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Регрессия со стохастическими переменны-
ми [1] имеет вид:
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Модель (1) оценивается с помощью полного 

метода наименьших квадратов:
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Для решения задачи (2) сначала находится 
оценка параметра b по формуле
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затем оценка параметра a по формуле

	 a y bx= − ,	 (4)
после чего определяются расчетные значения 
объясняющей переменной по формулам
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В работе [1] доказано, что если bλ = , 
то сумма значений критериев детерминации 2

xR  
и  2

yR  уравнений модели (1) максимальна, при-
чем, 2 2

x yR R= . Из этого следует, что переменная 
*x , являющаяся линейной комбинацией пере-

менных x и y, сильнейшим образом коррелиру-
ет с каждой из них. Это обстоятельство можно 
использовать для решения задачи снижения раз-
мерности данных.
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Цель данной работы  – установление количе-

ственных корреляций «структура –теплоёмкость» 
в алкенах с помощью феноменологических методов, 
основывающихся на концепции попарных и более 
сложных взаимодействий атомов в молекуле.

Для этого в работе проведена оценка состо-
яния численных данных по теплоёмкости алке-
нов, выведены расчётные схемы. Так для алке-
нов в четвёртом приближении получаем:

где С’  – атом углерода у  двойной связи; Гcc 
и  Г’cc  – эффективные взаимодействия пар ато-
мов С через один атом соответственно во фраг-
ментах С–С–С и С=С–С, Dccc и  ∆’ccc – соответ-
ствующие эффективные взаимодействия троек 
атомов С через один атом и т.д.

По данному уравнению был выполнен рас-
чет теплоёмкости ряда алкенов. 

Так как в  результате нехватки экспери-
ментальных данных получилась система с  ли-
нейнозависимыми столбцами, то параметр υcc 
пропадает, а  параметры pc-c, pc-c’, pc=с, pc-н были 
заменены на параметр

 C - Hc c c c c ca p p p p− − =′= + + + .

В  табл. 1. представлены, найденные МНК 
значения параметров и  результаты расчёта те-
плоёмкости ряда алкенов 

Таблица 1
Параметры и результаты расчета теплоёмкости алкенов (в кДж/моль) в четвёртом приближении

Параметр а Гcc Г’cc Δccс Δ’ccс τcc τtcc τccc τ’cc ωcc ω’cc υ’cc
Значения 
параметров 8,782 20,081 -7,611 -33,885 -10,893 -3,291 4,022 -1,895 4,659 -1,169 -23,950 -9,560

ε
 1,2

εmax 5,7
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