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Спектроскопия ЯМР является одним из основных методов физико-химического анализа, который применяется для решения различных задач: от установления структуры молекул до исследования кинетики химических реакций. Данный метод можно охарактеризовать как неинвазивный и высоко селективный, но в то же время требующий высокой концентрации исследуемого соединения и хорошей квалификации специалиста для интерпретации спектральных данных. В связи с этим возникает необходимость в разработках новых методов для обработки спектральных данных.
В настоящей работе использовались методы машинного обучения для предсказания химических сдвигов сигналов ЯМР на ядрах переходных металлов – 55Mn и 57Fe. Получение такого рода информации непосредственно из проведения эксперимента не всегда возможно, поскольку существуют определенные ограничения в применимости ЯМР экспериментов при работе с ядрами исследуемых металлов. Это также обуславливает потребность в создании методов машинного обучения для получения информации о величинах химических сдвигов.
С использованием набора данных, полученного из литературы и состоящего из 664 измерений для 526 уникальных соединений, распределенным по ядрам 55Mn (429) и 57Fe (235), проводилось обучение моделей с помощью дескрипторных методов TabPFN(RDKit) и CatBoost(RDKit), а также бездескрипторных – Transformer-CNF, MolEncoder и Chemprop. Для соединений, содержащих ядра 55Mn и 57Fe, диапазон химических сдвигов составляет от -3458 до 1520 ppm и от -1542 до 11715 ppm, соответственно. Кроме того, обучающий набор содержал информацию о структуре вещества в виде SMILES, значении химического сдвига, а также о среде растворителя и температуре, в которых проводились ЯМР эксперименты.
Получены 5 наборов данных теоретических и предсказанных значений химических сдвигов для каждого из ядер. Качество моделей оценивалось с использованием статистического параметра RMSE (Таблица 1).
Таблица 1. Значения параметра RMSE для полученных моделей
	Исследуемое ядро/ метод
	TabPFN(RDKit)
	CatBoost(RDKit)

	55Mn
	
306.24 ± 62.01

	
357.17 ± 50.20


	57Fe
	
655.85 ± 180.31

	
767.30 ± 342.92



В ходе проведения анализа полученных результатов, было установлено, что для 55Mn лучший результат показала модель TabPFN(RDKit) (RMSE = 306.24 ± 62.01), в то время как другая дескрипторная модель – CatBoost(RDKit) продемонстрировала почти аналогичный результат, и ее RMSE составило 357.17 ± 50.20. Для 57Fe хорошие результаты показала модель TabPFN(RDKit) (RMSE = 655.85 ± 180.31).
[bookmark: _GoBack]Наименьшая относительная ошибка для 55Mn составила 6.15 %, а для 57Fe – 4.95 %. В совокупности это указывает на хорошую способность модели TabPFN(RDKit) к предсказанию химических сдвигов ядер 55Mn и 57Fe. Результаты работы расширяют предсказательную способность моделей машинного обучения применительно к получению и верификации данных ЯМР-спектроскопии.
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