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Одним из ключевых радиохимических свойств соединений является их радиолитическая стойкость. Наибольшее значение это свойство имеет при переработке ядерного топлива в рамках ядерно-топливного цикла (ЯТЦ), где используются органические растворители, лиганды, ионообменные смолы и другие соединения. Чем выше их устойчивость к радиолизу, тем эффективнее, безопаснее и экономичнее процесс переработки. Не менее важна радиолитическая стойкость и в ядерной медицине, где радиолиз ограничивает срок годности и стабильность радиофармпрепаратов, меченных радионуклидами. Таким образом, поиск и разработка радиолитически стабильных соединений представляют собой актуальное и перспективное направление радиохимии.
Несмотря на совершенствование методик работы с источниками излучения, экспериментальное определение радиолитической стойкости по-прежнему остаётся сопряжённым с высокими рисками, значительной продолжительностью и материальными затратами. В качестве безопасной и быстрой альтернативы рассматривается прогнозирование радиолитической стойкости с применением методов искусственного интеллекта. В последние годы данное направление получило активное развитие и стало неотъемлемой частью повседневной жизни, однако в научных исследованиях искусственный интеллект, прежде всего, является мощным инструментом для решения прикладных задач, в том числе для прогнозирования свойств химических соединений и материалов.
Ключевым условием для построения корректной предсказательной модели является наличие качественного набора данных, однако в настоящее время открытые базы данных радиолитической стойкости отсутствуют. В работе предложен автоматизированный подход к формированию такой базы данных, включающий поиск и загрузку публикаций, дальнейшее извлечение и структурирование экспериментальных данных с использованием методов искусственного интеллекта.
На основе сформированного набора данных реализовано построение и обучение модели для прогнозирования константы гамма-радиолиза растворов органических соединений с учётом структуры соединения, растворителя, концентрации и мощности дозы облучения.
Отдельное внимание в работе уделяется проверке точности построенной модели на экспериментальных данных. В качестве тестовых систем были выбраны несколько соединений класса каликсаренов – перспективных комплексообразователей для разделения цезия и стронция в технологиях переработки ОЯТ. В рамках работы было проведено гамма-облучение растворов исследуемых каликсаренов в органических растворителях, рассчитаны их константы радиолиза, а также проведена жидкостная экстракция стронция из водного раствора для определения экстракционной способности каликсаренов в исходных и облученных растворах.
Таким образом, в работе реализован полный цикл разработки актуального для радиохимии инструмента — от формирования базы данных радиолитической стойкости органических соединений до построения предсказательных моделей константы радиолиза и экспериментальной проверки модели. Предложенный подход создаёт основу для направленного отбора и поиска радиолитически устойчивых соединений, перспективных для процессов переработки ОЯТ и радиохимических технологий.
