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Эрозионностойкие лакокрасочные покрытия (ЛКП) широко применяются в промышленности. С появлением новых плёнкообразующих и функциональных наполнителей возникает запрос на создание материалов с улучшенными характеристиками, однако их целенаправленная разработка затруднена из-за отсутствия ясных моделей, связывающих состав со свойствами. Цифровизация материаловедения, в частности методы машинного обучения (ML), открывает новые возможности для ускорения разработки рецептур и выявления скрытых закономерностей [1]. Однако в настоящее время применение машинного обучения в области лакокрасочных материалов (ЛКМ) в следствие их сложности и многокомпонентности весьма ограниченно: имеется немного примеров достаточно узконаправленных исследований [1,2]. В данной работе мы ставим перед собой задачу разработки подхода к применению машинного обучения для прогнозирования физико-механических свойств эрозионностойких ЛКП на основе их рецептуры. В рамках исследования были решены следующие задачи: определение входных и выходных параметров модели, формирование экспериментальной базы данных и первичное моделирование. 
Для создания однородной базы данных были разработаны двухупаковочные полиуретановые покрытия на основе акриловых полиолов «ИНДПОЛ» и алифатического изоцианата. Варьируя концентрацию (от 5 до 20 масс. %) различных по морфологии функциональных наполнителей (нитевидный оксид цинка, микроволластонит, микротальк), мы получили 12 композиций. 
При решении задачи составления датасета, в качестве целевых (таргетных) значений были выбраны такие свойства покрытий, как коэффициент износа Табера (ГОСТ 20811-2025), адгезия (ГОСТ 31149-2014), твердость (ГОСТ 5233-2021), прочность при ударе (ГОСТ 4765–2024). В качестве входных параметров были выбраны качественные и количественные признаки, характеризующие как соотношения компонентов в рецептуре, так и их свойства. Для описания пленкообразующего и отвердителя использовали число активных функциональных групп и их структуру (SMILES-записи), также температуру отверждения покрытия. Наполнители и пигменты характеризовались химическим составом (также через SMILES), значением pH водной вытяжки, средним диаметром частиц, коэффициентом формы, смолоемкостью. По SMILES записям с помощью библиотеки RDKit были рассчитаны следующие признаки: NumRotatableBonds, NumValenceElectrons, FractionCSP3. 
Первичное моделирование с использованием Random Forest Regressor показало, что на параметр твердости и износостойкости покрытия наибольшее влияние оказывает соотношение компонентов, размер, форма и кислотно-основные свойства поверхности частиц наполнителей и пигмента. Незначительный вклад признаков, описывающих пленкообразующее, связан, очевидно, с малой вариабельностью этих параметров в исследуемой выборке. Низкие значения коэффициента детерминации для параметров адгезии и прочности при ударе указывают на ограниченную чувствительность стандартизированных методов их измерения.
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