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                                                     Résumé 

 

Résumé 

Cette étude vise à développer des modèles fondés sur une approche quantitative de la relation 

structure-propriétés (QSPR) afin de prédire certains paramètres physico-chimiques, à savoir la 

température normale d'ébullition (Tb) et les propriétés critiques : température critique (Tc), 

pression cr

itique (Pc) et volume critique (Vc) des composés organiques. Les modèles utilisent un 

algorithme d'apprentissage automatique, plus précisément le réseau de neurones artificiels 

multilayer (MLP-ANN), pour la modélisation non linéaire, en utilisant des descripteurs 

moléculaires pertinents comme variables d'entrée. 

Une comparaison avec la régression par vecteurs de support (SVR) a été effectuée afin d'évaluer 

les performances des modèles PMC-ANN pour des ensembles de données comprenant 

respectivement 417, 412, 411 et 418 composés organiques pour Tb, Tc, Pc et Vc. Pour chaque 

modèle, la base de données a été divisée de manière aléatoire en deux sous-ensembles : 80 % 

pour l'entraînement et 20 % pour les tests. 

Les configurations optimales pour les modèles PMC-ANN étaient (25-17-1) pour Tb, (25-14-

1) pour Tc, (24-17-1) pour Pc et (18-10-1) pour Vc. 

Les résultats ont été les suivants : pour le modèle PMC-ANN Tb, les résultats comprenaient R² 

= 0,9974, IOA = 0,9992, MAE = 3,6331 k, MAPE = 1,0165 % et RMSE = 4,9321 k. Pour le 

modèle Tc, les résultats étaient R² = 0,9935, IOA = 0,9982, MAE = 7,0545 k, MAPE = 1,0436 

% et RMSE = 9,5482 k. Pour le modèle Pc, les résultats étaient les suivants : R² = 0,9907, IOA 

= 0,9992, MAE = 87,5193 mPa, MAPE = 2,4352 % et RMSE = 122,5629 mPa. Pour le modèle 

Vc, les résultats étaient R² = 0,9982, IOA = 0,9998, MAE = 6,8173 cm³/mol , MAPE = 2,3525 

% et RMSE = 9,4734 cm³/mol . 

Les modèles PMC-ANN ont systématiquement surpassé les modèles SVR, démontrant une 

précision, une stabilité et une capacité de généralisation supérieures. 

La méthode d'analyse de sensibilité (méthode des poids) a été utilisée pour évaluer 

individuellement la contribution de chaque descripteur d'entrée dans les modèles QSPR-ANN. 

Les résultats ont montré que la plupart des descripteurs avaient un niveau d'influence élevé ou 

moyen. De plus, l'analyse du domaine d'applicabilité (AD) a confirmé la fiabilité et la 

généralisation des modèles, la plupart des points de données se situant dans une fourchette 

acceptable. 

Enfin, la comparaison avec les modèles précédents a démontré que les modèles PMC-ANN 

proposés surpassaient les modèles existants en termes de précision et de robustesse, confirmant 

leur fort potentiel pour fournir des prévisions précises. 

 

 

 

 



                                                    Abstract 

 

Abstract 

This study aims to develop models using a Quantitative Structure–Property Relationship 

(QSPR) approach to predict selected physicochemical parameters, namely, the normal boiling 

point temperature (Tb) and the critical properties: critical temperature (Tc), critical pressure 

(Pc), and critical volume (Vc) of organic compounds. The models employ a machine learning 

algorithm, specifically the multilayer perceptron artificial neural network (MLP-ANN), for 

nonlinear modeling, using relevant molecular descriptors as input variables. 

A comparison with support vector regression (SVR) was carried out to evaluate the 

performance of the MLP-ANN models for datasets comprising 417, 412, 411, and 418 organic 

compounds for Tb, Tc, Pc, and Vc, respectively. For each model, the database was randomly 

divided into two subsets: 80% for training and 20% for testing. 

The optimal configurations for the MLP-ANN models were (25-17-1) for Tb, (25-14-1) for Tc, 

(25-17-1) for Pc, and (25-14-1) for Vc. 

The results were as follows: For the MLP-ANN Tb model, the results included R² = 0.9974, 

IOA = 0.9992, MAE = 3.6331k, MAPE = 1.0165%, and RMSE = 4.9321k. For the Tc model, 

results were R² = 0.9935, IOA = 0.9982, MAE = 7.0545 k, MAPE = 1.0436%, and RMSE = 

9.5482 k For Pc model, results included R² = 0,9907, IOA = 0.9992, MAE = 87,5193 mPa, 

MAPE = 2,4352 mPa, and RMSE = 122,5629 mPa  . For the Vc model, results were R² 0,9982, 

IOA = 0,9998, MAE = 6,8173 cm³/mol , MAPE = 2,3525 %, and RMSE = 9,4734cm³/mol . 

The MLP-ANN models consistently outperformed the SVR models, demonstrating superior 

accuracy, stability, and generalization capability. 

The sensitivity analysis method (weight method) was used to individually assess the 

contribution of each input descriptor in the QSPR-ANN models. The results showed that most 

descriptors had a high or medium level of influence. Furthermore, the applicability domain 

(AD) analysis confirmed the reliability and generalizability of the models, with most data points 

falling within an acceptable range. 

Finally, comparison with previous models demonstrated that the proposed MLP-ANN models 

surpass existing ones in terms of precision and robustness, confirming their strong potential to 

provide accurate predictions. 

 

 

 

 

 

 

 

 



 ملخص

 
 

 ملخص

للتنبؤ بمعلمات  (QSPR) العلاقة الكمية بين التركيب والخصائص طريقةنماذج باستخدام اعداد  هذه الدراسة إلى سعىت

 فيزيائية كيميائية محددة، وهي درجة حرارة الغليان العادية والخصائص الحرجة: درجة الحرارة الحرجة، والضغط الحرج

(Pc)والحجم الحرج ، (Vc) ية. تستخدم النماذج خوارزمية التعلم الآلي، وتحديداً الشبكة العصبية للمركبات العضو

، للنمذجة غير الخطية، باستخدام واصفات جزيئية ذات صلة كمتغيرات (MLP-ANN) الاصطناعية متعددة الطبقات

 .إدخال

 714التي تضم  لمجموعات البيانات MLP-ANN لتقييم أداء نماذج (SVR) أجريت مقارنة مع انحدار المتجه الداعم

على التوالي. بالنسبة لكل نموذج، تم تقسيم قاعدة البيانات  Vcو Pcو Tcو Tb مركبًا عضويًا لـ 714و 711و 714و

 .للاختبار ٪48للتدريب و ٪48عشوائيًا إلى مجموعتين فرعيتين: 

-18، و)Pc ( لـ1-14-24، و)Tc ( لـ1-17-42، و)Tb ( لـ1-14-42هي ) MLP-ANN كانت التكوينات المثلى لنماذج

 .Vc ( لـ10-1

 MAEو، IOA = 0.9992و، R² = 0.9974 شملت النتائج ،MLP-ANN Tb وكانت النتائج كما يلي: بالنسبة لنموذج

 = R² = 0.9935 ،IOA ، كانت النتائجTc بالنسبة لنموذج .RMSE = 4.9321و، MAPE = 1.0165و، 3.6331 =

0.9982 ،MAE = 7.0545 ،MAPE = 1.0436 ،وRMSE = 9.5482 بالنسبة لنموذج Pcتضمنت النتائج ، R² = 

0,9907 ،IOA = 0.9992 ،MAE = 87,5193 ،MAPE = 2,4352و ،RMSE = 122,5629. بالنسبة لنموذج 

Vcكانت النتائج ، R² 0,9982 ،IOA = 0,9998 ،MAE = 6,8173 ،MAPE = 2,3525و ،RMSE = 9,4734.  

 .مما يدل على دقتها الفائقة واستقرارها وقدرتها على التعميم ،SVR لى نماذجباستمرار ع MLP-ANN تفوقت نماذج

أظهرت  .QSPR-ANN تم استخدام طريقة تحليل الحساسية )طريقة الوزن( لتقييم مساهمة كل واصف مدخلات على حدة في نماذج

موثوقية النماذج وقابليتها  (AD) جال التطبيقالنتائج أن معظم الواصفات لها تأثير عالٍ أو متوسط. علاوة على ذلك، أكد تحليل م

 .للتعميم، حيث تقع معظم نقاط البيانات ضمن نطاق مقبول

المقترحة تفوق النماذج الحالية من حيث الدقة والمتانة، مما يؤكد  MLP-ANN أخيرًا، أظهرت المقارنة مع النماذج السابقة أن نماذج

 .قدرتها القوية على توفير تنبؤات دقيقة
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Introduction Générale  

La chimie organique est une branche fondamentale de la chimie, dédiée à l’étude des structures, 

des propriétés, des méthodes de synthèse et des réactions des composés organiques. Ces 

derniers se caractérisent par la présence d’atomes de carbone comme éléments centraux, 

formant des ossatures auxquelles se lient divers atomes tels que l’hydrogène (H), l’azote (N), 

l’oxygène (O), le soufre (S) et les halogènes (F, Cl, Br, I). Cette diversité de liaisons confère 

aux composés organiques une richesse structurale et fonctionnelle remarquable. 

Dans le langage courant, le terme « organique » est souvent associé à la naturalité. Cette 

conception trouve son origine dans les premières théories scientifiques, selon lesquelles les 

composés organiques ne pouvaient provenir que des êtres vivants et nécessitaient une « force 

vitale » pour exister. Cependant, cette vision a été remise en cause dès le XIXᵉ siècle, lorsqu’il 

a été démontré que ces composés pouvaient être synthétisés en laboratoire à partir de substances 

inorganiques. Aujourd’hui, la majorité des composés organiques sont obtenus à partir de 

matières premières fossiles, notamment le pétrole brut et le charbon. 

La connaissance des propriétés physiques et des données thermodynamiques des composés 

organiques est essentielle pour la conception et l’optimisation des procédés industriels. Ces 

informations permettent de prévoir le comportement des substances en conditions opératoires 

et d’ajuster les méthodes de transformation, de transfert de matière et de séparation, dans le but 

de réduire les coûts tout en améliorant la sécurité et l’efficacité des procédés (Bouhedjar et al., 

2019 ; Espinosa et al., 2001 ; Niu et al., 2024 ; Yao et al., 2002). 

Étant donné les difficultés expérimentales liées à la mesure précise de ces propriétés, au coût, 

à la complexité et aux lacunes dans les bases de données, les chercheurs ont développé des 

méthodes d’estimation. Parmi elles, la modélisation moléculaire s’impose comme une approche 

pertinente pour prédire les comportements à partir des structures chimiques. 

La technique QSAR/QSPR (Quantitative Structure–Activity/Property Relationships) est 

particulièrement utilisée pour prédire les propriétés physico-chimiques et biologiques des 

composés organiques en se basant sur leur structure moléculaire. Elle constitue un outil puissant 

pour pallier l’absence de données expérimentales et accélérer le développement de nouveaux 

matériaux ou composés fonctionnels (Guendouzi, 2016). Cette approche présente l’avantage 

de reposer uniquement sur la connaissance de la structure chimique, sans nécessiter 

d’expériences supplémentaires : une fois la corrélation identifiée et validée, elle permet de 

prédire les propriétés de nouveaux composés (Wang et al., 2015). 

Parmi les propriétés thermodynamiques les plus critiques figurent la température d’ébullition, 

la température critique et la pression critique. Ces paramètres interviennent directement dans 

les équations d’état utilisées pour simuler le comportement des substances sous différentes 

conditions de température et de pression. Ils jouent un rôle essentiel dans des procédés tels que 

l’extraction par fluide supercritique ou la récupération assistée du pétrole, où une connaissance 

précise des transitions de phase et des équilibres est indispensable à l’optimisation des 

performances 

Le principal objectif de cette étude consiste à élaborer des modèles mathématiques basés sur 

les informations structurales des composés organiques, en utilisant l’apprentissage 

automatique, et plus spécifiquement des réseaux de neurones artificiels à perceptrons 

multicouches (en Anglais : Multi-Layer Perceptron – Artificial Neural Network MLP-ANN) 
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afin de prédire certaines propriétés physico-chimiques, à savoir la température d’ébullition 

normale (Tb) et les propriétés critiques (température critique Tc, pression critique Pc et volume 

critique Vc). Les performances des modèles MLP-ANN ont été rigoureusement comparées à 

celles obtenues par la méthode de régression par vecteurs de support (SVR), reconnue pour son 

efficacité dans la prédiction de variables continues et sa capacité à traiter des relations linéaires 

et non linéaires. 

Le développement des modèles QSPR basés sur les réseaux de neurones artificiels (RNA) et la 

SVR s’est déroulé en plusieurs étapes : : 

 La collecte et le traitement rigoureux de la base de données expérimentale ; 

 Le calcul et la sélection des descripteurs moléculaires les plus pertinents ; 

 Le développement, l’optimisation et la sélection des modèles QSPR-RNA les plus 

performants. 

L’efficacité et la précision des modèles ont été évaluées à l’aide d’indicateurs statistiques tels 

que le coefficient de détermination (𝑅), la racine carrée de l’erreur quadratique moyenne 

(RMSE) et l’erreur relative moyenne (ERM). Par ailleurs, une analyse de sensibilité basée sur 

les poids synaptiques a permis de quantifier l’influence de chaque descripteur d’entrée sur les 

performances des modèles. Ces derniers ont ensuite été validés à l’aide de l’approche du 

domaine d’applicabilité (DA), afin de garantir la fiabilité des prédictions dans l’espace 

chimique étudié. Enfin, les performances obtenues ont été comparées à celles rapportées dans 

la littérature. 

La présente thèse est organisée en cinq chapitres principaux, suivis d’une conclusion générale 

: 

 Chapitre I : Revue bibliographique sur les composés organiques. Il présente leur définition, 

origine, composition, classification, ainsi que leurs caractéristiques structurales et physico-

chimiques. Ce chapitre expose également leurs domaines d’application et les méthodes 

classiques de détermination de leurs propriétés. 

 Chapitre II : Méthodes de modélisation, avec un accent particulier sur les relations 

quantitatives structure–propriété/activité (RQSP/RQSA). Les approches d’apprentissage 

automatique, notamment les RNA et la SVR, y sont abordées, ainsi que les principes de 

construction des modèles, les descripteurs moléculaires, les étapes de sélection et de 

traitement des données, et les méthodes de validation statistique. 

 Chapitre III : Ce chapitre présente en détail les matériaux et méthodes utilisés dans cette 

étude. Il couvre la constitution de la base de données, le calcul et le prétraitement des 

descripteurs moléculaires, la sélection des variables pertinentes, ainsi que le développement 

et l’évaluation des modèles QSPR-RNA. Une analyse de sensibilité basée sur les poids 

synaptiques et une étude du domaine d’applicabilité (DA) y sont également incluses. Par 

Ailleurs, ce chapitre propose une analyse critique de la littérature récente sur la modélisation 

des propriétés physico-chimiques et thermodynamiques des hydrocarbures, mettant en 

lumière les travaux antérieurs fondés sur les approches QSPR/QSAR, et en particulier ceux 

intégrant les RNA ou des techniques similaires. 
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  Chapitre IV : Ce chapitre est consacré à la présentation et à la discussion des résultats de 

modélisation obtenus pour les propriétés étudiées. Il examine dans un premier temps l’évolution 

des descripteurs sélectionnés ainsi que les architectures optimales des modèles de réseaux de 

neurones artificiels (RNA) développés. L’évaluation des performances des modèles est 

effectuée à l’aide de différents types d’erreurs et de coefficients statistiques, permettant ainsi 

d’apprécier la précision de chaque modèle dans l’estimation des quatre propriétés physico-

chimiques considérées.  

Dans un second temps, une attention particulière est accordée à la méthode des Support Vecteur 

Régression (SVR), qui constitue une approche de référence dans la modélisation QSPR grâce 

à sa capacité à gérer efficacement la non-linéarité et à limiter le risque de sur apprentissage. Les 

performances obtenues par la SVR sont systématiquement comparées à celles des modèles 

RNA, permettant de mettre en évidence les atouts et les limites respectives de chaque approche. 

Cette comparaison croisée contribue à évaluer la robustesse des modèles développés et à 

souligner la valeur ajoutée de l’intégration des réseaux neuronaux dans la prédiction des 

propriétés étudiées. 

Par ailleurs, l’importance relative des descripteurs d’entrée est analysée au moyen d’une étude 

de sensibilité, permettant de les hiérarchiser en fonction de leur contribution individuelle et de 

leur rôle au sein de leur famille respective. Les résultats relatifs à la détermination du domaine 

d’applicabilité des modèles sont également discutés. Enfin, ce chapitre s’achève par une 

comparaison critique entre les modèles développés dans le cadre de cette thèse et ceux rapportés 

dans la littérature, ce qui permet de situer l’apport et la portée scientifique du présent travail au 

regard des études antérieures menées dans ce domaine de recherche 

À la fin de cette thèse, nous avons proposé une conclusion générale qui récapitule les principaux 

résultats obtenus au cours de ce travail. Également présenté quelques perspectives susceptibles 

de constituer une orientation de référence pour les recherches futures menées dans ce domaine. 
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I.1.  Introduction 

Nous entendons souvent le terme « organique » dans le langage courant, où il décrit ou fait 

référence à des substances considérées comme « naturelles ». Ce terme provient probablement 

de la notion scientifique ancienne selon laquelle tous les composés organiques provenaient de 

systèmes vivants et possédaient une « force vitale ». Cependant, les chimistes ont découvert il 

y a plus de 170 ans que ce n'était pas le cas. Si les composés organiques sont des composants 

majeurs des systèmes vivants, nombre d'entre eux peuvent être synthétisés en laboratoire à partir 

de substances n'ayant aucun lien direct avec les organismes vivants. D'un point de vue 

chimique, un échantillon pur d'un composé organique tel que la vitamine C, qu'il soit préparé 

en laboratoire ou isolé à partir d'une source naturelle telle qu'une orange ou un autre agrume, 

est identique en termes de composition et de structure. 

La chimie organique décrit les structures, les propriétés, la préparation et les réactions d'une 

vaste gamme de molécules connues sous le nom de composés organiques. Bien qu'il existe   

 Nombreux types différents de composés organiques, ils ont tous le carbone comme principal 

atome constitutif. Ces atomes de carbone forment un squelette ou une colonne vertébrale de 

carbone, auquel sont liés d'autres atomes tels que l'hydrogène (H), l'azote (N), l'oxygène (O), le 

soufre (S) et les halogènes (fluor (F), chlore (Cl), brome (Br) et iode (I(Navratilova et al., 2012). 

La compréhension des caractéristiques physiques et des propriétés thermodynamiques des 

composés organiques est essentielle pour optimiser l'efficacité des processus chimiques 

industriels. Ces propriétés influencent la cinétique des réactions, le comportement des phases, 

les processus de séparation et la consommation d'énergie. La connaissance précise de 

paramètres tels que les points d'ébullition, les températures critiques, les pressions de vapeur et 

les capacités thermiques permet aux ingénieurs de concevoir des conditions de processus 

optimales, de sélectionner des solvants appropriés et d'améliorer les mesures de sécurité. 

(Bouhedjar et al., 2019 ; Yao et al., 2002). 

I.2. Généralités sur les molécules organiques 

I.2.1. Historique des molécules organiques 

Au XVIIe siècle, Pierre Gassendi (1658) définit les atomes comme les plus petites parties de 

la matière, formant des corpuscules appelés molécules (Gassendi, 1658). Walter Charleton en 

Angleterre reprend cette conception en parlant de petites masses de diverses formes (W. 

Charleton.,1654). En 1749, Georges-Louis Leclerc, comte de Buffon, introduit la notion de 

molécules organiques, issues de la matière organique des aliments et impliquées dans la 

nutrition et la reproduction des corps organisés, par opposition aux molécules brutes rejetées 

(Georges-Louis Leclerc., 1749). En 1762, Charles de Bonnet emploie également les termes 

molécules organiques, corpuscules et particules organiques, reliant ces entités à l’existence de 

germes préformés responsables de la reproduction.(Bonnet, 1762). 

En 1777, Torbern Bergman distingue de manière systématique les corps organiques (organiska 

kroppar) des corps inorganiques (oorganiska kroppar). Les premiers, identifiés aux êtres vivants 

(animaux et plantes), se caractérisent par des structures internes permettant la nutrition, la 

croissance et la reproduction, tandis que les seconds ne croissent que par addition externe. À 

cette époque, seules quelques substances organiques discrètes étaient connues : l’éthanol, 

certains acides et sels végétaux (tartrique, citrique, oxalique, acétique), le sucre, et quelques 



                      Chapitre I. Généralités sur les molécules organiques  

                                                                     

 

5       

 

graisses et huiles animales. Sa classification des substances minérales restait liée à la théorie du 

phlogistique (Torbern Olof Bergman., 1777). 

Enfin, en 1794, Friedrich A. C. Gren décrit les transformations spontanées (von selbst) des 

corps organiques, qu’il propose de nommer fermentations. Il les illustre par la fermentation du 

vin, la distillation de l’alcool, le brassage de la bière ou la putréfaction des fruits. Bien que la 

composition chimique précise des corps organiques reste inconnue, Grenå amorce une 

interprétation en termes de réactions chimiques (Friedrich A. C. Gren.,1794).   

Ainsi, du XVIIe au XVIIIe siècle, Gassendi, Charleton, Buffon, Bonnet, Bergman et Gren 

contribuent à poser les bases conceptuelles d’une distinction entre corps organiques et 

inorganiques, sans que la chimie organique n’existe encore en tant que discipline autonome. 

I.2.2. Définition de molécules organiques 

La chimie organique a commencé par être la chimie de la vie lorsqu'on pensait qu'elle était 

différente de la chimie en laboratoire. Elle est ensuite devenue la chimie des composés du 

carbone, en particulier ceux que l'on trouve dans le charbon. Aujourd'hui, elle est les deux à la 

fois. C'est la chimie des composés formés par le carbone et d'autres éléments tels qu'on les 

trouve dans les êtres vivants, dans les produits des êtres vivants et partout où l'on trouve du 

carbone. Les composés organiques les plus abondants sont ceux présents dans les êtres vivants 

et ceux qui se sont formés au cours de millions d'années à partir d'êtres morts. Autrefois, les 

composés organiques connus de la nature étaient ceux des « huiles essentielles » que l'on 

pouvait distiller à partir des plantes et des alcaloïdes que l'on pouvait extraire des plantes 

broyées avec de l'acide. Le menthol est un exemple célèbre de composé aromatique issu de 

l'huile essentielle de menthe verte et la cis-jasmone est un exemple de parfum distillé à partir 

de fleurs de jasmin (Neuman., 2013). 

I.3. Description générale de molécules organiques  

Toutes les molécules organiques contiennent du carbone (C), la grande majorité contient 

également de l’hydrogène (H), et la plupart renferment de l’oxygène (O) et/ou de l’azote (N). 

De nombreux composés organiques incluent aussi des halogènes tels que le fluor (F), le chlore 

(Cl), le brome (Br) ou l’iode (I). D’autres éléments, comme le soufre (S), le phosphore (P), ainsi 

que le bore (B), l’aluminium (Al) et le magnésium (Mg), peuvent également être présents. Les 

molécules organiques sont classées en différentes familles chimiques selon leurs groupes 

fonctionnels. Chaque composé possède une formule brute, par exemple CxHyOz, mais 

plusieurs molécules différentes peuvent partager la même formule brute, ce qui définit des 

isomères. Ainsi, la formule brute seule est insuffisante pour caractériser un composé (David R. 

Klein, 2015). Les composés organiques sont extraits des matières premières, notamment du 

pétrole brut et du charbon, à travers une série de procédés physiques et chimiques complexes 

visant à transformer ces ressources naturelles en substances organiques à haute valeur 

industrielle. La première étape de ce processus est la distillation fractionnée comme représentée 

dans la figure, qui permet de séparer les constituants du pétrole brut selon leurs points 

d’ébullition. Cette opération fournit différentes fractions telles que les gaz légers, l’essence, le 

kérosène et les huiles lourdes, chacune contenant un mélange d’hydrocarbures servant de base 

à la synthèse de composés organiques variés. Huiles lourdes, chacune contenant un mélange 

d’hydrocarbures servant de la synthèse de composés organiques variés. 
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Figure I.1. Classification des principales coupes pétrolières selon les intervalles de la                                          

température d’ébullition et le nombre d’atomes de carbone 

En particulier, les hydrocarbures gazeux doivent être distillés sous haute pression afin de les 

liquéfier. L’essence utilisée pour les véhicules est constituée de molécules C6 à C12, c’est-à-

dire de molécules contenant 6 à 12 atomes de carbone. On constate que la température 

d’ébullition d’un hydrocarbure augmente lorsque le nombre d’atomes de carbone qu’il contient 

augmente. 

 Ces fractions subissent ensuite des procédés tels que le craquage thermique ou catalytique, 

dont l’objectif est de casser les grosses molécules pour produire des molécules plus petites et 

plus réactives comme l’éthylène et le propylène, éléments clés de l’industrie pétrochimique. 

D’autres techniques, comme le reformage catalytique, permettent la transformation des alcanes 

en composés aromatiques, tandis que l’alkylation sert à produire des alcanes ramifiés à haut 

poids moléculaire utilisés dans les carburants de haute performance. 

En parallèle, des méthodes d’extraction par solvants organiques sont appliquées, en particulier 

pour isoler des composés spécifiques à partir de sources végétales ou du charbon. Ces procédés 

utilisent des solvants tels que l’éthanol ou l’hexane pour extraire des huiles essentielles, des 

alcaloïdes ou d’autres substances bioactives. Enfin, des réactions de fonctionnalisation 

chimique comme l’oxydation, la nitration ou l’halogénation permettent de transformer les 

hydrocarbures en alcools, acides, dérivés halogénés ou composés nitro aromatiques. 

Ainsi, l’extraction des composés organiques constitue un système intégré reposant sur une 

maîtrise fine des conditions de réaction et des paramètres opérationnels, dans le but de produire 

des substances pures et performantes pour des applications variées dans les domaines de 

l’énergie, de la santé et des matériaux avancés. 
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I.4. Classification de    molécules organiques par groupes fonctionnels 

I.4.1. Groupes fonctionnels 

Les composés organiques représentent plus de 80 % des composés chimiques connus, ce qui en 

fait un groupe extrêmement diversifié et complexe. Pour gérer cette diversité et permettre la 

manipulation et la création de nouveaux composés, il est essentiel de disposer d’un système de 

classification permettant d’organiser les composés organiques selon leurs propriétés 

caractéristiques. Initialement, les chimistes ont regroupé les composés organiques en fonction 

des réactions chimiques qu’ils subissaient, ce qui a conduit à l’élaboration de tests qualitatifs, 

appelés tests de classification. Ces tests sont encore largement utilisés aujourd’hui et sont 

collectivement connus sous le nom d’analyse qualitative organique. Avec l’évolution de la 

chimie et la découverte des structures moléculaires, la définition des classes fonctionnelles a 

évolué. Aujourd’hui, le comportement des composés organiques est organisé autour de groupes 

récurrents d’atomes appelés groupes fonctionnels. Ces groupes sont les sites où se produisent 

les réactions chimiques dans les molécules, tandis que le reste de la molécule reste inchangé 

après la réaction. Ce changement conceptuel simplifie considérablement l’étude des composés 

organiques : il suffit de reconnaître les groupes fonctionnels présents pour prévoir le 

comportement chimique du composé. Cette approche permet de classer un grand nombre de 

composés à partir d’un nombre relativement restreint de groupes fonctionnels. Ainsi, il devient 

fondamental pour l’étude de la chimie organique de maîtriser ces groupes, en termes de noms, 

de structures et de formules. Comprendre et savoir identifier les groupes fonctionnels est 

essentiel pour la prévision des réactions chimiques et pour le développement de nouveaux 

composés(David R. Klein, 2015 ; Navratilova et al., 2012 ; Neuman, 2013 ; Riazi, 2005) 

.Sur la base des groupes fonctionnels et de la structure globale de la molécule, on identifie 

plusieurs familles principales. 

I.4.1.1. Hydrocarbonés 

Les hydrocarbures, au sens strict, sont des molécules organiques constituées uniquement 

d’atomes de carbone et d’hydrogène. Ils représentent la majeure partie des bruts et des fractions 

pétrolières. Les hydrocarbures sont généralement classés en quatre familles chimiques : alcanes, 

alcynes, alcènes et aromatiques. 

A.LesAlcanes  

Le terme « alcanes » désigne l’ensemble des molécules classées en chimie organique parmi les 

hydrocarbures aliphatiques saturés, également appelés paraffines dans le domaine pétrolier. Les 

alcanes sont une classe d’hydrocarbures ne contenant que des atomes de carbone (C) et 

d’hydrogène (H). Comme ils constituent les principaux composants du pétrole et du gaz naturel, 

ils servent souvent de matière première commerciale pour la synthèse de nombreuses autres 

classes de composés organiques. La formule moléculaire générale d’un alcane est CnH₂n+2, 

où n est un entier. Par exemple, si un alcane possède un atome de carbone, il doit comporter 

quatre atomes d’hydrogène ; s’il possède deux atomes de carbone, il doit en avoir six. La chaîne 

carbonée des alcanes peut être soit linéaire, soit ramifiée (BelghitChafik, 2019). 
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Tableau I.1. Exemple de quelques Alcanes avec leur formule chimique et structure  

 

 

 

 

 

 

B. Les Alcènes  

Dénommées également dans le domaine pétrolier les oléfines sont des hydrocarbures 

aliphatiques insaturés contenant au moins une double liaison carbone-carbone (C=C), qui 

constitue le groupe fonctionnel et le centre de réactivité. La formule moléculaire générale d’un 

alcène acyclique est CnH2(n-d+1), où n représente le nombre d’atomes de carbone et d le 

nombre de doubles liaisons. Cette formule reflète que les alcènes possèdent deux atomes 

d’hydrogène de moins que les alcanes ayant le même nombre d’atomes de carbone en raison de 

la présence de la double liaison (Atkins et Paula, 2012). Comme les paraffines, les oléfines 

peuvent également avoir une structure en chaîne linéaire 

Tableau I.2 Quelques exemples d’alcènes avec leurs formules chimiques et structures 

moléculaires 

 

C.  Les alcynes  

Aussi appelés hydrocarbures aliphatiques, les alcynes sont des composés insaturés caractérisés 

par la présence d’une liaison triple entre deux atomes de carbone dans leur chaîne principale. 

Le suffixe associé au groupe fonctionnel des alcynes est « -yne ». La formule moléculaire 

générale d’un alcyne est CₙH₂ₙ₋₂, cette liaison triple diminuant de deux le nombre d’atomes 

d’hydrogène par rapport à celle d’un alcane saturé (CₙH₂ₙ₊₂). Cette formule (CₙH₂ₙ₋₂) s’applique 

aux alcynes linéaires ou non ramifiés. Pour les alcynes ramifiés, bien que la disposition des 

atomes diffère, la formule moléculaire reste inchangée (Rebas, 2016).     

Nom Formule chimique  Structure moléculaire 

2-Méthylbutane C5H10 

 

n-héxane C6H14 
 

2-méthyloctane C9H20  

Nom Formule chimique  Structure moléculaire 

1-pentène C5H10 
 

3-diméthylhex-1-ène C8H16 
 

2-heptène C7H14 
 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/6556
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Tableau I.3. Quelques exemples d’alcynes avec leurs formules chimiques et structures 

moléculaires 

 

 

 

 

 

D. Cycloalcanes 

Cycloalcanes, également appelés les naphtènes, sont des alcanes dont les atomes de carbone 

sont disposés en cycle. En raison de cette structure cyclique, un cycloalcane possède deux 

atomes d’hydrogène de moins qu’un alcane acyclique (non cyclique) contenant le même 

nombre d’atomes de carbone. Cela signifie que la formule moléculaire générale d’un 

cycloalcane est obtenue en ajoutant le préfixe « cyclo » au nom de l’alcane correspondant au 

nombre d'atomes de carbone dans le cycle (Atkins et Paula, 2012). La formule chimique 

générale des naphtènes est CnH2(n-c+1), où c représente le nombre de cycles dans la 

molécule(Rebas, 2016) . 

Tableau I.4. Quelques exemples de Cycloalcanes   avec leurs formules chimiques et structures 

moléculaires 

 

 

 

 

 

 

 

E. Aromatiques 

Les hydrocarbures aromatiques sont des composés polycycliques insaturés contenant au moins 

un noyau benzénique, constitué de six atomes de carbone liés par des liaisons alternant simples 

et doubles, provenant de trois doubles liaisons conjuguées. 

La formule chimique générale des aromatiques dépend de leur dérivation par rapport à la 

structure benzénique de base. Pour les alkylbenzènes, ils sont CnH2n-6. Les composés 

aromatiques comportant des cycles naphténiques présentent une formule brute CnH2(n-c-6), où 

c désigne le nombre de cycles naphténiques dans la molécule. Les d’aromatiques de type 

diphényle alkylé (Rebas, 2016). 

Nom Formule chimique Structure moléculaire 

Acétylène C2H2 

 

Propènol C3H4 

 

4,4-diméthylhep-2-yne C9H16 

 

Nom Formule chimique Structure moléculaire 

cyclobutene C4H8 

 

cyclohexane C6H12 

 

Dècaline  C10H18 
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Tableau I.5. Quelques exemples d’aromatiques avec leurs formules chimiques et structures 

moléculaires 

 

I.4.1.2. Composés contenant de l’oxygène 

Les composés contenant de l’oxygène incluent les alcools, les phénols, les acides 

carboxyliques, les aldéhydes, les cétones et les éthers. Les alcools possèdent un groupe 

hydroxyle (-OH) remplaçant un hydrogène d’un alcane et se classent en primaires, secondaires 

ou tertiaires selon la liaison du carbone porteur du -OH. Les phénols, quant à eux, sont des 

composés aromatiques où le groupe hydroxyle est directement attaché à un noyau aromatique, 

ce qui leur confère des propriétés spécifiques. Les acides carboxyliques, caractérisés par le 

groupe fonctionnel carboxyle (-COOH), forment des liaisons hydrogène fortes et existent 

souvent sous forme de dimères. Les aldéhydes et cétones, tous deux porteurs d’un groupe 

carbonyle (C=O), diffèrent par la nature des groupes liés à ce dernier : les aldéhydes ont un 

hydrogène et un groupe R, tandis que les cétones possèdent deux groupes R. Enfin, les éthers, 

de formule générale R-O-R', se distinguent par un atome d’oxygène lié à deux groupes alkyles 

ou aryles, symétriques ou asymétriques (Navratilova et al., 2012 ; Neuman, 2013). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Nom Formule chimique Structure moléculaire 

cyclobutene C4H8 

 

cyclohexane C6H12 

 

Dècaline  C10H18 
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Le Tableau I.6. Quelques exemples de composés oxygénés avec leurs formules chimiques et 

structures moléculaire  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

I.4.1.3. Composés contenant de l’azote  

Les composés contenant de l’azote incluent les amines, les composés nitro, les amides et les 

nitriles. Les amines sont des dérivés de l’ammoniac où un ou plusieurs hydrogènes sont 

remplacés par des groupes alkyles, et elles se classent en primaires, secondaires ou tertiaires 

selon le nombre de groupes alkyles liés à l’azote. Les composés nitro, de formule générale R-

NO₂, contiennent un groupe nitro (-NO₂) lié à un atome de carbone et se divisent en types 

aliphatiques ou aromatiques selon la nature de la chaîne R. Les amides, présents dans les 

protéines, se forment par condensation entre le groupe carboxylique d’un acide aminé et le 

groupe amine d’un autre, créant une liaison amide (ou peptidique). Les exemples d’amides 

incluent l’aspartame et le paracétamol. Enfin, les nitriles ou cyanures, de formule R-C≡N, 

possèdent un groupe cyano qui peut être introduit par réaction entre le cyanure de potassium et 

des halogénoalcanes. Les propriétés des nitriles organiques diffèrent de celles des cyanures 

inorganiques, certains étant étudiés comme médicaments potentiels (Bruice, 2007 ; Rebas, 

2016 ; Riazi, 2005). 

 

 

 

Nom Formule 

chimique 

 Structure moléculaire 

Pentana-3-ol C5H11OH 

OH  

Ethan-2-al CH1H O

H  

Penta-2-one C5H10O 

O  

Butanoïque C5H10O 

OH

O

 

Para-Dinitrobenzène C4H4O 

O  

1,3,5-Trinitrobenzène C12H10O O
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Tableau I.7. Quelques exemples de Composés contenant de l’azote avec leurs formules 

chimiques et structures moléculaires et structure. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

I.4.1.4. Composés contenant du soufre 

Le soufre constitue généralement l’hétéroélément le plus abondant dans le pétrole brut ainsi 

que dans ses fractions. Il peut se présenter sous deux formes principales : (1) à l’état 

inorganique, notamment comme soufre élémentaire ou sulfure d’hydrogène (H₂S), et (2) intégré 

au sein de composés organiques(Rebas, 2016 ). 

Dans les composés organiques, le soufre peut se rencontrer principalement sous trois formes 

structurales : les mercaptans, les sulfures et les thiophènes. Les mercaptans, également appelés 

thiols, sont des dérivés organiques du sulfure d'hydrogène (H₂S), dont l'un des atomes 

d'hydrogène est remplacé par un groupe hydrocarboné. Ils suivent la formule moléculaire 

générale RSH, où leurs propriétés chimiques et physiques sont principalement influencées par 

la longueur et la structure de la chaîne hydrocarbonée (R). Les atomes terminaux de la chaîne 

alkyle (CₙH₂ₙ₊₁-) contribuent de manière significative à ces propriétés, en influençant leur 

réactivité et leur comportement dans divers contextes chimiques. Kohl, Richard B. Nielsen, in 

Gas Purification (David R. Klein, 2015). 

 Thioesters : Les thiophènes sont une classe d'importants composés aromatiques 

hétérocycliques contenant du soufre, basés sur un anneau à cinq membres composés d'un 

atome de soufre et de quatre atomes de carbone. Le noyau du thiophène est bien établi en 

tant que groupement intéressant, avec de nombreuses applications dans divers domaines de 

recherche (Nobile et al., 2024). 

 Sulfures : Les sulfures constituent une famille de composés caractérisés par la présence 

d’une ou plusieurs liaisons soufre au sein de chaînes hydrocarbonées. On distingue 

généralement les sulfures, les disulfures et les polysulfures, selon le nombre d’atomes de 

soufre reliés en série. Dans le cas des sulfures simples, l’atome de soufre s’insère 

directement dans la chaîne carbonée (ex. : diméthylsulfure) (Castanheiro et al., 2017). 

Nom  Formule chimique  Structure moléculaire 

Propanthiole C3H8S 
SH  

Thiophène C4h4S 

S  

Dibenzothiophène  C12H8S 

S  
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Tableau I.8. Quelques exemples de composés soufrés avec leurs formules chimiques et 

structures moléculaires 

 

 

 

 

 

 

 

I.4.1.5. Les halogénoalcanes 

Les halogénoalcanes sont des composés dans lesquels un atome d'hydrogène d’un alcane a été 

remplacé par un atome d’halogène. Ils sont classés en primaires, secondaires ou tertiaires selon 

la nature du carbone auquel l’halogène est lié : les halogénoalcanes primaires possèdent un 

halogène lié à un carbone primaire, les secondaires à un carbone secondaire, et les tertiaires à 

un carbone tertiaire. Les doublets électroniques non liants des halogènes ne sont généralement 

pas représentés, sauf lorsqu’ils sont nécessaires pour illustrer une propriété chimique 

particulière de l’atome(Atkins and De Paula, 2006 ; Navratilova et al., 2012; Neuman, 

2013). 

Tableau I.9.Quelques exemples de halogénoalcanes avec leurs formules chimiques et 

structures moléculaires  

 

 

 

 

 

I.4.1.6. Les composés organométalliques 

Dans les fractions pétrolières les plus lourdes, certains métaux peuvent se rencontrer sous forme 

de complexes. Le nickel et le vanadium sont les éléments les plus fréquemment présents. Ces 

composés organométalliques adoptent une structure porphyrinique, constituée de quatre cycles 

pyrroliques, au centre desquels le métal est coordonné, généralement sous forme de Ni²⁺ ou de 

VO⁺ complexé. 

Nom Formule chimique Structure moléculaire 

Diethylmethylamine C5H13N N

 

Pyridine C5h5N 

N
H  

Analine  C6H7N NH2

 

Nom Formule chimique Structure moléculaire 

Chlorure de vinyle  C2H3Cl 
Cl 

Sulfure méthyl éthylique C3H8S  S

 

Bromure de butyle C4H9Br 
Br  

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#query=C2H3Cl
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/#query=C3H8S
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. 

 

 

 

Figure I.2. Montre structure de ce motif 

porphyritique 

I.4.2. Les composés organiques sont classés selon leur polarité   

Les composés organiques sont généralement classés en composés polaires et non polaires en 

fonction de la distribution de charge au sein de la molécule. Les composés polaires ont des 

liaisons avec une différence significative d'électronégativité entre les atomes, ce qui conduit à 

la formation de charges partielles qui les rendent capables d'interagir avec d'autres composés 

polaires. Pour les composés organiques, les hydrocarbures (CxHy) sont toujours apolaires. Cela 

est principalement dû à la faible différence d'électronégativité entre les atomes de carbone et 

les atomes d'hydrogène, ce qui fait que les liaisons C-H sont techniquement des liaisons non 

polaires. Les autres composés organiques qui contiennent des groupes fonctionnels avec des 

hétéroatomes, comme R-O-R, C=O, OH et NH, sont tous des molécules polaires. 

- Les substances non polaires sont généralement solubles dans des solvants non polaires.  

- Les substances polaires et ioniques sont généralement solubles dans des solvants polaires. 

- Les substances polaires et non polaires sont insolubles l'une dans l'autre. 

I.5. Propriétés usuelles des molécules organiques 

I.5.1. Propriétés physicochimiques  

I.5.1.1. Point d’ébullition. 

Le point d’ébullition, désigné par Tb (the boiling temperature), indique la température à laquelle 

un liquide passe à l’état gazeux sous des conditions de pression données (Beghour et Lahiouel, 

2025). Il dépend du type de substance et des conditions de pression. Il augmente lorsque la 

pression est plus élevée et diminue lorsque la pression est plus faible. Dans le cas particulier où 

la pression externe est de 1 atm, la température d’ébullition est appelée point d’ébullition 

normal (Bruice, 2007). 

 



                      Chapitre I. Généralités sur les molécules organiques  

                                                                     

 

15       

 

I.5.1.2. Température de congélation et de fusion 

Le point de fusion correspond à la température à laquelle la phase solide d'un composé est en 

équilibre avec la phase liquide à la pression atmosphérique. Il est important de noter que la 

température de fusion d'une substance est égale à sa température de congélation, car une 

substance fond à la même température qu'elle gèle. La température de congélation lorsque la 

pression est de 1 atm est appelée point de congélation normal, Tf, et son point de congélation 

lorsque la pression est de 1 bar est appelé point de congélation standard. Il est à noter que les 

différences entre les points de congélation normaux sont négligeables dans la plupart des cas. 

Par ailleurs, le point de congélation normal est également appelé point de fusion normal(Bruice, 

2007 ; Riazi, 2005). 

I.5.1.3. Poids moléculaire  

 Le poids moléculaire (M) est utilisé pour convertir les quantités molaires en bases de masse 

pour les applications pratiques. Les relations thermodynamiques produisent toujours des 

quantités molaires (c'est-à-dire la densité molaire), alors que dans la pratique, des valeurs 

spécifiques à la masse (c'est-à-dire la densité absolue) sont nécessaires. Le poids moléculaire 

est également utilisé pour caractériser les huiles, pour prédire leur composition et leur qualité, 

ainsi que pour prédire leurs propriétés physiques, telles que la viscosité (Riazi, 2005). 

I.5.2. Propriétés critiques (Tc, Pc, Vc, Zc) 

Le concept de « critique » a été introduit par Andrews entre 1869 et 1876 à travers ses travaux 

sur les propriétés du dioxyde de carbone. Par la suite, les recherches de Van der Waals en 1873, 

associées au développement de la loi des états correspondants, ont marqué le point de départ 

d’un large éventail de méthodes expérimentales destinées à la détermination des propriétés 

critiques des corps purs (Riazi, 2005).  

Le point critique définit les coordonnées de la température (Tc), de la pression (Pc) et du 

volume critique (Vc), qui permettent notamment de calculer un paramètre physicochimique 

essentiel : le facteur de compressibilité critique (Zc), où R est la constante des gaz. La 

température critique (Tc) correspond à la température maximale à laquelle un gaz peut être 

liquéfié, et au-delà de laquelle l’état liquide n’existe plus, quelle que soit la pression appliquée. 

La pression critique (Pc) est la pression minimale nécessaire pour liquéfier un gaz à sa 

température critique. 

Dans un diagramme pression–température, les coordonnées critiques correspondent au point 

critique, qui représente un état thermodynamique caractéristique marquant la fin de la ligne de 

coexistence entre les phases. À l’équilibre liquide–vapeur, la densité du liquide devient 

identique à celle de la vapeur au point critique, le ménisque disparaît, la chaleur latente de 

vaporisation s’annule, l’indice de réfraction se confond pour les deux phases et la tension 

interfaciale est nulle (Dubert, 1997). 
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Figure I.3. Diagramme de coordonnées (P-T) des trois équilibres d’un corps pur. 

 I.5.3. Propriétés thermodynamiques  

 I.5.3.1. Enthalpie de formation 

L'enthalpie de formation est définie comme la variation d'enthalpie nécessaire pour former une 

espèce à partir d'éléments chimiques dans leur état standard, par une réaction isotherme. Dans 

un tel schéma de réaction, les éléments sont supposés être initialement à la température de 

réaction, sous une pression de 1 atm, et dans leur phase la plus stable, par exemple l'oxygène 

diatomique en tant que gaz idéal, le carbone en tant que solide sous forme de graphite, le brome 

en tant que liquide pur saturé, etc. Les valeurs numériques des propriétés des éléments 

constitutifs ne sont pas prises en compte, car lorsqu'on calcule l'enthalpie standard d'une 
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réaction avec plusieurs espèces, toutes les enthalpies de formation des éléments s'annulent. Des 

corrections doivent être apportées pour une réaction en dehors des conditions standard, par 

exemple pour prendre en compte la non-idéalité des fluides 

 I.5.3.2. Chaleur de combustion 

La chaleur de combustion à l'état standard est définie comme la différence d'enthalpie d'un 

composé et de ses produits de combustion à l'état gazeux, à 298 K et 1 atm. Les produits de 

combustion sont supposés être H2O(g), CO2(g), SO2(g), N2(g) et HX(g), où X représente un 

atome d'halogène. Lorsque l'eau produite est à l'état gazeux, cette enthalpie de combustion est 

communément appelée enthalpie inférieure de combustion. Dans le cas où l'eau produite est 

liquide, l'énergie libérée par la condensation s'ajoute à l'enthalpie inférieure pour donner 

l'enthalpie supérieure de combustion (Elliott, 2023). 

I.5.4. Autres Propriétés 

I.5.4.1. Facteur centrique 

Le facteur acentrique a été défini à l'origine par Pitzer pour améliorer la précision des 

corrélations d'états correspondants pour les composés plus lourds et plus complexes. Le 

facteur acentrique est un paramètre défini et non une quantité mesurable. Il s'agit d'un 

paramètre sans dimension représenté par w et défini comme suit :  

                         W = - log10 (PI vap) - 1,0.                   (I.1) 

Le facteur acentrique est défini de telle sorte que pour les fluides simples tels que l'argon et le 

xénon, il est égal à zéro et que sa valeur augmente à mesure que la taille et la forme de la 

molécule changent. Pour le méthane, il est de 0,001 et pour le décane, il est de 0,489. Les valeurs 

indiquées pour le facteur acentrique des composés purs sont calculées sur la base de l'équation 

(2.10), qui dépend des valeurs de la pression de vapeur. C'est pourquoi les valeurs indiquées 

pour le facteur acentrique d'un composé peuvent varier légèrement d'une source à l'autre, en 

fonction de la relation utilisée pour estimer la pression de vapeur. En outre, étant donné que le 

calcul du facteur acentrique nécessite des valeurs de température et de pression critiques, les 

valeurs rapportées pour w dépendent également des valeurs de Tc et Pc utilisées (Riazi, 2005). 

I.5.4.2. Viscosité cinématique 

La viscosité cinématique est définie comme le rapport entre la viscosité (dynamique) absolue/z 

et la densité absolue p à la même température, selon la formule suivante : Elle est exprimée en 

unités cSt, SUS et SFS. La viscosité cinématique des liquides organiques constitue un 

paramètre fondamental pour la caractérisation de leurs propriétés physiques et influe sur leur 

comportement en phase liquide. Les mesures de cette viscosité sont couramment réalisées à 

différentes températures de référence – notamment 25 °C, 40 °C et 50 °C – afin d'étudier l'effet 

de la température sur leur fluidité. En général, la viscosité des liquides organiques diminue avec 

l'augmentation de la température, en raison de la réduction des interactions intermoléculaires. 

Ce paramètre revêt une importance particulière pour les composés de haute masse molaire ou 

présentant des liaisons intermoléculaires significatives, car les variations de viscosité peuvent 
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affecter leur utilisation dans divers domaines tels que la chimie fine, la pharmaceutique et la 

pétrochimie. 

I.6. L'identification structurale des composés organiques 

Jusqu'au milieu du vingtième siècle, la distinction des composés organiques se fondait 

principalement sur des critères physiques et chimiques élémentaires. Cependant, ces 

caractéristiques ne fournissaient que des indications superficielles sur la structure moléculaire 

d'un composé. La détermination de cette structure, en particulier pour les grosses molécules, 

était un processus complexe qui requérait une analyse approfondie des différentes voies de 

réaction. Les chercheurs en chimie se trouvent alors dans l'incapacité d'observer directement 

les structures moléculaires, car celles-ci sont de taille trop réduite pour être visualisées à l'aide 

de microscopes conventionnels. Depuis lors, la mise au point de plusieurs techniques 

instrumentales de spectroscopie a permis de remédier à cette difficulté. La spectroscopie est 

une discipline scientifique qui s'attache à étudier l'interaction entre la matière et le rayonnement 

électromagnétique et à quantifier, analyser et interpréter ces interactions. Ainsi, elle permet de 

mieux comprendre la structure de la matière. Ainsi, diverses méthodes spectroscopiques, telles 

que la résonance magnétique nucléaire (RMN), la spectroscopie infrarouge (IR) et la 

spectrométrie de masse, ont été utilisées pour identifier les structures des composés organiques.  

I.6.1. Spectroscopie Infrarouge IR 

La spectroscopie infrarouge est une technique spectroscopique essentielle pour l’identification 

des groupes fonctionnels et des séquences de liaisons dans un composé, reposant sur 

l’absorption de la lumière dans la région infrarouge du spectre électromagnétique. Dans les 

molécules organiques, les liaisons covalentes ne sont pas statiques mais se comportent comme 

des ressorts en vibration. À température ambiante, ces molécules sont en perpétuel mouvement 

et présentent divers modes vibratoires, tels que l’élongation, la flexion et la torsion. 

L’élongation correspond aux vibrations le long de l’axe de liaison, modifiant ainsi sa longueur. 

La flexion, quant à elle, entraîne une variation des angles de liaison sans se produire le long de 

l’axe, à l’image d’un mouvement de balancement. Certains modes de flexion spécifiques sont 

désignés par des termes descriptifs comme le cisaillement (scissoring) ou la torsion (twisting). 

Bien que l’analyse d’un spectre infrarouge ne permette pas, à elle seule, de déterminer 

entièrement la structure d’une molécule, la spectroscopie infrarouge constitue un outil puissant 

et complémentaire à la spectroscopie RMN pour l’élucidation structurale (Wong, 2015). 

I.6.2. La résonance magnétique nucléaire (RMN) 

Dans le domaine de l'analyse chimique, la résonance magnétique nucléaire (RMN) constitue un 

outil analytique puissant qui fournit des informations essentielles sur la taille (par analyse 

indirecte), la structure, la composition, la pureté et les variations conformationnelles des 

molécules, ce qui se révèle particulièrement utile dans la caractérisation des nanoparticules 

vertes issues de plantes. Bien que d'autres techniques offrent des données précieuses sur les 

composés, elles ne permettent pas de déterminer l'agencement complet des liaisons, telles que 

celles entre atomes de carbone (C–C) et entre carbone et hydrogène (C–H). La RMN repose sur 

des principes analogues à ceux de l'imagerie par résonance magnétique (IRM) en médecine, qui 

permet d'examiner le corps humain de manière non invasive et sans douleur. Tandis que l'IRM 

est utilisée pour diagnostiquer des pathologies internes, la RMN permet aux chimistes 

organiciens de reconstituer la structure moléculaire en décryptant l'agencement atomique et les 
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liaisons chimiques. Généralement, l'interprétation du spectre RMN s'effectue en complément 

d'autres informations telles que les réactifs employés et les conditions de réaction, ce qui aide 

à confirmer la structure attendue ou, le cas échéant, à orienter des recherches supplémentaires 

en cas d'inadéquation. Ainsi, malgré sa puissance analytique indéniable, la RMN doit être 

intégrée à d'autres techniques pour résoudre pleinement les problèmes structuraux.(Robert M. 

Silverstein, 2014). 

I.6.3. Méthodes instrumentales 

Lorsqu'un ou plusieurs produits de réaction sont obtenus sous forme pure, les méthodes 

instrumentales modernes de détermination de la structure, et non les méthodes humides 

traditionnelles, offrent un moyen efficient de déterminer la fonctionnalité et la connectivité 

présentes. Le chimiste contemporain dispose d'un ensemble d'outils pour sonder la structure 

des molécules. Cependant, pour déterminer la structure des molécules organiques, les « trois 

grands » outils de la chimie sont la spectroscopie de résonance magnétique nucléaire (RMN), 

la spectroscopie infrarouge (IR) et la spectrométrie de masse (SM). Il est à noter que la 

fréquence d'utilisation de ces techniques suit généralement le même ordre (RMN > IR > SM). 

Les deux premières méthodes (RMN et IR) sont des techniques spectroscopiques au cours 

desquelles la molécule est interrogée par un rayonnement électromagnétique dans une gamme 

particulière de fréquences (la RMN utilise des fréquences radio et la spectroscopie IR utilise 

un rayonnement infrarouge). Seules certaines fréquences seront absorbées par un composé 

particulier, et les fréquences absorbées peuvent être utilisées pour déduire des détails 

structurels sur le composé. La spectrométrie de masse ne peut pas être considérée comme une 

technique spectroscopique, car l'absorption de l'énergie électromagnétique n'intervient en 

aucune manière. Dans le cadre de la SM, la molécule subit une fragmentation en ions, puis ces 

fragments chargés sont séparés selon leur rapport masse/charge. La charge habituelle étant de 

+1, les masses des fragments sont déterminées. La connaissance des masses de ces fragments 

permet de reconstruire la structure du composé. Une autre distinction entre ces techniques est 

l'information structurelle qu'elles peuvent révéler. La résonance magnétique nucléaire (RMN) 

et la spectroscopie de masse établissent toutes deux la connectivité entre les atomes et les 

groupes d'une molécule (quoique de manière légèrement différente). En outre, elles suggèrent 

la présence de groupes fonctionnels. La spectroscopie infrarouge n'établit généralement pas de 

connectivité, mais elle est inégalée pour identifier les groupes fonctionnels présents dans la 

molécule. En combinant ces trois méthodes principales, il est possible de déterminer 

rapidement et efficacement les groupes fonctionnels, le poids moléculaire ainsi que la 

connectivité des atomes et des groupes. L'écriture de la structure de la molécule devient alors 

une étape triviale.  

I.7.Applications dans les domaines de la science et de la technologie 

Les molécules organiques trouvent une large application dans la science des matériaux, où elles 

sont utilisées pour concevoir et fabriquer des matériaux aux propriétés adaptées à diverses 

applications. Les polymères, composés d'unités organiques répétitives, sont omniprésents dans 

la vie quotidienne, servant de base aux plastiques, aux fibres, aux revêtements, aux adhésifs et 

à d'innombrables autres matériaux. Ces matériaux polyvalents présentent un large éventail de 

propriétés, notamment la flexibilité, la résistance, la durabilité et la biodégradabilité, ce qui les 

rend indispensables dans des secteurs tels que l'emballage, la construction, le textile et 
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l'automobile. En outre, les molécules organiques jouent un rôle crucial dans le développement 

de matériaux et de dispositifs électroniques, notamment les semi-conducteurs, les polymères 

conducteurs et les diodes électroluminescentes organiques (OLED). Les semi-conducteurs 

organiques, caractérisés par leur faible coût, leur flexibilité et leurs propriétés accordables, sont 

prometteurs pour des applications dans l'électronique flexible, les dispositifs portables et les 

photovoltaïques organiques (OPV). Les OLED, basées sur des molécules organiques qui 

émettent de la lumière lorsqu'elles sont soumises à un courant électrique, sont largement 

utilisées dans les écrans, l'éclairage et la signalisation, offrant des alternatives à faible 

consommation d'énergie aux technologies d'éclairage traditionnelles (Kryshtafovych et al., 

2021).Outre la science des matériaux, les molécules organiques jouent un rôle essentiel dans le 

domaine pharmaceutique, où elles servent de base à une vaste gamme d'agents thérapeutiques 

utilisés pour le diagnostic, la prévention et le traitement des maladies. Les produits 

pharmaceutiques englobent les petites molécules, les peptides, les protéines, les acides 

nucléiques et les produits biologiques conçus pour cibler des voies biologiques spécifiques ou 

des cibles moléculaires impliquées dans les processus pathologiques. Ces molécules sont 

synthétisées à l'aide de techniques de chimie organique, telles que la synthèse chimique, la 

biocatalyse et la fermentation, afin de produire des médicaments dotés des propriétés 

pharmacologiques et des effets thérapeutiques souhaités. L'une des applications les plus 

importantes des molécules organiques dans le domaine pharmaceutique est le développement 

d'antibiotiques, de médicaments antiviraux et d'agents anticancéreux pour lutter contre les 

maladies infectieuses et le cancer (Sarkar et Kellogg, 2010). En outre, les molécules 

organiques jouent un rôle essentiel dans le domaine de l'énergie, où elles sont utilisées dans les 

technologies d'énergie renouvelable telles que les cellules solaires, les batteries et les piles à 

combustible. Les systèmes photovoltaïques organiques (OPV), basés sur des semi-conducteurs 

organiques qui convertissent la lumière du soleil en électricité, offrent des alternatives légères, 

flexibles et rentables aux cellules solaires traditionnelles à base de silicium. Les batteries 

organiques, qui utilisent des électrodes et des électrolytes organiques, sont prometteuses pour 

des solutions de stockage d'énergie à haute performance avec une sécurité et une durabilité 

accrue. Les piles à combustible organiques, qui utilisent des catalyseurs et des membranes 

organiques, offrent des moyens efficaces et écologiques de produire de l'électricité à partir de 

réactions chimiques. En outre, les molécules organiques jouent un rôle crucial dans la durabilité 

environnementale, où elles sont utilisées dans le développement de processus de chimie verte, 

de matériaux biodégradables et de biocarburants renouvelables. La chimie verte vise à 

minimiser l'impact sur l'environnement et la consommation de ressources en concevant des 

procédés chimiques et des produits sûrs, efficaces et durables. Les matériaux biodégradables, 

dérivés de ressources renouvelables telles que les polymères d'origine végétale, offrent des 

alternatives aux plastiques et matériaux d'emballage traditionnels, réduisant ainsi la pollution 

plastique et la dégradation de l'environnement. Les biocarburants renouvelables, produits à 

partir de matières premières organiques telles que la biomasse et les algues, offrent des 

alternatives durables aux combustibles fossiles, réduisant les émissions de gaz à effet de serre 

et la dépendance à l'égard de ressources limitées.  

Les molécules organiques sont à la base d'une multitude d'avancées dans divers domaines de la 

science et de la technologie, stimulant l'innovation et le progrès dans divers secteurs. Ces 



                      Chapitre I. Généralités sur les molécules organiques  

                                                                     

 

21       

 

molécules, caractérisées par la présence d'atomes de carbone liés à l'hydrogène et à d'autres 

éléments, présentent une polyvalence et une fonctionnalité remarquables qui les rendent 

indispensables dans de nombreuses applications. De la science des matériaux et des produits 

pharmaceutiques à l'énergie et à la durabilité environnementale, les molécules organiques 

jouent un rôle essentiel dans le façonnement du monde moderne (Kellogg et al., 2023). Dans 

le domaine de la science des matériaux, les molécules organiques jouent un rôle déterminant 

dans la conception et le développement d'une large gamme de matériaux aux propriétés et aux 

fonctionnalités adaptées. Les polymères, composés d'unités organiques répétitives, sont les 

éléments constitutifs des plastiques, des fibres, des revêtements et des adhésifs, entre autres. 

Ces matériaux polyvalents offrent une combinaison de propriétés telles que la flexibilité, la 

résistance, la durabilité et la biodégradabilité, ce qui les rend essentiels dans des industries allant 

de l'emballage et de la construction à la fabrication automobile et à l'électronique. En outre, les 

molécules organiques sont cruciales dans le domaine de l'électronique, où elles sont utilisées 

pour créer des matériaux et des dispositifs électroniques aux propriétés et aux applications 

uniques.(Ahmed et al., 2015). 

I.8.Conclusion  

Ce chapitre a permis de présenter les concepts fondamentaux relatifs aux composés organiques, 

en mettant en évidence leur définition, leur origine, leur composition et leur classification. Les 

principales caractéristiques structurales et physico-chimiques de ces composés ont également 

été abordées, ainsi que leurs domaines d’application dans différents secteurs. Enfin, les 

méthodes classiques utilisées pour la détermination de leurs propriétés ont été exposées, ce qui 

permet de mieux comprendre l’importance de leur étude et la nécessité de développer des 

approches alternatives de prédiction. 
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II.1. Introduction  

Les procédures expérimentales visant à déterminer les caractéristiques physiques, chimiques, 

biologiques ainsi que les informations thermodynamiques sont souvent complexes, ce qui 

entraîne des lacunes dans les données disponibles. Par conséquent, les méthodes d’estimation 

deviennent essentielles. La technique des relations quantitatives structure-propriété (QSPR) ou 

structure-activité (QSAR) est couramment utilisée pour estimer ces paramètres. 

Le QSPR/QSAR établit une corrélation entre une propriété ou une activité et la structure 

moléculaire. Les structures moléculaires sont décrites à l’aide de divers descripteurs 

moléculaires, définis par les chimistes (Niu et al., 2024 ; Sola et al., 2008) Ces modèles 

permettent une prédiction rapide des propriétés et des activités sans nécessiter de procédures 

expérimentales. De plus, ils facilitent la conception de molécules ou de médicaments en 

identifiant les descripteurs structuraux optimisant la propriété ou l’activité ciblée (Sola et al., 

2008). 

Les descripteurs moléculaires sont calculés pour différentes molécules en fonction de leurs 

structures chimiques et sont classés en descripteurs 0D, 1D, 2D, 3D et 4D. Les modèles QSPR 

sont construits à l’aide de différentes méthodes computationnelles, dont l’efficacité varie selon 

le contexte et le jeu de données. Ces méthodes peuvent être globalement divisées en techniques 

statistiques traditionnelles, telles que la régression linéaire multiple (MLR) (Gramatica et al., 

2013) et l’analyse des moindres carrés partiels (PLS) (Geladi et Kowalski, 1986; 

Golmohammadi et Dashtbozorgi, 2010), ainsi qu’en algorithmes avancés d’apprentissage 

automatique, incluant les machines à vecteurs de support et les réseaux de neurones artificiels. 

II.2. Approche relations quantitatives structures propriétés/activités RQSP/RQSA 

II.2.1. Définition  

Les méthodes « QSAR (Relations Quantitatives Structure-Activité) / QSPR (Relations 

Quantitatives Structure-Propriété) » établissent un lien entre l’activité biologique ou une 

propriété et la structure d’une molécule en formulant une relation mathématique, plus ou moins 

complexe.En outre, lorsque les paramètres moléculaires sont quantifiés, il est possible de 

proposer une relation quantitative entre la structure et l'activité ou la propriété (BELGHIT 

Chafik, 2019; Mounia ZINE, 2020) .Ces méthodes permettent d’expliquer les données 

expérimentales disponibles et de prédire les propriétés ou les activités de nouveaux composés 

ou de composés pour lesquels les données expérimentales ne sont pas accessibles (Chtita, 

2017). 

Par définition, une RQSA/RQSP est un modèle mathématique qui relie un ou plusieurs 

paramètres quantitatifs dérivés de la structure chimique à une mesure quantitative d’une 

propriété ou d’une activité (GUENDOUZI, 2016). 

II.2.2. Historique QSPR 

Il y a plus de 150 ans, en 1863, Cros (Cros, 1863) observa que les points d’ébullition et de 

fusion des alcanes augmentent avec le nombre d’atomes de carbone et la masse moléculaire, 

tandis que la solubilité des alcools dans l’eau décroît dans les mêmes conditions, constituant 

ainsi l’une des premières formulations générales en QSPR. En 1868, Crum-Brown et Fraser 
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(Crum-Brown et Fraser, 1868) avancèrent que l’activité biologique d’une molécule est fonction 

de sa structure chimique. En 1893, Richet (Richet, 1893) démontra que la cytotoxicité de 

certains composés organiques varie inversement avec leur solubilité aqueuse. Vers la fin du 

XIXᵉ siècle, Meyer et Overton identifièrent indépendamment une relation linéaire entre 

l’activité narcotique et le coefficient de partage huile–eau. En 1901, Fühner et Neubauer 

montrèrent que l’activité des homologues narcotiques croît selon une progression géométrique, 

soulignant ainsi le rôle crucial des groupements fonctionnels (Meyer et Overton, 1901). 

Plus tard, en 1962, Hansen (Hansen, 1962) établit une corrélation entre la toxicité des acides 

benzoïques substitués et les constantes électroniques « σ » des substituants. L’année 1964 

marque le début des approches modernes RQSPR/RQSA, lorsque Hansch et Fujita relièrent des 

propriétés physico-chimiques telles que log P, pKa, et des paramètres stériques et électroniques 

à l’activité biologique, inaugurant les analyses de Hansch et de Free–Wilson. Enfin, en 1971, 

Free–Wilson (Free Wilson, 1971) ainsi que Hansch et Lien réalisèrent des études QSAR sur 

différentes familles d’antifongiques. 

II.2.3. Principe et méthodologie de base des études RQSP/RQSA 

Une étude QSAR/QSPR vise à établir une relation mathématique qui quantifie le lien entre 

l’activité biologique ou une propriété mesurée d’une série de composés similaires, étudiés dans 

des conditions expérimentales identiques, et leurs descripteurs moléculaires, à l’aide d’outils 

statistiques. L’objectif principal de ces travaux est d’exploiter les données structurales pour 

identifier les facteurs déterminants influençant l’activité ou la propriété étudiée. Différents 

types de méthodes statistiques peuvent être utilisés à cet effet (voir la section sur les méthodes 

statistiques). L’expression mathématique obtenue peut ensuite servir de modèle prédictif pour 

estimer la propriété ou l’activité étudiée pour de nouvelles molécules, ou pour celles dont les 

données expérimentales sont indisponibles. Cette relation peut être représentée par l’équation 

suivante : (BELGHIT Chafik, 2019).                                    

                   

 

                        (Propriété, Activité) = f(descripteurs) 
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Figure I.1. Principe et méthodologie de base des modèles RQSP/RQSA. 

II.3. Représentation et Optimisation de la Structure 

Les molécules sont représentées par diverses structures chimiques, exprimées sous forme 

développée ou semi-développée. Pour les quantifier dans le cadre de la modélisation, un 

encodage préalable est nécessaire afin de les rendre interprétables par les outils informatiques. 

Par la suite, les informations structurelles sont extraites et utilisées pour la construction du 

modèle RQSP.Il existe plusieurs types de représentations développées et semi-développées, 

telles que. Structure Data File (SDF). 

Le format Structure Data File (SDF) est largement utilisé en chimie-informatique pour stocker 

les structures moléculaires et les données connexes. Ce format textuel contient des informations 

détaillées sur les atomes, les liaisons, la connectivité et les propriétés physicochimiques des 

molécules. Les fichiers SDF fournissent des informations sur les positions spatiales des atomes 

individuels, représentées dans un espace bidimensionnel (2D) ou tridimensionnel (3D), et 

encodent des données concernant la connectivité atomique et les états d’hybridation. Enfin, une 

structure tridimensionnelle (3D) est générée par une optimisation en utilisant une méthode 

quantique(Khair-Eddine KRAIM, 2009). 
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Figure I.2. Fille sdf de compound méthanol 

II.4. Notions de base sur les descripteurs 

II.4.1. Définition descripteurs 

Les descripteurs moléculaires sont des représentations mathématiques formelles d’une 

molécule, obtenues à partir d’un algorithme appliqué à une représentation moléculaire donnée 

ou par une procédure expérimentale standardisée. Comme le définit la littérature : « un 

descripteur moléculaire est le résultat final d’une procédure logique et mathématique qui 

transforme l’information chimique encodée dans une représentation symbolique d’une 

molécule en un nombre utile ou le résultat d’une expérience standardisée ». 

Les descripteurs moléculaires jouent un rôle central dans divers domaines, notamment la 

chimie, les sciences pharmaceutiques, la réglementation environnementale, la toxicologie, 

l’écotoxicologue, la recherche en santé et le contrôle de la qualité. L’importance de ces 

descripteurs se reflète dans la diversité des approches développées : plus de 10 000 descripteurs, 

issus de théories et méthodes variées, sont aujourd’hui définis et peuvent être calculés à l’aide 

de logiciels spécialisés (Raschka et Kaufman, 2020). 

II.4.2. Classification des descripteurs  

L'importance du nombre de descripteurs est notable, car avec plus de 10 000 descripteurs 

répertoriés pour caractériser une molécule, toute tentative de classification ou de présentation 

de ces derniers reste incomplète (Chtita, 2017). Historiquement, deux principaux systèmes de 

classification des descripteurs moléculaires ont été développés : le premier basé sur leur origine 

méthanol (CH₃OH)
  6  5  0     0  0  0  0  0  0999 V2000

    2.5369   -0.2500    0.0000 O   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.4030    0.2500    0.0000 C   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.7130   -0.2869    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.9399    0.5600    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.0930    0.7869    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    2.0000    0.0600    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

  1  2  1  0  0  0  0

  1  6  1  0  0  0  0

  2  3  1  0  0  0  0

  2  4  1  0  0  0  0

  2  5  1  0  0  0  0

M  END
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(constitutionnelle, topologique, géométrique, quantique, thermodynamique, etc.), et le second 

sur leur dimensionnalité (1D, 2D, 3D ou 4D). 

II.4.2.1. Descripteurs 0D 

Les modèles 0D contiennent l’interprétation moléculaire la plus simple, qui ne contient aucune 

information sur les connexions entre les atomes. La formule chimique, qui organise les types 

d’atomes et leurs occurrences dans une molécule, est indépendante de toute information sur la 

structure moléculaire. 

II.4.2.2. Descripteurs 1D 

La représentation sous forme de liste de sous-structures peut être classée comme une description 

1D et contient des fragments structuraux d'une molécule tels que les groupes fonctionnels, les 

liaisons, les cycles et les substituants. Par conséquent, les descripteurs 1D ne contiennent pas 

d’information complète sur la structure moléculaire. Ces descripteurs sont insensibles aux 

variations de conformation et ne distinguent pas les isomères 

(Hamadache, 2014). 

 Le poids moléculaire :  

Le poids moléculaire (MW), également appelé poids de formule, est exprimé en daltons 

(Da) et correspond à la somme des masses atomiques de tous les atomes constituant la 

molécule. Les composés présentant des poids moléculaires élevés sont généralement moins 

absorbés et, par conséquent, moins susceptibles d’atteindre leur site d’action. Il est donc 

préférable de maintenir le poids moléculaire aussi bas que possible afin d’optimiser 

l’efficacité d’un médicament. Pour les médicaments administrés par voie orale, le poids 

moléculaire recommandé est inférieur ou égal à 500 Da, avec un optimum autour de 300 

Da (DJELLOUL Karima, 2021) . 

II.4.2.3. Descripteurs 2D 

Les modèles 2D intègrent des informations sur la structure d'un composé basées sur sa formule 

structurelle. Provenant de la représentation topologique des molécules, ils peuvent être 

considérés comme des descripteurs de structure. Ces descripteurs codent numériquement des 

données relatives à la forme moléculaire, à la taille, à la ramification, ainsi qu’à la présence 

d’hétéroatomes et de liaisons multiples. Les paramètres topologiques reflètent la connectivité 

des atomes en fonction de la nature des liaisons chimiques (Toropova et Toropov, 2023). 

Parmi les descripteurs les plus importants de cette classe se trouvent les indices topologiques et 

les indices constitutionnels. 

 Les indices constitutionnels caractérisent les différents composants d’une molécule. 

Ils incluent, par exemple, le nombre de liaisons simples ou multiples ainsi que le nombre 

de cycles présents dans la structure moléculaire. 

 Les indices topologiques. Ces descripteurs caractérisent les différents composants 

d’une molécule en décrivant la connectivité atomique et en fournissant des informations 

sur sa taille et sa forme globale. Ils sont dérivés de la théorie des graphes et appliqués à 
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la table de connectivité, qui constitue une représentation compacte des liaisons 

interatomiques au sein de la molécule (GUENDOUZI, 2016). 

     Voici quelques exemples principaux d'indices topologiques : 

  L'indice de Wiener ("𝑾"), introduit en 1947 (Wiener, 1947) C'est un descripteur de 

forme représentant la somme de toutes les distances géométriques interatomiques dans 

une molécule. 

 L'indice de Randić ("𝝌"), introduit en 1975 (Randić, 1975). 

 L'indice de Balaban ("𝑱"), introduit en 1982 (Balaban, 1982). 

Qui utilise les degrés des distances géométriques au lieu des degrés des distances 

topologiques. 

II.4.2.4. Descripteurs 3D 

Ce type de descripteurs nécessite une conformation tridimensionnelle de la molécule. Ils sont 

calculés à partir des positions relatives des atomes dans l’espace, ce qui permet de caractériser 

des aspects structurels plus complexes. Leur détermination requiert donc généralement 

l’obtention de la géométrie 3D de la molécule, obtenue soit par modélisation moléculaire 

empirique, soit par des méthodes ab initio. D’après Chtita (2017), ces informations structurales 

complètes englobent la composition, la topologie et la forme stérique de la molécule, mais se 

rapportent uniquement à un conformère unique. Ces motifs représentent les descripteurs les 

plus couramment employés en analyse moléculaire (Bouarra Nabil, 2018). 

 Descripteurs géométriques  

Les descripteurs géométriques d’une molécule sont dérivés des positions relatives de ses atomes 

dans l’espace et offrent la possibilité de caractériser des propriétés structurelles plus complexes 

(Guendouzi, 2016). Les descripteurs les plus fréquemment employés incluent le volume 

moléculaire, la surface moléculaire et le volume de Van der Waals 

 Les descripteurs 3D électroniques   

Ces descripteurs permettent de quantifier différents types d’interactions inter- et 

intramoléculaires, qui ont une influence majeure sur l’activité biologique des molécules. Le 

calcul de la plupart d’entre eux nécessite de déterminer la géométrie correspondant à une 

énergie stérique minimale, ce qui fait souvent appel à la chimie quantique. Parmi les 

descripteurs les plus couramment retenus figurent les énergies de la plus haute orbitale 

moléculaire occupée (HOMO) et de la plus basse orbitale vacante (LUMO). D’autres 

paramètres importants comprennent le moment dipolaire, le potentiel d’ionisation et diverses 

énergies associées à la molécule (Djelloul Karima, 2021). 

II.4.2.5. Descripteurs 4D 

Ces modèles sont comparables aux modèles 3D, mais à la différence de ces derniers, les données 

structurelles sont analysées sur un ensemble de conformères, ajoutant ainsi une dimension 

supplémentaire pour représenter une conformation stable. Ils permettent d’obtenir des 

informations sur la structure de la cible, comme une protéine. On distingue ainsi les descripteurs 

4D, qui nécessitent un alignement moléculaire basé sur l’étude des complexes ligand-cible ou 
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sur des contraintes visant à optimiser le recouvrement spatial des champs stériques et 

électrostatiques des ligands, même en l’absence de données précises sur le mode de liaison à la 

cible. Ces descripteurs sont obtenus par le calcul des champs d’interaction moléculaire CoMFA 

et CoMSIA entre la molécule et une sonde représentée par une autre molécule, telle que l’eau 

ou un amide (Chtita, 2017). 

II.5. Logiciels de calcul des descripteurs moléculaires.  

À ce jour, des milliers de descripteurs moléculaires ont été répertoriés, offrant une large 

diversité d’informations sur la structure et les propriétés des composés chimiques. Ces 

descripteurs peuvent être obtenus soit par des méthodes empiriques, soit par des calculs basés 

sur des algorithmes spécifiques. L'information qu’ils encodent dépend non seulement du type 

de représentation moléculaire utilisé (2D, 3D, graphes moléculaires, etc.), mais également des 

méthodes de calcul adoptées (Hadaji Elghalia, 2018). 

Pour répondre aux besoins croissants des chercheurs en modélisation moléculaire, plusieurs 

logiciels et plateformes informatiques ont été développés afin de permettre une extraction 

efficace et rapide des descripteurs. Parmi les outils les plus couramment utilisés, on peut citer 

plusieurs logiciels dédiés au calcul des descripteurs moléculaires, tels que RDKit (RDKit: 

Software), CODESSA et Dragon (version 7.0)  (Kode, 2013). 

Dans cette thèse, nous avons utilisé le serveur E-DRAGON1 (VCCLAB, 2005), développé par 

le Milano Chemometrics and QSAR Research Group. Ce serveur, structuré en 20 blocs 

logiques, intègre une suite de programmes permettant de générer et de calculer en ligne plus de 

1 600 descripteurs moléculaires. 

II.6. Sélection et réduction du nombre de descripteurs 

Lors de la modélisation d’une grandeur telle qu'une activité ou une propriété, un large éventail 

de descripteurs est généralement recueilli. Cela est dû à l’incertitude quant aux facteurs 

déterminants du processus étudié, qui ne sont pas toujours connus a priori. Cependant, tous les 

descripteurs collectés n'ont pas un impact équivalent sur la grandeur à modéliser, et certains 

peuvent même être corrélés entre eux, remettant en cause leur indépendance. Ainsi, l'objectif 

principal est d'identifier et de conserver uniquement les descripteurs ayant une influence 

significative. 

Pour cela, il est crucial que les paramètres utilisés soient à la fois pertinents et interprétables, 

notamment d'un point de vue chimique. En effet, les descripteurs sélectionnés doivent offrir 

une vision claire du mécanisme du phénomène étudié, ce qui renforce leur pertinence dans la 

modélisation (Beghour et Lahiouel, 2025). L’approche consiste donc à éliminer les 

descripteurs dont l’effet est négligeable, c’est-à-dire ceux dont l’influence est inférieure à celle 

de l’erreur expérimentale ou du bruit. En règle générale, un descripteur sera conservé tant que 

sa suppression entraîne une dégradation notable de la performance du modèle. Cette sélection 

doit donc être réalisée de manière prudente afin de ne pas perdre d’informations essentielles. 

La réduction de la dimensionnalité des variables d'entrée est une étape clé dans ce processus. 

Pour y parvenir, plusieurs stratégies peuvent être adoptées : 
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1. Réduction de la dimensionnalité de l’espace des variables : Cela consiste à réduire 

le nombre total de descripteurs en éliminant ceux qui apportent peu d’informations 

supplémentaires à la modélisation. 

2. Création de variables synthétiques : Les variables fortement corrélées peuvent être 

combinées pour créer de nouvelles variables qui résument l’information contenue dans 

les variables initiales. Cette approche permet de simplifier le modèle tout en conservant 

les informations pertinentes. 

3. Sélection des variables les plus pertinentes : Cette méthode consiste à identifier et à 

conserver uniquement les variables qui contribuent de manière significative à la 

modélisation du phénomène d’intérêt (Hadaji Elghalia, 2018). 

Les techniques de sélection et de réduction des descripteurs sont couramment mises en œuvre 

en deux étapes distinctes : une première étape visant à réduire la redondance entre les variables, 

suivie d'une deuxième étape de validation où l'on vérifie l'impact de chaque descripteur sur la 

performance globale du modèle. Ce processus garantit qu'aucune information cruciale n'est 

perdue tout en améliorant l'efficacité et la robustesse du modèle. 

 Sélection objective  

 

 Sélection subjective  

 

II.6.1. Sélection objective  

La sélection des variables a pour objectif de réduire le nombre de descripteurs sans prendre en 

compte la variable dépendante (c’est-à-dire la réponse biologique), afin de minimiser les 

corrélations entre les descripteurs eux-mêmes (Khair-Eddine Kraim, 2009). Ce processus 

consiste à éliminer les descripteurs dépourvus d’influence significative et à éviter les 

redondances. Par exemple, un descripteur présentant un pourcentage élevé de valeurs identiques 

sur l’ensemble des composés doit être retiré dès le début afin d’empêcher son inclusion 

involontaire dans le modèle final. De plus, lorsque deux descripteurs présentent un coefficient 

de corrélation de Pearson supérieur à 0,90, l’un d’eux doit être supprimé pour réduire la 

multicolinéarité (Beghour et Lahiouel, 2025). 

II.6.2. Sélection subjective  

La sélection subjective consiste à choisir les variables finales, c'est-à-dire les descripteurs 

optimaux, à partir d'un sous-ensemble de descripteurs déjà réduits. Cette étape est cruciale 

pour l'élaboration de modèles de type RQSP/RQSA, en tenant compte de l'impact de la 

variable dépendanteClick or tap here to enter text.. Étant donné le grand nombre de 

combinaisons possibles entre les descripteurs, des techniques statistiques et informatiques, 

telles que la méthode de sélection ascendante pas à pas (Forward Stepwise Selection), sont 

fréquemment utilisées pour explorer les différentes configurations du modèle. (Khairedine 

KRAIM, 2009). 
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 Sélection progressive étape par étape 

La méthode de régression pas à pas, dite stepwise régression, repose sur une évaluation itérative 

de l’importance des variables. À chaque étape, le modèle est analysé pour déterminer si l’ajout 

d’une nouvelle variable, sur la base d’un seuil d’entrée prédéfini, améliore significativement la 

qualité de la régression. Parallèlement, les variables déjà intégrées au modèle sont réévaluées 

et peuvent être retirées si leur pertinence diminue, selon un seuil de sortie fixé. Ce mécanisme 

permet d’optimiser progressivement le modèle en conservant uniquement les descripteurs les 

plus informatifs et en éliminant les redondances ou variables non significatives. La procédure 

se termine lorsque l’inclusion ou l’exclusion de nouvelles variables n’apporte plus 

d’amélioration statistiquement significative (Mounia Zine, 2020).  

 La méthode de régression des moindres carrés partie partiels  

La régression par moindres carrés partiels (MCP ou PLS) est une méthode statistique destinée 

à construire des modèles prédictifs dans des situations où le nombre de variables est élevé et où 

celles-ci présentent de fortes corrélations. Cette approche combine les concepts de l’analyse en 

composantes principales et de la régression multiple. Elle consiste à projeter l’espace initial des 

variables dans un espace de dimension réduite, défini par un petit nombre de « variables 

latentes » construites de manière itérative. Ces variables latentes, orthogonales et non corrélées, 

représentent des combinaisons linéaires des variables originales. À la différence des 

composantes principales classiques, elles sont calculées en tenant compte de leur corrélation 

avec la variable à prédire, afin d’optimiser l’explication de la covariance entre les variables 

explicatives et la variable réponse. Une fois obtenues, ces variables latentes servent de 

nouvelles variables explicatives dans un modèle de régression classique, tel que la régression 

linéaire multiple (Djelloul Karima, 2021). 

 Sélection par les Algorithmes génétiques  

Les algorithmes génétiques, introduits dans les années 1970 par John Holland, constituent des 

méthodes d’optimisation inspirées des principes de la génétique et des mécanismes évolutifs 

naturels, tels que le croisement, la mutation et la sélection. Ces algorithmes, souvent désignés 

par l’acronyme AG, appartiennent à la catégorie des méthodes d’optimisation stochastiques 

appelées algorithmes évolutionnaires, qui sont des métaheuristiques fondées sur les principes 

de l’évolution darwinienne des populations biologiques (Djelloul Karima, 2021). Leur 

particularité réside dans leur capacité à explorer simultanément plusieurs solutions, chacune 

explorant différentes régions de l’espace de recherche (Khair-Eddine Kraim, 2009). 

II.7. Méthodes d’apprentissage statistiques 
 

 Durant la dernière décennie, les algorithmes d'apprentissage statistique ont éveillé un grand 

intérêt dans les milieux académiques et les entreprises de multiples industries. Ils ont été mis 

en œuvre avec succès pour réaliser des tâches prédictives en lien avec des processus 

statistiques observés, pour lesquels de nombreuses variables explicatives peuvent être 

identifiées (hamadache, 2014). 

Au cours de la dernière décennie, les algorithmes d’apprentissage statistique ont suscité un 

intérêt considérable tant dans le milieu académique que dans diverses industries. Ils ont été 

appliqués avec succès à des tâches prédictives reposant sur des processus statistiques observés, 
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pour lesquelles de nombreuses variables explicatives peuvent être identifiées (Hamadache, 

2014). 

Une fois les descripteurs collectés, la démarche statistique consiste à traiter et analyser les 

informations obtenues sur ces molécules. L’objectif de la modélisation est de construire un 

modèle capable de s’ajuster aux données d’apprentissage tout en conservant la capacité de 

généraliser, c’est-à-dire de prédire la sortie pour de nouvelles données. Pour établir un lien entre 

la structure moléculaire et les propriétés expérimentales, différentes techniques sont employées 

afin de développer des modèles linéaires ou non linéaires, interprétables ou non, d’identifier les 

paramètres les plus significatifs, de valider les modèles (internes ou externes) et de définir leur 

domaine d’application (Djelloul Karima, 2021). 

