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В статье представлены результаты классификации группы органических соединений, в том числе 
легковоспламеняющихся жидкостей, как пожаровзрывоопасных материалов с использованием разных ме-
тодов. Решается задача классификации объектов по набору признаков – свойств в сравнении с искусствен-
ной классификацией по одному признаку. Выбраны статистические методы группировки и классификации 
растворителей по набору неэмпирических и эмпирических признаков и задаваемым классам опасности – 
деревья решений и линейная регрессия. В качестве базовой искусственной классификации используется 
классификация по температуре вспышки широкой группы органических соединений – близкая к стандарт-
ной. Показана эффективность и приемлемая погрешность метода деревьев решений при многомерной – 
с обучением на искусственной группировке, классификации соединений различных классов по группам 
опасности. Установлено, что применение линейной регрессии к рассматриваемому набору данных дает 
неудовлетворительные результаты классификации – большая доля ошибочных прогнозов (до 25 %). По-
казано влияние выбора групп признаков на результаты классификации и приемлемая точность прогно-
за для базовой группы неэмпирических признаков. Отражены возможности расширения номенклатуры 
признаков-свойств и наблюдаемых корреляций между ними для повышения качества и информативности 
классификации с использованием деревьев решений. 
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The article presents the results of the classification of a group organic compound, including flammable 
liquids, as fire- and explosion-hazardous materials using various methods. The article analyzes the important 
task of classifying objects based on a set of features and properties, in comparison with artificial classification 
based on a single feature. The article selects statistical methods for grouping and classifying solvents based on 
a set of non-empirical and empirical features and predefined hazard classes, such as decision trees and linear 
regression. The flash point classification of a wide group of organic compounds, which is close to the standard 
classification, is used as the basic artificial classification. The paper demonstrates the effectiveness and acceptable 
error of the decision tree method in multidimensional classification of compounds of various classes (including 
flammable liquids) into hazard groups, with training on artificial grouping. Applying linear regression to the 
data set under consideration results in unsatisfactory classification outcomes, with a high percentage of incorrect 
predictions (up to 25 %). The paper also highlights the impact of feature group selection on classification results 
and the acceptable accuracy of predictions for the base group of non-empirical features. The article reflects the 
possibilities of expanding the nomenclature of feature-properties and the observed correlations between them to 
improve the quality and informativeness of classification using decision trees.
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Введение
Классификация и оценка пожаровзры-

воопасных материалов (ПВОМ) по их чув-
ствительности или опасности базируется 
на использовании сравнительного анализа 
с практическими (опорными) рядами чув-
ствительности или с классификационными 
рядами, построенными по какому-то па-

раметру чувствительности или опасности 
[1; 2; 3, с. 159–187]. Для легковоспламеня-
ющихся жидкостей (ЛВЖ) или пылевоз-
душных смесей (ПВС) классификацион-
ные ряды построены на основе выделения 
интервалов изменения одного, стандар-
тизованного параметра чувствительности 
[3, с. 180–212; 4; 5]. Классификации ЛВЖ 
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и ПВС являются внешними (искусствен-
ными) и требуют установления взаимос-
вязи искусственных классификационных 
рядов с комплексом свойств используемых 
веществ и материалов, что приводит к не-
обходимости использовать методы класси-
фикации с обучением алгоритма распозна-
вания по искусственному признаку [6–8]. 
К настоящему времени разработаны ма-
тематические методы, алгоритмы и ком-
плексы программ анализа, классификации, 
группировки, ранжирования многомерных 
данных разной природы [9; 10, с. 280–310; 
11]. Среди этих методов, учитывая приро-
ду физико-химических свойств ЛВЖ, ПВС 
и задач по обеспечению безопасности работ 
с этими классами материалов, следует ак-
центировать внимание на методах постро-
ения деревьев решений [11–13]. А также 
на методах, использующих нейронные сети, 
логико-структурные и другие методы с ал-
горитмами обучения [12–14]. 

Метод деревьев решений, алгоритмы 
обработки и визуализации данных деталь-
но рассмотрены в многочисленных публи-
кациях, реализованы в большом количе-
стве пакетов программ, например Deduc-
tor, Minitab и др., включающих обширный 
арсенал статистических методов анализа 
данных [6; 8; 13]. 

В статье представлены результаты 
классификации объектов с использовани-
ем деревьев решений из выборки данных 
для ряда широко используемых органиче-
ских соединений (условно – растворителей) 
[3, с. 112–134; 14], преимущественно ЛВЖ.

