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Машинно-обучаемые межатомные потенциалы (MLIP, Machine-Learned Interatomic
Potentials) становятся всё более востребованными в задачах молекулярного модели-
рования, особенно когда речь идёт о структурно сложных и электронно неоднород-
ных системах. В частности, системы, находящиеся на границе между координацион-
ной и органической химией — такие как комплексы фенантролина меди и индольные
соединения, близкие по структуре к триптанам, — представляют собой важный класс
объектов для применения MLIP. Их изучение актуально не только с фундаментальной
точки зрения, но и в контексте биофизики, где подобные структуры используются как
модельные системы для изучения молекулярного узнавания, координационной селек-
тивности и динамики связей в условиях, приближённых к биологическим средам.

Координационные комплексы с переходными металлами, включающие азотсодер-
жащие лиганды (например, производные фенантролина), могут моделировать актив-
ные центры металлопротеинов или вмешиваться в их функции. Индольные производ-
ные, включая структуры, близкие к триптанам, демонстрируют структурную гибкость и
способность к специфическому связыванию с биомолекулами, что делает их важными
модельными системами при изучении взаимодействий «молекула–мишень» и конфор-
мационной адаптивности. Тонкая настройка геометрии и электронных свойств в этих
системах определяет их биологическую активность, а значит, требует точных инстру-
ментов для их теоретического описания.

Классическиемежатомныепотенциалыне способныадекватноописывать сложные
проявления координации, изменения валентных состояний, делокализацию заряда и
специфические слабые взаимодействия, критичные для биологически значимых со-
стояний. В таких условиях MLIP, основанные на нейросетевых или графовых архитек-
турах (например, SchNet, NequIP, MACE), обучаются на высокоточных квантовохимиче-
ских данных и демонстрируют способность воспроизводить потенциальную энергию и
её производные с точностью, сопоставимой с методами abinitio [1].

Однако реализацияMLIP в биофизически значимых координационных системах со-
пряжена с рядом методических вызовов. Необходимо учитывать широкий спектр воз-
можных координационных состояний, чувствительность к окружению (включая вод-
ную среду и ионы), конформационную гибкость, множественность функциональных
групп и сложную топологию молекул. Формирование репрезентативных обучающих
выборок и обеспечение переносамоделеймежду системамиразной природыостаются
открытыми задачами [2]. Кроме того, важна интерпретируемость моделей — возмож-
ность сопоставления выходов MLIP с химически значимыми параметрами.

Таким образом, применение MLIP к системам типа фенантролин меди и триптано-
подобных структур отвечает актуальному биофизическому запросу на точные и мас-
штабируемые модели, способные описывать молекулы с гибкой структурой и богатой
электронной природой в условиях, приближённых к биологическим.
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