Vorhersage von Bindemitteleigenschaften: Eine Integration von

Graph Neural Networks und Deskriptoren

Gaoyuan Zhang*, Christian Schmitz
Institut fir Lacke und Oberflachenchemie, Hochschule Niederrhein, Adlerstralte 32, 47798 Krefeld
*E-Mail: gaoyuan.zhang@hs-niederrhein.de

N
Motivation:

« Chemische Interpretation durch Ki

* Um Bindemitteleigenschaften zu modellieren, ist es notwendig sowohl lokale
(z.B. funktionelle Gruppe) als auch globale (z.B. Molmasse) Bindemittel-
eigenschaften fur Lacke und Beschichtungen zu verstehen

GNN (Graph Neural Network):

» Bilden molekulare Strukturen effektiv als Graphen ab.

* Koénnen geometrische Struktur und komplexe Wechselwirkungen innerhalb
eines Molekiils darstellen.

Bindemittel-Deskriptoren:

* Quantitative oder kategorische Messungen, die Gesamtheit der

~

* Notwendig fur eine Uibergeordnete Beschreibung der
Polymereigenschaften wie Funktionalitadten und Mischungsverhaltnisse.

+ Bieten einen konsolidierten Uberblick (iber die Eigenschaften von
Polymeren.

Neuerung:

« Einfihrung einer neuen multimodalen Methode: Verknipfung von
Molekdlgraphen und Bindemittel-Deskriptoren.

» Loslichkeitsdatensatz (~13.000 Daten) genutzt, um Graph- und globale
Eigenschaften zu erstellen.

* Tg-Datensatz von Homopolymeren mitttels GNN

« Vergleich der Genauigkeit zwischen herkdmmlichen Methoden und dem
entwickelten multimodalen Modell.

\ Bindemittelcharakteristiken beschreiben. )
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* Weder die Molekile noch die Deskriptoren allein genligen, um die
Eigenschaften des Polymers zu beschreiben

Applikation fur
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+ Die beiden NNs werden fusioniert, um Lack oder Polymer
Eigenschaften vorherzusagen

*Peng, Xiaokang, et al. Balanced Multimodal Learning via On-the-Fly Gradient Modulation. arXiv:2203.15332
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+ Erarbeitung eines Datensatzes zu chemischen Strukturen
von UV-Lacken

* Weiterentwicklung und Optimierung des multimodalen
Lernens und dessen Anwendung in der praktischen
Lackformulierung fur KI-Anwendung
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