
ПРОГРАММА

СЕМИНАРА

Изучение физико-химических свойств
соединений с использованием методов

машинного обучения
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приглашенные лекции и устные доклады
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г. Иваново



20 сентября 21 сентября 22 сентября 23 сентября
9.00-9.45 И. Aнтипин 9.00-9.45 M. Bešter Rogač A. Калиничев Ю. Марфин
9.45-10.30 Н. Мамардашвили 9.45-10.30 R. Buchner O. Kaлугин Ф. Телегин
10.30-11.00 Кофе 10.30-10.45 Кофе Кофе Кофе
11.00-11.45 В. Kесслер 10.45-11.30 Викторов И. Тетко
11.45-13.00 Обед 11.30-12.00 Н. Бичан Л. Шмуклер Круглый стол

13.00-13.30 А. Ксенофонтов 12.00-13.00 Обед Обед Обед
13.30-14.00 М. Луканов 13.00-13.30 Е. Овченкова М. Исляйкин
14.00-14.30 П. Бочаров 13.30-14.00 В. Мозгова Ю. Фадеева
14.30-15.00 Ф. Телегин 14.00-14.30 Е. Иванов Д. Макаров
15.00-15.20 Кофе 14.30-15.00 Я. Филиппова

Круглый стол

15.20-16.05 А. Тропша
16.05-16.50 Л. Бойнович
16.50-17.35 A. Idrissi



20 сентября
09-00 - 09-45 Prof. I. Antipin (Kazan Federal University, Russia) Supramolecular

systems based on calix[4]arenes: a platform for nanomaterials design by
self-assembly

09-45 – 10-30 Prof. N. Mamardashvili (G.A. Krestov Institute of Solution Chemistry of
the RAS, Russia) Design and synthesis of new functional materials and
molecular devices on the base of tetrapyrrolic architectures with well-
defined geometries

10-30 – 11-00 Кофе-брейк
11-00 – 11-45 Prof. V. Kessler (Swedish University of Agricultural Sciences, Sweden)

Molecular mechanisms in alkoxide synthesis of thermodynamically
challenging oxide materials

11-45 – 13-00 Обед
13-00 – 13-30 Dr. A.A. Ksenofontov, M.M. Lukanov, P.S. Bocharov, I.V. Tetko (G.A.

Krestov Institute of Solution Chemistry of the RAS, Russia) Deep neural
network model for highly accurate prediction of BODIPYs absorption

13.30 – 14.00 M.M. Lukanov, A.A. Ksenofontov, P.S. Bocharov, I.V. Tetko (G.A.
Krestov Institute of Solution Chemistry of the RAS, Russia) Machine
learning methods for predicting absorption parameters of dipyrromethene
dyes

14.00 – 14.30 P.S. Bocharov, A.A. Ksenofontov, M.M. Lukanov, I.V. Tetko (G.A.
Krestov Institute of Solution Chemistry of the RAS, Russia) QSPR
analysis of spectral properties of dipyrromethene compounds

14.30 – 15.00 проф. Ф.Ю. Телегин, Ю.С. Марфин (Ивановский государственный
химико-технологический университет, Иваново, Россия) Новые
результаты в изучении строения и свойств бордипирринов

15.00 – 15.20 Кофе-брейк
15-20 – 16-05 Prof. A. Tropsha (UNC Eshelman School of Pharmacy, USA)

Application of artificial intelligence in rational design of chemicals with
the desired properties

16-05 – 16-50 Академик РАН Л.Б. Бойнович (Институт физической химии и
электрохимии имени А. Н. Фрумкина РАН) Кристаллизация воды на
льдофобных поверхностях: управление, механизмы, температурное
поведение

16-50 – 17-35 Prof. A. Idrissi (Lille University, France)

21 сентября

09-00 - 09-45 Prof. M. Bešter Rogač (University of Ljubljana, Slovenia) Surface active
ionic liquids: myths and reality

09-45 – 10-30 Prof. R. Buchner (University of Regensburg, Germany) Hydration and
counterion-binding of some common neurotransmitters

10-30 – 10.45 Кофе-брейк
10-45 – 11-30 Prof. A. Victorov (St-Petersburg State University, Russia) Molecular

thermodynamics for micelle-mediated separation of biocomponents

11-30 – 12-00 к.х.н. Н.Г. Бичан (Институт химии растворов им. Г.А. Крестова



РАН, Иваново, Россия) Прогнозирование спектральных свойств
металлопорфиринов методом глубокой нейронной сети (deep neural
network, DNN)

12-00 – 13-00 Обед
13-00 – 13-30 к.х.н. Е.Н. Овченкова (Институт химии растворов им. Г.А.

