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Работа посвящена разработке модели машинного обучения для предсказания свойств водорастворимости интэрполиэлектролитных комплексов (ИПЭК). Растворимость ИПЭК в водно-солевых средах определяется множеством факторов, связанных с параметрами полимерных компонентов и составом среды. [1-5]
Данная работа посвящена разработке одной из первых моделей на основе подходов машинного обучения для прогнозирования области существования водорастворимых ИПЭК для решения биомедицинских задач. Предложен новый подход независимого рассмотрения физико-химических свойств полиэлектролитов, а также химической структуры их мономерных звеньев. На основе описанного подхода разработана модель IPECnet.
Результаты работы были применены для выбора оптимального состава ИПЭК для различных условий окружающей среды с целью создания бактерицидных покрытий. Разработанный подход является универсальным и потенциально может быть использован для прогнозирования свойств многокомпонентных систем различной химической природы.
Исследование выполнено при финансовой поддержке Некоммерческого Фонда развития науки и образования “Интеллект”. Молодой ученый И.В. Григорян благодарит за поддержку Фонд развития теоретической физики и математики «БАЗИС».
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