II.7.1. Régression linéaire multiple  

La régression linéaire multiple est considérée parmi les méthodes les plus couramment 

utilisées dans le développement des modèles prédictifs. RLM est la méthode de modélisation 

la plus simple et traditionnelle, reliant les descripteurs à la variable à modéliser. Le modèle 

général de régression linéaire multiple avec la variable de réponse 𝒀𝒊  et les termes 𝑿𝟏, 𝑿𝒏 

prend la forme suivante : 

                                            𝒀𝒊= 𝐚𝒐 +𝐚𝟏 𝑿𝟏 +···+ 𝐚𝒏 𝑿𝒏                (II.1) 

𝒀𝒊   : Est la variable dépendante 

𝐚𝒏  :  Représentent les coefficients du modèle 

𝐚𝒐  : Est le constant de l‘équation du modèle 

𝑿𝟏  :  La variable indépendante 

II.7.2. Réseaux de neurones artificiels 

Les réseaux de neurones ont été étudiés depuis les années. Les réseaux de neurones sont des 

algorithmes modélisés selon la structure du cerveau humain. Un réseau de neurones est un 

ensemble interconnecté d’éléments, d’unités ou de nœuds de traitement simples dont la 

fonctionnalité est vaguement basée sur le neurone animal. La capacité de traitement du réseau 

est stockée dans les forces de connexion inter-unités, ou poids, qui sont obtenues par un 

processus d’adaptation ou d’apprentissage à partir d’un ensemble de modèles de formation. 

Les réseaux de neurones sont souvent utilisés pour l’analyse statistique et la modélisation des 

données, où ils sont considérés comme une alternative aux techniques standard de régression 

non linéaire ou d’analyse en grappes (Cheng, 1994). 

 Les RNA sont des algorithmes flexibles qui déchiffrent des relations non linéaires complexes 

entre les caractéristiques d’entrée et de sortie par le biais d’un processus d’apprentissage. Cette 

puissance et cette flexibilité se font au prix de beaucoup plus de données d’entraînement et leur 

performance dépend fortement des données spécifiques utilisées pour leur formation. Bien que 

la quantité de données sur l’entraînement et les essais ne soit pas précisée, on sait qu’avec un 

modèle conçu adéquatement, la précision des prédictions s’améliore avec la quantité de données 

pertinentes sur l’entraînement. Comme les AINS ne sont pas linéaires, ils nécessitent beaucoup 
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plus de données pour apprendre les schémas du problème à l’étude (David, 1991 ; Sildir et al., 

2022). 

II.7.2.1. Du neurone biologique au neurone artificiel formel  

Les neurones artificiels constituent les unités de base de tout réseau de neurones artificiels. Leur 

structure et leur fonctionnement s’inspirent des neurones biologiques, composants essentiels 

des réseaux neuronaux biologiques tels que le cerveau, la moelle épinière et les ganglions 

périphériques. Cette analogie est illustrée à la Figure I.3 : le côté gauche représente un neurone 

biologique avec son soma, ses dendrites et son axone, tandis que le côté droit montre un neurone 

artificiel, comprenant ses entrées, ses poids, sa fonction de transfert, son biais et ses sorties. 

 

 

 

                           Figure I.3. Conception de neurones biologiques  (Chtita, 2017). 

 

 

Figure I.4. Schéma d’un perceptron simple (réseau de neurones artificiel à une couche). 

Dans un neurone biologique, l’information est captée par les dendrites, intégrée et traitée par le 

soma, puis transmise le long de l’axone. L’analogue artificiel de ce processus repose sur un 
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neurone artificiel dont les entrées reçoivent des signaux pondérés, chaque entrée étant 

multipliée par un coefficient spécifique, appelé poids. Le neurone calcule ensuite la somme de 

ces entrées pondérées, y ajoute un biais, puis applique une fonction de transfert afin de moduler 

la sortie. Cette sortie représente l’information traitée par le neurone artificiel, qui peut alors être 

transmise aux neurones suivants dans le réseau. La grande simplicité de ce modèle se reflète 

dans sa formulation mathématique, qui permet de représenter de manière concise et rigoureuse 

le traitement de l’information par un neurone artificiel. 

                   𝒀𝒊 = 𝑭𝒗𝒊 = 𝑭(𝒃𝟎 + ∑𝒘𝒊𝑿𝒊)         (II.2) 

              F : fonction de transfert 

 Xᵢ : valeur d’entrée en temps discret k où i varie de 0 à m 

 b₀ : biais 

 wᵢ : poids de connexion 

 Yᵢ : valeur de sortie 

 vᵢ : potentiel du neurone 

 

Comme le montrent le modèle de neurone artificiel et son équation (1), la principale 

inconnue dans un réseau de neurones artificiels réside dans la fonction de transfert. Cette 

fonction détermine le comportement du neurone et peut correspondre à n’importe quelle 

fonction mathématique adaptée au problème étudié À la différence des neurones 

biologiques, qui présentent un état binaire, la plupart des fonctions de transfert sont 

continués et peuvent prendre une infinité de valeurs dans les intervalles [0,1] ou [−1,1] 

(.Parmi les formes de fonctions de transfert couramment utilisées, on retrouve l’identité, 

la fonction logistique, la tangente hyperbolique, l’exponentielle ou encore la fonction 

sinusoïdale (Suzuki, 2011). 
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Tableau I.1. Répertorie quelques fonctions de transfert utilisées dans les réseaux de              

neurones artificiels, telles qu’implémentées dans le logiciel (Cybenkot, 1989; STATISTICA, 

2013). 

 

 

Fonction 

(Nom en 

Stata soft)  

Définition Description  Intervalle   

Identity         𝑎  La fonction d’activation du neurone est transmise 

directement en sortie  

(−∞, +∞)  

Tangente 

hyperboliq

ue  

        
𝒆𝒏 − 𝒆−𝒏

𝒆𝒏+ 𝒆−𝒏
 

Une courbe sigmoïde, comme la tangente hyperbolique, 

est semblable à la fonction logistique. Elle est souvent 

plus efficace que cette dernière en raison de sa symétrie. 

Elle est particulièrement adaptée aux perceptrons 

multicouches, notamment pour les couches cachées. 

(-1, +1)  

Logistiqu

e 

𝟏 

𝟏 + 𝒆−𝒏
 

Une courbe adoptant la forme d'un S. (0, +1)  

Exponenti

elle  

𝒆−𝒏 La fonction exponentielle négative  (0, +∞)  

Sinus         Sin(𝑛)  Peut-être pertinent pour identifier des données à 

distribution radiale. 

[0, +1]  

Soft max (𝒆𝒊
𝐧)

∑(𝒆𝒊
𝐧)

 
Principalement employé pour les tâches de classification, 

mais sans s’y limiter. Il est utile pour concevoir des 

réseaux de neurones avec des sorties multiples 

normalisées, ce qui le rend particulièrement adapté à la 

construction de classificateurs neuronaux produisant des 

sorties probabilistes. 

[0, +1]  

Gaussien 𝟏

√𝟐𝝅𝝈𝟐
𝐞𝐱𝐩 (−

(𝒙 − 𝝁)𝟐

𝟐𝝈𝟐 ) 

 

Cette fonction d’activation gaussienne isotrope est 

exclusivement utilisée par les unités cachées d’un réseau 

neuronal RBF, également appelées fonctions de base 

radiales. La position, aussi désignée sous le terme de 

vecteurs prototypes, ainsi que les paramètres de 

propagation, sont équivalents aux poids de la couche 

cachée en entrée d’un réseau neuronal MLP. 

/  

(n) C’est l’entrée nette d’un neurone (Somme pondérée des entrées du neurone pour les PMC).  
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   II.7.2.2Architecture d’un réseau de neurones 

Le fait que l'interconnexion puisse se réaliser de diverses manières donne lieu à de nombreuses     

topologies possibles, qui se divisent en deux grandes familles principales. 

 Les réseaux de neurones non bouclés : Une hiérarchie d’unités regroupées en fonction 

complexe constitue un réseau de type feed-forward (FFN). Un réseau de neurones 

artificiels avec une topologie feed-forward est appelé réseau de neurones artificiels 

feed-forward, et il obéit à une seule condition : l’information doit circuler de l’entrée 

vers la sortie dans une seule direction, sans rétro-boucles. 

Il n’existe pas de limitation concernant le nombre de couches, le type de fonction de 

transfert utilisée dans les neurones artificiels individuels, ni le nombre de connexions 

entre ces neurones. Le réseau feed-forward le plus simple est le perceptron simple, qui 

n’est capable d’apprendre que des problèmes linéairement séparables 

. (Charles-Albert Lehalle, 2005; Suzuki, 2011). 

 Les réseaux de rétroaction neuronaux (les réseaux de neurones bouclés) sont décrits 

par des systèmes dynamiques évoluant en temps continu ou discret. Ensuite, ils peuvent 

être classés en deux types : réseaux de rétroaction discrets et réseaux de rétroaction 

continus. Dans les deux cas, le processus de transition commence lorsqu’une entrée 

initiale est imposée au réseau. La réponse des neurones à l’entrée initiale est introduite 

dans les neurones comme une entrée mise à jour, ce qui, à son tour, produit une réponse 

mise à jour. Le processus se poursuit jusqu’à ce que la réponse ne change plus dans une 

précision donnée. En d’autres termes, le réseau produit la sortie lorsqu’il atteint un 

équilibre du système dynamique (Suzuki, 2011). 

 Houblonnière artificielle  

 Un réseau de neurones artificiels de Hopfield est un type de réseau de neurones 

artificiels récurrents utilisé pour stocker un ou plusieurs vecteurs cibles stables. Ces 

vecteurs stables peuvent être considérés comme des mémoires que le réseau rappelle 

lorsqu’il est fourni avec des vecteurs similaires qui agissent comme un indice à la 

mémoire du réseau. Ces unités binaires ne prennent que deux valeurs différentes pour 

leurs états, qui sont déterminés par le fait que l’entrée des unités dépasse ou non leur 

seuil (Vakulenko, 2002) 

II.7.2.3. Classification des réseaux de neurones selon leurs modes d’apprentissage 

Une fois l’architecture définie, elle passe par une phase d’apprentissage. Cette étape permet de 

calculer les poids wi de manière à ce que les sorties du réseau soient, pour les exemples 

d’apprentissage, aussi proches que possible des résultats attendus. Ces derniers représentent 

soit la valeur de la fonction à approcher, soit la sortie du processus à modéliser. Ainsi, 

l’apprentissage correspond à la phase de développement du réseau où les coefficients de 

régression sont ajustés jusqu’à atteindre le comportement souhaité (Hamadache, 2014). 

Il existe trois principaux paradigmes d'apprentissage : l'apprentissage supervisé, l'apprentissage 

non supervisé et l'apprentissage imposé ou forcé. Ces paradigmes peuvent généralement être 
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utilisés avec tout type de réseau de neurones artificiels. Chacun d'entre eux comprend divers 

algorithmes d'apprentissage (Charles-Albert Lehalle, 2005; Suzuki, 2011). 

 L’apprentissage supervisé 

L’apprentissage supervisé implique la présence d’un "professeur" qui connaît 

l’environnement et fournit des cibles désirées pour chaque entrée. Ces connaissances sont 

exprimées sous forme de paires de vecteurs d’entrée et de sortie, permettant au réseau 

d’ajuster ses réponses en corrigeant les erreurs. Ainsi, les poids du réseau sont modifiés 

pour produire une réponse optimale. Ce processus continue jusqu’à ce que le réseau 

fonctionne de manière autonome. Cependant, en l’absence d’un professeur, il se limite aux 

cas déjà appris (Sildir et al., 2022). 

 L’apprentissage par renforcement 

Contrairement à l’apprentissage supervisé, l’apprentissage par renforcement utilise un 

indice de satisfaction scalaire au lieu d’un signal d’erreur. Inspirée des travaux de 

(Thorndike, 2012) En psychologie expérimentale, cette méthode renforce les réponses 

associées à la satisfaction et diminue celles conduisant à un inconfort. Les comportements 

évoluent donc selon leurs conséquences. Bien que simple, cette approche établit des règles 

d’apprentissage efficaces. Les algorithmes basés sur l’apprentissage par renforcement sont 

particulièrement utilisés dans les systèmes de contrôle (Sildir et al., 2022). 

 L’apprentissage non supervisé 

L’apprentissage non supervisé, ou « autoorganisé », se distingue par l’absence de 

supervision ou de signal d’erreur. Le réseau neuronal apprend à modéliser les stimuli de 

l’environnement de manière autonome en optimisant ses poids synaptiques. À la fin du 

processus, il crée des représentations internes et classe les stimuli similaires. Ce type 

d’apprentissage repose souvent sur des mécanismes compétitifs, où les neurones agissent 

comme prototypes des stimuli. La qualité du modèle est évaluée par la distance entre les 

stimuli et leurs prototypes (Hamadache, 2014). 

II.7.2.4. Phénomènes de sous-apprentissage et sur-apprentissage 

En général, l’augmentation du nombre de neurones dans la couche cachée tend à améliorer les 

performances d’apprentissage. Cependant, sélectionner un modèle uniquement sur la base de 

ses performances sur l’ensemble d’apprentissage peut s’avérer problématique. En effet, cela 

présente un risque élevé de surapprentissage. (Hamadache, 2014). 

La tâche d’apprentissage ne réussit pas toujours en raison de certains obstacles fréquents. Parmi 

les plus connus figurent le sous-apprentissage et le sur-(Bishop, 1995 ). 

 Sous-apprentissage : Le sous-apprentissage, ou « underfitting », se produit lorsque le 

modèle ne parvient pas à capturer suffisamment de détails dans les données, souvent en 

raison d’un nombre insuffisant d’itérations ou de neurones dans les couches cachées. 

Ce phénomène entraîne une faible performance, tant sur la base d’apprentissage que sur 

la base de tests. (SiMoussa, 2010). En apprentissage supervisé, un modèle qui souffre 

de sous-apprentissage ne parvient pas à bien généraliser à partir des données 
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d’entraînement vers des données inconnues. Cela est souvent le résultat d’un modèle 

trop simple ou mal adapté. 

 Sur-apprentissage : Le sur-apprentissage, ou « overfitting », se produit lorsqu’un 

modèle est trop complexe, avec un trop grand nombre de neurones cachés. Cela 

entraîne un déséquilibre entre les performances sur les ensembles d’apprentissage et de 

test, avec des erreurs très faibles sur l’ensemble d’apprentissage (ce qui est souhaitable) 

et des erreurs élevées sur l’ensemble de test (ce qui est non souhaitable). Cela se produit 

parce que le modèle s’adapte trop bien aux données d’entraînement, y compris le bruit 

présent, au lieu d’apprendre la structure sous-jacente des données (Si Moussa, 2010). 

Les modèles surappris mémorisent un excès de détails, y compris le bruit, ce qui limite leur 

capacité à généraliser sur de nouvelles données. Cela se traduit par des performances 

optimales sur l’ensemble d’entraînement, mais médiocres sur l’ensemble de test. Comme 

mentionné précédemment, aucune règle universelle ne définit le nombre optimal de 

neurones dans la couche cachée d’un MLP pour un problème donné. Ainsi, la stratégie 

d’essai-erreur (trial and error) demeure la plus appropriée. Le critère d’arrêt repose sur la 

capacité de généralisation, évaluée lors de la phase de validation du réseau, ainsi que sur 

une fonction de performance spécifique (Plumb et al., 2009). Cette capacité est quantifiée 

en calculant un vecteur de meilleur ajustement linéaire et en analysant les erreurs associées. 

Plusieurs critères d’arrêt peuvent être appliqués lors de l’apprentissage. Le premier consiste 

à fixer un nombre prédéfini de cycles ou d’itérations, mais il est difficile de déterminer a 

priori le nombre optimal pour atteindre l’objectif fixé. Un second critère repose sur une borne 

inférieure de l’erreur quadratique moyenne (MSE), permettant parfois de définir un seuil à 

atteindre. Dès que l’indice de performance choisi descend en dessous de cette limite, 

l’apprentissage est considéré comme suffisant et s’arrête. Toutefois, ce critère présente 

l’inconvénient potentiel de favoriser un sur apprentissage indésirable en pratique. Afin de 

réduire le temps de recherche et d’atténuer le risque de sur apprentissage, nous avons opté 

pour un apprentissage régularisé. 

 

Figure I.5. Phénomènes d’apprentissage optimal, sous-apprentissage et sur-apprentissage. 
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II.7.2.5. Algorithme d’apprentissage 

L’apprentissage des réseaux de neurones artificiels se fait à l’aide d’algorithmes spécifiques 

(Chtita, 2017). De nombreux algorithmes reposent sur la rétropropagation. Bien que chaque 

algorithme présente des avantages, notamment en termes de rapidité de calcul et de besoins en 

mémoire, aucun n'est universellement applicable à tous les problèmes. La performance de 

chaque méthode dépend du modèle à traiter. L’objectif de ce processus itératif est de déterminer 

les poids de connexion qui minimisent l’erreur du réseau sur l’ensemble d’apprentissage. Cette 

minimisation, réalisée à l’aide d’une méthode de gradient, aboutit à l’algorithme de 

rétropropagation. Plusieurs variantes de rétro propagation peuvent être utilisées, comme la 

descente de gradient, l'algorithme de Levenberg-Marquardt, la régularisation bayésienne, ou 

encore l’algorithme BFGS, parmi d'autres (Mounia ZINE, 2020 ; Si Moussa, 2010). 

Le terme BFGS fait référence aux initiales de ses inventeurs : Broyden, Fletcher, Goldfarb et 

Shanno. Cet algorithme appartient aux méthodes d'optimisation quasi-Newtoniennes, qui sont 

une généralisation de la méthode de Newton (Urbani, 1995). 

L'équation suivante décrit la mise à jour des paramètres 𝜽Dans l'algorithme BFGS. Elle suit 

une approche de descente de gradient améliorée avec une matrice de pré conditionnement 𝑀𝑖, 

qui représente une approximation inverse du Hessien : 

           𝜽(𝒊) = 𝜽(𝒊−𝟏) − 𝝁𝒊𝑴𝒊𝛁𝑱(𝜽
(𝒊−𝟏))                         (II.3) 

Où : 

 𝜽(𝒊) : vecteur des paramètres à l’itération 𝑖, 

 𝝁𝒊 : facteur de pas ou taux d'apprentissage, 

 𝑴𝒊 : approximation inverse de la matrice hessienne 𝑯𝒊
−𝟏, 

 𝛁𝑱(𝜃(𝑖−1)) : gradient de la fonction coût 𝑱(𝜽) par rapport aux paramètres à l'itération 

précédente. 

Dans BFGS, 𝑴𝒊 est mis à jour de manière itérative afin d'améliorer la direction de descente en 

capturant la courbure locale de 𝑱(𝜽). Cela permet une meilleure convergence que la descente 

de gradient classique. 

La mise à jour de 𝑀𝑖 est donnée par : 

          𝑴𝒊+𝟏 = (𝑰 − 𝝆𝒊𝒔𝒊𝒚𝒊
𝑻)𝑴𝒊(𝑰 − 𝝆𝒊𝒚𝒊𝒔𝒊

𝑻) + 𝝆𝒊𝒔𝒊𝒔𝒊
𝑻                   (II.4) 

Avec : 

 𝒔𝒊 = 𝜽(𝒊) − 𝜽(𝒊−𝟏), 

 𝒚𝒊 = 𝛁𝑱(𝜽(𝒊)) − 𝛁𝑱(𝜽(𝒊−𝟏)), 

 𝝆𝒊 =
𝟏

𝒚𝒊
𝑻𝒔𝒊

 (Facteur d’échelle), 

 𝐼  C'est la matrice d'identité. 

Où  

  𝜸𝒊−𝟏 = 𝛁𝑱(𝜽(𝒊)) − 𝛁𝑱(𝜽(𝒊−𝟏))           (II.5) 

 

                                       𝜹𝒊−𝟏 = 𝜽(𝒊) − 𝜽(𝒊−𝟏). 
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On choisit comme valeur initiale 𝑀0La matrice d'identité. Si, au cours d’une itération, la matrice 

calculée n’est pas définie positivement, elle est réinitialisée à la matrice identité. 

II.7.2.6. Réseaux de neurones perceptron multicouche  

Les perceptrons multicouches (PMC) font partie des réseaux de neurones les plus utilisés, en 

raison de leur succès dans de nombreuses applications. L’architecture d’un PMC est définie 

par une couche d’entrée, une ou plusieurs couches cachées, et une couche de sortie, chaque 

couche comprenant au moins un neurone. Le vecteur d’entrée est traité par le PMC selon un 

passage en avant (« forward pass »), traversant chaque couche successivement (Figure I.6)  

Les réseaux multicouches (PMC) se composent d’entrées, d’une couche de sortie et d’une ou 

plusieurs couches cachées (Mounia Zine, 2020). 

 Couche d'entrée : Cette couche reçoit les données du système et est constituée de 

neurones d’entrée correspondant aux différentes variables d’entrée. 

 Couches cachées : Chaque couche cachée comprend un certain nombre de neurones, 

dont les fonctions d’activation appartiennent à la famille des fonctions sigmoïdes 

bornées. Ces neurones n’ont pas de connexion directe avec l’extérieur et sont donc 

appelés neurones cachés. 

 Couche de sortie : Cette couche fournit les valeurs de sortie, obtenues à partir de la 

combinaison linéaire des fonctions sigmoïdes calculées dans les couches cachées. 

Les neurones sont interconnectés par des liaisons pondérées. Ce sont ces poids qui déterminent 

le fonctionnement du réseau, en permettant de transformer l’espace des entrées en espace des 

sorties via une transformation non linéaire(hamadache, 2014). 

 

Figure I.6. Structure d’un perceptron multicouche non-bouclé. 

Comme illustré à la Figure I.6, les neurones d’entrée Xi transmettent leurs signaux à chaque 

neurone de la couche cachée. Chaque neurone de cette couche applique sa fonction de transfert 

aux signaux reçus et transmet sa sortie. Le neurone de la couche de sortie intègre ensuite les 
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contributions de la couche cachée pour générer la réponse globale du réseau Y. La fonction 

d’activation de la couche de sortie, notée F, assure la connexion entre la couche cachée et la 

couche de sortie. 

La sortie du réseau, notée Y, correspond aux propriétés prédites : Tb, Tc, Pc et Vc. Les signaux 

de sortie des neurones cachés sont désignés par 𝒁𝑱. Les poids reliant la couche d’entrée aux 

couches cachées sont notés 𝒘𝒊𝒋, tandis que ceux reliant la couche cachée à la couche de sortie. 

Sont notés 𝒘𝒊 Les neurones d’entrée sont représentés par  𝑿𝒊. Les biais appliqués aux neurones 

de la couche cachée sont notés. 𝒃𝒋
𝐡, et le biais du neurone de la couche de sortie est 𝒃𝟏

𝟎.𝒑  

représente le nombre de neurones dans la couche cachée et, 𝒒   C'est le nombre de couches 

d’entrée. 

𝒀 = 𝒇𝟎 [∑ 𝒘𝒊𝒋

𝒒

𝒊=𝟏
𝒇𝑯 [∑ 𝒘𝒊𝒋

𝒑

𝒊=𝟏
𝑿𝒊 + 𝒃𝒋

𝐡] + 𝒃𝟏
𝟎]                   (II.6) 

Fonctions de transfert (d’activation) usuelles dans logiciel Statistica (Bishop 1995 ; Statsoft 

2020a ; Statsoft 2020b). 

II.7.3. Support Vecteur Régression) (SVR)  

SVR : Support Vecteur Régression (SVR) est une technique d'apprentissage automatique pour 

prédire des variables continues. Le SVR est particulièrement bien adapté à la modélisation des 

relations non linéaires car il est connu pour sa grande capacité de généralisation et sa robustesse 

dans les tâches de régression. En outre, il est robuste aux valeurs aberrantes et garantit 

l'efficacité des calculs. 

La régression par machines à vecteurs support (SVR). Le réseau à vecteurs support est une 

machine d'apprentissage pour les problèmes de classification à deux groupes. La machine met 

en œuvre l'idée que les vecteurs d'entrée sont représentés de manière non linéaire dans un espace 

de caractéristiques à très haute dimension. Dans cet espace, une surface de décision linéaire est 

construite. Les propriétés particulières de la surface de décision garantissent la grande capacité 

de généralisation de la machine d'apprentissage. L'idée qui sous-tend le réseau de vecteurs de 

support a été précédemment mise en œuvre pour le cas restreint où les données d'apprentissage 

peuvent être séparées sans erreur.  

L'objectif principal des algorithmes d'apprentissage automatique basés sur la régression est de 

prédire la prédiction sur la base d'une fonction de mise en correspondance. Cette fonction de 

mise en correspondance est modélisée en alimentant un ensemble de caractéristiques et de 

données de prédiction, connu sous le nom d'ensemble de données d'apprentissage. Le SVR est 

utilisé dans de nombreuses applications, telles que le traitement d'images, la télédétection et la 

blockchain. 
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Figure I.7. : SVR structure (Singh et al., 2020). 

Les modèles SVR utilisant le noyau RBF visent à trouver une fonction de régression 𝑓(𝑥) 

capable de caractériser de manière adéquate la relation entre les données d'entrée fournies. La 

fonction 𝑓(𝑥) représente la sortie 𝑌, où 𝑤 désigne le vecteur de poids de la fonction, b c’est le 

facteur de décalage, et ϕ c’est la transformation non linéaire. 

𝒀 = 𝒘𝝓(𝒙𝒊) + 𝒃                       (II.7) 

 𝑤 : Il représente le vecteur de poids dans le modèle SVR. Dans les modèles linéaires 

traditionnels, les poids sont calculés directement. En revanche, dans le SVR utilisant le 

noyau RBF, le calcul est plus complexe et est influencé par les multiplicateurs de 

Lagrange, qui déterminent l’impact des vecteurs de support dans le modèle. 

 𝜙 : Il s'agit de la fonction de transformation qui projette les données d'entrée dans un 

espace de dimension supérieure à l'aide du noyau RBF. 

  b : Il s'agit du biais ou de l'ordonnée à l'origine ajoutée à la prédiction. Il est essentiel 

d'ajuster le modèle afin de fournir des prédictions précises en fonction des données 

d’entrée. 

Pour obtenir une fonction f aussi plate que possible, le vecteur de poids w doit être aussi petit 

que possible. Un problème d’optimisation convexe est utilisé pour minimiser le risque de 

régression 𝑅𝑟𝑒𝑔, comme illustré dans l’équation suivante : 

L’hypothèse selon laquelle la fonction 𝑓 peut prédire avec une marge d’erreur 𝜖 (epsilon) n’est 

pas toujours valide, rendant ainsi le problème d’optimisation convexe non faisable. Par 

conséquent, des variables d’écart 𝜉𝑖 et 𝜉𝑖
∗ sont ajoutées pour tenir compte des écarts en dehors 

de la bande 𝜖. 

La constante 𝐶 > 0 est un paramètre de régularisation, appelé contrainte de boîte (box 

constraint), qui régule le compromis entre la platitude de 𝑓 et la déviation maximale autorisée 

en dehors de la bande 𝜖. Une valeur plus élevée de C entraîne une pénalité plus forte pour les 

erreurs, ce qui permet d’obtenir des prédictions plus précises.  Cependant, un modèle avec une 

valeur C élevée sera plus complexe et aura une capacité de généralisation plus faible qu’un 
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modèle avec une valeur de C plus basse. Une fonction de perte insensible à ϵ, notée L, représente 

le coût des prédictions situées en dehors de la bande ϵ, comme illustré dans l’équation  

II.8 :                                         𝐦𝐢𝐧 ∥ 𝒘 ∥𝟐+ 𝑪∑ (𝝃𝒊
− + 𝝃𝒊

+)𝒏
𝒊                                         (II.8) 

En utilisant l’équation de Lagrange et les conditions de Karush-Kuhn-Tucker (KKT), la 

nécessité explicite d’une fonction de transformation est éliminée, ce qui évite d’avoir à projeter 

les données dans un espace de dimension supérieure. Le problème est alors reformulé comme 

suit : 

                                              𝒇(𝒙) = ∑ (𝜶𝒊
∗ + 𝜶𝒊)

𝒏
𝒊 𝑲(𝒙, 𝒙𝒊) + 𝑩                                        (II.9) 

où 𝛼𝑖 et 𝛼𝑖
∗ sont des multiplicateurs de Lagrange qui rapprochent la prédiction du vecteur𝑦𝑖. 

Une fonction noyau 𝐾(𝑥𝑖, 𝑥) peut être utilisée pour remplacer le produit scalaire par une 

fonction qui effectue ce produit dans l’espace des caractéristiques de dimension supérieure, 

ramenant ainsi le problème d’optimisation à l’espace des dimensions d’entrée, comme montré 

dans l’équation II.10 : 

                                           𝑲(𝒙, 𝒙𝒊) = 𝜸(𝒙 ⋅ 𝒙𝒊 + 𝟏)𝒅                                                   (II.10) 

La fonction noyau peut prendre différentes formes. Dans cette étude, la fonction noyau 

gaussienne (équation II.11) est utilisée avec le modèle SVR. Le noyau gaussien est largement 

employé dans les problèmes de régression en raison de sa capacité à gérer des frontières d’erreur 

complexes et de sa facilité de réglage. 

L'équation de 𝛾 pour le noyau gaussien est défini comme suit : 

                                            𝑲(𝒙, 𝒙𝒊) = 𝐞𝐱𝐩(−𝜸 ∥ 𝒙 − 𝒙𝒊 ∥
𝟐)                                      (II.11) 

Où 𝛾 est l’échelle du noyau, qui régule l’influence de la variation des prédicteurs sur la variation 

du noyau. 

Ses performances dépendent de plusieurs paramètres clés. Parmi eux, le facteur de 

régularisation 𝐶 C’était le compromis entre la maximisation de la marge et la minimisation des 

erreurs de classification. Le paramètre 𝜈 (nu) Définit la marge d’erreur autour de la valeur 

prédite. Un autre facteur crucial concerne le choix du type de noyau approprié, tel que le 

polynôme, le sigmoïde ou la fonction à base radiale (RBF). Le paramètre γ détermine la portée 

de l’influence d’un seul exemple d’entraînement. Le noyau RBF est privilégié en raison de son 

équilibre entre précision et vitesse d’entraînement (Cortes et al., 1995). 

II.8. Études statistiques, vérification et comparaison 

Une fois le modèle mis en œuvre, sa validation est essentielle pour évaluer sa fiabilité, sa 

capacité de généralisation et sa reproductibilité. Elle permet également de déterminer la 

pertinence du modèle développé pour une application donnée, La validation repose sur 

l’analyse de divers paramètres statistiques visant à estimer la qualité du modèle. Ces tests ont 

pour objectif de réduire les risques de sous-apprentissage et de surapprentissage (Khairedine 

Kraim, 2009) 
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Parmi les métriques les plus couramment utilisées, on retrouve le coefficient de corrélation et 

le coefficient de détermination (R²), qui mesurent la proportion de variance expliquée par le 

modèle. Une valeur de R² = 0 indique que la variable indépendante ne contribue en rien à 

l’explication de la variable dépendante, tandis qu’un R² = 1 signifie que l’ensemble de la 

variance de la variable dépendante est expliqué par le modèle. 

L’évaluation du modèle repose également sur l’analyse des erreurs, qui peuvent être classées 

en deux catégories principales : 

 Les erreurs absolues, exprimées dans l’unité de la variable cible, telles que la racine de 

l’erreur quadratique moyenne (RMSE) et l’erreur absolue moyenne (MAE – Mean 

Absolute Error). 

 Les erreurs relatives, exprimées en pourcentage de la valeur réelle, telles que l’erreur 

absolue moyenne en pourcentage (MAPE – Mean Absolute Percentage Error) et l’erreur 

symétrique absolue moyenne en pourcentage (sMAPE – Symmetric Mean Absolute 

Percentage Error), une variante du MAPE plus stable lorsque les valeurs réelles sont 

proches de zéro (Chai and Draxler, 2014). 

Ces métriques permettent de quantifier la performance prédictive du modèle et d’optimiser son 

paramétrage. 

D’autres méthodes de validation spécifiques à certains types de modèles existent, telles que 

l’analyse de sensibilité, qui permet d’évaluer l’impact des différentes variables d’entrée sur les 

performances globales du modèle. Une autre approche couramment utilisée pour les modèles 

neuronaux est la procédure de partitionnement des poids de connexion, qui aide à déterminer 

l’importance relative des différentes entrées et à optimiser la structure du réseau afin 

d’améliorer l’interprétation des résultats (Goh, 1995). 

 

II.9. Conclusion 

Dans ce chapitre, les principales méthodes de modélisation utilisées dans l’étude des relations 

structure–propriété/activité ont été présentées. Une attention particulière a été accordée aux 

approches d’apprentissage automatique, notamment les réseaux de neurones artificiels et la 

régression par vecteurs de support. Les différentes étapes nécessaires à la construction de 

modèles prédictifs fiables ont également été décrites, incluant la sélection des descripteurs 

moléculaires, le traitement des données et les méthodes de validation statistique. Ces éléments 

constituent la base méthodologique pour le développement des modèles QSPR appliqués dans 

les chapitres suivants. 
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III.1. Introduction  

Les modèles de type RQSP sont construits en suivant plusieurs étapes fondamentales. Tout 

d’abord, le choix de la base de données expérimentale initiale revêt une importance critique. 

Pour garantir la qualité de cette base, il est indispensable qu’elle contienne des données 

expérimentales fiables, car les incertitudes et les barres d’erreur associées se propagent dans le 

modèle final. Ainsi, il convient de privilégier des données présentant de faibles incertitudes afin 

de limiter l’amplification de ces erreurs. 

Dans cette étude, après avoir sélectionné un ensemble de propriétés moléculaires (Tb, Tc, Pc et 

Vc), nous avons élaboré nos modèles QSPR. Tout d’abord, nous avons extrait l’ensemble des 

descripteurs disponibles sur le serveur E-DRAGON pour un jeu de données composé de 412 à 

419 molécules organiques. L’information structurelle de ces molécules a été calculée, puis les 

descripteurs moléculaires les plus pertinents ont été sélectionnés. Par la suite, les deux 

premières étapes ont été reliées par une méthode d’apprentissage mathématique et numérique. 

Enfin, cette étude a permis de développer des modèles de type RQSP basés sur des réseaux de 

neurones artificiels (RNA) afin de prédire les quatre paramètres physico-chimiques (Tb, Tc, 

Pc et Vc) des molécules organiques. La relation entre les structures, représentées par les 

descripteurs moléculaires, et les propriétés physiques a ainsi été établie à l’aide d’un RNA-

PMC. Par ailleurs, les performances des modèles PMC-ANN ont été rigoureusement évaluées 

en comparaison avec celles obtenues par la méthode de régression vectorielle de support (SVR) 

à l’aide de différents indicateurs d’erreur et paramètres statistiques. 

III.2. Les outils informatiques utilisés pour le développement et l'analyse des modèles de 

RQSP 

Divers outils logiciels ont été utilisés dans le cadre de ce travail, ainsi que le présente la 

Figure III.1 

Figure III.1. Capture d’écran des logiciels utilisés dans cette étude 
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 Microsoft Office Excel 2021 utilisé pour l’organisation et le prétraitement de la base de 

données, principalement effectués manuellement. 

 Pour le calcul des descripteurs moléculaires, nous avons utilisé le serveur E-Dragon en 

ligne ou Dragon 1.0 (VCCLAB 2005 ; Tetko et al. 2005). Cet outil permet de calculer 

1 666 descripteurs et est considéré comme l’un des meilleurs pour ce type d’analyse, en 

raison de l’inclusion de descripteurs significatifs, de sa facilité d’utilisation et de sa 

rapidité de calcul. 

 Le logiciel MATLAB R2021b (The MathWorks Inc, 2021) a été utilisé, notamment à 

travers l’emploi de scripts, comme dans le cas de la boîte à outils du domaine 

d’applicabilité (Applicability Domain, DA). Ce dernier a été développé par un groupe 

de chercheurs italiens spécialisés en chimio-informatique et programmé en langage 

MATLAB (Sahigara et al. 2012 ; Sahigara et al. 2014). 

 Le logiciel Gaussian a été utilisé pour l’optimisation géométrique des molécules. La 

plupart des composés ont subi une minimisation d’énergie en utilisant la base B3LYP/6-

311G (d, p) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (Density 

Functional Theory, DFT). 

 En utilisant STATISTICA, l'analyse de régression linéaire multiple avec sélection 

progressive (forward stepwise) a été réalisée comme dernière étape pour sélectionner 

l'ensemble réduit de descripteurs et développer des modèles QSPR utilisant les 

techniques PMC-ANN et SVR. STATISTICA a facilité la mise en œuvre de ces 

méthodes, permettant une construction et une optimisation efficaces des modèles 

(STATISTICA, 2013). 

 Enfin, Google Colab a été utilisé pour le filtrage des données. Son intégration avec les 

bibliothèques Python a permis une application fluide des protocoles de nettoyage des 

données (Bisong, 2019). 

III.3. La méthodologie globale mise en œuvre pour la modélisation QSPR 

Plusieurs étapes ont été utilisées dans le développement des modèles RQSP, comme décrit ci-

dessus et résumé à la Figure III.2.  
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Figure III.2. Aperçu des procédures de développement des modèles QSPR dans cette étude. 

III.3.1. Rassemblement et traitement des données. 

La base de données initiale comprenait 419 composés organiques purs appartenant à diverses 

classes, telles que les hydrocarbures, les aldéhydes, les alcools, les acides carboxyliques, les 

amines, les amides, les esters, les éthers et les halogénures organiques. Cette base de données 

comprend des valeurs expérimentales ou mesurées étroitement liées aux observations 
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expérimentales, qui constituent l'épine dorsale de la construction de modèles. En outre, la base 

de données comprenait des valeurs calculées (basées sur des modèles mathématiques et 

statistiques). Toutefois, la fiabilité de ces valeurs calculées est sujette à caution en raison de la 

possibilité d'erreurs de calcul ou d'estimation résultant d'hypothèses simplificatrices ou de 

données brutes inexactes. C'est pourquoi les valeurs calculées ont été traitées avec une extrême 

prudence. Au cours d'entraînements répétés visant à trouver les meilleurs modèles, il a été noté 

que certaines de ces valeurs présentaient des écarts significatifs et inhabituels entre les chiffres 

observés et calculés, confirmant ainsi leur inexactitude et leur manque de fiabilité. Ces valeurs 

ont donc été exclues de l'ensemble de données afin d'éviter l'ajustement excessif et d'améliorer 

la précision, la généralisation et la stabilité des modèles .Par conséquent, la base de données 

finale comprend 417 composés pour le point d’ébullition (Tb), 412 pour la température critique 

(Tc), 411 pour la pression critique (Pc) et 418 pour le volume critique (Vc), L’ensemble de 

données final fournit des valeurs plus récentes et plus précises dérivées du livre (Properties of 

Gases and Liquids, 6th Edition) (J. Richard Elliott et al., 2023). 

 Les structures moléculaires de chaque composé ont été fournies au format SDF par PubChem 

(Kim et al., 2023). La plupart des composés sous 

III.3.2. Notion SDF et optimisation des chimiques des molécules organiques  

Chaque molécule organique a d'abord été récupérée à partir de la base de données PubChem, 

une ressource en ligne réputée pour la fiabilité et l’accessibilité de ses données chimiques, et 

les fichiers SDF 3D correspondants ont été extraits du même site. Par la suite, chaque composé 

a subi une optimisation par minimisation de l'énergie, réalisée selon la méthode B3LYP/6-311G 

(d, p) dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), afin de déterminer sa 

géométrie optimale.  

La DFT conceptuelle constitue un outil puissant pour caractériser les propriétés de réactivité 

des composés chimiques au niveau moléculaire. Les descripteurs dérivés de cette approche 

fournissent un moyen à la fois simple et efficace de rationaliser le comportement chimique des 

molécules, en s’appuyant sur le principe HSAB (Hard and Soft Acids and Bases) de Pearson. 

Dans le contexte de la modélisation QSPR/QSAR, ces descripteurs sont particulièrement utiles 

pour corréler des caractéristiques électroniques avec des propriétés physico-chimiques ou 

biologiques, permettant ainsi de prédire et d’expliquer la réactivité chimique. Leur fiabilité et 

leur pertinence ont été confirmées par de nombreuses études théoriques, qui démontrent leur 

capacité à fournir des indicateurs quantitatifs robustes pour la conception et l’analyse de 

modèles prédictifs. 

La DFT a été utilisée pour l’optimisation des molécules. Cette étape permet d’obtenir des 

structures géométriques stables et énergétiquement favorables, servant de base aux calculs des 

descripteurs électroniques. L’optimisation géométrique est essentielle pour assurer la cohérence 

et la fiabilité des propriétés prédictives dérivées. 

Ce protocole permet de corriger les éventuelles déformations structurelles présentes dans les 

données initiales et d’obtenir une configuration moléculaire stable, condition essentielle pour 

assurer la fiabilité des prédictions des propriétés physico-chimiques. Les géométries ainsi 

optimisées ont été importées dans le logiciel E-Dragon 1.0 (VCCLAB, 2005) pour le calcul des 
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descripteurs moléculaires. Au total, 1666 descripteurs ont été générés en ligne, répartis en 20 

classes distinctes, présentées dans le Tableau III.1. Il est donc nécessaire de réduire ce nombre 

afin de ne conserver que les descripteurs les plus pertinents pour le processus de modélisation 

 

Figure III.3. Notations SDF de molécule 

 

Figure III.4. Interface de le logiciel E-Dragon en ligne 

  

méthanol (CH₃OH)
  6  5  0     0  0  0  0  0  0999 V2000

    2.5369   -0.2500    0.0000 O   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.4030    0.2500    0.0000 C   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.7130   -0.2869    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.9399    0.5600    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    3.0930    0.7869    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

    2.0000    0.0600    0.0000 H   0  0  0  0  0  0  0  0  0  

0  0  0

  1  2  1  0  0  0  0

  1  6  1  0  0  0  0

  2  3  1  0  0  0  0

  2  4  1  0  0  0  0

  2  5  1  0  0  0  0

M  END
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Tableau.III.1. Tableau de descripteurs de E-Dragon en ligne 

                                          Nom des Descripteurs   

                 En francias                                   En anglais Number 

Descripteurs constitutionnels            Constitutional descriptors            48 

Descripteurs topologiques                Topological descriptors                119 

Comptage des promenades et des 

chemins                   

Walk and path counts                   47 

Indices de connectivité                     Connectivity indices                     33 

Indices d'information                      Information indices                      47 

Autocorrélations 2D                      2D autocorrelations                      96 

Indices de contiguïté des bords                 Edge adjacency indices                 107 

Descripteurs des valeurs propres du 

fardeau     

Burden eigenvalue descriptors     64 

Indices de charge topologique            Topological charge indices            21 

Profils moléculaires aléatoires              Randic molecular profiles              41 

Descripteurs géométriques                  Geometrical descriptors                  44 

Descripteurs 3D-MoRSE                   3D-MoRSE descriptors                   120 

Descripteurs WHIM                           WHIM descriptors                           160 

Descripteurs GETAWAY                  GETAWAY descriptors                  99 

Nombre de groupes fonctionnels                   Functional group counts                   157 

Fragments centrés sur l'atome                   Atom-centred fragments                   154 

Descripteurs RDF                             RDF descriptors                             150 

Descripteurs de charge                             Charge descriptors                             14 

Propriétés moléculaires Molecular properties                          29 
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Le nombre total de descripteurs calculés dans cette étude est de 1666. L’utilisation d’un grand 

nombre de descripteurs permet, dans un premier temps, de capturer l’ensemble des 

caractéristiques chimiques, topologiques, électroniques et structurales des composés étudiés. 

Cette approche vise à maximiser la quantité d’informations disponibles pour le modèle, afin de 

ne pas négliger d’éventuels paramètres pertinents susceptibles d’influencer la propriété cible. 

Cependant, la présence de descripteurs redondants, peu informatifs ou fortement corrélés peut 

nuire à la performance du modèle, en augmentant le risque de surapprentissage et en 

compliquant son interprétation. Il est donc nécessaire de réduire et de sélectionner les 

descripteurs les plus pertinents. 

III 3.4. Procédure de prétraitement pour la sélection des descripteurs pertinents 

L'élaboration d'un modèle de relation quantitative structure-propriété (QSPR) implique des 

étapes essentielles nécessitant une sélection rigoureuse de descripteurs robustes et informatifs 

parmi un large éventail de descripteurs disponibles (Hamadache et al., 2016). 

 

 À l'étape initiale, nous avons supprimé manuellement les entrées contenant des valeurs 

manquantes (codées comme "999"). Les données manquantes peuvent réduire la 

puissance statistique d'une étude et produire des estimations biaisées (Kang, 2013). 

 

 Tout descripteur présentant des valeurs uniformes sur au moins 75 % des échantillons a 

été éliminé. 

 

 Les descripteurs avec un écart-type relatif inférieur ou égal à 0,05 ont été supprimés, car 

ils reflètent une variation minimale entre les valeurs. Ces étapes ont été mises en place 

afin de réduire la dimensionnalité du jeu de données, d'améliorer l'efficacité de 

l'apprentissage et de minimiser le risque de surajustement, car ces descripteurs 

n'apportent pas une contribution significative au pouvoir prédictif du modèle. 

 Pour traiter la multi colinéarité, les paires de descripteurs dont le coefficient de 

corrélation de Pearson absolu dépassait 0,90 ont été analysées. Pour chaque paire, un 

descripteur a été supprimé afin de minimiser la redondance et d'améliorer la robustesse 

du modèle. Ces deux dernières étapes ont été réalisées à l'aide de Google Colab. Cette 

plateforme a été utilisée pour le filtrage des données, et son intégration avec les 

bibliothèques Python a facilité l'application transparente des protocoles de nettoyage des 

données. 

 

 La phase finale a consisté à appliquer une régression linéaire multiple (MLR) progressive 

pour identifier les descripteurs optimaux. Il était important de réduire le nombre de 

descripteurs non significatifs, en excluant ceux ayant une valeur de p supérieure à 0,01. 

Cela garantissait que les descripteurs sélectionnés étaient statistiquement significatifs et 

fortement corrélés aux points d'ébullition et aux températures critiques. 
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III.3.5. Critères de sélection des paramètres pour l’apprentissage des modèles RQSP-

RNA et RQSP-SVR. 

Le RNA-PMC a été utilisé comme méthode principale d'apprentissage. Pour la validation, ses 

performances ont été comparées à celles de la régression vectorielle de support (SVR). La 

Figure III.6 illustre le processus de développement des modèles. 

III.3.5.1. Paramètres déterminants pour l’apprentissage et l’optimisation des modèles 

RQSP-RNA 

 L'ensemble de données a été divisé en deux segments, 80 % étant destinés à 

l'entraînement du modèle et 20 % à la validation. 

 Pour développer les modèles QSPR, nous avons utilisé l'approche PMC-ANN. 

 L’algorithme Quasi-Newton à rétro propagation (pour l’approche PMC-ANN, plus 

précisément l’algorithme Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno, BFGS) a été utilisé 

comme algorithme d’apprentissage (Wessel et Jurs, 1994). 

 Cinq fonctions d’activation ont été sélectionnées pour les tests : tenth, exceptionnel, 

sine, identifié et logistique. Ce choix a été fait afin d’évaluer plusieurs fonctions 

d’activation dans le but de développer un modèle optimisant les performances et 

améliorant la précision dans la prédiction du point d’ébullition (Tb), de la température 

critique (T𝚌), du volume critique (V𝚌) et de la pression critique (P𝚌) Cette stratégie 

permet de s'adapter aux caractéristiques des données et de choisir la fonction 

d'activation optimale pour obtenir les meilleurs résultats. Les neurones de chaque 

couche sont interconnectés par des poids attribués de manière linéaire aux neurones des 

couches adjacentes (couches cachées et de sortie). La combinaison optimale des 

fonctions d'activation pour les couches cachées et de sortie a été déterminée à l'aide du 

logiciel 'STATISTICA', avec plusieurs exécutions et de nombreuses itérations 

effectuées pour chaque propriété afin d'assurer le meilleur résultat. 

 Concernant le nombre de couches cachées et vu qu’il existe une couche cachée dans le 

logiciel STATISTICA, version 12(STATISTICA, 2013) J’ai utilisé une seule couche 

cachée pour tous les modèles de RQSP-RNA dans ce travail. 

 Divers calculs ont été effectués pour déterminer le nombre optimal de nœuds dans la 

couche cachée, allant de 1 à 23. 

 Le nombre d’itérations est étroitement lié à un autre facteur souvent négligé : 

l’initialisation des poids synaptiques ainsi que des biais des neurones cachés et de sortie. 

L’utilisation de différentes valeurs d’initialisation contribue à réduire le risque de 

convergence vers un minimum local et améliore la robustesse de l’apprentissage.  
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Figure III.5. Capture d’écran pour le choix des fonctions d’activation sur STATISTICA 

(STATISTICA, 2013). 

III.3.5.2. Paramètres déterminants pour l’apprentissage et l’optimisation des modèles 

RQSP-SVR 

Pour l’évaluation de la méthode PMC, celle-ci a été comparée à la méthode SVR. Le SVR a été 

choisi comme référence en raison de son efficacité reconnue pour la prédiction de variables 

continues, ainsi que de sa capacité à modéliser tant des relations linéaires que non linéaires. 

 La validation croisée 5 fois (CV = 5) a été utilisée pour évaluer les performances du 

modèle sur des plages d'hyperparamètres prédéfinies.  

 Les performances du modèle dépendent de plusieurs paramètres clés. Ces paramètres 

comprennent le facteur de régularisation (C), qui gère le compromis entre la 

maximisation de la marge et la minimisation des erreurs de classification, et nu (ν), qui 

définit la marge d'erreur autour de la valeur prédite.  

 Un autre facteur critique consiste à sélectionner le type de noyau approprié, tel que le 

polynôme, la sigmoïde ou la fonction de base radiale (RBF).  

 Le paramètre gamma (γ) définit la plage d'influence d'un seul exemple d'apprentissage.  

 Le noyau RBF est le choix préféré en raison de son équilibre entre la précision et la 

vitesse d'apprentissage 
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Figure III.6. Organigramme du PMC-ANN et du SVR résumant le processus de 

développement des modèles. 

III.3.6. Évaluation de la performance des modèles RQSP-ARN optimaux 

III.3.6.1. Analyses statistiques et calcul des erreurs  

Cette étude a recours à des paramètres statistiques pour évaluer la performance des meilleurs 

modèles QSPR. Cinq indicateurs ont été analysés : le coefficient de corrélation R2, l’indice 

d’accord (IOA), l’erreur absolue moyenne (MAE), l’erreur quadratique moyenne (RMSE) et 

l’erreur absolue moyenne en pourcentage (MAPE). Le Tableau 4 présente un résumé des 

résultats analytiques, incluant les coefficients, les types d’erreurs et le nombre d’observations 

(N) pour les ensembles de formation et de test de chaque modèle. Les définitions 

mathématiques correspondantes sont fournies dans les équations (III.1) à (III.6). 

𝒚̂𝒆𝒙 = ∑ 𝒚𝒊
𝒆𝒙𝑵

𝒊=𝟏
/𝑵                                      (III.1) 

𝑅²=1-
∑ (𝒚𝒊

𝒆𝒙−𝒚𝒊
𝒄𝒂𝒍)

𝟐𝑵

𝒊=𝟏

∑ (𝒚𝒍
𝒆𝒙−𝒚̂𝒆𝒙)

𝟐−𝑵

𝒊=𝟏

                                        (III.2) 

IOA=1- 
∑ (𝒚𝒊

𝒄𝒂𝒍−𝒚𝒊
𝒆𝒙𝒑

)
𝟐𝑵

𝒊=𝟏

∑ (|𝒚𝒊
𝒆𝒙−𝒚̂𝒆𝒙|+|𝒚𝒊

𝒄𝒂𝒍−𝒚̂𝒆𝒙|)𝟐
−𝑵

𝒊=𝟏

                   (III.3) 

MAE=
𝟏

𝑵
∗∑ |𝒚𝒊

𝒆𝒙𝑵

𝒊=𝟏
-𝒚𝒊

𝒄𝒂𝒍|                             (III.4) 

RMSE=∑ (𝒚𝒊
𝒆𝒙 − 𝒚𝒊

𝒄𝒂𝒍)
𝟐𝑵

𝒊=𝟏
/𝑵                    (III.5) 
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𝑴𝑨𝑷𝑬=
100

𝑁
∗ (|(𝑦𝑖

𝑒𝑥 − 𝑦𝑖
𝑐𝑎𝑙)/ 𝑦𝑖

𝑒𝑥|)                (III.6) 

 𝑦𝑒𝑥 Représente la valeur observée ou expérimentale,  𝑦𝑐𝑎𝑙 Représente la valeur prédite où  

Calculée. 

 III.3.6.2. Domaine d'Applicabilité (AD) 

Différentes approches sont utilisées pour délimiter le domaine d'applicabilité (DA), telles que 

la distribution de densité de probabilité, les méthodes géométriques, les méthodes d'étendue et 

les méthodes basées sur la distance. Les méthodes basées sur la distance sont parmi les plus 

utilisées, l'approche de l'effet de levier étant particulièrement proéminente  (Tropsha et al., 

2003). 

L'espace AD du modèle est défini comme une zone quadrillée dans la bande ±3 pour les résidus 

standardisés. La boîte à outils créée par le Milano Chemometrics and QSAR Research Group a 

été utilisée dans ce travail pour vérifier le domaine d'applicabilité (AD) de nos modèles. 

(Sahigara et al., 2012, 2014),Les résultats du domaine d'applicabilité (AD) des modèles QSPR-

MLP générés sont visibles dans le diagramme de Williams, qui illustre la relation entre les 

valeurs de levier calculées (h) et les résidus standardisés validés en croix sur l'axe Y. Les valeurs 

de levier des composés pour l’ensemble de la base de données, ainsi que les valeurs seuils de 

levier d’avertissement, sont également présentées. Ces mesures permettent d’identifier les 

composés influents et de détecter les points potentiellement atypiques dans l’ensemble des 

données.  

 

Figure III.7. Interface de la boîte à outils du Milano Chemometrics and QSAR Research 

Group utilisée pour l’évaluation du domaine d'applicabilité (DA). 

 

 Valeur est calculée à l'aide des équations suivantes :  

𝒉𝒊=𝑿𝒊
𝒕(𝑿𝒕𝑿)𝒙𝒊  (𝒍̇ = 𝟏, . , . , 𝒏)                                        (III.7) 
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 𝑿𝒊
𝒕
. Est le vecteur de ligne du descripteur du composé considéré, X est la valeur des 

descripteurs d'apprentissage et n est le nombre de composés. 

Le seuil de l'effet de levier h∗ est déterminé selon la formule h* = 3(p + 1) /m, où 𝑝 représente 

le nombre total de descripteurs et m le nombre de composés. Le diagramme des composés de 

Williams dans cette étude illustre la relation entre les valeurs calculées de l'effet de levier (h) 

III.3.6.4. Évaluation de la contribution des descripteurs dans chaque modèle de RQSP-

RNA développé 

L’analyse de sensibilité joue un rôle clé dans l’évaluation systématique des modèles 

mathématiques, notamment ceux de RQSP. Elle sert à valider le modèle, analyser le 

comportement des variables. Grâce à ce processus, nous pouvons identifier les facteurs d'entrée 

les plus influents et affiner la précision prédictive du modèle en mesurant leur contribution 

individuelle au modèle. Ainsi, son utilisation est indispensable pour les modèles des études 

RQSP/RQSA. 

La procédure de partitionnement des poids de connexion pour déterminer l'importance relative 

des différentes variables d’entrée a été proposée pour la première fois par Garson (David, 

1991) Puis reprise par Goh, cette méthode consiste à décomposer les poids de connexion entre 

la couche cachée et la sortie en composants associés à chaque neurone d’entrée(Goh, 1995). 

Nous proposons une version simplifiée de cet algorithme qui donne des résultats identiques à 

ceux de la méthode initialement proposée : 

Étape 1 : Calcul de 𝑸𝒊𝒉 pour chaque neurone caché 

Pour chaque neurone caché ℎ, nous calculons la proportion de la valeur absolue du poids de 

connexion entre l’entrée et la couche cachée par rapport à la somme des valeurs absolues de 

tous les poids de connexion entre l’entrée et la couche cachée : 

𝑄𝑖ℎ =
∣𝑊𝑖ℎ∣

∑ ∣
𝑛𝑖
𝑖=1

𝑊𝑖ℎ∣
                                                                                              (III.8) 

Où : 

 𝑊𝑖ℎ   Est le poids de connexion entre le neurone d’entrée 𝑖 et le neurone caché ℎ. 

 𝑛𝑖     C'est le nombre total de neurones d’entrée. 

Étape 2 : Calcul de l'importance relative (𝑹𝑰) de chaque neurone d’entrée 

Pour chaque neurone d’entrée 𝑖, nous faisons la somme des 𝑄𝑖ℎ sur tous les neurones cachés, 

puis nous normalisons par la somme totale de tous les 𝑄𝑖ℎ sur toutes les entrées et les neurones 

cachés, avant de multiplier par 100 pour exprimer le résultat en pourcentage : 

𝑅𝐼(%)𝑖 =
∑ 𝑄𝑖ℎ
𝑛ℎ
ℎ=1

∑ ∑ 𝑄𝑖ℎ
𝑛𝑖
𝑖=1

𝑛ℎ
ℎ=1

× 100                                          (III.9) 

Où : 
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 𝑛ℎC’C'est le nombre total de neurones cachés. 

Cette méthode permet ainsi d’évaluer quantitativement la contribution relative de chaque 

variable d’entrée à la sortie du modèle. 

Figure IV.8. Performance de la méthode du bilan énergétique 

III.4. L’état de l’art et la revue critique de la littérature sur la détermination des 

propriétés des composés organiques. 

La température normale d’ébullition (Tb) et les propriétés critiques constituent des propriétés 

physico-chimiques fondamentales pour la caractérisation des substances chimiques, notamment 

des composés organiques purs. Sa prédiction fiable est cruciale dans de nombreux domaines 

industriels et scientifiques, tels que la conception de procédés chimiques, la formulation 

pharmaceutique et la modélisation environnementale. Cependant, la mesure expérimentale 

directe de la Tb peut s’avérer coûteuse, longue et parfois complexe, particulièrement pour les 

composés nouveaux ou peu étudiés (Zhou et al. 2017). 

En réponse à la complexité croissante des systèmes pétroliers et au besoin de données fiables, 

de nombreux chercheurs ont entrepris des études visant à concevoir des méthodes capables 

d’évaluer diverses propriétés physico-chimiques et thermodynamiques des hydrocarbures purs 
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ainsi que des fractions pétrolières. Ces travaux ont abouti à l’émergence de trois grandes 

catégories d’approches de modélisation : 

1. Les méthodes empiriques, qui s’appuie essentiellement sur des jeux de données 

expérimentales ; 

2. Les corrélations physico-chimiques, dont l’application requiert la connaissance 

préalable d’autres propriétés afin de calibrer les relations formulées ; 

3. Les méthodes de contribution de groupes, fondées sur l’analyse des groupements 

fonctionnels constitutifs des molécules, permettent d’additionner les contributions 

individuelles pour prédire la propriété d’intérêt. 

Dans cette optique, les modèles prédictifs basés sur les relations quantitatives structure-

propriété (QSPR) constituent une approche prometteuse. Ces modèles utilisent des descripteurs 

moléculaires calculables à partir de la structure chimique des composés, permettant d’estimer 

de manière rapide et fiable des propriétés telles que la température d’ébullition, la pression 

critique (Pc) et d’autres constantes thermodynamiques essentielles. 

Au fil des années, diverses approches d’apprentissage automatique et statistiques, telles que les 

réseaux de neurones artificiels (RNA), la régression par vecteurs de support (SVR) ou les 

méthodes de contribution de groupes, ont été développées et améliorées. Ces techniques  

Permettent aujourd’hui de construire des modèles robustes et généralisables, adaptés à un large 

éventail de composés. 

Cette section fait le point sur les principales avancées dans la modélisation de la température 

normale d’ébullition et des propriétés thermodynamiques associées, en analysant les travaux 

majeurs qui ont contribué à l’évolution des méthodes QSPR au cours des quinze dernières 

années. 

III.5. Travaux réalisés sur la modélisation de la température normale d’ébullition : 

État statistique des modèles de prédiction QSPR 

Dans cette section de la revue bibliographique, nous examinons la littérature scientifique 

relative à l’application des relations quantitatives structure–propriété (QSPR) pour la prédiction 

des propriétés physico-chimiques, telles que la température d’ébullition (Tb), la pression 

critique (Pc) et l’enthalpie de vaporisation (ΔHvap) des substances chimiques. La figure III.1 

présente l’état statistique des références bibliographiques publiées au cours des quinze (15) 

dernières années dans différentes revues scientifiques indexées sur la plateforme Science 

Direct, notamment les études QSPR appliquées à divers domaines tels que les sciences des 

matériaux, les sciences de l’environnement, la biochimie et les sciences pharmaceutiques, avec 

un total de 4599 publications.      
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Figure III.9. Répartition du nombre de publications relatives aux études QSPR 

Appliquées aux substances chimiques, recensées dans la base de données 

Science Direct au cours des quinze (16) dernières années. 

Le développement de modèles QSPR robustes, précis, stables et performants repose sur le choix 

d’une méthode d’apprentissage adaptée et efficace. Dans la présente étude, les réseaux de 

neurones artificiels (RNA) ont été utilisés et comparés à la régression par vecteurs de support 

(SVR). De nombreuses études antérieures ont également contribué à l’essor des approches 

QSPR-RNA et QSPR-SVR dans divers domaines scientifiques. La Figure III.9 présente 

l’évolution du nombre de publications consacrées à ces deux approches au cours des quinze 

(15) dernières années. La Figure III.10, quant à elle, indique que les méthodes basées sur les 

RNA totalisent 282 534 publications, tandis que les approches QSPR sont représentées dans 

1 081 d’entre elles. En ce qui concerne les méthodes SVR, on dénombre 271 987 publications, 

dont 257 sont spécifiquement dédiées aux modèles QSPR-SVR. 
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Figure III.10. Les statistiques des publications consacrées à ces deux approches QSPR-RNA 

et QSPR-SVR au cours des quinze (16) dernières années. 

 

 

 

Figure III.11. Les statistiques des publications consacrées à ces deux approches RNA et SVR 

au cours des quinze (16) dernières années. 

III.6. Travaux réalisés sur la modélisation des propriétés physico-chimiques (Tb, Tc, Pc, 

Vc). 

En 2001, Espinosa et al. On conduit une étude QSPR dédiée à la prédiction de propriétés 

thermodynamiques fondamentales, à savoir la température d’ébullition (Tb), la température 

critique (Tc) et la pression critique (Pc), pour un ensemble de composés organiques purs. Deux 
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approches basées sur les réseaux de neurones ont été développées dans ce cadre : la première 

reposait sur un réseau de type Fuzzy ARTMAP (Adaptive Resonance Theory Map floue), tandis 

que la seconde utilisait un réseau à rétropropagation classique (backpropagation neural network, 

bpNN). Les performances de ces modèles feront l’objet d’une analyse comparative approfondie 

dans le dernier chapitre de la présente thèse(Espinosa et al., 2001). 

Dans une démarche similaire, Sola et al. (2008) ont mené une étude QSPR sur des composés 

organiques purs, visant également à prédire les propriétés thermodynamiques Tb, Tc et Pc. 

Cette étude reposait sur l’utilisation de la régression linéaire multiple (MLR) pour la 

modélisation(Sola et al., 2008). 

En 2011, Gharagheizi et ses co-auteurs ont mené une étude QSPR pour prédire la température 

d’ébullition (Tb) de plusieurs familles de composés organiques à l’aide d’un réseau de neurones 

artificiels à propagation avant à trois couches (Gharagheizi et al., 2011). 

En 2016, Jin et Bai ont développé des modèles basés sur la régression linéaire multiple 

(MLR) et des réseaux à fonctions de base radiale (RBFNN) non linéaires, pour prédire 

les températures d’ébullition (Tb) et critiques (Tc) de composés organiques contenant de 

l’oxygène (Jin and Bai, 2016). 

En 2017, Varamesh et ses co-auteurs ont effectué une étude approfondie sur la modélisation 

des quatre propriétés (Tb, Tc, Pc et Vc) des composés organiques purs. Dans cette étude, une 

base de données a été utilisée pour développer quatre modèles distincts pour chaque propriété. 

Les modèles utilisés étaient : 

 Un réseau de neurones multicouche (PMC-ANN) 

 Un réseau à fonctions de base radiale (RBF-ANN) 

 Une machine à vecteurs de support à moindres carrés (LSSVM) 

 et un réseau GMDH (Group Method of Data Handling Neural Network). 

Ces modèles ne relèvent pas directement de l’approche QSPR classique, mais leurs 

performances seront comparées aux modèles QSPR développés dans cette 

thèse(Varamesh et al., 2017a, 2017b). 

En 2018, Banchero et Manna ont réalisé une étude importante portant sur la modélisation de la 

température critique (Tc) et de la pression critique (Pc) de différents composés organiques. 

Deux types de modèles QSPR ont été développés pour chaque propriété : l’un basé sur la 

régression linéaire multiple (MLR), l’autre sur un réseau à fonctions de base radiale (RBFNN) 

(Banchero et Manna, 2018). 

En 2019, , Bouhedjar ont également développé des modèles pour la prédiction de la température 

critique (Tc) (Bouhedjar et al., 2019). 

Plus récemment, en 2024, Haoren Niu et ses coauteurs ont proposé une étude sur la 

modélisation des propriétés thermodynamiques (Tb, Tc, Pc, Vc) des composés organiques purs, 

basée sur la régression linéaire multiple (MLR), intégrant également l’utilisation d’indices 

normés (Niu et al., 2024). 
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Les principaux résultats issus de ces modèles sont discutés et comparés dans le dernier chapitre 

de cette thèse. 

III.7. Revue des travaux sur la prédiction des propriétés d’intérêts des réalisés par 

d’autres méthodologies  

En 2005, Wang Zhen et ses collaborateurs ont proposé une méthode innovante fondée sur la 

technique dite Espace vectoriel de groupe composite (Composite Group Vector Space) 

(CGVS). Cette approche vise à représenter chaque composé comme un vecteur composite des 

contributions de groupes fonctionnels, en intégrant des relations vectorielles complexes entre 

ces groupes. À partir de cette représentation, des expressions mathématiques ont été établies 

pour prédire les constantes critiques fondamentales : température critique (Tc), pression critique 

(Pc) et volume critique (Vc). Les paramètres numériques associés ont été rigoureusement 

calibrés sur une base de données expérimentale représentative. Les performances étaient très 

prometteuses, avec des écarts relatifs moyens faibles (0,67 % pour Tc, 2,09 % pour Pc, 1,39 % 

pour Vc), ce qui marquait une nette amélioration par rapport aux modèles traditionnels 

purement additifs. Cette méthode a ouvert la voie à une meilleure prise en compte des 

interactions entre groupes au sein des molécules (Zhen et al., 2005). 

En 2008, dans une perspective d’optimisation des paramètres, Souahi et Kaabeche ont recours 

aux algorithmes génétiques, techniques inspirées de la sélection naturelle, pour développer des 

modèles prédictifs adaptés aux composés organiques et aux fractions pétrolières. Ces modèles 

visaient à établir une fonction mathématique reliant les propriétés critiques à deux autres 

propriétés d’entrée : la température d’ébullition normale (Tb) et la densité relative des liquides, 

également appelée gravité spécifique (SG), à partir de la forme de fonction générale présentée 

dans l’équation ((III.10) 

𝚷𝒄 = (𝒂 ⋅ 𝑻𝒃
𝒃 + 𝒄 ⋅ 𝑺𝑮𝒅 + 𝒆 ⋅ 𝑻𝒃

𝒇
⋅ 𝑺𝑮𝒈) ⋅ 𝐞𝐱𝐩 (

𝑺𝑮+𝒉

𝑻𝒃+𝒊
)    (III.10) 

 

Où : 

 𝚷𝒄 Est la propriété critique à estimer (soit 𝑻𝒄, 𝑷𝒄, ou 𝑽𝒄) 

 𝑻𝒃 : température d’ébullition normale (en K) 

 𝑺𝑮 : densité relative (specific gravity) 

 𝒂, 𝒃, 𝒄, 𝒅, 𝒆, 𝒇, 𝒈, 𝒉, 𝒊 : constantes propres à chaque modèle 

Modèle pour la température critique 𝑻𝒄 : 

𝑻𝒄 = (𝟏𝟕, 𝟖𝟒𝟒𝟑 ⋅ 𝑻𝒃
𝟎,𝟓𝟗𝟔𝟓 ⋅ 𝑺𝑮𝟎,𝟐𝟗𝟒𝟓) ⋅ 𝐞𝐱𝐩 (

𝑺𝑮

𝑻𝒃−𝟏𝟎𝟎
)   (III.11) 

Modèle pour la pression critique 𝐏𝐜 : 
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𝑷𝒄 = (𝟔, 𝟓𝟐𝟒𝟑 × 𝟏𝟎𝟔 ⋅ 𝑻𝒃
−𝟏,𝟗𝟕𝟖𝟏 ⋅ 𝑺𝑮𝟏,𝟖𝟑𝟖𝟕) ⋅ 𝐞𝐱𝐩 (

𝑺𝑮

𝑻𝒃−𝟐𝟓𝟎
)                                         (III.12) 

Modèle pour le volume critique 𝐕𝐜 : 

𝑽𝒄 = 𝟎, 𝟎𝟎𝟑𝟖 ⋅ (𝑻𝒃 − 𝟐𝟕𝟑, 𝟏𝟔)𝟐 + 𝟎, 𝟗𝟖𝟏𝟒 ⋅ (𝑻𝒃 − 𝟐𝟕𝟑, 𝟏𝟔) ⋅ 𝑺𝑮 + 𝟑𝟏𝟎, 𝟔𝟕𝟖𝟑      (III.13) 

 Ils ont constitué une base de données de 109 composés variés comprenant des alcanes, alcènes, 

alcynes, composés aromatiques et naphténiques, couvrant une large plage de chaînes carbonées 

(C6 à C30). La modélisation génétique a permis d’optimiser simultanément la sélection des 

groupes et leurs coefficients, réduisant considérablement les erreurs moyennes par rapport aux 

modèles existants : par exemple, l’erreur moyenne absolue (AAM) pour Tc est passée de 0,62 

% à 0,35 %, pour Pc de 5,02 % à 2,72 %, et pour Vc de 2,08 % à 0,81 %. Cette étude a démontré 

l’efficacité des méthodes évolutionnaires pour affiner les modèles de contribution de 

groupes(Souahi et Kaabeche, 2008). 

En 2016, une avancée majeure est intervenue avec l’introduction d’une méthode améliorée 

de contribution de groupes d’ordre deux, visant spécifiquement la prédiction de la température 

d’ébullition normale (Tb). Contrairement aux méthodes classiques qui se limitent aux 

contributions de groupes fonctionnels isolés (premier ordre), cette approche intègre aussi les 

effets de groupes voisins (second ordre), permettant ainsi de différencier les isomères 

structurels et stéréo-isomères. L’étude s’appuyait sur un vaste ensemble de 2 036 points de 

données couvrant un large spectre de composés (1 à 36 carbones, masses molaires de 26 à 555 

g·mol⁻¹). L’optimisation des contributions a été réalisée via l’algorithme fminsearch sous 

MATLAB, qui permet une recherche efficace des minima locaux dans des espaces 

paramétriques complexes. Cette démarche a conduit à la sélection d’un total de 122 groupes 

fonctionnels, enrichissant considérablement la granularité des modèles et améliorant leur 

précision pour les composés organiques variés. 

En 2019, Saba Tahami et ses collaborateurs ont proposé un modèle avancé de contribution de 

groupes pour l’estimation des constantes critiques des composés organiques, à savoir la 

température critique (𝑇𝑐), la pression critique (𝑃𝑐) et le volume critique (𝑉𝑐). Leur approche se 

distingue des méthodes traditionnelles, notamment de celle de Joback et Reid, en intégrant une 

dimension supplémentaire : les interactions entre groupes. 

Leur modèle est qualifié de modèle de contribution de groupes d’ordre deux, car il ne se limite 

pas aux effets individuels des groupes fonctionnels (ordre 1), mais prend également en compte 

les interactions binaires entre paires de groupes (ordre 2). Cette prise en compte permet de 

mieux représenter la complexité des structures moléculaires, notamment lorsque plusieurs 

groupes fonctionnels interagissent de manière significative à l’intérieur de la molécule(Tahami 

et al., 2019). 

Les équations générales utilisées pour estimer les constantes critiques sont les suivantes : 
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  Température critique (𝐓𝐜) 

Tc = Tc,0 + ∑ nii ⋅ ΔTc,i
(1)

+ ∑ nii,j ⋅ nj ⋅ ΔTc,ij
(2)

          (III.14) 

  Pression critique (𝐏𝐜) 

Pc = Pc,0 + ∑ nii ⋅ ΔPc,i
(1)

+ ∑ nii,j ⋅ nj ⋅ ΔPc,ij
(2)

          (III.15) 

 Volume critique (𝐕𝐜) 

Vc = Vc,0 + ∑ nii ⋅ ΔVc,i
(1)

+ ∑ nii,j ⋅ nj ⋅ ΔVc,ij
(2)

         (III.16) 

Où: 

 𝐧𝐢  Est le nombre d’occurrences du groupe fonctionnel i dans la molécule. 

 ΔXi
(1)

 Représente la contribution du groupe i à l’ordre 1. 

 ΔXij
(2)

   Correspond à la contribution due à l’interaction entre les groupes i et j à l’ordre 

2. 

 X0 (Avec X = Tc, Pc, Vc) C'est une constante de base dans chaque équation. 

Afin d’évaluer la robustesse et la précision de leur approche, les auteurs ont bâti et testé leur 

modèle sur une base de données expérimentale très complète, comprenant 969 composés pour 

Tc, 715 pour Pc et 539 pour Vc. Les résultats ont montré une réduction significative des erreurs 

absolues moyennes par rapport à trois méthodes classiques, avec des valeurs de 1,12 %, 2,69 

% et 2,67 % respectivement. Cette étude souligne la pertinence de la prise en compte des 

interactions entre groupes, même dans des ensembles de données chimiques étendus. 

En 2024, plusieurs avancées majeures ont été rapportées dans deux études distinctes, portant 

sur l’évaluation et l’amélioration des méthodes de contribution de groupes : 

 Dans une première étude comparative, plusieurs méthodes classiques ont été évaluées 

sur leur capacité à estimer la température d’ébullition normale et les propriétés critiques 

(Tc, Pc, Vc). La méthode dite « element and chemical bond 2 » a été identifiée comme 

la plus précise pour Tc (erreur moyenne relative de 2,98 %), tandis que la méthode 

Joback a mieux performé pour la prédiction de Pc (4,31 %) et Vc (4,83 %). Par ailleurs, 

Cette étude a innové en intégrant des groupes fonctionnels contenant du silicium dans la 

méthode de Constantinou–Gani, en utilisant une régression pour ajuster les 

contributions. La validation sur un ensemble indépendant de données a confirmé la 

robustesse et la pertinence du modèle modifié, avec des erreurs relatives moyennes de 

3,08 % (Tb), 2,95 % (Tc), 3,37 % (Vc) et 2,45 % (Pc). Ces résultats élargissent le 

domaine d’application des méthodes de contribution de groupes aux composés 

organosiliciés, de plus en plus présents en chimie des matériaux et pharmaceutique. 

  Une autre étude a développé un nouveau modèle prédictif basé sur l’approche de 

contribution de groupes par connectivité atomique (ACGC), combinant des facteurs de 
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forme moléculaire et des facteurs de connectivité atomique. Cette modélisation avancée 

permet une discrimination fine entre isomères, ce qui est crucial pour des prédictions 

précises. Le modèle a fait l’objet d’une validation rigoureuse, incluant des tests internes, 

externes et des tests d’Y-aléatoirisassions, garantissant l’absence de sur apprentissage. 

Les performances étaient excellentes pour la température d’ébullition (R² = 0,9767 ; 

AARE = 1,70 %) et très satisfaisantes pour la température de fusion (R² = 0,8423 ; AARE 

= 8,73 %), démontrant l’efficacité et la fiabilité de cette approche innovante pour la 

prédiction de propriétés thermodynamiques essentielles (Groniewsky et Hégely, 2024). 

III.8. Conclusion 

Ce chapitre a présenté de manière détaillée les matériaux et les méthodes adoptés dans cette 

étude pour la modélisation des propriétés physico-chimiques des composés organiques. Les 

différentes étapes méthodologiques ont été décrites, par la constitution de la base de données, 

le calcul et le prétraitement des descripteurs moléculaires, ainsi que la sélection des variables 

les plus pertinentes. Le développement des modèles QSPR basés sur les réseaux de neurones 

artificiels et leur évaluation à l’aide de critères statistiques appropriés ont également été 

présentés. En outre, une analyse de sensibilité fondée sur les poids synaptiques ainsi qu’une 

étude du domaine d’applicabilité ont permis d’approfondir l’interprétation et la fiabilité des 

modèles obtenus. Enfin, une analyse critique de la littérature récente a été réalisée afin de 

situer ce travail dans le contexte des recherches existantes sur la modélisation des propriétés 

physico-chimiques et thermodynamiques des composés organiques. 
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IV.1. Introduction 

Dans ce chapitre, je présenterai les résultats de la modélisation des propriétés physico-

chimiques (Tb, Tc, Pc et Vc) obtenus à l’aide des modèles RQSP-RNA, puis je les comparerai 

à ceux des modèles RQSP-SVR. 

Tout d’abord, le nombre de descripteurs sélectionnés pour chaque paramètre étudié a été 

analysé, suivi de la présentation des caractéristiques des descripteurs pertinents, Ensuite, les 

architectures des meilleurs modèles RQSP-RNA obtenus ont été examinées, ainsi que la 

détermination des paramètres clés du RQSP-SVR, notamment C, ν et γ, pour chaque 

paramètre. Par la suite, l’application des expressions mathématiques associées à chaque modèle 

a été expliquée dans le cadre de la prédiction des cinq propriétés physico-chimiques. Ces 

descripteurs ont ensuite été utilisés comme données d’entrée pour identifier les meilleurs 

modèles, ceux-ci ayant été optimisés à travers plusieurs itérations afin d’atteindre la structure 

la plus performante. De plus, le calcul a été réalisé en utilisant la méthode SVR afin de 

confirmer la pertinence du choix du modèle ANN-PMC, reconnu pour sa flexibilité dans le 

traitement des données complexes. Enfin, les architectures des modèles optimaux ont été 

discutées, ainsi que l’application des expressions mathématiques obtenues pour chaque 

paramètre, tandis que la précision et la stabilité de ces modèles ont été évaluées à l’aide de 

critères d’analyse appropriés. 

Les valeurs calculées ont été comparées aux valeurs expérimentales, suivies d’une analyse de 

sensibilité des descripteurs d’entrée de chaque modèle par la méthode des poids, permettant 

d’interpréter et de quantifier la contribution de chaque descripteur individuel aux modèles 

obtenus. Le domaine d’applicabilité a également été déterminé afin de mieux valider les 

modèles RQSP-RNA développés. Par ailleurs, des comparaisons de performance ont été 

réalisées entre les modèles RQSP-RNA de cette étude et d’autres modèles RNA et RQSP 

disponibles dans la littérature. Enfin, ce chapitre se conclut par une analyse et une interprétation 

globale des différents résultats obtenus. 

IV.2. Caractéristiques des descripteurs pertinents sélectionnés  

Après les étapes de sélection des descripteurs, j’ai obtenu les meilleurs descripteurs significatifs 

pour chaque paramètre,  pour Tb et Tc 25 descripteur et pour Pc 24 descripteur et pour Vc 18. 

Ces derniers seraient utilisés ensuite dans l’élaboration des modèles RQSP-RNA et RQSP-

SVR. Les tableaux IV.1, IV.2, IV.3 et IV.4, présentent les descripteurs sélectionnés pour Tb, 

Tc, Pc et Vc, respectivement. Chaque tableau fournit la valeur p, la classe des descripteurs, 

l'erreur standard (Std, Er) et la définition de chaque descripteur : Tb, Tc, Pc et Vc. 
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Tableau IV.1. Caractéristiques des descripteurs sélectionnés à l’aide de l’analyse S-MLR pour 

Tb 

 

 

Nom des descripteurs     Classe St. Err            P-values 

Sv Descripteurs constitutionnels    0,8742                  0 

ncic Descripteurs constitutionnels    5,0066                  0 

no Descripteurs constitutionnels    3,1291                  8, 0174.  10−5 

 

SMTV Descripteurs topologiques   ,074910−3 8, 0955 . 10−4 

 

Qindex Descripteurs topologiques   0,9820 2,7378. 10−9 

 

Jhetv                    

 
Descripteurs topologiques   3,4873                  0 

Jhete                     

 
Descripteurs topologiques   2,6048                  0 

IC1                        Indices d'information       4,5910                  5,6621E-15 

TIC1                    Indices d'information       0,2610                  1,7763E-15       

ATS1m                Autocorrélations 2D 7,4698                  4,096. 10−5 

ATS2m                Autocorrélations 2D 3,4986                  5,3377 10−5        

ATSm3m             

                                                                                                       
Autocorrélations 2D 1,6773                 1,7191. 10−5 

MATS1m          Autocorrélations 2D 3,0025    9,9617.  10−6 

MATS4m          

                                                                                                       
Autocorrélations 2D 2,1305                  1,2589 .  10−6 

GGI4                  Indices de charge topologies 7,3569                2,8838.  10−7 

RDF080               Descripteurs RDF      3,6950                  4,2196. 10−4 

Mor15m               

 
Descripteurs 3D-MoRSE 4,3674                  8,8106. 10−4 

Mor 9m               Descripteurs 3D-MoRSE 7,5109                  1,1831. 10−7 

Mor20m               Descripteurs 3D-MoRSE 6,8046                  1,0708 . 10−3 

E1s                   Descripteurs WHIM 2,9914                  6,1062E-15 

R5u                 

 
Descripteurs GETAWAY 2,3552                  1,9429. 10−6 

R2e                      

 
Descripteurs GETAWAY 3,2610                  5,3828 . 10−3 

HY                      

 
Facture hydrophile                                     2,5355                  1,5691.  10−7 

 

TPSA(NO)      Propriétés moléculaires  2,276510−1                  0 
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Tableau IV.2. Caractéristiques des descripteurs sélectionnés à l’aide de l’analyse S-MLR 

pour Tc 

 

Nom des descripteurs     Classe Std, Err            P-values 

NCIC                  

 
Descripteurs constitutionnels    5,9133             1,3270. 10−3 

SMTIV                   Descripteurs topologiques   0,00097          5,3112. 10−4  

 

Jhetv                       Descripteurs topologiques   4,1491   0 

Jhete                       Descripteurs topologiques   5,0122           0 

BLI                            Descripteurs topologiques   3,2353           3,3222.  10−5 

 

X3sol                      Indices de connectivité 2,9622           1,8729. 10−12 

 

IC1                          Indices de connectivité 5,6317           0 

TIC1                      Indices de connectivité 0,3062         0 

ATS1m                  Autocorrélations 2D 6,7589         0 

ATSm4m              Autocorrélations 2D 2,7252        4,0110. 10−3 

MATS4m           Autocorrélations 2D 4,6988        3,5406. 10−10  

 

GATS4m          Autocorrélations 2D 3,0961 1,2895 10−4 

 

EEig01x               Indices d'adjacence des arêtes        5,7117         4,7249. 10−5 

EEig05x               Indices d'adjacence des arêtes        6,0351         2,7191 . 10−9 

EEig05D              Indices d'adjacence des arêtes        4,0263           1,1052. 10−4 

Mor11u                

 
Descripteurs 3D-MoRSE 2,5727             9,9587𝑒−14 

Mor15m               Descripteurs 3D-MoRSE 5,5277           1,6659. 10−10 

Mor18m   Descripteurs 3D-MoRSE 8,4655            2,4170 10−3 

Mor19m               Descripteurs 3D-MoRSE 11,8367           0 

Mor20m               

 
Descripteurs 3D-MoRSE 11,7717           6,2731. 10−6 

E1s                   Descripteurs WHIM 3,7130              1,7252. 10−13 

R4u                    

 
Descripteurs GETAWAY 2,7828                6,5949. 10−5 

R2e                    Descripteurs GETAWAY 4,0065 3,0248. 10−4 

TPSA(NO)            Propriétés moléculaires  0,1335                0 

H-047                

 
fragments centrés sur l'atome 0,8082               1,1896. 10−5 
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Tableau IV.3. Caractéristiques des descripteurs sélectionnés à l’aide de l’analyse S-MLR 

pour Pc 

 

 

Nom de descripteurs     Classe Std, Err            P-values 

RBN Descripteurs constitutionnels    23,3780 0 

nO Descripteurs constitutionnels    51,2558 0 

TI1 Descripteurs topologiques   3,1773 0 

Lop Descripteurs topologiques   79,1375 1,718. 10−5 

X3sol Indices de connectivité 37,2783 3,391. 10−5 

 

IDDE Indices d’information 39,6432 4271  . 10−4 

Vindex Indices d’information 41,6325 1,173.10−3 

ATS1m Autocorrélations 2D 144,7559 3,3306𝑒−16 

 

ATS3m Autocorrélations 2D 64,0687 0 

ATS2m Autocorrélations 2D 35,3908 0 

ATS5m Autocorrélations 2D  32,4756 3,00009. 10−6  

 

ESpm03u Indices d'adjacence des arêtes        23,9366 4,54473. 10−3 

  

ESpm01d Indices d'adjacence des arêtes        24,3883 5,0071𝑒−14 

EEig07d Indices d'adjacence des arêtes        49,9042 2,4494. 10−8 

BELm2 BCUT descripteurs 88,9881 7,2524.  10−5 

RDF055v Descripteurs RDF      23,8422 4,1709. 10−3 

Mor09u Descripteurs 3D-MoRSE 36,1324 8,01368 10−7 

E1s Descripteurs WHIM 59,0009 13101. 10−4 

HATS0u Descripteurs GETAWAY 81,2908 3,7383 10−12 

R2e Descripteurs GETAWAY 3,0200 4,0996 10−4 

H0m Descripteurs GETAWAY 50,7118 0 

Hy Facteur hydrophobique                                    46,1662              0 

TPSA(NO) Propriétés moléculaires  3,9769 4,0813. 10−6 

MLOGP Propriétés moléculaires  33,2775 0 
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Tableau IV.4. Caractéristiques des descripteurs sélectionnés à l’aide de l’analyse S-MLR 

pour Vc 

 

 

 

  

Nom de descripteurs     Classe Std, Err            P-values 

Sv Descripteurs 

constitutionnels    

0,8229 0 

Ncic Descripteurs 

constitutionnels    

4,4300 4,8966. 10−9 

RBN Descripteurs 

constitutionnels    

1,1587 1,6701. 10−4 

 

nO Descripteurs Topologique                     1,1587 1,6701. 10−4 

 

Wap Descripteurs topologiques   0,00290 9,8334. 10−9 

TI1 Descripteurs topologiques   0,1663 0 

RDF045u Descripteurs RDF      0,2842 1,7068. 10−6 

RDF040m Descripteurs RDF      0,3993 4,6657.  10−6 

EEig06d Indices d'adjacence des 

arêtes        

1,1246  7,3075. 10−6 

EEig08d Indices d'adjacence des 

arêtes        

1,1757 1,2748. 10−5 

Mor25u Descripteurs 3D-MoRSE 3,0970 9,1091.10−7        

GATS4m Autocorrélations 2D 0,9275 1,3397.  10−3 

ESpm01d Indices d'adjacence des 

arêtes        

1,0492 1,35302. 10−7 

H1m Autocorrélations 2D 3,3361 2,431188 10−11 

J3D Autocorrélations 2D 1,1060 0 

H0v Descripteurs GETAWAY  2,1016 6,0935. 10−9 

nCp Propriétés moléculaires 1,1113 300.  10−8 

MLOGP Propriétés moléculaires  1,1059 1,0274. 10−5 
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IV.3. Architectures des meilleurs modèles RQSP-RNA obtenus  

Une fois les données collectées, les valeurs calculées et les descripteurs optimaux sélectionnés, 

l'accent est mis sur l'optimisation de l'efficacité de la structure de la couche cachée du réseau, 

du nombre optimal de neurones de ladite couche et du type de fonction d’activation jouant un 

rôle crucial dans l'obtention de la meilleure architecture pour les modèles MLP-ANN. 

