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Прогресс последних лет

MPNN; 19,5

SchNet; 13,4

PhysNet; 8,2

DimeNet; 8,02
MXMNet; 5,9

PaiNN; 5,85 TorchMD; 6,15

Allegro; 4,7
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Точность предсказания энергии на QM9



Точность сильно зависит от выборки

Азокси Высокоэнерг. Сахара

PC9 3,76 3,03 0,29

QM9 23,70 21,28 6,66

Alchemy 95,21 66,59 48,13

OD9 65,76 1,53 0,38

Точность предсказания энергии атомизации различных групп веществ (средняя 
абсолютная ошибка в ккал\моль) в зависимости от тренировочного набора данных



Спасибо за внимание!


