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TÓM TẮT 

Thành phần chất khí trong công nghiệp hóa học thường chứa các khí argon, nitơ, 

cacbon monoxit và clo. Sự phát thải trực tiếp các khí này vào khí quyển cần phải 

được hạn chế do tác động của chúng với môi trường. Để tách và lưu trữ chúng, 

chúng ta cần phải biết đầy đủ tính chất tương tác giữa các phân tử. Hệ số virial bậc 

hai đặc trưng cho tính chất tương tác phân tử. Bài báo sử dụng mô hình mạng thần 

kinh kết hợp phân tích thành phần chính ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3) với giá trị sai 

số MSE là 0,0069695 để dự đoán các hệ số a, b và c trong phương trình trạng thái 

virial dựa vào các tính chất tới hạn của các chất khí. Hệ số virial bậc hai được xác 

định một cách chính xác sử dụng các hệ số a, b và c được dự đoán. Hệ số virial tính 

toán cũng rất gần với các hệ số virial dự đoán từ của phương trình thạng thái 

Deiters và phù hợp với dữ liệu thực nghiệm.    

Từ khóa: Mạng thần kinh ANN, hệ số virial, phương trình trạng thái virial, phân 

tích thành phần chính. 
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ABSTRACT 

The gaseous components in the chemical industry usually contain of mainly gases 

such as argon, nitrogen, carbon monoxide and chlorine. The direct emission of 

these gases into the atmosphere should be limited by their impact on the 

environment. For its storage and separation, we should sufficiently know the 

intermolecular interaction and the second virial coefficients that characterize the 

interaction of molecules. The paper uses the neural network model combining the 

principal component analysis ANN-PCA I(5)-HL(6)-O(3) with the MSE error value 

of 0.0069695 to predict the coefficients a, b and c in the virial state equation based 

on the critical properties of gases. Second virial coefficients are correctly 

determined using the predicted coefficients a, b, and c. The computed virial 

coefficients are very close to the predicted virial coefficients of the Deiter equation 

and appropriate to the experimental data.  

Keywords: ANN neural network, virial coefficients, virial state equation; principal 

component analysis. 
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