L'évaluation s'est principalement appuyée sur le facteur d'ajustement R², visant à obtenir un R² 

≈ 1. Différentes configurations de neurones dans la couche cachée ont été testées et 

l'architecture présentant la plus grande précision prédictive a été identifiée, 

Comme indiqué dans le Tableau IV.8 ci-après, les architectures optimales retenues sont les 

suivantes : (25-17-1) pour la prédiction de Tb, (25-14-1) pour Tc, (24-16-1) pour Pc et (18-10-

1) pour Vc. 

Le modèle de réseau neuronal élaboré pour la prédiction de Tb est constitué de 25 nœuds 

d’entrée (Xi = 1,…,25) et 17 nœuds dans la couche cachée. De manière analogue, le modèle 

destiné à la prédiction de Tc comporte 25 nœuds d’entrée et 14 nœuds cachés. Le modèle de Pc 

est composé de 24 nœuds d’entrée, 16 nœuds cachés, tandis que celui de Vc comprend 18 nœuds 

d’entrée, 10 nœuds cachés. Dans l’ensemble des cas, l’architecture inclut un nœud de sortie 

unique Y. 

À la suite d’une phase d’optimisation rigoureuse, les fonctions de transfert les plus performantes 

ont été identifiées pour chaque modèle : 

 Pour Tb : la fonction tangente hyperbolique (tanh) dans la couche cachée et la 

fonction identité dans la couche de sortie ; 

 Pour Tc : la fonction tangente hyperbolique (tanh) dans la couche cachée et la 

fonction logistique dans la couche de sortie ; 

 Pour Pc : la fonction exponentielle dans la couche cachée et la fonction identité dans 

la couche de sortie ; 

 Pour Vc : la fonction tangente hyperbolique (tanh) dans la couche cachée et la 

fonction logistique dans la couche de sortie 

Tableau IV.5. Structures des meilleurs modèles QSPR-RNA obtenus pour chaque paramètre. 

Paramètres  Entrée 

 

Couche 

cachée  

Fonction 

d'activation 

pour la 

couche cachée  

 Fonction 

d'activation pour 

la couche de sortie  

Valeurs 

d’ajustement 

R² 

Tb 25 17 Tanh  Identité  0,9974  

Tc 25 14 Tanh  Logistique 0,9935  

Pc 24 16 Exponentiel Identité  0,9907 

Vc 18 10 Tanh  Logistique 0,9982 
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IV.4. Application des expressions mathématiques des modèles RQSP-RNA obtenus 

Comme illustré dans la Figure IV.1, les neurones d’entrée (Xi) transmettent leurs signaux à 

l’ensemble des neurones de la couche cachée. Chaque neurone de cette couche applique une 

fonction de transfert aux signaux reçus avant de transmettre le résultat. Le neurone de la 

couche de sortie agrège ensuite les contributions de la couche cachée afin de produire la 

réponse globale du réseau (Y). 

L’équation (IV.1) définit le signal de sortie de chaque neurone caché (Zi) pour le modèle de la 

température d’ébullition (Tb), tandis que les équations (IV.3), (IV.5) et (IV.7) correspondent 

respectivement aux modèles de la température critique (Tc), de la pression critique (Pc) et du 

volume critique (Vc). Dans ces équations, j varie de 1 à 17 pour le modèle Tb, de 1 à 14 pour 

le modèle Tc, de 1 à 16 pour le modèle Pc et de 1 à 10 pour le modèle Vc. La réponse du 

réseau (Y) est donnée par les équations (IV.2) pour Tb, (IV.4) pour Tc, (IV.6) pour Pc et 

(IV.8) pour Vc. 

 𝒁𝑱 = 𝒇𝑯 [∑ 𝒘𝒊𝒋

𝟐𝟓

𝒊=𝟏
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𝐡]= 
𝒆𝒙𝒑(∑ 𝒘𝒊𝒋

𝟐𝟓

𝒊=𝟏
𝑿𝒊+𝒃𝒋

𝐡)− 𝒆𝒙𝒑−(∑ 𝒘𝒊𝒋

𝟐𝟓

𝒊=𝟏
𝑿𝒊+𝒃𝒋

𝐡)

𝒆𝒙𝒑(∑ 𝒘𝒊𝒋
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𝒊=𝟏
𝑿𝒊+𝒃𝒋

𝐡)+𝒆𝒙𝒑−(∑ 𝒘𝒊𝒋

𝟐𝟓

𝒊=𝟏
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       (IV.1) 
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𝒊=𝟏
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         (IV.4) 
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La fonction d’activation de la couche de sortie, notée F, assure la connexion entre la couche 

cachée et la couche de sortie. La sortie du réseau Y regroupe les propriétés prédites : 

température d’ébullition (Tb), température critique (Tc), pression critique (Pc) et volume 

critique (Vc). Les signaux de sortie des neurones de la couche cachée sont notés 𝒁𝑱. Les poids 

reliant la couche d’entrée à la couche cachée sont désignés 𝒘𝒊𝒋, tandis que ceux reliant la couche 

cachée à la couche de sortie sont notés 𝒘𝒊. Les neurones d’entrée sont représentés par Xi, et les 

biais appliqués aux neurones de la couche cachée sont notés 𝒃𝒋
𝐡 , tandis que le biais de la couche 

de sortie est 𝒃𝟏
𝟎. 

 

 

Figure IV.1. Représentation schématique d’un réseau du modèle de type RQSP-RNA, 

Dans cette étude, les modèles de réseaux neuronaux artificiels de relations quantitatives 

structure-propriété (RQSP-ANN) ont été développés afin d'estimer les paramètres 

thermodynamiques des composés organiques, à savoir la température d'ébullition (Tb), la 

température critique (Tc), la pression critique (Pc) et le volume critique (Vc). Les équations 

(IV.2), (IV.4), (IV.6), (IV.8) sont utilisées pour calculer Tb, Tc, Pc et Vc, respectivement. Les 

descripteurs d'entrée idéaux sont introduits dans le modèle correspondant de RQSP en suivant 

l'ordre présenté dans les tableaux A1, A2, A3 et A4. Les résultats obtenus pour Tb, Tc, Pc et 

Vc dans l’annexe A. En outre, les valeurs de poids et de biais pour les connexions dans les 

couches cachées et de sortie de chaque modèle sont consignées dans les tableaux Annexes C1, 

C2, C3, C4 pour les modèles Tb, Tc, Pc et Vc. 

IV.5. Construction modèles RQSP-SVR obtenus  

Les performances des modèles PMC-ANN sont rigoureusement évaluées par rapport à la 

méthode de régression vectorielle de support (SVR). La SVR a été choisie pour la comparaison 

en raison de son efficacité reconnue dans la prédiction de variables continues et de sa capacité 

à traiter des données linéaires et non linéaires.  

Dans la démarche d'apprentissage, une validation croisée à cinq itérations (CV=5) a été 

employée pour évaluer les performances du modèle, en utilisant des plages d'hyperparamètres 
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prédéfinies. La procédure d'optimisation a été conçue pour améliorer la détermination du 

facteur R². 

Le modèle SVR utilise un noyau de fonction à base radiale (RBF) pour la prédiction de Tb. 

Comme le montre le tableau IV.5, les hyperparamètres clés du modèle comprennent : une 

constante de régularisation (C = 100), un paramètre de largeur du noyau gaussien (γ = 0,6) et 

une fonction d’insensibilité (ν = 0,6). Cette configuration a été utilisée pour prédire les valeurs 

de Tb de 417 composés. 

Pour le modèle Tc, le noyau RBF a également été appliqué, mais avec des hyperparamètres 

légèrement ajustés : C = 10, γ = 0,5 et ν = 0,5. Ce modèle a servi à prédire les valeurs de Tc de 

412 composés. 

Concernant le modèle Pc, le noyau RBF a aussi été utilisé, avec les paramètres suivants : C = 

500, γ = 0,6 et ν = 0,6. Ce modèle a permis de prédire les valeurs de Pc de 411 composés. 

Enfin, pour le modèle Vc, le noyau RBF a également été appliqué avec des paramètres ajustés : 

C = 100, γ = 0,6 et ν = 0,3. Ce modèle a été utilisé pour prédire les valeurs de Vc de 418 

composés. 

Les modèles SVR, pour leur part, s'appuient sur le noyau RBF pour identifier une fonction de 

régression f(x) qui permet de décrire de manière adéquate la connexion entre l'ensemble de 

données d'entrée donné, f(x) représente la sortie Y, où w désigne le vecteur de poids de la 

fonction, b correspond au facteur de décalage et ϕ est le mappage non linéaire, 

Y=𝒘ϕ (𝒙𝒊) + b                                                                                   (IV.9) 

𝒘 : Il s'agit du vecteur de poids dans le modèle SVR. Dans les modèles linéaires traditionnels, 

le calcul des poids est direct. Dans le SVR utilisant le noyau RBF, le calcul est plus complexe 

et est influencé par les multiplicateurs de Lagrange, qui indiquent l'impact des vecteurs de 

support dans le modèle, 

𝚽 : est la fonction de transformation qui mappe les données d'entrée dans un espace de 

dimension supérieure à l'aide du noyau RBF, 

B : Il s'agit du biais ou de l'intercept ajouté à la prédiction. Il est essentiel d'ajuster le modèle 

pour obtenir des prédictions précises basées sur les données d'entrée.  

Les modèles RQSP-SVR produisent des résultats médians pour toutes les phases (formation, 

test et ensemble de données). Le Tableau IV.8 présente les valeurs de régression, Les données 

supplémentaires présentent toutes les valeurs prédites sur les tableaux Annexe C (C5, C6, C7 

et C8) documentent les valeurs de poids, de biais et de vecteur de support de chaque modèle. 

IV.6. Prédiction des propriétés physicochimiques des composés organiques par les 

modèles RQSP-RNA  

Afin d'estimer les propriétés physicochimiques des composés organiques Tb, Tc, Pc et Vc pour 

RQSP-RNA, il convient d'appliquer les équations (Eq(IV.2), Eq(IV.4), Eq(IV.6) et Eq(IV.8)) 

en introduisant les valeurs des entrées X𝒊. Ces dernières correspondent aux valeurs des 

descripteurs pertinents choisis pour chaque paramètre. Veuillez-vous référer aux tableaux A1 à 

A4 de l’annexe A pour le classement de ces descripteurs, du premier au dernier.  
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Afin d'estimer les propriétés physicochimiques des composés organiques Tb, Tc, Pc et Vc pour 

RQSP-SVR, il convient d'appliquer les équations (Eq (IV,9) en introduisant les valeurs des 

entrées X𝒊. Ces dernières correspondent aux valeurs des descripteurs pertinents choisis pour 

chaque paramètre. Veuillez-vous référer aux tableaux A5 à A8 de l’annexe A pour le 

classement de ces descripteurs, du premier au dernier. 

 Pour le modèle de Tb : Sv, ncic, no, SMTIV, Qindex, Jhetv, Jhete, IC1, TIC1, ATS1m , 

ATS2m , ATSm3m,  MATS1m, MATS4m,  MATS6m  ,  GGI4, RDF080  , Mor15m, 

Mor 9m, Mor20m,  E1s,  R5u,  R2e  , HY, TPSA(NO).   

 Pour le modèle de Tc : NCIC, SMTIV, Jhetv, Jhete, BLI, X3sol, IC1, TIC1    ATS1m, 

ATSm4m, MATS4m, GATS4m, EEig01x, EEig05x, EEig05D   Mor11u, Mor15m, 

Mor18m, Mor19m, Mor20m, E1s, R4u, R2e, TPSA(NO), H-047. 

 Pour le modèle de Pc : RBN, nO, TI1, Lop, X3sol, IDDE, Vindex, ATS1m, ATS2m, 

ATS5m, ESpm03u, ESpm01d, EEig07d, BELm2, RDF055v, Mor09u, E1s, HATS0u, 

HATS3m, R2e, Hy, TPSA(NO), MLOGP. 

 Pour le modèle de Vc : Sv, nCIC, RBN, nO, Wap, TI1, RDF045u, RDF040m EEig06d, 

EEig08d, Mor25u, GATS4m, ESpm01d, H1m, J3D, H0v, nCp, MLOGP. 

En plus de l’utilisation des poids et des biais associés aux connexions entre la couche cachée 

et la couche de sortie, les valeurs correspondantes sont présentées dans les tableaux C1 à C4 

de l’annexe C pour les modèles RQSP-ANN, et dans les tableaux C5 à C8 de la même annexe 

pour les modèles RQSP-SVR. 

Tableau IV.6. Paramètres des meilleurs modèles SVR. 

 

IV.6.1. Comparaison graphique entre les valeurs expérimentales et les valeurs calculées 

à partir des modèles RQSP-RNA Les écarts entre les valeurs observées et calculées de Tb, Tc, 

Pc et Vc, obtenus à partir des modèles PMC-ANN développés pour les ensembles de données 

d’apprentissage et de test, sont présentés dans les Figures IV.2, IV.3, IV.4 et IV.5 pour Tb, 

Tc, Pc et Vc, respectivement.      

Paramètres  Entrée 

 

Fonction 

d'insensibilité 

(ν) 

 

Facteur de 

régularisation 

(C) 

 

Paramètre 

de largeur 

du noyau (γ)  

 

Valeurs 

d'ajustement 

R² 

Tb 25 0,6 100 0,6 0,9922 

Tc 25 0,5 10 0,5 0,9834 

Pc 24 0,6 500 0,6 0,9806 

Vc 18 0,3 100 0,6 0,9964 
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Figure IV.2. Comparaison entre la température critique observée et 

prédite (Tb) pour les ensembles de données de formation et de test. 

 

Figure IV.3. Comparaison entre la température critique observée et 

prédite (Tc) pour les ensembles de données de formation et de test.
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Figure IV.4. Comparaison entre la température critique observée et 

prédite (Pc) pour les ensembles de données de formation et de test. 

 

Figure IV.5. Comparaison entre la température critique observée et 

prédite (Vc) pour les ensembles de données de formation et de test.
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Les modèles RQSP-ANN-PMC donnent des résultats optimaux, confirmés par la régression 

relative élevée avec une pente et un coefficient de détermination R² ≃1 proches de l'unité pour 

toutes les phases. Tous les résultats sont présentés dans le Tableau IV.7. 

IV.6.2. Calculs des paramètres de performance et analyse statistique des modèles de type 

RQSP-RNA obtenus 

Cette étude a utilisé des paramètres statistiques pour évaluer l'efficacité des meilleurs modèles 

RQSP. Quatre types ont été analysés : le coefficient de corrélation (R²), l'indice d'accord (IOA), 

l'erreur absolue moyenne (MAE), l'erreur quadratique moyenne (RMSE) et l'erreur absolue 

moyenne en pourcentage (MAPE), des types d'erreurs et du nombre d'ensembles de données 

(N) pour la formation et le test de chaque modèle. 

Les principaux paramètres statistiques et les résultats des tests de validation du modèle sont 

présentés dans le Tableau IV.7 pour RQSP-ANN, et dans le Tableau IV.8 pour RQSP-SVR. 

Le coefficient de détermination (R²) a dépassé 0,9974 pour Tb, 0,9935 pour Tc, 0,9907 pour Pc 

et 0,9982 pour Vc. Ces valeurs de régression élevées indiquent que le modèle explique 99,74% 

de la variabilité de Tb, 99,35% de Tc et de Pc 99,07%, et 99,82% de Vc, ce qui démontre une 

forte concordance entre les valeurs observées et prédites. Cette constatation est encore 

corroborée par l'indice de concordance (IOA), qui a atteint des valeurs de 0,9992 pour Tb, 

0,9982 pour Tc, 0,9996 pour Pc et 0,9998 pour Vc. Les faibles taux d'erreur renforcent encore 

la fiabilité et la précision prédictive du modèle. Plus précisément, les valeurs RMSE étaient de 

4,9321 K pour Tb, 9,5482 K pour Tc, 122,5690 pour Pc et 9,4734 pour Vc. Les valeurs MAE 

étaient de 3,6331 K pour Tb, 7,0545 K pour Tc, 87,5193 pour Pc et 6,3173 pour Vc. 

En outre, le MAPE souligne la précision du modèle en termes relatifs, avec des valeurs de 

1,0165%, 1,0436%, 2,4352% et 2,3525% pour Tb, Tc, Pc et Vc, respectivement. Les valeurs 

de MAPE soulignent la grande précision prédictive du modèle, un MAPE inférieur à 3% étant 

généralement considéré comme excellent. En outre, comme le montre le Tableau IV.8, les 

résultats s'alignent étroitement sur ceux obtenus dans les deux autres phases (ensembles 

d’apprentissages et de test). Cette cohérence confirme l'existence d'un compromis équilibré 

entre l'ajustement insuffisant et l'ajustement excessif, ce qui démontre la stabilité et la 

généralisation du modèle (Hawkins, 2004). Ces résultats valident en outre l'efficacité et la 

précision des modèles PMC-ANN développés. 

En comparaison, le modèle SVR pour la température d'ébullition a donné les résultats suivants 

: R² = 0,9922, IOA = 0,9980, RMSE = 8,6960 K, MAE = 5,5594 K et MAPE = 1,6244 %. Le 

modèle pour la température critique a atteint R² = 0,9834, IOA = 0,9945, RMSE = 16,0576 K, 

MAE = 10,6222 K et MAPE = 2,0501 %. Concernant la pression critique le modèle SVR a 

produit R² = 0,9797, IOA = 0,9941, RMSE = 183,9519mPa, MAE = 137,1681mPa et MAPE = 

4,0200%. Le modèle pour le volume critique a également montré de bonnes performances avec 

R² = 0,9958, IOA = 0,9998, RMSE = 15,2015cm³/mol, MAE = 12,0043cm³/mol et MAPE = 

4,0082%. 

Malgré la régression acceptable indiquée par les valeurs R² et IOA, où les résultats R² étaient 

presque comparables à ceux obtenus en utilisant l’approche PMC-ANN, comme le montre le 

graphique de la figure de Taylor Figure IV.6 et Figure IV.7,Figure IV.8, et la Figure IV.9, en 

particulier dans le modèle Tb, mais les coefficients d'erreur relativement élevés soulèvent des 
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inquiétudes quant à la capacité prédictive des modèles SVR, en outre, les différences 

considérables dans les métriques de performance entre les ensembles de formation et de test 

indiquent des limites potentielles dans la capacité de généralisation des modèles développés. 

Pour le modèle de la température d'ébullition Tb, l'ensemble d'entraînement a atteint une grande 

précision, avec R² = 0,9968, IOA = 0,9991, RMSE = 5,6970 K, MAE = 4,7412 K, et 

MAPE=1,2814%. Cependant, la performance prédictive du modèle sur l'ensemble de test a 

diminué à R² = 0,9678, IOA = 0,9936, RMSE = 15,7080 K, MAE = 8,8026 K, et MAPE = 

3,0784%. 

L'ensemble d'entraînement pour le modèle de la température critique Tc a donné R² = 0,9924, 

IOA = 0,9978, RMSE = 10,9810 K, MAE = 8,6456 K, et MAPE = 1,5554 %. En revanche, la 

performance sur l'ensemble de tests a diminué à R² = 0,9451, IOA = 0,9815, RMSE = 28,3168 

K, MAE = 18,4590 K, et MAPE = 4,0108%. 

En ce qui concerne le modèle de la pression critique Pc, les résultats de l'ensemble 

d'apprentissage étaient les suivants : R² = 0,9858, IOA = 0,9962, RMSE = 154,8739 kPa, MAE 

= 120,2609 kPa et MAPE = 3,6237 %. L'ensemble de test, cependant, a montré une performance 

plus faible, avec R² = 0,9576, IOA = 0,9890, RMSE = 269,7646 kPa, MAE = 203,9822 kPa et 

MAPE = 5,6055% 

Enfin, le modèle du volume critique Vc a montré de bonnes performances sur l'ensemble 

d'entraînement, avec R² = 0,9966, IOA = 0,9999, RMSE = 14,1758 cm³/mol, MAE = 11,5257 

cm³/mol, et MAPE = 3,9091 %. Sur l'ensemble de tests, ces mesures sont passées à R² = 0,9916, 

IOA = 0,9980, RMSE = 18,7321 cm³/mol, MAE = 13,9071 cm³/mol, et MAPE = 4,4046%. 

Cet écart entre les performances de formation et de test souligne que les modèles sont moins 

généralisés et moins stables. 

Les paramètres statistiques R², IOA, RMSE, MAE et MAPE pour toutes les phases indiquent 

que les prédictions PMC-ANN pour Tb, Tc, Pc, Vc font preuve d'une précision, d'une stabilité 

et d'une généralisation nettement supérieures à celles des modèles SVR. Cela montre la 

puissance de l'utilisation de PMC-ANN lorsque l'ensemble des données est diversifié, vaste et 

complexe. Ainsi, les modèles PMC-ANN présentent un pouvoir prédictif et une précision 

élevée grâce à la méthodologie adoptée. 
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Tableau IV.7. Paramètres statistiques des meilleurs modèles RQSP-RNA pour les quatre 

propriétés.  

                            PMC-ANN                   

 Variables Tb Tc Pc Vc 

L’ensemble 

d’apprentissage 

 

 R² 0,9984 0,9942 0,9914 0,9986 

MAE 3,1029 6,7514 81,8619 6,3573 

RMSE 3,9366 8,9257 113,3322 8,7253 

MAPE 0,8634 1,1771 2,3001 2,2133 

IOA 0,9994 0,9983 0,9978 0,9999 

L’ensemble 

Test  

 

 R² 0,9934 0,9908 0,9876 0,9970 

MAE 5,7665 8,9955 110,1494 8,6573 

RMSE 7,7365 11,7239 159,4945 12,4660 

MAPE 1,6328 1,6672 2,8524 2,4961 

IOA 0,9981 0,9977 0,9965 0,9998 

L’ensemble 

complete des 

données 

 R² 0,9974 0,9935 0,9907 0,9982 

MAE 3,6331 7,0545 87,5193 6,8173 

RMSE 4,9321 9,5482 122,5629 9,4734 

MAPE 1,0165 1,2747 2,4352 2,3525 

IOA 0,9992 0,9982 0 0,9998 

 

Tableau IV.8. Paramètres statistiques des meilleurs modèles RQSP-SVR pour les quatre 

propriétés. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

               SVR       

 Variables Tb Tc Pc Vc 

Ensemble 

d’apprentissage 

 R² 0,9968 0,9924 0,9858 0,9966 

MAE 4,7411 8,6465 120,2609 11,5257 

RMSE 5,6970 10,9810 154,8739 14,1758 

MAPE 1,2814 1,5554 3.6237 3,9091 

IOA 0,9991 0,9978 0,9962 0,9999 

Ensemble 

Test  

 R² 0,9678 0,9451 0,9537 0,9916 

MAE 8,8026 18,4590 203,9822 13,9071 

RMSE 15,7080 28,3186 269,7646 18,7321 

MAPE 3,0784 4,0108 5,6055 4,4046 

IOA 0,9936 0,9815 0,9861 0,9980 

Ensemble 

complet des 

données 

 R² 0,9921 0,9834 0,9797 0.9958 

MAE 5,5593 10,6227 137,1681 12,0043 

RMSE 8,6960 16,0576 183,9519 15,2015 

MAPE 1,6244 2,0501 4,0200 4,0082 

IOA 0,9980 0,9945 0,9941 0,9998 
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Figure IV.6. Diagrammes de Taylor des modèles SVR et MLP-

ANN développés pour la prédiction de Tb. 

 

Figure IV.7. Diagrammes de Taylor des modèles SVR et MLP-

ANN développés pour la prédiction de Tc.
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,     

Figure IV.8. Diagrammes de Taylor des modèles SVR et PMC-

ANN développés pour la prédiction de Pc. 

 

Figure IV.9. Diagrammes de Taylor des modèles SVR et PMC-

ANN développés pour la prédiction de Vc.
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IV.6.3. Analyse de sensibilité des descripteurs dans chaque modèle RQSP-RNA par la 

méthode de poids  

Comme indiqué précédemment, la méthode d’analyse de sensibilité par les poids a été utilisée 

pour évaluer la contribution des descripteurs d’entrée pour chaque modèle de RQSP-RNA, 

permettant de déterminer l’impact de chaque descripteur individuel sur la sortie des modèles 

pour l’ensemble des paramètres. Les contributions des descripteurs pertinents aux modèles de 

RQSP-RNA ont été établies et sont illustrées dans les figures suivantes : Figure IV.10, Figure 

IV.11, Figure IV.12 et Figure IV.13, correspondant respectivement aux modèles de Tb, Tc, Pc 

et Vc. 

IV.6.3.1. Interprétation et classification des contributions selon la (VCM) et selon chaque 

groupe.  

L'analyse de sensibilité montre la contribution des différentes familles de descripteurs qui ont 

influencé le modèle Tb (Figure IV.10). Les descripteurs constitutionnels sont les plus 

importants, représentant 50,29% du modèle avec trois descripteurs, dont le descripteur Sv 

contribue à lui seul à hauteur de 34,22 %, ce qui en fait le plus important dans ce modèle. Les 

descripteurs topologiques représentent 12,07% avec quatre descripteurs, tandis que les indices 

d'information contribuent à hauteur de 3,30% avec deux descripteurs. Les autocorrélations 2D 

représentent 10,1 % avec six descripteurs. En outre, les descripteurs 3D-MoRSE contribuent à 

hauteur de 2,42% avec trois descripteurs, et les descripteurs GETAWAY ajoutent 0,83% avec 

deux descripteurs. Les descripteurs RDF (0,22%), les facteurs hydrophiles (0,24%) et les 

descripteurs WHIM (0,54% et 0,74%, respectivement), représentés chacun par un seul 

descripteur, apportent des contributions plus modestes, Les propriétés moléculaires jouent un 

rôle important, contribuant à hauteur de 19,27% avec un seul descripteur, TPSA(NO), le 

deuxième descripteur le plus important dans la prédiction de Tb. 

                                      

Figure IV.10. Analyse des contributions relatives des descripteurs 

D’entrée Significatifs dans le modèle QSPR-RNA de 

Prédiction de la température d’ébullition normale (Tb). 

En ce qui concerne la contribution des différentes familles de descripteurs qui ont influencé le 

modèle Tc Figure IV.11, les descripteurs topologiques représentent 13,19%, représentés par 
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quatre descripteurs. Les indices d'information contribuent à hauteur de 7,91 % avec deux 

descripteurs, et les indices de contiguïté des bords ajoutent 3,94 % avec trois descripteurs. Les 

descripteurs d'autocorrélation 2D, qui représentent 29,49 % avec quatre descripteurs, sont ceux 

qui contribuent le plus au modèle Tc, Parmi ceux-ci, le descripteur ASTM1 contribue à lui seul 

à hauteur de (22,64 %), ce qui en fait le descripteur le plus important du modèle Tc. En outre, 

les descripteurs 3D-MoRSE représentent 9,12 % avec cinq descripteurs, et les descripteurs 

GETAWAY ajoutent (4,88 %) avec deux descripteurs. Les descripteurs WHIM (1,28 %), les 

descripteurs centrés sur les atomes (0,68 %), les descripteurs constitutionnels (2,33 %) et les 

indices de connectivité (4,80 %), chacun représenté par un seul descripteur, apportent des 

contributions plus modestes. Les propriétés moléculaires contribuent de manière significative, 

le descripteur TPSA(NO) représentant 22,39 %, ce qui en fait le deuxième descripteur le plus 

influent dans la prédiction de Tc. 

  Figure IV.11. Analyse des contributions relatives des descripteurs d'entrée    

                         Significatifs dans le modèle QSPR-RNA de prédiction de la   

                                                Température critique (Tc).  

Pour Pc :(Figure IV.12) L’analyse des contributions des différentes familles de descripteurs 

au modèle de prédiction de la pression critique (Pc) révèle que certaines classes jouent un rôle 

prépondérant. Les descripteurs de propriétés moléculaires sont les plus influents, représentant 

25,2 % de la contribution totale avec seulement deux descripteurs (MLOGP) plus (TPSNO). 

Ils sont suivis par les descripteurs constitutionnels, qui contribuent à 20,7 %, également avec 

deux descripteurs (Sv) et (Ncic). 

Les descripteurs d’autocorrélation 2D participent à 12,46 % avec quatre descripteurs, tandis que 

les indices de connectivité et le facteur hydrophile contribuent respectivement à 11,26 % et 

11,67 %. La famille des descripteurs BCUT apporte 11 % avec un seul descripteur. 

Les descripteurs topologiques interviennent avec 3,01 % de contribution, avec deux 

descripteurs, et les descripteurs GETAWAY ajoutent 4,86 % avec trois descripteurs. Les 

indices d’adjacence des arêtes participent à 4,23 % avec trois descripteurs. Ces familles 



                        Chapitre IV. Résultats et discussions                             

 84 

apportent des contributions plus modérées que celles des autres familles intégrées au modèle. 

Les indices d'information présentent une contribution de 0,96 % avec deux descripteurs. Les 

descripteurs RDF apportent 0,925 % avec un seul descripteur, tandis que les descripteurs 3D-

MoRSE contribuent chacun à 0,44 %, également avec un seul descripteur. Ces familles de 

descripteurs ont des contributions plus modestes comparées à celles des autres familles. 

Cette répartition met en évidence le rôle prépondérant des descripteurs constitutionnels et 

topologiques dans le modèle de 𝑇𝑏, ce qui traduit une forte dépendance de la température 

d’ébullition à la composition moléculaire de base et à la structure. Dans le modèle de 𝑇𝑐, les 

descripteurs d’autocorrélation 2D et les descripteurs constitutionnels présentent une 

contribution importante, ce qui souligne l’influence des relations spatiales entre atomes ainsi 

que des aspects compositionnels. Pour le modèle de 𝑉𝑐, les descripteurs constitutionnels sont 

largement prédominants, mettant en lumière leur impact direct sur le volume occupé par les 

molécules dans des conditions critiques. Dans le cas du modèle de 𝑃𝑐, les propriétés 

moléculaires, en particulier la surface polaire topologique TPSA(NO), s’avèrent les plus 

influentes, ce qui suggère un rôle clé de la polarité moléculaire dans la détermination de la 

pression critique. Les autres familles de descripteurs, bien que moins influentes, apportent une 

diversité complémentaire et améliorent la performance globale des modèles en capturant des 

caractéristiques structurales et physicochimiques plus subtiles. 

Figure IV.12. Analyse des contributions relatives des descripteurs d’entrée   Significatifs 

Dans le modèle QSPR-RNA de   prédiction de la pression critique (Pc). 

Dans l'estimation de 𝑉𝑐,Figure V.13 les contributions des différentes familles de descripteurs 

varient considérablement, La famille des descripteurs constitutionnels est de loin la plus 

influente, représentant 80,66 % de la contribution totale, Parmi ses descripteurs, 𝑆𝑣 joue un rôle 

prépondérant avec 80,39 %, tandis que 𝑁𝑜 contribue de manière marginale avec 0,27 % La 

famille des indices de topologie 3D suit avec une contribution de 5,16 %, assurée par un unique 

descripteur (𝐽3𝐷), Ensuite, la famille des indices de connectivité représente 3,18 %, portée par 

un seul descripteur, Les descripteurs topologiques affichent une contribution de 1,66 %, 

légèrement supérieure à celle des indices d'adjacence des arêtes, qui totalisent 1,64 % et sont 

répartis sur trois descripteurs, Les descripteurs de flexibilité (nombre de liaisons rotatives) 
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contribuent à hauteur de 1,56 %, Les descripteurs 3D-MoRSE représentent 1,14 %, avec trois 

descripteurs, tandis que les descripteurs RDF affichent une contribution plus modeste de 

0,73 %, reposant sur deux descripteurs, Enfin, les descripteurs de poids atomique pondéré, les 

indices d'hydrogène pondéré, les autocorrélations 2D et les descripteurs de lipophile comptent 

respectivement pour 0,54 % et 0,74 %, chacun étant représenté par un seul descripteur. 

 

                 

                    

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.13. Analyse des contributions relatives des descripteurs d'entrée 

Significatifs dans le modèle QSPR-RNA de prédiction de la 

Volume critique (Vc). 

IV.6.3.2. Domain Applicabilité 

Les résultats du domaine d'applicabilité (AD) des modèles RQSP-PMC générés sont visibles 

dans le diagramme de Williams, notamment dans la Figure IV.14, la Figure IV.15, la Figure 

IV.16, la Figure IV.17 pour les modèles de Tb, Tc, Vc et Pc. L'effet de levier du seuil déterminé, 

représenté par h∗, est de 0,1870 pour Tb, h*=0,1893 pour Tc, h*=0,1363 pour Vc et pour Pc 

h*=0,1893 la valeur résiduelle standardisée est de ±2. Dans le cas spécifique de Tb (Figure 

IV.14), l'existence de 356 composés a été discernée dans l'ensemble d'entraînement et 

l'ensemble de test dans le domaine désigné, avec 61 composés délimités comme aberrants. 

Parmi ceux-ci, un sous-ensemble de 28 composés dépasse le seuil du domaine d'applicabilité 

(h > h∗), tandis que 33 autres composés transgressent les limites de ± unité d'écart-type, la 

valeur résiduelle normalisée, environ 85,37% se situent dans la zone AD 
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 Figure IV.14.  Diagramme de Williams pour le modèle QSPR-RNA de 

La température d’ébullition normale (Tb). 

Pour Tc, (Figure IV.15), il existe 365 composés dans les ensembles d'entraînement et de test 

dans le domaine spécifié, avec 47 composés en tant que valeurs aberrantes, Dans cette cohorte, 

25 composés dépassent le seuil du domaine (h > h∗), tandis que 22 composés dépassent la portée 

de ± unité d'écart-type, la valeur résiduelle normalisée, environ 88,59% situent dans la zone 

AD. 

                                   

Figure IV.15. Représentation du domaine d’applicabilité (DA) à l’aide 

du diagramme de Williams pour le modèle QSPR-RNA 

de la température critique (Tc). 
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Pour Pc (Figure IV.16), il existe 366 composés dans les ensembles d'entraînement et de test 

dans le domaine spécifié, avec 45 composés en tant que valeurs aberrantes. Dans cette cohorte, 

19 composés dépassent le seuil du domaine (h > ℎ∗), tandis que 27 composés dépassent la 

portée de ± unité d'écart-type pour Pc, la valeur résiduelle normalisée, environ 89,05% se situent 

dans la zone 

  

Figure IV.16. Représentation du domaine d’applicabilité (DA) à l’aide du 

Diagramme de Williams pour le modèle QSPR-RNA de la température d’ébullition normale 

(Pc). 

Pour le Vc, (voir la Figure IV.17) il existe 363 composés dans les ensembles d'entraînement 

et de test dans le domaine spécifié, avec 55 composés en tant que valeurs aberrantes, Dans 

cette cohorte, 26 composés dépassent le seuil du domaine (h > ℎ∗), tandis que 29 composés 

dépassent la portée de ± unité d'écart-type pour le Vc.la valeur résiduelle normalisée, environ 

86,84% situent dans la zone AD. 
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   Figure IV.17. Représentation du domaine d’applicabilité (DA) à l’aide du          

                           diagramme de Williams pour le modèle QSPR-RNA de la    

                                             Température critique (Vc). 

Bien que la valeur résiduelle normalisée soit de ±2 au lieu de ±3, environ 85,37 %, 88,59 % et 

86,84 % des valeurs de Tb, Tc, Pc et Vc se situent dans la zone AD. Ces résultats confirment 

l’efficacité des modèles QSPR-ANN développés dans cette étude pour prédire avec précision 

les propriétés Tb, Tc, Vc et Pc d’une large gamme de composés organiques, démontrant ainsi 

leur capacité de généralisation et leur exhaustivité

 IV.6.4. Comparaison avec diffèrent modelés    

Pour valider davantage nos modèles, nous avons comparé leurs performances en matière de 

prédiction de la Tb ,Tc, Pc et Vc à celles de certains modèles publiés antérieurement, 

Cependant, il est difficile d'obtenir une comparaison parfaite en raison des différences entre les 

ensembles de données et les paramètres statistiques utilisés dans les études, Les résultats de la 

comparaison entre nos modèles QSPR et ceux de la littérature sont résumés dans les tableaux 

IV.12,IV.13,IV.14 et IV.15, Nous avons basé cette comparaison sur trois paramètres : (1) 

RMSE , (2) MAE , et (3) R² ainsi que sur le nombre de composés (N) utilisés dans chaque étude 

pour donner un aperçu de la taille des données pour chaque modèle. 

Pour Tb : Notre modèle de prévision du Tb est comparé à des travaux antérieurs, et les 

paramètres sont énumérés dans le Tableau IV.12. 

Espinosa et ses co-auteurs  (Espinosa et al., 2001) ont utilisé les méthodes Fuzzy ARTMAP 

et Back-Propagation Neural Network pour estimer le Tb des composés organiques, En utilisant 

un ensemble de données comprenant 1168 composés organiques, ils ont rapporté des valeurs 

d'erreur absolue moyenne (MAE) de 2 entre  27,70, Bien que ces résultats soient encourageants, 
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les modèles ont fait preuve d'instabilité, comme en témoignent les variations notables de 

performance entre les trois phases de données, ce modèle souffre de sur ajustement et de 

généralisation, ce qui rend notre modèle supérieur à tous égards, Sola et ses co-auteurs , (Sola 

et al., 2008) ont développé un modèle MLR pour la prédiction du Tb, obtenant un R² de 0,9864 

et des valeurs RMSE de 9,10 et 7,33 pour les ensembles d'apprentissage et de test, 

respectivement, nos résultats étaient meilleurs, démontrant l'efficacité et la supériorité de notre 

modèle Bien que nous ayons utilisé la petite base de données de Sola et al, Un autre 

inconvénient de ce modèle est qu'il utilise une petite quantité de données lors de la vérification. 

Farhad Gharagheizi et ses co-auteurs (Gharagheizi et al., 2011) ont estimé les valeurs Tb à 

l'aide d'un réseau neuronal artificiel feedforward à trois couches sur un grand ensemble de 

données de 14 216 composés chimiques, obtenant un R² de 0,943 et un RMSE de 22, Leurs 

résultats étaient quelque peu limités, En utilisant également une petite quantité de données lors 

de la vérification, notre modèle a démontré une performance supérieure à la leur bien 

qu'utilisant une méthode d'apprentissage similaire,  La recherche de Jin et Bai et ses co-auteurs  

(Jin et Bai, 2016) impliquant des modèles MLR et des réseaux de base radiaux non linéaires 

(RBN) a été menée en utilisant 432 molécules organiques contenant de l'oxygène pour prédire 

leurs températures d'ébullition (Tb), Les modèles ont atteint des valeurs R² de 0,951 et 0,972, 

avec des valeurs RMSE de 9,41-9,45 et 13,25, respectivement, Bien que les modèles aient 

démontré une adéquation acceptable entre les données d'entraînement et de validation, leur 

précision, bien qu'ils soient appliqués à une seule famille de composés, reste relativement faible 

par rapport à notre modèle. 

Varamesh et ses co-auteurs (Varamesh et al., 2017b)  ont développé des modèles MLP, 

RBFNN, LSSVM et GMDH pour estimer les températures d'ébullition (Tb) de 563 composés 

chimiques purs, Conçus avec une portée similaire à la nôtre, ses modèles ont atteint une 

précision relativement faible, avec des valeurs RMSE comprises entre 18,54 et 24,7, En 

revanche, notre modèle s'est avéré nettement plus performant, avec une RMSE de 4,9321, 

malgré la similitude de la base de données, Haoren Niu et ses co-auteurs  (Niu et al., 2024) 

ont créé un modèle QSPR pour les composés organiques en utilisant un grand ensemble de 

données de 4 768 composés, Ce modèle a utilisé l'indice de normalité comme donnée d'entrée, 

Ils ont obtenu des résultats avec un R² de 0,969, un MAE de 7,70 et un RMSE de 12, Ces 

résultats sont acceptables - il a une bonne généralisation - mais notre modèle les surpasse en 

termes de précision et de résultats statistiques, Il a surpassé la plupart des modèles de cette 

comparaison, Il a également surpassé les modèles qui utilisaient une gamme plus faible et une 

famille unique, 
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Tableau  IV.12. Comparaison de la température d'ébullition de quelques modèles établis dans la littérature et dans cette étude. 

Modèles L’ensemble d’apprentissage L’ensemble de test L’ensemble e global 

 N         RMSE    MAE    R²  N       RMSE MAE R²  N        RMSE MAE R²  

(Espinosa et al., 2001) 1115         (-) 0,26-

28,7      

 (-) 153      (-) 13,4

7-

20,8    

  (-) 1168          (-)    2 - 

27,7 

(-)  

(Sola et al., 2008)  135       9,10              (-) 0,985  20         7,33          (-)    (-) 155            (-)   (-) 0,986 

(Gharagheizi et al., 2011) 14216    22    (-)  0,943  1776       22   (-)  0,947       17768               22   (-) 0,943 

(Jin and Bai., 2016)  345     9,41, 

13,25    

 (-)   0,95, 

0,972    

87     9,45, 

13,25    

 (-) 0,95,0,9

72  

432             (-)   (-)  (-) 

(Varamesh et al., 2017a) 450    17,922

5,59     

  (-)   (-) 113     18,54-

24,7    

  (-)    (-)   563            18,78-

25,27       

  ( -)   ( -) 

(Niu et al., 2024) 4762     12,87           8,86      0,969   1190     12,98        8,86      0,969  5952     12,89        8,86        0,969  

Ce travail  384 3,93 3,10 0,9984 83 7,73 5,76 0,9934 417 4,93 3,63 0,9974 
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Pour le Tc, le modèle de prédiction est également comparé à huit autres modèles, et les 

paramètres sont enregistrés dans le Tableau  IV.13, Xiaojun Yao et ses co-auteurs (Yao et 

al., 2002) ont développé des modèles de réseaux neuronaux à fonction de base radiale (RBFNN) 

et un MLR pour prédire le Tc en utilisant un ensemble de données de 856 composés organiques, 

obtenant un RMSE de 12,32 et 16,29 pour l'entraînement et de 14,23,16,44 pour le test, Bien 

que ce résultat indique une généralisation acceptable, l'absence de mesures supplémentaires, 

telles que le coefficient de corrélation R², et les détails statistiques limités pour l'entraînement, 

le test et la performance globale, affaiblissent la robustesse et la généralisation de leur modèle 

par rapport au nôtre, Espinosa et ses co-auteurs (Espinosa et al., 2001) ont estimé la 

température critique (Tc) Des composés organiques ont été étudiés en utilisant les méthodes 

Fuzzy ARTMAP et Back-Propagation Neural Network, similaires aux modèles développés 

pour l’estimation de Tb, En utilisant un ensemble de données de 530 composés organiques, ils 

ont obtenu des valeurs d'erreur absolue moyenne (MAE) de 1,37  enter 30,20, similaire aux 

modèle Tb, bien que les résultats semblent prometteurs, leurs modèles ont fait preuve 

d'instabilité en raison de différences de performance significatives entre les trois phases de 

données, comme le montre le tableau 8, De même, Godavarthy et ses co-auteurs   (Godavarthy 

et al., 2008) ,ont développé un modèle avec un ensemble de données de 1 260 composés 

organiques, obtenant un bon coefficient de corrélation de R² = 0,995 en utilisant l'erreur 

quadratique moyenne pondérée (WMSE) et les réseaux neuronaux de rétro propagation 

(BBNN), Toutefois, ce modèle souffre d'un manque de validation, Les travaux de Varamesh 

et ses co-auteurs (Varamesh et al., 2017b) pour la prédiction de Tc utilisé les même méthode  

avec modèles tb , en utilisant les mêmes composés, ont obtenu des valeurs RMSE entre 19,91 

et 21,23, Les résultats de Varamesh  et ses co-auteurs  confirment la grande efficacité de notre 

modèle pour la convergence à travers la gamme de données et les méthodes utilisées, Notre 

modèle les a nettement surpassés dans toutes les mesures statistiques disponibles pour la 

comparaison, atteignant R² = 0,9935, MAE = 7,0545, et RMSE = 9,5482, Bouhdjar et ses co-

auteurs , (Bouhedjar et al., 2019) ont proposé un modèle pour prédire le Tc en utilisant un 

ensemble de données de 165 composés organiques divers, Leur modèle a obtenu R² = 0,98 pour 

l'ensemble d'apprentissage et R² = 0,95 pour l'ensemble de test, Bien que ces résultats de 

régression semblent acceptables, le modèle a fait preuve d'instabilité en raison des différences 

significatives entre les résultats de l'ensemble d'apprentissage et de l'ensemble de test, En 

revanche, notre modèle fait preuve d'une précision, d'une stabilité et d'une généralisable 

supérieures, bien que Bouhdjar et al, aient également utilisé une petite base de données, Le 

modèle développé par Haoren Niu et ses co-auteurs , (Niu et al., 2024) a obtenu R² = 0,969, 

MAE = 7,70, et RMSE = 12 pour 886 composés organiques, Ce modèle, comme le modèle Tb 

de Haoren Niu et ses co-auteurs , a utilisé l'indice de normalité en entrée et la méthode   MLR, 

mais notre modèle a obtenu de meilleurs résultats que lui, ce qui le rend plus précis, Mauro 

Banchero et ses co-auteurs , (Banchero et Manna, 2018) ont développé des modèles MLR 

et RBFNN, obtenant des RMSE de 8,8 et 27,5, respectivement, en utilisant 306 composés 

organiques, Bien que les modèles linéaires et non linéaires aient donné des résultats acceptables, 

notre modèle non linéaire a donné de meilleurs résultats, même si Mauro Banchero et ses co-

auteurs , ont également utilisé une petite base de données. 
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Tableau  IV.13. Comparaison de la température critique de quelques modèles établis dans la littérature et de cette étude

Modèles L’ensemble d’apprentissage L’ensemble de test L’ensemble e global 

 N         RMSE MAE   R²  N       RMSE MAE   R²  N        RMSE MAE R²  

(Espinosa et al., 2001) 461        (-) 0,27-

31,4     

  (-) 69           (-) 8,51-

21,6     

 (-) 530        (-) 1,37 -

30,20     

 (-) 

(Sola et al., 2008) 133      12,6               (-) 0,984            20        9,62                  (-)  (-) 155        (-)  (-) 0,985 

(Godavarthy et al., 

2008) 

 (-)  (-)   (-)   (-)   (-)   (-)    (-)  (-) 123

0       

(-)  (-) 0,995 

(Jin and Bai, 2016) 733      12,32,1

6,29      

  (-)   (-) 123      14,23, 

16,44       

    (-)  (-) 856         13,97                (-)  (-) 

(Varamesh et al., 

2017b) 

450    19,90-

21,45    

  (-)   (-) 113    18,29-

23,13    

   (-)  (-) 563    19,91-

21,23       

 (-)  (-) 

(Banchero et Manna, 

2018) 

215     7,2-22              (-) 0,943         91      11,7-

37,4         

   (-)  (-) 306    8,8-

27,5            

 (-)  (-) 

(Bouhedjar et al., 

2019)  

115         (-)  7,2 0,98 50            (-)    (-) 0,945 165         (-)  (-)  (-) 

(Niu et al., 2024) 709       12  7,66  0,98 177     12,02              7,86      0,982 886     12,00              7,70      0,980  

Ce travail 330 8,92 6,75 0,9942 82 11,72 8,99 0,9908 412 9,54 7,05 0,9935 
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Pour Pc le modèle de prédiction est également comparé à cet autres modèles   Espinosa et ses 

co-auteurs (Espinosa et al.2001) ont estimé la pression critique (Pc) de composés organiques 

à l’aide des mêmes méthodes que celles utilisées dans leurs travaux sur la prédiction de Tb et 

Tc. En utilisant une base de données comprenant 409 composés, ils ont obtenu des valeurs 

d’erreur absolue moyenne (MAE) comprises entre 200 et 310. Comme pour leurs modèles de 

Tb et Tc, bien que les résultats soient prometteurs, les performances ont souffert d’instabilité, 

avec des écarts significatifs entre les phases d’apprentissage, de validation et de test, comme le 

montre le tableau IV.14. 

De même Godavarthy et ses co-auteurs (Godavarthy et al., 2008) Ils ont développé un 

modèle basé sur les réseaux neuronaux à rétro propagation pondérée (BPNN), en utilisant un 

ensemble de données contenant 1 230 composés organiques. Leur modèle a atteint un excellent 

coefficient de corrélation (R² = 0,992) en s’appuyant sur l’erreur quadratique moyenne 

pondérée (WMSE). Toutefois, l’absence de validation rigoureuse constitue une faiblesse 

importante de leur approche.Sola et ses co-auteurs (Sola et al., 2008) Ils ont également 

proposé un modèle de prédiction de Pc, en utilisant les mêmes méthodes appliquées dans leurs 

travaux sur Tb et Tc. Ils ont obtenu un R² de 0,9293, avec des RMSE de 250 pour l’ensemble 

d’apprentissage et de 280 pour l’ensemble de test. Bien que nous ayons utilisé la même base de 

données restreinte, nos résultats se sont révélés supérieurs, ce qui met en évidence la robustesse 

et la performance de notre modèle. Il convient également de noter que le faible nombre de 

composés utilisés dans leur phase La validation limitée restreint la généralisation de leurs 

résultats. Par ailleurs, Varamesh  et ses co-auteurs   (Varamesh et al., 2017b)En travaillant 

sur un ensemble de composés très similaire à celui utilisé dans notre étude pour la prédiction 

de Pc, on a rapporté des RMSE allant de 347 à 439. Ces résultats confirment indirectement 

l’efficacité de notre modèle, qui a démontré une excellente convergence sur l’ensemble des 

données. Notre modèle surpasse nettement les leurs sur tous les indicateurs statistiques, 

atteignant un R² de 0,9907, un MAE de 87,51 et un RMSE de 122,56. 

Moussaoui et ses co-auteurs (Moussaoui et al., 2019) a proposé un modèle basé sur un large 

ensemble de données contenant 6 700 composés organiques variés, avec un R² de 0,9676 pour 

l’ensemble global. Cependant, son modèle présente également un manque de validation 

rigoureuse, ce qui réduit la confiance quant à sa capacité de généralisation. 

Le modèle proposé par Haoren Niu et ses co-auteurs (Niu et al, 2024) , fondé sur un jeu de 

643 composés organiques, a atteint un R² de 0,974, un MAE de 101 et un RMSE de 154. Bien 

qu’il repose sur l’indice de normalité comme variable d’entrée à l’instar de leur modèle pour la 

prédiction de Tb, notre modèle a obtenu de meilleures performances, démontrant une précision 

accrue. 

Enfin, Banchero et Manna et ses co-auteurs  (Banchero et Manna, 2018)ont développé des 

modèles pour la prédiction de Pc, obtenant des RMSE de 130 et 420 respectivement, à partir 

d’un jeu de données de 306 composés organiques. Utilisant les mêmes méthodes que dans leurs 

travaux sur Tc, leurs résultats restent acceptables, mais notre modèle non linéaire les surpasse 

également, et ce malgré l’utilisation d’un ensemble de données de taille comparable. 
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Tableau IV.14. Comparaison de la Pression e critique de quelques modèles établis dans la littérature et de cette étude 

 
Modèles L’ensemble d’apprentissage L’ensemble de test L’ensemble global 

 N         RMSE MAE   R²  N       RMSE MAE   R²  N        RMSE MAE R²  

(Espinosa et al., 2001) 409        (-) 0,0-

330    

  (-) 54           (-) 130-190  (-) 463 (-) 0200-

310 

 (-) 

(Sola et al., 2008) 133      250   (-) 0,9209 20        280    (-)  (-) 155        (-)  (-) 0,9293  

(Godavarthy et al., 

2008) 

 (-)  (-)   (-)   (-)   (-)   (-)    (-)  (-) 123

0       

(-)  (-) 0,992 

(Varamesh et al, 2017b) 450    328-

412    

  (-)   (-) 113    309-

437    

   (-)  (-) 563    347-

439 

 (-)  (-) 

(Banchero et Manna, 

2018) 

215     110-

400           

  (-) 0,943         91      180-

470 

   (-)  (-) 306    130-

420            

 (-)  (-) 

(MOUSSAOUI et al, 

2019)  

 (-)  (-)   (-)   (-)   (-)   (-)    (-)  (-) 670

0         

(-)  (-) 0,9676 

(Niu et al, 2024) 514      155  101 0,974  129     153 103 0,975  643     154  101 0,974  

Ce travail 326 113,33 81,86 0,9946 82 159,49 110,14 0,9876 412 122,56 87,51 0,9907 
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 Pour la prédiction du volume critique (Vc) le modèle de prédiction est également comparé 

à quatre autres modèles, Godavarthy et ses co-auteurs (Godavarthy et al., 2008) ont 

développé un modèle en utilisant les mêmes méthodes que dans leurs travaux précédents sur 

Tc et Pc, à partir d’un ensemble de 1 230 composés organiques. Leur approche a abouti à un 

très bon coefficient de corrélation (R² = 0,999) basé sur l’erreur quadratique moyenne 

pondérée (WMSE). Toutefois, L’absence de validation rigoureuse constitue une limite 

majeure à la fiabilité et à la généralisation de leur modèle. 

De manière similaire, Moussaoui et ses co-auteurs  (MOUSSAOUI et al, 2019) ont proposé 

un modèle reposant sur les mêmes méthodes que celles employées dans leurs travaux sur Pc, 

utilisant cette fois un vaste ensemble de données composé de 6 700 composés organiques. 

Leur modèle a atteint un R² de 0,9876, également basé sur le WMSE. Néanmoins, comme 

pour les travaux de Godavarthy et al., l’absence de validation rigoureuse réduit la solidité des 

conclusions. 

Varamesh et  ses co-auteurs   (Varamesh et al., 2017)En utilisant un ensemble de composés 

très proche de celui utilisé dans notre étude pour la prédiction de Pc, on a rapporté des RMSE 

compris entre 347 et 439. Ces résultats confirment indirectement la qualité de notre modèle, 

qui a montré une excellente convergence sur l’ensemble des données étudiées. Notre modèle 

les surpasse nettement selon tous les critères statistiques, atteignant un R² de 0,9907, un MAE 

de 87,51 et un RMSE de 122,56. 

Enfin, le modèle proposé par Haoren Niu et ses co-auteurs  (Niu et al., 2024)Basé sur un jeu 

de 643 composés organiques et utilisant l’indice de normalité comme variable d’entrée, il a 

atteint un R² de 0,974, un MAE de 101 et un RMSE de 154. Bien que leurs résultats soient 

satisfaisants, notre modèle a démontré une meilleure performance globale, illustrant ainsi une 

précision accrue et une plus grande capacité de généralisation. 

Dans l’ensemble, nos modèles développés pour la prédiction de Tb, Tc, Pc et Vc couvrent 

toutes les familles de composés organiques et surpassent l’ensemble des modèles examinés 

dans cette comparaison. Ils se sont montrés plus performants que les modèles ciblant des 

plages limitées ou des familles spécifiques, et leurs performances sont compétitives, voire 

supérieures, à celles des approches de référence de la littérature. 

Ces comparaisons mettent en évidence l'efficacité, la créativité et l'excellence des prédictions 

les plus précises pour les modèles Tb, Tc, Pc et Vc. Elles soulignent également les 

performances supérieures de la méthode d'apprentissage automatique MLP-ANN par rapport 

à d'autres techniques, telles que MLR, RBF-ANN, GMDH, ARTMAP et LSSVM. 

Cela confirme l'efficacité de la méthodologie employée dans cette étude, soutenue par un 

ensemble de données complet, mis à jour et fiable, Outre l'utilisation de techniques 

d'optimisation de la structure moléculaire pour garantir une plus grande précision grâce à la 

DFT, cette recherche se distingue par la sélection minutieuse des descripteurs moléculaires les 

plus influents grâce à une analyse statistique précise et à l'application optimale de 

l'apprentissage automatique, qui améliorent collectivement la précision et la fiabilité des 

modèles.  
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Tableau IV.15. Comparaison de la Pression e critique de quelques modèles établis dans la littérature et de cette étude 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Modèles l’ensemble d’apprentissage L’ensemble de test L’ensemble global 

 N         RMS

E 

MAE   R²  N       RMS

E 

MAE   R²  N        RMS

E 

MAE R²  

(Godavarthy et al., 2008)  (-)  (-)   (-)   (-)   (-)   (-)    (-)  (-) 123

0       

(-)  (-)  

(Varamesh et al., 2017b) 450    19,88

-

36,24 

  (-)   (-) 113    15,99-

34,68    

   (-)  (-) 563    19,38-

35,91 

 (-) 0,999 

(Moussaoui et al., 2019)   (-)  (-)   (-)   (-)   (-)   (-)    (-)  (-) 670

0         

(-)  (-)  (-) 

(Niu et al., 2024) 709       1,10 

×10- 

 7,77 

×10-3 

0,98 177     12,02              7,86      0,982 886     12,00              7,70      0,9876 

Ce travail 330 8,72 6,35 0,9986 82 12,46 8,65 0,9970 412 9,47 6,81 0,980  



                  Chapitre IV. Résultats et discussions   

              

 
 

  
 

97 

IV.7. Conclusion  
Ce chapitre a permis de présenter et d’analyser les principaux résultats obtenus dans le cadre 

de la modélisation des propriétés physico-chimiques étudiées. L’étude de l’évolution des 

descripteurs sélectionnés et l’optimisation des architectures des réseaux de neurones artificiels 

ont conduit à l’élaboration de modèles présentant de bonnes performances prédictives. 

L’évaluation statistique réalisée à l’aide de différents indicateurs d’erreur et de coefficients de 

corrélation a permis d’apprécier la précision et la fiabilité des modèles développés pour 

l’estimation des propriétés considérées. 

Par ailleurs, l’application de la méthode de régression par vecteurs de support a permis 

d’établir une comparaison pertinente avec les modèles RNA. Cette analyse comparative a mis 

en évidence les performances et les spécificités de chaque approche dans le cadre de la 

modélisation QSPR. L’étude de sensibilité réalisée a également permis d’identifier 

l’importance relative des descripteurs moléculaires et de mieux comprendre leur contribution 

dans les modèles. Enfin, l’analyse du domaine d’applicabilité ainsi que la comparaison 

critique avec les modèles rapportés dans la littérature ont permis de situer les résultats obtenus 

et de confirmer l’intérêt des approches proposées pour la prédiction des propriétés physico-

chimiques des composés organiques. 
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Conclusion générale 

Dans cette étude, j’ai abordé une problématique portant sur un sujet très important dans le 

domaine scientifique de la recherche appliquée à l’industrie. J’ai construit des modèles QSPR 

afin de prédire la température d’ébullition normale (Tb), la température critique (Tc), la pression 

critique (Pc) et le volume critique (Vc) des composés organiques, en utilisant une base de 

données moderne et précise. Ces modèles ne se limitent pas à une seule classe de composés 

organiques, tels que les hydrocarbures ou les alcools, mais s’appliquent à l’ensemble des 

composés organiques purs, ce qui les rend hautement adaptables à diverses applications 

chimiques. 

Dans ce travail de thèse, le MLP-ANN (Multi-Layer Perceptron – Artificial Neural Network) a 

été retenu comme principale méthode d’apprentissage automatique en raison de sa capacité à 

capturer les relations complexes présentes dans les données. Une analyse comparative avec le 

SVR (Support Vector Regression) a confirmé la performance supérieure du MLP-ANN, 

démontrant sa capacité à fournir des prédictions très précises et soulignant sa pertinence pour 

les tâches nécessitant un haut degré de fiabilité. 

La procédure de construction des modèles QSPR comporte plusieurs étapes. La base de données 

initiale regroupait 419 composés organiques purs appartenant à différentes classes, notamment 

les hydrocarbures, aldéhydes, alcools, acides carboxyliques, amines, amides, esters, éthers et 

halogénures organiques. L’ensemble final a été constitué à partir de valeurs récentes et fiables 

issues de l’ouvrage (The Properties of Gases and Liquids, 6ᵉ édition). La base a été divisée en 

deux sous-ensembles : un pour l’apprentissage et l’autre pour le test. Un grand nombre de 

descripteurs moléculaires a été calculé en ligne à l’aide du logiciel E-Dragon. Plusieurs étapes 

fondées sur des méthodes statistiques, y compris la régression linéaire multiple (RLM), ont 

permis de réduire ce nombre et de ne conserver que les descripteurs les plus pertinents. 

Après la collecte des données, le calcul des valeurs et la sélection des descripteurs optimaux, 

l’étape suivante a consisté à optimiser les architectures idéales, soit (25-17-1) pour la prédiction 

de Tb et (25-14-1) pour celle de Tc. L’analyse des performances statistiques a mis en évidence 

l’efficacité des modèles MLP-ANN selon divers critères (R², IOA, MAE, MAPE et RMSE). 

Pour le modèle Tb, les résultats obtenus sont : R² = 0,9974, IOA = 0,9992, MAE = 3,6331, 

MAPE = 1,0165 et RMSE = 4,9321. Pour le modèle Tc, les résultats sont : R² = 0,9935, IOA = 

0,9982, MAE = 7,0545, MAPE = 1,0436 et RMSE = 9,5482, pour le modèle (Pc), les résultats 

sont : R² = 0,9907, IOA = 0,9982, MAE = 87,5193, MAPE = 1,0436 et RMSE = 122,5629 et 

pour le modèle (Vc), les résultats sont : R² = 0,9982, IOA = 0,9998, MAE = 6,8173, MAPE = 

2,3525 et RMSE = 9,4734. Les modèles PMC-ANN ont ainsi constamment surpassé les 

modèles SVR, démontrant une supériorité en termes de précision, de stabilité et de capacité de 

généralisation. 

L’analyse du domaine d’applicabilité (AD) a confirmé la fiabilité et la généralisable des 

modèles : 85,37 % des données de Tb et 88,59 % de celles de Tc, 89,05 % pour Pc, 86,84 % 

pour (Vc) se situent dans le domaine défini. Cette couverture élevée atteste de la robustesse des 

modèles et de leur potentiel d’application à une grande variété de composés organiques. De 

plus, une comparaison avec des modèles antérieurs a montré que ceux proposés dans cette thèse 

les surpassent en termes de précision et de robustesse, mettant en évidence la forte capacité des 
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PMC-ANN à fournir des prédictions fiables. 

Une analyse comparative avec les études précédentes confirme la supériorité de nos modèles, 

tant en précision qu’en généralisation. Cet avantage leur confère une large applicabilité dans 

différents domaines scientifiques et industriels. En génie chimique, ils peuvent être exploités 

pour optimiser les conditions de réaction, réduire la consommation énergétique et améliorer 

l’efficacité des procédés. Dans l’industrie pétrolière, ils constituent des outils puissants pour le 

raffinage des hydrocarbures, la prédiction fiable des propriétés thermodynamiques et 

l’accompagnement de décisions stratégiques en lien avec le développement de technologies 

plus sûres et plus performantes. 

En science des matériaux, ces modèles apportent une contribution précieuse à la conception et 

à la synthèse de matériaux thermiquement stables et mécaniquement résistants, ouvrant la voie 

à la création de solutions innovantes, durables et performantes. Au-delà de ces applications 

spécifiques, leur pouvoir prédictif permet de réduire le recours à des mesures expérimentales 

coûteuses et chronophages, accélérant ainsi le rythme de la recherche et facilitant la découverte 

scientifique. 

En répondant efficacement à des problématiques concrètes tout en reposant sur des bases 

théoriques solides, ces modèles ne se limitent pas à renforcer la compréhension scientifique, ils 

s’imposent également comme des outils stratégiques indispensables pour l’innovation, la 

durabilité et la compétitivité industrielle à long terme. 
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Tableau A.1. Valeurs des descripteurs pertinentes utilisées pour l’élaboration du modèle de RQSP pour Tb 

ID R5u Sv nCIC nO Qindex SMTIV Jhetv Jhete R2e GGI4 IC1 TIC1 ATS1m ATS2m ATS3m MATS1m MATS4m MATS6m RDF080v Mor15m Mor19m Mor20m E1s Hy TPSA(NO) 

1 0 4.79 0 0 3 144 2.38 3.88 2.68 0 1.92 9.61 2.72 4.23 0 -0.3 0 0 0 -0.8 -0.6 0.51 0.44 -0.2 0 

2 0 3.61 0 0 3 328 1.52 4.15 3.6 0 1.37 6.86 2.52 3.69 0 -0.1 0 0 0 0.17 -0.7 0.48 0.22 -0.2 0 

3 0 4.59 0 0 3 232 1.95 3.93 2.93 0 1.52 7.61 2.86 4.5 0 -0.2 0 0 0 1.29 -0.4 -0.2 0.24 -0.2 0 

4 0 3.23 0 0 3 332 1.46 4.24 3.81 0 1.37 6.86 2.16 3.11 0 -0.3 0 0 0 -0.7 0.31 -0.3 0.29 -0.2 0 

5 0 3.82 0 0 3 240 1.78 4.09 3.3 0 1.52 7.61 2.31 3.43 0 -0.4 0 0 0 -0.7 0.46 -0.3 0.33 -0.2 0 

6 0 4.41 0 0 3 148 2.25 3.96 2.85 0 1.37 6.86 2.44 3.72 0 -0.6 0 0 0 -0.6 0.65 -0.4 0.41 -0.2 0 

7 0 5 0 0 3 56.2 3.02 3.83 2.46 0 0.72 3.61 2.55 3.98 0 -1 0 0 0 -0.2 0.94 -0.6 0.67 -0.2 0 

8 0 3.5 0 0 1 187 1.26 3.13 3.01 0 1.92 9.61 2.38 3.2 0 -0.2 0 0 0 0.33 -0.6 0.36 0.5 -0.2 0 

9 0 3.12 0 0 1 190 1.2 3.22 3.2 0 1.92 9.61 1.96 2.55 0 -0.4 0 0 0 -0.3 0.16 -0.1 0.61 -0.2 0 

10 0 3.71 0 0 1 111 1.59 3.08 2.75 0 1.92 9.61 2.14 2.95 0 -0.6 0 0 0 -0.4 0.22 -0.1 0.62 -0.2 0 

11 0 4.3 0 0 1 31.5 2.32 2.94 2.36 0 1.37 6.86 2.29 3.3 0 -1 0 0 0 -0.3 0.3 -0 0.8 -0.2 0 

12 0 2.53 0 0 1 270 0.95 3.38 3.73 0 1.37 6.86 1.75 2.14 0 -1 0 0 0 -0.2 0.02 -0 0.98 -0.2 0 

13 0 1.99 0 0 0 42 2.09 3.48 0.25 0 1.59 4.76 0.77 0 0 -1 0 0 0 -0 0.06 0.01 0.5 -0.3 23.79 

14 0 3.6 0 0 0 13.9 1.63 2.07 2.28 0 1.52 7.61 1.93 2.27 0 -1 0 0 0 -0.2 0.05 0.16 1.47 -0.3 0 

15 0 2.42 0 0 0 148 0.67 2.38 3.14 0 1.52 7.61 1.43 1.25 0 -1 0 0 0 0.02 -0 0.04 1.87 -0.3 0 

16 0 2.11 0 1 0 48 1.02 2.66 1.14 0 1.5 6 0.85 0 0 -1 0 0 0 -0.1 0.03 -0 1.39 -0.3 17.07 

17 0 2.62 0 2 0 109 1.12 2.9 1.02 0 2.32 11.6 1.3 1.02 0 -1 0 0 0 -0 -0 -0.1 1.44 0.9 37.3 

18 0 3.28 0 0 0 2.33 1.38 1.17 2.09 0 1.37 6.86 2.04 0 0 -1 0 0 0 0.15 -0.1 -0.1 1.4 -0.3 0 

19 0 2.9 0 0 0 3.38 1 1.27 2.24 0 1.37 6.86 1.37 0 0 -1 0 0 0 0.05 0.08 0.05 1.66 -0.3 0 

20 0 2.31 0 0 0 58 0.41 1.46 2.64 0 1.37 6.86 0.95 0 0 -1 0 0 0 0.05 -0 0.08 2.3 -0.3 0 

22 0 3.62 0 0 0 2.18 1.73 1.01 1.91 0 1.37 6.86 2.45 0 0 -1 0 0 0 -0.2 -0.2 0.25 1.27 -0.3 0 

23 0 3.62 0 2 1 178 1.64 4.68 1.85 0 1.84 12.9 1.66 1.69 0 -0 0 0 0 -0.1 0.05 -0.1 1.44 -0.2 45.82 

24 0 2.2 0 0 0 0 0 0 2.24 0 0.72 3.61 0 0 0 0 0 0 0 0.01 0.01 0.02 0 0 0 

25 0 2.71 0 1 0 32 0.51 1.33 2.01 0 1.79 10.8 0.85 0 0 -1 0 0 0 0.07 0.02 0.06 0.76 1.26 20.23 

26 0 3.28 0 0 0 2.86 1.09 1.08 1.71 0 1.79 10.8 1.3 0 0 -1 0 0 0 0.07 0.08 0.01 0.86 1.26 0 

27 0 5.05 0 0 6 930 2.25 5 3.11 0 1.55 12.4 2.55 3.44 3.4 -0.2 0 0 0 -0.5 -0.2 0.23 1.18 -0.2 0 
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28 
0 6.41 0 0 6 764 2.59 4.85 2.68 0 1.5 12 3.07 4.22 4.58 -0.1 0 0 0 0.85 -1 0.93 1.26 -0.2 0 

29 0 5.64 0 0 6 782 2.48 4.93 2.83 0 1.75 14 2.66 3.66 3.6 -0.2 0 0 0 -0.9 -0.1 0.28 1.16 -0.2 0 

30 0 5.64 0 0 6 782 2.48 4.93 2.82 0 1.5 12 2.66 3.61 3.65 -0.2 0 0 0 -0.9 -0.1 0.19 1.09 -0.2 0 

31 0 6.23 0 0 6 634 2.75 4.86 2.56 0 1.81 14.5 2.75 3.8 3.85 -0.2 0 0 0 -1 0.04 0.22 1.03 -0.2 0 

32 0 6 0 0 2 125 3.68 4.39 0.79 0 0.92 5.51 2.63 3.41 3.58 -0.4 0 0 0 -0.3 0.27 0.16 0.98 -0.3 0 

33 0 3.64 0 0 2 592 1.74 4.84 1.3 0 0.92 5.51 2.12 2.51 2.4 -0.4 0 0 0 0.02 -0.3 -0.1 1.23 -0.3 0 

34 0 5.91 0 0 4 519 2.33 4.27 2.5 0 2.41 19.2 2.79 3.75 3.84 -0.1 0 0 0 -0 -0.3 0.23 1.1 -0.3 0 

35 0 4.94 0 0 4 662 2.03 4.39 2.85 0 2 16 2.42 3.11 3.11 -0.2 0 0 0 -0.3 -0.2 0.27 1.17 -0.3 0 

36 0 5.53 0 0 4 527 2.27 4.32 2.6 0 2.16 17.2 2.54 3.33 3.37 -0.2 0 0 0 -0.6 -0.1 0.35 1.14 -0.3 0 

37 0 5.53 0 0 4 533 2.28 4.31 2.58 0 2.16 17.2 2.54 3.34 3.36 -0.2 0 0 0 -0.5 -0 0.18 0.98 -0.3 0 

38 0 4.35 0 0 4 798 1.82 4.46 3.13 0 1.55 12.4 2.29 2.94 2.77 -0.4 0 0 0 0.13 -0.3 0.2 1.29 -0.3 0 

39 0 4.86 0 1 4 1126 1.56 4.69 3.7 0 1.88 16.9 2.45 3.12 2.19 -0.7 0.51 0 0 -0.2 -0.1 0.06 1.13 -0.2 9.23 

40 0 4.6 0 0 0 52.5 2.55 2.99 0.76 0 1.59 9.51 2.07 1.93 2.27 -0.3 0 0 0 -0.3 -0.1 0.33 1.12 -0.4 0 

42 0 6.6 0 0 2 96.6 2.99 3.45 1.9 0 1.5 12 2.63 3.41 3.58 -0.4 0 0 0 -0.3 -0.2 0.72 0.86 -0.3 0 

43 0 3.42 0 0 1 210 1.32 3.72 1.08 0 1.92 11.5 1.64 1.9 0 -0.3 0 0 0 -0.1 -0.2 -0 0.98 -0.4 0 

44 0 4.24 0 0 3 550 1.61 4.02 2.91 0 1.75 14 2.12 2.7 2.14 -0.4 0 0 0 0.13 -0.1 0.13 1.17 -0.3 0 

45 0 4.24 0 0 2 564 1.57 3.73 2.81 0 1.5 12 2.12 2.51 2.4 -0.4 0 0 0 0.27 -0.1 0.1 1.19 -0.3 0 

46 0 3.9 0 0 0 27.9 2.19 2.54 0.76 0 1.79 10.8 1.6 1.37 0 -0.3 0 0 0 -0 -0.1 0.16 0.8 -0.5 0 

47 0 4.72 0 0 3 242 1.78 3.83 2.47 0 2.16 17.2 2.09 2.94 0 -0.2 0 0 0 -0.1 0.15 -0 1.06 -0.4 0 

48 0 5.31 0 0 3 150 2.25 3.71 2.21 0 2.16 17.2 2.25 3.28 0 -0.3 0 0 0 -0.1 0.27 -0.1 1 -0.4 0 

49 0 5.9 0 0 3 58.1 3.02 3.59 1.98 0 1.81 14.5 2.39 3.58 0 -0.4 0 0 0 0.02 0.38 -0.1 0.94 -0.4 0 

50 0 5.9 0 0 1 61.3 2.54 2.92 1.89 0 1.81 14.5 2.39 2.92 2.91 -0.4 0 0 0 0.17 -0 0.42 1.14 -0.4 0 

51 0 4.13 0 0 3 334 1.46 3.96 2.76 0 1.81 14.5 1.91 2.58 0 -0.4 0 0 0 0 -0 0.05 1.08 -0.4 0 

52 0 4.13 0 0 1 362 1.35 3.15 2.57 0 1.81 14.5 1.91 2.11 1.79 -0.4 0 0 0 0.34 -0.1 0.23 1.19 -0.4 0 

53 0 3.59 0 0 0 68 2.22 2.57 1.6 0 1.79 10.8 1.15 0.77 0 -0.3 0 0 0 -0 0.1 0.02 1.47 -0.5 23.79 

54 0 3.2 0 0 0 12 2 2 0.76 0 0.92 5.51 0.69 0 0 1 0 0 0 -0 -0 0.03 0.12 -0.6 0 

55 0 5.96 0 0 0 27.2 2.33 2.15 1.75 0 1.5 12 2.73 2.66 3.81 -0.3 0 0 0 -0.3 -0.4 0.36 1.32 -0.4 0 

56 0 5.2 0 0 1 33 2.32 2.7 1.93 0 1.75 14 2.07 2.75 0 -0.3 0 0 0 0.05 0.16 0.09 1.15 -0.4 0 

57 0 5.2 0 0 0 34.5 1.98 2.23 1.87 0 1.5 12 2.07 1.93 2.27 -0.3 0 0 0 0.08 0.14 0.09 1.43 -0.4 0 
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58 0 4.02 0 0 1 192 1.2 2.94 2.4 0 1.75 14 1.64 1.9 0 -0.3 0 0 0 0.15 -0 0.1 1.32 -0.4 0 

59 0 3.71 0 1 0 73 1.65 2.39 1.68 0 2.13 14.9 1.2 0.85 0 -0.3 0 0 0 -0 0.05 -0 1.61 -0.5 17.07 

60 0 3.71 1 1 3 64 1.39 2.7 2.33 0 1.38 9.65 1.54 0 0 -0.5 0 0 0 0.16 0.12 0.11 1.22 -0.5 12.53 

61 0 4.22 0 2 1 150 1.79 3.3 1.55 0 2.41 19.2 1.54 1.69 0 -0.3 0 0 0 0.05 0 -0 0.61 0.54 37.3 

62 0 4.22 0 2 0 160 1.18 3.05 2.09 0 2.41 19.2 1.61 1.33 0.85 -1 0 0 0 0.04 -0 0.04 0.61 -0.4 26.3 

63 0 4.88 0 0 0 12.8 1.9 1.76 1.8 0 1.55 12.4 2.16 2.04 0 -0.3 0 0 0 0.11 0 -0.1 1.04 -0.5 0 

64 0 4.49 0 0 0 14.9 1.63 1.83 1.89 0 1.55 12.4 1.6 1.37 0 -0.3 0 0 0 0.15 0.1 0.04 1.24 -0.5 0 

65 0 3.9 0 0 0 82 0.96 1.94 2.11 0 1.55 12.4 1.28 0.95 0 -0.3 0 0 0 0.13 0.02 0.1 1.6 -0.5 0 

66 0 3.79 0 0 0 4 1 1 1.9 0 0.81 6.49 0.69 0 0 1 0 0 0 0.02 0.06 -0 0.24 -0.6 0 

67 0 4.31 0 1 0 52 1.11 1.86 1.81 0 1.88 16.9 1.2 0.85 0 -0.3 0 0 0 0.1 0.07 0.06 0.79 0.64 20.23 

68 0 4.31 0 1 0 56 0.84 2.17 2.45 0 1.22 11 1.3 0.69 0 -1 0 0 0 0.13 0.02 0.15 0.13 -0.5 9.23 

69 0.15 4.82 0 2 0 134 1.3 2.29 1.75 0 1.92 19.2 1.54 1.3 1.02 -0.3 0 0 0 0.25 0.06 0.14 1.13 1.77 40.46 

70 0 4.88 0 0 0 14 1.7 1.69 1.59 0 1.88 16.9 1.54 1.3 0 -0.3 0 0 0 0.16 0.09 0.01 0.33 0.64 0 

71 0 4.88 0 0 0 9.78 1.78 1.76 2.24 0 1.22 11 1.85 0.69 0 -1 0 0 0 0.14 0.16 0.04 0.2 -0.5 0 

72 0 4.79 0 0 0 30 1.34 1.75 1.79 0 1.96 19.6 1.15 0.77 0 -0.3 0 0 0 0.06 0.11 -0 0.49 2.09 26.02 

73 0 4.79 0 0 0 32 1.14 1.89 1.99 0 1.57 15.7 1.2 0.69 0 -1 0 0 0 0.13 0.08 0.11 0.17 0.64 12.03 

74 0.12 5.3 0 1 0 106 1.43 2.21 1.67 0 2.55 28.1 1.5 1.25 0.94 -0.3 0 0 0 0.22 0.07 0.13 0.51 3.2 46.25 

75 0.26 5.78 0 0 0 78 1.59 2.14 1.65 0 1.92 23 1.47 1.2 0.86 -0.3 0 0 0 0.19 0.08 0.12 0.42 4.79 52.04 

76 0 6.28 0 0 9 2182 2.73 5.67 3.23 0 1.1 12.1 2.75 3.57 3.7 -0.3 0.38 0 0 0.08 -0.7 0.39 0.72 -0.3 0 

77 0 6.17 0 0 7 1776 2.48 5.01 3.1 0 1.49 16.4 2.64 3.39 3.24 -0.3 0.43 0 0 0.11 -0.3 0.22 0.91 -0.3 0 

78 0 6.06 0 0 5 1374 2.28 4.58 2.88 0 1.87 20.5 2.53 3.14 3.06 -0.3 0.5 0 0 0.39 -0.1 0.25 1.05 -0.3 0 

79 0 6.06 0 0 6 1402 2.24 4.4 3.04 0 1.69 18.5 2.53 3.28 2.35 -0.3 0.5 0 0 -0 0 0.06 1.2 -0.3 0 

80 0 5.95 0 0 6 934 2.25 4.86 2.75 0 1.97 21.7 2.39 3.14 3.03 -0.2 0 0 0 0.19 -0.3 0.26 0.62 -0.4 0 

81 0 5.95 0 0 4 1046 2.04 3.96 2.8 0 1.97 21.7 2.39 2.99 2.19 -0.2 0.6 0 0 0.14 0.02 0.12 1.38 -0.4 0 

82 0 5.95 0 0 4 994 2.15 4.41 2.62 0 1.97 21.7 2.39 2.9 3.03 -0.2 0.6 0 0 0.56 -0.3 0.28 0.93 -0.4 0 

83 0.68 6.46 0 1 4 1454 1.73 4.16 2.93 0.48 2.22 26.7 2.53 3.11 2.44 -0.4 -1.1 0 0 0.27 -0.1 0.27 1.23 -0.3 9.23 

84 0 4.59 0 0 0 124 2.75 2.98 0.61 0 2.13 14.9 1.43 1.15 0.77 -0.1 0 0 0 -0 0.06 0.05 0.93 -0.6 23.79 
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85 0 5.1 1 1 3 208 1.95 3.68 1.07 0 2.41 19.2 1.95 1.95 0 0.06 0 0 0 0 0.01 0.04 0.38 -0.5 26.03 

86 0 4.2 0 0 0 46 2.48 2.48 1.37 0 2.13 14.9 1.1 0.69 0 1 0 0 0 -0 0.06 0.01 0.2 -0.8 0 

87 0 4.2 0 0 0 44 3.27 3.27 0.71 0 1.38 9.65 1.1 0.69 0 1 0 0 0 -0.1 -0.1 -0 0.18 -0.8 0 

88 0 5.19 0 0 0 106 2.31 2.47 1.57 0 1.88 16.9 1.43 1.15 0.77 -0.1 0 0 0 -0 0.16 -0 1.39 -0.6 23.79 

89 0 4.79 0 0 0 29 2.19 2.19 1.48 0 2.11 19 1.1 0.69 0 1 0 0 0 0.01 0.05 0.01 0.2 -0.8 0 

90 0 4.79 1 0 3 24 2.25 2.25 1.74 0 0.92 8.27 1.39 0 0 1 0 0 0 0.12 0.13 -0 0.12 -0.8 0 

91 0 6.79 0 0 1 63.4 2.54 2.78 1.83 0 1.87 20.5 2.19 2.39 2.54 -0.2 0 0 0 0.22 0.22 0.02 0.85 -0.5 0 

92 0.23 5.31 0 1 0 104 1.77 2.49 1.38 0 2.65 26.5 1.47 1.2 0.85 -0.1 0 0 0 0.07 0.06 0.06 0.65 0.32 20.23 

93 0 5.31 0 1 1 106 2.34 2.96 1.77 0 1.57 15.7 1.47 1.54 0 -0.1 0 0 0 0.02 0.07 -0 1.57 -0.6 17.07 

94 0 5.31 0 1 0 112 1.99 2.4 1.71 0 2.16 21.6 1.47 1.2 0.85 -0.1 0 0 0 0.01 0.14 -0.1 1.07 -0.6 17.07 

95 0 5.31 1 1 4 96 1.59 2.41 2.08 0 1.77 17.7 1.73 1.2 0 -0.3 0 0 0 0.16 0.2 0.08 0.36 -0.6 12.53 

96 0.21 5.82 0 2 1 211 2.14 3.13 1.63 0 2.4 26.4 1.73 1.86 1.3 -0.2 0 0 0 0.09 0.08 -0.1 0.39 0.31 37.3 

97 0.75 5.82 0 2 1 211 1.65 3.52 1.85 0 2.05 22.5 1.79 1.86 1.2 -0.6 0 0 0 0.13 -0 0.09 0.13 -0.5 26.3 

98 0.46 5.82 0 2 0 227 1.35 3.01 1.78 0 2.4 26.4 1.79 1.63 1.2 -0.6 -1 0 0 0.13 0 0.04 0.75 -0.5 26.3 

99 0.23 6.33 0 3 1 354 1.53 3.97 2.34 0 1.96 23.5 2.04 2.12 1.85 -1 1 0 0 0.01 -0 0.06 0.11 -0.5 35.53 

100 0 6.09 0 0 0 36.3 1.98 2.1 1.89 0 1.67 18.4 1.78 1.6 1.37 -0.1 0 0 0 0.2 0.18 -0 1.08 -0.6 0 

101 0 6.3 0 1 1 185 1.89 3.33 1.41 0 2.13 25.5 1.76 1.72 1.3 -0.6 0 0 0 0.13 0.12 0.07 1.19 -0.5 20.31 

102 0 5.39 0 0 0 16 1.63 1.63 1.89 0 1.1 12.1 1.1 0.69 0 1 0 0 0 0.02 0.12 -0.1 0.22 -0.8 0 

103 0.2 5.9 0 1 0 86 1.57 2.12 1.79 0 1.95 23.4 1.47 1.2 0.85 -0.1 0 0 0 0.08 0.16 -0 0.78 0.32 20.23 

104 0 5.9 0 1 1 80 1.78 2.53 1.79 0 1.78 21.4 1.47 1.54 0 -0.1 0 0 0 0.12 0.12 0.04 0.71 0.32 20.23 

105 0.65 5.9 0 1 0 86 1.17 2.41 2.02 0 1.59 19 1.54 1.2 0.69 -0.6 0 0 0 0.21 0.04 0.18 0.21 -0.6 9.23 

106 0.28 6.41 0 2 0 194 1.12 2.91 2.58 0 1.55 20.1 1.85 1.56 1.3 -1 0.67 0 0 0.35 0.08 0.27 0.24 -0.5 18.46 

