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В представленной работе предложен подход для выбора технологических пара-

метров процесса сверхкритической флюидной экстракции c применением разработанной 

модели растворимости органических веществ в сверхкритическом диоксиде углерода. При 

разработке модели растворимости веществ в сверхкритическом диоксиде углерода ис-

пользован метод количественного соотношения «структура–свойство» (Quantitative 

Structure – Property Relationship). Данный метод позволяет устанавливать зависимости 

между молекулярной структурой соединений и их физико-химическими свойствами. При 

разработке модели применялась база данных по растворимости веществ в сверхкритиче-

ском диоксиде углерода при различных значениях температуры и давления. Для определе-

ния групп (кластеров) веществ со схожей молекулярной структурой был применен алго-

ритм кластеризации: «иерархическая основанная на плотности пространственная кла-

стеризация для приложений с шумами». Для полученных кластеров разработаны модели 

прогнозирования растворимости веществ в сверхкритическом диоксиде углерода на ос-

нове модифицированного уравнения Крастила. В ходе исследовательской работы прове-

дена сверхкритическая экстракция эвгенола из бутонов гвоздики (Syzygium aromaticum). 

Экстракция осуществлялась при различных значениях температуры и давления сверхкри-

тического диоксида углерода. Количественное содержание эвгенола в полученных экс-

трактах определялось методом высокоэффективной жидкостной хроматографии. Про-

ведено сопоставление экспериментально полученных значений выхода эвгенола с рассчи-

танными значениями растворимости эвгенола. Полученные результаты демонстрируют 

согласованность экспериментальных и расчетных данных и указывают на перспектив-

ность применения моделей количественного соотношения «структура – свойство» рас-

творимости веществ в сверхкритическом диоксиде углерода для выбора параметров про-

цесса сверхкритической экстракции, таких как температура и давление. 

Ключевые слова: модели количественного соотношения «структура – свойство», сверхкритический 

флюид, растворимость, сверхкритическая экстракция 
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The present study proposes an approach for selecting operating parameters of the super-

critical fluid extraction process using a developed model for the solubility of organic compounds 

in supercritical carbon dioxide. The solubility model was developed using the Quantitative Struc-

ture–Property Relationship method, which enables the establishment of relationships between the 
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molecular structure of compounds and their physicochemical properties. A database of solubility 

values of substances in supercritical carbon dioxide at various temperatures and pressures was 

used for model development. To identify groups (clusters) of compounds with similar molecular 

structures, a clustering algorithm, Hierarchical Density-Based Spatial Clustering of Applications 

with Noise, was applied. For the identified clusters, predictive models of solubility in supercritical 

carbon dioxide were developed based on a modified Chrastil equation. As part of the study, super-

critical fluid extraction of eugenol from clove buds (Syzygium aromaticum) was carried out. The 

extraction was performed at different values of temperature and pressure of supercritical carbon 

dioxide. The quantitative content of eugenol in the obtained extracts was determined using high-

performance liquid chromatography. The experimentally obtained values of eugenol yield were 

compared with the calculated values of eugenol solubility. The obtained results demonstrate good 

agreement between experimental and calculated data and indicate the potential of applying solu-

bility models in supercritical carbon dioxide for selecting process parameters of supercritical fluid 

extraction, such as temperature and pressure. 

Keywords: quantitative structure–property relationship models, supercritical fluid, solubility, supercritical fluid 

extraction 
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ВВЕДЕНИЕ 

Одним из наиболее эффективных и пер-

спективных методов извлечения биологически ак-

тивных веществ из растительного и животного сы-

рья является сверхкритическая флюидная экстрак-

ция (СКФЭ) с использованием диоксида углерода 

[1-3]. Сверхкритический CO2 является инертным, 

нетоксичным и негорючим экстрагентом. Переход 

CO2 в сверхкритическое состояние осуществляется 

при температуре выше 31,1 °C и давлении выше 

73,8 атм [4, 5]. В сверхкритическом состоянии CO2 

обладает низкой вязкостью и высокой проникаю-

щей способностью, что обеспечивает эффективное 

извлечение соединений из сырья [6, 7]. Применение 

сверхкритического CO2 позволяет сохранять биоло-

гическую активность термолабильных веществ и по-

лучать экстракты высокого качества, используе-

мые в фармацевтической, пищевой и косметиче-

ской промышленностях [8, 9]. 

