Вариационные автоэнкодеры для генерации полимеров с заданными свойствами
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Бурное развитие методов искусственного интеллекта и методов хемоинформатики в последние несколько лет позволило создать и внедрить множество моделей численных корреляций «структура-свойство» в различных областях химии и материаловедения, включая химию полимеров [1]. В то время как подобные модели позволяют быстро и точно оценивать избранный набор свойств по структурному представлению полимера (например, его SMILES-кодировке), решение обратной задачи вынуждено опираться на расчет большой базы гипотетических структур или расчет свойств для нескольких вручную отобранных кандидатов. Для расширения возможностей направленного дизайна полимерных материалов нами реализован генеративный подход получения SMILES мономерного звена полимера по заданным физическим свойствам (температура стеклования, плотность, модуль Юнга и т.д.) при помощи байесовской оптимизации в скрытом пространстве вариационных автоэнкодеров (VAE) (рис. 1). В работе продемонстрированы подходы к наполнению корпуса для обучения вариационных автоэнкодеров, подбор архитектуры энкодера и декодера на базе трансформеров и используемые алгоритмы поиска по скрытому пространству.
[image: ]Рис. 1. Схема алгоритма генерации полимера с заданными свойствами при помощи байесовской оптимизации на скрытом пространстве вариационных автоэнкодеров
Работа выполнена в рамках программы государственной поддержки центров Национальной технологической инициативы на базе образовательных организаций высшего образования и научных организаций.
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