107 0.36 6.41 0 2 0 202 1.65 2.4 1.71 0 2.05 26.6 1.73 1.54 1.3 -0.2 1.5 0 0 0.19 0.07 0.09 0.87 1.41 40.46 

108 0.5 6.93 0 3 1 334 1.96 3.08 1.65 0 2.16 30.2 1.95 1.99 1.98 -0.2 1 0 0 0.39 0.04 0.22 0.63 2.49 60.69 

109 0.57 6.48 0 0 0 29.1 2.1 2.08 1.98 0 1.59 19 1.99 1.54 0.69 -0.6 0 0 0 0.24 0.19 0.02 0.27 -0.6 0 

110 0.37 6.39 0 0 0 58 1.76 2.05 1.78 0 2.04 26.5 1.43 1.15 0.77 -0.1 0 0 0 0.04 0.18 -0.1 0.5 1.55 26.02 

111 0 6.39 0 0 1 54 2.03 2.44 1.75 0 1.88 24.5 1.43 1.47 0 -0.1 0 0 0 0.08 0.15 -0 0.32 1.55 26.02 

112 0 6.39 0 0 1 58 1.62 2.7 1.99 0 1.14 14.8 1.5 1.39 0 -1 0 0 0 0.23 0.09 0.2 0.13 -0.6 3.24 
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113 0.62 6.9 0 1 0 164 1.58 2.47 1.79 0 2.4 33.7 1.73 1.5 1.27 -0.4 -1.3 0 0 0.28 0.09 0.19 0.5 1.41 32.26 

114 0 7.28 1 0 15 2456 1.91 3.7 2.88 0 0.92 11 2.87 3.65 3.98 0 0.5 0 0 -0.5 -0.7 0.61 0.66 -0.3 0 

115 0 5.71 1 1 3 180 2.3 3.48 1.04 0 1.84 16.5 1.9 1.9 0 -0.3 0 0 0 0.07 0.02 0.03 0.29 -0.7 13.14 

116 0 6.28 1 0 3 112 3.23 3.22 0.93 0 1.84 16.5 2.23 2.23 0 -0.3 0 0 0 -0.2 0.03 0.16 0.32 -0.7 0 

117 0 6.19 1 0 3 148 2.67 3.31 0.94 0 2.12 21.2 1.85 1.85 0 -0.3 0 0 0 0.14 0.05 0.06 0.1 0.13 15.79 

118 0.26 5.79 0 0 0 78 2.43 2.43 1.47 0 2.16 21.6 1.39 1.1 0.69 1 0 0 0 -0 0.12 -0 0.31 -0.9 0 

119 0.55 5.79 0 0 0 76 3.11 3.11 1.37 0 2.37 23.7 1.39 1.1 0.69 1 0 0 0 -0 -0 -0 0.24 -0.9 0 

120 0.24 5.79 0 0 0 74 2.73 2.73 0.74 0 1.37 13.7 1.39 1.1 0.69 1 0 0 0 0.07 -0 0.12 0.25 -0.9 0 

121 0.57 6.82 0 2 1 324 1.77 3.76 1.42 0 2.79 33.5 1.95 2.05 1.47 -0.4 -0.3 0 0 0.16 -0.1 0.16 0.21 -0.6 26.3 

122 0.68 7.33 0 3 2 514 1.93 4.09 1.58 0 2.05 26.6 2.12 2.39 1.73 -0.4 0.02 0 0 0.15 -0 0.12 0.15 -0.5 43.37 

123 0.18 6.79 0 0 0 164 2.41 2.51 1.65 0 1.95 23.4 1.64 1.43 1.15 -0.1 -1 0 0 -0 0.24 -0.1 1.4 -0.7 23.79 

124 0 6.39 1 0 3 48 2 2 1.88 0 0.92 11 1.61 1.1 0 1 0 0 0 0 0.12 -0.1 0.21 -0.9 0 

125 0.42 6.39 0 0 0 56 2.3 2.3 1.61 0 2.22 26.7 1.39 1.1 0.69 1 0 0 0 0 0.12 -0 0.29 -0.9 0 

126 0.66 6.39 0 0 0 56 2.55 2.55 1.6 0 1.79 21.5 1.39 1.1 0.69 1 0 0 0 0.02 0.13 -0 0.23 -0.9 0 

127 0.78 6.39 0 0 0 56 2.55 2.55 1.72 0 1.79 21.5 1.39 1.1 0.69 1 0 0 0 0.03 0.13 -0 0.22 -0.9 0 

128 0 6.39 0 0 1 54 2.8 2.8 1.39 0 1.96 23.5 1.39 1.39 0 1 0 0 0 0.03 0.13 -0 0.16 -0.9 0 

129 0.35 6.9 0 1 0 171 2.2 2.46 1.72 0 2.19 28.5 1.67 1.47 1.2 -0.1 -1 0 0 -0 0.2 -0.1 0.93 -0.7 17.07 

130 0.55 6.9 0 1 1 155 2.55 2.94 1.77 0 1.85 24.1 1.67 1.73 1.2 -0.1 0 0 0 0.04 0.15 -0.1 0.21 -0.7 17.07 

131 0 6.9 1 1 3 136 1.53 2.32 2.24 0 1.55 20.1 1.9 1.9 0 -0.3 0 0 0 0.4 0.08 0.15 0.59 -0.7 9.23 

132 0.45 7.41 0 2 1 300 2.33 3 1.66 0 2.4 33.7 1.9 2.01 1.54 -0.1 -1 0 0 0.04 0.15 -0.1 0.59 0.16 37.3 

133 0.39 7.41 0 2 2 280 2.62 3.48 1.65 0 2.26 31.7 1.9 2.13 1.85 -0.1 0 0 0 0.04 0.12 -0.1 0.55 0.16 37.3 

134 0.28 7.41 1 2 3 268 1.29 2.45 2.47 0 1.81 25.3 2.12 2.13 1.54 -0.5 0 0 0 0.51 0.07 0.28 0.26 -0.6 18.46 

135 0.56 7.41 1 2 3 268 1.22 2.39 2.55 0 1.38 19.3 2.12 2.12 1.56 -0.5 0 0 0 0.54 0.11 0.32 0.9 -0.6 18.46 

136 0.64 7.41 0 2 1 286 1.98 3.46 1.87 0 2.09 29.3 1.95 2.01 1.79 -0.4 0.5 0 0 0.17 0.06 0.04 0.15 -0.6 26.3 

137 0.8 7.41 0 2 1 292 1.69 3.44 1.69 0 2.09 29.3 1.95 2.05 1.47 -0.4 -0.3 0 0 0.21 -0 0.11 0.27 -0.6 26.3 

138 0.45 7.41 0 2 0 322 1.56 2.94 1.82 0.08 2.4 33.7 1.95 1.81 1.54 -0.4 -0.3 0 0 0.13 0.03 -0 0.75 -0.6 26.3 
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139 0.47 7.69 0 0 1 65.8 2.54 2.66 1.82 0 1.63 22.8 1.94 2.19 1.6 -0.1 0 0 0 0.28 0.23 -0.1 0.32 -0.7 0 

140 0 7.39 1 0 3 104 1.78 2.21 2.04 0 1.81 25.3 1.85 1.85 0 -0.3 0 0 0 0.27 0.12 0.02 0.19 0.13 12.03 

141 0.5 6.99 0 0 0 38 1.98 1.98 1.86 0 1.15 16.1 1.39 1.1 0.69 1 0 0 0 -0 0.19 -0.1 0.3 -0.9 0 

142 0 6.99 0 0 1 36 2.32 2.32 1.84 0 1.1 15.3 1.39 1.39 0 1 0 0 0 0.01 0.19 -0.1 0.16 -0.9 0 

143 0.53 8.38 1 0 3 192 1.55 2.2 2.1 0 1.75 28 2.04 2.04 1.47 -0.5 0 0 0 0.44 0.25 0.18 0.22 1.16 24.06 

144 0.62 7.5 0 1 0 138 1.89 2.29 1.76 0 1.87 28.1 1.67 1.47 1.2 -0.1 -1 0 0 0.09 0.21 -0 0.8 0.13 20.23 

145 0.37 7.5 0 1 1 128 2.14 2.67 1.76 0 1.87 28.1 1.67 1.67 1.3 -0.1 0 0 0 0.13 0.18 -0 0.46 0.13 20.23 

146 0 7.5 0 1 3 116 2.46 3.23 1.59 0 1.69 25.3 1.67 2.08 0 -0.1 0 0 0 0.16 0.15 0.01 0.46 0.13 20.23 

147 0.67 7.5 0 1 1 124 2.13 2.68 1.71 0 1.87 28.1 1.67 1.73 1.2 -0.1 0 0 0 0.13 0.19 -0 0.19 0.13 20.23 

148 0.92 7.5 0 1 0 130 1.35 2.61 1.8 0 1.43 21.4 1.73 1.54 1.1 -0.4 0.25 0 0 0.27 0.05 0.21 0.25 -0.7 9.23 

149 0.89 8.01 0 2 0 280 1.39 2.84 2.14 0.08 1.55 24.8 1.99 1.73 1.56 -0.7 -1 0 0 0.38 0.04 0.34 0.29 -0.6 18.46 

150 0.86 8.01 0 2 1 258 2.17 2.97 1.63 0 2.25 36 1.9 1.95 1.86 -0.1 -1 0 0 0.28 0.16 0.09 0.48 1.16 40.46 

151 0.81 8.01 0 2 1 270 2.1 2.82 1.68 0 2.25 36 1.9 1.95 1.54 -0.1 0.5 0 0 0.16 0.18 0.08 0.65 1.16 40.46 

152 0.8 8.52 0 3 0 500 1.52 2.91 1.78 0.08 1.97 33.5 2.12 1.99 1.88 -0.4 -0.4 1.33 0 0.45 0.04 0.36 0.91 1.12 49.69 

153 0.82 8.08 0 0 0 62.4 2.31 2.3 1.89 0 1.43 21.4 2.12 1.99 1.1 -0.4 0.25 0 0 0.35 0.22 0 0.32 -0.7 0 

154 0.69 7.98 0 0 0 102 2.04 2.24 1.75 0 1.97 31.5 1.64 1.43 1.15 -0.1 -1 0 0 0.08 0.23 -0.1 0.43 1.23 26.02 

155 0.85 7.98 0 0 0 98 1.7 2.41 1.78 0 1.67 26.8 1.67 1.47 1.1 -0.4 0.25 0 0 0.19 0.17 0.08 0.29 0.13 12.03 

156 0.72 7.98 0 0 1 94 2.34 2.61 1.78 0 1.97 31.5 1.64 1.64 1.2 -0.1 0 0 0 0.02 0.23 -0.1 0.46 1.23 26.02 

157 0 7.98 0 0 3 86 2.73 3.13 1.53 0 1.8 28.7 1.64 2.02 0 -0.1 0 0 0 0.1 0.19 -0 0.23 1.23 26.02 

158 0.83 9.01 0 2 0 456 1.79 2.74 1.73 0.08 2.39 43.1 2.08 1.95 1.81 -0.3 -0.6 2.13 0.12 0.38 0.1 0.23 0.85 2.21 52.49 

159 0.85 9.92 0 0 15 6172 3.75 6.5 3.31 1.2 1.16 19.7 3.18 4.01 4.32 -0.2 -0 0.42 0 0.52 -1.3 0.55 0.68 -0.3 0 

160 0.23 7.22 1 2 4 475 2.24 3.25 0.94 0.13 2.55 28.1 2.2 2.34 1.81 -0.2 -1 0 0 0.03 0.04 0.04 0.6 -0.7 30.21 

161 0.12 7.19 1 0 3 250 2.7 3.18 1.01 0 1.79 19.7 1.99 1.99 1.43 -0.2 0 0 0 0.29 -0.2 0.35 0.26 -0.8 12.89 

162 0.31 7.39 0 0 0 128 2.48 2.48 1.56 0 2.19 28.5 1.61 1.39 1.1 1 1 0 0 -0 0.2 -0.1 0.42 -0.9 0 

163 0 7.39 1 0 3 102 2.32 2.32 1.77 0 2.05 26.6 1.79 1.79 0 1 0 0 0 0.18 0.02 0.02 0.15 -0.9 0 

164 0 7.9 1 1 4 230 2.19 2.42 1.94 0 1.81 25.3 1.99 2.16 1.3 0 0 0 0 0.11 0.21 -0.1 1.3 -0.8 17.07 
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165 0.59 8.39 0 0 0 246 2.5 2.56 1.62 0.08 1.87 28.1 1.82 1.64 1.43 -0 -0.4 0 0 -0 0.32 -0.1 1.35 -0.8 23.79 

166 0.64 8.9 1 1 5 337 1.91 2.73 1.8 0 2.22 35.5 2.18 2.42 1.95 -0.2 0 0 0 0.31 0.14 0.03 0.83 -0.7 20.31 

167 0 7.99 1 0 3 80 2.08 2.08 2.03 0 0.92 13.8 1.79 1.79 0 1 0 0 0 0.11 0.15 -0.1 0.17 -0.9 0 

168 0.58 7.99 0 0 0 99 2.4 2.4 1.66 0 2.28 34.2 1.61 1.39 1.1 1 1 0 0 -0 0.2 -0.1 0.37 -0.9 0 

169 0.79 7.99 0 0 0 97 2.62 2.62 1.81 0 2.04 30.6 1.61 1.39 1.1 1 1 0 0 0.03 0.21 -0.1 0.28 -0.9 0 

170 0.72 7.99 0 0 0 97 2.62 2.62 1.73 0 2.04 30.6 1.61 1.39 1.1 1 1 0 0 0 0.2 -0.1 0.28 -0.9 0 

171 0.93 7.99 0 0 1 91 2.85 2.85 1.65 0 2.17 32.6 1.61 1.61 1.1 1 0 0 0 0.01 0.2 -0.1 0.24 -0.9 0 

172 1.13 7.99 0 0 1 91 3.14 3.14 1.6 0 1.69 25.3 1.61 1.61 1.1 1 0 0 0 0.02 0.21 -0.1 0.21 -0.9 0 

173 0.73 7.99 0 0 1 91 2.83 2.83 1.55 0 2.15 32.2 1.61 1.61 1.1 1 0 0 0 -0 0.2 -0.1 0.26 -0.9 0 

174 0.27 8.5 1 1 4 194 1.92 2.27 1.96 0 1.72 27.5 1.99 2.16 1.3 0 0 0 0 0.24 0.18 -0 0.41 0 20.23 

175 0.66 8.5 0 1 1 228 2.64 2.89 1.75 0 1.92 30.8 1.85 1.9 1.47 -0 -0.4 0 0 0 0.22 -0.1 0.34 -0.8 17.07 

176 0.82 8.5 0 1 1 218 2.76 3.06 1.75 0 1.67 26.8 1.85 1.9 1.73 -0 0.2 0 0 0.06 0.21 -0.1 0.17 -0.8 17.07 

177 0.96 8.5 0 1 2 212 3 3.33 1.76 0 1.8 28.8 1.85 2.04 1.73 -0 0 0 0 0.05 0.22 -0.1 0.41 -0.8 17.07 

178 0.63 8.5 1 1 4 190 1.64 2.41 2.12 0 1.8 28.8 2.04 2.2 1.1 -0.2 0 0 0 0.39 0.09 0.14 0.17 -0.8 9.23 

179 0.72 9.01 0 2 1 421 2.46 2.94 1.68 0.16 2.29 39 2.04 2.13 1.73 -0.1 -0.5 0 0.02 0.01 0.23 -0.1 0.69 0.05 37.3 

180 0.75 9.01 0 2 2 397 2.69 3.27 1.71 0 2.29 39 2.04 2.25 1.73 -0.1 -1 0 0 -0.1 0.15 -0.1 0.82 0.05 37.3 

181 0.68 9.01 0 2 1 393 2.2 3.33 1.89 0.08 2.13 36.3 2.08 2.13 1.95 -0.3 -0.5 0 0.01 0.11 0.12 -0 0.23 -0.7 26.3 

182 0.66 9.01 0 2 1 385 1.95 3.5 1.8 0.08 2.02 34.3 2.08 2.17 1.95 -0.3 -0.1 0 0.01 0.26 0.07 0.07 0.18 -0.7 26.3 

183 0.57 9.01 0 2 2 369 2.39 3.75 1.89 0 2.02 34.3 2.08 2.25 2.16 -0.3 0.4 0 0 0.11 0.1 0.02 0.18 -0.7 26.3 

184 0.68 9.01 0 2 1 405 1.8 3.31 1.79 0.16 2.13 36.3 2.08 2.17 1.73 -0.3 -0.1 0 0.01 0.22 0.02 0.06 0.33 -0.7 26.3 

185 0.48 9.01 0 2 1 425 1.88 3.23 1.82 0.16 2.29 39 2.08 2.09 1.79 -0.3 -0.1 0 0 0.12 0.16 -0.1 0.88 -0.7 26.3 

186 0.93 9.01 0 2 2 381 1.92 3.74 1.79 0 2.02 34.3 2.08 2.31 1.67 -0.3 -0.3 0 0 0.29 0.07 0.09 0.28 -0.7 26.3 

187 0.75 9.29 0 0 0 124 2.34 2.4 1.83 0.08 1.57 26.7 2.07 1.94 1.78 -0 -0.4 0 0 0.12 0.32 -0 0.73 -0.8 0 

188 0.77 8.59 0 0 0 74 2.19 2.19 1.82 0 1.16 19.7 1.61 1.39 1.1 1 1 0 0 -0 0.26 -0.1 0.35 -0.9 0 

189 1.04 8.59 0 0 1 68 2.54 2.54 1.97 0 1.28 21.7 1.61 1.61 1.1 1 0 0 0 -0 0.24 -0.2 0.23 -0.9 0 

190 0 8.59 0 0 3 64 3.02 3.02 1.55 0 1.09 18.5 1.61 1.95 0 1 0 0 0 -0 0.25 -0.1 0.16 -0.9 0 

191 0.81 9.1 0 1 0 212 2.11 2.41 1.79 0.08 1.79 32.3 1.85 1.67 1.47 -0 -0.4 0 0 0.09 0.28 -0.1 0.77 0 20.23 

192 0.88 9.1 0 1 1 190 2.33 2.72 1.76 0 1.83 33 1.85 1.9 1.47 -0 -0.4 0 0 0.04 0.25 -0 0.33 0 20.23 
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193 1.2 9.1 0 1 1 190 2.44 2.85 1.75 0 1.95 35 1.85 1.85 1.73 -0 -1 0 0 0.02 0.27 -0.1 0.66 0 20.23 

194 1.05 9.1 0 1 3 170 2.74 3.31 1.68 0 1.79 32.3 1.85 2.2 1.47 -0 0 0 0 0.12 0.22 -0.1 0.15 0 20.23 

195 1.06 9.1 0 1 1 198 2.34 2.72 1.93 0 1.95 35 1.85 1.85 1.47 -0 -1 0 0 0.05 0.24 -0.1 0.79 0 20.23 

196 1.25 9.1 0 1 2 176 2.61 3.12 1.74 0 1.79 32.3 1.85 2.04 1.73 -0 0 0 0 0.09 0.28 -0.1 0.22 0 20.23 

197 0.76 9.1 0 1 0 196 1.56 2.69 1.88 0.08 1.56 28 1.9 1.73 1.47 -0.3 0.2 0 0.03 0.27 0.08 0.17 0.29 -0.8 9.23 

198 1.43 9.1 0 1 3 170 2.18 3.6 1.83 0 1.52 27.3 1.9 2.2 1.39 -0.3 0 0 0 0.18 0.2 0.09 0.16 -0.8 9.23 

199 1.1 9.1 0 1 1 182 2.42 2.86 1.73 0 1.83 33 1.85 1.9 1.73 -0 0.2 0 0 0.02 0.26 -0.1 0.21 0 20.23 

200 0.15 8.46 1 0 9 2394 2.33 4.1 1.17 0.91 1 12 2.8 3.26 3.64 0 0 0 0 1.41 -1.2 1.22 0.91 -0.5 0 

201 0.85 11.7 0 0 18 9274 4.14 6.79 3.2 1.68 1.16 23.1 3.34 4.17 4.53 -0.1 -0 -0 0 -0.6 0.26 0.51 0.64 -0.3 0 

202 0.14 9.2 1 0 5 377 3.08 3.24 0.9 0.22 1.92 23 2.56 2.93 2.76 0 0.33 0 0 0.15 -0.3 0.86 0.72 -0.7 0 

203 0.15 9.2 1 0 5 373 3.14 3.31 0.9 0.22 1.92 23 2.56 2.93 3.2 0 -1 0 0 0.56 -0.1 0.69 0.67 -0.7 0 

204 0.15 8.49 1 0 4 290 3.02 3.12 0.92 0.11 1.65 19.8 2.3 2.56 2.29 0 -1 0 0 0.38 -0.2 0.61 0.55 -0.8 0 

205 0.15 9.22 1 0 4 280 3.23 3.03 0.86 0.11 1.65 19.8 2.87 3.34 3.22 0 -1 0 0 -0.6 -0.2 0.83 0.39 -0.8 0 

206 0.35 9.21 1 2 5 878 2.41 3.38 0.97 0.19 2.01 28.1 2.42 2.62 2.46 0.47 -1 0 0 0.33 -0.1 0.33 0.87 -0.6 45.82 

207 0.15 7.79 1 0 3 216 3 3 0.95 0 1 12 1.95 1.95 1.39 1 0 0 0 0.36 -0.1 0.4 0.12 -0.9 0 

208 0.27 8.31 1 1 4 378 2.65 3.14 0.89 0.11 1.91 24.9 2.12 2.27 1.9 0 -1 0 0 0.51 -0.1 0.48 0.37 -0.1 20.23 

209 0.51 8.79 1 0 4 332 2.84 3.09 1.37 0.11 2.01 28.1 2.1 2.23 1.85 0 -1 0 0 0.49 -0.1 0.49 0.22 0.85 26.02 

210 0.64 8.79 1 0 4 332 2.74 3.19 1.5 0.11 2.56 35.8 2.12 2.25 1.82 -0.2 0.17 0 0 0.36 -0.1 0.35 0.15 -0.8 12.89 

211 0.42 8.79 1 0 4 334 2.8 3.16 1.47 0.11 2.61 36.5 2.12 2.23 1.85 -0.2 0.17 0 0 0.3 -0.1 0.29 0.21 -0.8 12.89 

212 0.67 8.79 1 0 4 336 2.81 3.14 1.47 0.11 2.61 36.5 2.12 2.23 1.82 -0.2 -1 0 0 0.26 -0.1 0.3 0.34 -0.8 12.89 

213 0.35 8.9 1 1 4 353 2.37 2.56 1.8 0.11 2.61 39.1 2.12 2.27 1.9 0 -1 0 0 0.09 0.29 -0.2 1 -0.8 17.07 

214 0.45 8.99 1 0 3 160 2.26 2.26 1.9 0 2 32 1.95 1.95 1.39 1 0 0 0 -0 0.32 -0.2 0.18 -0.9 0 

215 0.53 9.5 1 1 4 320 2.13 2.28 2.03 0.11 1.74 29.5 2.12 2.27 1.9 0 -1 0 0 -0.1 0.32 -0.3 1.11 -0.8 17.07 
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216 0.68 9.5 0 1 2 342 3.46 3.74 1.67 0 2.13 36.2 1.99 2.16 1.67 -0 -0.4 0 0 0 0.21 -0.1 0.31 -0.8 17.07 

217 0.59 9.59 1 0 3 132 2 2 2.11 0 0.92 16.5 1.95 1.95 1.39 1 0 0 0 -0.1 0.35 -0.3 0.19 -0.9 0 

218 0.52 9.59 1 0 4 126 2.18 2.18 1.97 0 1.34 24 1.95 2.08 1.1 1 0 0 0 0.07 0.22 -0.1 0.23 -0.9 0 

219 0.78 9.59 0 0 0 162 2.49 2.49 1.64 0.08 2.21 39.8 1.79 1.61 1.39 1 1 0 0.08 -0 0.27 -0.1 0.43 -0.9 0 

220 0.78 9.59 0 0 1 150 2.81 2.81 1.68 0 2.21 39.8 1.79 1.79 1.39 1 1 0 0 -0 0.24 -0.1 0.34 -0.9 0 

221 0.76 10.1 1 1 4 277 1.93 2.18 2 0.11 1.63 31 2.12 2.27 1.9 0 -1 0 0 0.05 0.33 -0.2 0.56 -0.1 20.23 

222 0.81 10.1 0 1 1 329 2.68 2.86 1.79 0.16 1.88 35.7 1.99 2.04 1.67 -0 -0.2 0 0.01 -0 0.29 -0.2 0.38 -0.8 17.07 

223 0.8 10.1 0 1 1 309 2.84 3.05 1.8 0.08 1.77 33.7 1.99 2.04 1.9 -0 -0.2 0 0 0.01 0.27 -0.2 0.23 -0.8 17.07 

224 0.82 10.1 0 1 2 309 2.96 3.17 1.82 0 1.88 35.7 1.99 2.16 1.67 -0 -0.4 0 0 0.02 0.32 -0.2 0.34 -0.8 17.07 

225 0.78 10.1 0 1 0 333 1.82 2.87 1.64 0.08 2.39 45.4 2.04 1.9 1.67 -0.2 -0.2 0.17 0 0.18 0.07 0.09 0.39 -0.8 9.23 

226 0.85 10.6 0 2 1 578 2.55 2.91 1.72 0.16 2.18 43.6 2.16 2.25 1.9 -0 -0.3 -1 0 0.03 0.26 -0.2 0.76 -0 37.3 

227 0.64 10.6 0 2 1 514 2.15 3.44 1.82 0.08 2.07 41.4 2.2 2.28 2.08 -0.2 -0.5 0.33 0 0.21 0.13 0.01 0.2 -0.7 26.3 

228 0.54 10.6 0 2 1 520 2 3.43 1.85 0.16 2.07 41.4 2.2 2.28 2.12 -0.2 0 0.33 0.01 0.26 0.09 0.02 0.23 -0.7 26.3 

229 0.57 10.6 0 2 2 486 2.29 3.78 1.86 0.16 1.93 38.7 2.2 2.38 2.27 -0.2 0 0 0.01 0.21 0.12 0.04 0.18 -0.7 26.3 

230 0.82 10.6 0 2 1 554 1.93 3.21 1.79 0.16 2.07 41.4 2.2 2.28 1.9 -0.2 -0.3 -0.3 0 0.2 0.08 -0 0.42 -0.7 26.3 

231 0.6 10.6 0 2 2 526 2.03 3.51 1.85 0.32 2.07 41.4 2.2 2.38 1.95 -0.2 0 0 0.01 0.22 0.1 0.01 0.42 -0.7 26.3 

232 0.86 10.6 0 2 0 612 1.94 2.89 1.83 0.08 2.18 43.6 2.2 2.09 1.9 -0.2 -0.3 -0.3 0 0.1 0.19 -0.1 0.84 -0.7 26.3 

233 1.03 11.1 0 3 1 867 1.71 3.41 1.84 0.16 2.12 44.5 2.37 2.44 2.09 -0.4 -0.4 0 0.55 0.49 0.05 0.33 0.39 -0.6 35.53 

234 0.88 10.2 0 0 0 128 2.34 2.34 1.86 0.08 1.16 23.1 1.79 1.61 1.39 1 1 0 0.04 0.06 0.33 -0.1 0.38 -0.9 0 

235 1.01 10.2 0 0 1 118 2.63 2.63 1.86 0 1.32 26.4 1.79 1.79 1.39 1 1 0 0 -0 0.33 -0.2 0.33 -0.9 0 

236 1.54 10.2 0 0 1 114 2.75 2.75 1.85 0 1.32 26.4 1.79 1.79 1.61 1 1 0 0 -0 0.31 -0.2 0.27 -0.9 0 

237 1.25 10.2 0 0 3 106 3.17 3.17 1.77 0 1.26 25.1 1.79 2.08 1.39 1 0 0 0 -0 0.29 -0.2 0.2 -0.9 0 

238 1.74 10.2 0 0 2 108 2.99 2.99 1.89 0 1.16 23.1 1.79 1.95 1.61 1 0 0 0 -0.1 0.3 -0.2 0.25 -0.9 0 

239 0.89 10.7 0 1 0 312 2.27 2.5 1.81 0.08 1.72 36.1 1.99 1.85 1.67 -0 -0.2 -1 0 0.07 0.33 -0.1 0.76 -0.1 20.23 

240 0.95 10.7 0 1 1 282 2.45 2.75 1.83 0.16 1.78 37.4 1.99 2.04 1.67 -0 -0.2 0 0 0.14 0.32 -0.1 0.62 -0.1 20.23 

241 1.14 10.7 0 1 1 266 2.57 2.91 1.8 0.08 1.78 37.4 1.99 2.04 1.9 -0 -0.2 0 0 0.12 0.34 -0.2 0.25 -0.1 20.23 

242 1.19 10.7 0 1 1 278 2.59 2.9 1.81 0.08 1.91 40.1 1.99 1.99 1.9 -0 -0.2 0 0 0.05 0.34 -0.2 0.59 -0.1 20.23 

243 1.06 10.7 0 1 2 264 2.69 3.04 1.87 0 1.88 39.4 1.99 2.16 1.67 -0 -0.4 0 0 -0 0.19 -0 0.27 -0.1 20.23 
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244 1.2 10.7 0 1 2 248 1.92 3.44 1.9 0 1.38 28.9 2.04 2.23 1.61 -0.2 0.17 0 0 0.37 0.22 0.11 0.29 -0.8 9.23 

245 0.62 10.7 0 1 0 284 1.69 2.77 1.92 0.08 1.57 32.9 2.04 1.9 1.73 -0.2 0.17 0.17 0.02 0.27 0.12 0.13 0.32 -0.8 9.23 

246 1.28 11.2 0 2 1 456 1.69 3.6 1.96 0.08 1.64 36.1 2.23 2.31 2.04 -0.4 -0.2 0.33 0.01 0.56 0.13 0.29 0.24 -0.7 18.46 

247 1.95 11.2 0 0 1 208 2.31 3.3 1.79 0 1.36 30 2.02 2.02 1.95 -0.4 0.17 0 0 0.28 0.36 0.04 0.21 -0.8 3.24 

248 0.77 11.2 0 0 0 240 2.03 2.62 1.86 0.08 1.76 38.8 1.99 1.85 1.67 -0.2 0.17 0.17 0.06 0.19 0.31 -0 0.36 -0.1 12.03 

249 1.59 12.7 0 3 1 1054 2.41 3.7 1.73 0.24 2.16 54.1 2.44 2.44 2.46 -0.3 -0.5 2.09 0 0.74 0.14 0.33 0.63 1.79 63.93 

250 0.98 13.6 0 0 21 #### 4.49 7.03 3.2 2.16 1.15 26.4 3.48 4.31 4.7 -0.1 -0 -0 0.02 -0.9 0.1 0.84 0.63 -0.3 0 

251 0.45 10.5 1 2 6 966 2.84 3.31 0.86 0.3 2.84 42.6 2.61 2.96 3.01 0 -0.1 0 0 0.41 -0.1 0.42 0.44 -0.1 37.3 

252 0.26 9.19 1 0 4 558 3 3.07 0.81 0.15 1.91 24.9 2.22 2.32 2.12 0 -0.6 0 0 0.31 0.03 0.42 0.74 -0.8 23.79 

253 0.35 9.31 1 1 4 568 2.84 3.03 0.91 0.15 1.87 26.2 2.23 2.34 2.16 0 -0.6 0 0 0.38 0.04 0.35 0.64 -0.8 17.07 

254 0.61 10.1 1 0 5 385 3.03 3.11 1.45 0.3 2.52 37.8 2.39 2.7 2.48 0 -0.4 0 0 0.37 -0 0.58 0.56 -0.8 0 

255 0.63 9.39 1 0 4 294 3.02 3.02 1.46 0.11 2.04 30.6 2.08 2.2 1.79 1 1 0 0 0.33 0.03 0.36 0.18 -0.9 0 

256 0.93 9.9 1 1 4 498 2.17 3.09 1.68 0.15 2.25 36 2.27 2.37 2.16 -0.1 -0.2 0 0 0.62 -0.1 0.54 0.21 -0.8 9.23 

257 0.81 9.9 1 1 4 514 2.58 2.91 1.33 0.15 2.42 38.8 2.23 2.34 2.16 0 -0.6 0 0 0.43 0.06 0.39 0.46 -0.2 20.23 

258 1.02 9.9 1 1 5 478 2.82 3.23 1.42 0.22 2.7 43.2 2.23 2.46 2.3 0 -0.4 0 0 0.5 -0 0.39 0.28 -0.2 20.23 

259 0.67 9.9 1 1 5 486 2.77 3.17 1.44 0.22 2.7 43.2 2.23 2.46 2.16 0 -0.6 0 0 0.49 -0.1 0.44 0.33 -0.2 20.23 

260 0.65 9.9 1 1 5 494 2.74 3.12 1.44 0.3 2.7 43.2 2.23 2.46 2.16 0 -0.4 0 0 0.47 -0 0.43 0.39 -0.2 20.23 

261 0.77 10.4 1 0 5 428 2.78 3.25 1.62 0.22 2.38 40.5 2.23 2.46 2.1 -0.1 0.14 0 0 0.44 -0.1 0.36 0.15 -0.8 12.89 

262 0.68 11.6 0 2 1 758 2.12 3.47 1.62 0.16 2.71 57 2.3 2.38 2.23 -0.2 -0.2 -0.1 0.04 0.24 0.1 -0 0.36 -0.7 26.3 

263 1.18 11.2 1 0 3 196 2.04 2.04 2.17 0 0.92 19.3 2.08 2.08 2.08 1 0 0 0 -0.1 0.21 -0.2 0.22 -0.9 0 

264 1.02 11.2 1 0 4 193 2.12 2.12 2.03 0.11 1.3 27.3 2.08 2.2 1.79 1 1 0 0 -0.2 0.44 -0.3 0.24 -0.9 0 

265 1.08 11.2 1 0 4 194 2.14 2.14 1.95 0.13 1.3 27.3 2.08 2.2 1.61 1 1 0 0 0.08 0.31 -0.2 0.29 -0.9 0 

266 0.86 11.2 1 0 5 186 2.26 2.26 1.97 0 1.44 30.2 2.08 2.3 1.61 1 1 0 0 0.09 0.23 -0.2 0.25 -0.9 0 

267 0.86 11.2 1 0 5 186 2.26 2.26 1.97 0 1.44 30.2 2.08 2.3 1.61 1 1 0 0 0.09 0.23 -0.2 0.25 -0.9 0 

268 0.89 11.2 0 0 0 249 2.56 2.56 1.69 0.08 2.13 44.7 1.95 1.79 1.61 1 1 1 0 -0.1 0.34 -0.2 0.46 -0.9 0 

269 0.68 12.2 0 2 1 695 2.08 3.35 1.83 0.16 2.03 46.7 2.3 2.38 2.23 -0.2 -0.2 -0.1 0.03 0.24 0.2 -0.1 0.29 -0.7 26.3 

270 0.93 12.2 0 2 1 775 2.61 2.89 1.76 0.16 2.08 47.9 2.27 2.35 2.04 -0 -0.2 -0.6 0.06 -0 0.38 -0.3 0.81 -0.1 37.3 

271 0.81 12.2 0 2 2 651 2.43 3.6 2.04 0.16 2 46 2.3 2.47 2.2 -0.2 -0.6 0.29 0.08 0.18 0.14 -0.1 0.2 -0.7 26.3 
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272 0.55 12.2 0 2 1 675 2.17 3.44 1.85 0.16 2.03 46.7 2.3 2.38 2.23 -0.2 -0.4 0.29 0.01 0.22 0.15 -0 0.22 -0.7 26.3 

273 0.46 12.2 0 2 2 643 2.28 3.7 1.89 0.24 2 46 2.3 2.47 2.4 -0.2 0.03 0.29 0.06 0.22 0.15 -0 0.22 -0.7 26.3 

274 0.94 12.2 0 2 2 711 2.15 3.36 1.96 0.16 2.12 48.7 2.3 2.47 2.04 -0.2 -0.5 -0.4 0.06 0.15 0.13 -0 0.42 -0.7 26.3 

275 0.93 11.8 0 0 0 204 2.45 2.45 1.86 0.08 1.15 26.4 1.95 1.79 1.61 1 1 1 0.2 -0 0.38 -0.2 0.4 -0.9 0 

276 0.99 11.8 0 0 1 190 2.68 2.68 1.96 0.16 1.33 30.5 1.95 1.95 1.61 1 1 0 0 -0 0.39 -0.3 0.38 -0.9 0 

277 1.5 11.8 0 0 1 182 2.83 2.83 2.01 0.08 1.33 30.5 1.95 1.95 1.79 1 1 0 0 -0 0.38 -0.3 0.29 -0.9 0 

278 1.99 11.8 0 0 1 174 2.99 2.99 1.97 0 1.33 30.5 1.95 1.95 1.95 1 1 0 0 -0.1 0.32 -0.3 0.24 -0.9 0 

279 1.15 11.8 0 0 3 170 3.15 3.15 1.84 0 1.31 30 1.95 2.2 1.61 1 1 0 0 -0 0.37 -0.2 0.28 -0.9 0 

280 2.06 11.8 0 0 2 168 3.14 3.14 1.9 0 1.31 30 1.95 2.08 1.95 1 1 0 0 -0.1 0.34 -0.3 0.26 -0.9 0 

281 1.12 11.8 0 0 2 176 2.95 2.95 1.97 0 1.31 30 1.95 2.08 1.61 1 1 0 0 -0.1 0.25 -0.2 0.33 -0.9 0 

282 2.09 11.8 0 0 3 162 3.36 3.36 1.87 0 1.31 30 1.95 2.2 1.95 1 1 0 0 -0.1 0.32 -0.2 0.23 -0.9 0 

283 2.19 11.8 0 0 4 156 3.54 3.54 1.81 0 1.24 28.4 1.95 2.3 1.95 1 0 0 0 -0.2 0.31 -0.2 0.25 -0.9 0 

284 0.95 12.3 0 1 0 442 2.39 2.57 1.84 0.08 1.66 39.8 2.12 1.99 1.85 -0 -0.1 -0.4 0.15 0.06 0.39 -0.2 0.74 -0.2 20.23 

285 0.96 12.3 0 1 1 404 2.54 2.77 1.82 0.16 1.73 41.4 2.12 2.16 1.85 -0 -0.1 -0.4 0.16 0.02 0.39 -0.1 0.43 -0.2 20.23 

286 0.97 15.4 0 0 24 #### 4.78 7.23 3.16 2.64 1.14 29.6 3.6 4.44 4.85 -0.1 -0 -0 0.55 -0.8 0.34 0.82 0.62 -0.3 0 

287 0.56 10.4 1 0 4 448 2.99 2.99 0.88 0.15 1.77 28.4 2.2 2.3 2.08 1 1 0 0 0.35 -0 0.42 0.24 -0.9 0 

288 0.94 10.9 1 1 5 697 2.85 3.02 1.53 0.19 2.44 41.5 2.34 2.54 2.37 0 -0.3 0 0 0.39 0.02 0.35 0.38 -0.8 17.07 

289 0.74 11.4 1 2 6 1016 2.72 3.09 1.47 0.38 3.02 54.3 2.46 2.74 2.59 0 -0.6 -1 0.1 0.51 0.01 0.35 0.5 -0.2 37.3 

290 1.01 11 1 0 4 402 2.83 2.83 1.7 0.15 2.24 40.2 2.2 2.3 2.08 1 1 0 0 0.35 0.07 0.34 0.26 -0.9 0 

291 1.63 11 1 0 5 382 3.14 3.14 1.57 0.22 2.2 39.5 2.2 2.4 2.2 1 1 0 0 0.32 0.14 0.29 0.23 -0.9 0 

292 0.76 11 1 0 5 386 3.08 3.08 1.6 0.22 2.2 39.5 2.2 2.4 2.08 1 1 0 0 0.33 0.11 0.33 0.17 -0.9 0 

293 0.74 11 1 0 5 390 3.03 3.03 1.59 0.3 2.2 39.5 2.2 2.4 2.08 1 1 0 0 0.4 0.08 0.41 0.17 -0.9 0 

294 1.19 11.5 1 1 5 616 2.76 3.08 1.64 0.26 2.8 53.1 2.34 2.54 2.49 0 -0.3 0 0 0.56 0.04 0.36 0.21 -0.2 20.23 

295 1.02 11.5 1 1 5 632 2.71 3.01 1.66 0.34 2.8 53.1 2.34 2.54 2.37 0 -0.3 0 0 0.53 -0 0.4 0.36 -0.2 20.23 

296 1.03 11.5 1 1 5 648 2.66 2.95 1.67 0.34 2.8 53.1 2.34 2.54 2.37 0 -0.2 -1 0.04 0.49 0.01 0.42 0.48 -0.2 20.23 

297 1.79 11.5 1 1 6 596 2.97 3.33 1.51 0.33 2.72 51.7 2.34 2.62 2.57 0 -0.4 0 0 0.53 0.07 0.37 0.3 -0.2 20.23 

298 0.94 11.5 1 1 6 608 2.91 3.25 1.56 0.41 2.72 51.7 2.34 2.62 2.49 0 -0.2 0 0 0.52 0.06 0.4 0.31 -0.2 20.23 

299 1.02 11.5 1 1 6 604 2.91 3.25 1.55 0.41 2.72 51.7 2.34 2.62 2.49 0 -0.4 0 0 0.47 0.06 0.34 0.2 -0.2 20.23 

300 1.19 11.5 1 1 6 592 2.97 3.33 1.54 0.33 2.72 51.7 2.34 2.62 2.59 0 -0.2 0 0 0.55 0.08 0.37 0.14 -0.2 20.23 
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301 
1.6 11.5 1 1 6 612 2.91 3.25 1.55 0.41 2.72 51.7 2.34 2.62 2.46 0 -0.4 0 0 0.44 0.06 0.36 0.43 -0.2 20.23 

302 0.73 11.5 1 1 6 608 2.9 3.25 1.57 0.33 2.72 51.7 2.34 2.62 2.37 0 -0.4 0 0 0.5 0.04 0.39 0.44 -0.2 20.23 

303 1.57 12.8 1 0 3 288 2 2 2.24 0 0.92 22 2.2 2.2 2.2 1 1 0 0 0.01 0.28 -0.3 0.25 -0.9 0 

304 1.27 12.8 1 0 5 272 2.19 2.19 2.01 0.3 1.42 34 2.2 2.4 2.08 1 1 0 0 -0.2 0.52 -0.4 0.26 -0.9 0 

305 0.94 12.8 0 0 0 364 2.62 2.62 1.71 0.08 2.05 49.2 2.08 1.95 1.79 1 1 1 0.13 -0.1 0.39 -0.2 0.5 -0.9 0 

306 0.99 13.8 0 2 1 1016 2.66 2.89 1.79 0.16 2 52 2.37 2.44 2.16 -0 -0.2 -0.4 0.2 -0 0.43 -0.3 0.84 -0.2 37.3 

307 1.34 13.8 0 2 2 842 3.23 3.58 1.75 0.24 2.06 53.6 2.37 2.52 2.51 -0 -0.4 -0.6 0.58 -0.1 0.27 -0.3 0.29 -0.2 37.3 

308 0.67 13.8 0 2 1 880 2.21 3.39 1.81 0.16 1.98 51.5 2.4 2.47 2.34 -0.2 -0.5 -0.1 0.01 0.2 0.21 -0.1 0.26 -0.8 26.3 

309 0.42 13.8 0 2 3 808 2.39 3.83 1.87 0.32 1.93 50.2 2.4 2.62 2.51 -0.2 0.04 0.25 0.14 0.2 0.2 -0.1 0.28 -0.8 26.3 

310 0.99 13.4 0 0 0 306 2.53 2.53 1.88 0.08 1.14 29.6 2.08 1.95 1.79 1 1 1 0.29 -0 0.44 -0.3 0.42 -0.9 0 

311 0.99 13.4 0 0 1 288 2.72 2.72 1.96 0.16 1.32 34.4 2.08 2.08 1.79 1 1 1 0.54 -0 0.45 -0.3 0.41 -0.9 0 

312 1.43 13.4 0 0 1 276 2.86 2.86 1.88 0.16 1.32 34.4 2.08 2.08 1.95 1 1 1 0.55 -0 0.44 -0.3 0.37 -0.9 0 

313 1.44 13.4 0 0 1 272 2.92 2.92 1.86 0.08 1.32 34.4 2.08 2.08 1.95 1 1 1 0.01 -0 0.44 -0.3 0.35 -0.9 0 

314 1.83 13.4 0 0 1 260 3.07 3.07 1.99 0.16 1.32 34.4 2.08 2.08 2.08 1 1 0 0.01 -0 0.41 -0.3 0.29 -0.9 0 

315 1.03 13.4 0 0 3 260 3.11 3.11 1.89 0.24 1.32 34.4 2.08 2.3 1.79 1 1 0 0 -0 0.42 -0.3 0.35 -0.9 0 

316 1.89 13.4 0 0 2 254 3.17 3.17 1.93 0.16 1.35 35.2 2.08 2.2 2.08 1 1 0 0 -0.1 0.44 -0.3 0.29 -0.9 0 

317 1.51 13.4 0 0 2 258 3.1 3.1 1.98 0.16 1.35 35.2 2.08 2.2 1.95 1 1 0 0 -0.1 0.31 -0.3 0.33 -0.9 0 

318 1.11 13.4 0 0 2 270 2.93 2.93 1.97 0.32 1.35 35.2 2.08 2.2 1.79 1 1 0 0 0.02 0.44 -0.3 0.44 -0.9 0 

319 1.88 13.4 0 0 3 244 3.37 3.37 1.92 0.08 1.32 34.4 2.08 2.3 2.08 1 1 0 0 -0 0.39 -0.3 0.25 -0.9 0 

320 2.28 13.4 0 0 2 246 3.29 3.29 1.93 0.08 1.35 35.2 2.08 2.2 2.2 1 1 0 0 -0.1 0.34 -0.3 0.27 -0.9 0 

321 2.15 13.4 0 0 2 242 3.36 3.36 1.89 0 1.35 35.2 2.08 2.2 2.2 1 1 0 0 -0.1 0.41 -0.4 0.28 -0.9 0 

322 2.68 13.4 0 0 3 232 3.58 3.58 1.89 0 1.32 34.4 2.08 2.3 2.3 1 1 0 0 -0.1 0.32 -0.3 0.2 -0.9 0 

323 2.38 13.4 0 0 4 230 3.62 3.62 1.84 0 1.37 35.5 2.08 2.4 2.2 1 1 0 0 -0.1 0.42 -0.3 0.26 -0.9 0 

324 1.19 13.4 0 0 4 242 3.39 3.39 1.89 0 1.37 35.5 2.08 2.4 1.79 1 1 0 0 -0.1 0.26 -0.2 0.34 -0.9 0 

325 2.78 13.4 0 0 4 226 3.71 3.71 1.87 0 1.37 35.5 2.08 2.4 2.3 1 1 0 0 -0.2 0.32 -0.3 0.23 -0.9 0 

326 2.35 13.4 0 0 3 236 3.46 3.46 1.88 0 1.18 30.8 2.08 2.3 2.2 1 1 0 0 -0.2 0.35 -0.3 0.3 -0.9 0 

327 2.88 13.4 0 0 6 214 4.02 4.02 1.81 0 1.14 29.6 2.08 2.57 2.3 1 0 0 0 -0.3 0.23 -0.2 0.26 -0.9 0 

328 1 13.9 0 1 0 606 2.48 2.63 1.85 0.08 1.61 43.4 2.23 2.12 1.99 -0 -0.1 -0.3 0.24 0.05 0.46 -0.2 0.72 -0.2 20.23 

329 1.02 13.9 0 1 1 560 2.61 2.79 1.83 0.16 1.68 45.3 2.23 2.27 1.99 -0 -0.1 -0.3 0.59 0.07 0.38 -0.2 0.48 -0.2 20.23 
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330 
1.56 13.9 0 1 1 512 2.92 3.14 1.97 0.16 1.81 48.9 2.23 2.23 2.27 -0 -0.3 -0.4 0.04 0.1 0.47 -0.2 0.57 -0.2 20.23 

331 0.81 13.9 0 1 0 550 1.92 2.86 1.86 0.08 1.53 41.3 2.27 2.16 2.04 -0.2 -0.3 0.13 0 0.25 0.28 0.01 0.37 -0.8 9.23 

332 1.02 14.4 0 0 0 518 2.54 2.61 1.84 0.08 1.7 47.6 2.22 2.1 1.97 -0 -0.1 -0.3 0.22 0.04 0.48 -0.3 0.52 0.63 26.02 

333 0.91 14.4 0 0 0 490 2.24 2.73 1.86 0.08 1.7 47.5 2.23 2.12 1.99 -0.2 -0.3 0.13 0.01 0.16 0.47 -0.1 0.4 -0.2 12.03 

334 1.1 17.2 0 0 27 876 5.05 7.4 3.23 3.12 1.13 32.8 3.71 4.55 4.97 -0.1 -0 -0 1.6 -0.8 -0.1 1.15 0.64 -0.3 0 

335 0.49 11.8 2 0 8 850 2.73 2.99 1 0.28 2.02 34.3 2.51 2.74 2.6 -0.1 -0.1 0 0 0.77 -0.1 0.63 0.22 -0.9 12.89 

336 0.54 11.8 2 0 8 858 2.78 2.95 0.99 0.28 2.01 34.2 2.51 2.73 2.59 -0.1 -0.3 0 0 0.73 -0.1 0.63 0.32 -0.9 12.89 

337 0.91 12 2 0 8 526 2.54 2.54 1.61 0.1 2.38 45.2 2.4 2.64 2.3 1 1 0 0 0.53 -0 0.42 0.25 -1 0 

338 0.94 12.6 1 0 4 548 2.62 2.62 1.74 0.15 2.35 49.4 2.3 2.4 2.2 1 1 1 0.16 0.32 0.14 0.32 0.33 -1 0 

339 1.28 12.6 1 0 5 518 2.85 2.85 1.61 0.19 2.26 47.4 2.3 2.49 2.3 1 1 0 0 0.27 0.12 0.23 0.32 -1 0 

340 1.08 12.6 1 0 5 520 2.88 2.88 1.74 0.34 2.39 50.2 2.3 2.49 2.3 1 1 1 0.05 0.47 0.13 0.38 0.21 -1 0 

341 2.07 12.6 1 0 6 484 3.25 3.25 1.62 0.33 2.13 44.7 2.3 2.57 2.49 1 1 0 0 0.28 0.25 0.23 0.16 -1 0 

342 1.44 12.6 1 0 6 492 3.17 3.17 1.69 0.41 2.13 44.7 2.3 2.57 2.4 1 1 0 0 0.31 0.23 0.24 0.19 -1 0 

343 0.74 12.6 1 0 6 492 3.17 3.17 1.73 0.33 2.13 44.7 2.3 2.57 2.3 1 1 0 0 0.36 0.2 0.3 0.16 -1 0 

344 1.01 14.4 0 0 0 511 2.66 2.66 1.72 0.08 1.98 53.4 2.2 2.08 1.95 1 1 1 0.24 -0 0.42 -0.3 0.5 -1 0 

345 1.03 15.4 0 2 1 1305 2.71 2.89 1.8 0.16 1.93 55.9 2.46 2.52 2.27 -0 -0.1 -0.3 0.26 -0 0.48 -0.3 0.85 -0.2 37.3 

346 0.8 15.4 0 2 2 1093 2.34 3.5 1.98 0.16 2.04 59.1 2.49 2.62 2.43 -0.1 -0.5 -0.2 0.83 0.03 0.35 -0 0.29 -0.8 26.3 

347 1.02 15 0 0 0 438 2.6 2.6 1.89 0.08 1.13 32.8 2.2 2.08 1.95 1 1 1 0.35 -0 0.51 -0.3 0.44 -1 0 

348 1.01 15 0 0 1 416 2.75 2.75 1.92 0.16 1.31 38.1 2.2 2.2 1.95 1 1 1 1.34 -0 0.51 -0.3 0.44 -1 0 

349 1 15 0 0 3 380 3.07 3.07 1.91 0.24 1.33 38.4 2.2 2.4 1.95 1 1 1 0.62 -0 0.47 -0.4 0.39 -1 0 

350 1.18 15 0 0 4 358 3.28 3.28 1.96 0.48 1.41 40.8 2.2 2.49 1.95 1 1 0 0 0.03 0.49 -0.4 0.44 -1 0 

351 3.4 15 0 0 6 298 4.15 4.15 1.8 0 1.27 36.9 2.2 2.64 2.57 1 1 0 0 0.04 0.65 -0.4 0.24 -1 0 

352 2.65 15 0 0 5 312 3.88 3.88 1.87 0 1.27 36.9 2.2 2.57 2.4 1 1 0 0 -0.1 0.53 -0.2 0.29 -1 0 

353 1.23 15 0 0 6 322 3.75 3.75 1.91 0 1.27 36.9 2.2 2.64 1.95 1 1 0 0 -0 0.4 -0.2 0.36 -1 0 

354 3.16 15 0 0 5 304 4.01 4.01 1.9 0 1.27 36.9 2.2 2.57 2.57 1 1 0 0 -0.1 0.46 -0.2 0.23 -1 0 

355 1.04 15.5 0 1 0 808 2.55 2.68 1.87 0.08 1.56 46.8 2.34 2.23 2.12 -0 -0.1 -0.2 0.31 0.04 0.52 -0.3 0.71 -0.3 20.23 

356 1.01 15.5 0 1 1 754 2.66 2.81 1.83 0.16 1.63 49 2.34 2.37 2.12 -0 -0.1 -0.2 0.48 0.07 0.56 -0.2 0.47 -0.3 20.23 

357 1.12 19 0 0 30 #### 5.28 7.54 3.18 3.6 1.12 35.9 3.8 4.65 5.09 -0.1 -0 -0 1.17 -0.6 0.73 0.84 0.61 -0.3 0 
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358 0.64 15 1 4 7 2756 2.31 3.09 1.74 0.46 2.86 68.5 2.83 3.09 3.15 -0.2 -0.4 -0.5 0.19 0.75 0.06 0.55 0.32 -0.7 52.6 

359 0.57 12.4 2 0 8 792 2.89 2.89 0.97 0.28 1.39 25.1 2.49 2.71 2.57 1 1 0 0 0.76 0.04 0.64 0.24 -1 0 

360 1.13 13.6 2 0 8 680 2.41 2.41 1.73 0.28 2.37 52.1 2.49 2.71 2.57 1 1 0 0 0.24 0.35 0.09 0.29 -1 0 

361 1.35 13.6 2 0 9 658 2.51 2.51 1.77 0.14 2.55 56.1 2.49 2.77 2.57 1 1 0 0 0.54 0.05 0.37 0.28 -1 0 

362 0.89 13.6 2 0 9 664 2.52 2.52 1.72 0.37 2.42 53.3 2.49 2.77 2.49 1 1 0 0.02 0.5 0.05 0.36 0.21 -1 0 

363 1.12 14.2 1 0 4 736 2.43 2.43 1.83 0.15 2.35 56.3 2.4 2.49 2.3 1 1 1 0.13 0.44 0.27 0.3 0.38 -1 0 

364 0.9 14.2 1 0 5 702 2.59 2.59 1.74 0.31 2.35 56.3 2.4 2.57 2.3 1 1 1 0.07 0.46 0.19 0.31 0.38 -1 0 

365 1.26 14.2 1 0 5 676 2.8 2.8 1.76 0.38 2.28 54.8 2.4 2.57 2.49 1 1 1 0.14 0.39 0.27 0.3 0.23 -1 0 

366 1.28 14.2 1 0 6 658 2.89 2.89 1.7 0.38 2.37 56.8 2.4 2.64 2.49 1 1 1 0.15 0.22 0.18 0.17 0.24 -1 0 

367 1.85 14.2 1 0 7 612 3.28 3.28 1.75 0.6 1.96 47 2.4 2.71 2.64 1 1 0 0 0.27 0.33 0.19 0.23 -1 0 

368 1.61 14.2 1 0 5 674 2.75 2.75 1.68 0.19 2.35 56.3 2.4 2.57 2.49 1 1 1 0.07 0.45 0.25 0.29 0.35 -1 0 

369 1.77 15.4 2 0 8 520 1.93 1.93 2.21 0.28 1.2 33.5 2.49 2.71 2.57 1 1 0 0 -0.3 0.58 -0.5 0.3 -1 0 

370 1.67 15.4 2 0 8 520 1.93 1.93 2.1 0.28 1.2 33.5 2.49 2.71 2.57 1 1 0 0 -0.4 0.73 -0.5 0.32 -1 0 

371 1.03 16 0 0 0 694 2.7 2.7 1.77 0.08 1.92 57.5 2.3 2.2 2.08 1 1 1 0.2 -0 0.52 -0.3 0.53 -1 0 

372 1.09 17 0 2 1 1646 2.74 2.9 1.81 0.16 1.86 59.6 2.54 2.6 2.37 -0 -0.1 -0.2 0.01 0.16 0.6 -0.2 0.86 -0.2 37.3 

373 1.06 16.6 0 0 0 604 2.65 2.65 1.9 0.08 1.12 35.9 2.3 2.2 2.08 1 1 1 0.42 -0 0.57 -0.4 0.45 -1 0 

374 2.11 16.6 0 0 4 456 3.64 3.64 1.95 0.32 1.42 45.5 2.3 2.57 2.4 1 1 1 0.29 -0.1 0.5 -0.4 0.35 -1 0 

375 2.95 16.6 0 0 6 416 4.1 4.1 1.88 0.24 1.32 42.4 2.3 2.71 2.64 1 1 0 0 -0.2 0.46 -0.5 0.27 -1 0 

376 1.1 16.6 0 0 6 464 3.56 3.56 1.94 0.72 1.32 42.4 2.3 2.71 2.08 1 1 0 0 0 0.51 -0.4 0.45 -1 0 

377 1.08 17.1 0 1 0 1052 2.61 2.71 1.89 0.08 1.52 50.2 2.43 2.34 2.23 -0 -0.1 -0.1 0.36 0.07 0.56 -0.3 0.65 -0.3 20.23 

378 1.15 14 2 0 9 951 2.91 2.91 1.51 0.44 2.2 46.2 2.57 2.83 2.77 1 1 0 0 0.68 0.17 0.57 0.25 -1 0 

379 0.75 14 2 0 9 973 2.83 2.83 1.53 0.56 2.2 46.2 2.57 2.83 2.71 1 1 1 0.09 0.73 0.12 0.59 0.24 -1 0 

380 1.09 18.2 0 0 0 808 2.69 2.69 1.91 0.08 1.11 39 2.4 2.3 2.2 1 1 1 0.49 -0.1 0.64 -0.4 0.46 -1 0 

381 1.11 18.7 0 1 0 1342 2.66 2.75 1.89 0.08 1.49 53.5 2.51 2.43 2.34 -0 -0 -0.1 0.44 0.03 0.65 -0.4 0.69 -0.3 20.23 

382 1.01 15 2 0 8 1358 2.46 2.46 1.35 0.06 1.35 29.7 2.64 2.83 2.71 1 1 1 0.01 0.81 -0 0.77 0.35 -1 0 

383 0.78 15.6 2 0 10 1176 2.8 2.8 1.65 0.75 2.4 57.5 2.64 2.94 2.83 1 1 1 0.27 0.7 0.21 0.54 0.22 -1 0 
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384 1.12 17.4 1 0 6 990 3.01 3.01 2.05 0.69 2.16 64.8 2.57 2.77 2.77 1 1 1 0.15 0.63 0.51 0.43 0.21 -1 0 

385 1.55 18 3 0 17 772 1.98 1.98 2.21 0.67 1.63 52.1 2.71 3.22 2.94 1 1 0 0 -0.6 1.02 -0.8 0.19 -1 0 

386 1.1 19.2 0 0 0 1184 2.77 2.77 1.79 0.08 1.81 65.1 2.49 2.4 2.3 1 1 1 0.47 -0.1 0.65 -0.4 0.55 -1 0 

387 1.14 20.2 0 2 1 2500 2.8 2.91 1.86 0.16 1.76 66.9 2.69 2.74 2.54 -0 -0.1 -0.1 0.47 -0 0.68 -0.5 0.85 -0.3 37.3 

388 1.13 19.8 0 0 0 1054 2.73 2.73 1.92 0.08 1.11 42 2.49 2.4 2.3 1 1 1 0.56 -0.1 0.7 -0.5 0.46 -1 0 

389 1.15 20.3 0 1 0 1682 2.7 2.78 1.91 0.08 1.46 56.8 2.59 2.51 2.43 -0 -0 -0.1 0.49 0.05 0.69 -0.4 0.64 -0.4 20.23 

390 0.94 16.6 2 0 8 1742 2.16 2.16 1.63 0.3 1.83 45.7 2.71 2.89 2.71 1 1 1 0.18 0.71 0.02 0.79 0.45 -1 0 

391 1.16 21.4 0 0 0 1346 2.76 2.76 1.92 0.08 1.1 45 2.57 2.49 2.4 1 1 1 0.62 -0.1 0.76 -0.5 0.47 -1 0 

392 1.17 21.9 0 1 0 2076 2.73 2.8 1.92 0.08 1.43 60 2.66 2.59 2.51 -0 -0 -0.1 0.56 0.03 0.75 -0.4 0.64 -0.4 20.23 

393 0.75 17 3 0 13 1904 2.61 2.61 1.02 0.65 1.48 35.6 2.83 3.14 3.14 1 1 1 0.18 0.94 0.14 0.8 0.29 -1 0 

394 0.63 17 3 0 13 1960 2.52 2.52 1.04 0.89 1.48 35.6 2.83 3.14 3.09 1 1 1 0.36 1.09 0.17 0.81 0.32 -1 0 

395 1.58 20.6 1 0 11 1452 3.02 3.02 1.88 0.54 2.1 75.5 2.71 3.14 3 1 1 1 1.41 -0 0.46 -0 0.35 -1 0 

396 1.19 23 0 0 0 1688 2.79 2.79 1.93 0.08 1.09 48 2.64 2.57 2.49 1 1 1 0.7 -0.1 0.83 -0.6 0.48 -1 0 

397 1.2 23.5 0 1 0 2528 2.76 2.82 1.93 0.08 1.41 63.2 2.73 2.66 2.59 -0 -0 -0 0.63 0.03 0.81 -0.5 0.64 -0.4 20.23 

398 1.78 20.8 2 2 13 3696 2.3 2.45 1.6 0.84 2.82 93 2.98 3.34 3.34 0.01 0.02 -0.4 0.76 0.59 0.08 0.64 0.72 0.3 40.46 

399 1.21 24.6 0 0 0 2084 2.81 2.81 1.94 0.08 1.08 51 2.71 2.64 2.57 1 1 1 0.76 -0.1 0.89 -0.6 0.48 -1 0 

400 1.22 25.1 0 1 0 3042 2.79 2.84 1.93 0.08 1.38 66.4 2.79 2.73 2.66 -0 -0 -0 0.7 0.02 0.87 -0.5 0.63 -0.4 20.23 

401 1.23 26.2 0 0 0 2538 2.83 2.83 1.94 0.08 1.08 53.9 2.77 2.71 2.64 1 1 1 0.83 -0.1 0.96 -0.7 0.49 -1 0 

402 1.54 26.2 0 0 10 1710 4.26 4.26 2.02 0.4 1.42 71.2 2.77 3.22 2.83 1 1 1 1.32 -0 0.96 -0.4 0.44 -1 0 

403 1.25 26.7 0 1 0 3622 2.81 2.86 1.94 0.08 1.36 69.5 2.85 2.79 2.73 -0 -0 -0 0.77 0.02 0.94 -0.6 0.63 -0.4 20.23 

404 1.25 27.8 0 0 0 3054 2.85 2.85 1.95 0.08 1.07 56.9 2.83 2.77 2.71 1 1 1 0.9 -0.1 1.02 -0.7 0.49 -1 0 

405 1.27 28.3 0 1 0 4272 2.83 2.87 1.94 0.08 1.35 72.6 2.91 2.85 2.79 -0 -0 -0 0.84 0.01 1.01 -0.6 0.63 -0.4 20.23 

406 1.05 22.2 3 0 13 3892 2.18 2.18 1.59 0.44 1.42 45.4 3.05 3.3 3.3 1 1 1 0.07 1.57 0.16 1.16 0.43 -1 0 

407 0.95 22.2 3 0 13 4132 2.05 2.05 1.54 0.28 1.42 45.4 3.05 3.3 3.26 1 1 1 2.54 1.54 0.06 1.16 0.42 -1 0 

408 1.35 22.2 3 0 13 4372 1.95 1.95 1.39 0.2 1.42 45.4 3.05 3.3 3.26 1 1 1 3.41 1.48 -0.1 1.11 0.42 -1 0 

409 1.3 29.8 0 2 1 6726 2.9 2.95 1.89 0.16 1.56 87.1 3.03 3.07 2.93 -0 -0 -0 0 0.32 1.15 -0.3 0.84 -0.4 37.3 

410 1.28 29.4 0 0 0 3636 2.86 2.86 1.95 0.08 1.07 59.8 2.89 2.83 2.77 1 1 1 0.97 -0.1 1.08 -0.7 0.49 -1 0 

411 1.31 29.9 0 1 0 4996 2.85 2.89 1.93 0.08 1.33 75.7 2.96 2.91 2.85 -0 -0 -0 0.02 0.49 1.07 -0.3 0.62 -0.5 20.23 

412 1.29 31 0 0 0 4288 2.88 2.88 1.95 0.08 1.06 62.7 2.94 2.89 2.83 1 1 1 1.02 -0.1 1.15 -0.8 0.5 -1 0 
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413 1.33 31.5 0 1 0 5798 2.86 2.9 1.93 0.08 1.31 78.8 3.01 2.96 2.91 -0 -0 -0 0.02 0.51 1.13 -0.3 0.62 -0.5 20.23 

414 1.31 32.6 0 0 0 5014 2.89 2.89 1.96 0.08 1.06 65.6 3 2.94 2.89 1 1 1 1.09 -0.1 1.21 -0.8 0.5 -1 0 

415 1.34 33.1 0 1 0 6682 2.88 2.91 1.94 0.08 1.3 81.9 3.06 3.01 2.96 -0 -0 -0 0.02 0.54 1.19 -0.3 0.62 -0.5 20.23 

416 1.33 34.2 0 0 0 5818 2.9 2.9 1.96 0.08 1.05 68.5 3.05 3 2.94 1 1 1 1.17 -0.1 1.28 -0.9 0.5 -1 0 

417 1.34 35.8 0 0 0 6704 2.91 2.91 1.96 0.08 1.05 71.4 3.09 3.05 3 1 1 1 1.23 -0.1 1.34 -0.9 0.51 -1 0 

418 1.35 37.4 0 0 0 7676 2.92 2.92 1.97 0.08 1.05 74.3 3.14 3.09 3.05 1 1 1 1.31 -0.2 1.41 -1 0.51 -1 0 

419 1.37 39 0 0 0 8738 2.93 2.93 1.97 0.08 1.04 77.2 3.18 3.14 3.09 1 1 1 1.36 -0.2 1.47 -1 0.51 -1 0 

 

Tableau A.2. Valeurs des descripteurs pertinentes utilisées pour l’élaboration du modèle de RQSP pour Tc 

ID Ncic Jhetv Jhete BLI X3sol IC1 TIC1 ATS1m MATS4m EEig01x GATS4m EEig05x EEig05d Mor15m Mor18m SMTIV Mor19m Mor20m E1s R4u R2e H-047 TPSA(NO) Mor11u ATS4m 

1 0 2.38 3.88 1.73 0 1.92 9.61 2.72 0 4 0 0 0 -0.8 0.56 144 -0.6 0.51 0.44 0 2.68 0 0 -0 0 

2 0 1.52 4.15 1.16 0 1.37 6.86 2.52 0 4 0 0 0 0.17 0.47 328 -0.7 0.48 0.22 0 3.6 0 0 0.33 0 

3 0 1.95 3.93 1.76 0 1.52 7.61 2.86 0 4 0 0 0 1.29 0.33 232 -0.4 -0.2 0.24 0 2.93 0 0 0.35 0 

4 0 1.46 4.24 0.85 0 1.37 6.86 2.16 0 4 0 0 0 -0.7 -0.5 332 0.31 -0.3 0.29 0 3.81 0 0 0.21 0 

5 0 1.78 4.09 1.13 0 1.52 7.61 2.31 0 4 0 0 0 -0.7 -0.5 240 0.46 -0.3 0.33 0 3.3 0 0 0.05 0 

6 0 2.25 3.96 1.42 0 1.37 6.86 2.44 0 4 0 0 0 -0.6 -0.6 148 0.65 -0.4 0.41 0 2.85 0 0 -0.1 0 

7 0 3.02 3.83 1.7 0 0.72 3.61 2.55 0 4 0 0 0 -0.2 -0.8 56.2 0.94 -0.6 0.67 0 2.46 0 0 -0.4 0 

8 0 1.26 3.13 1.57 0 1.92 9.61 2.38 0 3 0 0 0 0.33 0.34 187 -0.6 0.36 0.67 0 3.01 0 0 0.23 0 

9 0 1.2 3.22 1.09 0 1.92 9.61 1.96 0 3 0 0 0 -0.3 -0.3 190 0.16 -0.1 0.67 0 3.2 0 0 0.08 0 

10 0 1.59 3.08 1.53 0 1.92 9.61 2.14 0 3 0 0 0 -0.4 -0.2 111 0.22 -0.1 0.67 0 2.75 0 0 -0.2 0 

11 0 2.32 2.94 1.96 0 1.37 6.86 2.29 0 3 0 0 0 -0.3 -0.3 31.5 0.3 -0 0.67 0 2.36 0 0 -0.5 0 

12 0 0.95 3.38 0.66 0 1.37 6.86 1.75 0 3 0 0 0 -0.2 -0.3 270 0.02 -0 0.67 0 3.73 0 0 0.24 0 

13 0 2.09 3.48 0.78 0 1.59 4.76 0.77 0 3 0 0 0 -0 0.04 42 0.06 0.01 0.67 0 0.25 0 23.8 -0.2 0 

14 0 1.63 2.07 2.41 0 1.52 7.61 1.93 0 2 0 0 0 -0.2 -0.1 13.9 0.05 0.16 0.67 0 2.28 0 0 -0.5 0 

15 0 0.67 2.38 0.8 0 1.52 7.61 1.43 0 2 0 0 0 0.02 -0.1 148 -0 0.04 0.67 0 3.14 0 0 0.09 0 

16 0 1.02 2.66 0.87 0 1.5 6 0.85 0 2 0 0 0 -0.1 0.07 48 0.03 -0 0.67 0 1.14 0 17.1 -0.1 0 

17 0 1.12 2.9 0.74 0 2.32 11.6 1.3 0 2.62 0 0 0 -0 0.05 109 -0 -0.1 0.67 0 1.02 0 37.3 -0.1 0 

18 0 1.38 1.17 5.89 0 1.37 6.86 2.04 0 1 0 0 0 0.15 0.14 2.33 -0.1 -0.1 0.67 0 2.09 3 0 -0.4 0 
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19 0 1 1.27 3.4 0 1.37 6.86 1.37 0 1 0 0 0 0.05 -0.1 3.38 0.08 0.05 0.67 0 2.24 3 0 -0.6 0 

20 0 0.41 1.46 1.13 0 1.37 6.86 0.95 0 1 0 0 0 0.05 -0.1 58 -0 0.08 0.67 0 2.64 3 0 -0.2 0 

21 0 1.73 1.01 7.61 0 1.37 6.86 2.45 0 1 0 0 0 -0.2 -0 2.18 -0.2 0.25 0.67 0 1.91 3 0 -0.2 0 

23 0 1.64 4.68 0.81 0 1.84 12.9 1.66 0 3.73 0 0 0 -0.1 0.17 178 0.05 -0.1 0.67 0 1.85 3 45.8 -0.4 0 

24 0 0 0 0 0 0.72 3.61 0 0 0 0 0 0 0.01 -0 0 0.01 0.02 0.67 0 2.24 0 0 -0.7 0 

25 0 0.51 1.33 1.34 0 1.79 10.8 0.85 0 1 0 0 0 0.07 -0.1 32 0.02 0.06 0.67 0 2.01 3 20.2 -0.3 0 

26 0 1.09 1.08 4.03 0 1.79 10.8 1.3 0 1 0 0 0 0.07 -0 2.86 0.08 0.01 0.67 0 1.71 3 0 -0.4 0 

27 0 2.25 5 0.76 0 1.55 12.4 2.55 0 4.65 0 0 0.51 -0.5 -0.2 930 -0.2 0.23 0.67 0 3.11 0 0 0.19 0 

28 0 2.59 4.85 1.27 2 1.5 12 3.07 0 4.65 0 0 0.49 0.85 0.14 764 -1 0.93 0.67 0 2.68 0 0 0.26 0 

29 0 2.48 4.93 0.92 0 1.75 14 2.66 0 4.65 0 0 0.4 -0.9 -0.2 782 -0.1 0.28 0.67 0 2.83 0 0 0.06 0 

30 0 2.48 4.93 0.92 1.13 1.5 12 2.66 0 4.65 0 0 0.51 -0.9 -0.2 782 -0.1 0.19 0.67 0 2.82 0 0 0.18 0 

31 0 2.75 4.86 1.08 1.84 1.81 14.5 2.75 0 4.65 0 0 0.4 -1 -0.3 634 0.04 0.22 0.67 0 2.56 0 0 0.13 0 

32 0 3.68 4.39 1.51 3 0.92 5.51 2.63 0 4 0 0 -1.2 -0.3 -0.9 125 0.27 0.16 0.67 0 0.79 0 0 -0.1 0 

33 0 1.74 4.84 0.6 0 0.92 5.51 2.12 0 4 0 0 -1.1 0.02 -0.1 592 -0.3 -0.1 0.67 0 1.3 0 0 0.05 0 

34 0 2.33 4.27 1.32 0 2.41 19.2 2.79 0 4.26 0 0 0.51 -0 0.05 519 -0.3 0.23 0.67 0 2.5 0 0 0.05 0 

35 0 2.03 4.39 0.86 0 2 16 2.42 0 4.26 0 0 0.51 -0.3 -0.1 662 -0.2 0.27 0.67 0 2.85 0 0 0.17 0 

36 0 2.27 4.32 1.08 0 2.16 17.2 2.54 0 4.26 0 0 0.2 -0.6 -0.1 527 -0.1 0.35 0.67 0 2.6 0 0 -0.1 0 

37 0 2.28 4.31 1.05 1.13 2.16 17.2 2.54 0 4.26 0 0 0.51 -0.5 -0.2 533 -0 0.18 0.67 0 2.58 0 0 0.16 0 

38 0 1.82 4.46 0.65 0 1.55 12.4 2.29 0 4.26 0 0 0.51 0.13 -0.2 798 -0.3 0.2 0.67 0 3.13 0 0 0.3 0 

39 0 1.56 4.69 0.62 0 1.88 16.9 2.45 0.51 4.13 0 0 0.51 -0.2 -0.4 1126 -0.1 0.06 0.67 1.17 3.7 0 9.23 0.32 2.77 

40 0 3 3 1 0 1 4 0.69 0 3 0 0 0 -0 0.05 24 0.02 -0 0.67 0 0.13 0 0 -0.2 0 

41 0 2.55 2.99 1.64 1.13 1.59 9.51 2.07 0 3 0 0 0 -0.3 -0.2 52.5 -0.1 0.33 0.67 0 0.76 0 0 -0.3 0 

42 0 2.99 3.45 1.77 3 1.5 12 2.63 0 3.56 0 -0.6 -1.2 -0.3 0.09 96.6 -0.2 0.72 0.67 0 1.9 0 0 -0.4 0 

43 0 1.32 3.72 0.73 0 1.92 11.5 1.64 0 3.41 0 0 0 -0.1 -0 210 -0.2 -0 0.67 0 1.08 2 0 0.06 0 

44 0 1.61 4.02 0.71 0 1.75 14 2.12 0 4.09 0 -0.5 -1 0.13 -0.3 550 -0.1 0.13 0.67 0 2.91 2 0 0.25 0 

45 0 1.57 3.73 0.72 0 1.5 12 2.12 0 3.56 0 -0.6 -1.1 0.27 -0.2 564 -0.1 0.1 0.67 0 2.81 0 0 0.27 0 

46 0 2.19 2.54 1.59 0 1.79 10.8 1.6 0 2.62 0 0 0 -0 -0.1 27.9 -0.1 0.16 0.67 0 0.76 2 0 -0.3 0 

47 0 1.78 3.83 1.08 0 2.16 17.2 2.09 0 4 0 0 0 -0.1 -0.2 242 0.15 -0 0.67 0 2.47 0 0 -0.1 0 
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48 
0 2.25 3.71 1.37 0 2.16 17.2 2.25 0 4 0 0 0 -0.1 -0.2 150 0.27 -0.1 0.67 0 2.21 0 0 -0.4 0 

49 0 3.02 3.59 1.65 0 1.81 14.5 2.39 0 4 0 0 0 0.02 -0.2 58.1 0.38 -0.1 0.67 0 1.98 0 0 -0.6 0 

50 0 2.54 2.92 1.89 1.84 1.81 14.5 2.39 0 3.17 0 0 0 0.17 -0.1 61.3 -0 0.42 0.67 0 1.89 2 0 -0.6 0 

51 0 1.46 3.96 0.8 0 1.81 14.5 1.91 0 4 0 0 0 0 -0.2 334 -0 0.05 0.67 0 2.76 0 0 0.06 0 

52 0 1.35 3.15 0.83 0 1.81 14.5 1.91 0 3.17 0 0 0 0.34 -0.2 362 -0.1 0.23 0.67 0 2.57 2 0 0.22 0 

53 0 2.22 2.57 1.09 0 1.79 10.8 1.15 0 3.41 0 0 0 -0 0.03 68 0.1 0.02 0.67 0 1.6 0 23.8 -0.3 0 

54 0 2 2 1.5 0 0.92 5.51 0.69 0 2 0 0 0 -0 -0 12 -0 0.03 0.67 0 0.76 4 0 -0.3 0 

55 0 2.33 2.15 3.28 2 1.5 12 2.73 0 2.41 0 0 0 -0.3 -0.7 27.2 -0.4 0.36 0.67 0 1.75 4 0 -0.4 0 

56 0 2.32 2.7 1.89 0 1.75 14 2.07 0 3 0 0 0 0.05 -0.2 33 0.16 0.09 0.67 0 1.93 0 0 -0.7 0 

57 0 1.98 2.23 2.1 1.13 1.5 12 2.07 0 2.41 0 0 0 0.08 -0 34.5 0.14 0.09 0.67 0 1.87 4 0 -0.7 0 

58 0 1.2 2.94 1.01 0 1.75 14 1.64 0 3 0 0 0 0.15 -0.1 192 -0 0.1 0.67 0 2.4 0 0 -0.1 0 

59 0 1.65 2.39 1.22 0 2.13 14.9 1.2 0 2.62 0 0 0 -0 0.07 73 0.05 -0 0.67 0 1.68 0 17.1 -0.4 0 

60 1 1.39 2.7 1.08 0 1.38 9.65 1.54 0 3 0 0 0 0.16 -0.1 64 0.12 0.11 0.67 0 2.33 4 12.5 -0.1 0 

61 0 1.79 3.3 0.93 0 2.41 19.2 1.54 0 3.41 0 0 0 0.05 0.05 150 0 -0 0.67 0.39 1.55 0 37.3 -0.3 0 

62 0 1.18 3.05 0.88 0.5 2.41 19.2 1.61 0 2.8 0 0 0 0.04 0.07 160 -0 0.04 0.67 0.94 2.09 3 26.3 -0.1 0 

63 0 1.9 1.76 3.14 0 1.55 12.4 2.16 0 2 0 0 0 0.11 0.04 12.8 0 -0.1 0.67 0 1.8 2 0 -0.6 0 

64 0 1.63 1.83 2.26 0 1.55 12.4 1.6 0 2 0 0 0 0.15 -0 14.9 0.1 0.04 0.67 0 1.89 2 0 -0.7 0 

65 0 0.96 1.94 1.46 0 1.55 12.4 1.28 0 2 0 0 0 0.13 -0 82 0.02 0.1 0.67 0 2.11 2 0 -0.3 0 

66 0 1 1 3 0 0.81 6.49 0.69 0 1 0 0 0 0.02 0.01 4 0.06 -0 0.67 0 1.9 0 0 -0.8 0 

67 0 1.11 1.86 1.54 0 1.88 16.9 1.2 0 2 0 0 0 0.1 -0.1 52 0.07 0.06 0.67 0.42 1.81 2 20.2 -0.4 0 

68 0 0.84 2.17 1.23 0 1.22 11 1.3 0 2 0 0 0 0.13 -0.1 56 0.02 0.15 0.67 1.24 2.45 6 9.23 -0.4 0 

69 0 1.3 2.29 1.13 0.5 1.92 19.2 1.54 0 2.41 0 0 0 0.25 -0.1 134 0.06 0.14 0.67 0.76 1.75 4 40.5 -0 0 

70 0 1.7 1.69 2.48 0 1.88 16.9 1.54 0 2 0 0 0 0.16 0.01 14 0.09 0.01 0.67 0.29 1.59 2 0 -0.6 0 

71 0 1.78 1.76 3.67 0 1.22 11 1.85 0 2 0 0 0 0.14 -0.1 9.78 0.16 0.04 0.67 1.05 2.24 6 0 -1 0 

72 0 1.34 1.75 1.67 0 1.96 19.6 1.15 0 2 0 0 0 0.06 -0 30 0.11 -0 0.67 0.72 1.79 2 26 -0.6 0 

73 0 1.14 1.89 1.5 0 1.57 15.7 1.2 0 2 0 0 0 0.13 -0.1 32 0.08 0.11 0.67 1.07 1.99 6 12 -0.6 0 

74 0 1.43 2.21 1.22 0.5 2.55 28.1 1.5 0 2.41 0 0 0 0.22 -0.1 106 0.07 0.13 0.67 0.81 1.67 4 46.3 -0.3 0 

75 0 1.59 2.14 1.32 0.5 1.92 23 1.47 0 2.41 0 0 0 0.19 -0.1 78 0.08 0.12 0.67 1.03 1.65 4 52 -0.5 0 
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76 
0 2.73 5.67 0.6 0 1.1 12.1 2.75 0.38 4.93 0 0 0.51 0.08 0.05 2182 -0.7 0.39 0.67 0.84 3.23 0 0 0.09 3.16 

77 0 2.48 5.01 0.64 0 1.49 16.4 2.64 0.43 4.53 0 0 0.51 0.11 -0.2 1776 -0.3 0.22 0.67 0.87 3.1 1 0 0.23 3.16 

78 0 2.28 4.58 0.69 0 1.87 20.5 2.53 0.5 4.33 0 0 0.51 0.39 -0.4 1374 -0.1 0.25 0.67 0.87 2.88 1 0 0.32 2.77 

79 0 2.24 4.4 0.69 0 1.69 18.5 2.53 0.5 4.3 0 0 0.51 -0 -0.4 1402 0 0.06 0.67 0.89 3.04 0 0 0.24 3.16 

80 0 2.25 4.86 0.73 0 1.97 21.7 2.39 0 4.65 0 0 0.51 0.19 -0.1 934 -0.3 0.26 0.67 0.84 2.75 0 0 0.2 0 

81 0 2.04 3.96 0.76 0 1.97 21.7 2.39 0.6 4.13 0 0 0.51 0.14 -0.4 1046 0.02 0.12 0.67 0.9 2.8 0 0 0.27 2.77 

82 0 2.15 4.41 0.74 0 1.97 21.7 2.39 0.6 4.32 0 0 0.51 0.56 -0.2 994 -0.3 0.28 0.67 0.84 2.62 2 0 0.25 1.79 

83 0 1.73 4.16 0.71 0.5 2.22 26.7 2.53 -1.1 4.1 2.13 0 0.51 0.27 -0.4 1454 -0.1 0.27 0.67 0.87 2.93 2 9.23 0.47 2.19 

84 0 2.75 2.98 0.92 0.5 2.13 14.9 1.43 0 3.53 0 0 0 -0 -0 124 0.06 0.05 0.67 0.21 0.61 3 23.8 -0.1 0 

85 1 1.95 3.68 0.81 1.25 2.41 19.2 1.95 0 3.5 0 -0.1 -1.6 0 -0.2 208 0.01 0.04 0.67 0.09 1.07 1 26 0.2 0 

86 0 2.48 2.48 1.18 0 2.13 14.9 1.1 0 3.41 0 0 0 -0 0.04 46 0.06 0.01 0.67 0.42 1.37 0 0 -0.4 0 

87 0 3.27 3.27 1.06 0 1.38 9.65 1.1 0 3 0 0 0 -0.1 -0 44 -0.1 -0 0.67 0.71 0.71 4 0 0.09 0 

88 0 2.31 2.47 1.28 0.5 1.88 16.9 1.43 0 3.48 0 0 0 -0 0.04 106 0.16 -0 0.67 0.36 1.57 0 23.8 -0.5 0 

89 0 2.19 2.19 1.48 0 2.11 19 1.1 0 2.62 0 0 0 0.01 -0.1 29 0.05 0.01 0.67 0.73 1.48 3 0 -0.5 0 

90 1 2.25 2.25 1.5 0 0.92 8.27 1.39 0 3 0 0 0 0.12 0.05 24 0.13 -0 0.67 0 1.74 0 0 -0.7 0 

91 0 2.54 2.78 1.83 1.53 1.87 20.5 2.19 0 3.17 0 0 0 0.22 -0 63.4 0.22 0.02 0.67 0.81 1.83 3 0 -0.9 0 

92 0 1.77 2.49 1.13 0.5 2.65 26.5 1.47 0 2.8 0 0 0 0.07 -0.1 104 0.06 0.06 0.67 0.84 1.38 5 20.2 -0.2 0 

93 0 2.34 2.96 1.2 0 1.57 15.7 1.47 0 3.41 0 0 0 0.02 0.1 106 0.07 -0 0.67 1.02 1.77 0 17.1 -0.7 0 

94 0 1.99 2.4 1.35 0.5 2.16 21.6 1.47 0 2.8 0 0 0 0.01 0.05 112 0.14 -0.1 0.67 0.64 1.71 0 17.1 -0.6 0 

95 1 1.59 2.41 1.13 0.58 1.77 17.7 1.73 0 3.56 0 0 0 0.16 -0.1 96 0.2 0.08 0.67 0.63 2.08 3 12.5 -0.2 0 

96 0 2.14 3.13 1.12 0.82 2.4 26.4 1.73 0 3.52 0 0 0 0.09 0.03 211 0.08 -0.1 0.67 0.78 1.63 0 37.3 -0.5 0 

