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Постановка задачи

Задача
Предсказать продукты реакции по веществам и растворам,
участвующим в реакции
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Схема подхода
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WLN for predicting likely changes in bond order
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Local atom representation

Обозначения

f lv - feature vector атома v на итерации l
fuv - стартовый feature vector связи (u, v)

Ui, Vi,Wi - матрицы WLN (обучаемые веса)
cv - конечное локальное представление атома v
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Global atom representation

Обозначения
αvz - attention score of atom v upon atom z

buv - feature vector, отвечающий за отношение (u, v)

Pa, Pb, u - обучаемые веса модели
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Reaction center

Центр реакции
(u, v, b) находится в центре реакции ⇐⇒ тип связи между
атомами u и v сменился на b

Обозначения
su,v,b - вероятность того, что (u, v, b) в центре реакции
Ma,Mb, Pa, ub - обучаемые веса модели
yu,v,b = 1 ⇐⇒ (u, v, b) в центре реакции
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Reaction center prediction

Обозначения
r - реагенты
pi - i-й потенциальный продукт реакции

c
(pi)
v - feature vector атома v в продукте pi
d
(pi)
v , c

(pi)
v − c(r)v , h(pi,0)v = d

(pi)
v

RC(pi) - множество связей, изменившихся в pi
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Results

Точность на уровне экспертов
Скорость: 100 ms per example on a single consumer GPU

Egor Gladin Prediction of chemical reactivity 12 / 12


	Problem formulation
	Model overview
	Weisfeiler-Lehman Network (WLN)
	Results

