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Для эффективного экстракционного разделения при переработке отработавшего ядер-
ного топлива необходимо подбирать лиганды, обеспечивающие прочное связывание с кати-
онами металлов. Экспериментальное определение устойчивости комплексов требует зна-
чительных ресурсов, поэтому представляется актуальной задача теоретического предска-
зания констант устойчивости комплексов катионов с органическими лигандами.

В последние годы графовые нейронные сети с успехом применялись для решения раз-
личных химических задач [1,2]. В данной работе была исследована возможность исполь-
зования подобной архитектуры для предсказания констант устойчивости комплексов ме-
талл-лиганд состава 1:1. Разработанная архитектура позволяет строить прогноз на осно-
вании двумерной формулы лиганда и информации о катионе металла.

Предлагаемая модель была обучена на комплексах лантаноидов (и близких к ним по
свойствам Sc и Y), а также некоторых актиноидов. Коэффициент детерминации (R2) ито-
говой модели на валидационной выборке для трехвалентных катионов Am, Cm, Bk, Cf
превысил 0.95.
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Рис. : 1. Предлагаемая архитектура нейронной сети
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