97 0 1.65 3.52 0.99 0.82 2.05 22.5 1.79 0 3.52 0 0 0 0.13 0.07 211 -0 0.09 0.67 0.68 1.85 3 26.3 -0.2 0 

98 0 1.35 3.01 1.1 0.71 2.4 26.4 1.79 -1 2.88 1.67 0 0 0.13 0.1 227 0 0.04 0.67 0.74 1.78 2 26.3 -0.2 0.85 

99 0 1.53 3.97 0.86 1.39 1.96 23.5 2.04 1 3.62 0 -0.6 -0.8 0.01 0.06 354 -0 0.06 0.67 1.02 2.34 6 35.5 -0.1 0.69 

100 0 1.98 2.1 2.01 0.75 1.67 18.4 1.78 0 2.41 0 0 0 0.2 -0 36.3 0.18 -0 0.67 0.87 1.89 2 0 -0.9 0 

101 0 1.89 3.33 1.04 0.82 2.13 25.5 1.76 0 3.3 0 0 0 0.13 -0.1 185 0.12 0.07 0.67 2.05 1.41 6 20.3 -0.4 0 

102 0 1.63 1.63 2.12 0 1.1 12.1 1.1 0 2 0 0 0 0.02 0.02 16 0.12 -0.1 0.67 0.89 1.89 0 0 -0.9 0 
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103 
0 1.57 2.12 1.52 0.5 1.95 23.4 1.47 0 2.41 0 0 0 0.08 -0 86 0.16 -0 0.67 1.08 1.79 2 20.2 -0.5 0 

104 0 1.78 2.53 1.41 0 1.78 21.4 1.47 0 3 0 0 0 0.12 -0.1 80 0.12 0.04 0.67 1.44 1.79 1 20.2 -0.5 0 

105 0 1.17 2.41 1.4 0.5 1.59 19 1.54 0 2.41 0 0 0 0.21 -0.1 86 0.04 0.18 0.67 0.95 2.02 5 9.23 -0.5 0 

106 0 1.12 2.91 1.05 0.71 1.55 20.1 1.85 0.67 2.62 0 0 0 0.35 -0.2 194 0.08 0.27 0.67 1.54 2.58 6 18.5 -0.5 0.69 

107 0 1.65 2.4 1.22 0.71 2.05 26.6 1.73 1.5 2.62 0 0 0 0.19 -0 202 0.07 0.09 0.67 1.18 1.71 4 40.5 -0.2 1.02 

108 0 1.96 3.08 1.02 1.39 2.16 30.2 1.95 1 3.3 0 -0.6 -1.4 0.39 -0.1 334 0.04 0.22 0.67 1.63 1.65 5 60.7 0.08 1.02 

109 0 2.1 2.08 2.8 0.75 1.59 19 1.99 0 2.41 0 0 0 0.24 -0 29.1 0.19 0.02 0.67 0.83 1.98 5 0 -1.2 0 

110 0 1.76 2.05 1.62 0.5 2.04 26.5 1.43 0 2.41 0 0 0 0.04 -0 58 0.18 -0.1 0.67 1.22 1.78 2 26 -0.8 0 

111 0 2.03 2.44 1.49 0 1.88 24.5 1.43 0 3 0 0 0 0.08 -0 54 0.15 -0 0.67 1.83 1.75 1 26 -0.7 0 

112 0 1.62 2.7 1.34 0 1.14 14.8 1.5 0 3 0 0 0 0.23 -0.1 58 0.09 0.2 0.67 2.46 1.99 9 3.24 -0.7 0 

113 0 1.58 2.47 1.25 0.71 2.4 33.7 1.73 -1.3 2.62 2.5 0 0 0.28 -0.1 164 0.09 0.19 0.67 1.22 1.79 7 32.3 -0.3 0.85 

114 1 1.91 3.7 0.63 1 0.92 11 2.87 0.5 5.37 0 0 0.51 -0.5 -0.1 2456 -0.7 0.61 0.67 0.68 2.88 0 0 0.32 3.05 

115 1 2.3 3.48 0.88 1.25 1.84 16.5 1.9 0 3.5 0 -0.1 -1.6 0.07 -0.2 180 0.02 0.03 0.67 0.26 1.04 2 13.1 0.18 0 

116 1 3.23 3.22 1.45 1.75 1.84 16.5 2.23 0 3.5 0 -0.1 -1.6 -0.2 -0.3 112 0.03 0.16 0.67 0.23 0.93 2 0 -0.3 0 

117 1 2.67 3.31 0.95 1.25 2.12 21.2 1.85 0 3.5 0 -0.1 -1.6 0.14 -0.2 148 0.05 0.06 0.67 0.37 0.94 2 15.8 0.16 0 

118 0 2.43 2.43 1.35 0.5 2.16 21.6 1.39 0 3.48 0 0 0 -0 0.04 78 0.12 -0 0.67 0.48 1.47 0 0 -0.6 0 

119 0 3.11 3.11 1.22 0.5 2.37 23.7 1.39 0 3.25 0 0 0 -0 -0 76 -0 -0 0.67 0.53 1.37 3 0 -0.3 0 

120 0 2.73 2.73 1.15 0.5 1.37 13.7 1.39 0 3 0 0 0 0.07 -0.1 74 -0 0.12 0.67 0.55 0.74 6 0 -0.2 0 

121 0 1.77 3.76 0.93 0.87 2.79 33.5 1.95 -0.3 3.56 0.94 -0.6 -1 0.16 -0 324 -0.1 0.16 0.67 0.4 1.42 2 26.3 -0.3 1.2 

122 0 1.93 4.09 0.91 0.94 2.05 26.6 2.12 0.02 3.73 0.88 0.27 0.02 0.15 0.05 514 -0 0.12 0.67 0.47 1.58 0 43.4 -0.3 1.86 

123 0 2.41 2.51 1.34 0.71 1.95 23.4 1.64 -1 3.5 2.5 0 0 -0 0.06 164 0.24 -0.1 0.67 1.02 1.65 0 23.8 -0.6 0.77 

124 1 2 2 1.5 1 0.92 11 1.61 0 3 0 0 0 0 0.11 48 0.12 -0.1 0.67 0.76 1.88 0 0 -1.2 0 

125 0 2.3 2.3 1.52 0.5 2.22 26.7 1.39 0 2.8 0 0 0 0 -0.1 56 0.12 -0 0.67 0.95 1.61 3 0 -0.6 0 

126 0 2.55 2.55 1.49 0.5 1.79 21.5 1.39 0 3 0 0 0 0.02 -0.1 56 0.13 -0 0.67 0.87 1.6 2 0 -0.4 0 

127 0 2.55 2.55 1.49 0.5 1.79 21.5 1.39 0 3 0 0 0 0.03 -0.1 56 0.13 -0 0.67 0.77 1.72 2 0 -0.5 0 

128 0 2.8 2.8 1.35 0 1.96 23.5 1.39 0 3.41 0 0 0 0.03 -0.1 54 0.13 -0 0.67 2.01 1.39 2 0 -0.6 0 

129 0 2.2 2.46 1.39 0.71 2.19 28.5 1.67 -1 2.88 2.5 0 0 -0 0.03 171 0.2 -0.1 0.67 1.16 1.72 0 17.1 -0.8 0.85 
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130 
0 2.55 2.94 1.32 0.82 1.85 24.1 1.67 0 3.52 0 0 0 0.04 0.08 155 0.15 -0.1 0.67 1.13 1.77 0 17.1 -1 0 

131 1 1.53 2.32 1.25 1.25 1.55 20.1 1.9 0 3 0 -0.6 -1.6 0.4 0.05 136 0.08 0.15 0.67 1.05 2.24 4 9.23 -0.5 0 

132 0 2.33 3 1.19 0.87 2.4 33.7 1.9 -1 3.54 1.88 -0.6 -1.4 0.04 0.03 300 0.15 -0.1 0.67 1.22 1.66 0 37.3 -0.6 1.3 

133 0 2.62 3.48 1.12 1.33 2.26 31.7 1.9 0 3.78 0 -0.5 -1 0.04 0.04 280 0.12 -0.1 0.67 1.74 1.65 0 37.3 -0.5 0 

134 1 1.29 2.45 1.08 1.5 1.81 25.3 2.12 0 3 0 0 -0.5 0.51 -0.2 268 0.07 0.28 0.67 1.49 2.47 4 18.5 0.07 0 

135 1 1.22 2.39 1.08 1.5 1.38 19.3 2.12 0 3 0 0 -0.8 0.54 -0.2 268 0.11 0.32 0.67 1.06 2.55 8 18.5 0.18 0 

136 0 1.98 3.46 1.13 1.39 2.09 29.3 1.95 0.5 3.62 0 -0.6 -1 0.17 0.05 286 0.06 0.04 0.67 0.81 1.87 3 26.3 -0.4 0.69 

137 0 1.69 3.44 1.14 0.87 2.09 29.3 1.95 -0.3 3.54 0.94 -0.6 -1 0.21 0.1 292 -0 0.11 0.67 0.55 1.69 2 26.3 -0.4 1.2 

138 0 1.56 2.94 1.18 0.96 2.4 33.7 1.95 -0.3 2.92 0.94 -0.7 -1.3 0.13 0.12 322 0.03 -0 0.67 1.17 1.82 2 26.3 -0.2 1.2 

139 0 2.54 2.66 1.76 1.02 1.63 22.8 1.94 0 3.17 0 0 0 0.28 0.01 65.8 0.23 -0.1 0.67 1.25 1.82 1 0 -1.2 0 

140 1 1.78 2.21 1.32 1.25 1.81 25.3 1.85 0 3 0 -0.6 -1.6 0.27 0.07 104 0.12 0.02 0.67 1.21 2.04 4 12 -0.8 0 

141 0 1.98 1.98 1.91 0.5 1.15 16.1 1.39 0 2.41 0 0 0 -0 0.02 38 0.19 -0.1 0.67 1.28 1.86 0 0 -1.1 0 

142 0 2.32 2.32 1.73 0 1.1 15.3 1.39 0 3 0 0 0 0.01 0 36 0.19 -0.1 0.67 2.11 1.84 0 0 -0.9 0 

143 1 1.55 2.2 1.21 1.5 1.75 28 2.04 0 3 0 0 -0.9 0.44 -0.2 192 0.25 0.18 0.67 1.5 2.1 8 24.1 -0.2 0 

144 0 1.89 2.29 1.52 0.71 1.87 28.1 1.67 -1 2.62 2.5 0 0 0.09 -0 138 0.21 -0 0.67 1.36 1.76 2 20.2 -0.7 0.85 

145 0 2.14 2.67 1.41 0.82 1.87 28.1 1.67 0 3.17 0 0 0 0.13 -0 128 0.18 -0 0.67 2.06 1.76 2 20.2 -0.6 0 

146 0 2.46 3.23 1.29 0 1.69 25.3 1.67 0 4 0 0 0 0.16 -0 116 0.15 0.01 0.67 2.71 1.59 0 20.2 -0.7 0 

147 0 2.13 2.68 1.46 0.82 1.87 28.1 1.67 0 3.17 0 0 0 0.13 -0 124 0.19 -0 0.67 1.63 1.71 1 20.2 -0.9 0 

148 0 1.35 2.61 1.49 0.71 1.43 21.4 1.73 0.25 2.62 0 0 0 0.27 -0.1 130 0.05 0.21 0.67 0.74 1.8 4 9.23 -0.6 0.69 

149 0 1.39 2.84 1.14 0.96 1.55 24.8 1.99 -1 2.73 1.88 -0.7 -1.2 0.38 -0.2 280 0.04 0.34 0.67 1.35 2.14 10 18.5 -0.5 1.3 

150 0 2.17 2.97 1.26 1.39 2.25 36 1.9 -1 3.3 1.88 -0.6 -1.5 0.28 -0.1 258 0.16 0.09 0.67 1.69 1.63 3 40.5 -0.3 0.85 

151 0 2.1 2.82 1.24 0.87 2.25 36 1.9 0.5 3.21 0.94 -0.7 -1.6 0.16 -0.1 270 0.18 0.08 0.67 1.62 1.68 3 40.5 -0.4 1.41 

152 0 1.52 2.91 1.11 1.21 1.97 33.5 2.12 -0.4 2.8 1.17 -0.2 -0.9 0.45 -0.2 500 0.04 0.36 0.67 0.93 1.78 8 49.7 -0.2 1.54 

153 0 2.31 2.3 2.36 1.06 1.43 21.4 2.12 0.25 2.62 0 0 0 0.35 0 62.4 0.22 0 0.67 0.65 1.89 4 0 -1.5 0.69 

154 0 2.04 2.24 1.59 0.71 1.97 31.5 1.64 -1 2.62 2.5 0 0 0.08 -0 102 0.23 -0.1 0.67 1.4 1.75 2 26 -0.9 0.77 

155 0 1.7 2.41 1.59 0.71 1.67 26.8 1.67 0.25 2.62 0 0 0 0.19 -0 98 0.17 0.08 0.67 1.09 1.78 4 12 -1 0.69 
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157 
0 2.73 3.13 1.34 0 1.8 28.7 1.64 0 4 0 0 0 0.1 -0 86 0.19 -0 0.67 3.16 1.53 0 26 -0.9 0 

158 0 1.79 2.74 1.17 1.21 2.39 43.1 2.08 -0.6 2.8 1.47 -0.2 -1 0.38 -0.1 456 0.1 0.23 0.67 1.25 1.73 8 52.5 -0.3 1.54 

159 0 3.75 6.5 0.61 0.71 1.16 19.7 3.18 -0 5.16 0.84 2.23 2.69 0.52 0.35 6172 -1.3 0.55 0.67 1.26 3.31 0 0 0.62 4.06 

160 1 2.24 3.25 0.82 2.05 2.55 28.1 2.2 -1 3.94 2.1 0.18 -1 0.03 -0.1 475 0.04 0.04 0.67 0.49 0.94 2 30.2 0.06 1.3 

161 1 2.7 3.18 0.93 1.5 1.79 19.7 1.99 0 3.5 0 0.5 -1 0.29 -0.2 250 -0.2 0.35 0.67 0.49 1.01 3 12.9 0.17 0 

162 0 2.48 2.48 1.39 0.71 2.19 28.5 1.61 1 3.5 0 0 0 -0 0.05 128 0.2 -0.1 0.67 1.08 1.56 0 0 -0.7 0.69 

163 1 2.32 2.32 1.29 1.25 2.05 26.6 1.79 0 3.3 0 -0.6 -1.5 0.18 0.09 102 0.02 0.02 0.67 0.96 1.77 2 0 -0.9 0 

164 1 2.19 2.42 1.21 1.64 1.81 25.3 1.99 0 3.69 0 -0.6 -1.2 0.11 0.04 230 0.21 -0.1 0.67 1.21 1.94 0 17.1 -1 0 

165 0 2.5 2.56 1.37 0.96 1.87 28.1 1.82 -0.4 3.5 1.5 -0.7 -1.5 -0 0.06 246 0.32 -0.1 0.67 1.31 1.62 0 23.8 -0.8 1.15 

166 1 1.91 2.73 1.09 2.29 2.22 35.5 2.18 0 3.93 0 0 -0.6 0.31 0 337 0.14 0.03 0.67 1.59 1.8 5 20.3 -1.1 0 

167 1 2.08 2.08 1.5 1.25 0.92 13.8 1.79 0 3 0 -0.6 -1.6 0.11 0.07 80 0.15 -0.1 0.67 1.41 2.03 0 0 -1.3 0 

168 0 2.4 2.4 1.52 0.71 2.28 34.2 1.61 1 2.88 0 0 0 -0 -0.1 99 0.2 -0.1 0.67 1.29 1.66 3 0 -0.8 0.69 

169 0 2.62 2.62 1.52 0.71 2.04 30.6 1.61 1 3.1 0 0 0 0.03 -0.1 97 0.21 -0.1 0.67 0.94 1.81 2 0 -0.6 0.69 

170 0 2.62 2.62 1.52 0.71 2.04 30.6 1.61 1 3.1 0 0 0 0 -0.1 97 0.2 -0.1 0.67 0.97 1.73 2 0 -0.6 0.69 

171 0 2.85 2.85 1.44 0.82 2.17 32.6 1.61 0 3.52 0 0 0 0.01 -0.1 91 0.2 -0.1 0.67 1.72 1.65 2 0 -1.1 0 

172 0 3.14 3.14 1.4 0.82 1.69 25.3 1.61 0 3.62 0 0 0 0.02 -0.1 91 0.21 -0.1 0.67 1.63 1.6 1 0 -0.4 0 

173 0 2.83 2.83 1.42 0.82 2.15 32.2 1.61 0 3.3 0 0 0 -0 -0.1 91 0.2 -0.1 0.67 1.79 1.55 3 0 -0.7 0 

174 1 1.92 2.27 1.29 1.64 1.72 27.5 1.99 0 3.44 0 -0.6 -1.6 0.24 -0 194 0.18 -0 0.67 1.66 1.96 1 20.2 -1 0 

175 0 2.64 2.89 1.36 0.87 1.92 30.8 1.85 -0.4 3.54 1.5 -0.6 -1.4 0 0.06 228 0.22 -0.1 0.67 1.34 1.75 0 17.1 -1.1 1.2 

176 0 2.76 3.06 1.4 1.39 1.67 26.8 1.85 0.2 3.62 0 -0.6 -1.2 0.06 0.06 218 0.21 -0.1 0.67 1.09 1.75 0 17.1 -1.2 0.69 

177 0 3 3.33 1.29 1.33 1.8 28.8 1.85 0 3.78 0 -0.5 -1 0.05 0.07 212 0.22 -0.1 0.67 1.82 1.76 0 17.1 -1 0 

178 1 1.64 2.41 1.26 1.64 1.8 28.8 2.04 0 3.44 0 -0.6 -1.1 0.39 0.07 190 0.09 0.14 0.67 1.42 2.12 3 9.23 -0.9 0 

179 0 2.46 2.94 1.24 1.14 2.29 39 2.04 -0.5 3.55 1.4 0 -0.6 0.01 0.03 421 0.23 -0.1 0.67 1.43 1.68 0 37.3 -0.7 1.54 

180 0 2.69 3.27 1.17 0.94 2.29 39 2.04 -1 3.63 2.1 0 -1 -0.1 0.07 397 0.15 -0.1 0.67 1.99 1.71 0 37.3 -0.8 1.85 

181 0 2.2 3.33 1.19 1.48 2.13 36.3 2.08 -0.5 3.64 1.4 -0.2 -0.5 0.11 0.05 393 0.12 -0 0.67 1.14 1.89 3 26.3 -0.5 1.54 

182 0 1.95 3.5 1.23 1.48 2.02 34.3 2.08 -0.1 3.64 0.7 -0.2 -0.8 0.26 0.08 385 0.07 0.07 0.67 0.63 1.8 2 26.3 -0.5 1.47 
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183 0 2.39 3.75 1.13 1.78 2.02 34.3 2.08 0.4 3.85 0 0 -1 0.11 0.06 369 0.1 0.02 0.67 1.57 1.89 3 26.3 -0.6 1.1 

184 0 1.8 3.31 1.2 1.14 2.13 36.3 2.08 -0.1 3.55 0.7 0 -0.5 0.22 0.11 405 0.02 0.06 0.67 0.89 1.79 2 26.3 -0.4 1.47 

185 0 1.88 3.23 1.16 1.14 2.29 39 2.08 -0.1 3.25 0.7 0 -1 0.12 0.09 425 0.16 -0.1 0.67 1.94 1.82 2 26.3 -0.4 1.47 

186 0 1.92 3.74 1.15 0.94 2.02 34.3 2.08 -0.3 3.63 1.05 0 -1 0.29 0.06 381 0.07 0.09 0.67 1.14 1.79 1 26.3 -0.9 1.73 

187 0 2.34 2.4 1.81 1.13 1.57 26.7 2.07 -0.4 2.73 1.5 -0.7 -1.7 0.12 -0 124 0.32 -0 0.67 1.36 1.83 2 0 -1.3 1.6 

188 0 2.19 2.19 1.81 0.71 1.16 19.7 1.61 1 2.62 0 0 0 -0 0.01 74 0.26 -0.1 0.67 1.43 1.82 0 0 -1.3 0.69 

189 0 2.54 2.54 1.7 0.82 1.28 21.7 1.61 0 3.17 0 0 0 -0 0.04 68 0.24 -0.2 0.67 2.01 1.97 0 0 -1.6 0 

190 0 3.02 3.02 1.5 0 1.09 18.5 1.61 0 4 0 0 0 -0 -0 64 0.25 -0.1 0.67 3.49 1.55 0 0 -1 0 

191 0 2.11 2.41 1.51 0.96 1.79 32.3 1.85 -0.4 2.73 1.5 -0.7 -1.7 0.09 -0 212 0.28 -0.1 0.67 1.49 1.79 2 20.2 -0.8 1.2 

192 0 2.33 2.72 1.47 0.87 1.83 33 1.85 -0.4 3.21 1.5 -0.7 -1.6 0.04 -0.1 190 0.25 -0 0.67 1.69 1.76 1 20.2 -0.8 1.2 

193 0 2.44 2.85 1.45 1.39 1.95 35 1.85 -1 3.3 3 -0.6 -1.5 0.02 -0 190 0.27 -0.1 0.67 2.02 1.75 2 20.2 -1 0.85 

194 0 2.74 3.31 1.37 1.06 1.79 32.3 1.85 0 4.09 0 -0.5 -1.5 0.12 -0 170 0.22 -0.1 0.67 2.54 1.68 0 20.2 -1.2 0 

195 0 2.34 2.72 1.43 0.87 1.95 35 1.85 -1 3.21 3 -0.7 -1.6 0.05 -0 198 0.24 -0.1 0.67 2.03 1.93 2 20.2 -1.1 1.3 

196 0 2.61 3.12 1.39 1.33 1.79 32.3 1.85 0 3.56 0 -0.6 -1.5 0.09 -0.1 176 0.28 -0.1 0.67 2.26 1.74 1 20.2 -1.2 0 

197 0 1.56 2.69 1.5 0.96 1.56 28 1.9 0.2 2.73 0 -0.7 -1.4 0.27 -0 196 0.08 0.17 0.67 0.99 1.88 4 9.23 -0.7 1.1 

198 0 2.18 3.6 1.27 1.06 1.52 27.3 1.9 0 4.09 0 -0.5 -1 0.18 -0.1 170 0.2 0.09 0.67 2.45 1.83 3 9.23 -0.8 0 

199 0 2.42 2.86 1.49 1.39 1.83 33 1.85 0.2 3.3 0 -0.6 -1.6 0.02 -0 182 0.26 -0.1 0.67 1.74 1.73 1 20.2 -0.9 0.69 

200 1 2.33 4.1 0.66 1.5 1 12 2.8 0 4.61 0.92 1.78 1.86 1.41 -0.4 2394 -1.2 1.22 0.67 0.53 1.17 0 0 -0.2 3.24 

201 0 4.14 6.79 0.62 0.96 1.16 23.1 3.34 -0 5.21 0.88 2.63 3.01 -0.6 -2.2 9274 0.26 0.51 0.67 1.43 3.2 0 0 0.49 4.32 

202 1 3.08 3.24 1.11 2.72 1.92 23 2.56 0.33 4.01 1.56 0.79 0.17 0.15 -0.4 377 -0.3 0.86 0.67 0.53 0.9 4 0 0.18 2.75 

203 1 3.14 3.31 1.11 3.48 1.92 23 2.56 -1 4.12 2.33 0.67 -0.2 0.56 -0.5 373 -0.1 0.69 0.67 0.53 0.9 4 0 0.25 1.93 

204 1 3.02 3.12 1.06 2.18 1.65 19.8 2.3 -1 3.84 3.5 0.5 -1 0.38 -0.3 290 -0.2 0.61 0.67 0.55 0.92 5 0 0.12 1.37 

205 1 3.23 3.03 1.36 2.76 1.65 19.8 2.87 -1 3.84 3.5 0.5 -1 -0.6 -0.3 280 -0.2 0.83 0.67 0.54 0.86 5 0 0.12 2.45 

207 1 3 3 1 1.5 1 12 1.95 0 3.5 0 0.5 -1 0.36 -0.3 216 -0.1 0.4 0.67 0.58 0.95 6 0 0.05 0 

208 1 2.65 3.14 0.92 1.89 1.91 24.9 2.12 -1 3.84 3.5 0.5 -1 0.51 -0.4 378 -0.1 0.48 0.67 0.73 0.89 5 20.2 0.15 0.85 

209 1 2.84 3.09 0.94 1.89 2.01 28.1 2.1 -1 3.84 3.5 0.5 -1 0.49 -0.4 332 -0.1 0.49 0.67 1.23 1.37 5 26 0.21 0.77 

210 1 2.74 3.19 0.97 1.89 2.56 35.8 2.12 0.17 3.84 0 0.5 -1 0.36 -0.2 332 -0.1 0.35 0.67 0.95 1.5 3 12.9 -0.1 0.69 
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211 
1 2.8 3.16 0.97 1.89 2.61 36.5 2.12 0.17 3.84 0 0.5 -1 0.3 -0.2 334 -0.1 0.29 0.67 1.31 1.47 2 12.9 -0 0.69 

212 1 2.81 3.14 0.97 1.89 2.61 36.5 2.12 -1 3.84 3.5 0.5 -1 0.26 -0.2 336 -0.1 0.3 0.67 1.26 1.47 2 12.9 -0.1 0.77 

213 1 2.37 2.56 1.11 1.89 2.61 39.1 2.12 -1 3.77 3.5 0 -0.6 0.09 -0.1 353 0.29 -0.2 0.67 1.29 1.8 2 17.1 -0.6 0.85 

214 1 2.26 2.26 1.33 1.5 2 32 1.95 0 3.28 0 0 -0.9 -0 -0.1 160 0.32 -0.2 0.67 1.46 1.9 2 0 -0.8 0 

215 1 2.13 2.28 1.25 1.89 1.74 29.5 2.12 -1 3.68 3.5 0 -0.6 -0.1 0.1 320 0.32 -0.3 0.67 1.69 2.03 0 17.1 -1 0.85 

217 1 2 2 1.5 1.5 0.92 16.5 1.95 0 3 0 0 -1 -0.1 0.04 132 0.35 -0.3 0.67 1.88 2.11 0 0 -1 0 

218 1 2.18 2.18 1.45 1.64 1.34 24 1.95 0 3.44 0 -0.6 -1.6 0.07 0.1 126 0.22 -0.1 0.67 2.07 1.97 0 0 -1.5 0 

219 0 2.49 2.49 1.51 0.96 2.21 39.8 1.79 1 2.92 0 -0.7 -1.6 -0 -0.1 162 0.27 -0.1 0.67 1.43 1.64 3 0 -1 1.1 

220 0 2.81 2.81 1.43 0.87 2.21 39.8 1.79 1 3.26 0 -0.6 -1.5 -0 -0 150 0.24 -0.1 0.67 1.98 1.68 3 0 -0.9 1.1 

221 1 1.93 2.18 1.32 1.89 1.63 31 2.12 -1 3.41 3.5 0 -1 0.05 0.01 277 0.33 -0.2 0.67 2.06 2 1 20.2 -0.5 0.85 

222 0 2.68 2.86 1.38 1.14 1.88 35.7 1.99 -0.2 3.55 1.17 0 -0.7 -0 0.07 329 0.29 -0.2 0.67 1.49 1.79 0 17.1 -1.3 1.47 

223 0 2.84 3.05 1.41 1.48 1.77 33.7 1.99 -0.2 3.64 1.17 -0.2 -0.9 0.01 -0 309 0.27 -0.2 0.67 1.27 1.8 0 17.1 -1.3 1.47 

224 0 2.96 3.17 1.31 0.94 1.88 35.7 1.99 -0.4 3.63 1.75 0 -1 0.02 0.02 309 0.32 -0.2 0.67 1.95 1.82 0 17.1 -1.1 1.73 

225 0 1.82 2.87 1.32 1.21 2.39 45.4 2.04 -0.2 2.94 1.17 -0.1 -0.9 0.18 -0.1 333 0.07 0.09 0.67 1.25 1.64 4 9.23 -0.7 1.47 

226 0 2.55 2.91 1.28 1.39 2.18 43.6 2.16 -0.3 3.55 1.17 0.38 -0.1 0.03 0.05 578 0.26 -0.2 0.67 1.55 1.72 0 37.3 -0.8 1.73 

227 0 2.15 3.44 1.27 1.56 2.07 41.4 2.2 -0.5 3.65 1.4 0.56 -0.1 0.21 0.07 514 0.13 0.01 0.67 0.93 1.82 2 26.3 -0.6 1.95 

228 0 2 3.43 1.27 1.75 2.07 41.4 2.2 0 3.64 0.58 0.23 -0.2 0.26 0.09 520 0.09 0.02 0.67 0.91 1.85 2 26.3 -0.6 1.67 

229 0 2.29 3.78 1.22 1.88 1.93 38.7 2.2 0 3.85 0.58 0 -0.7 0.21 0.08 486 0.12 0.04 0.67 1.3 1.86 2 26.3 -0.9 1.67 

230 0 1.93 3.21 1.25 1.39 2.07 41.4 2.2 -0.3 3.55 1.17 0.38 -0.1 0.2 0.09 554 0.08 -0 0.67 1.14 1.79 2 26.3 -0.6 1.73 

231 0 2.03 3.51 1.18 1.32 2.07 41.4 2.2 0 3.57 0.58 0 -0.5 0.22 0.1 526 0.1 0.01 0.67 1.61 1.85 2 26.3 -0.6 1.67 

232 0 1.94 2.89 1.27 1.46 2.18 43.6 2.2 -0.3 2.96 1.17 0.38 -0.2 0.1 0.11 612 0.19 -0.1 0.67 1.56 1.83 2 26.3 -0.5 1.73 

233 0 1.71 3.41 1.12 1.64 2.12 44.5 2.37 -0.4 3.55 1.2 0.52 0.36 0.49 0.03 867 0.05 0.33 0.67 0.84 1.84 6 35.5 -0.6 1.95 

234 0 2.34 2.34 1.75 0.96 1.16 23.1 1.79 1 2.73 0 -0.7 -1.7 0.06 0 128 0.33 -0.1 0.67 1.55 1.86 0 0 -1.4 1.1 

235 0 2.63 2.63 1.66 0.87 1.32 26.4 1.79 1 3.21 0 -0.7 -1.7 -0 0.01 118 0.33 -0.2 0.67 2 1.86 0 0 -1.6 1.1 

236 0 2.75 2.75 1.69 1.39 1.32 26.4 1.79 1 3.3 0 -0.6 -1.6 -0 0.04 114 0.31 -0.2 0.67 1.95 1.85 0 0 -1.8 0.69 

237 0 3.17 3.17 1.54 1.06 1.26 25.1 1.79 0 4.09 0 -0.5 -1.5 -0 0.02 106 0.29 -0.2 0.67 3.12 1.77 0 0 -1.8 0 
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238 0 2.99 2.99 1.59 1.33 1.16 23.1 1.79 0 3.56 0 -0.6 -1.6 -0.1 0.04 108 0.3 -0.2 0.67 2.49 1.89 0 0 -2 0 

239 0 2.27 2.5 1.51 1.21 1.72 36.1 1.99 -0.2 2.8 1.17 -0.2 -1.1 0.07 -0 312 0.33 -0.1 0.67 1.58 1.81 2 20.2 -0.9 1.47 

240 0 2.45 2.75 1.48 1.14 1.78 37.4 1.99 -0.2 3.23 1.17 0 -1 0.14 0.01 282 0.32 -0.1 0.67 1.65 1.83 1 20.2 -1.2 1.47 

241 0 2.57 2.91 1.49 1.48 1.78 37.4 1.99 -0.2 3.33 1.17 -0.4 -1.2 0.12 -0 266 0.34 -0.2 0.67 1.6 1.8 1 20.2 -1.1 1.47 

242 0 2.59 2.9 1.46 1.48 1.91 40.1 1.99 -0.2 3.33 1.17 -0.4 -1.3 0.05 -0 278 0.34 -0.2 0.67 1.97 1.81 2 20.2 -1.1 1.47 

243 0 2.69 3.04 1.4 0.94 1.88 39.4 1.99 -0.4 3.41 1.75 0 -1 -0 0.07 264 0.19 -0 0.67 2.19 1.87 1 20.2 -1.3 1.73 

244 0 1.92 3.44 1.39 0.94 1.38 28.9 2.04 0.17 3.41 0 0 -1 0.37 -0.1 248 0.22 0.11 0.67 1.49 1.9 2 9.23 -1.2 1.61 

245 0 1.69 2.77 1.5 1.21 1.57 32.9 2.04 0.17 2.8 0 -0.2 -1.2 0.27 -0 284 0.12 0.13 0.67 1.17 1.92 4 9.23 -0.8 1.39 

246 0 1.69 3.6 1.3 1.56 1.64 36.1 2.23 -0.2 3.36 0.93 0.32 -0.5 0.56 -0.1 456 0.13 0.29 0.67 0.82 1.96 4 18.5 -0.7 1.9 

247 0 2.31 3.3 1.54 1.73 1.36 30 2.02 0.17 3.41 0 -0.6 -1.3 0.28 -0.1 208 0.36 0.04 0.67 1.44 1.79 6 3.24 -1.2 1.39 

248 0 2.03 2.62 1.56 1.21 1.76 38.8 1.99 0.17 2.8 0 -0.2 -1.2 0.19 0.01 240 0.31 -0 0.67 1.4 1.86 4 12 -0.9 1.39 

249 0 2.41 3.7 1.13 2.09 2.16 54.1 2.44 -0.5 3.48 1.48 0.56 0.1 0.74 -0.3 1054 0.14 0.33 0.67 1.44 1.73 12 63.9 -0.4 2.48 

250 0 4.49 7.03 0.62 1.21 1.15 26.4 3.48 -0 5.25 0.9 3.03 3.32 -0.9 -2.3 #### 0.1 0.84 0.67 1.45 3.2 0 0 0.52 4.53 

251 1 2.84 3.31 0.92 3.39 2.84 42.6 2.61 -0.1 4.29 1.6 1.09 0.51 0.41 -0.4 966 -0.1 0.42 0.67 0.74 0.86 4 37.3 0.18 2.9 

252 1 3 3.07 0.89 2.3 1.91 24.9 2.22 -0.6 4.02 2.67 0.8 -0.1 0.31 -0.3 558 0.03 0.42 0.67 0.69 0.81 5 23.8 0.1 1.47 

253 1 2.84 3.03 0.91 2.3 1.87 26.2 2.23 -0.6 3.92 2.67 0.75 -0.5 0.38 -0.3 568 0.04 0.35 0.67 0.82 0.91 5 17.1 0.1 1.54 

254 1 3.03 3.11 1.08 2.59 2.52 37.8 2.39 -0.4 3.98 2 0.5 -0.4 0.37 -0.3 385 -0 0.58 0.67 1.25 1.45 4 0 -0.1 1.6 

255 1 3.02 3.02 1.03 1.89 2.04 30.6 2.08 1 3.84 0 0.5 -1 0.33 -0.3 294 0.03 0.36 0.67 1.27 1.46 5 0 -0.2 0.69 

256 1 2.17 3.09 0.95 2.3 2.25 36 2.27 -0.2 3.89 1.33 0.61 -0.4 0.62 -0.5 498 -0.1 0.54 0.67 0.77 1.68 8 9.23 -0.1 1.47 

257 1 2.58 2.91 0.97 2.3 2.42 38.8 2.23 -0.6 3.89 2.67 0.61 -0.4 0.43 -0.4 514 0.06 0.39 0.67 1.17 1.33 7 20.2 0.03 1.54 

258 1 2.82 3.23 0.96 2.54 2.7 43.2 2.23 -0.4 4.12 2 0.67 -0.5 0.5 -0.4 478 -0 0.39 0.67 1.32 1.42 4 20.2 -0.3 1.2 

259 1 2.77 3.17 0.95 2.2 2.7 43.2 2.23 -0.6 4.01 2.67 0.79 -0.1 0.49 -0.3 486 -0.1 0.44 0.67 1.32 1.44 4 20.2 -0.1 1.54 

260 1 2.74 3.12 0.95 2.31 2.7 43.2 2.23 -0.4 3.98 2 0.5 -0.5 0.47 -0.4 494 -0 0.43 0.67 1.39 1.44 4 20.2 -0.2 1.2 

261 1 2.78 3.25 1.01 2.2 2.38 40.5 2.23 0.14 4.01 0 0.79 -0.2 0.44 -0.2 428 -0.1 0.36 0.67 1.01 1.62 3 12.9 -0.8 1.39 

262 0 2.12 3.47 1.16 2 2.71 57 2.3 -0.2 3.7 1.03 0.76 0.14 0.24 0.01 758 0.1 -0 0.67 1.25 1.62 5 26.3 -0.5 1.9 

263 1 2.04 2.04 1.5 1.75 0.92 19.3 2.08 0 3 0 0.56 -0.4 -0.1 0.28 196 0.21 -0.2 0.67 2.25 2.17 0 0 -1.6 0 

264 1 2.12 2.12 1.46 1.89 1.3 27.3 2.08 1 3.41 0 0 -1 -0.2 0.01 193 0.44 -0.3 0.67 2.35 2.03 0 0 -1.2 0.69 

265 1 2.14 2.14 1.47 2.05 1.3 27.3 2.08 1 3.52 0 -0.2 -1.2 0.08 0.09 194 0.31 -0.2 0.67 1.97 1.95 0 0 -1.7 1.1 
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295 
1 2.71 3.01 1.04 2.62 2.8 53.1 2.34 -0.3 4.04 1.8 0.92 -0.1 0.53 -0.3 632 -0 0.4 0.67 1.28 1.66 4 20.2 -0.3 1.9 

296 1 2.66 2.95 1.04 2.71 2.8 53.1 2.34 -0.2 4.01 1.13 0.94 -0 0.49 -0.3 648 0.01 0.42 0.67 1.34 1.67 4 20.2 -0.3 1.67 

297 1 2.97 3.33 0.99 3.11 2.72 51.7 2.34 -0.4 4.29 2.25 1 -0.1 0.53 -0.4 596 0.07 0.37 0.67 1.46 1.51 3 20.2 -0.4 1.73 

298 1 2.91 3.25 0.99 2.86 2.72 51.7 2.34 -0.2 4.2 1.13 0.8 -0.2 0.52 -0.4 608 0.06 0.4 0.67 1.43 1.56 3 20.2 -0.3 1.67 

299 1 2.91 3.25 0.99 2.86 2.72 51.7 2.34 -0.4 4.2 2.25 0.8 -0.1 0.47 -0.4 604 0.06 0.34 0.67 1.58 1.55 3 20.2 -0.5 1.73 

300 1 2.97 3.33 0.99 3.11 2.72 51.7 2.34 -0.2 4.29 1.13 1 -0.1 0.55 -0.4 592 0.08 0.37 0.67 1.43 1.54 3 20.2 -0.4 1.67 

301 1 2.91 3.25 0.99 2.86 2.72 51.7 2.34 -0.4 4.2 2.25 0.8 -0.1 0.44 -0.4 612 0.06 0.36 0.67 1.47 1.55 3 20.2 -0.7 1.73 

302 1 2.9 3.25 0.99 2.41 2.72 51.7 2.34 -0.4 4.14 2.25 1 -0.1 0.5 -0.4 608 0.04 0.39 0.67 1.35 1.57 3 20.2 -0.2 2.08 

303 1 2 2 1.5 2 0.92 22 2.2 1 3 0 1 0 0.01 0.23 288 0.28 -0.3 0.67 2.3 2.24 0 0 -2.1 1.61 

304 1 2.19 2.19 1.42 2.31 1.42 34 2.2 1 3.56 0 0 -1 -0.2 -0 272 0.52 -0.4 0.67 2.76 2.01 0 0 -1.2 1.1 

305 0 2.62 2.62 1.51 1.46 2.05 49.2 2.08 1 2.96 0 0.38 -0.7 -0.1 -0.1 364 0.39 -0.2 0.67 1.61 1.71 3 0 -1.2 1.61 

306 0 2.66 2.89 1.33 1.89 2 52 2.37 -0.2 3.55 0.94 0.82 0.4 -0 0.05 1016 0.43 -0.3 0.67 1.71 1.79 0 37.3 -0.8 2.04 

307 0 3.23 3.58 1.32 2.4 2.06 53.6 2.37 -0.4 3.87 1.41 0.84 0.43 -0.1 0.02 842 0.27 -0.3 0.67 1.71 1.75 0 37.3 -1.7 2.34 

308 0 2.21 3.39 1.32 2.08 1.98 51.5 2.4 -0.5 3.66 1.61 0.78 0.34 0.2 0.06 880 0.21 -0.1 0.67 1.31 1.81 2 26.3 -0.9 2.23 

309 0 2.39 3.83 1.23 2.34 1.93 50.2 2.4 0.04 3.86 0.47 0.27 -0 0.2 0.07 808 0.2 -0.1 0.67 1.81 1.87 2 26.3 -0.9 1.99 

310 0 2.53 2.53 1.68 1.46 1.14 29.6 2.08 1 2.85 0 0.24 -0.8 -0 -0 306 0.44 -0.3 0.67 1.69 1.88 0 0 -1.8 1.61 

311 0 2.72 2.72 1.62 1.39 1.32 34.4 2.08 1 3.23 0 0 -1 -0 0.02 288 0.45 -0.3 0.67 1.95 1.96 0 0 -1.8 1.61 

312 0 2.86 2.86 1.63 1.75 1.32 34.4 2.08 1 3.34 0 0 -1 -0 0.03 276 0.44 -0.3 0.67 1.94 1.88 0 0 -2 1.61 

313 0 2.92 2.92 1.63 1.56 1.32 34.4 2.08 1 3.36 0 0.32 -0.7 -0 0.03 272 0.44 -0.3 0.67 1.86 1.86 0 0 -2 1.79 

314 0 3.07 3.07 1.65 1.85 1.32 34.4 2.08 1 3.44 0 0.18 -0.8 -0 0.1 260 0.41 -0.3 0.67 1.75 1.99 0 0 -2 1.79 

315 0 3.11 3.11 1.53 1.28 1.32 34.4 2.08 1 4.1 0 0 -1 -0 0.02 260 0.42 -0.3 0.67 2.75 1.89 0 0 -2 1.61 

316 0 3.17 3.17 1.58 1.88 1.35 35.2 2.08 1 3.64 0 0 -1 -0.1 0.06 254 0.44 -0.3 0.67 2.21 1.93 0 0 -2 1.61 

317 0 3.1 3.1 1.57 1.57 1.35 35.2 2.08 1 3.48 0 0 -1 -0.1 0.17 258 0.31 -0.3 0.67 2.22 1.98 0 0 -2.1 1.79 

318 0 2.93 2.93 1.55 1.32 1.35 35.2 2.08 1 3.34 0 0 -1 0.02 0.02 270 0.44 -0.3 0.67 2.24 1.97 0 0 -2.1 1.61 

319 0 3.37 3.37 1.55 1.88 1.32 34.4 2.08 1 4.17 0 0 -1 -0 0.05 244 0.39 -0.3 0.67 2.56 1.92 0 0 -2.5 1.61 

320 0 3.29 3.29 1.59 2.26 1.35 35.2 2.08 1 3.69 0 -0.3 -1.3 -0.1 0.16 246 0.34 -0.3 0.67 2.04 1.93 0 0 -2.1 1.61 

321 0 3.36 3.36 1.59 1.99 1.35 35.2 2.08 1 3.69 0 0 -1 -0.1 0.05 242 0.41 -0.4 0.67 2 1.89 0 0 -2.5 1.79 
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322 0 3.58 3.58 1.58 2.56 1.32 34.4 2.08 1 4.24 0 -0.2 -1.2 -0.1 0.12 232 0.32 -0.3 0.67 2.56 1.89 0 0 -2.6 1.39 

323 0 3.62 3.62 1.49 2.09 1.37 35.5 2.08 1 4.28 0 0 -1 -0.1 0.03 230 0.42 -0.3 0.67 2.99 1.84 0 0 -2.3 1.39 

324 0 3.39 3.39 1.46 1.02 1.37 35.5 2.08 1 4.13 0 0 -1 -0.1 0.12 242 0.26 -0.2 0.67 3.06 1.89 0 0 -2 1.95 

325 0 3.71 3.71 1.5 2.47 1.37 35.5 2.08 1 4.32 0 0 -1 -0.2 0.11 226 0.32 -0.3 0.67 2.95 1.87 0 0 -2.8 1.1 

326 0 3.46 3.46 1.52 2.1 1.18 30.8 2.08 1 3.81 0 0 -1 -0.2 0.07 236 0.35 -0.3 0.67 2.56 1.88 0 0 -2.3 1.61 

327 0 4.02 4.02 1.39 2.25 1.14 29.6 2.08 0 4.65 0 0 -1 -0.3 0.15 214 0.23 -0.2 0.67 3.85 1.81 0 0 -3.2 0 

328 0 2.48 2.63 1.51 1.71 1.61 43.4 2.23 -0.1 2.88 0.9 0.65 -0.2 0.05 -0.1 606 0.46 -0.2 0.67 1.72 1.85 2 20.2 -1 1.85 

329 0 2.61 2.79 1.48 1.64 1.68 45.3 2.23 -0.1 3.24 0.9 0.26 -0.5 0.07 -0 560 0.38 -0.2 0.67 1.78 1.83 1 20.2 -1.4 1.85 

330 0 2.92 3.14 1.48 2.12 1.81 48.9 2.23 -0.3 3.44 1.5 0.68 -0.2 0.1 -0 512 0.47 -0.2 0.67 1.8 1.97 2 20.2 -1.5 2.04 

331 0 1.92 2.86 1.5 1.71 1.53 41.3 2.27 -0.3 2.88 1.8 0.65 -0.2 0.25 -0 550 0.28 0.01 0.67 1.49 1.86 4 9.23 -1.2 1.9 

332 0 2.54 2.61 1.54 1.71 1.7 47.6 2.22 -0.1 2.88 0.9 0.65 -0.3 0.04 -0 518 0.48 -0.3 0.67 1.75 1.84 2 26 -1.3 1.82 

333 0 2.24 2.73 1.55 1.71 1.7 47.5 2.23 -0.3 2.88 1.8 0.65 -0.3 0.16 0.02 490 0.47 -0.1 0.67 1.62 1.86 4 12 -1.1 1.85 

334 0 5.05 7.4 0.62 1.71 1.13 32.8 3.71 -0 5.29 0.93 3.66 3.8 -0.8 -2.3 #### -0.1 1.15 0.67 1.51 3.23 0 0 0.84 4.85 

335 2 2.73 2.99 0.89 3.47 2.02 34.3 2.51 -0.1 4.36 0.83 2.12 0.62 0.77 -0.5 850 -0.1 0.63 0.67 0.74 1 6 12.9 0.33 1.97 

336 2 2.78 2.95 0.89 3.47 2.01 34.2 2.51 -0.3 4.36 1.67 2.12 0.62 0.73 -0.5 858 -0.1 0.63 0.67 0.86 0.99 5 12.9 0.28 1.99 

337 2 2.54 2.54 1.06 3.22 2.38 45.2 2.4 1 4.22 0 1.57 0.55 0.53 -0.2 526 -0 0.42 0.67 1.39 1.61 4 0 -0.9 1.61 

338 1 2.62 2.62 1.16 2.42 2.35 49.4 2.3 1 3.9 0 0.93 -0.1 0.32 -0.3 548 0.14 0.32 0.67 1.47 1.74 5 0 -0.5 1.79 

339 1 2.85 2.85 1.12 2.59 2.26 47.4 2.3 1 4.02 0 0.67 -0.6 0.27 -0.4 518 0.12 0.23 0.67 1.63 1.61 5 0 -0.6 1.79 

340 1 2.88 2.88 1.13 2.71 2.39 50.2 2.3 1 4.01 0 0.94 -0.1 0.47 -0.4 520 0.13 0.38 0.67 1.52 1.74 4 0 -0.5 1.61 

341 1 3.25 3.25 1.08 3.11 2.13 44.7 2.3 1 4.29 0 1 -0.1 0.28 -0.4 484 0.25 0.23 0.67 1.51 1.62 3 0 -0.7 1.61 

342 1 3.17 3.17 1.08 2.86 2.13 44.7 2.3 1 4.2 0 0.8 -0.2 0.31 -0.4 492 0.23 0.24 0.67 1.53 1.69 3 0 -0.7 1.61 

343 1 3.17 3.17 1.08 2.41 2.13 44.7 2.3 1 4.14 0 1 -0.1 0.36 -0.4 492 0.2 0.3 0.67 1.34 1.73 3 0 -0.5 1.95 

344 0 2.66 2.66 1.51 1.71 1.98 53.4 2.2 1 2.97 0 0.82 -0.3 -0 -0.1 511 0.42 -0.3 0.67 1.75 1.72 3 0 -1.2 1.79 

345 0 2.71 2.89 1.35 2.14 1.93 55.9 2.46 -0.1 3.55 0.87 1.17 0.55 -0 0.03 1305 0.48 -0.3 0.67 1.77 1.8 0 37.3 -0.9 2.16 

346 0 2.34 3.5 1.3 2.26 2.04 59.1 2.49 -0.5 3.66 1.91 0.89 0.45 0.03 0.02 1093 0.35 -0 0.67 1.74 1.98 2 26.3 -1.1 2.37 

347 0 2.6 2.6 1.66 1.71 1.13 32.8 2.2 1 2.88 0 0.65 -0.3 -0 -0 438 0.51 -0.3 0.67 1.75 1.89 0 0 -1.9 1.79 

348 0 2.75 2.75 1.6 1.64 1.31 38.1 2.2 1 3.24 0 0.26 -0.7 -0 -0 416 0.51 -0.3 0.67 2.01 1.92 0 0 -2 1.79 
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349 0 3.07 3.07 1.52 1.53 1.33 38.4 2.2 1 4.1 0 0 -1 -0 -0 380 0.47 -0.4 0.67 2.7 1.91 0 0 -2 1.79 

350 0 3.28 3.28 1.47 1.47 1.41 40.8 2.2 1 4.1 0 0 -1 0.03 0.05 358 0.49 -0.4 0.67 2.86 1.96 0 0 -2.3 1.79 

351 0 4.15 4.15 1.43 2.91 1.27 36.9 2.2 1 4.68 0 0 -1 0.04 -0.1 298 0.65 -0.4 0.67 3.52 1.8 0 0 -1.8 1.39 

352 0 3.88 3.88 1.45 2.37 1.27 36.9 2.2 1 4.33 0 0 -1 -0.1 0 312 0.53 -0.2 0.67 3.19 1.87 0 0 -1.7 1.95 

353 0 3.75 3.75 1.39 1.06 1.27 36.9 2.2 1 4.3 0 0 -1 -0 0.03 322 0.4 -0.2 0.67 3.56 1.91 0 0 -2.6 2.3 

354 0 4.01 4.01 1.46 2.98 1.27 36.9 2.2 1 4.45 0 0 -1 -0.1 0.09 304 0.46 -0.2 0.67 3.15 1.9 0 0 -2.6 1.61 

355 0 2.55 2.68 1.51 1.96 1.56 46.8 2.34 -0.1 2.9 0.83 1 0.15 0.04 -0.1 808 0.52 -0.3 0.67 1.78 1.87 2 20.2 -1.1 1.99 

356 0 2.66 2.81 1.48 1.89 1.63 49 2.34 -0.1 3.24 0.83 0.73 -0.2 0.07 -0.1 754 0.56 -0.2 0.67 1.87 1.83 1 20.2 -1.5 1.99 

357 0 5.28 7.54 0.62 1.96 1.12 35.9 3.8 -0 5.3 0.94 3.89 3.98 -0.6 -3.2 #### 0.73 0.84 0.67 1.6 3.18 0 0 0.03 4.97 

358 2 2.89 2.89 0.93 3.47 1.39 25.1 2.49 1 4.36 0 2.12 0.62 0.76 -0.6 792 0.04 0.64 0.67 0.86 0.97 8 0 0.19 1.95 

360 2 2.41 2.41 1.1 3.47 2.37 52.1 2.49 1 4.21 0 1.83 0.7 0.24 -0.3 680 0.35 0.09 0.67 1.67 1.73 4 0 -0.5 1.95 

361 2 2.51 2.51 1.08 3.69 2.55 56.1 2.49 1 4.32 0 1.8 0.69 0.54 -0.2 658 0.05 0.37 0.67 1.69 1.77 4 0 -1 1.95 

362 2 2.52 2.52 1.08 3.55 2.42 53.3 2.49 1 4.28 0 1.69 0.68 0.5 -0.2 664 0.05 0.36 0.67 1.51 1.72 3 0 -1.2 1.95 

363 1 2.43 2.43 1.19 2.69 2.35 56.3 2.4 1 3.9 0 1.38 0.35 0.44 -0.4 736 0.27 0.3 0.67 1.55 1.83 5 0 -0.3 1.95 

364 1 2.59 2.59 1.15 2.53 2.35 56.3 2.4 1 3.92 0 1.07 0.06 0.46 -0.3 702 0.19 0.31 0.67 2.02 1.74 5 0 -0.2 2.08 

365 1 2.8 2.8 1.18 3.12 2.28 54.8 2.4 1 4.03 0 1.43 0.36 0.39 -0.4 676 0.27 0.3 0.67 1.38 1.76 4 0 -0.5 1.95 

366 1 2.89 2.89 1.13 3 2.37 56.8 2.4 1 4.09 0 1.05 0.04 0.22 -0.4 658 0.18 0.17 0.67 1.86 1.7 4 0 -0.6 1.95 

367 1 3.28 3.28 1.1 3.43 1.96 47 2.4 1 4.32 0 0.87 -0.2 0.27 -0.4 612 0.33 0.19 0.67 1.55 1.75 2 0 -1.2 1.95 

368 1 2.75 2.75 1.17 3.1 2.35 56.3 2.4 1 4.04 0 1.24 0.23 0.45 -0.4 674 0.25 0.29 0.67 1.62 1.68 5 0 -0.5 2.08 

369 2 1.93 1.93 1.35 3.47 1.2 33.5 2.49 1 3.86 0 1.62 0.62 -0.3 0.08 520 0.58 -0.5 0.67 2.62 2.21 0 0 -1.5 1.95 

370 2 1.93 1.93 1.35 3.47 1.2 33.5 2.49 1 3.86 0 1.62 0.62 -0.4 -0 520 0.73 -0.5 0.67 2.66 2.1 0 0 -1.1 1.95 

371 0 2.7 2.7 1.51 1.96 1.92 57.5 2.3 1 2.97 0 1.17 0 -0 -0.1 694 0.52 -0.3 0.67 1.74 1.77 3 0 -1.4 1.95 

372 0 2.74 2.9 1.36 2.39 1.86 59.6 2.54 -0.1 3.55 0.83 1.46 0.71 0.16 0.02 1646 0.6 -0.2 0.67 1.85 1.81 0 37.3 -0.5 2.27 

373 0 2.65 2.65 1.64 1.96 1.12 35.9 2.3 1 2.9 0 1 0 -0 -0 604 0.57 -0.4 0.67 1.8 1.9 0 0 -2 1.95 

374 0 3.64 3.64 1.51 2.56 1.42 45.5 2.3 1 4.2 0 0.51 -0.5 -0.1 0.08 456 0.5 -0.4 0.67 2.62 1.95 0 0 -3.2 2.2 

375 0 4.1 4.1 1.44 2.91 1.32 42.4 2.3 1 4.68 0 0 -1 -0.2 0.04 416 0.46 -0.5 0.67 3.17 1.88 0 0 -2.6 1.95 
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376 
0 3.56 3.56 1.4 1.63 1.32 42.4 2.3 1 4.18 0 0 -1 0 0.05 464 0.51 -0.4 0.67 3.34 1.94 0 0 -2.6 1.95 

377 0 2.61 2.71 1.51 2.21 1.52 50.2 2.43 -0.1 2.92 0.79 1.29 0.43 0.07 -0 1052 0.56 -0.3 0.67 1.83 1.89 2 20.2 -1.2 2.12 

378 2 2.91 2.91 0.96 3.93 2.2 46.2 2.57 1 4.48 0 2.33 0.96 0.68 -0.6 951 0.17 0.57 0.67 1.17 1.51 7 0 -0.3 2.3 

379 2 2.83 2.83 0.95 3.8 2.2 46.2 2.57 1 4.4 0 2.18 0.72 0.73 -0.7 973 0.12 0.59 0.67 1.29 1.53 7 0 0.04 2.2 

380 0 2.69 2.69 1.62 2.21 1.11 39 2.4 1 2.92 0 1.29 0.29 -0.1 -0.1 808 0.64 -0.4 0.67 1.85 1.91 0 0 -2.1 2.08 

381 0 2.66 2.75 1.51 2.46 1.49 53.5 2.51 -0 2.93 0.75 1.52 0.65 0.03 -0.1 1342 0.65 -0.4 0.67 1.88 1.89 2 20.2 -1.2 2.23 

382 2 2.46 2.46 0.94 3.97 1.35 29.7 2.64 1 4.21 0 2.5 1 0.81 -0.6 1358 -0 0.77 0.67 1.14 1.35 10 0 0.7 2.4 

383 2 2.8 2.8 0.98 4.14 2.4 57.5 2.64 1 4.43 0 2.26 0.84 0.7 -0.7 1176 0.21 0.54 0.67 1.39 1.65 6 0 -0.2 2.4 

384 1 3.01 3.01 1.23 3.73 2.16 64.8 2.57 1 4.19 0 1.58 0.46 0.63 -0.3 990 0.51 0.43 0.67 1.15 2.05 3 0 -0.7 2.57 

385 3 1.98 1.98 1.19 4.65 1.63 52.1 2.71 1 4.56 0 1 0 -0.6 -0.2 772 1.02 -0.8 0.67 3.88 2.21 0 0 -1.2 2.4 

386 0 2.77 2.77 1.51 2.46 1.81 65.1 2.49 1 2.98 0 1.67 0.54 -0.1 -0.1 1184 0.65 -0.4 0.67 1.84 1.79 3 0 -1.6 2.2 

387 0 2.8 2.91 1.38 2.89 1.76 66.9 2.69 -0.1 3.55 0.76 1.88 1.01 -0 -0 2500 0.68 -0.5 0.67 1.91 1.86 0 37.3 -1.1 2.46 

388 0 2.73 2.73 1.61 2.46 1.11 42 2.49 1 2.93 0 1.52 0.52 -0.1 -0.1 1054 0.7 -0.5 0.67 1.9 1.92 0 0 -2.3 2.2 

389 0 2.7 2.78 1.51 2.71 1.46 56.8 2.59 -0 2.94 0.72 1.71 0.84 0.05 -0.1 1682 0.69 -0.4 0.67 1.92 1.91 2 20.2 -1.4 2.34 

390 2 2.16 2.16 0.97 4.12 1.83 45.7 2.71 1 4.02 0 2.5 1 0.71 -0.5 1742 0.02 0.79 0.67 1.53 1.63 10 0 0.5 2.4 

391 0 2.76 2.76 1.6 2.71 1.1 45 2.57 1 2.94 0 1.71 0.71 -0.1 -0.1 1346 0.76 -0.5 0.67 1.94 1.92 0 0 -2.4 2.3 

392 0 2.73 2.8 1.51 2.96 1.43 60 2.66 -0 2.95 0.7 1.87 0.98 0.03 -0.1 2076 0.75 -0.4 0.67 1.96 1.92 2 20.2 -1.5 2.43 

393 3 2.61 2.61 0.9 5.39 1.48 35.6 2.83 1 4.64 0 2.91 1.41 0.94 -0.9 1904 0.14 0.8 0.67 0.88 1.02 10 0 0.59 2.83 

394 3 2.52 2.52 0.9 5.34 1.48 35.6 2.83 1 4.55 0 2.85 1.35 1.09 -1 1960 0.17 0.81 0.67 0.95 1.04 10 0 0.39 2.71 

395 1 3.02 3.02 1.14 4.18 2.1 75.5 2.71 1 4.5 0 2.5 1 -0 -0.5 1452 0.46 -0 0.67 2.9 1.88 4 0 -1.6 2.71 

396 0 2.79 2.79 1.6 2.96 1.09 48 2.64 1 2.95 0 1.87 0.87 -0.1 -0.1 1688 0.83 -0.6 0.67 1.98 1.93 0 0 -2.6 2.4 

397 0 2.76 2.82 1.51 3.21 1.41 63.2 2.73 -0 2.96 0.68 2 1.11 0.03 -0.1 2528 0.81 -0.5 0.67 1.99 1.93 2 20.2 -1.7 2.51 

399 0 2.81 2.81 1.59 3.21 1.08 51 2.71 1 2.96 0 2 1 -0.1 -0.1 2084 0.89 -0.6 0.67 2.01 1.94 0 0 -2.8 2.49 

400 0 2.79 2.84 1.51 3.46 1.38 66.4 2.79 -0 2.96 0.67 2.11 1.21 0.02 -0.1 3042 0.87 -0.5 0.67 2.02 1.93 2 20.2 -1.9 2.59 

401 0 2.83 2.83 1.58 3.46 1.08 53.9 2.77 1 2.96 0 2.11 1.11 -0.1 -0.1 2538 0.96 -0.7 0.67 2.04 1.94 0 0 -3.1 2.57 

402 0 4.26 4.26 1.36 2.87 1.42 71.2 2.77 1 4.36 0 0.89 -0.1 -0 0.07 1710 0.96 -0.4 0.67 3.4 2.02 0 0 -2.8 3.18 

403 0 2.81 2.86 1.5 3.71 1.36 69.5 2.85 -0 2.97 0.65 2.21 1.3 0.02 -0.1 3622 0.94 -0.6 0.67 2.05 1.94 2 20.2 -2.2 2.66 
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404 0 2.85 2.85 1.58 3.71 1.07 56.9 2.83 1 2.97 0 2.21 1.21 -0.1 -0.1 3054 1.02 -0.7 0.67 2.06 1.95 0 0 -3.4 2.64 

405 0 2.83 2.87 1.5 3.96 1.35 72.6 2.91 -0 2.97 0.64 2.29 1.37 0.01 -0.1 4272 1.01 -0.6 0.67 2.08 1.94 2 20.2 -2.5 2.73 

406 3 2.18 2.18 0.92 6.39 1.42 45.4 3.05 1 4.47 0 2.96 1.48 1.57 -1 3892 0.16 1.16 0.67 1.13 1.59 14 0 1.31 3.22 

407 3 2.05 2.05 0.92 6.39 1.42 45.4 3.05 1 4.34 0 2.83 1.35 1.54 -0.9 4132 0.06 1.16 0.67 1.06 1.54 14 0 1.36 3.09 

408 3 1.95 1.95 0.92 6.45 1.42 45.4 3.05 1 4.3 0 2.75 1.28 1.48 -1 4372 -0.1 1.11 0.67 1.38 1.39 14 0 1.04 3.05 

409 0 2.9 2.95 1.42 4.39 1.56 87.1 3.03 -0 3.55 0.66 2.48 1.52 0.32 0.05 6726 1.15 -0.3 0.67 2.14 1.89 0 37.3 -0.2 2.87 

410 0 2.86 2.86 1.57 3.96 1.07 59.8 2.89 1 2.97 0 2.29 1.29 -0.1 -0.2 3636 1.08 -0.7 0.67 2.09 1.95 0 0 -3.7 2.71 

411 0 2.85 2.89 1.5 4.21 1.33 75.7 2.96 -0 2.97 0.63 2.36 1.43 0.49 0.14 4996 1.07 -0.3 0.67 2.14 1.93 2 20.2 -0.1 2.79 

412 0 2.88 2.88 1.57 4.21 1.06 62.7 2.94 1 2.97 0 2.36 1.36 -0.1 -0.2 4288 1.15 -0.8 0.67 2.11 1.95 0 0 -4 2.77 

413 0 2.86 2.9 1.5 4.46 1.31 78.8 3.01 -0 2.98 0.63 2.41 1.48 0.51 0.15 5798 1.13 -0.3 0.67 2.16 1.93 2 20.2 -0.1 2.85 

414 0 2.89 2.89 1.57 4.46 1.06 65.6 3 1 2.98 0 2.41 1.41 -0.1 -0.2 5014 1.21 -0.8 0.67 2.13 1.96 0 0 -4.3 2.83 

415 0 2.88 2.91 1.5 4.71 1.3 81.9 3.06 -0 2.98 0.62 2.47 1.53 0.54 0.16 6682 1.19 -0.3 0.67 2.18 1.94 2 20.2 -0.1 2.91 

416 0 2.9 2.9 1.56 4.71 1.05 68.5 3.05 1 2.98 0 2.47 1.47 -0.1 -0.2 5818 1.28 -0.9 0.67 2.15 1.96 0 0 -4.7 2.89 

417 0 2.91 2.91 1.56 4.96 1.05 71.4 3.09 1 2.98 0 2.51 1.51 -0.1 -0.2 6704 1.34 -0.9 0.67 2.17 1.96 0 0 -5.1 2.94 

418 0 2.92 2.92 1.56 5.21 1.05 74.3 3.14 1 2.98 0 2.55 1.55 -0.2 -0.2 7676 1.41 -1 0.67 2.18 1.97 0 0 -5.5 3 

419 0 2.93 2.93 1.55 5.46 1.04 77.2 3.18 1 2.98 0 2.59 1.59 -0.2 -0.2 8738 1.47 -1 0.67 2.2 1.97 0 0 -5.9 3.05 
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Tableau A.3. Valeurs des descripteurs pertinentes utilisées pour l’élaboration du modèle de RQSP pour Pc 

 

ID RBN nO TI1 Lop X3sol IDDE Vindex ATS1m ATS3m ATS2m ATS5m ESpm03u ESpm01d EEig07d BELm2 RDF055v Mor09u E1s HATS0u R2e H0m Hy TPSA(NO) MLOGP 

1 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.717 0 4.232 0 3.219 1.855 0 0 0 0.089 0.437 2.247 2.68 48.7 -0.18 0 2.226 

2 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.518 0 3.691 0 3.219 1.947 0 0 0 -0.4 0.221 2.246 3.6 39.72 -0.18 0 1.817 

3 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.86 0 4.498 0 3.219 1.943 0 0 0 -0.13 0.241 2.244 2.931 71.45 -0.18 0 2.226 

5 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.163 0 3.114 0 3.219 1.959 0 0 0 -0.22 0.289 2.248 3.811 12.27 -0.18 0 1.597 

6 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.309 0 3.431 0 3.219 1.859 0 0 0 0.058 0.329 2.247 3.296 16.96 -0.18 0 1.817 

7 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.437 0 3.717 0 3.219 1.609 0 0 0 0.137 0.406 2.248 2.847 21.59 -0.18 0 2.026 

8 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.55 0 3.975 0 3.219 1.463 0 0 0 0.02 0.672 2.25 2.463 26.14 -0.18 0 2.226 

9 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 2.381 0 3.201 0 1.946 1.705 0 0 0 -0.13 0.497 2.241 3.01 38.13 -0.22 0 1.597 

10 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.962 0 2.553 0 1.946 1.719 0 0 0 -0.02 0.608 2.244 3.2 10.5 -0.22 0 1.364 

11 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 2.138 0 2.947 0 1.946 1.591 0 0 0 0.169 0.623 2.242 2.745 15.23 -0.22 0 1.597 

12 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 2.288 0 3.301 0 1.946 1.25 0 0 0 0.153 0.803 2.243 2.358 19.89 -0.22 0 1.817 

13 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.749 0 2.141 0 1.946 1.71 0 0 0 -0.42 0.977 2.247 3.728 5.688 -0.22 0 1.115 

14 0 0 -0.6 0 0 0 0 0.773 0 0 0 0 1.526 0 0 0 0.066 0.499 0.5 0.246 0.701 -0.32 23.79 -0.96 

15 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.932 0 2.273 0 0 1.224 0 0 0 0.331 1.466 2.239 2.279 13.46 -0.26 0 1.364 

16 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.426 0 1.254 0 0 1.391 0 0 0 -0.1 1.865 2.246 3.137 3.833 -0.26 0 0.845 

17 0 1 -0.6 0 0 0 0 0.847 0 0 0 0 1.224 0 0 0 0.084 1.391 1.333 1.139 1.195 -0.32 17.07 -0.96 

19 0 0 -0.6 0 0 0 0 2.035 0 0 0 0 0.908 0 0 0 0.58 1.402 2.238 2.09 34.71 -0.32 0 1.115 

20 0 0 -0.6 0 0 0 0 1.374 0 0 0 0 0.94 0 0 0 0.535 1.656 2.241 2.236 6.82 -0.32 0 0.845 

21 0 0 -0.6 0 0 0 0 0.949 0 0 0 0 0.92 0 0 0 0.24 2.298 2.248 2.636 1.936 -0.32 0 0.546 

22 0 0 -0.6 0 0 0 0 2.448 0 0 0 0 0.829 0 0 0 0.447 1.271 2.239 1.905 87.33 -0.32 0 1.364 

24 0 2 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.663 0 1.694 0 1.946 1.686 0 0.581 0 0.122 1.436 1.707 1.849 2.102 -0.22 45.82 -0.43 

25 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0.713 0 2.25 2.241 0.021 0 0 1.115 

26 0 1 -0.6 0 0 0 0 0.847 0 0 0 0 0.621 0 0.421 0 0.313 0.758 1.905 2.006 0.645 1.262 20.23 -0.81 
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27 0 0 -0.6 0 0 0 0 1.3 0 0 0 0 1.374 0 0.244 0 0.576 0.86 1.826 1.711 3.322 1.262 0 0.203 

28 0 0 -6.73 0.811 0 0.811 1.201 2.554 3.402 3.441 0 3.892 2.314 -1.26 0 0 -0.52 1.181 1.412 3.113 10.91 -0.24 0 2.419 

29 0 0 -6.73 0.811 2 0.811 1.201 3.074 4.579 4.216 0 3.892 2.303 -1.26 0 0 -0.48 1.256 1.397 2.675 48.21 -0.24 0 2.957 

30 0 0 -6.73 0.811 0 0.811 1.201 2.655 3.598 3.658 0 3.892 2.245 -1.28 0 0 -0.4 1.156 1.435 2.831 14.54 -0.24 0 2.604 

31 0 0 -6.73 0.811 1.125 0.811 1.201 2.655 3.648 3.609 0 3.892 2.318 -1.26 0 0 -0.13 1.092 1.429 2.824 14.46 -0.24 0 2.604 

32 0 0 -6.73 0.811 1.837 0.811 1.201 2.747 3.845 3.795 0 3.892 2.25 -1.28 0 0 0.066 1.03 1.45 2.564 18.02 -0.24 0 2.783 

33 0 0 -4.59 0.918 3 0.918 1.088 2.625 3.579 3.409 0 2.565 1.758 0 0 0 0.204 0.983 0.924 0.787 16.8 -0.31 0 2.459 

34 0 0 -4.59 0.918 0 0.918 1.088 2.12 2.399 2.512 0 2.565 1.952 0 0 0 -0.61 1.233 0.906 1.298 4.852 -0.31 0 1.672 

35 0 0 -5.62 0.863 0 1.842 1.159 2.794 3.841 3.749 0 3.434 2.148 0 0.232 0 -0.23 1.103 1.448 2.502 35.03 -0.27 0 2.604 

36 0 0 -5.62 0.863 0 1.842 1.159 2.423 3.114 3.112 0 3.434 2.152 0 0.25 0 -0.34 1.167 1.414 2.851 9.833 -0.27 0 2.226 

37 0 0 -5.62 0.863 0 1.842 1.159 2.538 3.368 3.328 0 3.434 2.071 0 0.24 0 -0.29 1.14 1.436 2.601 13.44 -0.27 0 2.419 

38 0 0 -5.62 0.863 1.125 1.842 1.159 2.538 3.358 3.338 0 3.434 2.158 0 0.175 0 -0 0.983 1.433 2.575 13.43 -0.27 0 2.419 

39 0 0 -5.62 0.863 0 1.842 1.159 2.294 2.774 2.94 0 3.434 2.146 0 0.26 0 -0.61 1.288 1.396 3.128 6.276 -0.27 0 2.026 

40 0 1 -7.66 1.299 0 1.906 0.932 2.449 2.187 3.116 0 3.434 2.329 -0.79 0.636 0 -1.14 1.132 1.266 3.695 6.293 -0.24 9.23 1.009 

41 0 0 -0.6 0 0 0 0 0.693 0 0 0 0 0 0 0.251 0 0.13 0.033 0.398 0.133 0.121 -0.63 0 0.7 

42 0 0 -2.5 1 1.125 1 1.089 2.067 2.273 1.932 0 0 1.416 0 0.326 0 0.087 1.119 0.901 0.762 8.578 -0.43 0 1.672 

43 0 0 -4.59 0.918 3 0.918 1.088 2.625 3.579 3.409 0 2.565 1.758 0 0.451 0 0.211 0.863 1.491 1.898 19.67 -0.31 0 2.604 

44 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.642 0 1.897 0 1.946 1.391 0 0.06 0 -0.03 0.983 0.904 1.084 2.706 -0.43 0 1.219 

45 0 0 -4.43 0.918 0 1.792 1.203 2.12 2.141 2.697 0 3.219 1.952 0 0.325 0 -0.31 1.168 1.406 2.905 5.259 -0.31 0 1.817 

46 0 0 -4.59 0.918 0 0.918 1.088 2.12 2.399 2.512 0 2.565 1.952 0 0.54 0 -0.36 1.192 1.4 2.813 5.219 -0.31 0 1.817 

47 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.6 0 1.374 0 0 0.94 0 0.429 0 0.087 0.8 0.921 0.759 5.287 -0.53 0 1.219 

48 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.094 0 2.942 0 3.219 1.719 0 0.26 0 0.255 1.055 1.463 2.471 8.463 -0.36 0 1.817 

49 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.25 0 3.279 0 3.219 1.591 0 0.142 0 0.209 1.003 1.509 2.208 12.69 -0.36 0 2.026 

50 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 2.385 0 3.583 0 3.219 1.25 0 0 0 -0.02 0.943 1.555 1.976 16.94 -0.36 0 2.226 

51 0 0 -3.49 0.971 1.837 1.922 1.106 2.385 2.914 2.921 0 1.946 1.601 0 0.562 0 0.203 1.139 1.507 1.889 16.22 -0.36 0 2.226 

52 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 1.909 0 2.584 0 3.219 1.71 0 0.358 0 0.087 1.075 1.421 2.763 4.268 -0.36 0 1.597 

53 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.153 0 0.773 0 0 1.805 0 0.509 0 0.286 1.47 2.077 1.603 0.935 -0.53 23.79 -0.32 

54 0 0 -0.6 0 0 0 0 0.693 0 0 0 0 0 0 0.582 0 0.159 0.12 0.886 0.757 0.139 -0.63 0 0.7 
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56 0 0 -2.5 1 2 1 1.089 2.728 3.812 2.661 0 0 1.376 0 0.696 0 0.254 1.323 1.388 1.746 43.88 -0.43 0 2.226 

57 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 2.067 0 2.748 0 1.946 1.224 0 0.614 0 0.194 1.145 1.482 1.933 11.18 -0.43 0 1.817 

58 0 0 -2.5 1 1.125 1 1.089 2.067 2.273 1.932 0 0 1.416 0 0.728 0 0.261 1.43 1.467 1.866 11.05 -0.43 0 1.817 

59 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.642 0 1.897 0 1.946 1.391 0 0.694 0 0.281 1.316 1.406 2.4 2.883 -0.43 0 1.364 

60 0 1 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.204 0 0.847 0 0 1.406 0 0.719 0 0.304 1.607 1.702 1.678 1.104 -0.53 17.07 -0.32 

61 0 1 0 0 0 0 4.5 1.54 0 0 0 1.946 1.001 0 0.907 0 -0.14 1.216 1.72 2.331 1.622 -0.53 12.53 -0.56 

62 0 2 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.54 0 1.694 0 1.946 1.597 0 0.719 0 0.418 0.609 1.587 1.552 1.491 0.538 37.3 -0.39 

63 1 2 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.609 0.847 1.328 0 0 1.633 0 1.02 0 0.221 0.607 1.524 2.094 1.339 -0.43 26.3 -0.39 

64 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 2.158 0 2.035 0 0 0.908 0 0.793 0 0.488 1.039 1.444 1.801 29.11 -0.53 0 1.597 

65 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.6 0 1.374 0 0 0.94 0 0.816 0 0.427 1.24 1.429 1.888 5.643 -0.53 0 1.364 

66 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.276 0 0.949 0 0 0.92 0 0.843 0 0.433 1.598 1.395 2.106 1.524 -0.53 0 1.115 

67 0 0 -0.6 0 0 0 0 0.693 0 0 0 0 0 0 0.935 0 0.737 0.235 1.385 1.895 0.146 -0.63 0 1.757 

68 0 1 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.204 0 0.847 0 0 0.621 0 0.91 0 0.521 0.785 1.218 1.805 0.656 0.638 20.23 -0.17 

69 0 1 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.299 0 0.693 0 0 1.001 0 1.249 0 0.555 0.134 1.207 2.454 0.566 -0.53 9.23 -0.17 

70 1 2 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.54 1.021 1.299 0 0 1.001 0 0.889 0 0.421 1.125 1.071 1.748 1.081 1.769 40.46 -1.05 

71 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.541 0 1.3 0 0 1.374 0 0.843 0 0.464 0.33 1.239 1.585 2.533 0.638 0 0.845 

72 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.847 0 0.693 0 0 1.932 0 1.249 0 0.992 0.196 1.168 2.236 2.962 -0.53 0 0.845 

73 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.153 0 0.773 0 0 0.336 0 1.059 0 0.47 0.485 1.087 1.787 0.381 2.085 26.02 -0.17 

74 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.204 0 0.693 0 0 0.588 0 1.249 0 0.533 0.171 1.109 1.989 0.337 0.638 12.03 -0.17 

75 1 1 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.504 0.938 1.252 0 0 0.815 0 1.03 0 0.367 0.507 1.04 1.667 0.66 3.201 46.25 -1.05 

76 1 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.466 0.859 1.204 0 0 0.588 0 1.137 0.003 0.334 0.418 0.947 1.65 0.474 4.785 52.04 -1.05 

77 0 0 -11.3 1.096 0 1.686 1.127 2.751 3.702 3.565 0 4.29 2.571 0.51 0.465 0 -1.13 0.723 1.001 3.23 7.198 -0.26 0 2.957 

78 0 0 -10.2 1.157 0 1.571 1.04 2.644 3.239 3.39 0 4.007 2.448 0.51 0.465 0 -0.89 0.914 1.003 3.102 6.413 -0.29 0 2.783 

79 0 0 -8.8 1.224 0 2.419 1.011 2.525 3.064 3.139 0 3.611 2.309 -0.62 0.713 0 -0.63 1.052 1.006 2.881 5.66 -0.32 0 2.604 

80 0 0 -9 1.224 0 1.224 0.96 2.525 2.351 3.277 0 3.892 2.309 0.116 0.465 0 -0.58 1.196 1.008 3.035 5.649 -0.32 0 2.604 

81 0 0 -6.73 0.811 0 0.811 1.201 2.39 3.033 3.139 0 3.892 2.146 -1.39 0.831 0 -0.15 0.623 1.016 2.752 5.044 -0.36 0 2.419 
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82 0 0 -7.66 1.299 0 1.906 0.932 2.39 2.187 2.992 0 3.434 2.146 -1.55 0.737 0 -0.36 1.381 1.005 2.804 4.758 -0.36 0 2.419 

83 0 0 -7.19 1.299 0 2.5 1.068 2.39 3.033 2.895 0 3.434 2.146 -1.43 0.968 0 -0.32 0.934 1.009 2.615 4.759 -0.36 0 2.419 

84 1 1 -10 1.436 0.5 2.197 0.798 2.532 2.441 3.105 2.774 3.434 2.329 -0.23 0.999 0.113 -0.49 1.234 0.972 2.928 4.881 -0.32 9.23 1.402 

85 0 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.427 0.773 1.153 0 0 1.749 0 0.777 0 0.052 0.93 0.8 0.614 0.947 -0.65 23.79 0.094 

86 0 1 0 0 1.25 0 0.92 1.953 0 1.946 0 0 0 0 1.127 0 -0.55 0.377 0.645 1.068 1.133 -0.54 26.03 -0.37 

87 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.099 0 0.693 0 0 0.908 0 0.954 0 0.347 0.2 2.019 1.373 0.257 -0.79 0 1.219 

88 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.099 0 0.693 0 0 1.194 0 0.944 0 0.274 0.175 1.985 0.708 0.216 -0.79 0 1.111 

89 0 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.427 0.773 1.153 0 0 1.805 0 1.011 0 0.389 1.385 1.306 1.567 1.03 -0.65 23.79 0.202 

90 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.099 0 0.693 0 0 0.519 0 1.127 0 0.464 0.2 1.437 1.48 0.25 -0.79 0 1.219 

91 0 0 0 0 0 0 4.5 1.386 0 0 0 1.946 0 0 1.372 0 0.224 0.119 1.243 1.735 0.321 -0.79 0 1.884 

92 0 0 -3.49 0.971 1.531 1.922 1.106 2.186 2.539 2.385 0 1.946 1.416 0 1.132 0 0.26 0.847 1.086 1.827 9.614 -0.54 0 2.226 

93 1 1 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.466 0.847 1.204 0 0 0.932 0 1.089 0 0.211 0.647 1.174 1.38 0.702 0.323 20.23 0.202 

94 0 1 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.466 0 1.54 0 1.946 1.56 0 1.249 0 0.43 1.568 1.156 1.773 1.116 -0.65 17.07 0.202 

95 1 1 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.466 0.847 1.204 0 0 1.406 0 1.085 0 0.257 1.067 1.142 1.707 0.995 -0.65 17.07 0.202 

96 0 1 0 1 0.577 1.5 1.543 1.734 0 1.204 0 2.565 1.001 0 1.134 0 0.16 0.362 1.14 2.084 1.106 -0.65 12.53 -0.05 

97 1 2 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.734 1.299 1.862 0 1.946 1.597 0 1.042 0.002 0.336 0.386 1.08 1.629 1.14 0.312 37.3 0.133 

98 1 2 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.791 1.204 1.862 0 1.946 1.758 0 1.366 0.001 0.541 0.127 1.105 1.853 1.061 -0.54 26.3 0.133 

99 2 2 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.791 1.204 1.631 0 0 1.633 0 1.116 0.005 0.307 0.748 1.097 1.784 0.944 -0.54 26.3 0.133 

100 2 3 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 2.036 1.845 2.119 0 1.946 1.923 0 1.394 0.594 0.57 0.11 0.997 2.335 1.176 -0.46 35.53 -0.3 

101 0 0 -2.5 1 0.75 1 1.089 1.784 1.374 1.6 0 0 0.94 0 1.141 0 0.437 1.083 1.034 1.888 4.898 -0.65 0 1.817 

102 0 1 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.763 1.299 1.715 0 1.946 1.526 0 1.249 0 0.561 1.188 0.997 1.409 0.909 -0.54 20.31 -0.27 

103 0 0 -1.41 0.918 0 0.918 2.042 1.099 0 0.693 0 0 0 0 1.249 0 0.694 0.223 0.996 1.891 0.253 -0.79 0 2.276 

104 1 1 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.466 0.847 1.204 0 0 0.621 0 1.21 0 0.583 0.776 0.911 1.794 0.58 0.323 20.23 0.347 

105 0 1 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.466 0 1.54 0 1.946 0.621 0 1.249 0 0.775 0.712 0.889 1.794 0.736 0.323 20.23 0.347 

106 1 1 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.54 0.693 1.204 0 0 1.001 0 1.372 0.008 0.663 0.211 0.951 2.017 0.39 -0.65 9.23 0.347 

107 2 2 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.845 1.299 1.563 0 0 1.491 0 1.394 0 0.782 0.237 0.807 2.582 0.948 -0.54 18.46 -0.13 

108 2 2 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.734 1.299 1.54 0 0 1.001 0 1.173 0.013 0.529 0.868 0.853 1.705 0.846 1.41 40.46 -0.53 
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109 2 3 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 1.945 1.976 1.992 0 1.946 1.275 0 1.173 0.087 0.37 0.625 0.777 1.654 1.21 2.492 60.69 -1.37 

110 1 0 -2.5 1 0.75 1 1.089 1.993 0.693 1.541 0 0 1.932 0 1.338 0.001 0.851 0.265 0.906 1.983 1.637 -0.65 0 1.364 

111 1 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.427 0.773 1.153 0 0 0.336 0 1.295 0 0.65 0.498 0.831 1.784 0.394 1.554 26.02 0.347 

112 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.427 0 1.466 0 1.946 0.336 0 1.249 0 0.745 0.322 0.815 1.749 0.466 1.554 26.02 0.347 

113 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.504 0 1.386 0 1.946 0.788 0 1.249 0 0.877 0.128 0.831 1.985 0.381 -0.65 3.24 0.347 

114 2 1 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.734 1.268 1.504 0 0 0.978 0 1.38 0.062 0.62 0.497 0.807 1.787 0.607 1.41 32.26 -0.53 

115 0 0 0 0.689 1 0.918 0.728 2.871 3.983 3.646 0 4.575 2.571 0.51 0.152 0 0.026 0.66 0.934 2.881 7.058 -0.32 0 2.899 

116 0 1 0 0 1.25 0 0.92 1.897 0 1.897 0 0 0 0 1.343 0 -0.46 0.291 0.592 1.038 0.696 -0.72 13.14 0.156 

117 0 0 0 0 1.75 0 0.92 2.234 0 2.234 0 0 0 0 1.163 0 0.245 0.318 0.571 0.932 2.356 -0.72 0 1.173 

118 0 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.386 0.693 1.099 0 0 0.908 0 1.205 0.046 0.323 0.307 1.243 1.468 0.431 -0.86 0 1.672 

119 0 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.386 0.693 1.099 0 0 1.381 0 1.278 0 0.489 0.237 1.238 1.37 0.357 -0.86 0 1.565 

120 1 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.386 0.693 1.099 0 0 0 0 1.268 0.089 0.062 0.246 0.516 0.738 0.299 -0.86 0 1.565 

122 2 2 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.945 1.466 2.05 0 1.946 1.758 0 1.462 0.073 0.35 0.209 1.321 1.42 0.917 -0.61 26.3 0.479 

123 2 3 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 2.12 1.734 2.387 0 2.565 2.184 0 1.48 0.135 0.244 0.148 0.959 1.579 1.73 -0.54 43.37 0.455 

124 1 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.642 1.153 1.427 0 0 1.805 0 1.287 0.012 0.499 1.399 0.935 1.654 0.848 -0.72 23.79 0.655 