Цель исследования  – классификация 
пожаровзрывоопасных материалов, при-
меняемых в химической промышленности, 
с использованием деревьев решений

Материалы и методы исследования
В качестве искусственного (внешнего) 

признака использовалась классификация 
растворителей по температуре вспышки 
(Твсп) [3, с. 96–112; 14] на три класса опас-
ности: первый класс – Твсп < 0 ºC; второй 
класс  – 0  ≤  Твсп  ≤  50 ºC; третий класс  – 
Твсп > 50 ºC. Эти классы опасности частич-
но соответствуют (перекрываются) стандар-
тизованным классам опасности (по Твсп) 
ЛВЖ [3, с. 134–157]. 

Статистическая обработка данных про-
водилась с использованием доступного 
программного обеспечения пакета Deductor 
[13]. Значения молекулярных дескрипторов 
[14] для растворителей определялись в ряде 
случаев с использованием программного 
комплекса Dragon. Коэффициенты корре-
ляции пар признаков и кластерный анализ 

использовались при выборе групп свойств-
признаков для построения деревьев ре-
шений. Основной целью анализа блока 
данных для растворителей было построе-
ние деревьев решений, обеспечивающих 
с приемлемой точностью классификацию 
объектов анализа по степени опасности 
без привлечения эмпирически определяе-
мых параметров. 

Группа растворителей включает 36 объ-
ектов, характеризующихся 9 признаками 
[14], определяемыми структурой, эмпири-
ческими свойствами соединений и одним 
искусственным признаком деления объ-
ектов на три класса опасности (Кл. оп.) 
по значениям температуры вспышки. Клас-
сификация растворителей по классам опас-
ности по значениям Твсп проведена выше. 
Используется алгоритм выбора C4.5 разде-
ляющего признака на каждом шаге ветвле-
ния (модификация алгоритма ID3 [9; 11]), 
реализованный в пакете программ Deductor. 
При обучении алгоритма [9; 11; 12] правило 
ветвления определяется по частотному при-
знаку – область определения какого-то при-
знака разбивается на подобласти с опреде-
лением количества объектов, попадающих 
в каждый интервал и фиксацией класса 
опасности. В качестве признаков (физико-
химических свойств) используются: индекс 
Винера (W), индекс электронной плотности 
Бончева (J), значение полной электронной 
энергии молекулы (E, эВ), энергия выс-
шей заселенной молекулярной орбитали 
(ВЗМО, эВ), энергия нижней свободной мо-
лекулярной орбитали (НСМО, эВ), молеку-
лярная масса (М.М.) [14]. В качестве эмпи-
рически определяемых признаков рассма-
триваются: температура кипения (Ткип), 
температура вспышки (Твсп), температура 
самовоспламенения (Тс.в.) растворителей 
[3, с. 234–250;14]. Значения температуры 
для всех признаков указаны в ºС. Числен-
ные значения признаков были заимствова-
ны из справочной литературы, публикаций 
[3, с. 278–300; 14] или определялись с ис-
пользованием пакета Dragon.

Результаты исследования  
и их обсуждение

Номера объектов анализа  – раство-
рителей и значения признаков приведены 
в табл.  1. Выборка результатов классифи-
кации растворителей по деревьям решений 
с указанием ошибок прогноза на разном на-
боре признаков приведена в табл. 2 – ошиб-
ки решений выделены знаком «*». Пред-
ставлены два набора неэмпирических при-
знаков, приводящих к разному количеству 
ошибок прогноза класса опасности.
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Таблица 1
Сводные данные по физико-химическим свойствам объектов анализа 

