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摘要 ： 本文选择两种常见的大豆油 、 菜籽油进行植物油在超临界 Ｃ０ ２ 中溶解度预测研宄 。 方

法 ： 首先通过甘油三酯组成细化法得出每种植物油经简化后的甘油三酯组成 ， 然后用我们 自

己建立的遗传算法 （ＧＡ ） 优化的支持 向量机 （ ＳＶＭ ） 定量结构 －性质关系
（ＱＳＰＲ）模型对植物

油组成的每种甘油三酯在对应条件下超临界 Ｃ０
２
中的溶解度进行了预测计算 ， 以计算得到的

各甘油三酯溶解度为初值和其在植物油中 组成的摩尔 比作为权重 ， 计算菜籽油和大豆油所有

组成甘油三酯溶解度的加权平均值作为对应条件下的溶解度并与文献值进行了 比较 。 结果表

明 ： 菜軒油溶解度的绝对平均偏差 （ＡＡＲＤ ） 为 ３６ ．４５％ ， 大豆油的 ＡＡＲＤ 为 ３３ ．４ １％ ， 小于已

有文献中提到的 ４０％ ， 因此该方法可以用来估计植物油在超临界 Ｃ０
２ 中 的溶解度 。
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