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UiO-66 является первым в мире представителем Zr-содержащих металл-органических координационных полимеров (Zr-МОКП) [1]. Высокая термическая и гидролитическая стабильность, а также каталитическая активность в различных реакциях, сделали UiO-66 третьим по счету МОКП в мире по общему количеству упоминаний в литературе. Ежегодно в мире публикуется более 400 работ, посвященных свойствам UiO-66.
Высокая стабильность UiO-66 позволяет синтезировать его в различных условиях и широко варьировать концентрации реагентов, добавки различных неорганических и органических кислот-модуляторов, воды и так далее. Подобные вариации в условиях синтеза приводят к  заметным различиям в свойствах получаемых образцов UiO-66. Например, удельная поверхность UiO-66, определяемая методом БЭТ, может меняться от 700 до 1800 м2/грамм, а размер получаемых частиц — от нанометровых (10-20 нм) до микрометровых масштабов (>1000 нм). Схожий разброс значений наблюдается и для дефектности разных образцов UiO-66.
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Рис. 1. Терминал для предсказания свойств UiO-66.
На сегодняшний день не существует общего решения, которое позволяло бы количественно предсказывать свойства UiO-66 исходя только из условий синтеза. В данной работе мы показываем, что модели машинного обучения, основанные на алгоритмах градиентного бустинга и обученные на относительно небольших объемах экспериментальных данных, позволяют предсказывать значения удельной поверхности, размер частиц и общую дефектность UiO-66, а также демонстрируют высокую точность.
Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда (проект № 21-73-00239).
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