Эффективность процесса СКФЭ определя-

ется растворимостью извлекаемых веществ в экстра-

генте. Одним из преимуществ сверхкритического 

CO2 является возможность регулирования его рас-

творяющей способности путем варьирования тем-

пературы и давления [10, 11]. Наличие данных о 

растворимости веществ в сверхкритическом CO2 

при различных параметрах процесса позволяет обос-

нованно выбирать условия СКФЭ для более пол-

ного извлечения целевых веществ [12]. На настоя-

щий момент количество экспериментальных данных 

по растворимости веществ в сверхкритическом CO2 

в научной литературе ограничено. Проведение экс-

периментальных исследований растворимости яв-

ляется трудоемким и дорогостоящим процессом, 

требующим специализированного оборудования 

[13, 14]. В связи с этим все более широкое приме-

нение получают методы математического модели-

рования, позволяющие прогнозировать физико-хи-

мические свойства веществ [15]. 

Одним из таких подходов является метод 

количественного соотношения «структура – свой-

ство» (Quantitative Structure – Property Relationship, 

QSPR), позволяющий устанавливать зависимости 

между молекулярной структурой соединений и их 

свойствами. Данный подход основан на предполо-

жении, что вещества со схожей структурой обла-

дают близкими физико-химическими характери-

стиками [16, 17]. При недостатке эксперименталь-

ных данных для конкретного соединения QSPR-мо-

дели позволяют прогнозировать значения свойств на 
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основе имеющихся экспериментальных данных для 

веществ со схожей молекулярной структурой [18]. 

Для описания молекулярной структуры в QSPR-мо-

делях применяются молекулярные дескрипторы, от-

ражающие особенности строения молекулы, свя-

занные с исследуемым целевым свойством. QSPR-

модель представляет собой математическую модель 

зависимости целевого свойства от значений молеку-

лярных дескрипторов исследуемых веществ. При 

необходимости в QSPR-модель могут быть вклю-

чены параметры среды, такие как температура и дав-

ление, что позволяет прогнозировать свойства в 

широком диапазоне условий. Применение QSPR-

моделей открывает возможность прогнозирования 

растворимости экстрагируемых веществ в сверх-

критическом CO2. Полученные спрогнозирован-

ные значения растворимости могут быть использо-

ваны для выбора параметров проведения СКФЭ и 

повышения эффективности процесса, оценки пер-

спективности извлечения ранее неисследованных 

веществ.  

Для оценки возможности применения QSPR-

модели предлагается проведение СКФЭ высушен-

ных бутонов гвоздики (Syzygium aromaticum). Вы-

бор данного сырья обусловлен высоким содержа-

нием эвгенола в эфирном масле гвоздики, которое 

может достигать 85% от общего состава экстракта 

[19]. Использование гвоздики в качестве модель-

ного сырья дает возможность сопоставить экспери-

ментально полученный выход эвгенола с прогнози-

руемыми значениями растворимости эвгенола и 

тем самым оценить перспективность применения 

QSPR-модели при выборе параметров СКФЭ. Цель 

данной работы – разработка QSPR-модели для рас-

чета растворимости эвгенола в среде сверхкритиче-

ского CO2 и определение параметров (температуры и 

давления) оптимальных для проведения СКФЭ. 

РАЗРАБОТКА МОДЕЛИ КОЛИЧЕСТВЕННОГО  
СООТНОШЕНИЯ «СТРУКТУРА – СВОЙСТВО» 

Основными этапами разработки QSPR-мо-

дели являются: сбор данных, отбор молекулярных 

дескрипторов, кластеризация веществ, разработка 

QSPR-модели, проверка прогностической способ-

ности модели.  

