Kivonat

A szakdolgozat a kiralis molekuldk enantiomertiszta elGallitdsahoz kapcsolodo vegyipari
folyamatok optimalizalasaval foglalkozik, a folyamatot egy jszerd, integralt kristalyosito-
nedvesorls késziilékben hajtva végre. A szakdolgozat {6 feladata egy publikacidhoz tartozo
komplex, szintetikusan elGallitott vegyészmérnoki adatsor idGsorainak klaszterezése.

A dolgozat harom f§ részre oszlik. Az elsd rész a kiralis molekulak és azok jelentGsé-
gének bemutatasara fokuszal, kiemelve az enantiomertiszta elGallitds gyogyszeripari rele-
vancidjat. Itt ismertetjiik annak a kémiai adatbazisnak a hétterét, illetve elGallitdsanak
folyamatét, amely a munka alapjat biztositja. A masodik rész az adatbézis kiértékeléséhez
hasznélt gépi-tanulasi eszkoztarat mutatja be. Tobbek kozott részletezésre keriil az alkal-
mazott K-medoids klaszterezd modell, de a klaszterezéshez sziikséges legfébb alapfogalmak
is ismertetésre keriilnek.

Az utolso fejezet pedig a szintetikus adatok elemzésének a lépésein vezet végig. A mun-
ka soran hasznélt idGsoros adatokat kiillonb6zd matematikai transzformaciok segitségével
dolgoztuk fel, hogy megértsiik az adathalmaz strukturalis sajatossidgait. A végs§ 12 klasz-
ter pontos meghatarozasa érdekében kétdimenziés dinamikus idévetemitést (2D Dynamic
Time Warping, 2D DTW) alkalmaztunk, amely remekiil illeszkedett az id&sorok idébeli
eltolodésaihoz.

A kész klaszterezés segitségével végzett osztélyozasi és regresszidés modellek is bemu-
tatasra keriilnek. A szakdolgozatban alkalmazott Catboost osztalyozasi modell feladata
a mintak klaszterek szerinti csoportositasa volt 8 kiillénbo6z6 kémiai és fizikai paraméter
alapjan. A modell segitségével a mintak koriilbeliil 63%-at sikeriilt helyesen klasszifikal-
ni, ami figyelembe véve a csoportok nagy szamét és a valtozatos adathalmazt, igéretes
eredménynek szamit. Ezzel parhuzamosan a szintén dontési fa alapi XGBoost regresszi-
6s modell az elébbi 8 jellemz&t és a klaszterezés osztalyait felhasznalva ad mennyiségi
becslést 5 olyan paraméterre, amely az elGallitott termékkristalyokkal kapcsolatos. Ilyen
kulcsfontossagi attribitum példaul az enantiomertisztasag, de vannak kozottiik a termék-
kristalyok méreteloszlasahoz kapcsolodod értékek is. A modell pontossagat tobb metrika
szerint is kiértékeltiik, az R?-pontszamok minden célvaltozé esetében 86% folott végeztek,
ami kivalo illeszkedést mutat a modell és a valos adatok kozott.

A kutatés soréan kapott eredmények ravilagitanak arra, hogy a gépi tanulas alkalmazé-
sa jelentGs elérelépést jelenthet a vegyipari folyamatok optimalizaldsdban, a technolégiak
nagy ateresztSképességil, korai stadiumi sztirésében. Ezen eredmények 1j mtszaki ku-
tatési terilileteket indithatnak, valamint hozzajarulnak a fenntarthatd gyartasi eljarasok

elémozditasdhoz.



