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Особое внимание при обращении с высокоактивными радиоактивными отходами уделяется извлечению цезия-137 и стронция-90 как основных долгоживущих радионуклидов. В настоящее время для их выделения и концентрирования из жидких сред предлагаются методы экстракции и сорбции с использованием макроциклических соединений [1]. Однако, синтез новых соединений в лаборатории требует больших затрат ресурсов и времени. Поэтому, чтобы ускорить процесс подбора селективного экстрагента,  необходимо создание новых вычислительных методов.
Для решения поставленной задачи реализована модель на основе графовых сверточных нейронных сетей (GCNN), которая рассматривает молекулу как граф, где атомы соответствуют узлам, а химические связи — ребрам. Это позволяет учесть локальное химическое окружение при формировании признаков [2]. Дополнительное применение механизма внимания позволяет улучшить результаты модели, выявляя те фрагменты молекулы, которые вносят наибольший вклад в прогнозируемую константу устойчивости. Все эти факторы дают модели возможность извлекать значимые структурные признаки и прогнозировать константу устойчивости комплексов.
В ходе обучения модели проведена оценка ее качества на тестовой выборке. Получены следующие значения: среднеквадратичная ошибка (RMSE) 0.88, коэффициент детерминации (R²) 0.87, средняя абсолютная ошибка (MAE) 0.91. Полученные метрики показывают, что предложенный подход позволяет с высокой точностью предсказывать константы устойчивости, что значительно ускоряет первичный отбор высокоселективных экстрагентов для последующего синтеза. Также, для дополнительной оценки точности предложенного подхода проведено сравнение результатов, полученных с помощью GCNN, с данными квантово-химических расчетов. 
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