Исследование новых соединений и присадок в химической промышленности с помощью искусственного интеллекта.
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Потенциал современных жидкостных ракетных двигателей во многом определяется топливом, а значит развитие химии ракетных топлив является неотъемлемой частью развития всей отрасли. Множественность рутинных процессов и итеративных синтезов соединений являются существенными препятствиями развития отрасли. Развитие технологий искусственного интеллекта могло бы стать спасением для всего направления исследования новых соединений в химии [1, 2].
	Задача исследования: разработать программное обеспечение на основе технологий машинного обучения, оптимизирующее разработку новых соединений в химии и на конкретных задачах химии топлив протестировать работоспособность.
	Сейчас разработка новой топливной добавки ведется следующим образом. Формируется техническое задание с указанием ключевых требований к новому соединению. Следом ведется тщательный поиск похожих существующих соединений, данный процесс может занимать до 6 месяцев. Затем разрабатывается концепция нового соединения для предстоящего синтеза, при этом многие свойства заранее предсказать крайне трудозатратно. Этап синтеза и тестирования подходящих кандидатов может длится в несколько лет, может пройти 200-500 итераций с дорогостоящими лабораторными исследованиями, стоимостью порядка 500 000 рублей каждое пока не появится соединение, удовлетворяющее указанным требованиям. Данный процесс нуждается в оптимизации.
	В ходе почти целого года исследований и разработки большим коллективом химиков, разработчиков было создано программное обеспечение на основе нейросетей AiNeuroChem. Данная программа оптимизирует процесс подбора существующих аналогов разрабатываемого соединения посредством использования глубоких графовых нейронных сетей, которые по заданным химическим формулам 1 примера и требуемым свойствам ведет поиск в большом массиве структурно-химических и реакционных данных и выдает аналогичные соединения или генерирует потенциально возможное новое. На этапе подготовки к синтезу программа позволяет с точностью более 80% предсказать требуемые физико-химические свойства соединения по формуле SMILES и заранее сделать выборку наиболее подходящих и успешных соединений, сократив число дорогостоящих итераций синтеза. Таким образом AiNeuroChem позволяет ускорить процесс разработки по приблизительным подсчетам и результатам тестирования в 3-5 раз в зависимости от задачи.
Область применения безгранична, это не только химия топлив, но и большинство направлений промышленной химии. Дальнейшая перспектива развития данной нейросети – это развитие новых модулей, работающих с самыми разнообразными промышленными задачами, к примеру, оптимизация составов или предсказание выхода реакций.
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