Сбор данных. Данные по растворимости в 

сверхкритическом CO2 для 165 веществ были взяты 

из базы данных, представленной П.А. Гуриковым, 

И.В. Лебедевым, А.В. Колнооченко и Н.В. Мень-

шутиной в работе [20]. Значения молекулярных де-

скрипторов для всех исследуемых веществ были 

взяты из открытой базы данных MOLE db.  

Отбор молекулярных дескрипторов. Отбор 

молекулярных дескрипторов проводился в соот-

ветствии с алгоритмом, описанным в следующей 

статье [21]. Для дальнейшей разработки модели были 

отобраны следующие дескрипторы: TPSA(Tot) – по-

лярная площадь поверхности; MLOGP2 – квадратич-

ный коэффициент распределения «октанол–вода» 

Моригучи; MAXDP – максимальная положитель-

ная электротопологическая вариация; Ms – усред-

ненное электротопологическое состояние; Wap – 

индекс Винера; ASP – асферичность; QYYe – де-

скриптор распределения атомов по оси Y, взве-

шенный по электроотрицательности Сандерсона; 

Ss – cумма электропотологических состояний 

Кира-Холла.  

Кластеризация веществ. Для разработки 

QSPR-моделей с высокой прогностической спо-

собностью необходимо предварительное разделе-

ние всех исследуемых веществ на группы (кла-

стеры) в соответствии со сходством молекулярной 

структуры. Для каждого кластера разрабатывается 

отдельная QSPR-модель, которая более точно отра-

жает зависимости между структурными характери-

стиками веществ и значением целевого свойства 

[22]. В данной работе для кластеризации использу-

ется алгоритм: «иерархическая основанная на плот-

ности пространственная кластеризация для прило-

жений с шумами». Данный алгоритм позволяет ав-

томатически определять количество кластеров и 

характеризуется устойчивостью к наличию шумо-

вых данных. Кластеризация проводится на основе 

значений отобранных молекулярных дескрипторов. 

В результате кластеризации исходной вы-

борки из 165 органических веществ было получено 

несколько кластеров соединений со сходными мо-

лекулярными структурами. В рамках данной ра-

боты наибольший интерес представляет кластер, 

включающий следующие вещества: 4-метоксифе-

нилуксусная кислота, м-кумаровая кислота, о-ку-

маровая кислота, ванилиновая кислота, гексахлор-

бензол, пентахлорфенол, индол, бензокаин. При 

кластеризации исходной выборки веществ с добав-

лением значений молекулярных дескрипторов эв-

генола, эвгенол включается в состав рассматривае-

мого кластера.  

Разработка QSPR-модели. В качестве об-

щего вида модели была выбрана модифицирован-

ная модель Крастила для прогнозирования раство-

римости веществ в сверхкритическом флюиде. Мо-

дифицированная, посредством добавления молеку-

лярных дескрипторов, модель позволяет прогнози-

ровать растворимость группы веществ, в отличие 
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от исходной модели, которая применяется для про-

гнозирования растворимости одного вещества [17]. 

Общий вид QSPR-модели представлен ниже (урав-

нение 1): 

𝑙𝑛(y) = 𝑘𝑙𝑛(𝜌) +
𝑎

𝑇
+ ∑ 𝑎𝑖𝑥𝑖

𝑛
𝑖=1 + 𝑏 ((1) 

где y – растворимость, мол. доли · 106; ρ – плот-

ность CO₂ , кг/м3; T – температура, К; k, a, аi, b – 

искомые коэффициенты; xi – числовые значения 

молекулярных дескрипторов, включенных в мо-

дель (TPSA(Tot), MLOGP2, MAXDP, Ms, Wap, 

ASP, QYYe, Ss). При разработке модели использо-

валось 80% случайно отобранных эксперименталь-

ных данных, соответствующих веществам из одного 

кластера (обучающая выборка). Для оценки про-

гностической способности QSPR-модели осу-

ществлялся расчет коэффициента детерминации и 

средней абсолютной ошибки с применением тесто-

вой выборки экспериментальных данных (20% 

данных). В рамках данной работы применялся ори-

гинальный разработанный программный комплекс 

на языке Python для получения QSPR-модели рас-

творимости эвгенола в сверхкритическом CO2. Ре-

зультаты работы модели использовались для вы-

бора параметров проведения СКФЭ.  

