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Введение. Продукты простых химических реакций, как правило, могут быть однозначно 

определены, однако для многих сложных органических реакций это является серьезной 

проблемой. Экспериментальный метод поиска продуктов реакции является времязатратным и 

требует помощи опытного химика. Существуют также квантово-химические способы, однако 

эти методы очень чувствительны к настройке параметров вычисления и требуют больших 

вычислительных ресурсов. Альтернативным подходом является применение методов 

машинного обучения, которые более масштабируемы и требуют меньше времени. Целью 

нашей работы является разработка алгоритма для предсказания продуктов органического 

синтеза, которые будут учитывать свойства реагентов, растворителей, а также катализаторов 

реакции. 

Основная часть. Существующие на данный момент решения имеют ряд недостатков. Так, 

большинство моделей сфокусированы на определенных классах реакций, а в качестве 

дескрипторов используются только свойства [1] или символьное представление [2] молекул 

реагентов. Несмотря на то, что замена катализатора или растворителя может значительно 

влиять на результат реакции, эти параметры не учитываются в предсказательных моделях, что 

может вести к неточностям в определении продукта реакции. 

Для разработки предсказательных алгоритмов нами был собран набор данных из патентной 

базы USPTO, состоящий из 149510 реакций. Датасет содержит информацию о реагентах, 

продуктах, катализаторах и растворителях органических реакций различных классов. Очистка 

и предобработка датасета производилась с помощью библиотек RDKit [3] и pandas и включала 

удаление дубликатов, проверку на достоверность с помощью базы данных SciFinder, и 

преобразование представления молекул в формат SMILES. На основе анализа данных, было 

выявлено, что катализатор присутствует у 45% всех реакций, а растворитель у 86%. 

В своей работе для разработки алгоритма мы использовали свойства катализаторов и 

растворителей, характеризующие их молекулярную структуру, наличие функциональных 

групп, электронную структуру, поляризуемость, наличие доноров и акцепторов водорода, а 

также площадь полярной поверхности, полученные с помощью библиотеки RDKit. Для 

описания структуры веществ, участвующих в реакции, была использована токенизация и 

векторизация SMILES, полученная с помощью библиотеки word2vec. Для разработки 

алгоритма прогнозирования органического синтеза мы использовали архитектуры LSTM-

RNN, Transformer-based with attention, BiLSTM. Для оценки точности модели использовался 

коэффициент Танимото, рассчитанный для предсказанного моделью и реального продукта 

реакции. Модель LSTM-RNN показала самую высокую эффективность предсказания из всех 

протестированных моделей. Ее Точность предсказаний составила 77%. Анализ важности 

дескрипторов производился с помощью методов SHAP и DeepLift. Наибольший вклад в 

предсказание продукта реакции оказывают дескрипторы, описывающие электронную 

структуру катализатора и молекулярную структуру растворителя. 

Выводы. В ходе данной работы были исследованы различные подходы к применению 

искусственного интеллекта для прогнозирования продукта органических реакций. В качестве 

параметров для предсказания использовались структура реагентов, а также свойства 

катализаторов и растворителей. Модель LSTM-RNN с использованием модели word2vec для 

преобразования SMILES реагентов, растворителей и катализаторов показала высокую 

эффективность в прогнозировании продукта реакции. Точность предсказания оценивалась с 



 

помощью коэффициента Танимото и составила 77%. Анализ важности дескрипторов показал, 

что электронная структура катализатора и молекулярная структура растворителя оказывают 

наибольшее влияние на предсказательную способность модели. Разрабатываемая нами 

нейронная сеть позволит прогнозировать продукты различных классов органических реакций, 

учитывая как реагенты, так и параметры синтеза.  
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