MolMR, 
М, α, μ 

32.8 ± 

0.3 

23.8 ± 

0.3 

16.2 ± 

0.2 

36.0 ± 

0.4 

27.5 ± 

0.3 

20.0 ± 

0.3 

34.2 ± 

0.3 

26.5 ± 

0.3 

20.6 ± 

0.3 
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шую точность по сравнению с построен-

ными ими моделями. Однако для соеди-

нений, содержащих атомы других эле-

ментов, помимо углерода, кислорода, во-

дорода, можно порекомендовать исполь-

зовать более универсальное уравнение 3 

из таблицы 2, так как такие соединения 

находятся за границами применимости 

уравнения 1. 

Модель, использованная для расчета 

RI_DB-5, была обучена с использованием 

базы данных NIST 17. Необходимо отме-

тить, что для соединений, которые входят 

в данную базу данных, может наблю-

даться существенно лучшая точность 

прогноза, чем для соединений, которые в 

нее не входят, это будет влиять и на точ-

ность прогнозирования индекса удержи-

вания для неподвижной фазы DB-35MS. 

Однако, т. к. в базу данных NIST 17 вхо-

дит на несколько порядков больше соеди-

нений, чем количество соединений, для 

которых есть информация об индексах 

удерживания для неподвижной фазы DB-

35MS, уравнения из таблицы 2 могут 

быть использованы для оценки этих ин-

дексов удерживания. 

Заключение 

Прогнозирование индексов удержива-

ния на основе структуры молекулы явля-

ется важной задачей: так как базы данных 

содержат индексы удерживания далеко 

не для всех соединений и лишь для стан-

дартных неподвижных фаз, то именно та-

кие прогнозы могут быть использованы 

при хромато-масс-спектрометрической 

идентификации. Неподвижные фазы на 

основе 35%-фенил-метилполисилоксана 

широко применяются на практике, од-

нако надежные и универсальные под-

ходы к прогнозированию индексов удер-

живания для таких неподвижных фаз на 

данный момент отсутствуют. В ходе дан-

ной работы были разработаны модели 

для прогнозирования индексов удержи-

вания для таких неподвижных фаз. 

 
Рис. 5. Корреляция между наблюдаемым (эксп.) логарифмом времени удерживания 

(мин.) на неподвижной фазе DB-35MS для ряда соединений и спрогнозированными (прог.) 

величинами. В качестве спрогнозированных величин выступают: а) индекс удерживания 

на неподвижной фазе DB-5, спрогнозированный с помощью глубокого обучения; б) ин-

декс удерживания на неподвижной фазе DB-35MS; в) логарифм времени удерживания, 

спрогнозированный с помощью линейной модели; г) логарифм времени удерживания, 

спрогнозированный с помощью метода опорных векторов. 

Fig. 5. Correlation between the observed (exp.) logarithm of retention time (min.) in the sta-

tionary phase DB-35MS for a number of compounds and predicted (prog.) values. The predicted 

values are: a) the index of retention on the stationary phase DB-5, predicted using deep learning; 

b) the index of retention in the stationary phase DB-35MS; c) the logarithm of retention time, 

predicted using a linear model; d) the logarithm of retention time, predicted using the support 

vector regression method. 
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Добиться удовлетворительной точно-

сти прогноза для таких неподвижных фаз 

возможно только с применением «двух-

стадийного подхода». Модели, основан-

ные на глубоких нейронных сетях, обу-

ченные с использованием базы данных 

NIST 17, используются для прогнозиро-

вания индекса удерживания для популяр-

ных неподвижных фаз. Затем строится 

линейное уравнение, включающее в себя 

эти спрогнозированные индексы удержи-

вания и молекулярные дескрипторы, для 

вычисления требуемых индексов удер-

живания. Индексы удерживания, полу-

ченные с помощью глубокого обучения, с 

использованием ранее опубликованных 

моделей, могут быть рассмотрены 

именно как молекулярные дескрипторы, 

согласно определению – это численные 

величины, характеризующие молекулу, 

которые могут быть быстро и однозначно 

рассчитаны на основе структуры. Такой 

подход существенно превосходит по точ-

ности традиционный подход, не исполь-

зующий глубокое обучение.  

При построении моделей был исполь-

зован набор данных об индексах удержи-

вания 52 летучих органических веществ, 

содержащихся в бутонах сирени. Часть из 

этих веществ являются углеводородами, 

остальные состоят из кислорода, водо-

рода и углерода. Соединения имеют до-

вольно сложную и разнообразную струк-

туру, многие являются полифункцио-

нальными. Соответственно, область при-

менимости наиболее точной из получен-

ных моделей ограничена таким классом 

молекул: разнообразные летучие органи-

ческие соединения, не содержащие азот, 

серу и другие элементы, в частности рас-

тительного происхождения. Для оценки 

индексов удерживания других соедине-

ний, в частности азотсодержащих, может 

быть рекомендовано уравнение, включа-

ющее в себя только индекс удерживания 

для неподвижной фазы DB-5, получен-

ный с помощью глубокого обучения. 

Топологические молекулярные де-

скрипторы дают лишь незначительное 

увеличение точности по сравнению с 

простыми целочисленными молекуляр-

ными дескрипторами (такими как число 

валентных электронов и число связей, 

подверженных внутреннему вращению). 

Дипольный момент и поляризуемость, 

рассчитанные с помощью теории функ-

ционала плотности, также не дают ника-

ких преимуществ в точности по сравне-

нию с простейшими целочисленными мо-

лекулярными дескрипторами. Точность 

моделей для прогнозирования индексов 

удерживания характеризуется значени-

ями среднеквадратичной ошибки, сред-

ней абсолютной ошибки и медианной аб-

солютной ошибки, которые составляют 

28.9, 19.3 и 11.8 единиц соответственно. 

Точность полученной модели выше, чем 

точность известных авторам моделей для 

прогнозирования индексов удерживания 

аналогичных соединений: органических 

молекул растительного происхождения 

(в том числе компонентов эфирных ма-

сел), разнообразной структуры. Все рас-

четы могут быть выполнены с помощью 

разработанного нами свободного про-

граммного обеспечения с открытым ис-

ходным кодом CHERESHNYA [25]. 
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Авторы заявляют, что у них нет из-

вестных финансовых конфликтов интере-

сов или личных отношений, которые 

могли бы повлиять на работу, представ-
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