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Модели машинного обучения (ММО) демонстрируют новый подход к описанию электростатических взаимодействий. Благодаря гибкости, масштабируемости и переносимости ММО позволяют добиться высокой точности предсказания частичных атомных зарядов при оптимальной вычислительной сложности. ММО находят применение в новых моделях молекулярного докинга и современных силовых полях молекулярной механики [1].
Одним из требований к качественным ММО является переносимость – способность корректно прогнозировать свойства химических окружений, отсутствующих в обучающей выборке. Переносимость модели случайного леса в воспроизведении DDEC зарядов указывает на существенную обобщающую способность ММО [2]. Интерес представляет анализ переносимости нейросетевых моделей в предсказании различных видов частичных атомных зарядов.[image: ][image: ]
Рис. 1. Сравнение зарядов для атомов углерода, предсказанных моделью, с RESP зарядами A для кластеров из обучающего набора; B для кластеров из тестового набора
В работе были построены модели на основе полносвязной нейронной сети для предсказания зарядов RESP, MMFF94 и ДРЭО [3]. Обучение и тестирование модели проводилось на виртуальной библиотеке структур малых органических молекул (лиганды из PDBbind Database v.2020). Библиотека была кластеризована по схожести «AtomPairs» молекулярных отпечатков атомного окружения с помощью пакета RDKit. Для анализа переносимости, кластеры были разделены на обучающий и тестовый наборы.
Полученные модели показали высокую точность (рис. 1) (RMSE порядка 0.139, 0.036, 0.032 а.е. заряда атомов углерода для RESP, MMFF94 и ДРЭО, соответственно) и переносимость при применении модели на тестовой выборке для всех типов атомных зарядов, даже при малой сложности их архитектуры. Полученные результаты могут указывать на значительный локальный характер частичных атомных зарядов, прогнозируемых ММО.
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