и их искусственной классификации

№ W J Е ВЗМО НСМО Ткип Твсп Тс.в. М.М Кл. оп.
1 18 57,5 3415 -11,49 3,50 27,9 -52 427 72,2 1
2 27 69 4275 -11,29 3,47 80.8 -18 260 84,2 1
3 35 69 4299 -11,27 3,36 68,7 -20 234 86,2 1
4 56 80,5 5337 -11,27 3,01 98,4 -4 223 100,2 1
5 39 69 3171 -9,75 0,40 80,1 -11 562 78,1 1
6 58 80,5 4179 -9,44 0,37 110,6 4 536 92,1 2
7 81 92 5335 -9,30 0,39 144,4 32 464 106,2 2
8 83 92 5267 -9,18 0,36 138,4 26 595 106,2 2
9 84 92 5271 -9,40 0,39 136 20 420 108,2 2
10 113 103,5 6535 -9,53 0,38 152,4 34 424 120,2 2
11 201 138 8693 -9,14 0,14 255 113 566 154,2 3
12 431 161 12891 -9,48 0,37 272 129 182,3 3
13 91 92 4882 -9,13 -0,12 146 30 530 104,2 2
14 161 115 7619 -9,50 0,37 182 71 412 134 3
15 153 115 6639 -8,84 -0,41 218 80 530 128,2 3
16 383 161 11317 -8,69 -0,39 345 121 472 178,4 3
17 84 98,5 5481 -9,11 0,35 156 41 485 108,1 2
18 83 176 5341 -9,23 0,24 173,4 66 648 147 3
19 58 154 4213 -9,81 -0,05 156 30 545 157 2
20 18 61,5 3456 -9,45 3,08 63 -9 73,1 1
21 16 61,5 3514 -9,47 3,01 43,8 -12 380 73,1 1
22 32 73 4585 -10,78 3,15 114 39 347 88 2
23 16 131 3520 -10,79 -0,15 51 -25 602 92,6 1
24 21 99 3347 -10,41 1,23 78 -6,6 460 92,6 1
25 20 64 3522 -10,41 2,86 35,6 -41 164 74,1 1
26 52 75,5 5301 -10,50 0,86 136 41 102,2 2
27 12 52,5 2293 -10,77 0,79 56,2 -18 465 58,1 1
28 22 70,5 3414 -11,26 1,01 57,3 -15 470 74,1 1
29 37 82 4410 -11,25 1,03 77,1 2 400 88,1 2
30 22 68 3276 -9,55 1,04 153 59 420 73,1 3
31 8 111,5 992 -9,83 -1,61 46,3 -43 90 76,1 1
32 10 129,8 2469 -10,67 0,53 83,5 9 413 99 2
33 27 82 4666 -10,45 2,84 105,4 11 340 88 2
34 58 122,5 4215 -9,39 0,06 132 29 593 112,6 2
35 118 120,5 6513 -10,60 -1,13 211 87 445 123,1 3
36 91 98,6 5022 -10,05 -0,48 179,2 64 205 106,1 3

Примечание: составлена автором на основе полученных данных в ходе исследования и источ-
ников [3; 14]. 
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Таблица 2
Результаты классификации растворителей по степени опасности

№  Растворитель
Класс  

опасности  
по Твсп – 
внешний

Признаки: W, J, ВЗМО, 
НСМО, E, M.M., прогноз 

класса опасности

Признаки: W, E, M.M.;
прогноз класса  

опасности (Кл. оп.), 
№ правила – табл. 3.Класс опасности

Дерево 
решений

Линейная 
регрессия

Класс
опасности

№
правила

1 2-Метилбутан 1 1 1 1 1
2 Циклогексан 1 1 1 1 1
3 н-Гексан 1 1 1 2* 3
4 н-Гептан 1 1 2*  1 4
5 Бензол 1 1 2*  1 1
6 Толуол 2 2 2 2 3
7 о-Ксилол 2 2 2 1* 4
8 п-Ксилол 2 2 2 2 3
9 Этилбензол 2 2 2 2 3
10 изо-Пропилбензол 2 2 3* 2 5
11 Дифенил 3 3 3 3 6
12 1,2-Дифенилэтан 3 3 3 3 6
13 Стирол 2 2 2 2 3
14 Бутилбензол 3 3 3 3 6
15 Нафталин 3 3 3 3 6
16 Антрацен 3 3 3 3 6
17 Анизол 2 2 2 2 5
18 1,4-Дихлорбензол 3 2* 2* 1* 4
19 Бромбензол 2 2 2 2 3
20 втор-Бутиламин 1 1 1 1 1
21 трет-Бутиламин 1 1 1 1 1
22 изо-Амиловый спирт 2 2 1* 2 3
23 трет-Бутилхлорид 1 1 2* 1 2
24 1-Хлорбутан 1 1 1 1 2
25 Диэтиловый эфир 1 1 1 1 1
26 3,3-Диметил-2-бутанон 2 2 2 2 3
27 Ацетон 1 1 1 1 1
28 Метилацетат 1 1 1 1 1
29 Этилацетат 2 2 2 2 3
30 Диметилформамид 3 1 2* 1* 1
31 Сероуглерод 1 1 1 1 1
32 1,2-Дихлорэтан 2 2 1* 1* 2
33 1,4-Диоксан 2 2 2 2 3
34 Хлорбензол 2 2 2 2 3
35 Нитробензол 3 3 3 3 6
36 Бензальдегид 3 1* 2* 2* 3

Ошибки классификации 2 ошибки 9 ошибок 6 ошибок

Примечание: составлена автором на основе полученных данных в ходе исследования.
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Таблица 3
Правила решений (6 правил) для дерева решений и результаты прогноза

№ Правила решений
Класс  

опасности 
(прогноз)

Достоверность

 % Количество
1 W < 115,5; М.М < 86,1 1 90,00 9
2 W < 115,5; М.М≥86,1; W < 24 1 66,67 2
3 W < 115,5; М.М≥86,1; W≥24; Е < 5319 2 90,91 10
4 W < 115,5; М.М≥86,1; W≥24; Е≥5319; W < 83,5 1 50,00 1
5 W < 115,5; М.М≥86,1; W≥24; Е≥5319; W≥83,5 2 100,00 2
6 W≥115,5 3 100,00 6

Примечание: составлена автором на основе полученных данных в ходе исследования.