125 0 0 0 0 1 0 1.231 1.609 0 1.099 0 0 0 0 0.944 0 -0.04 0.205 0.914 1.878 0.362 -0.86 0 2.337 

126 1 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.386 0.693 1.099 0 0 0.519 0 1.358 0.076 0.337 0.289 0.952 1.606 0.373 -0.86 0 1.672 

127 0 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.386 0.693 1.099 0 0 0.859 0 1.374 0.012 0.674 0.233 1.008 1.604 0.26 -0.86 0 1.672 

128 0 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.386 0.693 1.099 0 0 0.859 0 1.374 0 0.639 0.219 1 1.723 0.34 -0.86 0 1.672 

129 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.386 0 1.386 0 1.946 0.859 0 1.249 0 0.825 0.163 0.989 1.391 0.343 -0.86 0 1.672 

130 2 1 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.674 1.204 1.466 0 0 1.406 0 1.326 0.005 0.454 0.927 0.857 1.72 0.861 -0.72 17.07 0.655 

131 1 1 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.674 1.204 1.734 0 1.946 1.56 0 1.412 0.025 0.659 0.214 0.867 1.765 0.861 -0.72 17.07 0.655 

132 0 1 0 0 1.25 0 0.92 1.897 0 1.897 0 0 1.001 0 1.464 0 -0.21 0.587 0.839 2.242 0.657 -0.72 9.23 0.408 

133 2 2 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.897 1.54 2.007 0 1.946 1.597 0 1.296 0.003 0.557 0.587 0.813 1.662 1.073 0.158 37.3 0.586 

134 1 2 -4.59 0.918 1.333 0.918 1.088 1.897 1.845 2.133 0 2.565 1.597 0 1.249 0.001 0.575 0.549 0.784 1.652 1.186 0.158 37.3 0.586 

135 0 2 0 0 1.5 0 0.684 2.12 1.54 2.133 0 0 1.491 0 1.212 0 0.331 0.258 0.777 2.47 0.9 -0.61 18.46 -0.07 

136 0 2 0 0 1.5 0 0.684 2.12 1.563 2.12 0 0 1.491 0 1.372 0 0.494 0.897 0.757 2.548 0.969 -0.61 18.46 -0.47 
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137 2 2 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 1.945 1.791 2.007 0 1.946 1.758 0 1.419 0.015 0.57 0.146 0.859 1.866 0.771 -0.61 26.3 0.586 

138 2 2 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.945 1.466 2.05 0 1.946 1.758 0 1.504 0.022 1.001 0.274 0.874 1.692 0.839 -0.61 26.3 0.586 

139 3 2 -5.54 1.585 0.957 1.585 0.737 1.945 1.54 1.809 0.847 0 1.633 0 1.259 0.001 0.315 0.754 0.831 1.816 0.967 -0.61 26.3 0.586 

140 1 0 -3.49 0.971 1.021 1.922 1.106 1.939 1.6 2.186 0 1.946 0.94 0 1.42 0.021 0.632 0.323 0.822 1.822 4.333 -0.72 0 2.226 

141 0 0 0 0 1.25 0 0.92 1.846 0 1.846 0 0 0.588 0 1.569 0 0.184 0.194 0.778 2.035 0.484 0.132 12.03 0.408 

142 1 0 -2.5 1 0.5 1 1.089 1.386 0.693 1.099 0 0 0 0 1.438 0.012 0.919 0.296 0.776 1.86 0.28 -0.86 0 2.729 

143 0 0 -2.25 0.811 0 0.811 1.592 1.386 0 1.386 0 1.946 0 0 1.249 0 0.747 0.156 0.756 1.835 0.35 -0.86 0 2.729 

144 0 0 0 0 1.5 0 0.684 2.037 1.473 2.037 0 0 0.956 0 1.372 0 0.892 0.223 0.681 2.102 0.583 1.164 24.06 -0.47 

145 2 1 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.674 1.204 1.466 0 0 0.621 0 1.404 0.005 0.701 0.798 0.735 1.761 0.573 0.132 20.23 0.8 

146 1 1 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.674 1.299 1.674 0 1.946 0.621 0 1.249 0.011 0.619 0.459 0.719 1.757 0.615 0.132 20.23 0.8 

147 0 1 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 1.674 0 2.079 0 3.219 0.621 0 1.249 0 1.222 0.463 0.698 1.585 0.744 0.132 20.23 0.8 

148 1 1 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.674 1.204 1.734 0 1.946 0.621 0 1.43 0.02 1.137 0.19 0.733 1.712 0.628 0.132 20.23 0.8 

149 2 1 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.734 1.099 1.54 0 0 1.001 0 1.562 0.005 1.136 0.251 0.782 1.796 0.335 -0.72 9.23 0.8 

150 3 2 -5.54 1.585 0.957 1.585 0.737 1.992 1.563 1.734 0.693 0 1.491 0 1.423 0.144 0.605 0.287 0.71 2.136 0.546 -0.61 18.46 -0.08 

151 2 2 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 1.897 1.862 1.945 0 1.946 1.001 0 1.392 0.011 0.984 0.479 0.683 1.632 0.855 1.164 40.46 -0.08 

152 2 2 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.897 1.54 1.945 0 1.946 1.001 0 1.399 0.001 0.79 0.645 0.689 1.678 0.922 1.164 40.46 -0.08 

153 4 3 -7.5 1.95 1.207 1.95 0.666 2.12 1.879 1.992 1.299 0 1.491 0 1.507 0.001 0.657 0.907 0.685 1.777 0.791 1.118 49.69 -0.92 

154 2 0 -3.88 1.522 1.061 1.522 0.853 2.121 1.099 1.993 0 0 1.932 0 1.562 0.985 1.025 0.316 0.765 1.888 0.774 -0.72 0 1.817 

155 2 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.642 1.153 1.427 0 0 0.336 0 1.458 0.037 0.735 0.429 0.693 1.746 0.403 1.23 26.02 0.8 

156 2 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.674 1.099 1.466 0 0 0.588 0 1.562 0 1.093 0.294 0.723 1.776 0.323 0.132 12.03 0.8 

157 1 0 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.642 1.204 1.642 0 1.946 0.336 0 1.308 0 0.683 0.461 0.662 1.775 0.499 1.23 26.02 0.8 

158 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 1.642 0 2.015 0 3.219 0.336 0 1.249 0 1.208 0.233 0.64 1.529 0.545 1.23 26.02 0.8 

159 2 0 -23 1.322 0.707 2.352 1.069 3.177 4.32 4.007 3.702 4.796 2.951 0.51 0.989 0.194 -1.76 0.684 0.611 3.308 6.959 -0.29 0 4.203 

160 1 2 0 1.203 2.052 2.236 0.655 2.197 1.809 2.335 0 1.946 1.224 -1.79 1.409 0.191 -0.78 0.598 0.491 0.939 1.112 -0.67 30.21 -0.15 

161 0 0 0 0 1.5 0 0.684 1.992 1.427 1.992 0 0 0 0 1.082 0 -0.14 0.26 0.466 1.005 0.643 -0.77 12.89 0.468 

162 1 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.609 1.099 1.386 0 0 0.908 0 1.388 0.039 0.406 0.424 0.888 1.559 0.45 -0.9 0 2.081 

164 0 0 0 0 1.25 0 0.92 1.792 0 1.792 0 0 0.859 0 1.653 0 0.238 0.15 0.894 1.768 0.427 -0.9 0 1.689 
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165 0 1 0 0.862 1.644 1.918 0.793 1.992 1.299 2.159 0 1.946 1.56 0 1.616 0 0.037 1.299 0.799 1.943 0.969 -0.77 17.07 0.672 

166 2 0 -5.54 1.585 0.957 1.585 0.737 1.819 1.427 1.642 0.773 0 1.805 0 1.459 0.001 0.556 1.35 0.754 1.624 0.839 -0.77 23.79 1.064 

167 0 1 0 0.917 2.29 1.95 0.741 2.178 1.945 2.418 0 2.565 1.664 -1.59 1.592 0.003 -0.07 0.833 0.728 1.798 0.872 -0.67 20.31 0.198 

168 0 0 0 0 1.25 0 0.92 1.792 0 1.792 0 0 0 0 1.723 0 0.282 0.165 0.719 2.032 0.404 -0.9 0 2.746 

169 2 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.609 1.099 1.386 0 0 0.519 0 1.502 0.11 0.546 0.365 0.744 1.658 0.391 -0.9 0 2.081 

170 1 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.609 1.099 1.386 0 0 0.859 0 1.519 0.204 0.58 0.275 0.748 1.811 0.439 -0.9 0 2.081 

171 1 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.609 1.099 1.386 0 0 0.859 0 1.519 0.081 0.742 0.279 0.765 1.728 0.368 -0.9 0 2.081 

172 1 0 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.609 1.099 1.609 0 1.946 0.859 0 1.454 0.048 0.76 0.244 0.733 1.646 0.456 -0.9 0 2.081 

173 0 0 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.609 1.099 1.609 0 1.946 1.112 0 1.406 0.009 0.897 0.205 0.799 1.603 0.361 -0.9 0 2.081 

174 1 0 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.609 1.099 1.609 0 1.946 0.519 0 1.384 0.109 0.283 0.261 0.719 1.553 0.447 -0.9 0 2.081 

175 0 1 0 0.862 1.644 1.918 0.793 1.992 1.299 2.159 0 1.946 0.621 0 1.685 0 0.548 0.413 0.67 1.959 0.753 0.004 20.23 0.817 

176 2 1 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.846 1.466 1.897 0 1.946 1.56 0 1.511 0.189 0.535 0.341 0.712 1.753 0.812 -0.77 17.07 1.064 

177 2 1 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 1.846 1.734 1.897 0 1.946 1.56 0 1.562 0.152 0.601 0.172 0.717 1.753 0.616 -0.77 17.07 1.064 

178 1 1 -4.59 0.918 1.333 0.918 1.088 1.846 1.734 2.037 0 2.565 1.56 0 1.437 0.041 0.942 0.407 0.673 1.761 0.966 -0.77 17.07 1.064 

179 0 1 0 0.862 1.644 1.918 0.793 2.037 1.099 2.197 0 1.946 1.001 0 1.578 0.035 -0.13 0.17 0.684 2.119 0.587 -0.77 9.23 0.817 

180 3 2 -6.96 1.557 1.135 2.236 0.758 2.037 1.734 2.133 1.299 1.946 1.597 0 1.463 0.023 0.629 0.689 0.667 1.679 1.004 0.046 37.3 0.996 

181 2 2 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 2.037 1.734 2.245 0 2.565 1.597 0 1.309 0.084 0.6 0.817 0.632 1.713 1.194 0.046 37.3 0.996 

182 3 2 -6.7 1.557 1.478 2.807 0.826 2.079 1.945 2.133 0.693 1.946 1.758 0 1.449 0.005 0.862 0.226 0.681 1.885 0.767 -0.67 26.3 0.996 

183 3 2 -6.7 1.557 1.478 2.807 0.826 2.079 1.945 2.171 0.693 1.946 1.758 0 1.618 0.01 0.942 0.175 0.701 1.797 0.685 -0.67 26.3 0.996 

184 2 2 -6.16 1.379 1.782 2.522 0.966 2.079 2.159 2.245 0 2.565 1.758 0 1.425 0.106 0.863 0.176 0.654 1.892 0.851 -0.67 26.3 0.996 

185 3 2 -6.96 1.557 1.135 2.236 0.758 2.079 1.734 2.171 1.204 1.946 1.758 0 1.533 0.013 0.956 0.331 0.693 1.79 0.825 -0.67 26.3 0.996 

186 3 2 -6.96 1.557 1.135 2.236 0.758 2.079 1.791 2.093 1.299 1.946 1.633 0 1.261 0.006 0.339 0.876 0.661 1.822 1.016 -0.67 26.3 0.996 

187 2 2 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 2.079 1.674 2.313 0 2.565 1.758 0 1.517 0.59 1.02 0.283 0.658 1.794 0.935 -0.67 26.3 0.996 

188 2 0 -5.54 1.585 1.134 1.585 0.737 2.073 1.784 1.939 1.374 0 0.94 0 1.502 0.444 0.589 0.728 0.688 1.825 3.841 -0.77 0 2.604 

189 2 0 -3.88 1.522 0.707 1.522 0.853 1.609 1.099 1.386 0 0 0 0 1.562 0.188 0.828 0.345 0.653 1.823 0.311 -0.9 0 3.138 

190 1 0 -3.49 0.971 0.816 1.922 1.106 1.609 1.099 1.609 0 1.946 0 0 1.478 0 0.804 0.229 0.596 1.973 0.441 -0.9 0 3.138 

191 0 0 -3.1 0.722 0 0.722 1.553 1.609 0 1.946 0 3.219 0 0 1.249 0 0.993 0.157 0.598 1.545 0.444 -0.9 0 3.138 
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192 3 1 -5.54 1.585 0.957 1.585 0.737 1.846 1.466 1.674 0.847 0 0.621 0 1.535 0.176 0.777 0.773 0.615 1.791 0.538 0.004 20.23 1.209 

193 2 1 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.846 1.466 1.897 0 1.946 0.621 0 1.546 0.153 0.864 0.33 0.619 1.762 0.678 0.004 20.23 1.209 

194 2 1 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 1.846 1.734 1.846 0 1.946 0.621 0 1.466 0.209 0.831 0.663 0.607 1.752 0.682 0.004 20.23 1.209 

195 1 1 -4.43 0.918 1.061 1.792 1.203 1.846 1.466 2.197 0 3.219 0.621 0 1.473 0.025 1.47 0.154 0.593 1.678 0.708 0.004 20.23 1.209 

196 2 1 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.846 1.466 1.846 0 1.946 0.621 0 1.438 0.275 0.48 0.786 0.568 1.933 0.729 0.004 20.23 1.209 

197 1 1 -4.59 0.918 1.333 0.918 1.088 1.846 1.734 2.037 0 2.565 0.621 0 1.465 0.025 1.221 0.222 0.599 1.743 0.697 0.004 20.23 1.209 

198 3 1 -5.54 1.585 0.957 1.585 0.737 1.897 1.466 1.734 0.693 0 1.001 0 1.62 0.013 1.171 0.293 0.639 1.876 0.352 -0.77 9.23 1.209 

199 1 1 -4.43 0.918 1.061 1.792 1.203 1.897 1.386 2.197 0 3.219 1.001 0 1.385 0.004 1.025 0.157 0.582 1.829 0.589 -0.77 9.23 1.209 

200 2 1 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 1.846 1.734 1.897 0 1.946 0.621 0 1.562 0.188 1.159 0.205 0.607 1.732 0.621 0.004 20.23 1.209 

201 0 0 0 0.799 1.5 1 0.605 2.803 3.638 3.257 2.141 3.611 2.309 -0.26 0.668 0.388 -1.02 0.913 0.448 1.17 4.384 -0.48 0 4.331 

202 3 0 -30.1 1.357 0.957 2.171 1.05 3.337 4.528 4.172 4.058 4.977 3.097 0.51 1.129 0.292 -1.39 0.641 0.54 3.196 6.942 -0.3 0 4.756 

203 0 0 0 0.875 2.723 1.561 0.612 2.557 2.76 2.934 0 2.565 1.416 -1.24 1.017 0.584 -0.12 0.716 0.46 0.902 6.233 -0.71 0 3.478 

204 0 0 0 0.875 3.481 2 0.633 2.557 3.199 2.934 0 2.565 1.416 -1.2 1.031 0.145 0.103 0.672 0.458 0.899 6.156 -0.71 0 3.478 

205 0 0 0 0.802 2.183 2.236 0.643 2.298 2.293 2.557 0 1.946 0.94 -2 1.082 0.074 -0.02 0.545 0.443 0.923 3.424 -0.8 0 2.876 

206 0 0 0 0.802 2.76 2.236 0.643 2.866 3.224 3.337 0 1.946 0.829 -2 1.082 0.001 -0.28 0.394 0.461 0.856 43.99 -0.8 0 3.21 

207 1 2 0 1.187 2.593 2.197 0.558 2.423 2.456 2.623 1.299 2.565 1.686 -1 1.185 0.029 -0.15 0.873 0.367 0.971 1.359 -0.64 45.82 1.887 

208 0 0 0 0 1.5 0 0.684 1.946 1.386 1.946 0 0 0 0 1.082 0 0.013 0.121 0.423 0.947 0.491 -0.92 0 2.255 

209 0 1 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.12 1.897 2.268 0 1.946 0.621 -2 1.082 0.007 -0.11 0.366 0.393 0.889 0.753 -0.09 20.23 1.506 

210 0 0 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.1 1.846 2.234 0 1.946 0.336 -2 1.182 0.057 0.148 0.222 0.906 1.367 1.049 0.85 26.02 1.506 

211 0 0 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.12 1.819 2.251 0 1.946 0.519 -2 1.411 0.107 -0.04 0.153 1.161 1.504 0.587 -0.8 12.89 0.846 

212 0 0 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.12 1.846 2.234 0 1.946 0.519 -2 1.382 0.096 0.096 0.205 1.149 1.474 0.663 -0.8 12.89 0.846 

213 0 0 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.12 1.819 2.234 0 1.946 0.519 -2 1.342 0.178 0.165 0.344 1.181 1.471 0.637 -0.8 12.89 0.846 

214 0 1 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.12 1.897 2.268 0 1.946 1.56 -1.81 1.289 0 0.103 0.996 0.796 1.804 0.976 -0.8 17.07 0.943 

215 0 0 0 0 1.5 0 0.684 1.946 1.386 1.946 0 0 0.859 0 1.306 0 0.292 0.18 0.702 1.899 0.479 -0.92 0 2.067 

216 0 1 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.12 1.897 2.268 0 1.946 1.56 -1.84 1.372 0 0.487 1.111 0.637 2.034 0.962 -0.8 17.07 1.05 

217 1 1 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 1.992 1.674 2.159 0 2.565 1.694 0 1.508 0.198 1.045 0.307 0.732 1.673 0.636 -0.8 17.07 1.335 

218 0 0 0 0 1.5 0 0.684 1.946 1.386 1.946 0 0 0 0 1.372 0 0.825 0.189 0.586 2.105 0.447 -0.92 0 3.124 
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219 0 0 0 0.862 1.644 1.918 0.793 1.946 1.099 2.079 0 1.946 0 0 1.723 0.141 0.07 0.229 0.594 1.97 0.422 -0.92 0 3.124 

220 3 0 -5.54 1.585 0.957 1.585 0.737 1.792 1.386 1.609 0.693 0 0.519 0 1.6 0.171 0.53 0.428 0.63 1.642 0.416 -0.92 0 2.459 

221 2 0 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.792 1.386 1.792 0 1.946 0.519 0 1.544 0.166 0.673 0.342 0.6 1.683 0.476 -0.92 0 2.459 

222 0 1 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.12 1.897 2.268 0 1.946 0.621 -2 1.372 0.011 0.876 0.56 0.562 2.003 0.685 -0.09 20.23 1.195 

223 3 1 -6.96 1.557 1.135 2.236 0.758 1.992 1.674 2.037 1.204 1.946 1.56 0 1.586 0.193 0.604 0.381 0.592 1.789 0.777 -0.8 17.07 1.442 

224 3 1 -6.7 1.557 1.478 2.807 0.826 1.992 1.897 2.037 0.693 1.946 1.56 0 1.637 0.295 0.601 0.228 0.595 1.798 0.629 -0.8 17.07 1.442 

225 2 1 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 1.992 1.674 2.159 0 2.565 1.56 0 1.542 0.523 0.65 0.34 0.577 1.823 0.869 -0.8 17.07 1.442 

226 4 1 -7.5 1.95 1.207 1.95 0.666 2.037 1.674 1.897 1.099 0 1.001 0 1.56 0.004 0.977 0.392 0.627 1.64 0.426 -0.8 9.23 1.442 

227 4 2 -9.16 1.906 1.385 2.25 0.68 2.159 1.897 2.245 1.54 1.946 1.597 -1.72 1.576 0.216 0.562 0.76 0.561 1.718 0.945 -0.04 37.3 1.373 

228 4 2 -8.7 1.906 1.563 1.906 0.756 2.197 2.079 2.279 1.099 1.946 1.758 -1.41 1.642 0.005 1.39 0.202 0.597 1.815 0.694 -0.71 26.3 1.373 

229 4 2 -8.82 1.906 1.747 2.5 0.734 2.197 2.12 2.279 1.466 1.946 1.758 -1.37 1.682 0.007 0.654 0.225 0.586 1.845 0.651 -0.71 26.3 1.373 

230 3 2 -8.12 1.5 1.882 2.25 0.849 2.197 2.268 2.377 1.099 2.565 1.758 -1.15 1.635 0.554 0.961 0.179 0.562 1.858 0.801 -0.71 26.3 1.373 

231 4 2 -9.16 1.906 1.385 2.25 0.68 2.197 1.897 2.279 1.466 1.946 1.758 -1.58 1.552 0.014 1.321 0.422 0.594 1.793 0.754 -0.71 26.3 1.373 

232 3 2 -8.58 1.5 1.321 1.5 0.755 2.197 1.945 2.377 1.734 2.565 1.758 -1.42 1.54 0.043 1.034 0.422 0.568 1.854 0.851 -0.71 26.3 1.373 

233 5 2 -9.74 2 1.457 2 0.617 2.197 1.897 2.093 1.54 0 1.633 -1.7 1.541 0.18 0.405 0.835 0.567 1.829 0.865 -0.71 26.3 1.373 

234 5 3 -11.7 1.975 1.635 2.503 0.626 2.367 2.093 2.437 1.862 1.946 2.018 -0.79 1.584 0.035 1.166 0.385 0.577 1.838 0.83 -0.64 35.53 0.538 

235 3 0 -5.54 1.585 0.957 1.585 0.737 1.792 1.386 1.609 0.693 0 0 0 1.646 0.11 1.135 0.375 0.551 1.858 0.326 -0.92 0 3.516 

236 2 0 -5.07 1.459 0.866 1.918 0.882 1.792 1.386 1.792 0 1.946 0 0 1.609 0.253 0.812 0.325 0.551 1.862 0.405 -0.92 0 3.516 

237 2 0 -4.91 1.459 1.394 1.918 0.955 1.792 1.609 1.792 0 1.946 0 0 1.562 0.231 0.846 0.273 0.549 1.852 0.425 -0.92 0 3.516 

238 1 0 -4.43 0.918 1.061 1.792 1.203 1.792 1.386 2.079 0 3.219 0 0 1.498 0.019 1.141 0.2 0.514 1.766 0.477 -0.92 0 3.516 

239 1 0 -4.59 0.918 1.333 0.918 1.088 1.792 1.609 1.946 0 2.565 0 0 1.534 0.03 0.974 0.253 0.518 1.888 0.48 -0.92 0 3.516 

240 4 1 -7.5 1.95 1.207 1.95 0.666 1.992 1.674 1.846 1.204 0 0.621 0 1.625 0.294 0.676 0.758 0.529 1.809 0.533 -0.09 20.23 1.587 

241 3 1 -6.96 1.557 1.135 2.236 0.758 1.992 1.674 2.037 1.204 1.946 0.621 0 1.627 0.862 1.247 0.621 0.537 1.826 0.594 -0.09 20.23 1.587 

242 3 1 -6.7 1.557 1.478 2.807 0.826 1.992 1.897 2.037 0.693 1.946 0.621 0 1.643 1.032 0.881 0.248 0.542 1.799 0.653 -0.09 20.23 1.587 

243 3 1 -6.7 1.557 1.478 2.807 0.826 1.992 1.897 1.992 0.847 1.946 0.621 0 1.597 0.199 0.793 0.592 0.53 1.805 0.665 -0.09 20.23 1.587 

244 2 1 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 1.992 1.674 2.159 0 2.565 0.621 0 1.587 0.444 0.949 0.265 0.505 1.87 0.648 -0.09 20.23 1.587 
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245 2 1 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 2.037 1.609 2.233 0 2.565 1.001 0 1.666 0.034 1.47 0.292 0.52 1.902 0.532 -0.8 9.23 1.587 

246 4 1 -7.5 1.95 1.207 1.95 0.666 2.037 1.734 1.897 1.099 0 1.001 0 1.707 0.026 0.925 0.316 0.545 1.918 0.361 -0.8 9.23 1.587 

247 4 2 -8.7 1.906 1.563 1.906 0.756 2.233 2.037 2.313 1.099 1.946 1.491 -1.1 1.631 0.859 1.305 0.24 0.537 1.961 0.562 -0.71 18.46 1.112 

248 3 0 -6.43 1.449 1.732 1.449 0.899 2.015 1.946 2.015 0 1.946 0.788 0 1.562 0.237 0.835 0.206 0.507 1.791 0.501 -0.8 3.24 1.587 

249 4 0 -7.5 1.95 1.207 1.95 0.666 1.992 1.674 1.846 1.099 0 0.588 0 1.707 0.131 1.155 0.356 0.517 1.861 0.349 -0.09 12.03 1.587 

250 4 0 -38.1 1.48 1.207 2.806 1.034 3.475 4.699 4.313 4.32 5.13 3.225 2.602 1.228 0.854 -1.31 0.627 0.469 3.197 6.917 -0.3 0 5.275 

251 1 2 0 1.185 3.393 2.722 0.57 2.611 3.005 2.962 1.299 2.944 1.761 -0.74 1.169 0.271 -0.08 0.444 0.358 0.861 3.439 -0.07 37.3 2.302 

252 0 0 0 1.125 2.302 2.156 0.573 2.216 2.12 2.319 0.773 1.946 1.749 -1.22 1.152 0.198 0.015 0.735 0.413 0.811 1.01 -0.83 23.79 1.769 

253 1 1 0 1.125 2.302 2.156 0.573 2.233 2.159 2.335 0.847 1.946 1.224 -1.51 1.224 0.094 -0.07 0.643 0.367 0.907 0.931 -0.83 17.07 1.769 

254 0 0 0 0.875 2.593 0.811 0.597 2.393 2.477 2.702 1.374 2.565 1.176 -1.34 1.37 0.178 0.309 0.564 1.135 1.453 2.673 -0.83 0 3.21 

255 0 0 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.079 1.792 2.197 0 1.946 0.519 -2 1.411 0.308 0.293 0.181 1.137 1.462 0.504 -0.94 0 2.608 

256 1 1 0 1.125 2.302 2.156 0.573 2.268 2.159 2.367 0.693 1.946 1.001 -1.31 1.418 0.072 -0.02 0.213 1.057 1.68 0.638 -0.83 9.23 1.859 

257 1 1 0 1.125 2.302 2.156 0.573 2.233 2.159 2.335 0.847 1.946 0.932 -1.35 1.357 0.212 0.198 0.457 0.954 1.333 0.821 -0.16 20.23 1.591 

258 0 1 0 0.875 2.54 2 0.633 2.233 2.302 2.457 0 2.565 0.932 -1.28 1.411 0.231 0.05 0.275 1.049 1.415 0.751 -0.16 20.23 1.859 

259 0 1 0 0.875 2.199 1.561 0.612 2.233 2.159 2.457 0 2.565 0.932 -1.34 1.402 0.239 0.312 0.33 1.119 1.436 0.77 -0.16 20.23 1.859 

260 0 1 0 0.875 2.305 0.811 0.597 2.233 2.159 2.457 0.847 2.565 0.932 -1.38 1.393 0.136 0.163 0.389 1.085 1.437 0.704 -0.16 20.23 1.859 

261 0 0 0 0.875 2.199 1.561 0.612 2.234 2.1 2.457 0 2.565 0.859 -1.36 1.493 1.501 0.185 0.151 0.842 1.624 0.528 -0.83 12.89 1.199 

262 5 2 -11.3 1.975 1.997 2.948 0.667 2.302 2.233 2.377 1.674 1.946 1.633 -1.33 1.619 0 0.757 0.363 0.572 1.616 0.713 -0.74 26.3 1.619 

263 0 0 0 0 1.75 0 0.604 2.079 2.079 2.079 0 0 0 -1.8 1.839 0 0.46 0.22 0.489 2.174 0.493 -0.94 0 3.477 

264 0 0 0 0.802 1.894 2.236 0.643 2.079 1.792 2.197 0 1.946 0 -2 1.525 0.279 1.082 0.238 0.506 2.033 0.458 -0.94 0 3.477 

265 1 0 0 1.203 2.052 2.236 0.655 2.079 1.609 2.197 0 1.946 0 -1.85 1.723 0.537 0.555 0.29 0.516 1.953 0.446 -0.94 0 3.477 

266 0 0 0 0.917 1.957 1.557 0.706 2.079 1.609 2.303 0 2.565 0 -1.78 1.783 0.816 0.37 0.246 0.511 1.967 0.444 -0.94 0 3.477 

267 0 0 0 0.917 1.957 1.557 0.706 2.079 1.609 2.303 0 2.565 0 -1.78 1.783 0.816 0.37 0.246 0.511 1.966 0.444 -0.94 0 3.477 

268 4 0 -7.5 1.95 1.207 1.95 0.666 1.946 1.609 1.792 1.099 0 0.519 0 1.671 0.348 0.44 0.463 0.538 1.691 0.421 -0.94 0 2.812 

269 5 2 -11.3 1.975 1.997 2.948 0.667 2.302 2.233 2.377 1.674 1.946 1.758 -1.04 1.696 0.044 1.105 0.29 0.507 1.834 0.639 -0.74 26.3 1.727 

270 5 2 -11.7 1.975 1.635 2.503 0.626 2.268 2.037 2.346 1.734 1.946 1.597 -1.23 1.655 0.304 0.615 0.812 0.489 1.755 0.903 -0.11 37.3 1.727 

271 4 2 -10.4 1.837 1.655 2.948 0.757 2.302 2.197 2.466 1.386 2.565 1.758 -1 1.648 1.571 1.287 0.203 0.459 2.037 0.81 -0.74 26.3 1.727 
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272 5 2 -11 1.975 1.832 3.17 0.693 2.302 2.233 2.377 1.674 1.946 1.758 -1.29 1.738 0.001 1.28 0.221 0.507 1.845 0.651 -0.74 26.3 1.727 

273 4 2 -10.4 1.837 2.151 2.948 0.758 2.302 2.397 2.466 1.674 2.565 1.758 -1 1.733 0.375 0.785 0.224 0.494 1.89 0.76 -0.74 26.3 1.727 

274 4 2 -11 1.837 1.563 1.837 0.678 2.302 2.037 2.466 1.674 2.565 1.758 -1 1.563 2.454 0.892 0.415 0.486 1.958 0.914 -0.74 26.3 1.727 

275 4 0 -7.5 1.95 1.207 1.95 0.666 1.946 1.609 1.792 1.099 0 0 0 1.707 0.429 0.851 0.403 0.486 1.864 0.339 -0.94 0 3.869 

276 3 0 -6.96 1.557 1.135 2.236 0.758 1.946 1.609 1.946 1.099 1.946 0 0 1.691 1.887 0.673 0.376 0.472 1.958 0.484 -0.94 0 3.869 

277 3 0 -6.7 1.557 1.478 2.807 0.826 1.946 1.792 1.946 0.693 1.946 0 0 1.655 0.663 0.981 0.291 0.458 2.008 0.495 -0.94 0 3.869 

278 3 0 -6.43 1.449 1.732 1.449 0.899 1.946 1.946 1.946 0 1.946 0 0 1.562 0.695 0.617 0.238 0.456 1.969 0.496 -0.94 0 3.869 

279 2 0 -6.16 1.379 1 2.128 0.97 1.946 1.609 2.197 0 3.219 0 0 1.634 0.193 0.71 0.282 0.467 1.835 0.494 -0.94 0 3.869 

280 2 0 -6.16 1.379 1.782 2.522 0.966 1.946 1.946 2.079 0 2.565 0 0 1.613 0.351 0.704 0.26 0.465 1.896 0.518 -0.94 0 3.869 

281 2 0 -6.43 1.379 0.943 1.379 0.875 1.946 1.609 2.079 0 2.565 0 0 1.666 0.637 0.806 0.328 0.451 1.967 0.501 -0.94 0 3.869 

282 2 0 -5.89 1.379 1.914 1.95 1.074 1.946 1.946 2.197 0 3.219 0 0 1.562 0.028 1.123 0.231 0.45 1.869 0.518 -0.94 0 3.869 

283 1 0 -5.62 0.863 1.732 1.842 1.159 1.946 1.946 2.303 0 3.434 0 0 1.564 0.032 1.249 0.254 0.445 1.813 0.5 -0.94 0 3.869 

284 5 1 -9.74 2 1.457 2 0.617 2.12 1.846 1.992 1.466 0 0.621 -1.83 1.691 0.402 0.617 0.738 0.465 1.837 0.514 -0.16 20.23 1.94 

285 4 1 -9.16 1.906 1.385 2.25 0.68 2.12 1.846 2.159 1.466 1.946 0.621 -1.82 1.688 0.64 0.889 0.43 0.476 1.816 0.649 -0.16 20.23 1.94 

286 5 0 -47 1.506 1.457 2.873 1.02 3.597 4.846 4.437 4.528 5.263 3.339 2.792 1.301 2.811 -1.91 0.621 0.426 3.155 6.923 -0.3 0 5.768 

287 1 0 0 1.125 2.302 2.156 0.573 2.197 2.079 2.303 0.693 1.946 0 -1.66 1.51 0.411 -0.31 0.241 0.321 0.875 0.547 -0.95 0 2.851 

288 1 1 0 1.187 2.593 2.197 0.558 2.335 2.367 2.539 1.204 2.565 1.406 -1 1.519 0.323 0.011 0.376 1.03 1.533 0.84 -0.85 17.07 2.102 

289 1 2 0 1.185 3.003 2.446 0.525 2.457 2.59 2.737 1.54 2.944 1.597 -0.99 1.426 0.355 0.42 0.499 1.045 1.47 0.985 -0.16 37.3 2.034 

290 1 0 0 1.125 2.302 2.156 0.573 2.197 2.079 2.303 0.693 1.946 0.519 -1.42 1.596 0.682 0.629 0.263 0.632 1.695 0.667 -0.95 0 2.942 

291 0 0 0 0.875 2.54 2 0.633 2.197 2.197 2.398 0 2.565 0.859 -1.29 1.412 0.421 0.49 0.228 0.748 1.573 0.52 -0.95 0 2.942 

292 0 0 0 0.875 2.199 1.561 0.612 2.197 2.079 2.398 0 2.565 0.859 -1.36 1.493 1.059 0.657 0.172 0.826 1.595 0.502 -0.95 0 2.942 

293 0 0 0 0.875 2.305 0.811 0.597 2.197 2.079 2.398 0.693 2.565 0.859 -1.4 1.515 0.31 0.435 0.17 0.776 1.585 0.472 -0.95 0 2.942 

294 1 1 0 1.187 2.813 3.17 0.582 2.335 2.485 2.539 0.693 2.565 0.932 -1.22 1.595 0.821 0.42 0.206 0.615 1.635 0.851 -0.21 20.23 2.193 

295 1 1 0 1.187 2.622 2.948 0.558 2.335 2.367 2.539 1.204 2.565 0.932 -1.17 1.588 0.913 0.706 0.364 0.611 1.663 0.937 -0.21 20.23 2.193 

296 1 1 0 1.187 2.713 2.725 0.54 2.335 2.367 2.539 1.204 2.565 0.932 -1 1.585 0.611 0.578 0.476 0.606 1.666 0.87 -0.21 20.23 2.193 

297 0 1 0 0.881 3.114 2.503 0.622 2.335 2.565 2.615 0 2.944 1.169 -1.27 1.411 0.355 0.236 0.296 0.726 1.508 0.69 -0.21 20.23 2.193 

298 0 1 0 0.881 2.86 2.725 0.597 2.335 2.485 2.615 0.847 2.944 1.169 -1.21 1.488 0.236 0.33 0.311 0.782 1.559 0.645 -0.21 20.23 2.193 
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299 0 1 0 0.881 2.86 2.725 0.597 2.335 2.485 2.615 0.693 2.944 1.169 -1.2 1.513 0.203 0.422 0.201 0.746 1.55 0.716 -0.21 20.23 2.193 

300 0 1 0 0.881 3.114 2.503 0.622 2.335 2.59 2.615 0 2.944 1.169 -1.26 1.493 0.432 -0.05 0.138 0.77 1.541 0.636 -0.21 20.23 2.193 

301 0 1 0 0.881 2.414 1.585 0.595 2.335 2.367 2.615 0 2.944 1.169 -1.34 1.493 0.395 0.763 0.444 0.807 1.566 0.754 -0.21 20.23 2.193 

302 0 0 0 0 2 0 0.522 2.197 2.197 2.197 0 0 0 -1.41 1.6 0.363 -0.55 0.248 0.419 2.239 0.545 -0.95 0 3.811 

303 0 0 0 0.875 2.305 0.811 0.597 2.197 2.079 2.398 0.693 2.565 0 -1.56 1.607 0.085 1.437 0.255 0.439 2.009 0.456 -0.95 0 3.811 

304 5 0 -9.74 2 1.457 2 0.617 2.079 1.792 1.946 1.386 0 0.519 -1.8 1.723 0.456 0.553 0.495 0.476 1.711 0.431 -0.95 0 3.146 

305 6 2 -14.5 2.246 1.885 2.522 0.586 2.367 2.159 2.437 1.897 1.946 1.597 -0.76 1.713 0.408 0.456 0.837 0.431 1.786 0.849 -0.16 37.3 2.972 

306 5 2 -12.3 1.846 2.396 2.646 0.772 2.367 2.512 2.521 1.897 2.565 1.597 -0.98 1.71 1.891 1.153 0.286 0.462 1.747 1.136 -0.16 37.3 2.06 

308 6 2 -13.7 2.246 2.082 3.122 0.643 2.398 2.335 2.466 1.846 1.946 1.758 -0.67 1.773 0.001 1.723 0.261 0.453 1.811 0.633 -0.77 26.3 2.06 

309 4 2 -12.4 1.761 2.337 2.722 0.74 2.398 2.512 2.623 2.037 2.944 1.758 -1 1.771 0.667 1.157 0.281 0.431 1.869 0.767 -0.77 26.3 2.06 

310 5 0 -9.74 2 1.457 2 0.617 2.079 1.792 1.946 1.386 0 0 -1.85 1.753 0.534 0.623 0.42 0.428 1.883 0.347 -0.95 0 4.203 

311 4 0 -9.16 1.906 1.385 2.25 0.68 2.079 1.792 2.079 1.386 1.946 0 -1.83 1.748 1.587 0.686 0.409 0.423 1.96 0.482 -0.95 0 4.203 

312 4 0 -8.82 1.906 1.747 2.5 0.734 2.079 1.946 2.079 1.386 1.946 0 -1.81 1.725 1.778 1.163 0.366 0.433 1.877 0.437 -0.95 0 4.203 

313 4 0 -8.7 1.906 1.563 1.906 0.756 2.079 1.946 2.079 1.099 1.946 0 -1.8 1.707 1.251 0.833 0.349 0.437 1.861 0.438 -0.95 0 4.203 

314 4 0 -8.35 1.561 1.852 2.5 0.814 2.079 2.079 2.079 1.099 1.946 0 -1.76 1.669 0.958 0.987 0.292 0.414 1.988 0.509 -0.95 0 4.203 

315 3 0 -8.24 1.5 1.28 1.75 0.825 2.079 1.792 2.303 1.386 3.219 0 -1.8 1.717 2.363 1.078 0.346 0.423 1.889 0.504 -0.95 0 4.203 

316 3 0 -8.12 1.5 1.882 2.25 0.849 2.079 2.079 2.197 1.099 2.565 0 -1.78 1.692 0.083 0.946 0.294 0.424 1.933 0.531 -0.95 0 4.203 

317 3 0 -8.24 1.5 1.571 2.5 0.82 2.079 1.946 2.197 1.099 2.565 0 -1.79 1.71 1.211 0.979 0.331 0.408 1.98 0.524 -0.95 0 4.203 

318 3 0 -8.58 1.5 1.321 1.5 0.755 2.079 1.792 2.197 1.609 2.565 0 -1.81 1.74 3.505 0.86 0.435 0.418 1.966 0.514 -0.95 0 4.203 

319 3 0 -7.77 1.5 1.884 2.406 0.931 2.079 2.079 2.303 0.693 3.219 0 -1.75 1.663 1.085 0.892 0.254 0.413 1.923 0.542 -0.95 0 4.203 

320 3 0 -7.89 1.5 2.259 2 0.897 2.079 2.197 2.197 0.693 2.565 0 -1.75 1.668 0.369 0.571 0.273 0.42 1.929 0.561 -0.95 0 4.203 

321 3 0 -7.77 1.406 1.992 2.25 0.923 2.079 2.197 2.197 0 2.565 0 -1.69 1.627 1.486 0.677 0.279 0.427 1.889 0.552 -0.95 0 4.203 

322 3 0 -7.42 1.406 2.561 1.811 1.019 2.079 2.303 2.303 0 3.219 0 -1.62 1.562 1.335 0.811 0.204 0.398 1.886 0.536 -0.95 0 4.203 

323 2 0 -7.31 1.299 2.091 1.75 1.031 2.079 2.197 2.398 0 3.434 0 -1.71 1.645 0.604 1.114 0.264 0.404 1.842 0.519 -0.95 0 4.203 

324 2 0 -7.66 1.299 1.021 1.906 0.932 2.079 1.792 2.398 0 3.434 0 -1.76 1.699 0.978 1.473 0.342 0.405 1.888 0.519 -0.95 0 4.203 

325 2 0 -7.19 1.299 2.474 2.5 1.068 2.079 2.303 2.398 0 3.434 0 -1.68 1.617 0.19 1.177 0.233 0.399 1.867 0.538 -0.95 0 4.203 

326 2 0 -7.54 1.299 2.103 1.75 0.964 2.079 2.197 2.303 0 2.944 0 -1.73 1.666 0.944 1.173 0.3 0.409 1.876 0.518 -0.95 0 4.203 



                    Annexes 

 

 151

403 

 

 

 

 

327 1 0 -6.73 0.811 2.25 0.811 1.201 2.079 2.303 2.565 0 3.892 0 -1.65 1.602 0.023 1.377 0.261 0.386 1.807 0.521 -0.95 0 4.203 

328 6 1 -12.3 2.281 1.707 2.281 0.58 2.233 1.992 2.12 1.674 0 0.621 -1.48 1.739 0.504 0.493 0.724 0.413 1.848 0.51 -0.21 20.23 3.186 

329 5 1 -11.7 1.975 1.635 2.503 0.626 2.233 1.992 2.268 1.674 1.946 0.621 -1.43 1.734 0.822 0.812 0.483 0.421 1.828 0.62 -0.21 20.23 2.274 

330 5 1 -10.6 1.891 2.121 2.725 0.738 2.233 2.268 2.233 1.674 1.946 0.621 -1.54 1.72 1.308 1.13 0.574 0.406 1.965 0.68 -0.21 20.23 2.274 

331 6 1 -12.3 2.281 1.707 2.281 0.58 2.268 2.037 2.159 1.609 0 1.001 -1.5 1.787 0.006 1.966 0.366 0.429 1.855 0.371 -0.85 9.23 2.274 

332 6 0 -12.3 2.281 1.707 2.281 0.58 2.216 1.969 2.1 1.642 0 0.336 -1.5 1.753 0.485 0.574 0.523 0.399 1.839 0.42 0.63 26.02 3.186 

333 6 0 -12.3 2.281 1.707 2.281 0.58 2.234 1.992 2.12 1.609 0 0.588 -1.51 1.787 0.059 1.362 0.399 0.41 1.857 0.364 -0.21 12.03 2.274 

334 6 0 -56.8 1.601 1.707 3.013 1.006 3.705 4.974 4.547 4.699 5.38 3.44 3.009 1.355 3.21 -0.58 0.635 0.381 3.226 6.8 -0.31 0 6.238 

335 0 0 5.499 0 3.466 1.522 0.457 2.512 2.603 2.741 1.099 2.565 0 -0.62 1.553 0.122 -0.33 0.224 0.303 1.003 0.73 -0.86 12.89 2.066 

336 0 0 4.45 0 3.216 1.975 0.507 2.398 2.303 2.639 0 2.565 0.859 -1 1.704 0.164 -0.44 0.252 0.716 1.612 0.588 -0.95 0 3.259 

337 2 0 0 1.409 2.422 2.419 0.507 2.303 2.197 2.398 1.386 1.946 0.519 -1 1.703 1.115 0.336 0.329 0.528 1.737 0.667 -0.95 0 3.259 

338 1 0 0 1.187 2.593 2.197 0.558 2.303 2.303 2.485 1.099 2.565 0.519 -1 1.671 0.973 0.01 0.318 0.544 1.612 0.702 -0.95 0 3.259 

339 1 0 0 1.187 2.713 2.725 0.54 2.303 2.303 2.485 1.099 2.565 0.859 -1 1.636 0.738 0.874 0.209 0.555 1.741 0.603 -0.95 0 3.259 

340 0 0 0 0.881 3.114 2.503 0.622 2.303 2.485 2.565 0 2.944 1.112 -1.27 1.493 0.671 0.436 0.159 0.609 1.62 0.518 -0.95 0 3.259 

341 0 0 0 0.881 2.86 2.725 0.597 2.303 2.398 2.565 0.693 2.944 1.112 -1.22 1.531 0.314 0.829 0.186 0.627 1.685 0.487 -0.95 0 3.259 

342 0 0 0 0.881 2.414 1.585 0.595 2.303 2.303 2.565 0 2.944 1.112 -1.36 1.493 2.372 1.201 0.159 0.699 1.725 0.486 -0.95 0 3.259 

344 6 0 -12.3 2.281 1.707 2.281 0.58 2.197 1.946 2.079 1.609 0 0.519 -1.42 1.763 0.388 0.272 0.501 0.416 1.721 0.389 -0.95 0 4.375 

345 7 2 -17.6 2.3 2.135 2.732 0.555 2.457 2.268 2.521 2.037 1.946 1.597 -0.38 1.756 0.505 0.344 0.851 0.388 1.803 0.828 -0.21 37.3 3.289 

346 6 2 -16.1 2.187 2.26 3.096 0.635 2.485 2.427 2.623 1.992 2.565 1.758 -0.63 1.782 0.534 0.598 0.285 0.39 1.978 0.731 -0.79 26.3 2.377 

347 6 0 -12.3 2.281 1.707 2.281 0.58 2.197 1.946 2.079 1.609 0 0 -1.53 1.787 0.633 0.622 0.435 0.387 1.887 0.356 -0.95 0 4.52 

348 5 0 -11.7 1.975 1.635 2.503 0.626 2.197 1.946 2.197 1.609 1.946 0 -1.45 1.788 1.193 0.855 0.44 0.395 1.921 0.429 -0.95 0 4.52 

349 4 0 -10.6 1.837 1.53 2.419 0.73 2.197 1.946 2.398 1.609 3.219 0 -1.28 1.773 2.058 0.851 0.392 0.389 1.912 0.505 -0.95 0 4.52 

350 3 0 -10 1.436 1.472 2.197 0.798 2.197 1.946 2.485 1.946 3.434 0 -1 1.77 5.102 1.142 0.436 0.369 1.958 0.544 -0.95 0 4.52 

351 2 0 -8.39 1.224 2.914 2.419 1.114 2.197 2.565 2.639 0 3.892 0 -1.42 1.654 0.453 1.127 0.243 0.353 1.8 0.535 -0.95 0 4.52 

352 2 0 -8.8 1.224 2.366 2.419 1.011 2.197 2.398 2.565 0 3.611 0 -1.35 1.7 0.796 0.935 0.294 0.355 1.873 0.539 -0.95 0 4.52 

353 2 0 -9 1.224 1.061 1.224 0.96 2.197 1.946 2.639 0 3.892 0 -1 1.738 1.442 1.469 0.358 0.354 1.91 0.543 -0.95 0 4.52 

354 2 0 -8.59 1.224 2.976 1.837 1.064 2.197 2.565 2.565 0 3.611 0 -1.45 1.666 0.24 1.473 0.228 0.355 1.904 0.56 -0.95 0 4.52 
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355 7 1 -15.1 2.322 1.957 2.322 0.552 2.335 2.12 2.233 1.846 0 0.621 -1.1 1.777 0.604 0.35 0.709 0.373 1.867 0.497 -0.26 20.23 3.503 

356 6 1 -14.5 2.246 1.885 2.522 0.586 2.335 2.12 2.367 1.846 1.946 0.621 -1 1.771 0.669 0.792 0.47 0.385 1.832 0.606 -0.26 20.23 3.503 

357 7 0 -67.5 1.622 1.957 3.031 0.994 3.802 5.087 4.646 4.846 5.485 3.533 3.222 1.397 2.958 -1.63 0.61 0.347 3.177 6.874 -0.31 0 6.689 

358 4 4 0 1.59 4.714 2.128 0.435 2.833 3.149 3.085 2.427 3.219 2.224 1 1.465 0.981 0.397 0.319 0.661 1.737 1.058 -0.7 52.6 2.005 

359 0 0 5.499 0 3.466 1.522 0.457 2.485 2.565 2.708 1.099 2.565 0 -0.62 1.581 0.174 -0.13 0.244 0.282 0.967 0.636 -0.96 0 3.386 

360 0 0 5.499 0 3.466 1.522 0.457 2.485 2.565 2.708 1.099 2.565 0.859 -0.52 1.665 0.472 0.012 0.291 0.58 1.728 0.614 -0.96 0 3.562 

361 0 0 5.698 0.664 3.692 3.122 0.486 2.485 2.565 2.773 0.693 2.944 0.859 -0.74 1.763 0.703 -0.04 0.278 0.529 1.772 0.698 -0.96 0 3.562 

362 0 0 5.758 0.664 3.552 3.122 0.468 2.485 2.485 2.773 1.099 2.944 1.112 -0.79 1.704 0.949 -0.18 0.212 0.61 1.718 0.549 -0.96 0 3.562 

363 3 0 0 1.661 2.691 2.722 0.451 2.398 2.303 2.485 1.792 1.946 0.519 -1 1.77 2.254 0.156 0.38 0.463 1.826 0.721 -0.96 0 3.562 

364 2 0 0 1.461 2.529 2.722 0.486 2.398 2.303 2.565 1.792 2.565 0.519 -1 1.767 1.406 0.321 0.378 0.461 1.737 0.694 -0.96 0 3.562 

365 2 0 0 1.261 3.121 1.371 0.498 2.398 2.485 2.565 1.386 2.565 0.859 -1 1.688 0.809 0.207 0.228 0.5 1.763 0.568 -0.96 0 3.562 

366 1 0 0 1.185 3.003 2.446 0.525 2.398 2.485 2.639 1.386 2.944 0.859 -1 1.705 0.954 0.492 0.243 0.482 1.701 0.634 -0.96 0 3.562 

367 0 0 0 0.861 3.43 0.971 0.589 2.398 2.639 2.708 1.099 3.219 1.314 -0.9 1.564 0.382 1.811 0.231 0.527 1.75 0.479 -0.96 0 3.562 

368 2 0 0 1.461 3.099 2.646 0.52 2.398 2.485 2.565 1.609 2.565 0.519 -1 1.732 0.528 0.165 0.348 0.472 1.677 0.706 -0.96 0 3.562 

369 0 0 5.499 0 3.466 1.522 0.457 2.485 2.565 2.708 1.099 2.565 0 -0.62 1.723 1.128 0.007 0.302 0.37 2.207 0.579 -0.96 0 4.431 

370 0 0 5.499 0 3.466 1.522 0.457 2.485 2.565 2.708 1.099 2.565 0 -0.62 1.723 1.565 1.24 0.318 0.38 2.099 0.528 -0.96 0 4.431 

371 7 0 -15.1 2.322 1.957 2.322 0.552 2.303 2.079 2.197 1.792 0 0.519 -1.05 1.795 0.509 0.432 0.528 0.382 1.769 0.438 -0.96 0 4.678 

372 8 2 -20.9 2.522 2.385 2.752 0.53 2.539 2.367 2.598 2.159 1.946 1.597 -0.08 1.79 0.051 1.035 0.858 0.35 1.805 0.786 -0.24 37.3 3.593 

373 7 0 -15.1 2.322 1.957 2.322 0.552 2.303 2.079 2.197 1.792 0 0 -1.18 1.814 0.736 0.513 0.446 0.35 1.903 0.361 -0.96 0 4.823 

374 4 0 -11.5 1.761 2.555 2.646 0.847 2.303 2.398 2.565 1.792 3.434 0 -1.37 1.768 3.21 1.489 0.346 0.334 1.949 0.555 -0.96 0 4.823 

375 3 0 -10.5 1.371 2.905 2.322 0.999 2.303 2.639 2.708 1.386 3.892 0 -1 1.718 3.201 1.517 0.267 0.332 1.881 0.56 -0.96 0 4.823 

376 3 0 -11.6 1.371 1.625 1.371 0.819 2.303 2.079 2.708 2.303 3.892 0 -1 1.806 6.378 1.801 0.454 0.335 1.943 0.557 -0.96 0 4.823 

377 8 1 -18.2 2.55 2.207 2.55 0.528 2.428 2.233 2.335 1.992 0 0.621 -0.74 1.805 0.69 0.414 0.648 0.338 1.89 0.498 -0.29 20.23 3.806 

378 0 0 6.78 0.629 3.933 3.278 0.45 2.565 2.773 2.833 1.386 2.944 0.519 -0.62 1.619 0.459 -0.12 0.25 0.968 1.507 0.642 -0.97 0 3.677 

379 0 0 6.888 0.629 3.802 3.278 0.431 2.565 2.708 2.833 1.609 2.944 0.519 -0.62 1.656 0.263 0.335 0.237 0.971 1.531 0.614 -0.97 0 3.677 

380 8 0 -18.2 2.55 2.207 2.55 0.528 2.398 2.197 2.303 1.946 0 0 -0.83 1.835 0.836 0.381 0.456 0.322 1.908 0.367 -0.97 0 5.115 
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381 9 1 -21.6 2.585 2.457 2.585 0.509 2.512 2.335 2.428 2.12 0 0.621 -0.42 1.828 0.807 0.23 0.687 0.312 1.891 0.486 -0.33 20.23 4.098 

382 1 0 9.803 0 3.966 1.918 0.373 2.639 2.708 2.833 2.197 2.565 0 -0.51 1.821 1.864 -0.51 0.345 0.547 1.349 0.916 -0.97 0 3.876 

383 0 0 8.361 0.73 4.137 2.752 0.412 2.639 2.833 2.944 1.946 3.219 0.859 -0.11 1.704 0.354 0.942 0.221 0.686 1.654 0.584 -0.97 0 3.958 

384 3 0 0 1.299 3.732 2 0.505 2.565 2.773 2.773 2.303 2.944 1.112 -0.61 1.674 1.576 1.196 0.207 0.374 2.049 0.706 -0.97 0 4.135 

385 0 0 12.12 0.73 4.646 2.189 0.442 2.708 2.944 3.219 0 4.111 0 -0.46 1.605 1.344 1.978 0.193 0.329 2.206 0.655 -0.97 0 5.004 

386 9 0 -21.6 2.585 2.457 2.585 0.509 2.485 2.303 2.398 2.079 0 0.519 -0.48 1.84 0.868 0.062 0.546 0.32 1.794 0.439 -0.97 0 5.251 

387 10 2 -28.6 2.753 2.885 2.95 0.492 2.685 2.539 2.737 2.367 1.946 1.597 0.322 1.837 0.811 0.167 0.851 0.296 1.857 0.74 -0.31 37.3 4.165 

388 9 0 -21.6 2.585 2.457 2.585 0.509 2.485 2.303 2.398 2.079 0 0 -0.52 1.853 0.94 0.437 0.464 0.296 1.92 0.371 -0.97 0 5.396 

389 10 1 -25.3 2.777 2.707 2.777 0.492 2.59 2.428 2.512 2.233 0 0.621 -0.14 1.847 0.894 0.279 0.643 0.287 1.91 0.488 -0.35 20.23 4.379 

390 2 0 12.92 0 4.116 2.162 0.328 2.708 2.708 2.89 2.398 2.565 0.859 0.244 1.886 6.463 0.614 0.453 0.451 1.63 0.954 -0.97 0 4.148 

391 10 0 -25.3 2.777 2.707 2.777 0.492 2.565 2.398 2.485 2.197 0 0 -0.24 1.867 1.04 0.307 0.471 0.275 1.924 0.375 -0.97 0 5.668 

392 11 1 -29.3 2.807 2.957 2.807 0.478 2.663 2.512 2.59 2.335 0 0.621 0.105 1.862 0.995 0.243 0.64 0.267 1.916 0.479 -0.38 20.23 4.651 

393 0 0 18.65 0 5.394 2.522 0.343 2.833 3.135 3.135 2.398 3.219 0 0.686 1.801 0.364 -0.39 0.286 0.214 1.024 0.734 -0.98 0 4.332 

394 0 0 19 0 5.344 1.557 0.328 2.833 3.091 3.135 2.398 3.219 0 0.445 1.832 0.326 0.111 0.317 0.214 1.037 0.713 -0.98 0 4.332 

395 2 0 0 1.197 4.177 1.449 0.475 2.708 2.996 3.135 2.079 4.111 0.859 -1 1.838 1.072 0.233 0.35 0.307 1.878 0.631 -0.98 0 4.67 

396 11 0 -29.3 2.807 2.957 2.807 0.478 2.639 2.485 2.565 2.303 0 0 0 1.879 1.143 0.267 0.477 0.256 1.933 0.378 -0.98 0 5.931 

397 12 1 -33.6 2.974 3.207 2.974 0.465 2.73 2.59 2.663 2.428 0 0.621 0.312 1.875 1.098 0.143 0.636 0.249 1.925 0.48 -0.4 20.23 4.914 

398 2 2 19.73 0.732 6.136 2.676 0.338 2.979 3.344 3.344 2.872 3.892 1.406 1 1.864 2.466 0.622 0.716 0.345 1.601 1.278 0.295 40.46 3.306 

399 12 0 -33.6 2.974 3.207 2.974 0.465 2.708 2.565 2.639 2.398 0 0 0.209 1.889 1.242 0.252 0.482 0.24 1.936 0.381 -0.98 0 6.187 

400 13 1 -38.1 3 3.457 3 0.454 2.793 2.663 2.73 2.512 0 0.621 0.489 1.885 1.199 0.131 0.633 0.234 1.93 0.473 -0.41 20.23 5.17 

401 13 0 -38.1 3 3.457 3 0.454 2.773 2.639 2.708 2.485 0 0 0.39 1.897 1.347 0.1 0.486 0.226 1.943 0.383 -0.98 0 6.437 

402 6 0 -26.2 1.842 2.871 2.858 0.757 2.773 2.833 3.219 2.485 4.369 0 -0.61 1.909 5.269 2.449 0.437 0.218 2.021 0.633 -0.98 0 6.437 

403 14 1 -43 3.146 3.707 3.146 0.444 2.853 2.73 2.793 2.59 0 0.621 0.642 1.894 1.301 0.017 0.63 0.22 1.937 0.474 -0.43 20.23 5.42 

404 14 0 -43 3.146 3.707 3.146 0.444 2.833 2.708 2.773 2.565 0 0 0.547 1.904 1.447 0.073 0.49 0.213 1.945 0.385 -0.98 0 6.68 

405 15 1 -48.1 3.17 3.957 3.17 0.435 2.909 2.793 2.853 2.663 0 0.621 0.774 1.902 1.404 -0.07 0.627 0.209 1.941 0.468 -0.44 20.23 5.663 

406 2 0 39.95 0 6.386 2.725 0.282 3.045 3.296 3.296 3.219 3.219 0 1 1.916 4.964 -1.33 0.426 0.359 1.591 1.112 -0.98 0 5.165 

407 2 0 41.59 0 6.388 2.53 0.259 3.045 3.258 3.296 3.045 3.219 0 1 1.933 3.05 -1.03 0.42 0.38 1.541 1.1 -0.98 0 5.165 

408 2 0 42.14 0 6.449 2.197 0.241 3.045 3.258 3.296 2.89 3.219 0 1 1.938 2.582 -0.74 0.415 0.379 1.39 0.971 -0.98 0 5.165 

409 16 2 -58.5 3.284 4.385 3.422 0.425 3.028 2.927 3.065 2.813 1.946 1.597 1.005 1.904 0.086 1.476 0.835 0.202 1.885 0.657 -0.42 37.3 5.687 

410 15 0 -48.1 3.17 3.957 3.17 0.435 2.89 2.773 2.833 2.639 0 0 0.684 1.91 1.55 0.011 0.494 0.202 1.952 0.387 -0.98 0 6.918 

411 16 1 -53.5 3.301 4.207 3.301 0.427 2.962 2.853 2.909 2.73 0 0.621 0.889 1.908 0.114 1.541 0.624 0.197 1.928 0.468 -0.46 20.23 5.901 

412 16 0 -53.5 3.301 4.207 3.301 0.427 2.944 2.833 2.89 2.708 0 0 0.803 1.916 1.649 -0.1 0.497 0.192 1.953 0.389 -0.98 0 7.15 

413 17 1 -59.3 3.322 4.457 3.322 0.419 3.012 2.909 2.962 2.793 0 0.621 0.989 1.914 0.12 1.608 0.622 0.188 1.931 0.464 -0.47 20.23 6.133 
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Tableau A.4. Valeurs des descripteurs pertinentes utilisées pour l’élaboration du modèle de RQSP pour Vc 

 

 

ID Sv nCIC RBN nO Wap TI1 RDF045u RDF040m EEig06d EEig08d Mor25u GATS4m ESpm01d H1m J3D H0v nCp MLOGP 

1 4.79 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 -0.055 0 1.855 0.063 1.916 3.091 1 2.226 

2 3.61 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0.141 0 1.947 0.073 2.217 1.853 1 1.817 

3 4.59 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0.135 0 1.943 0.103 2.007 3.182 1 2.226 

4 3.23 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0.033 0 1.959 0.056 2.284 1.143 1 1.597 

5 3.82 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 -0.042 0 1.859 0.075 2.114 1.773 1 1.817 

6 4.41 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 -0.048 0 1.609 0.056 1.966 2.392 1 2.026 

7 5 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0 0 1.463 0 1.838 3 1 2.226 

8 3.5 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 0.06 0 1.705 0.014 2.297 1.809 1 1.597 

9 3.12 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 0.023 0 1.719 0.004 2.368 1.094 1 1.364 

10 3.71 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 -0.014 0 1.591 0.025 2.193 1.729 1 1.597 

11 4.3 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 0 0 1.25 0.005 2.045 2.351 1 1.817 

12 2.53 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 0.101 0 1.71 0.003 2.576 0.448 1 1.115 

13 1.99 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.045 0 1.526 0.001 1.475 0.291 0 -0.959 

14 3.6 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.018 0 1.224 0.008 2.292 1.681 1 1.364 

15 2.42 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.062 0 1.391 0.005 2.683 0.391 1 0.845 

 

 

414 17 0 -59.3 3.322 4.457 3.322 0.419 2.996 2.89 2.944 2.773 0 0 0.908 1.92 1.748 -0.1 0.5 0.182 1.958 0.39 -0.98 0 7.378 

415 18 1 -65.3 3.44 4.707 3.44 0.412 3.06 2.962 3.012 2.853 0 0.621 1.076 1.919 0.125 1.626 0.619 0.179 1.936 0.464 -0.48 20.23 6.361 

416 18 0 -65.3 3.44 4.707 3.44 0.412 3.045 2.944 2.996 2.833 0 0 1 1.924 1.853 -0.21 0.502 0.174 1.96 0.392 -0.99 0 7.601 

417 19 0 -71.6 3.459 4.957 3.459 0.406 3.091 2.996 3.045 2.89 0 0 1.081 1.928 1.949 -0.26 0.505 0.166 1.964 0.393 -0.99 0 7.819 

418 20 0 -78.1 3.567 5.207 3.567 0.4 3.135 3.045 3.091 2.944 0 0 1.153 1.931 2.057 -0.3 0.507 0.16 1.965 0.395 -0.99 0 8.034 

419 21 0 -85 3.585 5.457 3.585 0.394 3.178 3.091 3.135 2.996 0 0 1.218 1.934 2.152 -0.42 0.509 0.153 1.969 0.396 -0.99 0 8.245 
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16 2.11 0 0 1 1 -0,602 0 0 0 0 0.036 0 1.224 0 2.158 0.294 0 -0.959 

17 2.62 0 0 2 4 -1,409 0 0 0 0 -0.053 0 1.449 0.108 2.43 0.375 0 -1.028 

18 3.28 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.002 0 0.908 0.006 2.526 1.707 1 1.115 

19 2.9 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.05 0 0.94 0.006 2.602 0.985 1 0.845 

20 2.31 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.007 0 0.92 0.003 2.823 0.33 1 0.546 

21 3.62 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.079 0 0.829 0.006 2.454 2.54 1 1.364 

22 3.1 0 0 1 4 -1,409 0 0 0 0 -0.136 0 1.335 0.202 2.854 0.356 0 -1.434 

23 3.62 0 0 2 9 -2,249 0 0 0 0 -0.027 0 1.686 0.478 3.274 0.539 0 -0.433 

24 2.2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 3.02 0.268 1 1.115 

25 2.71 0 0 1 1 -0,602 0 0 0 0 -0.008 0 0.621 0.038 3.102 0.349 1 -0.814 

26 3.28 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.126 0 1.374 0.05 2.735 0.801 1 0.203 

27 5.05 0 0 0 58 -6,727 0 3.336 0.51 0 0.117 0 2.314 0.971 3.29 1.078 2 2.419 

28 6.41 0 0 0 58 -6,727 0.012 0 0.49 0 0.195 0 2.303 1.548 3.094 2.305 2 2.957 

29 5.64 0 0 0 58 -6,727 0 6.161 0.2 0 0.087 0 2.245 1.079 3.179 1.56 2 2.604 

30 5.64 0 0 0 58 -6,727 0 6.671 0.51 0 -0.004 0 2.318 1.067 3.175 1.549 2 2.604 

31 6.23 0 0 0 58 -6,727 0 10.074 0.2 0 -0.043 0 2.25 1.184 3.07 2.022 2 2.783 

32 6 0 0 0 29 -4,593 0.131 0 0 0 0.058 0 1.758 1.136 2.112 2 0 2.459 

33 3.64 0 0 0 29 -4,593 0 0 0 0 -0.008 0 1.952 0.677 2.533 0.421 0 1.672 

34 5.91 0 0 0 42 -5,624 0 7.331 -1.18 0 0.103 0 2.148 1.137 3.202 2.095 2 2.604 

35 4.94 0 0 0 42 -5,624 0 3.06 -1.178 0 0.107 0 2.152 0.799 3.353 1.043 2 2.226 

36 5.53 0 0 0 42 -5,624 0 6.041 -1.219 0 0.098 0 2.071 0.901 3.242 1.522 2 2.419 

37 5.53 0 0 0 42 -5,624 0 6.552 -1.177 0 0.006 0 2.158 0.886 3.235 1.52 2 2.419 

38 4.35 0 0 0 42 -5,624 0 0 -1.181 0 0.184 0 2.146 0.721 3.473 0.57 2 2.026 

39 4.86 0 0 1 66 -7,655 0.02 1.762 0.51 0 0.223 0 2.329 0.845 3.532 0.613 0 1.009 

40 2.6 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 -0.027 0 0 0.027 1.755 0.194 0 0.7 

41 4.6 0 0 0 10 -2,499 0.059 0 0 0 0.119 0 1.416 0.494 2.428 1.162 0 1.672 

42 6.6 0 0 0 29 -4,593 0.08 0 0 0 -0.017 0 1.758 0.975 3.087 2.407 2 2.604 
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43 3.42 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 -0.036 0 1.391 0.343 2.731 0.364 0 1.219 

44 4.24 0 0 0 28 -4,434 0 0 0 0 0.131 0 1.952 0.58 3.548 0.538 2 1.817 

45 4.24 0 0 0 29 -4,593 0 0 0 0 0.079 0 1.952 0.563 3.534 0.539 2 1.817 

46 3.9 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.14 0 0.94 0.227 2.627 0.825 0 1.219 

47 4.72 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0.105 0 1.719 0.514 3.5 1.043 2 1.817 

48 5.31 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0.082 0 1.591 0.614 3.377 1.583 2 2.026 

49 5.9 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0.153 0 1.25 0.738 3.264 2.127 2 2.226 

50 5.9 0 0 0 18 -3,489 0 0 0 0 0.074 0 1.601 0.658 3.248 2.052 2 2.226 

51 4.13 0 0 0 16 -3,101 0 0 0 0 0.214 0 1.71 0.449 3.63 0.506 2 1.597 

52 4.13 0 0 0 18 -3,489 0 0 0 0 0.105 0 1.71 0.421 3.61 0.506 2 1.597 

53 3.59 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.093 0 1.805 0.315 2.827 0.626 1 -0.317 

54 3.2 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.164 0 0 0.039 2.86 0.294 0 0.7 

55 5.96 0 0 0 10 -2,499 0.002 0 0 0 -0.061 0 1.376 0.711 3.325 2.183 2 2.226 

56 5.2 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 0.075 0 1.224 0.427 3.459 1.532 2 1.817 

57 5.2 0 0 0 10 -2,499 0 0 0 0 0.132 0 1.416 0.354 3.427 1.519 2 1.817 

58 4.02 0 0 0 9 -2,249 0 0 0 0 0.09 0 1.391 0.283 3.698 0.466 2 1.364 

59 3.71 0 0 1 4 -1,409 0 0 0 0 0.009 0 1.406 0.236 3.276 0.486 1 -0.317 

60 3.71 1 0 1 9 0 0 0 0 0 0.176 0 1.001 0.044 2.303 0.543 0 -0.564 

61 4.22 0 0 2 9 -2,249 0 0.007 0 0 0.051 0 1.597 0.238 3.411 0.501 1 -0.386 

62 4.22 0 1 2 10 -2,499 0 0.007 0 0 0.092 0 1.633 0.214 3.329 0.547 0 -0.386 

63 4.88 0 0 0 4 -1,409 0 0.16 0 0 0.019 0 0.908 0.278 3.574 1.576 2 1.597 

64 4.49 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.09 0 0.94 0.177 3.624 0.956 2 1.364 

65 3.9 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.089 0 0.92 0.156 3.765 0.426 2 1.115 

66 3.79 0 0 0 1 -0,602 0 0 0 0 0.011 0 0 0.048 3.837 0.383 2 1.757 

67 4.31 0 0 1 4 -1,409 0 0 0 0 0.028 0 0.621 0.114 4.037 0.442 2 -0.172 

68 4.31 0 0 1 4 -1,409 0 0.006 0 0 0.062 0 1.001 0.083 3.799 0.454 0 -0.172 

69 4.82 0 1 2 10 -2,499 0 0 0 0 0.082 0 1.001 0.21 4.307 0.491 2 -1.053 
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70 4.88 0 0 0 4 -1,409 0.655 0.009 0 0 0.23 0 1.374 0.103 3.7 0.738 2 0.845 

71 4.88 0 0 0 4 -1,409 0.248 0.028 0 0 0.192 0 1.932 0.081 3.383 0.853 0 0.845 

72 4.79 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.02 0 0.336 0.101 4.326 0.467 2 -0.172 

73 4.79 0 0 0 4 -1,409 0 0 0 0 0.057 0 0.588 0.07 4.213 0.464 0 -0.172 

74 5.3 0 1 1 10 -2,499 0.765 0.101 0 0 0.049 0 0.815 0.122 4.383 0.442 2 -1.053 

75 5.78 0 1 0 10 -2,499 2.406 0.197 0 0 0.085 0 0.588 0.135 4.662 0.457 2 -1.053 

76 6.28 0 0 0 136 
-
11,259 0.013 0.112 0.51 0.51 0.379 0 2.571 1.361 4.164 0.676 2 2.957 

77 6.17 0 0 0 111 
-
10,158 0.025 0.17 0.51 -0.648 0.309 0 2.448 1.214 4.226 0.651 2 2.783 

78 6.06 0 0 0 86 -8,798 0.023 1.911 0.51 -1.545 0.163 0 2.309 1.059 4.283 0.629 2 2.604 

79 6.06 0 0 0 88 -9,003 0.043 0.092 0.51 -1.588 0.29 0 2.309 1.067 4.288 0.625 2 2.604 

80 5.95 0 0 0 58 -6,727 0.998 0.364 -0.526 0 0.274 0 2.146 0.88 4.338 0.615 2 2.419 

81 5.95 0 0 0 66 -7,655 0.035 1.069 0.135 0 0.198 0 2.146 0.901 4.343 0.6 2 2.419 

82 5.95 0 0 0 62 -7,191 0.005 0.846 -0.747 0 0.129 0 2.146 0.864 4.323 0.602 2 2.419 

83 6.46 0 1 1 98 
-
10,026 1.641 2.893 0.51 -1.282 0.135 2.13 2.329 0.926 4.219 0.621 1 1.402 

84 4.59 0 0 0 10 -2,499 0.93 0 0 0 0.228 0 1.749 0.334 2.835 0.622 0 0.094 

85 5.1 1 0 1 50 0 0.017 0 0 0 0.157 0 0 0.537 2.171 0.58 0 -0.366 

86 4.2 0 0 0 4 -1,409 0.004 0 0 0 0.121 0 0.908 0.092 2.788 0.484 1 1.219 

87 4.2 0 0 0 4 -1,409 0 0.024 0 0 0.106 0 1.194 0.047 2.691 0.446 0 1.111 

88 5.19 0 0 0 10 -2,499 0.996 0 0 0 0.038 0 1.805 0.382 3.805 0.746 1 0.202 

89 4.79 0 0 0 4 -1,409 0 0.002 0 0 0.172 0 0.519 0.067 3.696 0.478 1 1.219 

90 4.79 1 0 0 9 0 0 0 0 0 -0.1 0 0 0.085 2.621 0.543 0 1.884 

91 6.79 0 0 0 18 -3,489 0.032 0.001 0 0 0.211 0 1.416 0.585 4.29 1.447 2 2.226 

92 5.31 0 1 1 10 -2,499 0.415 0.011 0 0 0.191 0 0.932 0.157 3.92 0.54 1 0.202 

93 5.31 0 0 1 9 -2,249 0.01 0.002 0 0 0.066 0 1.56 0.283 4.02 0.566 2 0.202 

94 5.31 0 1 1 10 -2,499 0.185 0.07 0 0 -0.061 0 1.406 0.284 4.143 0.562 1 0.202 

95 5.31 1 0 1 20 0 0.099 0.006 0 0 0.173 0 1.001 0.152 2.552 0.567 1 -0.045 

96 5.82 0 1 2 18 -3,489 1.962 0.24 0 0 -0.022 0 1.597 0.287 4.203 0.523 1 0.133 
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97 5.82 0 1 2 18 -3,489 4.003 0.294 0 0 0.209 0 1.758 0.262 3.863 0.555 1 0.133 

98 5.82 0 2 2 20 -3,876 3.919 0.134 0 0 0.094 1.667 1.633 0.312 4.066 0.565 1 0.133 

99 6.33 0 2 3 31 -4,909 0.045 0.068 0 0 0.109 0 1.923 0.208 3.784 0.541 0 -0.297 

100 6.09 0 0 0 10 -2,499 0.068 0.002 0 0 0.134 0 0.94 0.315 4.434 0.963 2 1.817 

101 6.3 0 0 1 18 -3,489 0.005 0.014 0 0 0.068 0 1.526 0.343 4.597 0.615 0 -0.273 

102 5.39 0 0 0 4 -1,409 0.096 0.001 0 0 0.065 0 0 0.078 4.584 0.481 2 2.276 

103 5.9 0 1 1 10 -2,499 0.413 0.172 0 0 -0.013 0 0.621 0.189 4.695 0.482 2 0.347 

104 5.9 0 0 1 9 -2,249 0.025 0.001 0 0 0.089 0 0.621 0.184 4.857 0.531 2 0.347 

105 5.9 0 1 1 10 -2,499 3.876 0.294 0 0 0.229 0 1.001 0.141 4.383 0.49 1 0.347 

106 6.41 0 2 2 20 -3,876 0.002 0.079 0 0 -0.019 0 1.491 0.27 4.667 0.611 0 -0.128 

107 6.41 0 2 2 20 -3,876 1.772 0.279 0 0 0.024 0 1.001 0.255 4.796 0.468 2 -0.534 

108 6.93 0 2 3 31 -4,909 1.223 0.311 0 0 0.14 0 1.275 0.335 5.142 0.514 2 -1.37 

109 6.48 0 1 0 10 -2,499 3.186 0.032 0 0 0.322 0 1.932 0.222 3.995 0.687 1 1.364 

110 6.39 0 1 0 10 -2,499 0.749 0.413 0 0 -0.095 0 0.336 0.167 4.922 0.492 2 0.347 

111 6.39 0 0 0 9 -2,249 0.044 0.001 0 0 0.028 0 0.336 0.13 5.141 0.541 2 0.347 

112 6.39 0 0 0 9 -2,249 0 0.001 0 0 0.143 0 0.788 0.109 5.07 0.559 0 0.347 

113 6.9 0 2 1 20 -3,876 2.538 0.265 0 0 0.204 2.498 0.978 0.189 4.834 0.482 1 -0.534 

114 7.28 1 0 0 376 0 0.096 2.109 0.51 0.51 0.496 0 2.571 1.604 2.725 0.753 0 2.899 

115 5.71 1 0 1 50 0 0.123 0.003 0 0 0.187 0 0 0.293 2.278 0.552 0 0.156 

116 6.28 1 0 0 50 0 0.938 0 0 0 0.124 0 0 0.571 2.16 0.819 0 1.173 

117 6.19 1 0 0 50 0 0.16 0 0 0 0.244 0 0 0.214 2.424 0.531 0 0.156 

118 5.79 0 0 0 10 -2,499 3.162 0 0 0 0.11 0 0.908 0.18 3.749 0.644 1 1.672 

119 5.79 0 0 0 10 -2,499 0.818 0.009 0 0 0.056 0 1.381 0.144 3.462 0.576 1 1.565 

120 5.79 0 1 0 10 -2,499 1.616 0.126 0 0 0.42 0 0 0.125 3.622 0.44 0 1.565 

121 6.82 0 2 2 32 -5,068 2.954 1.505 0 0 0.183 0.938 1.758 0.281 3.763 0.62 1 0.479 

122 7.33 0 2 3 48 -6,427 3.559 1.764 -0.842 0 0.358 0.875 2.184 0.481 3.958 0.704 2 0.455 

123 6.79 0 1 0 20 -3,876 0.064 0.121 0 0 0.028 2.5 1.805 0.387 4.542 0.716 1 0.655 
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124 6.39 1 0 0 24 0 0 0.008 0 0 0.045 0 0 0.092 2.985 0.58 0 2.337 

125 6.39 0 1 0 10 -2,499 3.206 0.12 0 0 0.182 0 0.519 0.131 4.432 0.591 1 1.672 

126 6.39 0 0 0 10 -2,499 3.156 0.579 0 0 0.273 0 0.859 0.115 4.175 0.487 2 1.672 

127 6.39 0 0 0 10 -2,499 1.98 0.225 0 0 0.066 0 0.859 0.136 4.371 0.56 2 1.672 

128 6.39 0 0 0 9 -2,249 0.035 0.006 0 0 0.347 0 0.859 0.11 4.537 0.564 2 1.672 

129 6.9 0 2 1 20 -3,876 0.269 0.479 0 0 -0.027 2.5 1.406 0.305 4.775 0.576 1 0.655 

130 6.9 0 1 1 18 -3,489 1.931 0.735 0 0 0.025 0 1.56 0.256 4.603 0.563 2 0.655 

131 6.9 1 0 1 50 0 0 0.01 0 0 0.229 0 1.001 0.292 3.066 0.612 0 0.408 

132 7.41 0 2 2 32 -5,068 1.95 0.594 0 0 -0.001 1.875 1.597 0.337 4.799 0.546 1 0.586 

133 7.41 0 1 2 29 -4,593 2.641 0.271 0 0 0.09 0 1.597 0.364 5.1 0.624 2 0.586 

134 7.41 1 0 2 90 0 0.035 0.03 -1.575 0 0.258 0 1.491 0.456 3.096 0.646 0 -0.067 

135 7.41 1 0 2 90 0 0 0.049 -1.486 0 0.368 0 1.491 0.442 3.07 0.64 0 -0.473 

136 7.41 0 2 2 31 -4,909 4.572 0.485 0 0 0.136 0 1.758 0.203 4.429 0.551 1 0.586 

137 7.41 0 2 2 32 -5,068 4.475 0.545 0 0 0.256 0.938 1.758 0.265 4.402 0.598 2 0.586 

138 7.41 0 3 2 35 -5,543 3.908 0.141 0 0 0.045 0.938 1.633 0.365 4.684 0.589 1 0.586 

139 7.69 0 1 0 18 -3,489 0.893 0.608 0 0 0.212 0 0.94 0.319 4.993 0.926 2 2.226 

140 7.39 1 0 0 50 0 0 0.023 0 0 0.385 0 0.588 0.209 3.171 0.591 0 0.408 

141 6.99 0 1 0 10 -2,499 1.927 0.622 0 0 0.101 0 0 0.123 5.102 0.505 2 2.729 

142 6.99 0 0 0 9 -2,249 0.232 0.002 0 0 0.06 0 0 0.106 5.41 0.569 3 2.729 

143 8.38 1 0 0 90 0 0.006 0.061 -1.746 0 0.209 0 0.956 0.294 3.348 0.613 0 -0.473 

144 7.5 0 2 1 20 -3,876 2.335 0.77 0 0 0.054 2.5 0.621 0.216 5.207 0.505 2 0.8 

145 7.5 0 1 1 18 -3,489 1.736 0.147 0 0 0.11 0 0.621 0.203 5.529 0.558 3 0.8 

146 7.5 0 0 1 16 -3,101 0.087 0.005 0 0 0.153 0 0.621 0.174 5.686 0.601 3 0.8 

147 7.5 0 1 1 18 -3,489 1.507 0.545 0 0 0.105 0 0.621 0.167 5.365 0.531 2 0.8 

148 7.5 0 2 1 20 -3,876 4.628 0.643 0 0 0.438 0 1.001 0.137 4.811 0.543 2 0.8 

149 8.01 0 3 2 35 -5,543 7.224 0.535 0 0 0.247 1.875 1.491 0.237 4.742 0.51 0 -0.081 

150 8.01 0 2 2 31 -4,909 2.014 0.732 0 0 0.097 1.875 1.001 0.247 5.5 0.533 2 -0.081 
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151 8.01 0 2 2 32 -5,068 1.296 0.719 0 0 0.083 0.938 1.001 0.284 5.497 0.529 2 -0.081 

152 8.52 0 4 3 56 -7,498 2.933 0.699 -1.313 0 0.372 1.167 1.491 0.343 4.99 0.533 2 -0.917 

153 8.08 0 2 0 20 -3,876 5.183 0.027 0 0 0.351 0 1.932 0.146 4.374 0.6 2 1.817 

154 7.98 0 2 0 20 -3,876 1.856 0.745 0 0 -0.038 2.5 0.336 0.164 5.324 0.504 2 0.8 

155 7.98 0 2 0 20 -3,876 1.178 0.25 0 0 0.199 0 0.588 0.141 5.176 0.538 2 0.8 

156 7.98 0 1 0 18 -3,489 1.09 0.347 0 0 -0.038 0 0.336 0.21 5.798 0.581 3 0.8 

157 7.98 0 0 0 16 -3,101 0.134 0.001 0 0 0.033 0 0.336 0.151 5.993 0.62 3 0.8 

158 9.01 0 4 2 56 -7,498 2.631 0.664 -1.515 0 0.352 1.473 1.258 0.318 5.298 0.518 2 -0.917 

159 9.92 0 2 0 436 
-
22,959 8.587 1.392 0.51 0.51 0.53 0.84 2.951 2.123 5.406 0.808 2 4.203 

160 7.22 1 1 2 118 0 2.513 0.021 -1.618 0 0.171 2.1 1.224 0.507 2.316 0.628 0 -0.145 

161 7.19 1 0 0 90 0 0.057 0.035 -2 0 0.401 0 0 0.391 2.438 0.632 0 0.468 

162 7.39 0 1 0 20 -3,876 2.82 0.148 0 0 0.082 0 0.908 0.241 4.461 0.661 1 2.081 

163 7.39 1 0 0 50 0 0.068 0.032 0 0 0.337 0 0.859 0.207 2.941 0.64 0 1.689 

164 7.9 1 0 1 79 0 1.981 0.231 -1.605 0 0.336 0 1.56 0.404 3.103 0.685 0 0.672 

165 8.39 0 2 0 35 -5,543 1.554 0.713 0 0 0.014 1.5 1.805 0.401 5.068 0.73 1 1.064 

166 8.9 1 0 1 117 0 4.688 0.291 -1.211 0 0.342 0 1.664 0.403 3.138 0.672 0 0.198 

167 7.99 1 0 0 50 0 0.009 0.025 0 0 0.385 0 0 0.196 3.315 0.619 0 2.746 

168 7.99 0 2 0 20 -3,876 3.153 0.496 0 0 0.251 0 0.519 0.188 4.971 0.607 1 2.081 

169 7.99 0 1 0 20 -3,876 3.983 0.301 0 0 0.079 0 0.859 0.197 4.939 0.651 2 2.081 

170 7.99 0 1 0 20 -3,876 4.976 0.714 0 0 0.242 0 0.859 0.158 4.73 0.586 2 2.081 

171 7.99 0 1 0 18 -3,489 4.37 0.1 0 0 0.361 0 0.859 0.169 5.23 0.667 2 2.081 

172 7.99 0 0 0 18 -3,489 5.767 0.696 0 0 0.197 0 1.112 0.16 5.054 0.579 3 2.081 

173 7.99 0 1 0 18 -3,489 5.733 0.204 0 0 0.192 0 0.519 0.185 5.271 0.659 2 2.081 

174 8.5 1 0 1 79 0 0.592 0.139 -1.699 0 0.427 0 0.621 0.289 3.396 0.641 0 0.817 

175 8.5 0 2 1 32 -5,068 1.594 1.31 0 0 0.112 1.5 1.56 0.283 5.084 0.587 2 1.064 

176 8.5 0 2 1 31 -4,909 2.535 1.568 0 0 -0.118 0 1.56 0.187 5.015 0.562 2 1.064 

177 8.5 0 1 1 29 -4,593 1.616 0.435 0 0 0.097 0 1.56 0.317 5.49 0.68 3 1.064 
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178 8.5 1 0 1 79 0 3.971 0.25 -1.688 0 0.304 0 1.001 0.305 3.225 0.636 1 0.817 

179 9.01 0 3 2 52 -6,962 3.647 1.13 -1.596 0 0.02 1.4 1.597 0.382 5.246 0.569 1 0.996 

