De novo дизайн лигандов комплексообразователей для переработки отработанного ядерного топлива
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Вопрос переработки высокоактивных отходов атомных электростанций с целью замыкания ядерного топливного цикла - важная тема, над которой работают десятки научных групп по всему миру [1]. Значительное внимание уделяется поиску новых перспективных лигандов - малых органических молекул, с помощью которых из высокоактивных отходов выделяются вещества, пригодные для вторичного использования. Дизайн таких молекул - нетривиальная задача, помимо их основного свойства - образование более сильной связи с целевым химическим элементом, чем с любым другим, нужно также учитывать другие важные параметры, определяющие пригодность молекулы как экстрагента (радиационная устойчивость, коэффициент реэкстракции, и т.д.)
Применение методов машинного обучения для дизайна новых химических соединений - популярная и быстро развивающаяся область [2]. Одним из наиболее перспективных направлений в этой области является de novo дизайн - применение методов искусственного интеллекта для автоматической генерации химических объектов с заданными свойствами [3].
В рамках данной работы была разработана система на основе методологии трансферного обучения [4], что позволило применять методы машинного обучения для малых баз данных радиоактивных элементов. Также, используя разработанную систему трансферного обучения и генеративные модели, была создана система de novo дизайна малых молекул для поиска перспективных лигандов комплексообразователей ОЯТ.
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