Значения коэффициентов парной кор-
реляции (abs(R)  =  0,2–0,9) признаков из-
меняются в широких пределах, однознач-
ного влияния корреляции неэмпирических 
признаков на результаты классификации 
не выявлено, как и однозначного влияния 
предварительной группировки признаков 
с использованием кластерного анализа 
[5–7]. При выборе признаков для постро-
ения деревьев решений также не учиты-
валась наблюдаемая корреляция между 
группами признаков [14]. Среди эмпири-
ческих признаков температура вспышки 
(Твсп) хорошо коррелирует (нелинейная 
зависимость) с температурой кипения 
(Ткип): R2 = 0,96.

Минимальная погрешность прогноза 
классификации – два случая из 36 (< 6 %), 
получена для всей совокупности неэм-
пирических признаков. Учет только трех 
признаков (W, E, M.M.) приводит к увели-
чению количества ошибок прогноза до 6. 
При этом реализуется разное количество 
правил решения, то есть набора условий 
«если – то».

Для случая трех признаков (W, E, M.M.) 
набор правил, решений и их достоверность 
приведены (для иллюстрации) в табл.  3. 
При изменении набора признаков получе-
на максимальная ошибка классификации – 
7 ошибок. Для сравнения с результатами 
классификации с использованием деревьев 
решений в табл. 2 представлены результаты 
классификации на основе линейной регрес-
сии для всех признаков. Количество ошибок 
классификации возросло до 9 из 36 случаев 
(до 25 %). Снижение ошибок прогноза мож-
но получить при учете новых признаков, 
например, некоторых новых молекулярных 
дескрипторов [13; 14].

Точность прогноза  – 2 ошибки из  
36 объектов, полученная с использовани-
ем деревьев решений, является типичной 

и, по-видимому, корректируемой в сторону 
уменьшения погрешности путем расшире-
ния количества признаков и их сортиров-
ки. Предварительный анализ показывает, 
что в качестве основного источника по-
грешности классификации по некоторым 
группам признаков является значимый 
вклад частичного наложения областей 
определения некоторых признаков в раз-
ных классах искусственной классификации  
[6; 10, с. 23–74; 14]. Этот вывод подтверж-
дают результаты кластерного анализа – объ-
екты анализа группируются в три класте-
ра, включающих объекты из разных клас-
сов опасности.

 Таким образом, представленные ре-
зультаты показывают в целом высокую эф-
фективность деревьев решений и правил 
для классификации объектов, предваритель-
но классифицированных по внешнему при-
знаку, по набору неэмпирических свойств-
признаков. Следует отметить, что пакеты 
Deductor, Minitab содержат опцию тестиро-
вания нового объекта на обученных дере-
вьях решений и определенных кластерах.

 Использование других подходов и ме-
тодов, включая логико-структурный, кор-
реляционный, факторный и дискриминант-
ный анализы, нейросетевые алгоритмы, 
расширит, как показывают результаты ряда 
работ, информативность проведенной груп-
пировки и классификации, а также позволит 
получать корреляционные и другие соотно-
шения, в том числе инвариантные, с низким 
значением дисперсии результатов [5; 15]. 

Выводы
Проведенные исследования позволяют 

сделать следующие выводы:
1. Выбраны статистические методы груп-

пировки и классификации растворителей 
(в том числе ЛВЖ) по набору неэмпириче-
ских признаков и задаваемым классам опас-
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ности: деревья решений  – базовый метод, 
линейная регрессия, кластерный анализ.

2.  Показана эффективность и приемле-
мая погрешность (6%) в сравнении с  по-
грешностью линейной регрессии (25%) ме-
тода деревьев решений при многомерной – 
с обучением на искусственной группиров-
ке, классификации соединений различных 
классов (в том числе ЛВЖ) по группам 
опасности. 

3. Установлено влияние выбора групп 
признаков на результаты классификации 
методом деревьев решений – с увеличением 
в ряде случаев погрешности классификации 
до 20 %, и получена приемлемая точность 
прогноза (6 %) для базовой группы неэмпи-
рических признаков.
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