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Актуальным направлением развития российской атомной энергетики является реализация замкнутого ядерного топливного цикла, подразумевающего наличие стадии переработки отработавшего ядерного топлива (ОЯТ). В технологической схеме переработки ОЯТ для селективного разделения и извлечения катионов тяжелых металлов, включая изотопы урана, нептуния и плутония, применяются методы жидкость-жидкостной экстракции с использованием органических комплексообразователей, а также электрохимические подходы. Однако применение неорганических соединений железа или урана в качестве редокс-агентов приводит к повышению солесодержания растворов, а также к засорению узлов технологических установок. Перспективной альтернативой выступают несолеобразующие малые органические молекулы. Применение теоретических методов для моделирования редокс-потенциалов подобных соединений в заданных растворителях до этапа синтеза позволяет значительно расширить область поиска редокс-агентов в химическом пространстве и уменьшить объем трудоемких экспериментальных исследований. 
[bookmark: _Hlk223089769]Был создан алгоритм, который предсказывает редокс-потенциал органических молекул в выбранном растворителе на основе графовой сверточной нейронной сети, использующей представление редокс-активных молекул в виде графов и представление растворителей в виде вектора физико-химических параметров. Модель была обучена на наборе данных, состоящем из 1121 экспериментально определенного редокс-потенциала в различных лабораторных растворителях, составленном вручную из литературных данных и результатов собственных экспериментов по регистрации вольтамперограмм, а также 24115 теоретических потенциалов молекул, полученных при помощи квантовохимических расчетов (PM7 + COSMO), наборы конформаций для которых молекул определялись с использованием алгоритма искусственной пчелиной колонии. [1] 
[bookmark: _Hlk223089801]Полученная модель способна предсказывать одноэлектронный окислительный и восстановительный потенциалы молекулы в диапазоне от -2.8 до +2.7 В в 12 различных полярных и неполярных растворителях в диапазоне СКО от 0.05 до 0.23 В, коэффициент детерминации модели (R2) на внешнем тестовом наборе данных находился в диапазоне 0.93-0.97. При помощи модели осуществляется скрининг доступных библиотек химических соединений на предмет подбора селективного редокс-агента для восстановления плутония(IV) в присутствии урана(VI). 
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