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 

Методика проведения сверхкритической 

экстракции. Экспериментальные исследования про-

цесса СКФЭ проводились на лабораторной уста-

новке с использованием сверхкритического CO2 в 

качестве экстрагента. Подробное описание кон-

струкции установки и принципа ее работы приве-

дено в работе [23]. Перед проведением эксперимен-

тальных исследований сырье подвергалось измель-

чению и фракционированию с использованием ла-

бораторных сит. Для проведения СКФЭ использо-

валась фракция частиц размером 0,25 – 0,5 мм. 

Навеска растительного сырья массой 25 г помеща-

лась в экстрактор высокого давления. После герме-

тизации системы осуществлялась подача CO2, 

набор давления и нагрев экстрагента до рабочих 

параметров процесса. Далее через слой раститель-

ного сырья непрерывно пропускался сверхкрити-

ческий CO2 с постоянным расходом 1 кг/ч. Продол-

жительность экстракции составляла 60 мин. Сбор 

экстракта проводился с применением сепаратора. 

После завершения процесса подача CO2 прекраща-

лась, и осуществлялся постепенный сброс давле-

ния до атмосферного. 

Методика проведения хроматографиче-

ского анализа. Анализ количественного содержа-

ния эвгенола в полученных экстрактах проводился 

методом высокоэффективной жидкостной хрома-

тографии. Определение концентрации эвгенола осу-

ществлялось по методике, описанной в работе [24]. 

Результаты экспериментальных исследований рас-

смотрены в следующем разделе. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

В рамках работы была разработана QSPR-

модель для прогнозирования растворимости эвге-

нола в сверхкритическом CO2 на основе модифици-

рованного уравнения Крастила. Полученная мо-

дель имеет следующий вид (уравнение 2):  

ln(𝑦) = 142,27 + 3,79 ln(𝜌) −
2660,5

𝑇
−  

−10,81(𝑀𝐴𝑋𝐷𝑃) − 1,76(𝑀𝐿𝑂𝐺𝑃2) − 

−0,634(𝑇𝑃𝑆𝐴(𝑇𝑜𝑡)) + 0,510(𝑄𝑌𝑌𝑒) + 

−122,00(𝐴𝑆𝑃) + 141,21(𝑀𝑠) − 7,40(𝑆𝑠) − 

−0,482(𝑊𝑎𝑝)   (2) 

Для полученной QSPR-модели значение ко-

эффициента детерминации по тестовой выборке экс-

периментальных данных соответствует 0,9, а значе-

ние средней абсолютной ошибки составляет менее 

0,82. 

В разработанной QSPR-модели отражено, 

что давление и температура сверхкритического CO2 

оказывают существенное влияние на растворимость 

эвгенола. Влияние давления на растворимость эвге-

нола отражено в модели через значение плотности 

сверхкритического CO2. Поскольку плотность сверх-

критического CO2 возрастает с увеличением давле-

ния, повышение давления способствует увеличе-

нию растворимости. Повышение температуры при-

водит к снижению плотности сверхкритического 

CO2, вследствие чего при низких давлениях наблю-

дается значительное уменьшение выхода эвгенола. 

При высоких давлениях данный эффект также со-

храняется, однако выражен слабее из-за меньшего 

относительного снижения плотности CO2.  

