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Прогнозирование молекулярных свойств является фундаментальной задачей в областях 

химии, медицины и экологии [1-3]. Современные вычислительные методы позволяют решать 

эту задачу быстро, эффективно и с достаточной точностью. В настоящее время основными 

инструментами для предсказания свойств химических соединений являются методы 

машинного обучения, такие как нейронные сети различной архитектуры, деревья решений, 

метод опорных векторов, метод k-ближайших соседей. 

В отличие от физических моделей, применяемых в квантовой химии и молекулярной 

динамике, подходы машинного обучения используют алгоритмы, основанные на 

математических взаимосвязях между структурой молекулы и ее свойствами. Данный подход 

позволяет описывать не только уже существующие вещества, но и прогнозировать 

химические, биологические и физические свойства новых соединений [4]. Кроме того, 

преимуществом методов машинного обучения является возможность обработки больших 

объемов данных без привлечения значительных вычислительных ресурсов. 

В докладе будут рассмотрены применение и эффективность современных методов машинного 

обучения в приложении к прогнозированию химических свойств существующих соединений 

и гипотетических веществ. В частности, в работе будут представлены результаты 

использования нейронной сети для решения актуальной проблемы загрязнения окружающей 

среды углекислым газом [3]. 

 

 

Рисунок 1. Схема процесса машинного обучения 
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