Применение методов машинного обучения в оптимизации поиска соединений для получения заданных характеристик
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За последние десятилетия развитие химии полимеров позволило осуществлять контролируемое распределение мономерных звеньев вдоль полимерной цепи. В свою очередь, контроль последовательности мономеров существенно влияет на свойства полимерных систем (растворов, расплавов и более экзотических состояний) [1], причём эти свойства существенно изменяются при варьировании последовательности мономеров. Следовательно, встает проблема подбора микроструктуры полимера под необходимые термодинамические свойства. Поскольку эта задача включает в себя огромное количество параметров, их прямой перебор вычислительно неэффективен. Таким образом, для решения подобных задач применяются современные методы оптимизации подбора цепей, удовлетворяющих требуемым свойствам.
В работе рассматривается применение методов байесовской оптимизации [2] для решения трех классических задач: задача определения оптимальной структуры амфифильного сополимера и активного сополимера, состоящего из пассивных и активных броуновских единиц, для минимизации радиуса инерции в бесконечно разбавленном растворе, а также определения структуры амфифильного сополимера, формирующего везикулу в растворе. Для уменьшения количества параметров задачи используется вариационный автоэнкодер (ВАЭ). Обучение ВАЭ проводилось на наборах последовательностей различных типов [3]: регулярных, градиентных (сонаправленных и разнонаправленных), случайных, блок-случайных (со случайным хвостом и градиентным хвостом). Полученная модель позволила эффективно закодировать последовательности и получить их переходные формы. В полученном пространстве проводилась оптимизация задачи минимизации радиуса инерции и поиска везикулярных структур.
Разработана и апробирована модель, демонстрирующая высокую эффективность по сравнению с методом прямого перебора параметров. Таким образом, описанный в работе метод может быть масштабирован для решения более широкого класса задач.
Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 23-73-00089. Моделирование проводилось на оборудовании Центра коллективного пользования сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоносова.
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