Крестова РАН, Иваново, Россия) Подготовка и анализ базы данных
реакций синтеза макрогетероциклических соединений и их
комплексов с d-металлами

13-30 – 14-00 к.х.н. В.А. Мозгова (Институт химии растворов им. Г.А. Крестова
РАН, Иваново, Россия) Квантовый выход синглетного кислорода
макрогетероциклических соединений. Подготовка базы данных и
поиск оптимальных методов для прогнозирования

14-00 – 14-30 инж. Е.Н. Иванов (Ивановский государственный химико-
технологический университет, Иваново, Россия) Изучение
зависимости спектральных свойств в ряду порфириноидов
ААВААВ, АВВАВВ и АВАВАВ типа

14-30 – 15-00 асп. Я.Е. Филиппова (Ивановский государственный химико-
технологический университет, Иваново, Россия) Молекулярный
дизайн структурных ансамблей на основе замещенных
гемигексафиразинов

22 сентября

09-00 - 09-45 Prof. A. Kalinichev (Institut Mines-Télécom Atlantique, France) Recent
advances and perspectives of the atomistic modeling of mineral-solution
interfaces with the CLAYFF force field

09-45 – 10-30 Prof. O. Kalugin (V. N. Karazin Kharkiv National University, Ukraine)
Ion mobility and solvation dynamics in ion-molecular systems: from
phenomenology to microscopic understanding

10-30 – 10.45 Кофе-брейк
10-45 – 11-30 Prof. I. Tetko (Helmholtz Zentrum München, Germany) State of the art in

prediction of chemical reactions using machine learning and AI

11-30 – 12-00 к.х.н. Л.Э. Шмуклер, Д.М. Макаров, Ю.А. Фадеева, И.В. Тетко
(Институт химии растворов им. Г.А. Крестова РАН, Иваново,
Россия) Предсказание температур плавления протонных ионных
жидкостей

12-00 – 13-00 Обед
13-00 – 13-45 проф. М.К. Исляйкин (Ивановский государственный химико-

технологический университет, Иваново, Россия) Теоретико-
экспериментальный анализ ароматических свойств
макроциклических соединений ABАB, ABBB и АВАВАВ типов

13-45 – 14-15 к.х.н. Ю.А. Фадеева, Д.М. Макаров, Л.Э. Шмуклер, И.В. Тетко
(Институт химии растворов им. Г.А. Крестова РАН, Иваново,
Россия) QSPR модели для описания температур декомпозиции
ионных жидкостей

14-15 – 14-45 к.х.н. D.M. Makarov, Yu. A. Fadeeva, L.E. Shmukler, I.V. Tetko (G.A.
Krestov Institute of Solution Chemistry of the RAS, Russia) Beware of
proper validation of models for Ionic Liquids!



23 сентября

09-00 - 09-45 д.х.н. Ю.С. Марфин (Ивановский государственный химико-
технологический университет, Иваново, Россия) Индивидуальные и
конъюгированные BODIPY-люминофоры: спектральные свойства и
возможности применения

09-45 – 10-30 проф. Ф.Ю. Телегин, В.С. Карпова, Ю.С. Марфин (Ивановский
государственный химико-технологический университет, Иваново,
Россия) Хемоинформационный анализ строения и сольватохромных
свойств бордипирринов

10-30 – 10.45 Кофе-брейк
10-45 – 12-00 Круглый стол
12-00 – 13-00 Обед
13-00 – 15-00 Круглый стол. Подведение итогов семинара


