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Билигандные комплексы, состоящие из иона металла и двух лигандов, широко используются в координационной химии, катализе и материаловедении. Их свойства во многих случаях определяются не только индивидуальными характеристиками компонентов, но и межлигандными взаимодействиями, приводящими к выраженным неаддитивным эффектам. Такие эффекты могут быть связаны с перераспределением электронной плотности, стерическими факторами и изменением координационной геометрии металлоцентра. В результате вклад каждого лиганда зависит от природы второго лиганда и координационного окружения металла, что существенно осложняет рациональный дизайн подобных систем [1].
Целью настоящей работы является предсказание неаддитивных эффектов в билигандных комплексах с использованием методов машинного обучения и экспериментальная валидация отобранных in silico систем. Предлагаемый подход основан на явном учёте взаимодействия компонентов при построении признакового пространства, что позволяет выявлять эмерджентные свойства комплексов и повысить интерпретируемость получаемых предсказаний [2].
Для описания билигандных систем использовались молекулярные эмбеддинги лигандов. Итоговый вектор признаков формировался путём объединения индивидуальных дескрипторов компонентов с признаками их взаимодействия. Обучение моделей проводилось в задаче бинарной классификации. Качество предсказаний оценивалось по метрикам ROC-AUC и recall для положительного класса на кросс-валидации и независимой тестовой выборке. На основании полученных результатов был выполнен in silico отбор наиболее перспективных комплексов для последующего синтеза и лабораторной проверки. Алгоритмы реализованы на языке Python.
Показано, что учёт межлигандных взаимодействий приводит к значительному повышению точности и стабильности предсказаний по сравнению с моделями, основанными исключительно на индивидуальных характеристиках лигандов. Полученные результаты подтверждают ключевую роль неаддитивных эффектов в формировании свойств билигандных комплексов и демонстрируют перспективность применения методов машинного обучения для их рационального отбора, направленного синтеза и последующей экспериментальной валидации.
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