180 9.01 0 2 2 48 -6,427 2.638 0.364 -1.444 0 0.064 2.1 1.597 0.447 5.757 0.676 2 0.996 

181 9.01 0 3 2 50 -6,695 3.833 0.854 -1.398 0 0.145 1.4 1.758 0.262 4.893 0.56 1 0.996 

182 9.01 0 3 2 50 -6,695 5.542 0.745 -1.13 0 0.193 0.7 1.758 0.225 4.771 0.584 2 0.996 

183 9.01 0 2 2 46 -6,159 4.081 0.434 -1.048 0 0.197 0 1.758 0.282 5.283 0.655 2 0.996 

184 9.01 0 3 2 52 -6,962 4.931 0.54 -1.358 0 0.142 0.7 1.758 0.31 4.864 0.603 2 0.996 

185 9.01 0 3 2 52 -6,962 3.266 0.198 -1.401 0 0.058 0.7 1.633 0.441 5.515 0.688 2 0.996 

186 9.01 0 2 2 48 -6,427 6.041 0.995 -1 0 0.237 1.05 1.758 0.322 5.241 0.701 3 0.996 

187 9.29 0 2 0 35 -5,543 2.149 1.205 0 0 0.085 1.5 0.94 0.426 5.421 0.899 2 2.604 

188 8.59 0 2 0 20 -3,876 2.959 1.331 0 0 0.086 0 0 0.148 5.494 0.534 2 3.138 

189 8.59 0 1 0 18 -3,489 1.907 0.051 0 0 0.29 0 0 0.18 6.073 0.653 3 3.138 

190 8.59 0 0 0 16 -3,101 0.407 0.001 0 0 -0.003 0 0 0.135 6.27 0.656 4 3.138 

191 9.1 0 3 1 35 -5,543 3.4 1.45 0 0 0.036 1.5 0.621 0.249 5.569 0.527 2 1.209 

192 9.1 0 2 1 32 -5,068 4.859 1.226 0 0 0.074 1.5 0.621 0.238 5.764 0.569 2 1.209 

193 9.1 0 2 1 31 -4,909 5.257 0.848 0 0 0.208 3 0.621 0.306 6.115 0.606 3 1.209 

194 9.1 0 1 1 28 -4,434 1.225 0.6 0 0 0.176 0 0.621 0.219 6.244 0.625 3 1.209 

195 9.1 0 2 1 32 -5,068 7.807 0.248 0 0 0.27 3 0.621 0.315 6.151 0.642 3 1.209 

196 9.1 0 1 1 29 -4,593 1.111 0.606 0 0 0.163 0 0.621 0.226 6.202 0.622 3 1.209 

197 9.1 0 3 1 35 -5,543 4.855 0.671 0 0 0.373 0 1.001 0.169 5.188 0.55 2 1.209 

198 9.1 0 1 1 28 -4,434 2.771 0.436 0 0 0.083 0 1.001 0.243 6.212 0.688 3 1.209 

199 9.1 0 2 1 31 -4,909 2.085 1.372 0 0 0.098 0 0.621 0.195 5.821 0.568 2 1.209 

200 8.46 1 0 0 486 0 0.05 2.529 1.51 -0.496 0.223 0.917 2.309 1.488 2.407 0.68 0 4.331 

201 11.74 0 3 0 676 
-
30,118 3.959 17.47 2.636 0.51 0.798 0.88 3.097 2.12 5.677 0.817 2 4.756 

202 9.2 1 0 0 182 0 2.035 11.881 -1.085 -2 0.545 1.556 1.416 1.125 2.421 1.169 0 3.478 

203 9.2 1 0 0 182 0 1.791 10.962 -1.109 -2 0.424 2.333 1.416 1.088 2.42 1.16 0 3.478 

204 8.49 1 0 0 131 0 0.948 5.751 -1.163 0 0.504 3.5 0.94 0.713 2.484 0.898 0 2.876 
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205 9.22 1 0 0 131 0 0.96 0.09 -1.184 0 0.501 3.5 0.829 1.824 2.441 1.703 0 3.21 

206 9.21 1 1 2 239 0 0.63 0.916 -0.479 -1.431 0.433 2.186 1.686 0.769 2.64 0.652 0 1.887 

207 7.79 1 0 0 90 0 0.079 0.098 -2 0 0.595 0 0 0.312 2.551 0.616 0 2.255 

208 8.31 1 0 1 131 0 3.022 0.185 -1.232 0 0.554 3.5 0.621 0.404 2.599 0.591 0 1.506 

209 8.79 1 0 0 131 0 2.933 0.255 -1.31 0 0.573 3.5 0.336 0.511 2.681 0.864 0 1.506 

210 8.79 1 0 0 131 0 2.564 0.064 -1.258 0 0.415 0 0.519 0.38 2.629 0.717 1 0.846 

211 8.79 1 0 0 131 0 2.05 0.167 -1.258 0 0.438 0 0.519 0.436 2.669 0.726 1 0.846 

212 8.79 1 0 0 131 0 1.869 0.152 -1.258 0 0.443 3.5 0.519 0.433 2.686 0.726 1 0.846 

213 8.9 1 0 1 131 0 1.861 0.36 -1.089 0 0.305 3.5 1.56 0.485 3.075 0.752 0 0.943 

214 8.99 1 0 0 90 0 0.769 0.265 -1.817 0 0.384 0 0.859 0.293 3.262 0.688 0 2.067 

215 9.5 1 0 1 131 0 2.471 0.747 -0.986 0 0.264 3.5 1.56 0.466 3.42 0.724 0 1.05 

216 9.5 0 1 1 48 -6,427 3.127 0.593 -1.574 0 0.159 1.75 1.694 0.271 5.065 0.627 3 1.335 

217 9.59 1 0 0 90 0 0.244 0.456 -2 0 0.474 0 0 0.277 3.623 0.659 0 3.124 

218 9.59 1 0 0 79 0 2.622 0.261 -1.757 0 0.437 0 0 0.245 3.525 0.635 1 3.124 

219 9.59 0 3 0 35 -5,543 4.508 1.203 0 0 0.235 0 0.519 0.209 5.381 0.63 1 2.459 

220 9.59 0 2 0 32 -5,068 2.833 0.653 0 0 0.255 0 0.519 0.231 5.855 0.685 2 2.459 

221 10.1 1 0 1 131 0 3.055 0.51 -1.232 0 0.431 3.5 0.621 0.351 3.672 0.642 0 1.195 

222 10.1 0 3 1 52 -6,962 3.298 1.891 -1.599 0 0.072 1.167 1.56 0.306 5.448 0.596 2 1.442 

223 10.1 0 3 1 50 -6,695 2.603 2.232 -1.429 0 -0.05 1.167 1.56 0.222 5.354 0.575 2 1.442 

224 10.1 0 2 1 48 -6,427 3.996 1.417 -1.45 0 0.252 1.75 1.56 0.326 5.9 0.686 3 1.442 

225 10.1 0 4 1 56 -7,498 4.789 0.847 -1.582 0 0.282 1.167 1.001 0.228 5.144 0.595 1 1.442 

226 10.61 0 4 2 79 -9,163 4.537 1.901 -0.984 0 -0.04 1.167 1.597 0.386 5.566 0.579 1 1.373 

227 10.61 0 4 2 75 -8,699 4.722 1.133 -0.925 0 0.219 1.4 1.758 0.267 5.117 0.598 2 1.373 

228 10.61 0 4 2 76 -8,815 6.42 0.736 -0.975 0 0.208 0.583 1.758 0.239 5.094 0.588 2 1.373 

229 10.61 0 3 2 70 -8,119 6.784 0.733 -1 0 0.234 0.583 1.758 0.306 5.532 0.694 3 1.373 

230 10.61 0 4 2 79 -9,163 5.99 1.01 -0.736 0 0.173 1.167 1.758 0.32 5.245 0.613 2 1.373 

231 10.61 0 3 2 74 -8,583 5.366 0.616 -1 0 0.247 0.583 1.758 0.365 5.683 0.692 3 1.373 
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232 10.61 0 5 2 84 -9,743 6.05 1.236 -0.954 0 0.02 1.167 1.633 0.405 5.493 0.603 1 1.373 

233 11.12 0 5 3 114 
-
11,663 7.676 1.125 -0.327 -1.32 0.586 1.2 2.018 0.36 5.045 0.621 2 0.538 

234 10.18 0 3 0 35 -5,543 1.647 0.755 0 0 -0.015 0 0 0.172 5.847 0.548 2 3.516 

235 10.18 0 2 0 32 -5,068 2.265 1.428 0 0 0.164 0 0 0.198 6.265 0.62 3 3.516 

236 10.18 0 2 0 31 -4,909 4.993 1.3 0 0 0.18 0 0 0.221 6.464 0.639 3 3.516 

237 10.18 0 1 0 28 -4,434 3.603 0.669 0 0 0.194 0 0 0.206 6.835 0.686 4 3.516 

238 10.18 0 1 0 29 -4,593 2.21 0.618 0 0 0.211 0 0 0.219 6.757 0.689 4 3.516 

239 10.7 0 4 1 56 -7,498 4.338 2.138 -1.774 0 -0.01 1.167 0.621 0.261 5.842 0.538 2 1.587 

240 10.7 0 3 1 52 -6,962 2.763 1.616 -1.756 0 0.24 1.167 0.621 0.278 6.142 0.6 2 1.587 

241 10.7 0 3 1 50 -6,695 6.178 1.468 -1.736 0 0.087 1.167 0.621 0.28 6.231 0.614 2 1.587 

242 10.7 0 3 1 50 -6,695 5.526 1.716 -1.709 0 0.245 1.167 0.621 0.33 6.404 0.623 3 1.587 

243 10.7 0 2 1 48 -6,427 5.26 1.266 -1.706 0 0.33 1.75 0.621 0.28 6.618 0.663 3 1.587 

244 10.7 0 2 1 48 -6,427 5.999 0.65 -1.095 0 0.283 0 1.001 0.247 6.334 0.707 4 1.587 

245 10.7 0 4 1 56 -7,498 5.345 0.695 -1.451 0 0.306 0 1.001 0.186 5.45 0.559 2 1.587 

246 11.21 0 4 2 75 -8,699 14.198 1.43 -1.058 0 0.543 0.933 1.491 0.299 5.978 0.698 3 1.112 

247 11.18 0 3 0 48 -6,427 13.696 0.628 -1.344 0 0.302 0 0.788 0.265 6.72 0.708 3 1.587 

248 11.18 0 4 0 56 -7,498 1.585 0.62 -1.611 0 0.158 0 0.588 0.188 5.747 0.557 2 1.587 

249 12.71 0 6 3 138 
-
12,629 15.022 0.947 0.103 -1.515 0.375 1.481 1.564 0.631 6.947 0.675 3 -0.937 

250 13.56 0 4 0 988 
-
38,147 5.123 22.628 2.879 0.51 0.953 0.904 3.225 2.189 6.013 0.831 2 5.275 

251 10.52 1 1 2 314 0 2.587 6.07 0.294 -1.15 0.388 1.597 1.761 0.892 2.605 0.873 0 2.302 

252 9.19 1 0 0 184 0 0.863 0.098 -1 -2 0.651 2.667 1.749 0.59 2.525 0.813 0 1.769 

253 9.31 1 1 1 184 0 0.683 0.217 -1 -2 0.581 2.667 1.224 0.523 2.635 0.678 0 1.769 

254 10.09 1 0 0 182 0 2.153 5.857 -1 -2 0.52 2 1.176 0.704 2.716 0.918 1 3.21 

255 9.39 1 0 0 131 0 1.577 0.253 -1.258 0 0.593 0 0.519 0.335 2.768 0.711 1 2.608 

256 9.9 1 1 1 184 0 3.526 0.441 -1 -2 0.543 1.333 1.001 0.449 2.745 0.729 0 1.859 

257 9.9 1 1 1 184 0 0.965 0.339 -1 -2 0.624 2.667 0.932 0.456 2.847 0.745 1 1.591 

258 9.9 1 0 1 182 0 5.39 0.46 -1.192 -2 0.549 2 0.932 0.433 2.876 0.704 1 1.859 
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259 
9.9 1 0 1 182 0 3.671 0.375 -1.134 -2 0.566 2.667 0.932 0.426 2.811 0.68 1 1.859 

260 9.9 1 0 1 182 0 4.726 0.264 -1 -2 0.561 2 0.932 0.407 2.796 0.673 1 1.859 

261 10.39 1 0 0 182 0 2.202 0.092 -1.143 -2 0.451 0 0.859 0.346 2.821 0.715 2 1.199 

262 11.61 0 5 2 110 
-
11,254 6.628 1.075 -0.57 -1.598 0.285 1.029 1.633 0.323 5.113 0.649 1 1.619 

263 11.18 1 0 0 147 0 1.48 0.143 -1.802 0 0.521 0 0 0.348 3.876 0.7 0 3.477 

264 11.18 1 0 0 131 0 3.557 1.331 -1.414 0 0.368 0 0 0.293 3.822 0.669 1 3.477 

265 11.18 1 1 0 118 0 5.955 1.162 -1.618 0 0.5 0 0 0.287 3.676 0.658 1 3.477 

266 11.18 1 0 0 117 0 2.97 0.377 -1.732 0 0.347 0 0 0.253 3.721 0.656 2 3.477 

267 11.18 1 0 0 117 0 2.96 0.378 -1.732 0 0.347 0 0 0.253 3.721 0.656 2 3.477 

268 11.18 0 4 0 56 -7,498 5.528 1.885 -1.724 0 0.177 0 0.519 0.232 5.689 0.635 1 2.812 

269 12.21 0 5 2 110 
-
11,254 5.546 1.132 -0.547 -1.583 0.145 1.029 1.758 0.273 5.35 0.604 2 1.727 

270 12.21 0 5 2 114 
-
11,663 5.686 2.472 -0.473 -1.792 -0.13 1.029 1.597 0.409 5.842 0.592 1 1.727 

271 12.21 0 4 2 102 
-
10,435 10.338 0.594 -0.923 -1.47 0.314 1.837 1.758 0.412 6.191 0.76 3 1.727 

272 12.21 0 5 2 108 
-
11,049 5.612 1.119 -0.407 -1.445 0.243 1.286 1.758 0.268 5.335 0.599 2 1.727 

273 12.21 0 4 2 102 
-
10,435 6.434 0.726 -0.968 -1.379 0.205 0.514 1.758 0.31 5.734 0.693 3 1.727 

274 12.21 0 4 2 108 
-
11,049 11.225 0.525 -0.71 -1.638 0.244 1.543 1.758 0.424 6.08 0.745 3 1.727 

275 11.78 0 4 0 56 -7,498 4.897 2.714 -1.802 0 -0.074 0 0 0.192 6.008 0.559 2 3.869 

276 11.78 0 3 0 52 -6,962 7.231 1.559 -1.775 0 0.27 0 0 0.262 6.637 0.692 3 3.869 

277 11.78 0 3 0 50 -6,695 6.841 1.552 -1.74 0 0.247 0 0 0.285 6.964 0.703 3 3.869 

278 11.78 0 3 0 48 -6,427 7.616 1.49 -1.618 0 0.283 0 0 0.265 7.116 0.703 3 3.869 

279 11.78 0 2 0 46 -6,159 8.135 1.604 -1.704 0 0.332 0 0 0.237 7.094 0.701 4 3.869 

280 11.78 0 2 0 46 -6,159 8.888 1.532 -1.678 0 0.326 0 0 0.276 7.256 0.723 4 3.869 

281 11.78 0 2 0 48 -6,427 8.669 1.017 -1.732 0 0.415 0 0 0.269 7.131 0.708 4 3.869 

282 11.78 0 2 0 44 -5,891 8.756 1.349 -1.618 0 0.406 0 0 0.27 7.436 0.723 4 3.869 

283 11.78 0 1 0 42 -5,624 4.372 1.734 -1.602 0 0.272 0 0 0.235 7.536 0.707 5 3.869 
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284 12.29 0 5 1 84 -9,743 5.308 2.819 -1.345 0 -0.085 1 0.621 0.277 6.053 0.551 2 1.94 

285 12.29 0 4 1 79 -9,163 7.185 2.559 -1.255 0 0.015 1 0.621 0.277 6.22 0.586 2 1.94 

286 15.38 0 5 0 1381 
-
47,046 11.284 10.124 3.138 2.58 1.14 0.919 3.339 2.125 6 0.828 2 5.768 

287 10.39 1 1 0 184 0 2.369 0.291 -1 -2 0.575 0 0 0.392 2.726 0.668 0 2.851 

288 10.9 1 1 1 239 0 1.277 0.54 -0.657 -1.623 0.564 1.8 1.406 0.501 2.818 0.768 1 2.102 

289 11.41 1 1 2 314 0 2.904 0.562 0.047 -1 0.537 1.875 1.597 0.528 2.831 0.703 1 2.034 

290 10.99 1 1 0 184 0 3.075 0.302 -1 -2 0.616 0 0.519 0.43 3.013 0.86 1 2.942 

291 10.99 1 0 0 182 0 5.047 0.534 -1.21 -2 0.658 0 0.859 0.371 3.087 0.725 2 2.942 

292 10.99 1 0 0 182 0 2.884 0.429 -1.143 -2 0.608 0 0.859 0.343 2.964 0.709 2 2.942 

293 10.99 1 0 0 182 0 4.398 0.422 -1 -2 0.83 0 0.859 0.31 2.94 0.682 2 2.942 

294 11.5 1 1 1 247 0 7.708 0.665 -0.757 -1.422 0.579 1.8 0.932 0.493 3.113 0.832 1 2.193 

295 11.5 1 1 1 247 0 5.211 0.416 -0.687 -1.462 0.593 1.8 0.932 0.526 3.049 0.829 1 2.193 

296 11.5 1 1 1 247 0 5.813 0.327 -0.898 -1.486 0.565 1.125 0.932 0.504 3.026 0.821 1 2.193 

297 11.5 1 0 1 243 0 9.223 0.703 -0.767 -1.342 0.62 2.25 1.169 0.425 3.154 0.697 2 2.193 

298 11.5 1 0 1 243 0 7.404 0.476 -0.628 -1.411 0.592 1.125 1.169 0.392 3.034 0.674 2 2.193 

299 11.5 1 0 1 243 0 6.317 0.629 -0.664 -1.416 0.552 2.25 1.169 0.397 3.015 0.67 2 2.193 

300 11.5 1 0 1 243 0 7.316 0.663 -0.755 -1.357 0.559 1.125 1.169 0.384 3.092 0.702 2 2.193 

301 11.5 1 0 1 243 0 6.689 0.557 -0.649 -1.406 0.65 2.25 1.169 0.441 3.111 0.683 2 2.193 

303 12.78 1 0 0 224 0 9.381 0.274 -1.414 -2 1.064 0 0 0.417 4.154 0.749 0 3.811 

304 12.78 1 0 0 182 0 8.144 2.185 -1 -2 0.283 0 0 0.293 3.983 0.667 2 3.811 

305 12.78 0 5 0 84 -9,743 6.47 2.576 -1.267 0 0.123 0 0.519 0.248 5.928 0.644 1 3.146 

306 13.81 0 6 2 158 
-
14,459 6.63 3.147 -0.091 -1.398 -0.194 0.937 1.597 0.405 6.045 0.597 1 2.972 

307 13.81 0 5 2 134 
-
12,263 7.862 3.162 -0.085 -1.387 0.068 1.406 1.597 0.495 6.686 0.691 2 2.06 

308 13.81 0 6 2 150 
-
13,727 6.633 1.59 -0.092 -1.384 0.249 1.607 1.758 0.285 5.557 0.615 2 2.06 

309 13.81 0 4 2 136 
-
12,446 7.58 0.826 -0.967 -1 0.215 0.469 1.758 0.362 6.364 0.758 4 2.06 
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310 13.38 0 5 0 84 -9,743 5.857 3.406 -1.41 0 -0.09 0 0 0.209 6.184 0.567 2 4.203 

311 13.38 0 4 0 79 -9,163 8.074 2.26 -1.27 0 0.187 0 0 0.28 6.765 0.691 3 4.203 

312 13.38 0 4 0 76 -8,815 4.688 2.815 -1.41 0 0.114 0 0 0.248 6.806 0.649 3 4.203 

313 13.38 0 4 0 75 -8,699 5.404 3.027 -1.51 0 0.1 0 0 0.252 6.869 0.65 3 4.203 

314 13.38 0 4 0 72 -8,351 8.179 2.347 -1.62 0 0.249 0 0 0.299 7.35 0.716 3 4.203 

315 13.38 0 3 0 71 -8,235 9.458 2.215 -1 0 0.289 0 0 0.27 7.248 0.711 4 4.203 

316 13.38 0 3 0 70 -8,119 10.04 2.446 -1.41 0 0.377 0 0 0.308 7.467 0.735 4 4.203 

317 13.38 0 3 0 71 -8,235 10.76 1.598 -1.38 0 0.368 0 0 0.318 7.545 0.729 4 4.203 

318 13.38 0 3 0 74 -8,583 8.22 1.591 -1 0 0.269 0 0 0.295 7.234 0.72 4 4.203 

319 13.38 0 3 0 67 -7,771 11.01 2.363 -1.45 0 0.514 0 0 0.303 7.724 0.746 4 4.203 

320 13.38 0 3 0 68 -7,887 14.31 2.216 -1.41 0 0.289 0 0 0.339 7.772 0.763 4 4.203 

321 13.38 0 3 0 67 -7,771 11.93 2.478 -1.62 0 0.467 0 0 0.317 7.709 0.754 4 4.203 

322 13.38 0 3 0 64 -7,423 12.87 2.362 -1.62 0 0.244 0 0 0.304 7.955 0.74 4 4.203 

323 13.38 0 2 0 63 -7,307 8.16 2.535 -1.33 0 0.596 0 0 0.266 7.904 0.725 5 4.203 

324 13.38 0 2 0 66 -7,655 6.454 1.903 -1 0 0.376 0 0 0.266 7.737 0.725 5 4.203 

325 13.38 0 2 0 62 -7,191 8.095 2.828 -1.41 0 0.437 0 0 0.29 8.081 0.742 5 4.203 

326 13.38 0 2 0 65 -7,539 9.941 2.768 -1.34 0 0.451 0 0 0.273 7.82 0.724 5 4.203 

327 13.38 0 1 0 58 -6,727 6.558 3.194 -1 0 0.602 0 0 0.252 8.297 0.727 6 4.203 

328 13.89 0 6 1 120 -
12,277 

6.243 3.51 -0.9 -1.87 -0.12 0.9 0.621 0.286 6.219 0.558 2 3.186 

329 13.89 0 5 1 114 -
11,663 

6.738 3.252 -0.79 -1.86 0 0.9 0.621 0.287 6.39 0.582 2 2.274 

330 13.89 0 5 1 104 -10,64 7.443 2.379 -1.11 -1.82 0.282 1.5 0.621 0.392 7.227 0.703 3 2.274 

331 13.89 0 6 1 120 -
12,277 

6.933 1.806 -0.67 -1.64 0.272 1.8 1.001 0.22 5.861 0.586 2 2.274 

332 14.37 0 6 0 120 -
12,277 

5.799 3.5 -0.94 -1.87 -0.2 0.9 0.336 0.243 6.255 0.555 2 3.186 

333 14.37 0 6 0 120 -
12,277 

4.347 1.86 -0.85 -1.74 0.125 1.8 0.588 0.218 6.108 0.58 2 2.274 

334 17.2 0 6 0 1864 -
56,815 

10.29 21.59 3.379 2.733 1.486 0.931 3.44 2.497 6.534 0.896 2 6.238 

335 11.79 2 0 0 751 5,499 4.095 0.44 -0.62 -1.12 0.73 0.833 0 0.594 2.099 0.757 0 2.066 
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336 11.79 2 0 0 751 5,499 1.975 0.383 -0.62 -1.12 0.791 1.667 0 0.626 2.127 0.761 0 2.066 

337 11.99 2 0 0 540 4,45 4.387 0.427 -0.71 -1.32 0.934 0 0.859 0.458 2.365 0.788 0 3.259 

338 12.59 1 2 0 250 0 5.239 0.766 -1 -1.57 0.663 0 0.519 0.501 3.147 0.861 1 3.259 

339 12.59 1 1 0 239 0 10.77 0.362 -1 -1.46 0.577 0 0.519 0.473 3.34 0.892 2 3.259 

340 12.59 1 1 0 247 0 5.971 0.44 -0.93 -1.49 0.81 0 0.859 0.383 3.141 0.802 2 3.259 

341 12.59 1 0 0 243 0 6.432 0.853 -0.8 -1.36 0.534 0 1.112 0.369 3.343 0.724 3 3.259 

342 12.59 1 0 0 243 0 7.089 0.677 -0.67 -1.42 0.73 0 1.112 0.336 3.221 0.695 3 3.259 

343 12.59 1 0 0 243 0 4.002 0.615 -0.22 -1.36 0.695 0 1.112 0.332 3.171 0.695 3 3.259 

344 14.38 0 6 0 120 -
12,277 

5.675 3.413 -0.88 -1.84 -0.03 0 0.519 0.246 6.079 0.605 1 4.375 

345 15.4 0 7 2 212 -17,55 7.581 3.847 0.177 -0.99 -0.26 0.873 1.597 0.415 6.207 0.605 1 3.289 

346 15.4 0 6 2 194 -16,06 8.06 1.129 0.002 -1 0.615 1.91 1.758 0.357 6.28 0.725 3 2.377 

347 14.98 0 6 0 120 -
12,277 

6.81 4.114 -1 -1.88 -0.15 0 0 0.22 6.325 0.575 2 4.52 

348 14.98 0 5 0 114 -
11,663 

5.507 3.49 -1 -1.87 0.088 0 0 0.26 6.718 0.642 3 4.52 

349 14.98 0 4 0 104 -10,64 10.35 2.924 -1 -1.85 0.279 0 0 0.287 7.308 0.712 4 4.52 

350 14.98 0 3 0 98 -
10,026 

9.821 1.588 -1 -1.84 0.273 0 0 0.316 7.927 0.747 5 4.52 

351 14.98 0 2 0 82 -8,389 15.74 1.699 -1 -1.72 0.715 0 0 0.281 8.867 0.739 6 4.52 

352 14.98 0 2 0 86 -8,798 14.87 1.694 -1 -1.76 1.191 0 0 0.29 8.711 0.743 6 4.52 

353 14.98 0 2 0 88 -9,003 12.11 2.005 -1 -1.79 0.647 0 0 0.288 8.461 0.746 6 4.52 

354 14.98 0 2 0 84 -8,594 13.76 3.484 -1 -1.73 0.552 0 0 0.326 8.915 0.762 6 4.52 

355 15.49 0 7 1 165 -15,1 7.228 4.213 -0.5 -1.58 -0.17 0.833 0.621 0.295 6.353 0.567 2 3.503 

356 15.49 0 6 1 158 -
14,459 

6.682 3.848 -0.62 -1.55 -0.07 0.833 0.621 0.287 6.46 0.587 2 3.503 

357 19.02 0 7 0 2446 -
67,452 

9.655 16.6 3.59 2.915 1.588 0.939 3.533 2.23 6.443 0.855 2 6.689 

358 15.04 1 4 4 750 0 3.374 1.096 1.46 0.014 0.946 1.3 2.224 0.607 2.819 0.721 0 2.005 

359 12.39 2 0 0 751 5,499 2.198 0.419 -0.62 -1.12 1.032 0 0 0.536 2.169 0.749 0 3.386 

360 13.59 2 0 0 751 5,499 5.691 0.758 -0.42 -1.09 0.773 0 0.859 0.491 2.546 0.812 0 3.562 

361 13.59 2 0 0 698 5,698 5.968 0.505 -0.47 -1.19 0.777 0 0.859 0.527 2.559 0.889 1 3.562 
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362 13.59 2 0 0 694 5,758 6.06 0.625 -0.14 -1.16 0.927 0 1.112 0.426 2.403 0.752 1 3.562 

363 14.18 1 3 0 330 0 8.429 1.293 -0.49 -1.19 1.102 0 0.519 0.557 3.51 0.91 1 3.562 

364 14.18 1 2 0 318 0 8.894 0.524 -1 -1 1.082 0 0.519 0.519 3.541 0.885 2 3.562 

365 14.18 1 2 0 326 0 8.162 0.665 -0.5 -1.14 0.742 0 0.859 0.376 3.284 0.77 2 3.562 

366 14.18 1 1 0 314 0 12.64 0.493 -0.92 -1 0.599 0 0.859 0.412 3.399 0.83 3 3.562 

367 14.18 1 0 0 314 0 10.92 0.971 -0.17 -1.29 0.543 0 1.314 0.327 3.461 0.688 4 3.562 

368 14.18 1 2 0 308 0 8.105 0.64 -0.65 -1.33 0.972 0 0.519 0.522 3.568 0.896 2 3.562 

369 15.38 2 0 0 751 5,499 13.29 3.52 -0.62 -1.12 0.685 0 0 0.469 3.187 0.779 0 4.431 

370 15.38 2 0 0 751 5,499 10.99 3.534 -0.62 -1.12 0.424 0 0 0.436 3.137 0.733 0 4.431 

371 15.98 0 7 0 165 -15,1 6.746 3.233 -0.56 -1.53 -0.07 0 0.519 0.271 6.292 0.65 1 4.678 

372 17 0 8 2 277 -
20,935 

3.322 1.048 0.358 -0.63 0.104 0.825 1.597 0.411 6.453 0.607 1 3.593 

373 16.58 0 7 0 165 -15,1 7.77 4.789 -0.62 -1.62 -0.23 0 0 0.236 6.439 0.58 2 4.823 

374 16.58 0 4 0 126 -
11,531 

13.13 2.978 -1 -1.48 0.388 0 0 0.336 8.547 0.758 5 4.823 

375 16.58 0 3 0 115 -
10,524 

19.37 4.943 -1 -1.53 1.096 0 0 0.322 8.916 0.762 6 4.823 

376 16.58 0 3 0 127 -
11,622 

12.46 2.089 -1 -1 0.331 0 0 0.323 8.427 0.759 6 4.823 

377 17.09 0 8 1 220 -
18,213 

8.26 4.742 -0.16 -1.25 -0.33 0.786 0.621 0.292 6.441 0.569 2 3.806 

378 13.99 2 0 0 940 6,78 4.099 0.724 -0.02 -0.82 1.083 0 0.519 0.536 2.329 0.838 1 3.677 

379 13.99 2 0 0 942 6,888 4.434 0.54 -0.02 -0.88 0.994 0 0.519 0.507 2.241 0.812 1 3.677 

380 18.17 0 8 0 220 -
18,213 

8.738 5.489 -0.29 -1.31 -0.29 0 0 0.243 6.534 0.585 2 5.115 

381 18.69 0 9 1 286 -
21,615 

9.133 5.594 0.123 -0.93 -0.3 0.75 0.621 0.306 6.553 0.577 2 4.098 

382 14.99 2 1 0 961 9,803 9.545 0.232 1 -1 0.783 0 0 0.737 2.211 1.089 0 3.876 

383 15.59 2 0 0 1163 8,361 6.698 0.664 0.064 -0.83 0.986 0 0.859 0.478 2.305 0.784 2 3.958 

384 17.38 1 3 0 516 0 13.38 0.677 0.456 -0.61 1.754 0 1.112 0.534 3.827 0.896 3 4.135 

385 17.98 3 0 0 2008 12,117 16.23 3.484 0 -0.56 0.591 0 0 0.537 2.844 0.85 2 5.004 
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 386 19.17 0 9 0 286 -
21,615 

10.3 5.347 0 -0.9 -0.08 0 0.519 0.288 6.489 0.651 1 5.251 

387 20.2 0 10 2 444 -28,58 10.46 5.93 0.628 -0.07 -0.35 0.758 1.597 0.41 6.537 0.614 1 4.165 

388 19.77 0 9 0 286 -
21,615 

9.699 6.197 0 -1 -0.33 0 0 0.252 6.612 0.588 2 5.396 

389 20.28 0 10 1 364 -
25,307 

10.19 6.125 0.361 -0.63 -0.39 0.722 0.621 0.303 6.612 0.579 2 4.379 

390 16.59 2 2 0 1164 12,917 6.735 0.623 1 -0.53 1.071 0 0.859 0.828 2.382 1.124 0 4.148 

391 21.37 0 10 0 364 -
25,307 

10.66 6.914 0.241 -0.71 -0.36 0 0 0.259 6.679 0.592 2 5.668 

392 21.88 0 11 1 455 -
29,288 

11.16 6.825 0.559 -0.36 -0.41 0.7 0.621 0.307 6.678 0.583 2 4.651 

393 16.99 3 0 0 3511 18,648 4.988 0.819 1 -0.41 1.265 0 0 0.677 1.906 0.839 0 4.332 

394 16.99 3 0 0 3516 19,004 3.754 0.712 1.247 -0.38 1.382 0 0 0.65 1.854 0.819 0 4.332 

395 20.58 1 2 0 710 0 18.59 1.92 -0.29 -1 -0.11 0 0.859 0.402 4.212 0.827 6 4.67 

396 22.97 0 11 0 455 -
29,288 

11.62 7.606 0.445 -0.45 -0.37 0 0 0.265 6.736 0.595 2 5.931 

397 23.48 0 12 1 560 -
33,559 

12.11 7.533 0.726 -0.12 -0.43 0.682 0.621 0.312 6.734 0.587 2 4.914 

398 20.81 2 2 2 1950 19,726 19.13 2.617 1 0.213 0.711 0.453 1.406 0.926 2.883 1.013 2 3.306 

399 24.56 0 12 0 560 -
33,559 

12.58 8.314 0.618 -0.21 -0.41 0 0 0.271 6.785 0.598 2 6.187 

400 25.08 0 13 1 680 -
38,119 

13.08 8.217 0.867 0.091 -0.47 0.667 0.621 0.315 6.783 0.59 2 5.17 

401 26.16 0 13 0 680 -
38,119 

13.54 8.997 0.765 0 -0.44 0 0 0.277 6.828 0.6 2 6.437 

402 26.16 0 6 0 468 -
26,235 

31.76 3.418 -0.36 -1 1.695 0 0 0.453 10.82 0.829 9 6.437 

403 26.67 0 14 1 816 -
42,969 

14.03 8.908 0.986 0.274 -0.52 0.654 0.621 0.319 6.825 0.593 2 5.42 

404 27.76 0 14 0 816 -
42,969 

14.51 9.714 0.891 0.185 -0.51 0 0 0.28 6.865 0.602 2 6.68 
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Tableau B.1. Valeurs expérimentales et valeurs prédites par les modèles RQSP-RNA pour Tb  et Tc des propriétés physicochimiques des 

composés organiques, ainsi que leurs rangs de répartition dans les ensembles d’apprentissage et de test pour chaque paramètre 

 

405 28.27 0 15 1 969 -
48,108 

15 9.625 1.089 0.435 -0.59 0.643 0.621 0.32 6.863 0.595 2 5.663 

406 22.18 3 2 0 4362 39,946 20.35 0.416 1 1 1.21 0 0 1.036 2.181 1.269 0 5.165 

407 22.18 3 2 0 4362 41,594 21.68 0.407 1 1 1.307 0 0 1.019 1.932 1.258 0 5.165 

408 22.18 3 2 0 4362 42,143 21.96 0.399 1 1 1.352 0 0 0.828 1.852 1.139 0 5.165 

409 29.78 0 16 2 1313 -
58,498 

3.08 2.142 1.274 0.73 0.125 0.66 1.597 0.415 7.032 0.625 1 5.687 

410 29.36 0 15 0 969 -
48,108 

15.46 10.41 1 0.347 -0.58 0 0 0.285 6.898 0.603 2 6.918 

411 29.87 0 16 1 1140 -
53,537 

4.414 2.141 1.176 0.575 0.105 0.633 0.621 0.323 7.058 0.597 2 5.901 

412 30.96 0 16 0 1140 -
53,537 

16.32 11.03 1.094 0.491 -0.66 0 0 0.288 6.928 0.605 2 7.15 

413 31.47 0 17 1 1330 -
59,255 

4.616 2.27 1.252 0.699 0.121 0.625 0.621 0.325 7.09 0.599 2 6.133 

414 32.55 0 17 0 1330 -
59,255 

17.17 11.71 1.176 0.618 -0.73 0 0 0.292 6.954 0.607 2 7.378 

415 33.07 0 18 1 1540 -
65,263 

4.795 2.4 1.319 0.808 0.147 0.618 0.621 0.327 7.118 0.601 2 6.361 

416 34.15 0 18 0 1540 -
65,263 

18.34 12.51 1.247 0.731 -0.78 0 0 0.295 6.976 0.608 2 7.601 

417 35.75 0 19 0 1771 -71,56 19.09 13.09 1.31 0.831 -0.81 0 0 0.298 6.998 0.609 2 7.819 

418 37.35 0 20 0 2024 -
78,147 

20.3 13.83 1.365 0.92 -0.84 0 0 0.3 7.016 0.61 2 8.034 

419 38.95 0 21 0 2300 -
85,024 

21.13 14.49 1.414 1 -0.85 0 0 0.303 7.034 0.611 2 8.245 
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ID     SAMPLES  Tb ex Tb cal SAMPLES  Tc exp Tc cal 

1 Test 269.1400 258.7001 Train 426.1500 433.6052 

2 Train 215.2600 214.9421 Train 340.1500 329.0799 

3 Test 295.9400 295.8629 Train 478.0000 477.8125 

4 Test 191.7400 199.6753 Train 302.0000 300.3051 

5 Train 243.3600 239.8278 Train 384.9500 372.7183 

6 Train 296.9700 295.1647 Train 471.2000 480.8662 

7 Train 349.7900 350.9536 Train 556.3500 557.8959 

8 Train 257.6700 258.7561 Train 411.9800 420.7002 

9 Train 232.3200 236.3876 Train 369.3000 370.5625 

10 Train 282.0500 283.3781 Train 451.5800 445.2062 

11 Train 334.3300 337.5367 Train 536.4000 536.5635 

12 Train 191.0900 194.2875 Train 299.0100 309.2926 

13 Train 298.8000 298.6182 Test 457.0000 440.4442 

14 Train 312.9000 313.4212 Test 510.0000 484.1844 

15 Train 221.5000 213.3148 Train 351.2500 345.1440 
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16 Train 253.8500 253.7797 Train 420.0000 423.3564 

17 Train 373.7100 382.1770 Train 588.0000 588.7015 

18 Train 276.6600 286.1438 Train 464.0000 465.4139 

19 Train 248.9500 243.2131 Train 416.2500 410.4583 

20 Train 194.8200 193.9313 Train 317.4200 318.2523 

21 Train 315.6000 317.3160 Train 528.2000 529.2752 

22             

23 Train 374.3500 373.7838 Train 588.1500 587.6215 

24 Train 111.6700 114.5414 Train 190.5600 194.7651 

25 Train 337.8500 340.0227 Train 512.5000 508.9762 

26 Train 279.1100 282.4154 Train 469.9500 471.0957 

27 Train 234.0400 242.5596 Train 353.1500 354.9418 

28 Train 320.3100 322.1919 Train 487.8000 487.2382 

29 Test 276.1700 276.3006 Train 418.5500 411.7253 

30 Train 276.9200 277.0845 Test 418.8500 420.1018 

31 Train 320.7500 320.5844 Train 487.2500 484.5098 

32 Test 394.4000 404.6479 Train 620.0000 617.6882 

33 Train 197.5100 203.9863 Train 306.4500 305.1877 

34 Train 323.3500 325.2781 Test 496.0000 466.0801 
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35 Train 261.0500 262.2482 Train 395.6500 391.6122 

36 Train 301.0500 300.7864 Train 456.9400 454.6480 

37 Train 301.1500 302.7687 Train 461.6000 452.9973 

38 Train 225.0400 232.5412 Train 339.1700 347.2894 

39 Train 237.9000 234.3696 Train 354.4900 357.0813 

40       Train 308.3000 310.5524 

41 Test 320.8500 331.5648 Train 516.5000 513.7330 

42 Train 418.2500 415.2821 Train 645.0000 639.3157 

43 Train 187.5000 180.9932 Train 302.8000 303.1926 

44 Train 247.0800 243.8305 Train 374.1800 375.8479 

45 Train 250.1500 254.5709 Train 391.8000 393.2467 

46 Test 259.2500 262.1865 Test 432.0000 450.0718 

47 Train 263.9500 266.0691 Test 410.2900 407.8374 

48 Train 305.1500 305.9258 Train 478.8500 481.1362 

49 Train 347.2300 342.3826 Train 545.0000 542.9551 

50 Train 387.0000 390.2384 Train 602.0000 607.7430 

51 Train 225.8100 223.0603 Train 345.8800 353.8075 

52 Test 278.1500 271.0997 Train 429.8000 428.9770 
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53 Train 354.8100 346.5414 Train 545.5000 543.2977 

54 Train 169.4100 171.4690 Test 282.3400 304.6025 

55 Train 404.5100 399.0126 Train 650.1500 655.7692 

56 Train 330.4500 327.6699 Test 523.0000 517.9796 

57 Train 356.5900 350.4866 Train 561.6000 550.1755 

58 Train 249.1300 243.6995 Train 386.4400 387.6727 

59 Train 294.1500 297.0343 Train 466.0000 459.5144 

60 Train 283.6000 277.7754 Train 469.1500 459.2023 

61 Train 391.0500 384.1285 Train 591.9500 590.7818 

62 Train 304.9000 303.3518 Train 487.2000 496.6619 

63 Train 311.4900 319.0140 Train 503.8000 513.7002 

64 Train 285.4500 286.2674 Train 460.3500 459.7493 

65 Test 235.4500 229.2415 Train 375.3100 380.2894 

66 Test 184.5700 172.8144 Test 305.3200 303.0349 

67 Test 351.4400 338.9494 Train 514.0000 505.1194 

68 Train 248.3100 249.8833 Test 400.1000 403.1394 

69 Test 470.3800 460.2712 Train 719.0000 711.2731 

70 Train 308.1500 302.0778 Train 499.1500 475.3951 

71 Train 310.4800 303.3015 Train 503.0400 502.1802 

72 Test 289.7300 298.6754 Train 456.1500 463.0250 

73 Train 280.0300 281.2667 Train 437.2000 424.9692 
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74 Test 443.1500 440.1378 Test 678.2000 639.0443 

75 Train 390.4100 389.6649 Train 613.1000 621.3043 

76 Train 236.4500 236.5270 Test 345.0500 349.4794 

77 Train 256.7900 252.8812 Test 374.8300 385.7148 

78 Train 279.4000 279.1099 Train 412.3800 420.1750 

79 Test 272.4500 261.1893 Test 398.0700 404.5904 

80 Train 255.5000 251.8989 Train 380.1100 385.3775 

81 Train 288.4500 284.8510 Train 427.2000 426.6450 

82 Test 298.4000 284.5405 Train 447.5700 430.4789 

83 Train 302.1500 298.9532 Train 444.0300 444.7048 

84 Test 350.4500 379.3072 Train 540.0000 535.3589 

85 Train 367.9000 370.0987 Train 590.0000 586.0557 

86 Train 249.9400 242.2664 Test 402.4000 395.3885 

87 Train 238.6500 230.9442 Train 394.0000 383.1916 

88 Train 370.2500 379.8038 Train 561.3000 565.9655 

89 Train 225.4500 241.8646 Train 364.8500 385.6525 

90 Train 240.3700 242.4043 Train 398.0000 398.1587 

91 Train 369.5200 370.1257 Train 578.0000 576.4289 

92 Train 370.2300 370.0665 Train 545.1000 555.7842 
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93 Test 329.2800 307.6389 Train 508.1000 513.5116 

94 Train 322.1500 331.6262 Train 503.6000 518.2763 

95 Train 307.6500 323.5006 Train 482.2500 497.3900 

96 Train 414.3200 415.9655 Train 600.8100 593.2774 

97 Train 330.0900 328.8913 Test 506.5500 516.4065 

98 Train 327.4600 333.9571 Train 508.4000 522.7936 

99 Train 363.4000 362.9125 Train 548.0000 537.4238 

100 Train 319.6700 321.3139 Train 503.1500 511.8049 

101 Train 425.1500 410.1509 Test 649.6000 638.0769 

102 Train 231.0400 230.3837 Train 369.8300 372.7007 

103 Train 370.3500 359.2316 Train 536.8000 514.5785 

104 Train 355.3000 345.4965 Train 508.3000 503.0468 

105 Train 280.5000 287.2807 Test 437.8000 451.3636 

106 Train 315.0000 319.9176 Test 480.6000 487.1187 

107 Train 487.3700 490.6115 Train 718.2000 716.1016 

108 Train 561.0000 558.9693 Train 850.0000 849.1872 

109 Train 339.8000 343.1602 Train 533.0000 545.3793 

110 Train 321.7000 322.7729 Train 496.9500 499.9440 

111 Train 304.9200 309.6148 Train 471.8500 474.7384 

112 Train 276.0200 277.7030 Train 433.2500 429.8074 

113 Train 431.1500 435.9624 Train 630.0000 605.3953 



                                                                                                                           ANEXES 

 177

403 

114 Train 267.1700 267.1768 Train 388.3700 393.6789 

115 Train 304.5000 311.8389 Train 490.1500 530.7019 

116 Train 357.3100 353.1790 Test 579.3500 602.6114 

117 Test 403.0000 387.0390 Train 639.7500 600.3874 

118 Train 281.2200 274.3519 Train 440.0000 431.0822 

119 Train 284.0000 276.9177 Train 452.0000 441.0755 

120 Train 268.7400 267.0858 Train 425.0000 431.9691 

121 Train 345.6500 347.1112 Train 519.1300 521.3833 

122 Test 412.7000 417.9226 Train 606.0000 603.7520 

123 Train 390.7400 391.4757 Train 585.4000 586.7589 

124 Train 285.6600 276.2123 Train 459.9300 453.7360 

125 Train 266.9100 274.5268 Test 419.5000 430.2715 

126 Test 274.0300 272.4202 Train 428.6000 435.7556 

127 Train 276.8700 275.8531 Train 435.5000 430.7151 

128 Train 266.2500 277.6057 Train 417.9000 416.6479 

129 Train 347.9400 359.5171 Train 537.2000 536.3269 

130 Train 352.7300 344.9662 Test 536.7000 526.8313 

131 Test 339.1200 325.6546 Train 540.1500 525.5294 

132 Train 436.4200 439.1634 Train 615.7000 618.1212 

133 Test 427.6500 432.0980 Train 605.0000 613.0542 
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134 Train 378.1500 372.7672 Train 590.0000 574.8952 

135 Train 374.4700 376.9139 Train 587.0000 594.3718 

136 Train 352.6000 357.3894 Train 530.6000 541.2086 

137 Test 350.2100 357.0083 Train 523.3000 526.8128 

138 Train 353.9700 352.2946 Test 538.0000 538.7707 

139 Train 341.2500 339.4815 Train 520.6000 526.1704 

140 Test 359.7200 358.9654 Train 568.5500 569.2292 

141 Train 272.6600 269.3339 Train 425.1200 431.5345 

142 Test 261.4300 272.0644 Train 407.8000 407.1383 

143 Train 421.7200 424.5866 Test 656.3000 658.2545 

144 Test 391.9000 382.6348 Train 563.1000 550.2699 

145 Test 380.8100 373.2197 Train 547.8000 531.8017 

146 Train 355.5700 352.1881 Train 506.2000 512.3251 

147 Train 372.9000 372.5997 Train 535.9000 526.7581 

148 Test 307.5800 312.7852 Train 466.7000 481.0254 

149 Train 357.7500 352.5031 Train 536.1500 552.5040 

150 Train 469.5700 473.3730 Train 680.0000 671.4142 

151 Train 481.3800 474.9599 Train 676.0000 664.9820 

152 Test 518.1500 510.2594 Train 753.0000 747.6748 

153 Train 365.2500 366.2516 Test 557.1500 566.4036 

154 Train 351.2000 348.8860 Train 531.9000 552.2779 
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155 Test 328.6000 337.1978 Train 496.6000 501.3915 

156 Train 340.8800 332.2964       

157 Train 317.5500 325.0142 Train 483.9000 490.7052 

158 Train 541.5400 538.7603 Train 736.6000 748.5862 

159 Train 302.4000 302.5475 Test 423.1000 436.4889 

160 Train 434.8500 431.5964 Test 670.1500 658.0633 

161 Test 388.4100 401.5065 Test 619.9500 620.9370 

162 Train 313.3300 313.0338 Train 481.2000 480.9892 

163 Train 317.3800 311.3896 Test 507.0000 501.5631 

164 Train 403.8000 399.2219 Train 624.5000 619.9486 

165 Train 414.7100 413.6759 Test 610.3000 605.8612 

166 Train 477.4200 459.2478 Train 721.6000 716.6038 

167 Train 322.4000 320.4344 Train 511.7000 518.9352 

168 Train 303.2200 309.6879 Train 464.8000 473.4135 

169 Test 310.0800 313.3888 Train 475.0000 473.2633 

170 Train 309.4900 310.5680 Train 474.2000 474.6164 

171 Train 304.3100 303.8033 Train 465.0000 464.3222 

172 Train 311.7000 309.9774 Train 470.0000 471.4562 

173 Test 293.2000 302.7928 Train 452.7000 470.8479 

174 Train 413.9500 420.0046 Train 619.5000 633.2240 

175 Test 375.4100 377.7807 Train 561.1900 546.9720 
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176 Train 375.1400 372.6506 Train 560.9500 560.8273 

177 Train 367.4800 371.9930 Train 552.8000 562.1026 

178 Test 352.9400 364.8710 Train 537.0000 545.1640 

179 Train 458.9500 456.1670 Train 639.1600 631.6175 

180 Train 449.6800 454.6448 Train 629.0900 622.1287 

181 Train 375.9000 377.1238 Train 554.5000 559.0205 

182 Train 372.2500 377.6527 Train 546.0000 541.9117 

183 Train 365.4500 369.4667 Train 540.7000 552.0675 

184 Train 374.6500 370.2648 Train 549.7300 544.3093 

185 Test 371.2200 365.7608 Train 551.3500 559.1614 

186 Train 361.6500 374.1116 Train 532.0000 528.5471 

187 Train 380.6500 370.4095 Train 571.2000 563.0299 

188 Train 309.2100 309.9798 Train 469.7000 456.3303 

189 Train 300.9900 302.8753 Train 460.4000 455.2915 

190 Train 282.6500 291.1000 Test 433.8000 409.9178 

191 Train 410.9000 404.3475 Train 588.1000 582.8255 

192 Train 392.2000 396.9591 Train 561.0000 558.2291 

193 Train 401.8500 399.5455 Train 575.4000 581.1458 

194 Train 375.2000 377.5699 Train 543.7000 551.1065 

195 Train 404.1500 392.3722 Test 577.2000 560.3607 
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196 Train 383.8800 385.0664 Train 556.1000 559.7395 

197 Train 337.0100 335.7455 Train 500.2300 496.3657 

198 Train 328.2000 316.7195 Train 497.1000 481.2316 

199 Train 388.4500 395.3046 Train 559.6000 556.9255 

200 Train 353.4100 354.7226 Train 516.7300 515.2687 

201 Test 330.3000 331.0382 Test 449.5500 457.3537 

202 Train 446.2300 440.1220 Train 683.9500 685.9001 

203 Test 453.5700 442.8241 Train 705.0000 701.5329 

204 Train 404.8700 406.3455 Train 632.3500 631.7180 

205 Train 461.6000 465.8847 Train 721.1500 725.0785 

206 Train 483.9500 483.5620       

207 Train 353.2400 360.0300 Train 562.0500 553.0027 

208 Train 454.9900 457.5309 Test 694.2500 684.7120 

209 Train 457.2500 450.2631 Train 705.0000 711.0428 

210 Test 402.5500 414.1524 Test 621.0000 620.8155 

211 Test 417.2900 418.5936 Train 645.0000 624.1217 

212 Train 418.5000 418.1181 Train 646.1500 654.1643 

213 Train 445.1500 442.4437 Train 684.2000 674.2774 

214 Train 356.1200 353.3449 Train 560.4000 553.1306 

215 Train 428.5800 423.2174 Train 653.0000 639.2159 

216 Train 402.9500 395.5180       
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217 Test 353.8700 356.7474 Test 553.8000 566.4581 

218 Test 344.9600 345.1168 Train 532.7000 537.3437 

219 Train 336.6300 334.6301 Train 504.0000 496.4788 

220 Test 327.0100 332.2007 Test 496.0000 491.1733 

221 Train 434.0000 441.8251 Train 650.1000 659.7860 

222 Train 400.7000 399.2985 Test 587.1000 577.1517 

223 Train 396.6500 398.3098 Train 582.8200 575.1049 

224 Train 389.1500 398.0528 Train 574.6000 567.8154 

225 Train 366.9700 369.5252 Train 536.0000 524.5213 

226 Train 478.8500 475.0680 Train 660.2000 652.3734 

227 Test 394.6500 400.3503 Train 571.0000 569.5282 

228 Train 395.6500 395.9697 Train 568.6000 562.9266 

229 Train 383.0000 389.0111 Test 553.1500 563.5693 

230 Train 399.2600 392.6281 Train 575.4000 577.9444 

231 Train 389.8000 379.2227 Test 560.8000 562.8027 

232 Train 405.4500 403.1780 Train 576.0000 603.8090 

233 Train 429.7400 425.6358 Train 607.3000 622.3210 

234 Test 341.8600 342.8859 Test 507.6000 510.9702 

235 Train 333.4100 334.3154 Train 497.7000 493.1518 

236 Test 336.4200 334.5465 Test 504.6000 509.7277 
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237 Test 322.8800 326.7482 Train 489.0000 493.4732 

238 Test 331.1300 333.8066 Test 500.0000 507.6810 

239 Train 429.9000 428.6353 Train 611.3000 604.5351 

240 Train 412.4000 418.2566 Train 585.3000 595.7353 

241 Train 406.1500 418.2338 Train 582.4000 589.1336 

242 Test 421.1500 419.4180 Test 604.4000 595.1729 

243 Train 404.8500 408.7962 Train 574.4000 571.3243 

244 Train 341.4500 347.7027 Test 500.0500 491.9938 

245 Test 363.2300 359.5624 Train 530.6000 517.8600 

246 Test 376.6500 383.5551 Train 539.7000 522.1241 

247 Train 361.9200 362.2581 Test 535.1500 513.1508 

248 Test 382.0000 387.6971 Test 550.0000 550.5955 

249 Test 608.5400 609.8359 Train 772.1000 748.6166 

250 Train 355.6600 357.5182 Train 475.6500 476.1050 

251 Train 560.1500 563.5563 Train 792.0000 804.6565 

252 Train 464.1500 463.3772 Train 702.3000 701.4720 

253 Train 451.9000 447.2534 Train 695.0000 688.6799 

254 Train 435.6500 439.0616 Train 660.0000 676.9141 

255 Train 383.7800 391.8274 Test 591.7500 599.2885 

256 Train 426.7300 416.4443 Train 645.6000 631.5879 

257 Train 478.6000 489.2841 Train 713.0000 719.2494 
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258 Train 464.1500 474.1551 Train 697.5500 714.6694 

259 Train 475.4300 470.9368 Test 705.8500 702.0847 

260 Train 475.1300 473.1595 Test 704.6500 717.0295 

261 Train 417.2000 427.1853 Train 623.7500 641.8369 

262 Test 420.5500 423.6998 Train 598.0000 594.1710 

263 Test 391.9400 388.5516 Train 604.2000 594.9691 

264 Train 374.0800 376.0260 Train 572.1000 567.0231 

265 Train 376.6200 376.1712 Train 569.5000 571.5844 

266 Train 363.9200 366.4744       

267 Train 364.8800 366.4888 Train 553.0000 553.5227 

268 Train 366.7900 362.5192 Train 537.4000 532.9918 

269 Train 418.2600 418.8066 Train 594.6000 597.2849 

270 Test 496.1500 492.1124 Train 677.3000 666.8922 

271 Train 407.4500 415.1383 Train 587.9500 583.2930 

272 Train 415.8500 415.8165 Train 593.7000 590.2241 

273 Test 408.6500 407.8945 Train 579.4000 577.8038 

274 Train 415.1500 414.7584 Train 586.1000 590.5858 

275 Train 371.5300 371.1855 Train 540.2000 540.4049 

276 Train 363.2000 361.9394 Train 530.4000 531.6251 
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277 Train 365.0000 362.7339 Train 535.2000 534.6996 

278 Train 366.6200 367.0015 Train 540.6000 535.7241 

279 Train 352.3400 351.0140 Train 520.5000 526.1262 

280 Train 362.9300 361.6272 Train 537.3000 543.1444 

281 Train 353.6400 356.9718 Test 519.8000 516.1054 

282 Train 359.2100 358.8785 Test 536.4000 542.6492 

283 Train 354.0300 357.7754 Train 531.1000 534.8652 

284 Train 448.6000 446.7906 Train 632.3000 626.6153 

285 Train 432.9000 441.3464 Train 608.3000 612.5882 

286 Train 376.4500 376.0932 Train 502.2000 502.3438 

287 Train 418.3100 413.2256 Test 635.2000 646.4819 

288 Train 475.2600 475.7837 Train 709.6000 706.6533 

289 Train 547.6500 558.6971 Train 775.0000 779.3154 

290 Train 409.3100 412.0950 Train 617.2600 615.9542 

291 Train 417.4400 416.2874 Train 630.3000 626.8462 

292 Train 412.2200 412.4986 Train 617.0000 626.1989 

293 Test 411.4300 412.7735 Train 616.2000 622.4997 

294 Test 477.6700 488.2019 Train 703.0000 706.6816 

295 Train 491.5700 486.7178 Train 716.4500 704.3885 

296 Train 491.1400 489.5337 Train 716.4500 701.2559 
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297 Test 490.0700 488.1883 Train 722.9500 717.9484 

298 Train 484.1300 485.9345 Test 707.6500 703.0970 

299 Train 484.3300 487.3932 Train 707.0500 714.7956 

300 Train 474.2200 485.7854 Train 701.0500 706.5968 

301 Train 500.1500 488.1479 Test 729.9500 716.7238 

302 Train 494.8900 482.9864 Train 715.6500 705.5342 

303 Train 424.2900 419.9299 Train 647.2000 636.4644 

304 Test 392.5100 394.9772 Train 587.7000 597.6820 

305 Train 394.4100 389.1251 Train 566.9000 565.7885 

306 Test 512.8500 506.5185 Train 694.2600 683.4507 

307 Test 500.6600 492.8199 Test 674.6000 685.6499 

308 Train 438.1500 437.2099 Train 616.0000 616.1152 

309 Train 420.4500 417.0606 Train 601.8900 593.5707 

310 Train 398.7700 397.7273 Train 568.7000 570.4154 

311 Train 390.8000 390.5697 Train 559.7000 557.1256 

312 Test 392.0800 396.9470 Test 563.6000 569.7128 

313 Train 390.8600 399.0981 Train 561.7000 568.6584 

314 Train 391.6900 394.4793 Train 565.5000 568.6576 

315 Train 379.9900 376.4982 Train 549.8000 552.1712 

316 Train 388.7600 389.2688 Train 563.5000 568.1740 



                                                                                                                           ANEXES 

 187

403 

317 Train 382.5800 384.6306 Train 553.5000 554.8009 

318 Train 382.2600 382.5159 Train 550.0000 553.9234 

319 Train 385.1200 383.1286 Test 562.0000 567.3284 

320 Train 390.8800 389.6217 Train 568.8000 569.9568 

321 Train 388.8000 390.6899 Test 567.1000 570.7832 

322 Train 391.4200 390.6932 Test 576.5000 575.3725 

323 Test 383.0000 382.0946 Train 563.5000 570.3964 

324 Train 372.3900 369.1145 Train 543.8000 534.0926 

325 Test 387.9200 384.7931 Train 573.5000 573.7311 

326 Train 386.6200 388.8619 Train 566.4000 574.5544 

327 Train 379.4400 384.1525 Train 568.0000 559.5230 

328 Train 467.1000 467.1344 Train 652.3000 647.8572 

329 Train 452.9000 457.5898 Train 629.8000 639.8206 

330 Train 457.6000 455.8411 Train 640.4000 636.9871 

331 Train 414.1500 412.3760 Train 584.1000 579.3000 

332 Train 452.7500 441.2060 Train 641.0000 662.1949 

333 Train 432.0000 437.5316 Train 602.3000 606.1838 

334 Train 398.4500 394.1901 Test 523.9000 522.2366 

335 Train 510.3100 513.2399 Train 782.1500 795.3849 
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336 Train 516.3700 512.9469 Train 803.1500 794.0115 

337 Train 451.1200 455.9684 Train 684.9000 695.7692 

338 Train 432.3900 433.6357 Train 638.3500 633.5339 

339 Train 425.5600 428.6387 Train 631.0000 640.7482 

340 Train 435.1600 434.7863 Train 640.2000 639.7298 

341 Test 449.2700 442.5443 Train 664.5000 653.0961 

342 Train 442.5300 438.4924 Test 649.1000 644.6268 

343 Train 437.8900 432.0628 Train 637.3000 645.3089 

344 Train 420.0200 414.3558 Train 593.1000 593.6989 

345 Train 528.7500 522.4199 Test 710.7000 699.9953 

346 Train 450.6500 454.1989 Train 618.8300 622.5989 

347 Test 423.9100 422.6792 Train 594.6000 595.8847 

348 Test 416.4500 407.5161 Train 582.8700 584.4393 

349 Train 405.8400 405.4770 Train 576.7000 572.6189 

350 Train 397.2400 396.2539 Train 569.8000 569.7059 

351 Train 413.4400 411.5503 Train 607.5000 610.6489 

352 Test 406.1800 408.3843 Train 592.6000 595.8709 

353 Train 395.4400 384.6392 Test 574.6000 549.4416 

354 Train 414.7000 413.3486 Train 607.5000 604.1662 
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355 Train 485.2000 486.3115 Train 670.9000 666.8050 

356 Train 471.7000 480.9731 Train 649.5000 662.8443 

357 Train 417.3500 422.2308 Train 542.3500 539.5482 

358 Train 559.2000 560.0942       

359 Test 491.1400 507.0055 Train 748.4000 756.8250 

360 Train 480.7700 482.2050 Test 720.0000 719.0195 

361 Train 463.7500 460.1661 Train 694.1000 702.5634 

362 Train 475.1500 474.3950 Train 711.2000 704.4560 

363 Test 456.4500 449.8505 Train 660.5000 659.0688 

364 Train 445.9400 447.9442 Test 650.0000 656.1365 

365 Train 456.9400 463.3570 Train 657.9000 665.8730 

366 Train 450.2800 453.1587 Test 652.0000 651.0775 

367 Train 469.9900 466.3016 Test 676.0000 664.5028 

368 Test 446.4800 454.1716 Test 664.5400 672.5426 

369 Test 468.9600 467.8013 Train 703.6000 701.8153 

370 Train 460.4600 464.7443 Test 687.0000 711.4421 

371 Train 443.7500 442.3972 Train 616.6000 618.2842 

372 Train 543.1500 553.6018 Train 722.1000 719.9218 

373 Train 447.2700 446.7233 Train 617.7000 617.2371 

374 Test 428.8300 444.6518 Train 609.5000 610.7640 
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375 Train 433.4600 432.4777 Train 623.0000 608.3922 

376 Train 410.6100 414.0963 Train 581.4000 584.4737 

377 Train 503.0000 504.1594 Test 688.0000 686.3380 

378 Train 517.8300 520.8353 Train 772.0000 769.3307 

379 Train 514.2600 521.8666 Train 761.0000 766.3983 

380 Test 469.0500 468.7257 Train 639.0000 636.1852 

381 Train 520.3000 522.6361 Train 703.9000 701.8537 

382 Train 528.1500 519.5888 Test 773.0000 787.9976 

383 Train 536.1500 537.5124 Train 775.0000 765.6390 

384 Train 489.0500 488.5604 Train 678.0000 686.9777 

385 Train 476.4400 474.4537 Train 708.0000 710.4310 

386 Train 486.1500 490.3051 Train 657.1000 658.2712 

387 Train 571.8500 565.1596 Train 743.0000 741.5065 

388 Train 489.4500 489.4457 Test 658.0000 653.4049 

389 Train 537.1000 538.2698 Train 718.7000 718.7161 

390 Train 537.4200 540.7987 Test 778.0000 789.0872 

391 Train 508.6300 509.1402 Train 675.0000 669.9339 

392 Test 553.4000 554.3745 Train 732.4000 733.7531 

393 Train 612.7000 608.9643 Train 893.0000 859.8383 

394 Train 615.1800 618.0264 Train 873.0000 871.0264 
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395 Train 510.4300 509.3673 Train 708.0000 702.6773 

396 Train 526.7400 527.3033 Test 693.0000 685.6786 

397 Train 569.0000 569.4405 Train 745.3000 747.8348 

398 Train 633.6500 634.7112       

399 Test 543.9100 544.7599 Test 708.0000 701.1413 

400 Test 583.9000 583.9523 Train 757.3000 761.1463 

401 Train 560.2000 561.3024 Train 722.0000 715.9866 

402 Train 519.5000 520.2699 Train 692.0000 680.7774 

403 Train 598.0000 598.2222 Test 768.6000 773.5643 

404 Test 575.7000 577.0686 Test 735.3000 730.3181 

405 Train 611.3000 611.7743 Train 779.2000 784.8885 

406 Train 609.1500 611.1685 Train 857.0000 886.5842 

407 Test 648.1500 649.4094 Test 883.0000 886.9033 

408 Train 655.1500 653.5450 Train 908.0000 896.1036 

409 Train 647.1500 650.1779 Test 803.0000 808.8690 

410 Train 590.4000 591.9020 Test 747.8000 743.8793 

411 Train 623.6000 621.1996 Train 789.3000 796.0249 

412 Train 604.5000 606.0656 Train 759.5000 757.0029 

413 Test 635.1000 632.3906 Train 798.8000 804.0679 

414 Train 617.8000 619.2000 Train 770.6000 769.4473 

415 Train 645.5000 643.2232 Train 807.7000 811.1634 
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416 Train 630.6000 631.0390 Train 781.0000 781.2496 

417 Train 642.8000 642.4219 Test 790.9000 792.1279 

418 Train 654.5000 652.6325 Train 800.3000 802.2750 

419 Train 665.7000 662.8624 Train 809.3000 811.5384 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Tableau A.1. Valeurs expérimentales et valeurs prédites par les modèles RQSP-RNA pour PC  et Vc des propriétés physicochimiques 

des composés organiques, ainsi que leurs rangs de répartition dans les ensembles d’apprentissage et de test pour chaque paramètre 
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ID     SAMPLES  PC ex PC cal SAMPLES  Vc exp Vc cal 

1 Train 4254.0000 4282.8002 Train 246.0000 257.3696 

2 Train 3970.0000 3941.8172 Test 200.0000 199.0567 

3 Test 4070.0000 3983.2238 Test 249.0000 252.5911 

4       Test 180.2800 170.4900 

5 Train 3870.0000 3893.7170 Train 217.0000 204.5660 

6 Train 4125.0000 4198.5186 Train 248.0000 233.5308 

7 Train 4408.0000 4407.3882 Train 276.0000 273.3954 

8 Train 4560.0000 4676.2613 Train 167.0000 186.9565 

9 Train 5132.0000 5113.2584 Train 166.0000 159.6883 

10 Train 4971.0000 4981.5995 Train 196.0000 193.3631 

11 Test 5184.0000 5132.6110 Train 239.0000 223.6142 

12 Train 5472.0000 5354.0213 Train 132.0000 127.5466 

13 Test 4816.0000 4809.5979 Train 135.0000 118.1174 

14 Train 5400.0000 5390.4956 Train 185.0000 181.5324 

15 Train 6080.0000 6190.3458 Train 123.0000 121.9848 

16 Train 5784.0000 5719.9233 Train 85.1000 108.5677 

17 Train 6590.0000 6557.3567 Train 125.0000 118.1709 

18       Train 152.0000 163.9957 



                                                                                                                           ANEXES 

 194

403 

19 Test 6929.0000 6976.5057 Test 141.0000 141.0451 

20 Train 6680.0000 6548.9837 Train 113.0000 116.4219 

21 Train 5875.0000 5952.0561 Train 175.0000 185.5214 

22 Train 6600.0000 6629.0264 Train 163.0000 150.4397 

23       Train 173.0000 162.3566 

24 Train 6310.0000 6311.2181 Train 98.6000 106.1390 

25 Train 4599.0000 4664.5690 Test 117.0000 122.3051 

26 Train 8084.0000 8092.3185 Train 145.0000 156.7799 

27 Train 7230.0000 7260.4636 Train 252.0000 255.9462 

28 Train 3157.0000 3036.5213 Train 341.0000 331.8446 

29 Train 3393.0000 3422.9832 Train 294.0000 293.1805 

30 Train 3300.0000 3228.9324 Train 294.0000 292.9323 

31 Train 3260.0000 3234.5737 Train 325.0000 327.4318 

32 Train 3410.0000 3382.0033 Train 248.0000 269.5720 

33 Train 4490.0000 4505.6951 Test 172.0000 175.9046 

34 Train 3944.0000 3855.7615 Train 296.0000 298.7947 

35 Train 3920.0000 3825.9271 Train 243.8100 244.5625 

36 Train 3660.0000 3740.8297 Train 278.0000 275.7301 

37 Train 3676.0000 3829.3368 Train 278.0000 276.5399 
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38 Train 3610.0000 3622.0079 Train 211.3000 213.2644 

39 Train 3620.0000 3676.4710 Test 212.0000 230.3559 

40 Train 3376.0000 3385.7636 Train 112.0000 108.1642 

41 Train 6138.0000 6116.2591 Train 224.0000 210.5683 

42 Test 5510.0000 5810.5065 Train 325.0000 309.3538 

43 Train 4090.0000 4254.5418 Train 154.0000 154.5866 

44 Train 4460.0000 4479.6410 Test 198.8000 201.9079 

45 Train 4056.0000 3825.5069 Train 191.0000 201.2822 

46 Train 4640.0000 4448.9594 Train 179.0000 169.8254 

47 Train 5670.0000 5607.4501 Test 225.0000 223.5113 

48 Train 4041.0000 4011.0079 Train 253.0000 255.4708 

49 Train 4340.0000 4128.6009 Train 281.0000 279.2996 

50 Train 4300.0000 4327.7545 Train 281.0000 283.6729 

51 Test 4480.0000 4654.0156 Train 195.0000 190.5926 

52 Train 3764.0000 3889.3315 Train 179.0000 189.6410 

53 Train 4850.0000 4860.3646 Train 193.0000 183.9436 

54 Test 5041.0000 5210.4066 Train 131.0000 130.4796 

55       Test 261.6000 273.1029 

56 Train 5477.0000 5460.4435 Train 240.0000 239.0848 
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57 Test 5070.0000 4921.5258 Train 220.0000 242.4506 

58 Train 5370.0000 5401.7730 Train 179.0000 176.7393 

59 Train 4520.0000 4620.5562 Train 154.0000 163.8901 

60 Train 5570.0000 5719.5366 Train 140.3000 128.4007 

61 Train 7190.0000 7160.8500 Train 177.0000 171.8444 

62 Train 5786.0000 5746.7446 Train 172.0000 178.2956 

63 Train 6000.0000 5999.8218 Train 204.0000 218.4956 

64 Train 5565.0000 5581.6242 Train 192.0000 192.0550 

65 Test 5270.0000 5300.6821 Test 159.0000 163.7032 

66 Train 5028.0000 4994.0615 Train 145.5000 144.3503 

67 Test 4872.0000 4707.2090 Train 168.0000 169.6019 

68 Train 6137.0000 6053.6001 Train 170.0000 171.5956 

69 Train 5370.0000 5321.4315 Train 187.0000 194.9393 

70 Test 8200.0000 8147.7957 Train 207.0000 202.0215 

71 Test 5490.0000 5750.4062 Train 201.0000 206.6048 

72 Train 5530.0000 5529.3419 Train 206.0000 192.6769 

73 Train 5620.0000 5710.3340 Train 180.0000 193.5704 

74 Test 5340.0000 5358.1013 Train 225.0000 212.5708 

75 Test 7124.0000 7701.0303 Train 202.0000 229.8365 

76 Train 6707.0000 6740.8050 Train 299.0000 295.0613 

77 Test 2680.0000 2554.0023 Test 274.0000 281.8896 
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78 Train 2912.0000 2962.2490 Train 270.0000 268.3597 

79 Test 3412.0000 3586.9471 Train 266.0000 269.5810 

80 Test 3219.0000 3226.1132 Test 273.2000 265.6624 

81 Train 3137.0000 3371.4835 Train 259.0000 263.7949 

82 Train 3640.0000 3705.3215 Train 256.0000 262.9467 

83 Train 3925.0000 3831.3654 Train 289.0000 292.2018 

84 Train 3420.0000 3354.1694 Train 216.0000 210.5586 

85 Train 4660.0000 4690.8222 Train 190.9400 195.8566 

86 Train 6100.0000 6067.4385 Train 164.0000 167.8012 

87 Train 5630.0000 5414.2175 Train 165.0000 168.6066 

88 Train 5250.0000 5246.7386 Train 242.0000 228.8097 

89 Train 4260.0000 4157.6082 Train 185.0000 182.5820 

90 Train 4600.0000 4865.5551 Train 162.0000 159.1040 

91 Train 5540.0000 5660.1120 Train 289.7100 286.1047 

92 Train 4650.0000 4285.5716 Train 208.0000 209.9662 

93 Train 5620.0000 5385.2365 Train 213.0000 216.4193 

94 Test 4700.0000 4944.2413 Train 204.0000 216.8680 

95 Test 5038.0000 4797.0685 Train 186.0000 187.1217 

96 Train 4920.0000 5031.3587 Train 235.0000 226.4097 

97 Test 4668.0000 4512.8796 Train 228.0000 225.6680 
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98 Train 4750.0000 4640.0322 Train 229.0000 220.5990 

99 Train 4740.0000 4905.9477 Train 251.0000 250.8188 

100 Test 4500.0000 4574.1750 Train 243.0000 240.2655 

101 Train 4425.0000 4731.3011 Train 261.9900 245.0128 

102 Train 4420.0000 4449.6198 Train 200.0000 194.2681 

103 Train 4248.0000 4259.7300 Train 219.0000 225.0720 

104 Train 5169.0000 5053.5722 Train 222.0000 221.0566 

105 Train 4765.0000 4769.4283 Train 221.0000 219.9413 

106 Train 4400.0000 4471.6266 Train 213.0000 245.4460 

107 Train 3950.0000 3958.7695 Train 239.0000 247.9977 

108 Train 6550.0000 6530.6439 Test 264.0000 265.0414 

109 Test 7500.0000 7633.8817 Train 254.0000 261.5060 

110 Train 4260.0000 4478.1703 Train 258.0000 244.0682 

111 Train 4740.0000 4642.4110 Test 221.0000 238.8204 

112 Train 4540.0000 4501.9128 Train 254.0000 240.5881 

113 Train 4070.0000 3856.4875 Train 253.0000 257.0870 

114 Train 5220.0000 5193.8555 Train 324.8000 321.4041 

115 Train 2778.0000 2772.9185 Test 218.0000 203.5722 

116 Train 5500.0000 5615.6444 Train 219.0000 231.2485 

117 Train 5690.0000 5668.7819 Train 230.0000 230.1122 

118 Train 4600.0000 4572.7624 Train 208.0000 222.1384 
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119 Test 4360.0000 4527.5977 Train 220.0000 226.0058 

120 Test 4320.0000 4437.7164 Test 221.0000 217.7176 

121       Test 270.0000 273.2711 

122 Train 3958.0000 4162.1523 Train 304.0000 306.9085 

123 Train 4000.0000 3829.4978 Train 291.0000 283.9982 

124 Train 3880.0000 3853.5970 Test 210.0000 206.6999 

125 Train 4980.0000 4961.8239 Train 241.0000 239.7857 

126 Train 4020.0000 4128.9661 Train 238.0000 235.1964 

127 Test 4100.0000 4255.1638 Train 234.0000 238.1339 

128 Train 4210.0000 4237.0407 Train 239.0000 235.8175 

129 Train 4000.0000 3926.3181 Test 258.0000 276.7551 

130 Train 4410.0000 4199.3103 Train 267.0000 267.2160 

131 Train 4207.0000 3986.1371 Test 224.0000 232.3834 

132 Train 5190.0000 5138.9813 Train 293.0000 286.3094 

133 Train 4060.0000 3918.5367 Train 292.0000 281.9195 

134 Train 3700.0000 4042.4403 Train 239.0000 240.7638 

135 Test 5150.0000 5387.1967 Train 238.0000 246.8360 

136 Test 5208.0000 5224.3320 Train 282.0000 281.0738 

137 Train 4004.0000 4017.6573 Train 286.0000 284.8507 

138 Test 3880.0000 3829.8746 Test 285.0000 290.1810 

139 Train 4020.0000 4166.5746 Train 300.0000 292.2925 
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140 Train 3900.0000 3654.5897 Test 249.0000 255.3923 

141 Train 5610.0000 5714.4573 Train 255.0000 251.2759 

142 Test 3796.0000 3712.5983 Train 259.0000 247.5997 

143 Train 3640.0000 3647.6228 Train 267.5100 273.0143 

144 Train 5420.0000 5365.3329 Train 273.0000 277.8087 

145 Test 4414.0000 4459.3074 Train 274.0000 276.1041 

146 Train 4295.0000 4414.0557 Test 275.0000 270.1999 

147 Test 3972.0000 4118.9402 Test 270.0000 274.4099 

148 Train 4188.0000 4142.1002 Train 280.0000 276.7306 

149 Train 3640.0000 3790.0466 Train 270.6400 281.1665 

150 Train 3871.0000 3769.9730 Train 303.0000 297.5171 

151 Train 5210.0000 4990.4933 Train 305.0000 300.1197 

152 Train 4020.0000 4238.3156 Train 327.0000 332.3769 

153 Train 4770.0000 4854.7847 Train 318.0000 308.0389 

154 Train 3960.0000 3744.6675 Test 309.0000 299.0465 

155 Train 4150.0000 4250.4286 Train 301.0000 295.5031 

156 Train 3710.0000 3971.3482 Test 312.6000 292.4374 

157 Train 4215.0000 4131.6920 Train 293.0000 285.5284 

158 Train 3840.0000 3884.6497 Train 349.0000 346.3007 

159 Train 2047.0000 1992.3097 Test 461.0000 445.8733 

160 Train 5660.0000 5639.3760 Test 252.0000 244.0087 
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161 Test 5630.0000 5568.5771 Train 254.0000 248.6213 

162 Train 4170.0000 3950.3418 Train 277.0000 280.2830 

163       Train 245.0000 252.0735 

164 Test 4800.0000 5084.9421 Train 258.0000 262.6970 

165 Train 4600.0000 4616.8037 Train 342.0000 329.0487 

166 Train 3580.0000 3680.3196 Test 310.0000 291.8592 

167 Test 4520.0000 4545.0175 Test 260.0000 264.7202 

168 Train 4510.0000 4480.2964 Train 293.4000 297.3671 

169 Train 3560.0000 3613.3719 Train 292.0000 298.0967 

170 Train 3640.0000 3688.4933 Train 293.0000 295.7726 

171 Test 3660.0000 3684.1915 Train 292.0000 293.8970 

172 Train 3447.0000 3524.4145 Train 292.0000 292.8911 

173 Train 3420.0000 3609.5211 Train 305.0000 295.6333 

174 Train 3530.0000 3686.3197 Train 288.0000 267.7215 

175 Train 4900.0000 4835.0768 Train 321.0000 324.4484 

176 Train 3672.0000 3658.9075 Train 336.0000 317.7568 

177 Train 3740.0000 3631.7371 Train 310.0000 318.2816 

178 Train 3800.0000 3609.9137 Train 267.0100 273.9319 

179 Train 3758.0000 3847.6622 Train 350.0000 336.6032 

180 Train 3630.0000 3544.9666 Train 311.6000 334.0119 

181 Train 3688.0000 3606.9767 Train 340.0000 339.1479 
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182 Train 3473.0000 3526.6353 Train 345.0000 342.3758 

183 Train 3362.0000 3465.2000 Test 339.0000 335.8416 

184 Train 3432.0000 3638.3976 Train 345.0000 346.2592 

185 Train 3360.0000 3371.7906 Train 352.0000 341.2033 

186 Train 3881.0000 3745.9581 Train 336.0000 340.8086 

187 Test 3290.0000 3414.7190 Train 356.0000 355.7263 

188 Train 3352.0000 3480.5290 Train 313.0000 308.3273 

189 Train 3370.0000 3356.4531 Train 306.0000 306.8388 

190 Train 3380.0000 3283.6996 Train 307.0000 300.6647 

191 Train 3196.0000 3339.5081 Train 326.0000 340.8099 

192 Train 3897.0000 3896.9092 Train 326.0000 334.8640 

193 Test 3700.0000 3746.9604 Test 329.0000 325.0813 

194 Train 3940.0000 4039.0687 Train 324.0000 327.4802 

195 Train 3710.0000 3614.7620 Train 329.0000 313.3616 

196 Train 3930.0000 3933.2970 Train 327.0000 328.1528 

197 Train 3870.0000 3955.4974 Train 339.0000 338.8450 

198 Train 3370.0000 3319.4903 Train 329.0000 331.2018 

199 Train 3286.0000 3252.9876 Test 325.0000 331.4926 

200 Train 3714.0000 3851.5499 Train 335.0000 331.2663 

201 Train 3273.0000 3298.5304 Test 563.0000 560.0927 

202 Train 1802.0000 1796.8719 Train 351.0000 352.3440 
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203 Test 4070.0000 4014.7946 Train 351.0000 351.8193 

204 Test 4070.0000 4189.3049 Test 308.0000 317.3863 

205 Test 4519.0000 4591.6512 Train 351.0000 348.7228 

206 Train 4519.0000 4532.3747 Train 349.0000 344.7025 

207 Train 4400.0000 4341.8661 Train 256.0000 258.1685 

208 Train 4895.0000 4856.6963 Train 229.0000 233.7168 

209 Train 6130.0000 6151.4666 Train 293.0000 289.9517 

210 Test 5630.0000 5472.4827 Test 335.0000 313.9273 

211 Test 4600.0000 4580.1717 Train 320.0000 315.0386 

212 Train 4660.0000 4556.3574 Test 326.0000 311.4364 

213 Test 4660.0000 4520.2370 Train 315.0000 306.7070 

214 Train 4535.0000 4438.6451 Train 291.0000 291.1612 

215 Train 4350.0000 4363.3403 Train 311.0000 318.4815 

216 Train 4000.0000 3978.3596 Train 355.0000 357.6487 

217 Test 3410.0000 3404.1389 Train 308.0000 301.4793 

218 Train 4080.0000 4064.3244 Train 319.0000 309.6743 

219 Train 3790.0000 3479.1734 Train 348.0000 356.2308 

220 Train 3210.0000 3282.8643 Train 345.0000 351.1814 

221 Train 3220.0000 3249.0711 Train 322.0000 320.2923 

222 Train 4260.0000 4534.9635 Train 377.0000 374.1261 

223 Test 3300.0000 3288.6423 Train 378.0000 371.7191 
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224 Test 3320.0000 3365.8533 Train 374.0000 369.6918 

225 Train 3270.0000 3326.3280 Test 364.0000 370.2587 

226 Train 3120.0000 3121.3240 Train 408.0000 389.2134 

227 Train 3308.0000 3259.5294 Test 403.0000 397.1654 

228 Test 2950.0000 3034.2856 Train 389.0000 396.6473 

229 Train 3060.0000 3105.8634 Train 410.0000 396.1755 

230 Train 3040.0000 3223.3038 Train 389.0000 398.8528 

231 Train 3090.0000 3042.9805 Train 389.0000 397.6002 

232 Train 3010.0000 3133.5748 Train 389.0000 393.4592 

233 Train 3125.0000 3043.0278 Train 453.0000 418.2271 

234 Test 3166.0000 2897.8244 Test 371.0000 366.5139 

235 Train 3025.0000 2981.5380 Test 368.0000 363.0719 

236 Train 3040.0000 3064.3736 Test 368.0000 363.9690 

237 Train 3120.0000 3082.4832 Train 358.0000 360.1581 

238 Train 3100.0000 3031.8015 Train 361.0000 360.6938 

239 Train 3150.0000 3107.6773 Test 382.0000 385.1283 

240 Test 3446.0000 3515.9547 Train 385.0000 384.4252 

241 Train 3311.0000 3244.2573 Train 383.0000 380.2736 

242 Train 3360.0000 3386.1264 Train 380.0000 384.9725 

243 Test 3450.0000 3608.1935 Train 380.0000 377.0959 

244 Train 3470.0000 3372.7331 Test 386.0000 389.0742 
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245 Train 2880.0000 2938.4050 Train 382.0000 390.6388 

246 Test 3028.0000 2913.4194 Train 402.0000 400.8494 

247 Train 3220.0000 2936.5321 Test 390.0000 397.8938 

248 Train 3040.0000 3152.4697 Train 402.0000 399.9679 

249 Test 3140.0000 3288.9766 Train 472.0000 476.4466 

250 Test 1610.0000 1573.2432 Train 657.7000 659.2709 

251 Train 4030.0000 3985.1976 Train 383.0000 384.5965 

252 Train 4215.0000 4380.4773 Train 313.2000 327.8439 

253 Train 4650.0000 4576.7393 Train 324.0000 323.3734 

254 Train 3910.0000 3774.6060 Train 360.0000 357.5893 

255 Train 4108.0000 4263.4186 Test 316.0000 325.9794 

256 Train 4250.0000 4199.0254 Train 337.0000 326.8615 

257 Train 4330.0000 4807.7250 Train 335.0000 334.7099 

258 Train 5010.0000 4855.5779 Train 282.0000 289.8711 

259 Train 4560.0000 4694.1166 Train 312.0000 290.4987 

260 Train 5150.0000 4821.4584 Train 277.0000 295.5996 

261 Train 3750.0000 3881.3081 Train 373.0000 366.3263 

262 Test 2910.0000 2947.2662 Train 428.0000 434.4861 

263 Train 3820.0000 3790.8830 Train 353.0000 357.9255 

264 Train 3480.0000 3417.4810 Train 369.0000 367.9774 

265 Train 3400.0000 3297.4550 Train 375.0000 371.1267 
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266 Train 3445.0000 3380.2779 Train 360.0000 369.5517 

