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Для формирования набора данных были использованы литературные и патентные источники, в ко-
торых описано получение АУ (более 200 источников). Входные параметры были разделены на две 
категории: сырьевые параметры, характеризующие прекурсор (исходный материал) для АУ, и инстру-
ментальные, связанные с условиями, при которых получали АУ (табл. 3 и 4).

Восполнение недостающих данных по сырью проводили последовательно: сначала бутстрэпом 
(bootstrap), затем бэггингом (bagging). Наилучший результат дали регрессионный анализ, случайный 
лес, метод k-ближайших соседей и «мешок слов» (bag of words). Ниже представлен процесс работы 
с данными на примере таких параметров, как массовые содержания углерода и кислорода в раститель-
ном прекурсоре (рис. 12). Отмеченные на диаграмме элементы выборки 180 и 2 в наибольшей степени 
отдалены от остальных элементов корреляционного поля, вследствие чего их отнесли к статистиче-
ским выбросам.

Для того чтобы оценить, насколько велик разброс данных в выборке, использовалось расстояние 
Кука, отражающее влияние каждого элемента на коэффициент корреляции. Как видно из диаграммы 
влияния (рис. 13, а), сильнее других влияют на регрессию между стьюдентовскими остатками и рыча-
гом отклонения элементы выборки 180 и 2: по площади и расположению они отличны от всех осталь-
ных элементов. Указанное влияние отчетливо видно и на скрипкообразной диаграмме (рис. 13, б). 
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Параметры Обозначение Значения, %

Элементный состав C, O, H, N, S 0–100

Содержание лигнина wLig 1–85

Содержание целлюлозы wCel 10–92

Содержание голоцеллюлозы wHol 1–56

Содержание гемицеллюлозы wHem 38–84

Зольность wA 0,2–41

Влажность wM 0,1–40

Связанный углерод fC 0,2–87

Рис. 11. Схема проведения машинного обучения
Fig. 11. Machine learning scheme