В рамках работы была рассчитана раствори-

мость эвгенола с применением разработанной QSPR-

модели при варьировании давления (120, 200 атм) и 

температуры (40, 60 °C). Диапазон значений давле-

ния и температуры был выбран с учетом рабочих 

параметров установки для проведения СКФЭ. По-

лученные значения растворимости эвгенола, выра-

женные в мольных долях, были пересчитаны в мас-

совые единицы (мг эвгенола на г сверхкритического 

CO2). Для оценки возможности применения QSPR-

модели была проведена СКФЭ эвгенола при анало-

гичных значениях давления и температуры (120, 

200 атм; 40, 60 °C) Экспериментально полученные 



D.S. Komarova et al. 

__________________________________________________________________________________________________ 

 

Ros. Khim. Zh. 2026. V. 70. N 2  61  

 

 

значения выхода эвгенола (мг/г растительного сы-

рья) были дополнительно пересчитаны в величину 

кажущейся растворимости, отношение массы из-

влеченного вещества к массе пропущенного сверх-

критического CO2 (мг/г CO2). Результаты расчета 

растворимости эвгенола представлены в таблица.  

 
Таблица 

Значения растворимости эвгенола при различных параметрах сверхкритической флюидной экстракции 

Table. Solubility of eugenol at different supercritical fluid extraction conditions 

Давление, атм Температура, °C 
Растворимость, 

мг/г CO₂  

Кажущаяся  

растворимость, мг/г CO₂  

120 40 0,0098 0,0102 

120 60 0,0046 0,0042 

200 40 0,0126 0,0116 

200 60 0,0124 0,0097 

 
Значения кажущейся растворимости эвге-

нола близки к расчетным значениям, полученным 

с использованием QSPR-модели. При увеличении 

давления с 120 до 200 атм наблюдается рост как 

расчетной, так и кажущейся растворимости. Повы-

шение температуры при низком давлении приво-

дит к снижению расчетной растворимости, тогда 

как при более высоком давлении данный эффект 

выражен слабее. Наблюдаемая зависимость согла-

суется с экспериментальными данными по выходу 

эвгенола и подтверждается высоким значением коэф-

фициента корреляции (0,94), а также низкой средней 

относительной ошибкой (10,4%), что свидетель-

ствует об адекватности разработанной QSPR-модели 

для выбора технологических параметров СКФЭ. Та-

ким образом, на основе полученных результатов ре-

комендуется проведение процесса СКФЭ при тем-

пературе 40 °C и давлении 200 атм, поскольку дан-

ные условия обеспечивают максимальный выход эв-

генола в исследуемом диапазоне параметров. 

ВЫВОДЫ 

В данной работе представлена QSPR-мо-

дель для определения растворимости эвгенола в 

сверхкритическом диоксиде углерода и выбора тех-

нологических параметров процесса СКФЭ. В ре-

зультате кластеризации исходной выборки органи-

ческих веществ методом «иерархическая основан-

ная на плотности пространственная кластеризация 

для приложений с шумами» был выделен кластер со-

единений, молекулярная структура которых сходна 

со структурой эвгенола. Разработана QSPR-модель 

рассматриваемого кластера веществ для прогнози-

рования растворимости в сверхкритическом диок-

сиде углерода. Полученная модель демонстрирует 

высокую прогностическую способность. С исполь-

зованием разработанной QSPR-модели были рас-

считаны значения растворимости эвгенола в сверх-

критическом диоксиде углерода при различных па-

раметрах процесса. Проведено сопоставление рас-

четных значений растворимости с экспериментально 

полученными значениями выхода эвгенола при 

сверхкритической экстракции эвгенола из гвоздики. 

Показано, что изменение значения раство-

римости эвгенола соответствует величине выхода 

эвгенола, полученного в ходе экспериментальных 

исследований. Для проведения сверхкритической 

экстракции эвгенола рекомендуются параметры: 

температура 40 °C, давление 200 атм. Результаты 

подтверждают возможность использования QSPR-

моделей растворимости для обоснованного выбора 

технологических параметров процесса сверхкри-

тической флюидной экстракции и демонстрируют 

перспективность применения данного подхода 

для повышения эффективности извлечения целе-

вых компонентов из природного сырья.  
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