267 Test 3445.0000 3380.6615 Train 360.0000 369.5437 

268 Train 2920.0000 2955.1760 Train 402.0000 403.3961 

269 Train 2800.0000 2807.8998 Train 442.0000 451.0358 

270 Train 3043.0000 2983.4436 Train 466.0000 456.4648 

271 Train 2840.0000 2883.3248 Test 442.0000 436.3161 

272 Train 2720.0000 2803.9812 Test 442.0000 451.6853 

273 Train 2840.0000 2933.1434 Train 442.0000 446.9840 

274 Train 2760.0000 2872.5542 Train 442.0000 444.3684 

275 Train 2740.0000 2713.6851 Train 428.0000 421.1445 

276 Train 2740.0000 2784.9107 Train 421.0000 416.8155 

277 Train 2810.0000 2793.8887 Test 404.0000 416.7289 

278 Train 2890.0000 2878.8351 Train 416.0000 414.0556 

279 Train 2770.0000 2858.2812 Train 416.0000 409.5976 

280 Train 2910.0000 2973.8020 Train 393.0000 410.5790 

281 Train 2740.0000 2852.8917 Train 418.0000 409.4507 

282 Train 2950.0000 2811.1157 Test 414.0000 406.8060 

283 Test 2950.0000 2935.4462 Train 398.0000 408.2621 

284 Train 3085.0000 2934.8495 Train 444.0000 445.2458 

285 Train 3000.0000 3086.2549 Test 447.0000 445.9060 

286 Train 1478.0000 1491.2273 Train 718.4100 719.7932 
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287 Train 3870.0000 4055.0591 Train 352.0000 355.0105 

288 Train 4010.0000 3926.3140 Test 386.0000 388.9154 

289 Train 3800.0000 3914.4175 Train 394.0000 402.1620 

290 Train 3616.0000 3486.0682 Train 372.0000 379.0053 

291 Train 3763.0000 3682.1274 Train 370.0000 370.2184 

292 Test 3541.0000 3586.0431 Train 376.0000 373.2902 

293 Train 3531.0000 3532.3755 Train 379.0000 364.7285 

294 Test 4290.0000 4308.6812 Test 351.0000 375.1566 

295 Train 4290.0000 4096.3453 Train 387.0000 389.5525 

296 Train 4290.0000 4144.6409 Test 374.0000 390.1590 

297 Train 4900.0000 4653.9975 Train 360.0000 351.7716 

298 Test 4400.0000 4497.6980 Train 390.0000 386.6816 

299 Train 4900.0000 4478.1545 Test 350.0000 374.3973 

300 Train 4300.0000 4638.4960 Train 390.0000 385.4441 

301 Test 3600.0000 4193.9201 Train 350.0000 371.2175 

302 Train 3560.0000 3560.7068       

303 Train 2940.0000 3223.7462 Test 410.0000 419.0530 

304 Train 2663.0000 2669.8122 Test 450.0000 434.4185 

305 Train 2779.0000 2694.6001 Train 464.0000 465.6763 

306       Train 523.0000 522.9100 

307 Train 2778.0000 2656.9375 Train 528.0000 522.9916 
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308 Train 2540.0000 2476.2270 Train 494.0000 507.6196 

309 Train 2610.0000 2701.3113 Train 502.0000 498.3656 

310 Train 2490.0000 2468.2677 Train 486.0000 484.4870 

311 Train 2500.0000 2555.0831 Train 488.0000 480.9933 

312 Train 2550.0000 2520.7699 Test 464.0000 478.7264 

313 Test 2540.0000 2567.3249 Train 476.0000 477.0320 

314 Train 2610.0000 2591.8154 Train 455.0000 470.5741 

315 Train 2530.0000 2566.1645 Train 478.0000 471.9148 

316 Train 2630.0000 2622.3007 Train 468.0000 464.7301 

317 Train 2560.0000 2651.3303 Train 472.0000 466.2079 

318 Train 2490.0000 2612.0762 Train 482.0000 477.8538 

319 Train 2650.0000 2630.6194 Test 443.0000 454.9645 

320 Train 2690.0000 2683.6986 Train 466.0000 462.0542 

321 Test 2700.0000 2740.0825 Train 442.0000 456.1756 

322 Train 2810.0000 2648.9983 Train 455.0000 458.8572 

323 Test 2730.0000 2702.3224 Train 436.0000 452.1517 

324 Train 2570.0000 2620.0753 Train 468.0000 466.7616 

325 Train 2820.0000 2771.2352 Test 455.0000 455.1176 

326 Train 2730.0000 2733.0128 Train 460.0000 455.4832 

327 Train 2870.0000 2779.8381 Train 461.0000 451.3775 
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328 Train 2783.0000 2749.6270 Train 509.0000 508.5904 

329 Train 2749.0000 2848.6368 Train 512.0000 514.6490 

330 Train 2756.0000 2859.4449 Train 492.0000 496.1140 

331 Train 2460.0000 2351.3807 Train 487.0000 495.3929 

332 Train 2673.0000 2678.3190 Test 543.0000 517.2257 

333 Train 2570.0000 2643.7576 Train 512.0000 507.8688 

334 Train 1296.0000 1362.9144 Train 823.0000 830.4858 

335 Train 4860.0000 4974.4562 Train 371.0000 369.0149 

336 Train 3950.0000 3968.8826 Train 374.0000 370.9296 

337 Train 3200.0000 3146.8197 Train 396.0000 373.0834 

338 Train 3209.0000 3302.7764 Train 440.0000 435.9997 

339 Train 3230.0000 3159.8573 Train 434.0000 437.0294 

340 Test 3454.0000 3454.8910 Train 427.0000 431.8086 

341 Train 3232.0000 3367.7786 Train 414.0000 433.7899 

342 Train 3127.0000 3183.7231 Train 430.0000 429.5391 

343       Train 433.0000 436.1596 

344 Train 2428.0000 2430.3060 Train 524.0000 522.0350 

345 Test 2514.0000 2490.7450 Test 584.0000 586.0787 

346 Train 2355.0000 2373.3867 Train 570.0000 559.6362 

347 Test 2290.0000 2273.8776 Test 551.0000 540.5957 
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348 Train 2310.0000 2379.0683 Test 541.0000 533.0435 

349 Train 2350.0000 2396.6170 Train 519.0000 522.5108 

350 Test 2330.0000 2343.4436 Train 519.0000 522.2754 

351 Train 2741.0000 2687.4998 Train 478.0000 491.0649 

352 Train 2600.0000 2697.0709 Train 490.0000 494.1728 

353 Train 2490.0000 2530.1108 Train 504.0000 504.5772 

354 Test 2720.0000 2609.4469 Train 493.0000 496.0216 

355 Test 2527.0000 2536.7659 Train 576.0000 575.7249 

356 Test 2541.0000 2533.4176 Train 577.0000 577.3893 

357 Train 1172.0000 1182.1375 Train 893.2000 886.6672 

358 Train 2760.0000 2789.8504 Train 529.0000 526.7099 

359 Train 4050.0000 3893.0257 Test 407.0000 403.6667 

360 Test 3650.0000 3571.1897 Train 408.0000 429.8363 

361 Test 3437.0000 3569.3217 Train 441.0000 436.6320 

362 Train 3522.0000 3506.3921 Test 440.0000 441.5812 

363 Train 2890.0000 2903.7999 Train 497.0000 490.2556 

364 Train 3050.0000 2963.9802 Train 478.0000 482.6022 

365 Test 2803.0000 2839.7827 Train 497.0000 491.8253 

366 Train 2800.0000 3001.3453 Train 497.0000 490.5435 

367 Train 2900.0000 2898.9670 Train 482.0000 491.5076 
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368 Train 2950.0000 2993.1707 Test 497.0000 490.5705 

369 Test 3200.0000 3338.1247 Test 480.0000 480.1278 

370 Test 3200.0000 3470.0383 Train 480.0000 481.8159 

371 Train 2223.0000 2237.4222 Test 584.0000 589.7318 

372 Train 2280.0000 2235.0598 Train 639.0000 650.2453 

373 Train 2110.0000 2108.3366 Train 617.0000 610.8856 

374 Train 2320.0000 2225.5502 Train 577.0000 569.3273 

375 Train 2510.0000 2298.1505 Train 557.0000 549.7558 

376 Train 2190.0000 2110.5181 Train 584.0000 575.1000 

377 Train 2308.0000 2312.9637 Train 645.0000 644.8245 

378 Train 3600.0000 3691.1170 Test 465.0000 475.3016 

379 Train 3500.0000 3583.7289 Test 465.0000 475.1188 

380 Train 1950.0000 1945.7494 Train 685.0000 682.1510 

381 Train 2119.0000 2149.2886 Test 715.0000 714.7231 

382 Train 3380.0000 3450.5805 Test 497.0000 522.9000 

383 Train 3230.0000 3019.0372 Test 600.0000 535.0724 

384 Train 2300.0000 2409.8575 Train 593.0000 591.2077 

385 Train 3000.0000 3032.9241 Train 570.0000 568.5359 

386 Train 1888.0000 1944.5235 Train 725.0000 726.6114 

387 Train 1930.0000 1990.2385 Train 767.0000 765.3595 
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388 Train 1820.0000 1810.4728 Train 755.0000 755.4125 

389 Train 1954.0000 1965.3999 Train 787.0000 785.1581 

390 Train 2923.0000 2946.2445 Train 561.6000 559.5737 

391 Train 1680.0000 1680.5131 Test 826.0000 829.3124 

392 Test 1810.0000 1822.4142 Train 860.0000 858.5009 

393 Test 3250.0000 3100.7719 Test 554.0000 553.9608 

394 Train 2900.0000 3043.6411 Train 554.0000 553.1757 

395 Train 2300.0000 2241.1705 Train 732.0000 730.8060 

396 Train 1570.0000 1575.0040 Train 897.0000 903.3873 

397 Train 1682.0000 1692.6501 Train 933.0000 933.4840 

398 Test 2930.0000 3153.7235 Train 677.0000 678.1524 

399 Train 1480.0000 1471.8354 Test 969.0000 976.3004 

400 Test 1569.0000 1581.4075 Test 1010.0000 1008.4363 

401 Train 1373.0000 1387.3958 Train 1040.0000 1047.8159 

402 Train 1570.0000 1594.4078 Train 863.0000 860.9965 

403 Train 1468.0000 1479.3235 Train 1080.0000 1082.3665 

404 Test 1288.0000 1304.2475 Test 1120.0000 1117.8655 

405 Train 1377.0000 1391.4699 Train 1160.0000 1156.3257 

406 Train 2990.0000 2996.0360 Train 731.0000 728.5535 

407 Test 2480.0000 2934.4273 Test 724.0000 737.0739 

408 Train 2990.0000 2897.5286 Train 729.0000 732.5906 
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409 Train 1330.0000 1311.5618 Train 1140.0000 1136.3176 

410 Train 1212.0000 1235.8855 Train 1189.2300 1187.1227 

411 Train 1295.0000 1244.4139 Train 1230.0000 1230.9710 

412 Train 1143.0000 1165.7901 Test 1260.0000 1258.1428 

413 Train 1220.0000 1173.1842 Test 1310.0000 1307.5607 

414 Train 1081.0000 1109.0900 Train 1340.0000 1331.9358 

415 Train 1154.0000 1101.8760 Train 1380.0000 1381.7022 

416 Train 1026.0000 1049.4838 Train 1410.0000 1412.0034 

417 Train 975.0000 1000.5489 Train 1490.0000 1496.5298 

418 Train 929.0000 950.2561 Train 1570.0000 1577.4028 

419 Test 887.0000 906.5972 Train 1650.0000 1628.9170 

 

 

 

 

 

 

 

 

Tableau B.3. Valeurs expérimentales et valeurs prédites par les modèles RQSP-SVR pour Tb  et Tc des propriétés physicochimiques des 

composés organiques, ainsi que leurs rangs de répartition dans les ensembles d’apprentissage et de test pour chaque paramètre 
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ID     269.1400 291.8943 Test 426.1500 476.7118 Test 

1 215.2600 217.2904 Train 340.1500 342.3626 Train 

2 295.9400 295.0615 Train 478.0000 474.2300 Train 

3 191.7400 197.1690 Train 302.0000 321.5591 Test 

4 243.3600 238.0772 Test 384.9500 393.9201 Train 

5 296.9700 290.7952 Train 471.2000 476.2308 Train 

6 349.7900 355.1605 Train 556.3500 556.6908 Train 

7 257.6700 261.2172 Test 411.9800 466.4106 Test 

8 232.3200 226.2656 Test 369.3000 397.5425 Test 

9 282.0500 274.1666 Test 451.5800 469.1975 Test 

10 334.3300 333.9036 Train 536.4000 544.0179 Train 

11 191.0900 197.3093 Train 299.0100 313.9128 Train 

12 298.8000 290.2467 Train 457.0000 470.3733 Train 

13 312.9000 309.2930 Train 510.0000 507.7981 Train 

14 221.5000 218.3518 Train 351.2500 349.7227 Train 

15 253.8500 251.9300 Train 420.0000 416.6466 Train 

16 373.7100 376.2358 Train 588.0000 598.4639 Train 

17 276.6600 278.1008 Train 464.0000 467.3088 Train 

18 248.9500 241.7485 Train 416.2500 420.7697 Train 
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19 194.8200 196.0963 Train 317.4200 320.3387 Train 

20 315.6000 311.9515 Train 528.2000 533.3075 Train 

21           

22 374.3500 371.4770 Train 588.1500 600.2175 Train 

23 111.6700 188.9524 Test 190.5600 343.5355 Test 

24 337.8500 328.5944 Train 512.5000 510.9079 Train 

25 279.1100 276.4311 Train 469.9500 466.1594 Train 

26 234.0400 244.1729 Train 353.1500 364.9218 Train 

27 320.3100 325.3235 Train 487.8000 487.3617 Train 

28 276.1700 281.9467 Train 418.5500 418.7622 Train 

29 276.9200 278.7543 Train 418.8500 420.7260 Train 

30 320.7500 321.7956 Train 487.2500 486.0651 Train 

31 394.4000 400.1360 Train 620.0000 618.5481 Train 

32 197.5100 204.0873 Train 306.4500 312.4250 Train 

33 323.3500 327.2148 Train 496.0000 492.6542 Train 

34 261.0500 266.3026 Train 395.6500 407.3059 Train 

35 301.0500 305.1718 Test 456.9400 457.6024 Test 

36 301.1500 306.1711 Train 461.6000 462.6276 Train 

37 225.0400 235.8600 Train 339.1700 350.7437 Train 
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38 237.9000 238.6483 Train 354.4900 357.5284 Train 

39     308.3000 312.0005 Train 

40 320.8500 327.3894 Train 516.5000 525.1776 Train 

41 418.2500 418.0353 Train 645.0000 623.0509 Test 

42 187.5000 195.9703 Test 302.8000 317.3506 Train 

43 247.0800 244.4753 Train 374.1800 367.0930 Test 

44 250.1500 256.4134 Test 391.8000 389.2208 Train 

45 259.2500 263.5392 Train 432.0000 445.6994 Train 

46 263.9500 259.2759 Train 410.2900 414.9102 Train 

47 305.1500 300.2694 Train 478.8500 485.5521 Train 

48 347.2300 346.3444 Train 545.0000 571.4912 Test 

49 387.0000 397.6060 Train 602.0000 616.9894 Train 

50 225.8100 216.7642 Test 345.8800 344.3920 Train 

51 278.1500 272.2555 Train 429.8000 426.3013 Train 

52 354.8100 345.4315 Train 545.5000 541.7167 Train 

53 169.4100 168.4459 Train 282.3400 277.9942 Train 

54 404.5100 414.7726 Train 650.1500 645.2538 Train 

55 330.4500 328.9960 Train 523.0000 537.7935 Train 

56 356.5900 350.5012 Train 561.6000 527.1424 Test 

57 249.1300 242.9373 Train 386.4400 388.7533 Train 

58 294.1500 309.6954 Test 466.0000 481.0904 Train 
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59 283.6000 278.3655 Train 469.1500 448.2606 Test 

60 391.0500 394.3173 Train 591.9500 591.3979 Train 

61 304.9000 321.4998 Test 487.2000 508.7059 Train 

62 311.4900 317.5931 Train 503.8000 518.5987 Train 

63 285.4500 285.9066 Train 460.3500 461.0021 Train 

64 235.4500 239.1521 Train 375.3100 380.5782 Train 

65 184.5700 183.9415 Train 305.3200 313.1066 Train 

66 351.4400 339.8865 Train 514.0000 510.7991 Test 

67 248.3100 263.8241 Test 400.1000 400.2254 Train 

68 470.3800 472.8709 Train 719.0000 698.4398 Train 

69 308.1500 295.0524 Train 499.1500 475.4341 Train 

70 310.4800 301.5388 Train 503.0400 503.7829 Train 

71 289.7300 285.9341 Train 456.1500 500.4655 Train 

72 280.0300 277.8455 Train 437.2000 435.7076 Train 

73 443.1500 438.8567 Train 678.2000 639.5483 Test 

74 390.4100 379.1130 Train 613.1000 631.3332 Train 

75 236.4500 239.8082 Test 345.0500 343.8743 Train 

76 256.7900 256.6976 Train 374.8300 372.6534 Train 

77 279.4000 291.7111 Train 412.3800 425.0606 Train 

78 272.4500 271.2301 Train 398.0700 404.8232 Test 

79 255.5000 256.3354 Train 380.1100 395.7623 Train 
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80 288.4500 299.4897 Test 427.2000 439.5031 Train 

81 298.4000 296.6984 Train 447.5700 440.2568 Train 

82 302.1500 309.3185 Train 444.0300 466.8683 Test 

83 350.4500 347.6214 Train 540.0000 614.4533 Test 

84 367.9000 365.8566 Test 590.0000 603.9359 Train 

85 249.9400 232.2209 Test 402.4000 398.7330 Train 

86 238.6500 232.5047 Train 394.0000 384.6519 Train 

87 370.2500 363.1298 Train 561.3000 580.3953 Train 

88 225.4500 227.6290 Train 364.8500 388.9967 Train 

89 240.3700 242.2466 Train 398.0000 402.4760 Train 

90 369.5200 379.3868 Train 578.0000 593.2305 Train 

91 370.2300 358.5522 Train 545.1000 556.6230 Train 

92 329.2800 322.6752 Train 508.1000 512.4724 Train 

93 322.1500 328.4883 Train 503.6000 526.5541 Test 

94 307.6500 310.9194 Train 482.2500 515.3132 Test 

95 414.3200 414.1186 Test 600.8100 603.2120 Test 

96 330.0900 333.0072 Test 506.5500 503.2769 Train 

97 327.4600 348.9933 Test 508.4000 522.7288 Train 

98 363.4000 360.5719 Train 548.0000 531.6888 Test 

99 319.6700 324.5924 Train 503.1500 520.4576 Train 

100 425.1500 336.5928 Test 649.6000 641.7731 Train 
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101 231.0400 222.5904 Train 369.8300 365.2438 Train 

102 370.3500 357.3578 Train 536.8000 531.5178 Train 

103 355.3000 342.9024 Train 508.3000 515.2509 Train 

104 280.5000 286.9298 Train 437.8000 454.6380 Train 

105 315.0000 316.0366 Train 480.6000 503.3792 Train 

106 487.3700 482.2058 Train 718.2000 734.2378 Train 

107 561.0000 560.1673 Train 850.0000 845.4516 Train 

108 339.8000 332.6919 Train 533.0000 547.3209 Train 

109 321.7000 317.4771 Train 496.9500 524.3592 Train 

110 304.9200 300.3934 Train 471.8500 497.5134 Train 

111 276.0200 267.7983 Train 433.2500 448.8815 Train 

112 431.1500 421.6342 Train 630.0000 613.8124 Train 

113 267.1700 272.8056 Train 388.3700 401.6943 Test 

114 304.5000 308.3873 Train 490.1500 557.8764 Test 

115 357.3100 359.4999 Test 579.3500 583.2481 Train 

116 403.0000 387.4162 Train 639.7500 608.2611 Train 

117 281.2200 262.3709 Test 440.0000 437.6704 Test 

118 284.0000 274.6495 Train 452.0000 444.0972 Train 

119 268.7400 261.0201 Train 425.0000 436.1148 Train 

120 345.6500 355.7952 Test 519.1300 532.7249 Train 

121 412.7000 408.4617 Train 606.0000 605.6016 Train 
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122 390.7400 380.6379 Train 585.4000 570.9289 Train 

123 285.6600 275.9104 Train 459.9300 456.8093 Test 

124 266.9100 263.4961 Train 419.5000 434.2469 Test 

125 274.0300 264.6949 Train 428.6000 431.9588 Train 

126 276.8700 265.0260 Test 435.5000 430.6089 Train 

127 266.2500 266.2282 Test 417.9000 426.5306 Train 

128 347.9400 354.6954 Train 537.2000 532.5448 Train 

129 352.7300 339.2154 Train 536.7000 526.4749 Train 

130 339.1200 327.5082 Train 540.1500 547.0816 Train 

131 436.4200 429.6260 Train 615.7000 603.7914 Train 

132 427.6500 426.9894 Train 605.0000 626.2479 Train 

133 378.1500 372.0247 Train 590.0000 587.7327 Train 

134 374.4700 382.8774 Train 587.0000 600.5363 Train 

135 352.6000 361.7125 Train 530.6000 554.9360 Train 

136 350.2100 359.0474 Train 523.3000 536.8154 Train 

137 353.9700 363.7185 Train 538.0000 555.0230 Train 

138 341.2500 349.8274 Train 520.6000 541.6555 Train 

139 359.7200 349.7262 Train 568.5500 556.1542 Train 

140 272.6600 265.8377 Train 425.1200 421.3761 Train 

141 261.4300 261.5525 Train 407.8000 408.3284 Train 

142 421.7200 422.8237 Train 656.3000 640.1624 Test 
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143 391.9000 386.6571 Train 563.1000 539.2817 Test 

144 380.8100 366.6379 Train 547.8000 539.4274 Train 

145 355.5700 334.7643 Test 506.2000 519.5166 Train 

146 372.9000 360.7961 Test 535.9000 521.6102 Test 

147 307.5800 308.3932 Train 466.7000 479.6792 Train 

148 357.7500 356.0546 Train 536.1500 550.0470 Train 

149 469.5700 478.4918 Test 680.0000 636.9061 Test 

150 481.3800 485.0954 Train 676.0000 690.1523 Train 

151 518.1500 522.4852 Train 753.0000 749.0662 Train 

152 365.2500 359.2084 Test 557.1500 563.9408 Test 

153 351.2000 351.9312 Train 531.9000 542.3370 Train 

154 328.6000 323.5500 Test 496.6000 506.5707 Train 

155 340.8800 343.2413 Train       

156 317.5500 317.4576 Train 483.9000 512.6673 Train 

157 541.5400 544.9550 Train 736.6000 746.1627 test 

158 302.4000 289.0267 Test 423.1000 413.8019 Train 

159 434.8500 436.9458 Train 670.1500 669.0702 Train 

160 388.4100 381.8948 Train 619.9500 626.5952 Train 

161 313.3300 305.7936 Train 481.2000 478.7515 Train 

162 317.3800 310.7779 Train 507.0000 517.2114 Test 

163 403.8000 409.4744 Train 624.5000 627.4644 Train 
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164 414.7100 410.5716 Test 610.3000 609.5304 Train 

165 477.4200 467.2235 Train 721.6000 705.6146 Train 

166 322.4000 314.6229 Train 511.7000 501.7622 Train 

167 303.2200 307.2784 Train 464.8000 474.1235 Train 

168 310.0800 307.9404 Train 475.0000 478.4908 Train 

169 309.4900 307.1940 Train 474.2000 476.3458 Train 

170 304.3100 300.1456 Train 465.0000 472.6814 Train 

171 311.7000 305.2243 Train 470.0000 481.0773 Train 

172 293.2000 298.7974 Train 452.7000 472.6495 Train 

173 413.9500 418.1687 Train 619.5000 620.6255 Train 

174 375.4100 368.9904 Train 561.1900 553.9001 Train 

175 375.1400 368.5457 Train 560.9500 560.1715 Train 

176 367.4800 371.2457 Train 552.8000 565.0406 Test 

177 352.9400 359.6976 Train 537.0000 563.9501 Test 

178 458.9500 452.5943 Train 639.1600 627.6520 Test 

179 449.6800 440.8634 Test 629.0900 612.7476 Train 

180 375.9000 386.8129 Test 554.5000 557.5947 Train 

181 372.2500 377.0770 Test 546.0000 555.7598 Train 

182 365.4500 375.8902 Train 540.7000 562.6415 Train 

183 374.6500 376.7145 Train 549.7300 548.9947 Train 

184 371.2200 378.1724 Train 551.3500 573.9341 Train 
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185 361.6500 371.9384 Train 532.0000 544.2395 Train 

186 380.6500 377.6636 Train 571.2000 559.5529 Train 

187 309.2100 309.2165 Train 469.7000 482.8614 Train 

188 300.9900 301.4126 Train 460.4000 465.5815 Train 

189 282.6500 287.3143 Train 433.8000 444.8725 Train 

190 410.9000 406.6869 Train 588.1000 578.8040 Train 

191 392.2000 389.3197 Train 561.0000 551.2508 Test 

192 401.8500 405.7300 Train 575.4000 576.2776 Train 

193 375.2000 372.9621 Test 543.7000 538.8224 Train 

194 404.1500 400.4692 Train 577.2000 569.3855 Train 

195 383.8800 387.1175 Train 556.1000 551.1905 Train 

196 337.0100 334.0932 Train 500.2300 511.2530 Train 

197 328.2000 319.0937 Train 497.1000 487.9758 Train 

198 388.4500 387.6883 Train 559.6000 550.9038 Train 

199 353.4100 357.9475 Train 516.7300 502.0522 Train 

200 330.3000 338.4214 Train 449.5500 444.7222 Train 

201 446.2300 440.8798 Train 683.9500 663.2895 Train 

202 453.5700 448.8957 Train 705.0000 677.8983 Train 

203 404.8700 412.9063 Train 632.3500 618.1388 Train 

204 461.6000 465.2545 Train 721.1500 696.4545 Train 

205 483.9500 489.6987 Train       
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206 353.2400 357.8354 Train 562.0500 554.1446 Train 

207 454.9900 444.5318 Train 694.2500 666.0226 Train 

208 457.2500 449.4102 Train 705.0000 677.5026 Train 

209 402.5500 410.1175 Train 621.0000 627.8003 Train 

210 417.2900 415.3361 Train 645.0000 629.3536 Train 

211 418.5000 420.2557 Train 646.1500 634.6450 Train 

212 445.1500 447.4413 Train 684.2000 656.0024 Train 

213 356.1200 343.9336 Train 560.4000 550.0071 Test 

214 428.5800 435.1052 Test 653.0000 617.6808 Test 

215 402.9500 376.2151 Test       

216 353.8700 353.7130 Train 553.8000 544.6856 Train 

217 344.9600 342.9313 Train 532.7000 542.5499 Train 

218 336.6300 336.2537 Test 504.0000 505.0559 Test 

219 327.0100 335.2018 Test 496.0000 497.5836 Test 

220 434.0000 457.7754 Test 650.1000 614.3111 Test 

221 400.7000 390.9427 Train 587.1000 575.3427 Train 

222 396.6500 390.4715 Train 582.8200 583.6222 Train 

223 389.1500 388.4271 Train 574.6000 576.4284 Train 

224 366.9700 361.5716 Train 536.0000 527.4617 Train 

225 478.8500 474.5365 Train 660.2000 650.1133 Train 

226 394.6500 400.6510 Train 571.0000 571.0859 Train 
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227 395.6500 394.6335 Train 568.6000 565.6170 Test 

228 383.0000 389.7846 Test 553.1500 569.7714 Train 

229 399.2600 403.2521 Train 575.4000 569.4084 Train 

230 389.8000 389.8901 Train 560.8000 566.7058 Train 

231 405.4500 416.0565 Train 576.0000 594.1372 Train 

232 429.7400 434.7968 Train 607.3000 620.6287 Train 

233 341.8600 344.8175 Train 507.6000 520.1837 Train 

234 333.4100 337.2284 Train 497.7000 506.4911 Train 

235 336.4200 342.9210 Train 504.6000 509.9558 Test 

236 322.8800 327.0190 Test 489.0000 488.3351 Train 

237 331.1300 337.6859 Train 500.0000 502.4551 Train 

238 429.9000 429.5040 Train 611.3000 601.7460 Train 

239 412.4000 421.0509 Train 585.3000 598.1623 Test 

240 406.1500 412.8792 Test 582.4000 584.4508 Test 

241 421.1500 422.9804 Test 604.4000 594.1834 Train 

242 404.8500 399.0325 Train 574.4000 560.2880 Test 

243 341.4500 341.7820 Test 500.0500 514.6453 Train 

244 363.2300 355.4572 Train 530.6000 526.4999 Train 

245 376.6500 379.1493 Train 539.7000 547.2594 Train 

246 361.9200 365.4724 Train 535.1500 531.5500 Train 

247 382.0000 375.6563 Test 550.0000 556.7927 Train 
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248 608.5400 612.3747 Train 772.1000 757.6492 Train 

249 355.6600 360.9958 Train 475.6500 468.8048 Train 

250 560.1500 559.0601 Train 792.0000 787.5807 Train 

251 464.1500 471.0506 Train 702.3000 737.9712 Test 

252 451.9000 448.2272 Test 695.0000 703.3660 Test 

253 435.6500 442.4649 Test 660.0000 657.6906 Train 

254 383.7800 390.0947 Train 591.7500 601.4869 Test 

255 426.7300 419.1984 Train 645.6000 623.0040 Test 

256 478.6000 486.8286 Train 713.0000 707.7178 Train 

257 464.1500 472.1784 Train 697.5500 697.7361 Train 

258 475.4300 467.4505 Train 705.8500 684.3517 Train 

259 475.1300 473.5859 Train 704.6500 698.4337 Train 

260 417.2000 422.5739 Train 623.7500 636.3280 Train 

261 420.5500 419.5885 Train 598.0000 594.0336 Train 

262 391.9400 389.1330 Train 604.2000 592.9257 Train 

263 374.0800 373.3313 Train 572.1000 573.0614 Train 

264 376.6200 378.9663 Train 569.5000 580.9026 Test 

265 363.9200 369.3410 Test       

266 364.8800 369.3207 Train 553.0000 579.8559 Test 

267 366.7900 367.7985 Test 537.4000 530.5709 Train 

268 418.2600 420.9973 Train 594.6000 591.1442 Train 
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269 496.1500 491.9383 Train 677.3000 668.2468 Train 

270 407.4500 413.2516 Test 587.9500 576.8334 Test 

271 415.8500 414.4276 Train 593.7000 581.8030 Train 

272 408.6500 408.5045 Train 579.4000 581.9445 Test 

273 415.1500 420.1821 Test 586.1000 579.1685 Test 

274 371.5300 374.5347 Train 540.2000 543.0758 Train 

275 363.2000 362.0754 Test 530.4000 537.8574 Test 

276 365.0000 367.2464 Test 535.2000 537.6805 Test 

277 366.6200 370.6729 Test 540.6000 531.8714 Test 

278 352.3400 356.7973 Train 520.5000 524.0376 Test 

279 362.9300 368.6474 Test 537.3000 538.6075 Train 

280 353.6400 355.1097 Test 519.8000 525.9230 Train 

281 359.2100 367.5707 Train 536.4000 536.1547 Test 

282 354.0300 359.0356 Test 531.1000 535.3748 Train 

283 448.6000 446.7737 Train 632.3000 623.1528 Train 

284 432.9000 435.0901 Train 608.3000 608.0210 Train 

285 376.4500 385.3943 Train 502.2000 492.8342 Train 

286 418.3100 414.9737 Train 635.2000 633.4191 Train 

287 475.2600 473.0278 Train 709.6000 701.5142 Train 

288 547.6500 545.2449 Train 775.0000 752.2686 Train 

289 409.3100 410.1569 Train 617.2600 612.1248 Train 
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290 417.4400 420.2787 Train 630.3000 628.1718 Train 

291 412.2200 411.3248 Train 617.0000 616.7353 Train 

292 411.4300 414.3949 Train 616.2000 622.5480 Train 

293 477.6700 480.1116 Train 703.0000 694.0221 Train 

294 491.5700 485.0000 Train 716.4500 694.2965 Train 

295 491.1400 497.9553 Train 716.4500 707.2465 Train 

296 490.0700 489.0302 Train 722.9500 710.2565 Train 

297 484.1300 488.5113 Train 707.6500 710.1831 Train 

298 484.3300 480.2630 Train 707.0500 696.5815 Train 

299 474.2200 480.4680 Train 701.0500 704.4896 Train 

300 500.1500 494.4534 Train 729.9500 710.5275 Train 

301 494.8900 488.1788 Train 715.6500 700.2133 Train 

302 424.2900 418.0149 Train 647.2000 631.5030 Train 

303 392.5100 396.8359 Train 587.7000 589.9717 Train 

304 394.4100 393.5902 Train 566.9000 558.0762 Train 

305 512.8500 509.6667 Train 694.2600 683.8109 Train 

306 500.6600 500.7891 Train 674.6000 668.6185 Train 

307 438.1500 436.9798 Train 616.0000 607.6390 Train 

308 420.4500 424.2153 Train 601.8900 599.8489 Train 

309 398.7700 399.3773 Train 568.7000 574.1359 Train 

310 390.8000 394.9587 Train 559.7000 561.3587 Train 
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311 392.0800 398.0546 Test 563.6000 569.5954 Test 

312 390.8600 396.1837 Train 561.7000 570.7644 Test 

313 391.6900 394.1164 Test 565.5000 569.4643 Train 

314 379.9900 379.5099 Train 549.8000 548.3256 Train 

315 388.7600 391.5544 Train 563.5000 566.4319 Test 

316 382.5800 382.2976 Test 553.5000 553.8820 Train 

317 382.2600 385.3957 Train 550.0000 565.5629 Test 

318 385.1200 387.2319 Test 562.0000 560.9713 Train 

319 390.8800 392.8696 Train 568.8000 562.2792 Train 

320 388.8000 393.2264 Train 567.1000 569.9571 Train 

321 391.4200 393.4498 Train 576.5000 563.7906 Train 

322 383.0000 388.2831 Train 563.5000 559.1136 Train 

323 372.3900 370.6183 Train 543.8000 532.3668 Train 

324 387.9200 390.5850 Train 573.5000 564.3271 Train 

325 386.6200 390.4712 Train 566.4000 569.9845 Train 

326 379.4400 379.5922 Train 568.0000 559.4898 Train 

327 467.1000 466.6298 Train 652.3000 644.0311 Train 

328 452.9000 455.9022 Train 629.8000 631.0819 Test 

329 457.6000 467.9354 Test 640.4000 653.8175 Test 

330 414.1500 409.5458 Test 584.1000 579.2309 Train 
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331 452.7500 444.7056 Train 641.0000 645.2293 Train 

332 432.0000 427.3684 Train 602.3000 609.3083 Test 

333 398.4500 405.4556 Test 523.9000 513.9492 Train 

334 510.3100 512.7130 Train 782.1500 771.1985 Test 

335 516.3700 516.3247 Test 803.1500 761.5549 Test 

336 451.1200 456.7909 Test 684.9000 687.4085 Train 

337 432.3900 429.8040 Train 638.3500 629.6747 Train 

338 425.5600 431.1699 Train 631.0000 634.4115 Train 

339 435.1600 432.4527 Train 640.2000 637.0567 Train 

340 449.2700 443.5274 Train 664.5000 649.4768 Train 

341 442.5300 438.7070 Train 649.1000 641.1454 Train 

342 437.8900 431.6849 Train 637.3000 627.8242 Train 

343 420.0200 418.0346 Train 593.1000 583.2960 Train 

344 528.7500 527.0292 Train 710.7000 698.8741 Train 

345 450.6500 459.1612 Train 618.8300 625.6059 Train 

346 423.9100 422.9435 Train 594.6000 602.1444 Train 

347 416.4500 422.8202 Train 582.8700 589.8901 Test 

348 405.8400 410.1625 Test 576.7000 566.4920 Test 

349 397.2400 400.6733 Test 569.8000 571.1323 Train 

350 413.4400 415.3031 Train 607.5000 590.2456 Test 
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351 406.1800 412.0633 Train 592.6000 582.9980 Train 

352 395.4400 390.0936 Test 574.6000 557.3265 Test 

353 414.7000 414.5654 Test 607.5000 593.3869 Train 

354 485.2000 486.1322 Train 670.9000 663.0550 Train 

355 471.7000 480.3271 Train 649.5000 660.3135 Train 

356 417.3500 422.0550 Train 542.3500 531.4081 Train 

357 559.2000 566.8436 Train       

358 491.1400 493.3617 Train 748.4000 742.0949 Train 

359 480.7700 475.7089 Train 720.0000 704.9714 Train 

360 463.7500 468.0411 Train 694.1000 697.6559 Train 

361 475.1500 472.4337 Train 711.2000 693.1019 Train 

362 456.4500 451.5184 Train 660.5000 657.1994 Train 

363 445.9400 452.9109 Test 650.0000 653.3244 Test 

364 456.9400 455.9278 Train 657.9000 661.9892 Train 

365 450.2800 445.9177 Train 652.0000 646.3912 Train 

366 469.9900 465.2332 Test 676.0000 666.1534 Test 

367 446.4800 453.9759 Train 664.5400 672.7726 Train 

368 468.9600 460.0819 Train 703.6000 687.3342 Train 

369 460.4600 459.4727 Train 687.0000 685.8119 Train 
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370 443.7500 443.9233 Train 616.6000 613.3688 Train 

371 543.1500 552.4195 Train 722.1000 730.4694 Train 

372 447.2700 445.3489 Train 617.7000 626.4314 Train 

373 428.8300 428.1602 Train 609.5000 613.6447 Train 

374 433.4600 419.9010 Test 623.0000 589.9432 Test 

375 410.6100 412.4370 Train 581.4000 585.3003 Test 

376 503.0000 504.6169 Test 688.0000 679.7590 Train 

377 517.8300 511.6199 Train 772.0000 754.3492 Train 

378 514.2600 519.2719 Train 761.0000 747.8241 Test 

379 469.0500 466.6484 Test 639.0000 647.2766 Train 

380 520.3000 525.0516 Train 703.9000 699.6368 Train 

381 528.1500 528.2252 Train 773.0000 763.9738 Train 

382 536.1500 531.7739 Train 775.0000 750.0369 Test 

383 489.0500 501.7716 Test 678.0000 689.6585 Test 

384 476.4400 470.9063 Test 708.0000 654.6752 Test 

385 486.1500 489.3719 Test 657.1000 655.0483 Train 

386 571.8500 573.9184 Train 743.0000 735.0388 Test 

387 489.4500 487.1628 Test 658.0000 665.4789 Train 

388 537.1000 541.8026 Train 718.7000 713.8758 Train 



                                                                                                                           ANEXES 

 233

403 

389 537.4200 541.6978 Train 778.0000 779.2388 Train 

390 508.6300 507.1692 Train 675.0000 682.3048 Train 

391 553.4000 559.1520 Train 732.4000 729.7056 Train 

392 612.7000 608.1597 Train 893.0000 876.0653 Train 

393 615.1800 616.7512 Train 873.0000 872.2371 Train 

394 510.4300 519.4510 Test 708.0000 712.4261 Train 

395 526.7400 526.5462 Train 693.0000 697.6437 Train 

396 569.0000 575.3638 Train 745.3000 744.4425 Train 

397 633.6500 636.9258 Train       

398 543.9100 545.3148 Train 708.0000 712.3949 Train 

399 583.9000 590.6626 Train 757.3000 758.8288 Train 

400 560.2000 563.4077 Train 722.0000 726.3777 Train 

401 519.5000 523.1268 Train 692.0000 681.8362 Train 

402 598.0000 605.0542 Train 768.6000 773.0032 Train 

403 575.7000 580.5390 Train 735.3000 739.7417 Train 

404 611.3000 618.0371 Train 779.2000 786.1798 Train 

405 609.1500 610.9951 Train 857.0000 853.0761 Train 

406 648.1500 651.7126 Train 883.0000 864.8280 Train 

407 655.1500 652.2143 Train 908.0000 890.2813 Train 

408 647.1500 647.3912 Train 803.0000 800.1769 Train 

409 590.4000 596.6831 Train 747.8000 752.2820 Train 
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410 623.6000 631.4110 Train 789.3000 788.0340 Train 

411 604.5000 611.7675 Test 759.5000 764.0991 Train 

412 635.1000 640.3841 Train 798.8000 796.0320 Test 

413 617.8000 625.6879 Train 770.6000 775.1943 Train 

414 645.5000 647.7407 Test 807.7000 803.0126 Test 

415 630.6000 638.2177 Train 781.0000 785.3617 Train 

416 642.8000 649.3016 Train 790.9000 794.1254 Train 

417 654.5000 658.4448 Train 800.3000 801.5134 Train 

418 665.7000 665.9900 Train 809.3000 807.5088 Train 
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Tableau B.4. Valeurs expérimentales et valeurs prédites par les modèles RQSP-SVR pour Pc  et Vc des propriétés physicochimiques des 

composés organiques, ainsi que leurs rangs de répartition dans les ensembles d’apprentissage et de test pour chaque paramètre 

 

 

ID     PC ex PC cal SAMPLES  Vc exp Vc cal SAMPLES  

1 4254 4332.133 Test 246 283.845 Test 

2 3970 3828.631 Train 200 221.436 Train 

3 4070 4048.204 Train 249 274.344 Train 

4       180.28 192.762 Train 

5 3870 3760.644 Test 217 228.287 Test 

6 4125 4034.016 Train 248 253.512 Train 

7 4408 4282.843 Train 276 275.153 Train 

8 4560 4554.513 Train 167 210.516 Test 

9 5132 4910.512 Test 166 180.412 Test 

10 4971 4819.299 Test 196 213.76 Test 

11 5184 5053.762 Test 239 235.446 Train 

12 5472 5313.967 Train 132 141.824 Train 

13 4816 4686.464 Train 135 129.72 Train 

14 5400 5257.968 Train 185 196.813 Train 

15 6080 6115.941 Train 123 131.328 Train 

16 5784 5638.925 Train 85.1 102.839 Train 

17 6590 6401.083 Train 125 111.978 Train 

18     Train 152 179.176 Train 

19 6929 6903.506 Train 141 151.537 Train 

20 6680 6490.912 Train 113 121.411 Train 

21 5875 5793.595 Train 175 198.8 Train 
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22 6600 6561.693 Train 163 149.663 Train 

23     Train 173 163.465 Test 

24 6310 6212.88 Train 98.6 113.563 Train 

25 4599 4469.212 Train 117 114.654 Test 

26 8084 7068.23 Test 145 165.089 Train 

27 7230 7039.762 Train 252 278.627 Train 

28 3157 3141.605 Train 341 347.956 Train 

29 3393 3356.075 Train 294 306.627 Train 

30 3300 3237.363 Train 294 312.693 Train 

31 3260 3251.504 Train 325 338.668 Train 

32 3410 3322.863 Train 248 278.612 Train 

33 4490 4373.194 Train 172 190.41 Train 

34 3944 3956.463 Train 296 305.198 Test 

35 3920 3823.222 Train 243.81 252.417 Train 

36 3660 3674.646 Train 278 282.062 Train 

37 3676 3750.675 Test 278 286.48 Train 

38 3610 3597.317 Train 211.3 219.437 Train 

39 3620 3573.361 Train 212 238.447 Train 

40 3376 3354.103 Train 112 130.673 Train 

41 6138 5891.258 Train 224 216.541 Train 

42 5510 5498.031 Train 325 324.998 Test 

43 4090 4156.482 Train 154 169.807 Test 

44 4460 4593.582 Test 198.8 215.368 Train 

45 4056 3746.596 Test 191 215.901 Train 

46 4640 4473.115 Train 179 179.112 Train 

47 5670 5557.135 Train 225 235.351 Train 
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48 4041 3973.685 Train 253 264.397 Train 

49 4340 4152.501 Train 281 282.346 Test 

50 4300 4288.744 Train 281 290.212 Train 

51 4480 4873.703 Test 195 200.869 Train 

52 3764 3752.461 Train 179 202.249 Train 

53 4850 4882.57 Train 193 189.263 Train 

54 5041 4926.794 Train 131 142.451 Train 

55     Train 261.6 291.217 Train 

56 5477 5378.639 Train 240 247.442 Train 

57 5070 4917.118 Train 220 248.356 Test 

58 5370 5427.404 Train 179 187.664 Train 

59 4520 4540.742 Train 154 163.298 Train 

60 5570 6011.278 Test 140.3 140.373 Test 

61 7190 7074.673 Train 177 170.262 Train 

62 5786 5767.334 Train 172 163.952 Train 

63 6000 5928.981 Test 204 229.058 Train 

64 5565 5663.611 Train 192 201.248 Train 

65 5270 5188.224 Train 159 171.711 Train 

66 5028 4896.749 Train 145.5 160.716 Train 

67 4872 4652.549 Train 168 165.227 Test 

68 6137 6165.183 Train 170 166.556 Train 

69 5370 5258.732 Test 187 182.309 Train 

70 8200 8098.07 Train 207 207.401 Train 

71 5490 5539.895 Train 201 221.419 Train 

72 5530 5378.053 Train 206 193.6 Train 

73 5620 5622.29 Train 180 200.426 Train 
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74 5340 5192.236 Train 225 197.018 Test 

75 7124 7162.502 Train 202 222.495 Train 

76 6707 6644.703 Train 299 323.856 Train 

77 2680 2620.081 Test 274 305.386 Train 

78 2912 2901.647 Train 270 295.815 Train 

79 3412 3451.151 Train 266 293.251 Test 

80 3219 3102.479 Train 273.2 273.405 Train 

81 3137 3202.953 Train 259 283.536 Train 

82 3640 3549.678 Test 256 275.704 Train 

83 3925 3800.264 Train 289 311.363 Train 

84 3420 3353.217 Train 216 211.111 Test 

85 4660 4584.471 Train 190.94 200.722 Train 

86 6100 6015.845 Test 164 177.406 Train 

87 5630 5051.213 Test 165 179.292 Train 

88 5250 5123.027 Train 242 238.536 Train 

89 4260 4343.466 Train 185 188.937 Train 

90 4600 4625.126 Train 162 183.471 Train 

91 5540 5395.937 Train 289.71 296.978 Train 

92 4650 4573.811 Train 208 196.063 Train 

93 5620 5592.966 Train 213 218.768 Train 

94 4700 4781.249 Train 204 214.023 Test 

95 5038 5132.374 Train 186 196.36 Test 

96 4920 4769.9 Train 235 215.746 Test 

97 4668 5092.063 Test 228 215.211 Train 

98 4750 4437.594 Test 229 213.968 Train 

99 4740 5120.209 Test 251 219.923 Test 
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100 4500 4417.292 Train 243 253.021 Train 

101 4425 4554.491 Train 261.99 251.328 Train 

102 4420 4970.304 Test 200 209.363 Train 

103 4248 4101.847 Train 219 217.983 Train 

104 5169 5254.136 Train 222 217.542 Train 

105 4765 4748.286 Train 221 207.939 Train 

106 4400 4482.12 Train 213 230.7 Train 

107 3950 4028.74 Train 239 228.259 Train 

108 6550 6505.23 Train 264 252.046 Train 

109 7500 7515.228 Train 254 260.734 Train 

110 4260 4372.391 Train 258 247.092 Train 

111 4740 4883.87 Train 221 243.031 Train 

112 4540 4457.056 Train 254 250.325 Train 

113 4070 4096.444 Train 253 240.251 Train 

114 5220 5154.173 Train 324.8 315.086 Test 

115 2778 2737.423 Train 218 199.217 Train 

116 5500 5586.641 Train 219 242.856 Test 

117 5690 5416.404 Test 230 226.888 Train 

118 4600 4374.24 Test 208 225.898 Train 

119 4360 4437.694 Train 220 233.834 Test 

120 4320 4377.649 Test 221 213.665 Train 

121     Train 270 250.829 Train 

122 3958 4431.5 Test 304 305.726 Train 

123 4000 3972.214 Train 291 295.524 Train 

124 3880 3932.973 Train 210 224.347 Train 

125 4980 4840.913 Train 241 237.236 Test 
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126 4020 4038.525 Train 238 235.722 Test 

127 4100 4137.011 Train 234 244.118 Train 

128 4210 4108.453 Test 239 240.496 Train 

129 4000 3985.161 Test 258 268.544 Train 

130 4410 4357.964 Train 267 263.71 Train 

131 4207 3997.787 Train 224 235.949 Train 

132 5190 5215.192 Train 293 272.674 Train 

133 4060 4326.992 Train 292 277.69 Train 

134 3700 4011.768 Train 239 254.037 Train 

135 5150 4943.759 Train 238 255.68 Train 

136 5208 5278.876 Train 282 259.905 Train 

137 4004 3895.351 Train 286 272.566 Train 

138 3880 3821.075 Train 285 270.377 Train 

139 4020 4245.534 Train 300 300.96 Train 

140 3900 3759.809 Train 249 258.872 Train 

141 5610 5374.183 Train 255 259.558 Train 

142 3796 3657.527 Train 259 262.443 Train 

143 3640 3553.749 Train 267.51 301.606 Train 

144 5420 5409.965 Train 273 257.44 Test 

145 4414 4492.731 Train 274 269.511 Test 

146 4295 4535.015 Train 275 269.731 Train 

147 3972 3766.956 Test 270 264.498 Train 

148 4188 4180.958 Test 280 261.426 Train 

149 3640 3827.495 Train 270.64 261.009 Test 

150 3871 3800.99 Train 303 280.798 Train 

151 5210 4814.569 Test 305 285.448 Train 
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152 4020 4922.718 Train 327 316.683 Test 

153 4770 5008.921 Train 318 307.524 Train 

154 3960 3735.228 Test 309 289.84 Test 

155 4150 4226.488 Train 301 290.969 Train 

156 3710 3867.979 Test 312.6 296.583 Train 

157 4215 4479.335 Train 293 291.776 Test 

158 3840 3652.014 Train 349 328.13 Train 

159 2047 1826.645 Test 461 470.666 Train 

160 5660 5647.852 Train 252 237.892 Train 

161 5630 5360.618 Train 254 261.809 Train 

162 4170 3900.771 Train 277 280.601 Train 

163     Train 245 257.204 Test 

164 4800 4784.805 Train 258 268.39 Train 

165 4600 4664.017 Train 342 342.498 Train 

166 3580 3607.002 Train 310 298.433 Train 

167 4520 4651.758 Test 260 267.329 Train 

168 4510 4473.05 Train 293.4 291.728 Train 

169 3560 3648.14 Train 292 296.984 Train 

170 3640 3660.876 Train 293 289.942 Train 

171 3660 3681.647 Train 292 290.083 Train 

172 3447 3593.106 Train 292 291.581 Train 

173 3420 3682.341 Train 305 287.679 Train 

174 3530 3698.964 Train 288 273.474 Train 

175 4900 4660.332 Train 321 319.793 Train 

176 3672 3659.949 Train 336 313.886 Train 

177 3740 3656.189 Train 310 325.333 Train 
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178 3800 3579.225 Train 267.01 283.51 Test 

179 3758 4060.639 Train 350 329.303 Test 

180 3630 3680.428 Train 311.6 343.185 Test 

181 3688 3679.068 Test 340 319.778 Train 

182 3473 3663.719 Test 345 319.85 Train 

183 3362 3625.193 Test 339 323.094 Train 

184 3432 3762.6 Train 345 325.991 Train 

185 3360 3364.921 Train 352 339.232 Train 

186 3881 3830.998 Train 336 334.461 Train 

187 3290 3242.32 Train 356 359.248 Train 

188 3352 3523.135 Train 313 314.918 Train 

189 3370 3374.361 Train 306 312.479 Train 

190 3380 3341.753 Train 307 318.233 Train 

191 3196 3225.951 Train 326 319.029 Train 

192 3897 3863.246 Train 326 309.702 Train 

193 3700 3797.794 Train 329 307.557 Test 

194 3940 4100.958 Train 324 323.634 Train 

195 3710 3617.176 Train 329 295.913 Train 

196 3930 4116.306 Test 327 324.595 Train 

197 3870 3701.226 Train 339 318.32 Train 

198 3370 3413.696 Train 329 329.696 Train 

199 3286 3502.327 Train 325 320.267 Train 

200 3714 3751.361 Train 335 342.249 Train 

201 3273 3107.164 Train 563 589.553 Train 

202 1802 1686.922 Train 351 343.552 Train 

203 4070 4025.557 Train 351 342.225 Train 
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204 4070 4160.742 Train 308 294.06 Train 

205 4519 4670.041 Train 351 341.672 Train 

206 4519 4687.684 Train 349 319.935 Train 

207 4400 4305.841 Train 256 262.659 Train 

208 4895 4879.984 Train 229 221.541 Train 

209 6130 5987.457 Train 293 270.278 Train 

210 5630 5581.048 Train 335 310.973 Train 

211 4600 4844.895 Train 320 313.472 Train 

212 4660 4864.985 Train 326 292.176 Train 

213 4660 4904.119 Train 315 293.783 Train 

214 4535 4850.034 Train 291 299.575 Test 

215 4350 4430.559 Train 311 309.142 Test 

216 4000 4590.275 Test 355 342.954 Train 

217 3410 3405.32 Test 308 311.447 Train 

218 4080 4140.535 Train 319 319.38 Test 

219 3790 3681.083 Train 348 347.65 Test 

220 3210 3415.964 Test 345 349.271 Train 

221 3220 3372.714 Test 322 285.807 Train 

222 4260 4955.185 Test 377 372.76 Train 

223 3300 3341.401 Train 378 372.58 Train 

224 3320 3556.099 Train 374 370.414 Train 

225 3270 3231.728 Train 364 348.932 Train 

226 3120 3286.119 Train 408 382.815 Train 

227 3308 3489.098 Train 403 381.228 Train 

228 2950 3053 Train 389 374.931 Train 

229 3060 3219.028 Train 410 385.541 Train 
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230 3040 3332.431 Test 389 383.215 Train 

231 3090 3135.92 Train 389 392.503 Train 

232 3010 3242.295 Train 389 383.687 Train 

233 3125 3226.458 Train 453 425.518 Train 

234 3166 3073.864 Train 371 376.363 Train 

235 3025 3108.025 Train 368 372.214 Train 

236 3040 3164.318 Train 368 368.528 Test 

237 3120 3189.958 Train 358 366.411 Train 

238 3100 3059.072 Test 361 369.463 Train 

239 3150 3144.429 Train 382 381.161 Train 

240 3446 3418.787 Train 385 375.435 Test 

241 3311 3421.207 Train 383 369.745 Test 

242 3360 3739.297 Test 380 374.523 Test 

243 3450 3950.666 Test 380 362.132 Train 

244 3470 3301.364 Test 386 374.258 Train 

245 2880 3171.646 Train 382 370.474 Train 

246 3028 3067.955 Train 402 389.347 Train 

247 3220 3073.114 Train 390 378.28 Test 

248 3040 3317.92 Test 402 399.204 Train 

249 3140 3173.508 Train 472 465.15 Train 

250 1610 1464.591 Train 657.7 664.435 Train 

251 4030 4251.253 Train 383 382.042 Test 

252 4215 4479.832 Train 313.2 292.375 Train 

253 4650 4802.645 Test 324 284.466 Test 

254 3910 4119.741 Train 360 340.113 Train 

255 4108 4162.815 Test 316 322.489 Train 
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256 4250 4283.643 Train 337 307.384 Train 

257 4330 4830.201 Train 335 302.509 Train 

258 5010 4895.794 Train 282 287.599 Train 

259 4560 4740.345 Train 312 278.658 Train 

260 5150 4859.299 Train 277 287.344 Train 

261 3750 4035.316 Train 373 358.299 Train 

262 2910 3181.729 Train 428 424.331 Train 

263 3820 3777.719 Train 353 358.598 Train 

264 3480 3529.047 Train 369 372.205 Train 

265 3400 3414.37 Train 375 370.797 Test 

266 3445 3334.473 Test 360 381.248 Test 

267 3445 3334.807 Train 360 381.257 Train 

268 2920 3170.416 Test 402 400.622 Train 

269 2800 2933.4 Train 442 450.968 Train 

270 3043 3113.722 Train 466 460.586 Test 

271 2840 3032.529 Test 442 437.803 Train 

272 2720 2997.712 Train 442 447.473 Test 

273 2840 3108.354 Train 442 449.972 Train 

274 2760 2879.691 Test 442 440.343 Train 

275 2740 2941.733 Train 428 428.15 Test 

276 2740 2921.903 Test 421 412.664 Test 

277 2810 3112.167 Test 404 413.819 Test 

278 2890 2924.014 Test 416 411.135 Test 

279 2770 2993.391 Train 416 401.019 Train 

280 2910 3260.39 Test 393 401.849 Test 

281 2740 2878.612 Train 418 399.78 Test 
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282 2950 2925.74 Train 414 399.322 Train 

283 2950 3031.96 Test 398 400.41 Train 

284 3085 3159.216 Train 444 442.734 Train 

285 3000 3273.583 Train 447 429.843 Train 

286 1478 1327.375 Train 718.41 744.899 Train 

287 3870 4158.79 Train 352 348.762 Train 

288 4010 4053.552 Train 386 359.84 Train 

289 3800 4061.053 Train 394 379.876 Train 

290 3616 3463.625 Train 372 374.324 Train 

291 3763 3658.879 Train 370 371.482 Train 

292 3541 3463.651 Train 376 375.224 Train 

293 3531 3684.919 Train 379 369.559 Train 

294 4290 4490.687 Train 351 347.456 Train 

295 4290 4217.226 Train 387 356.788 Train 

296 4290 4209.173 Train 374 368.241 Test 

297 4900 4671.386 Train 360 333.13 Train 

298 4400 4618.005 Train 390 368.819 Train 

299 4900 4582.159 Train 350 343.157 Train 

300 4300 4607.668 Train 390 369.76 Train 

301 3600 4097.105 Train 350 342.834 Train 

302 3560 3752.323 Train       

303 2940 3136.761 Train 410 392.812 Train 

304 2663 2831.172 Train 450 431.129 Train 

305 2779 2678.701 Train 464 462.803 Train 

306     Train 523 516.831 Train 

307 2778 2789.887 Train 528 515.391 Train 
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308 2540 2605.799 Train 494 505.188 Train 

309 2610 2857.834 Train 502 509.238 Train 

310 2490 2671.726 Train 486 489.775 Train 

311 2500 2645.535 Train 488 479.508 Train 

312 2550 2620.542 Train 464 481.824 Test 

313 2540 2638.143 Test 476 480.403 Train 

314 2610 2744.394 Test 455 472.701 Test 

315 2530 2571.253 Train 478 469.569 Train 

316 2630 2856.6 Train 468 463.761 Train 

317 2560 2783.351 Test 472 463.18 Test 

318 2490 2672.316 Train 482 473.115 Test 

319 2650 2774.269 Test 443 457.907 Train 

320 2690 2877.621 Train 466 459.685 Train 

321 2700 2887.494 Train 442 456.508 Train 

322 2810 2690.013 Train 455 456.791 Train 

323 2730 2721.081 Train 436 451.147 Train 

324 2570 2573.429 Train 468 462.534 Train 

325 2820 3045.856 Train 455 453.292 Train 

326 2730 2739.104 Train 460 452.814 Train 

327 2870 2744.609 Train 461 447.638 Train 

328 2783 2767.949 Train 509 523.781 Train 

329 2749 3017.023 Train 512 505.635 Test 

330 2756 3038.325 Test 492 495.971 Test 

331 2460 2480.728 Test 487 488.765 Train 

332 2673 2862.283 Train 543 540.559 Train 

333 2570 2641.888 Train 512 516.156 Train 



                                                                                                                           ANEXES 

 248

403 

334 1296 1329.888 Train 823 812.178 Test 

335 4860 4749.912 Test 371 366.35 Train 

336 3950 3890.836 Test 374 353.474 Test 

337 3200 3120.876 Test 396 371.587 Test 

338 3209 3335.163 Train 440 430.597 Train 

339 3230 3256.016 Train 434 431.902 Train 

340 3454 3513.232 Train 427 433.317 Train 

341 3232 3529.408 Train 414 444.468 Train 

342 3127 2995.023 Train 430 441.717 Train 

343       433 452.838 Train 

344 2428 2630.326 Train 524 546.855 Train 

345 2514 2483.097 Train 584 571.372 Train 

346 2355 2544.982 Train 570 566.392 Train 

347 2290 2505.459 Train 551 567.855 Train 

348 2310 2489.793 Train 541 556.21 Train 

349 2350 2452.011 Train 519 530.467 Test 

350 2330 2551.686 Test 519 516.497 Test 

351 2741 2907.84 Test 478 478.549 Train 

352 2600 2884.779 Test 490 474.886 Test 

353 2490 2344.342 Test 504 488.001 Train 

354 2720 2651.608 Train 493 488.3 Test 

355 2527 2536.666 Test 576 588.284 Train 

356 2541 2580.42 Train 577 578.018 Train 

357 1172 1297.299 Train 893.2 896.531 Train 

358 2760 2772.914 Train 529 510.621 Train 

359 4050 3999.334 Train 407 390.951 Train 
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360 3650 3528.295 Train 408 431.199 Train 

361 3437 3633.842 Train 441 455.884 Train 

362 3522 3451.697 Train 440 458.101 Train 

363 2890 2756.772 Train 497 490.254 Train 

364 3050 2948.605 Train 478 493.303 Test 

365 2803 2920.231 Test 497 499.961 Train 

366 2800 3026.645 Train 497 499.86 Train 

367 2900 2965.149 Train 482 511.61 Test 

368 2950 3077.574 Test 497 495.711 Train 

369 3200 3267.881 Train 480 477.493 Train 

370 3200 3205.72 Train 480 479.639 Train 

371 2223 2410.066 Train 584 609.358 Train 

372 2280 2151.551 Train 639 636.133 Train 

373 2110 2336.942 Train 617 632.029 Train 

374 2320 2268.068 Train 577 569.998 Train 

375 2510 2361.706 Train 557 538.688 Test 

376 2190 2634.213 Test 584 563.669 Train 

377 2308 2268.751 Train 645 652.469 Test 

378 3600 3796.424 Test 465 484.44 Train 

379 3500 3767.719 Train 465 484.19 Test 

380 1950 2201.278 Test 685 696.441 Train 

381 2119 2109.284 Train 715 720.034 Train 

382 3380 3353.731 Train 497 487.369 Train 

383 3230 3151.709 Train 600 577.36 Train 

384 2300 2257.402 Test 593 656.33 Test 

385 3000 2864.931 Test 570 638.012 Test 
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386 1888 2094.719 Test 725 739.598 Test 

387 1930 1926.484 Train 767 748.374 Train 

388 1820 2023.358 Test 755 762.473 Test 

389 1954 1902.799 Train 787 785.636 Train 

390 2923 3146.012 Train 561.6 552.881 Train 

391 1680 1886.129 Train 826 830.359 Test 

392 1810 1731.244 Train 860 855.072 Train 

393 3250 3148.331 Train 554 550.984 Test 

394 2900 3141.514 Train 554 545.398 Train 

395 2300 2330.461 Train 732 742.945 Train 

396 1570 1721.667 Train 897 900.296 Train 

397 1682 1589.233 Train 933 926.542 Train 

398 2930 2958.781 Train 677 684.316 Train 

399 1480 1580.441 Train 969 971.297 Train 

400 1569 1438.643 Train 1010 998.817 Train 

401 1373 1433.25 Train 1040 1044.279 Train 

402 1570 1742.18 Train 863 837.05 Train 

403 1468 1323.229 Train 1080 1071.515 Train 

404 1288 1307.509 Train 1120 1117.195 Train 

405 1377 1207.5 Train 1160 1144.812 Train 

406 2990 2876.197 Train 731 712.08 Train 

407 2480 2738.708 Train 724 712.691 Train 

408 2990 2870.239 Train 729 717.863 Train 

409 1330 1395.448 Train 1140 1151.804 Train 

410 1212 1182.294 Train 1189.23 1191.291 Train 

411 1295 1258.876 Train 1230 1228.575 Train 
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412 1143 1091.681 Train 1260 1265.275 Test 

413 1220 1206.134 Test 1310 1300.797 Train 

414 1081 1001.616 Train 1340 1340.209 Train 

415 1154 1181.079 Test 1380 1371.368 Test 

416 1026 955.551 Train 1410 1415.67 Train 

417 975 919.107 Train 1490 1491.574 Train 

418 929 924.259 Train 1570 1564.553 Train 

419 887 950.838 Train 1650 1633.755 Train 
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Tableau C.1.Poids et biais du meilleur modèle RQSP-RNA pour Tb 

 

 couche d’entrée – Couches cachées Couches cachées – Couche de sortie

Poids Biais  Biais 

R5u Sv nCIC nO Qindex SMTIV Jhetv Jhete R2e GGI4 IC1 TIC1 ATS1m ATS2m ATS3m MATS1m MATS4m MATS6m RDF080v Mor15m Mor19m Mor20m E1s Hy TPSA(NO)

-0.00475 -0.16634 0.01970 -0.79033 0.47127 -0.04259 -0.30753 0.23303 -0.26259 0.14892 -0.41206 0.07005 -0.48850 0.12963 -0.28801 -0.43240 0.12794 -0.15816 -0.02430 -0.31811 -0.28378 -0.17697 0.21941 -0.24020 -0.56286 0.16953 -0.50887 0.46274

-0.25958 -0.07500 -0.61416 -1.05854 -0.36435 -0.04145 1.53610 -1.40175 0.69623 0.12508 -0.46325 -0.00397 1.34448 -0.89294 -0.36924 1.14927 -0.07910 0.07142 0.11510 0.17051 -1.06742 -0.54319 -1.10316 -0.21905 -0.61707 1.41361 -0.21944

0.07313 0.34409 0.55881 0.17031 0.17405 -0.06516 0.03625 0.21103 -0.19746 0.22782 -0.02575 0.17434 0.10238 0.17509 0.35640 -0.06422 -0.11601 -0.03697 0.13658 -0.12662 -0.32675 -0.05625 -0.27776 0.08091 0.10640 -0.35555 0.46625

-0.24630 -0.17823 -0.55515 2.02277 -0.23274 0.34398 -0.33836 0.00027 1.19924 0.24012 0.80756 -0.89854 -0.21431 -0.25689 0.03241 -0.16414 0.20794 0.01541 0.20156 -0.17331 -0.32956 0.19210 1.26976 -0.66226 -1.36265 -0.06725 0.23296

-0.10074 0.10925 0.86311 0.26139 -0.02261 -0.16807 0.18669 0.00533 -0.43264 0.18788 -0.01662 -0.24755 0.15212 0.15726 0.12299 -0.01476 0.29957 0.07055 0.22538 -0.03188 -0.08591 -0.01735 -0.43052 0.02314 -0.08178 -0.23267 -0.05936

0.26305 0.54285 0.17417 -0.15514 0.06211 -0.21288 0.60170 0.10487 -0.05110 0.26668 -0.15555 0.28457 0.05736 0.14362 0.21659 0.95188 -0.09441 -0.02937 0.32052 0.28590 -0.19013 0.40432 -0.35543 -0.65288 -0.45925 -0.81363 -0.32468

0.05737 0.09095 -0.06626 -0.07500 0.04732 0.08432 0.02452 -0.01805 -0.04114 0.08847 -0.05818 0.14744 -0.00725 -0.02506 0.08001 0.06003 0.00898 -0.05619 0.05775 -0.05227 -0.09588 -0.11748 -0.08549 0.07179 -0.07577 -0.24374 0.25273

-0.19820 -0.55288 -0.18333 1.58135 0.23815 0.12026 -0.59280 0.06014 -0.14142 0.36885 -0.39108 -0.04059 -0.05922 0.14032 0.50651 -0.03228 -0.35642 -0.19004 0.31706 -0.15891 0.19599 0.51539 0.15237 -1.20530 -0.14801 0.25651 -0.36083

-0.03814 0.01448 -0.11748 -0.24348 -0.04789 0.02519 -0.05439 -0.13520 0.09302 -0.16508 -0.01531 0.09060 0.08818 -0.08066 0.00866 0.17991 0.00501 0.17387 -0.09489 0.10558 0.29421 0.03396 0.28288 0.00211 0.01499 0.40050 -0.25608

-0.21022 -0.27069 0.28037 4.87188 -0.32398 0.49303 -0.75782 0.99467 -1.20380 0.43062 0.52419 -1.99772 1.29601 0.19949 -0.23467 -0.25715 -0.05011 0.01809 0.36978 -1.09931 -1.09462 -1.02490 0.56832 -1.73741 -2.54191 0.45539 -0.21237

0.05902 0.07204 -0.16577 0.45433 -0.10316 0.13846 -0.01078 -0.04377 0.18506 0.13597 0.11334 -0.06638 0.12977 -0.02531 0.19211 -0.00258 -0.19065 0.06626 0.13411 0.22243 -0.09298 0.09071 -0.09950 0.19630 0.32483 0.01220 -0.14747

-0.00494 0.69191 0.11839 -0.23217 -0.67726 0.18045 0.44690 -0.39946 -0.52863 -0.35874 -0.16079 -0.14187 0.74243 0.22369 -0.49110 0.03001 -0.11198 -0.10597 -0.17428 0.67697 0.02622 0.62539 0.33307 -1.55088 0.16791 -0.41133 0.47708

0.02239 0.86795 -0.00890 0.32537 -1.06599 0.17696 0.92820 -0.25035 -0.31400 0.60544 -0.34832 -0.52268 0.15058 0.17536 0.73094 0.61825 -0.28945 0.13314 0.46769 -0.91302 -0.19261 -0.21901 -0.79287 0.53770 -0.61794 0.16539 0.32174

-0.03583 0.01185 0.17255 0.21503 -0.09036 -0.05089 0.03675 -0.04339 -0.22547 0.07036 -0.09161 -0.22359 -0.07368 0.02577 -0.05157 -0.03478 0.08776 0.02673 0.06182 -0.13850 -0.19124 -0.17612 -0.31714 -0.12409 -0.06718 -0.39828 -0.00932

-0.02571 -0.20599 -0.63166 -0.17447 -0.14746 -0.06055 0.06374 0.10878 0.23619 -0.14595 0.06722 -0.07149 -0.20350 -0.02943 -0.23228 0.17543 0.02337 -0.13223 -0.01017 0.00756
0.08296

-0.00416 0.33097 -0.29504
-0.28313 0.21479 -0.21612

0.12718 -0.87512 -0.15249 -1.12248 -0.50490 0.09081 0.67007 0.67950 -0.07624 -0.76468 0.78303 -0.51863 -0.25633 0.10967 -0.53418 0.01950 0.08652 -0.00219 -0.37827 0.13804
-1.39079

0.13515 -0.20957 -0.32575
-0.69933 0.1934 -0.15318

-0.73444 -0.81830 -0.99830 0.62707 0.30519 -0.04382 -0.98976 0.78859 0.44332 -0.89840 0.28194 -0.85021 -0.60072 0.45640 -0.60525 0.31452 0.62043 -0.86504 -0.37867 0.43459
0.99135

0.79833 0.08440 -0.48500
0.32167 -1.8682 0.09727
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Tableau C.2. Poids et biais du meilleur modèle RQSP-RNA pour Tc 

 

 

 

 couche d’entrée – Couches cachées Couches cachées – Couche de sortie

Poids Biais  Biais 

nCIC Jhetv Jhete BLI X3sol IC1 TIC1 ATS1m MATS4m EEig01x GATS4m EEig05x EEig05d Mor15m Mor18m SMTIV Mor19m Mor20m E1s R4u R2e H-047 TPSA(NO) Mor11u ATS4m

1.49678 -0.26582 0.74413 -0.23843 2.09187 0.66525 1.04580 0.48394 0.02396 -0.32539 0.76437 1.86872 -0.16950 0.82001 0.24902 -0.05518 1.93367 0.75164 -0.83307 1.18569 -1.07215 -0.14641 2.47328 0.27367 1.11882 -0.76112 2.52295 -0.41343

0.92330 0.46187 0.23858 0.03932 1.19755 0.60537 1.55683 0.04828 -0.09682 0.62143 0.57643 0.79686 0.22982 0.37657 0.41154 0.09353 0.24726 -0.02688 -0.12962 0.50470 -0.55796 0.39885 0.02267 0.39468 0.80239 0.75807 0.00624

0.49952 -1.28861 0.94082 0.23450 0.85991 0.20061 0.75659 -1.69385 -0.77734 -0.25301 -0.81816 -0.12847 -0.65693 -0.51726 -0.01841 0.04013 -0.58019 0.32415 -0.10933 -0.06767 1.40760 -0.32704 -0.28009 0.24812 0.44898 0.64740 -1.97205

-0.12060 1.00991 0.75143 1.56261 0.62388 1.01412 0.55250 2.03883 -0.41116 0.41762 0.31038 0.62846 0.11371 0.74864 -0.17981 0.00392 0.43491 0.43421 1.73191 1.00026 -0.00078 -0.02841 0.79419 -0.55281 0.45757 -0.87043 2.93418

1.04794 1.61097 -0.75581 0.26543 1.77973 0.37375 1.98842 1.20204 -0.11080 0.34649 -0.41485 0.68301 0.35865 -0.41986 0.49626 0.34316 -0.21132 -1.32712 -0.46811 0.81465 0.47570 0.42675 0.22673 -1.69036 0.97605 1.33060 -2.11867

1.18105 0.10168 -0.73640 0.31806 0.76864 -0.27192 0.83849 0.13221 -1.27361 -0.92860 -0.80321 -0.02370 -0.55808 0.03166 -0.06967 0.43703 -0.22734 0.02878 -0.63823 -0.16401 0.47349 -0.25665 -0.03330 0.15483 0.72480 0.46680 1.50096

-0.86603 -0.55217 0.29555 0.20651 -1.10805 -0.58325 -1.30108 -0.63352 -0.02376 -0.47161 -0.78001 -0.76297 -0.38074 -0.23618 0.25514 -0.09509 0.19312 0.06036 0.15213 -0.29840 0.70573 -0.56173 -1.18681 0.53303 -1.04349 0.01355 0.79789

-0.51578 0.40593 0.23347 0.17010 -1.21877 -0.75268 -0.29338 0.04686 -0.68422 -0.22204 0.75748 -0.28017 0.53486 0.39242 -0.09942 0.10196 0.51666 -0.32729 -0.97288 -0.68062 -0.09310 -0.21744 -0.64930 0.06751 0.21273 0.66137 -1.04917

-1.07717 -0.08151 0.84338 -0.38427 -1.25231 -0.12269 -1.30264 0.51788 -0.93180 -0.00234 0.55079 -1.05426 -0.41617 -0.44711 -1.10886 -0.22368 -0.04436 1.79876 0.20305 -1.03842 0.18905 -0.26986 1.40168 -0.02871 -0.79149 -1.36910 3.77643

0.16791 -0.95147 0.62165 -1.56078 0.27596 0.02337 0.21717 -1.06411 0.08587 0.24559 0.30793 -0.21982 -0.90499 -0.94106 0.79463 0.11523 -0.87512 -1.47074 2.24280 -1.70715 -2.97958 0.06979 0.61304 0.06000 0.17461 0.30002 -1.86371

-0.96911 0.94196 -0.01859 0.50959 0.89935 0.39469 0.33531 0.15460 -0.88738 -0.73144 0.45724 0.81443 -0.18987 -0.25196 -0.04547 0.00070 1.44827 0.33652 -0.91049 -0.18293 1.40015 0.23572 2.32659 -0.03591 1.26371 -0.47157 1.11042

0.84511 0.26876 0.14756 -0.03132 0.90991 -0.05936 0.78578 -0.21661 -0.04401 0.11091 -1.07321 0.67779 -0.07175 0.75970 -0.83078 0.19498 0.48896 -0.60327 0.74981 0.47266 -1.06773 0.97757 -0.26298 0.16255 -0.10233 -0.33474 -0.35470

-0.25827 1.53699 1.40728 0.97732 -2.43107 -2.00539 1.09609 -1.10679 -1.56965 0.27399 -0.20733 0.40929 0.95173 -0.88360 2.46798 -0.56971 -0.56565 -0.03625 -2.58375 -0.60890 1.88706 -0.43424 -1.35774 0.70569 1.90621 1.40521 -2.63054

-1.26512 1.35133 -1.23853 0.40114 -1.88698 0.21577 -0.07932 -1.14738 0.76347 -1.22794 -0.18498 -0.52728 0.68412 -0.61509 -0.28230 -0.09727 0.04190 -0.01832 -0.18825 0.94958 -0.05152 -0.19151 0.95233 -0.80430 -0.05252 0.12220 -1.28850

-0.02571 -0.20599 -0.63166 -0.17447 -0.14746 -0.06055 0.06374 0.10878 0.23619 -0.14595 0.06722 -0.07149 -0.20350 -0.02943 -0.23228 0.17543 0.02337 -0.13223 -0.01017 0.00756
0.08296

-0.00416 0.33097 -0.29504
-0.28313 0.21479 -0.21612

0.12718 -0.87512 -0.15249 -1.12248 -0.50490 0.09081 0.67007 0.67950 -0.07624 -0.76468 0.78303 -0.51863 -0.25633 0.10967 -0.53418 0.01950 0.08652 -0.00219 -0.37827 0.13804
-1.39079

0.13515 -0.20957 -0.32575
-0.69933 0.1934 -0.15318

-0.73444 -0.81830 -0.99830 0.62707 0.30519 -0.04382 -0.98976 0.78859 0.44332 -0.89840 0.28194 -0.85021 -0.60072 0.45640 -0.60525 0.31452 0.62043 -0.86504 -0.37867 0.43459
0.99135

0.79833 0.08440 -0.48500
0.32167 -1.8682 0.09727
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Tableau C.3. Poids et biais du meilleur modèle RQSP-RNA pour Pc 

 

 

 

couche d’entrée et  couches cachées Couches cachées – Couche de sortie

poids Biais poids Biais

RBN nO TI1 Lop X3sol IDDE Vindex ATS1m ATS3m ATS2m ATS5m ESpm03u ESpm01d EEig07d BELm2 RDF055v Mor09u E1s HATS0u R2e H0m Hy TPSA(NO) MLOGP

0.13552 0.28506 0.74111 -0.12884 -0.61349 -0.28138 0.53747 -0.03128 -0.37447 -0.29352 -0.47349 0.19791 0.22587 0.37572 -0.10500 -0.07252 -0.71209 0.19832 0.17495 -0.07331 0.25474 -0.33714 1.18853 -0.11214 0.00632 0.19062 -0.16719

-1.91430 0.50642 1.08285 0.43822 0.92434 -0.34283 0.08602 0.65177 0.89361 -0.50300 -0.95286 -0.85329 -1.63352 -0.25797 -0.95086 -0.56125 -0.13284 0.18237 -0.56333 -0.62289

-0.610778

2.23676 1.06456 -1.88252 -0.37389 0.54459

-0.23710 0.90029 0.51634 -0.75124 0.65398 -0.24139 -0.63945 -0.19813 -0.02328 0.83069 0.00175 -0.06863 -0.25022 -0.35751 0.01647 -0.78104 -0.91203 -1.37183 0.04790 0.47951

-0.30051

-0.54495 -0.99023 0.22246 -0.36262 -0.25783

0.63041 -0.83691 0.03072 -1.33895 -0.58017 -0.02434 0.52387 -1.23395 0.52548 0.76974 -1.56148 -1.30006 -0.95436 -1.69823 -0.19037 0.17764 -0.16520 0.25926 -0.41407 1.06698

-1.594488

0.33423 2.09388 -2.07199 0.40192 -0.64453

0.11283 -0.17597 0.67988 -0.29409 -0.72178 0.32730 0.11698 0.09042 0.48745 -0.24396 -0.64451 0.03850 0.10517 0.13888 0.00792 -0.43615 -0.97611 0.24454 0.33240 -0.55489

0.278487

-0.40094 0.36754 -0.13548 -0.27380 0.30525

-0.43286 1.91381 0.29476 -0.07219 -0.64645 -0.18198 -0.38958 0.04331 -0.87584 1.54514 0.22896 -0.48540 -0.69000 0.01738 0.23802 -1.93243 -1.52360 -0.93522 -0.71081 1.86359

-0.71184

-0.70801 -0.45707 -0.69320 -0.11092 -0.16984

0.11733 -0.10581 0.16178 -0.74602 -0.06412 -0.25533 0.03568 0.02992 -0.08704 0.33128 -0.17629 0.02682 -0.31167 -0.02962 -0.31014 -0.20629 -0.20229 0.05742 0.04558 0.05522

-0.451159

0.63573 -0.09718 -0.02608 -0.09108 0.62274

-0.04224 -0.70832 -0.36060 -0.31942 -0.51720 0.31037 1.01575 -1.16885 0.34339 -0.04572 -1.56345 1.45396 0.94953 -0.19533 -1.61476 0.24551 -0.81758 0.42920 -0.44420 -0.34637

0.1154947

1.31329 -0.14101 -0.61566 0.42292 -0.20332

-1.52576 1.10248 0.82075 -0.91354 -0.54181 -0.41653 -0.21207 0.96905 -0.45949 0.23084 -0.04830 -0.85440 0.02338 -0.62532 0.98913 0.00936 -0.29410 -0.87481 1.04058 0.95176

-0.585044

1.15022 -0.17445 -0.31544 -0.73107 0.15070

-1.38002 0.00613 -0.02573 -0.04201 -0.17457 -0.15311 0.24521 0.84274 0.18827 -0.14275 -0.43380 0.02977 0.00395 -0.27332 -0.87818 -0.04941 -0.24087 0.03186 0.54372 0.21201

-0.199344

0.01900 -0.96036 -0.26242 -0.17513 0.10150

-0.61953 0.28142 0.85908 -0.34730 0.58118 0.30691 0.05029 -0.76504 -0.23578 0.01116 0.15944 0.05363 -0.05564 -0.06601 0.58928 0.04593 -0.00359 -0.94598 -0.06807 0.26278

0.0981006

0.72817 0.53147 -0.33291 0.06694 0.04443

-0.14127 -0.03401 -0.03461 0.27193 -0.33356 0.18891 0.40921 -0.08247 -0.04138 -0.23820 -0.51463 0.07121 0.51137 -0.03884 -0.04441 0.00754 -0.17238 0.20522 0.09105 0.34135

0.2331172

0.04739 -0.10968 -0.26022 0.10584 0.08524

-1.80829 0.22617 0.42770 -0.16286 0.45802 0.61641 0.29149 0.89498 0.71870 0.00707 -0.20122 -0.25400 -0.77607 -0.95626 -0.46811 -0.73257 -0.78748 -0.23535 -0.53078 -0.53798

-0.930697

1.39264 0.02858 -1.79498 -0.02850 0.22310

-0.32117 0.18441 0.05433 -0.29792 -0.40074 -0.05900 0.01831 -0.31155 -0.11632 -0.21743 -1.25265 0.25157 -0.05350 -0.23831 0.27268 -0.07201 0.56226 0.13211 0.18880 -0.02357

0.1822457

0.22186 0.28082 -0.56462 0.45389 -0.03906

-0.98138 0.39990 0.12880 -0.34776 -0.88539 -0.14784 -0.00921 0.88746 1.11903 -0.31833 -0.49540 -0.01710 -0.27371 0.65294 0.42737 0.39225 -0.59860 0.21101 0.67142 -2.10383

-0.245124

2.22415 1.41135 0.00496 0.45139 -0.08122

-0.61881 0.27418 -0.12506 -0.39178 -0.28057 -0.30316 0.28911 0.13784 -0.30815 -0.11173 -0.34767 0.15490 -0.00041 0.15750 -0.16377 -0.13553 -0.25188 -0.23623 0.56515 0.37054

-0.006196

0.22429 -0.13809 -0.28513 0.05943 -0.30227
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Tableau C.4. Poids et biais du meilleur  

 

 

couche d’entrée et  couches cachées Couches cachées – Couche de sortie

poids Biais poids Biais

Sv nCIC RBN nO Wap TI1 RDF045

u

RDF040

m

EEig06d EEig08d Mor25u GATS4

m

ESpm01

d

H1m J3D H0v nCp MLO GP

1.19574 0.58475 1.97079 -0.82849 1.90838 -2.31562 2.03853 0.99971 -0.73322 -0.44702 1.57999 0.75699 -0.64604 0.16889 1.28391 -0.84647 0.12268 0.67932 -1,55608 -0,16589 1,28954

-8.36435 0.71104 -1.11882 0.51720 0.83182 0.54693 1.67553 -0.36431 -0.48818 -0.83672 1.29868 0.94773 -0.14894 -2.14859 -0.34613 -0.34153 -0.16615 -0.51915 -1,05067 -3,69631

-2.72808 -0.11681 -1.17728 1.19717 -1.75754 2.98320 -1.10491 -0.15388 1.00050 -0.06298 0.92900 0.11419 0.11102 1.02184 4.09208 -0.77490 -1.44000 2.39527 1,14808 -3,89910

0.43503 0.17212 -0.66605 -0.00619 0.75227 -0.97531 0.39910 0.38949 1.01555 0.10500 0.49436 -0.07939 -1.08485 -0.12797 1.73706 -1.09658 -0.54002 -0.16417 -0,28330 1,28954

5.85495 -0.03172 1.33046 -0.42327 1.33536 -1.24410 1.33742 0.73006 1.25528 0.30471 1.12155 0.13599 -0.08087 -0.31110 0.81899 -0.79798 0.48814 -0.72326 0,47876 0,97286

-4.92153 -1.35748 0.59030 -0.87194 0.81808 0.06399 -0.13406 1.29996 0.92025 -0.71757 1.88912 -0.43383 -0.03361 -0.15295 0.37674 -2.53581 1.70990 1.46705 -0,68714 -0,28940

5.55638 1.17507 0.57046 -0.91906 -0.07789 0.17760 0.28645 -0.50632 -2.18849 0.15006 0.49055 0.06470 0.90644 -0.13444 2.52748 2.40670 -0.50108 -1.70659 1,15178 1,72210

1.52907 -0.45164 0.50806 -0.09279 -0.09890 0.13726 -0.15427 -0.06322 -0.52252 -0.19977 -0.05808 0.01951 0.69475 0.28910 -1.07663 0.38827 0.52383 0.38653 0,02476 2,07663

1.71276 0.45980 1.31562 -0.78764 0.98074 -0.66551 1.73948 0.76913 0.75068 0.13810 -0.87311 -1.18269 0.60746 1.06913 1.53456 1.22960 1.66415 1.63277 0,18904 -0,53489

1.60912 0.26214 1.25212 -0.09790 -0.67964 -1.77724 0.13121 -0.71450 0.73476 0.59757 -0.21963 0.06519 -0.80384 -0.96034 -3.35415 0.78159 1.72595 -1.33869 -0,58169 2,88827
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