
��������	
���
��
�	����	���� ���

�� ������	
���
���	��
���������

���� ������������

������ ������������� �������!��������"

����������	
����
�������	����
�������
����������������
�������������������
��������
�����

�����������
����������
�
������
������
�����������������
��������
������������������
��
��


��
����

���
����������
�����
�����������������
������������������������	
����
�
��
��


�	����������������
�������������������
	�
���
����
�������	
�
�������������������

	
��	�
��
��������������������
���
����
��	
���������	�
�����
�����
		
�
�
�
��

������
��
���������������������
��
��������������
������������
������������

���
������
�����������������
���������������������
�
���

����
����
���
����	
��
�

���
���� ����!����"#�

����#� $�%������� �������!����������������"

�����������	
��������
����������������
���������������
����
������������������������
�
�	���

	�
����
���
��������������
�����������
������������
�������
��������������
��� ����

�

$�%#����������
���
�����������������
�

���	�
�����
�
���	������	�
�����
�
���

�����
��
���
��
����

��
���������
������
��������
��������������������� ����

��$�&#�

��
������������
����������
��������
����������
��

��
���������
��������
��
�

������������������������
�����
���������������	��������������
�����
���
��
��
���
�

�����
�
�����������������������
������
��
����

�����������
�������������
��������
�

�'���������������	�
���
���������

���
��
����
��
�����
������
���
������������
�����������

����������������������
���������
�������
��������
���������
��
��������������
����
�����

�
��
	
�������

���



��������	
���
��
�	����	���� ���

��#� $�%����!���������&��� ������ �����������
!��

��#��� ������
������������� ������������!��������!�����!����

�������� ����	
����
�	������


���
�����
�����
�����������������������������
��('���� 
�����
�
�������������������)���#�

�������������������������
��
	
�������������
����
��*

�	 +�����������������	
����
�����
	�������
��� 
��������
	�#��������
���������
��������
�

 
��������
�����#�

�	 �����
����
��������
�����������������������������������������
����������
���
������

�
�����
��
�������������
����

�	 ���
��������
������
��������
��������
����������
��,�!���-������,�.�./�

,/.���.��!�,(����������
���
������������
�
���
�������������
�������
����

���
�����������
�����������	
���������
����
��
������
������
�������

�	 ���
��������
������������������
����
�����
�������������������
������
��
����

�

������ ��������

��$�&�0�0#�

�	 �������
��������������������
��--�������������������������������������������'�����

	
��������
��
	
������
����*

 ����� !"
���
������ #�
���������������
�	
� �����������(,/+( ��
���
�����
�������
����
��������
�

��������������
������
��
��
��
�����

1 ����(���(,/+( �
����������������
����
���� ����
�����2�����
���
����#�������
�������
�
��
��������
����������������
�����
��
���
�����
����
�
��������������
��
�
��������������������
���	
������
����������
����
������,
������0
����%������1/�3����
��������
�����
�������������	�����������������
�����������
����
�������������������
��
�
������	
����
���
��
����
���

��
����

��

, ,-����4�,���/.5�/�! ��
���
�����
�����������
�
���

����
��
�
�	�
���������
������
���������
�
���
������
���
�������

��
�����
����������
�����



��������	
���
��
�	����	���� ���

�������������
���������
�������6�
���������
��������
���
���
����������������������*

�	 ,�����	
����
��
���������������
����	
�������������2777�������������
���
��������

�
���
���
��
���������
����������
���������
�����
���
����
������
������ ��������

�

"�0�&#���3
	���������������������
���������
�����
����������	�������������������

����)��
���
��
������������
��
��������
���������������
������
�������
���������������

���������
���
�������
��������
�����
���
���
����
�������
����������
��
���������
�

����
������
�����

�	 ,����������
���
���
���
�����
�����������������
������������
�����
���
��
���
�
���

�����������

�	 ,
��
��
������
�����������
���
���
���������������������8�
��9���:���������
���

���
�����������
��������������

���
�
��� �����8;�;;0#�����8�����
�������������
���

 �����8;�;;0����
����;�;;0#���.
����
��������

���
�
��������������
���������������

���
������
��
����

�������� ��������

��$�&#�

�	 ,����
�
�������
�����������
���
����'�� ������
�����
	�����
���
������
�)���
������

�
�����������������������������
�������������#�

�	 +��
������������������������
����������
����������('�������
��
�����
����
�����
������

<4
�����,����<������

����,
��
��
������
�������������������
�������
�
���������
�

���
����������� ��������
�
���������������������������������������
���������������

&����
����������� ;�;=&#���������	
����
���������������������
������
���������

 0%�=#�����#��������������
�����
������������
�����
��
���������	
����
�����
����


�����������
�����
����������������
����������
����� �����2777��
��;����
������������2

777�;;;��
�����������
����������#��������������
�����
����������������
������

���
�����
������6�
����������
�������������������
������
��
����

�������� ��������

�

$�&#�����������������������������������	
����������
����������
�����
����������� ���

����

��&�%#�

�����������������������	
�����������������
��
	
��������������*



��������	
���
��
�	����	���� ���

��#�#� �����#
���'��������!�����!����������!'� �(�� ��&��

�������� ����	
����
�	������


�	 4
��������
������
����������
�������������������������������������������������

�
���������
����
�������
�
����������
�������
��
�����
����
�����
�������<�������<

�����

��
��('����>���

��������
���������������<,��� �
�������
�
���#� ?����#<�

�	 4
���������������
��
	������
��
	
����
������������
���
	�������*

	�
��$�����$�
�
�
���	�

�������	
��
�������
��

�����������������
������4
���'������������,���
��
���

����
���
������
��������������������
��������
�����2������@���
��@�
��
���2

�
��������

:�����
���������
�������
��������������������
��������	
�����������������
��
	
��*

����

����



��������	
���
��
�	����	���� ���

����������
������	���������%���
�����������	
�������
����������
�������
�	
���
������'�

��
�
����������:
���!���
���
�
����

�������� �	�����
���������	�������������	�����
�	�
�
����
������
������


�
����
��
����
���������
��������	�����
�����
�����������������
�������
�������


���
����
�������
��
	
�������

��

�����	������	��	 ��!	"�#$

����������	��������������
����
�����
������	����������
���
�����
��� ���������
��#�
�

�	
������
��
���������
	�������
������
������('����������������������������
�������

�
���	
����

)��
)����
�*

����

����
��
$�)



��������	
���
��
�	����	���� ��%

����	����
���
���
��
����*

0�	 ���
��������
�����
�����
���������
	�������
������
���'�������
������
�����

������
�������,���)�����������
������
����������
��
���
�����
��������
��
���
��0;;A

�����
���������
��
������������
��������
�����

%�	 ���
��������
����������������
������������
�����
�������'����
�
���������

:
���!���

���#$	#��$	��	���$#	�&�$�'�($$�

��
����
�����
������	������������������
�����������
�����
�������
	�0�
������('���

������������������������
���������
���	
�����������������
��
	
��*

��*	
)
�+������&&�!������!'� �(�



��������	
���
��
�	����	���� ���

����	����
���
���
����
��������
�����
�����
������('�������������������
����
�����
����


������
��������
	�0���
������������
������
�������
�����

��,� $�%����!���������&��� ������ ������
'����-(�!��� ��&������!����

��,��� ������
������������� �������'����-(�!��� ��&������!���������
!�����!����

���	
�������������������������
��
�����
�����
�������������������������
������
��
����

�

������
��('�����
�����
�
�������������������)������������
��
����
����������������
�����


��
����

���������
��������������������
���
���
�������
���
�������������
������
��������
�

�
���
�������
������������������������
������
��
����

�����������������������
��
	
��

�����������*

��*	
)
���(��(��������+��(�!�����!����



��������	
���
��
�	����	���� ��)

�������� ����	
���	���	���
��������	���	������
	�
���
�����	�
�����
�	�
�
����

�	 �����
�����
	�
�������������������
������
��
����

��������������
���
������	
���

magic-cookie:physchem-toe-1.0

��
�����
���
�����������B���
���

)
�C�����
�������
���
���
����
	�����!���
����D

,���
�������
��
����
��	�����
�����)�����������
���
������
���
������
�������������
�

��������������������������
������
��
����

���������������������������������
���������

��������)��
������
��	������
������
'���������

�������
���B���
�2�

)
�*��������2�
�20�;C�������������
�������'������
�������
���

������
�������
�����
	�
�������������������
������
��
����

������������
��
	�*

�	 ���
������
���
	�������E

�	 ����
���F���
���
������������E

�	 ���
�����
����'���G�����
)�����������
�������
��� 
�����
��
�����
���
���
�2)���
���

����������#

�	 �������
������
�������
����������
����������
������������
����������������
��	���

��������
��������
������
����������������
������
��
����

�������� �������
�����

�

&�%�0��
��
�������

���
���
	��
��
���
���	�
����
���������
��������
���������)���#�

����



��������	
���
��
�	����	���� ��*

3
	������	������
��������
��	�����
������
������
������
��������
��������������

�
����	
�������
�������� ��������

��&�%�%#�

�	 ���
����
�
����������������
����������
��������������������������H��,3�(I�,�-J

	
����������
�����
����
�������������������
������
��
����

������������
��
���������

����!���
����D�,���
�������
��
����
��	������������������
��������
������
������

�������
��
����

��
���
���������
������4
���'�������
���
������������
�����
���
��

����������������������B�-KC��������
�����	
����

)��
����
���
���
���������������

���
������
��
����

���������
��
�����
�����
����F�������
��
���
��
����

��������
�F��

���������
�����
�����B�-K�C�������������B�-KC�
�������������������
�����


��
����

���������������
�����	
�L�����������
����
��
��������B�-KC�����B�-K�C

����������������
�����

�������� ����
�
����������������
��������
��������	���	������
	�
���

����	�
�����
�	�
�
����

�����������������
������
��
����

�������������������
�����������
��	�
����������


���������������'��������
�����������
���
��������
�����
������
��
	�*

 ������&�� !"
�����
�
�� '����	�

� ���
��� ����������
�����
����������
����������
�����
�������������������

1 4�������� 5
������������������
���������
����
, +����
��

� !�
�
�������
�

����
��
����

����
������

���
���������
������
��������
������
��
������

���
�
���������
�
�����6�
������
����

���������
�������
�����

������
������

+ ��
��
������������� 5
����������
��
���������������
������
���
�������+
���������
������
���
��
��
���
�
�����
�
�������
������

( +��
���������� 5
���������������
�����
������������
�
��������
����

4 ���
��������� �����
�
����������
���������
������
��
��
��

�������
�
���

5 ���
�������M������ ������������
��������
��������������������
�'��������
����������
�����
���
������
������������������������

��������

����
�������
�����
��������
�������������
����
�������
��
	
�������

����������


�������

������������
��
	������
������
����	
���������
��������L�����������������������

�����	
��������������
�����������
�����
�������������
���
�������������������	
��

������������
���������
������������
����N



��������	
���
��
�	����	���� ���+

 ������� �������

�	 �������
�����
�������������������
������
��
����

��������������'���������������

���
����������
�������������������������

�	 ���
�������������
��,�!���-��	
����
�������

 ������( )�����
��

�	 ��������������
����������
������������
��������
���
	��������������
�L���������

�
���������������������������������
����
����������
����������
�����������������������

������������
������)���
����

�	 ��������������
���������
�����,�.�./���
���
�������
����������������
��	
��

�
��
��������
���	����������������
�������
�
����������
��

 ������ *�	��
��
��

�	 ���������
��

��
����������
������������
��������
���
	��������������
�F���������

�
���������������������������������
����
����������
����������
�����������������������

������������
������)���
����

�	 ���������
��

��
���������
�����,�.�./���
���
�������
����������������
��	
��

�
��
��������
���	����������������
�������
�
����������
��

 ������* ��
�������
	�������

�	 ������
��
���������������
����������
������������
��������
���
	��������������
�F�

���������
���������������������������������
����
����������
������4
���'���������

,�,/���
������
�������,�,/&M-��
���
����
����
�
�������������
�������
��������


������������������������������������
������)���
����

�	 ������
��
���������������
����������
�����,�.�./���
���
�������
�������������

��
��	
����
��
��������
���	����������������
�������
�
����������
��

�	 4
������
����	����
�������������
��
���������������
�����
�����
�������
��
�

������������������
����������
�����

�	 4
���
�����
�
�����
�������������
��
���������������
�����
�����
������
�����
���
�

����������
�����������
��
���������������
���������
�
�������
����������������
�
��

�������
�������������
�������,�.�./���
���
�����������4
���'����������

�����
�
��������
�����
��
�����������
�������
��������������������
������
������

����������*



��������	
���
��
�	����	���� ����

0O80;A*%O0;2&"A*&O&"2P"A*=OP"27;A*"O97;A

0O80;A���%O0;2&"A���&O&"2P"A���=OP"27;A���"O97;A

�	 4
����'�2�����������
�
�������
������������
����������������������	�����������������

�������������������
��
���������������
�������4
���'������������
����������	��

�������+/H��1� �
�
�������������������#���������������
�
���
�

����
�)*�
�����*�
����*������*������*����*�
��*�������������	
������
��������������


���
	��������
�������������������������

 ������! *��
�
����
��	

�	 ��
��
���������
����������
�������������
�����
����������������
����������
����� ���

����

��$�%�0�0#�

 ������) �
�

��������

�	 �	
�������
�����
�����������
��
���*

 ���
����	����
������������
����
��	�
�����������������������
������
��
�����

���������
������
�������
������
)������
������������������������
�����������������

�
����
����������������
�����������������
������������	
�����������
����
����

�
��
��
������
�������
�����4���
�����
���
���������
��*

continuous

 
�����
�
�����
������������
����
��	�
���������������������
���
�
��������
�
���

���������
������
�������
������
)���
���
�������

�������������
���������
�
������

�
�
��������������������
�����
����
����������
�
�������
�������
�����4���
���

�
���
���������
��*

categorical

�	 ���
��
��
�������
��������������
�����
��������������������
��
��
������������
�
���

���
����������������������������
������
���������� ����!����"#�

 ������+ �
�
���
���,�
���	

�	 ���������������
	����
�
����
�������
���������
���������
����������
������
������
��


�������������
���
������������������������������������������������

�	 �����������
	����
�
����
������
����	����
�������������������
��������������������

�6��������������������������������4
���'�����*

��$��	�$&����$'	,-	��#���
��	�&��$�	,$�.$$�	��#���

� ��.��)

� ����.)
��$��	�$&����$'	,-	������
�&��$�	,$�.$$�	��$��



��������	
���
��
�	����	���� ����

9O;�������������������
�����
���'����
��������������������������������
���6�����


Q��


>=0:<135�������������������
�����
���'����
��������������������������������
�

�6�����
�Q��
���������������
�����������������
�����
����.
�����������������B-C

����
��
��������
�����������B���C�����
�����
�������
��������������������
���6���

�
�;�
�������������0&"�

�	  
�����
�
�����
�������
��
������������������
	����
�
������������������

�
�����
��
����
�����������
�����4
���'�����������
�����	
�����������
���������

�����
�
���
��02"�	
��������������
�������M�������������
��0*%*&*=*"����
�������

�������������������
�����������������
��������������������������
���������������


��
�
��������������.
�����������������B*C�����
��
��������
�����������B
�C��������

�����B���C�����
���
��
��
������
������������'���������
������
�����������
���

�������������
��0����%����&����=����"�

�	 ����������
���������
�������M��������
�����������
���
��
��
����

��

�	 �������
�������M�����������
�������������������������
�
�������,�.�./���
���
�

���������4
���'�����*

9O;*8O0;;

0*%*&*=*"

9O�;���8O�0;;

0���%���&���=���"

...��/'0���&��&0�!�...
+
��
����������������
�
���
������
�����
���������
��
�����������������
���
��
����

�


������������������������
����������
������������
���
����������
�
�����4
���'����������

������
���3��������	
��
������������������������������"�R$2R�0&����������
�
�
���������
��

������������3�
��%�0=���3
	�����������3�������	
�����	����������
��;20=����������

���������������������������
���
	����
�
��������������3������������
���
�2�����������R0�&


�������
��R�0&�	
�����������������������
��

� ����.)
��$��	�$&����$'	,-	������
�&��$�	,$�.$$�	��$��

��$��	�$&����$'	,-	��#���
��	�&��$�	,$�.$$�	��#���

� ��.��)



��������	
���
��
�	����	���� ����

��,�#� �����#
���'��������!�����!����������!'� �(�� ��&��

�������� ����	
����
�	������


�	 4
��������
������
����������
�����������������������
������
��
����

������

���������������������
���������
����
�������
�
����������
�������
��
�����
����
��

��
�������<�������<������

��
��('����>���

��������
���������������<,��� �
���

���
�
���#� ?����#<�

�	 4
���������������
��
	������
��
	
����
������������
���
	�������*

	�
��1�
�
�
�1�
�

���	1
�����
�
����	�

�������	
��
�������
��

�����������������
������4
���'������������,�����������

���
������
��
����

���������
��������
�����@���
���@���
�����@
��
����

�����

:�����
���������
�������
����������������������
������
��
����

��������	
�����������

�����
��
	
����
����*

.
�������������
�����
����
���
����
'����
�

�����
��������3(�(��3/�-+�1(�-(4���.

�3(��(4(�(.,(������1-(���.4/�H���/.��3((���,���4�-(�����
��
�

�($�$	#��$�	������/$	������	�($	���$$�



��������	
���
��
�	����	���� ����

������������<���
���

)
�<���6������
����������
�������
���������
��,
�������
�����

('�����������������������������
�
����
'��
��������������)���-���
����������
����� 
�

�����������������
������
��
����

���
���
���N#�	
��������������
������
��
����
�������'�

�
	�������
��'�������6����
����
	���
��
���
��
�����
���
������125�

�������� �	�����
���������	�������������	�����
�	�
�
����
������
������


�����	������	��	 �($	��!	"�#$

���
�����
��('�����
�����
��
�������
����������������
������������
���'�����
�������

���������
���
	��
���
���������	
�������������
�	���������
���
	�
�	���

���
	�

����
����
�������������
�������
����������
������
�������������������
�����


��
����

��������������
�����������
���������
���

�����
������
���
����
������

�

$�%�%�%�


�0/$	������	��	�($	���$#	�&�$�'�($$�

������

��
�����
�����
����
������('����������������	
����������
������G
����
��������
�

��������������
��������
���
������
����
�������
�
�����
�����
��	�
�������������
����
�

����������������
���������
	���
�
�
����
��������
����������������
	��
��
�����

����
�	�������������������
�

���	�
�����
�
���	�������4
���'�����*



��������	
���
��
�	����	���� ����

�����
���

���
���
����
�����
���
������������('�����������������������
����
���

�
��������
������
����
�������
��������
��
���
�����

�������<4
��<������

����
�����

��.�����&&����
��!���������� �-��/����.��

��!�(�!�������!���������
������!'� �(�



��������	
���
��
�	����	���� ���%

(�
���������(��������
�����������
�����
�����
�������������������<-

)�
�<��
'��


<������<�������������<4
������<���+
��
����
�)�����<4
������
���������
���<��
'�

��0� ����/(�!�
�����������
������
�������������������
�����������������������������
������
��
����

�

�������
����
��������������
��
	
���
����*

0�	 ����������������������
��������
�����������
��������
�����	
���./�(��/��N

4
���'���������������	
����
'����
�������
�����	
��������������
���
'

�
�����
��
������������������������
����

%�	 
����������������
������
��
����

���������
���
�
�������
���
���������

���
������
��������
��������������������������
��������
����
�������������
�

������
�����	
���./�(��/��N

������������
��������������
�	�������
���������������
�
�����
��������
�����
��
����

����
������������
����������������
��	����


