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Az értekezés témavalasztasa

Az értekezésben bemutatott kutatasaimban olyan mddszereket fejlesztettem és alkalmaztam,
amelyek kilonb6z6 forrasbdl szarmazd kémiaval és kiilondsen a fizikai kémiaval kapcsolatos
adatokbdl a klasszikus statisztikai modszereken tulmutaté informaciok kinyerését tették
lehetévé. Olyan rejtett informaciok keresésével probalkoztam, amelyekhez néha specialis
szimuldcids és adatkiértékelési modszereket kellett kitalalnom, szamitdgépes kdd formajaban
megvaldsitanom majd alkalmaznom. Az értekezés latszélag eltéré harom {6 terlletét (vagy
10-15 részteriiletét) ez a kutatasi modszer koti 6ssze: mind szamitogépes kutatast jelentenek,
adatok felkutatdsat, beolvasasat, generalasat, esetleges szimuldciok elvégzését, a hozzd
kapcsolédd programozast, programok modositasat és alkalmazdsat, majd az eredmények
értelmezését. Az MTA doktori értekezések leggyakrabban a jel6lt kutatasainak targyara
vonatkozdan egy-egy szlikebb terlleten valé eredményeket mutatnak be. Mdiszeres
vizsgdlatokkal kapcsolatos értekezéseknél azonban el6fordul, hogy kutatdsok targya
meglehetGsen diverz, a szaktertleti specializalédas a kutatas eszkozeiben és modszerében, pl.
adott m(iszercsoport alkalmazdsaban vagy fejlesztésében jelenik meg. A szamitogépes kémiat
Ujabban szokas mint 6nalld kutatasi eszkdztarat definialni. Emiatt gondoltam, hogy lehetséges
egy olyan dolgozat elkészitése, ahol a bemutatott eredményeket a kutatads eszkoze, jelen
esetben a hasznalt szamitogépes szimulacids és egyéb adatkiértékelési mddszerek kotik Gssze.
A dolgozat gerincét azok a cikkek adjak, amelyek belefértek a valasztott cimbe, azokat a
munkakat hagytam ki, amelyek témaja az adatfeldolgozasi cimtdl tavoli volt. A tematikai
szelekcion felll kihagytam azokat a munkakat, ahol Ugy lettem tarsszerz6, hogy se a raforditott
id6, se a megvaldsitassal kapcsolatos 6tleteknél nem volt jelent6s a hozzajarulasom. A tézisek
42 cikkre vonatkoznak, a dolgozat 45 munkara.

A dolgozat kémiai bizottsaghoz soroldsa nem egyértelm, annak ellenére, hogy a kutatasok
eszkdze és mddszere egységes volt. A szimuldciokkal és az inverz problémaval kapcsolatos
részek hagyomanyosan a fizikai kémiai teriilethez, mig a kemometriai témak az analitikai
kémidhoz tartoznak. A két terllet megértéséhez az értekezés fliggelékben rovid leirdsa
taldlhaté azoknak a mddszereknek és elnevezéseknek, amelyek az egyik teriileten jaratos

kutaténak a masik teriletrdl ismeretlen alapismeretnek tekinthetéek.
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A kutatasok f6bb teriiletei

Vizsgdlatok a forditott Monte Carlo mddszerrel kapcsolatban

A 3.1, 3.2 és részben a 4.3. fejezetek az egyetemi doktori (PhD) dolgozatom folytatasanak
tekinthet6ek. A kutatasokban a forditott Monte Carlo mdodszer (RMC) [McGreevy, RL; Pusztai,
L, Mol. Simul. 1, 359 (1988)] egyértelmliségével és teljesit6képességével foglalkoztunk
Baranyai Andras tarsszerz6mmel. A munka soran kiilonb6z8 statisztikus mechanikai
fliggvényeken és azok fluktudacidin keresztil vizsgdlatuk az RMC maodszert. Az els6 kérdés az
volt, kozelebb tudjuk-e vinni az RMC moddszer fazistérbeli mintavételezését a kanonikus
sokasagnak megfelel6 mintavételezéshez? Bar kisebb eredményeket elértiink, de itt nem a
kidolgozott mddositasokat, vagy az RMC dinamikai véltozatdnak megalkotasat gondolom f&
eredménynek, hanem azt, hogy viszonylag egzakt mddon sikerilt definidlnunk a mddszer
korlatait, azok koézil is a legfontosabbat, hogy az RMC nem képes a kanonikus sokasagnak
megfelel6en mintavételezni a konfiguracios teret. A fluktuaciok elemzésekor elméleti
jelentGségli eredményt értiink el. Bemutattuk, hogy kanonikus sokasagban a parkorrelacids
g(r) fuggvény meghatérozza a sajat fluktuacidjat:

o2(r) = (9()
4mr2dro

, ahol p a rendszer s(iriségét jeloli.

A masik a forditott Monte Carlo szimuldciéhoz kapcsol6dd téma a mddszer dtdolgozasa volt
kolloid mérettartomanyu rendszerek diffrakcids adatainak értelmezésére. Itt a f6 kérdés a
belsé szerkezet paramétereinek a parhuzamos meghatarozasa volt, hiszen a mért diffrakcios
fliggvények fliggenek ezektdl a sokszor mas forrasbol nem megkaphatoé adatoktdl. Az altalam
végzett szimuldciokban a klasszikus részecskepoziciok mellett parhuzamosan a részecskék
bels§ szerkezetére vonatkozd paraméterek becslésére is mddszereket dolgoztam ki, pl.
alkalmassa tettem a mddszert polidiszperz gombszer( kolloidok, hengeres rendszerek és

specidlis szerkezet( fellletaktiv anyagokbdl allé micelldk modellezésére.

Klasszikus szimuldciok: kélcsénhatdsok meghatdrozdsa a priori és a szimuldcio kézben

A 4.1. és a 4.2. fejezetekben a kondenzalt fazisok szimulacidban vald leirasanak két modjat
mutatom be. A 4.1. fejezetben a hagyomanyos moddszert, amikor a szimulacio el6tt pl.
kvantumkémiai szamitasok (QM) segitségével meghatarozzuk a részecskék kozotti
kolcsdnhatasi fliggvényeket. A bemutatott példak elektrolit hatarfelllet molekularis dinamikai
szimuldcidihoz szamolt kélcsdnhatasi fliggvényeimre vonatkoznak: ion-higany felllet és ion viz
kolcsdnhatdsokra. A 4.2. fejezetben egy olyan fejlesztést és egy alkalmazast mutatok be, ahol
a kélcsonhatasi figgvényt nem el6re hatdrozzuk meg, hanem a szimulacid kozben szamoljuk.
Az els6 eset a sajatfejlesztésli szemiempirikus kvantumkémiai Monte Carlo szimulacié, ahol

maga a rendszer két kvantummechanikai szinten kerll leirdsra. Ez a modszer volt az elsé

QM/QM felosztast tartalmazé Monte Carlo szimuldcids eljardas. A masik kutatds a Car-
Parrinello molekuldris dinamika [Car, R; Parrinello, M, Phys. Rev. Lett. 55, 2471 (1985)] els6
alkalmazasa a sztratoszférikus 6zonbomlas kinetikdjanak vizsgalatara, amely valdszinlileg az

elsé magyar alkalmazasa is volt a mddszernek.

Henderson tétele és az inverz probléma
Henderson 1974-ben kozolte a tételét [Henderson, RL, Phys. Lett. 49A, 197 (1974)], amely
szerint egy parkolcsénhatassal (u(r)) leirhaté klasszikus mechanikai rendszer esetén létezik egy
elméleti funkcional pér, F(u(r)) és F(g(r)), amelyek kdlcséndsen egyértelmien ésszekétik az
u(r)-t a g(r)-rel:

3 Flu(r) > g(r) és F(g(r)) -> u(r)
A pérkolcsonhatas - szerkezet iranyban a funkcional keresése helyett az elmult évtizedekben
klasszikus és kvantummechanikai szimuldcidkat haszndlunk. A forditott irdnyt nevezi az
irodalom inverz problémanak. Itt tisztan elméleti és szimuldciéval kombinalt megoldasok is
léteznek, de egyeldre nincs olyan altaldnos megoldas, mint amilyenek a forditott irdnyban a
szimuldciok.
A forditott Monte Carlo mddszer hidnyossagai miatt merult fel, hogy nem célszer(ibb-e, ha a
diffrakcids adatokbdl inkabb a kdlcsdnhatast prébaljuk meghatdrozni, hogy azzal utana teljes
értékl szimulacidkat végezhessiink a kérdéses rendszerekre? Felmerilt az is, hogy
amennyiben egy rendszert kiilonb6z6 egyszerUsitésekkel és modszerekkel szimulalunk, mikor
allithatjuk, hogy a két szimulacid a vizsgélt (rész)rendszerekre egyenértékii? Osszességében
négy oldalrdl kozelitettem meg a kérdést, kiilonb6z6 bemend adatok, modell egyszerdsitési
célok és numerikus matematikai modszerek mentén. Mindegyik modszer az inverz probléma
egy-egy Uj megoldasara vezetett. A masodik kérdésre is valaszt kaptam, hogy a két szimulacio
akkor tekintheté azonosnak a kérdéses (rész)rendszerekre, ha a szerkezeti, dinamikai és
energetikai jellemz6k mind azonosak.

A kinetikai Monte Carlo szimuldcié néhdny alkalmazdsa

A szamitogépes kémidban az elvileg tokéletes modell egy a kdlcsonhatasokra a kémiai
atalakuldsok leirasara is alkalmas kvantumkémiai mddszerrel leirt olyan nagy rendszer, ahol a
vizsgalt jelenséget mar nem befolyasolja annak a rendszer mérete, valamint a szimulacio
id6skalaja is jelent6sen nagyobb, mint a kovetend6 folyamaté. A valdsdgban a harom
kritérium optimalis kompromisszumat keressiik minden feladatnal. Ennek az id&/tér/modell
komplexitas harmasnak adott feladatokra egy lehetséges optimalis megoldasa a kinetikai
Monte Carlo szimulacié. Alapfeltétele, hogy a rendszeriink redlis szamu diszkrét allapotra
bonthaté és ismert az allapotok kozotti reakcidk sebessége. Harom kérdést vizsgaltam
kinetikai Monte Carlo szimuldciok segitségével: Meghatarozhatdéak-e a mikroszkopikus
kristalyndvekedés kinetikai allandoi pusztdn az elemi cella és egy ismert makroszkopikus
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kristalyforma alapjan? Alkalmas-e a metadinamika [Laio, A; Parrinello, M, PNAS 99, 12562
(2002)] egy telijes mikroszkopikus kristalyosodasi éllandé készlet meghatarozasara,
amennyiben a hagyomanyos molekularis dinamikai direkt Ut a ritka események kis szama
miatt nem jarhaté? Hogyan definidljuk az un. kommittor fliggvényt [Peters, B, Reaction Rate
Theory and Rare Events, Elsevier, Amsterdam, (2017)] tébb minimummal rendelkezd

rendszerek szimuldcidjakor?

Szeridlds

Az 5. fejezetben a kemometridhoz kapcsolddd kutatasaimat mutatom be. Az 5.1. fejezet
témdja a szeridlas. A név a kémiai szakirodalomban alig ismert, pedig a tudomany minden
dgaban jelenlevé modszert jelent. F6 célja, hogy a szeridlast kovet6en szamos rejtett
tulajdonsaga/mintazata elérhet6vé valik egy adattdmbnek, mindemellett kisebb méret
esetében a tdblazatok szamszerlien is jobban attekinthetéek lesznek, mig pl. szinkédos
vizualizacid esetén értelmezhet6 csoportok-trendek valnak lathatova. Egy kétdimenzids
kémiai adattomb (tablazat) hagyomanyosan a soraiban objektumokat, az oszlopaiban
valtozokat tartalmaz. Ezek sorrendje valamilyen matematikai célfiiggvény vagy algoritmikus
el6iras alapjan atrendezhetd, ezt nevezzik szeridlasnak [Liiv, |, Stat. Anal. Data Min. 3, 70
(2010)].

Az dltalunk kifejlesztett szerialasi mddszerek egyediek mind a célzott adatszerkezetek, mind
az objektum és a valtozdtengelyek 6sszekapcsoldsa szempontjabol. Az alapfeltevésiink az volt,
hogy olyan adatmatrixokat szeretnénk rendezni, ahol az objektumok hasonldsagat egy-egy
objektumparra vagy csoportra néhany tulajdonsag hatdrozza csak meg, mig a tobbi
tulajdonsag értékei nem relevansak, azok eltérGek is lehetnek. Célunk az volt, hogy a rendezés
utan leolvashaté legyen, hogy melyik objektumok a hasonléak és hogy az adott par vagy

csoport hasonldsagat melyik tulajdonsagok okozzak.

Trendvizsgdlat és normdleloszlds kérdései

Az 5.2 fejezetben két kisebb témat targyalok. Az elsd rész a trendvizsgélatokkal foglalkozik,
ahol a cél egy a korabbi mddszereknél [pl. Neumann, J; Kent, RH; Bellison, HB; Hart, BI, Ann.
Math. Statist. 12, 153 (1941)] ismertebb statisztikai alapokon allé uj mddszer kifejlesztése volt.
Mindemellett sikeresen kiterjesztettem id6fliggs és keresztkorrelacids esetekre is a régi és a
sajat Uj modszereket. A masik téma a normaleloszlasu adatok két részkérdését targyalja, az
egyik a felhasznalok szamara tobbnyire ismeretlen furcsasagait a centrdlas és skalazas
lehetGségeinek, a masik a normal eloszlasi mintak becsllt szérasainak szamolasakor
hasznalhato korrekcids faktor hatdsat a t-eloszlasra és kiilonb6z6 kurtdzis tesztekre [pl. Geary,
RC, Biometrika 28, 295 (1936)].

Az allokdcid és a modellvaliddlds kérdései

Az 5.3. fejezeteben szerepelnek a legtujabb kemometriai eredményeim. A modellalkotas
kérdéseinek két kdzponti témdja az allokacio és a validalas. Allokacié alatt a modellezéskor azt
értjiik, hogy milyen valtozé tartomanyokbdl, vagy akdr pontosan milyen értéknél és milyen
stratégia alapjan jeloljik ki a kilonb6z6 halmazok, pl. a tanitd és a teszt készletek elemeit.
Validalas alatt pedig egy adott modell mingsitését értjik annak érdekében, hogy a modell
teljesit6képességét pontosan hatarozzuk meg. A fejezetben regresszidos modelleket illetve
modellezést vizsgaltunk tébb szempontbdl, tagoldsunkban és a nomenklaturaban tébbnyire
kovetve az OECD QSAR javaslatait [“OECD principles for the validation, for regulatory
purposes, of (quantitative) structure-activity relationship models” 2004, “Guidance document
on the validation of (Quantitative) Structure-Activity relationships[(Q)SAR models” 2007
Organisation for Economic Cooperation and Development (OECD),
https://www.oecd.org/chemicalsafety/risk-assessment/validationofgsarmodels.htm.]. Az
5.3. fejezetben szerepl6 publikdciok f6 kérdései: Hogyan vdlasszuk meg az adatablakot
periodikus valtozok esetén, ha nincs lehetGség a valtozdk téruszra helyezésének? Milyen
kapcsolat taldlhaté a modellezést megel6z8 kisérlettervezés stratégidi és a létrehozott
modellek validalt teljesitménye k6z6tt? Igaz-e, amit a kisérlettervezésnél beigérnek? Kinek van
igaza, a bels6 validacid, vagy a kilsé validacié adaz hiveinek? Hogyan viszonyul ez a régi
kemometrikusi vita a gépi tanulds Uj trendjeihez? Mit arul el a validacidés paraméterek
mintaméretfliggése és a korrelacidik? Sziikség van-e az Gsszes irodalomban taldlhatd
validdcios paraméterre? A robusztussagot keresztellen&rzéssel vagy bootstrap maddszerrel
vizsgaljuk? Van-e kilonbség az egy és a tébb elem kihagydsos keresztellen6rzési modszerek
itéletében? Mondhatunk-e valamit csak az Un. R? és Q? ismeretében az adathalmazunk

alkalmassagarol? Mit jelent az adatszivargas a kemometriaban?

Tézispontok
A tézispontokndl a valtakozd egyes szam els személy és tobbes szam els6 személy minden
esetben arra utal, hogy szeparalhatonak érzem-e az altalam elért 0j tudomanyos eredményt

a tarsszerz6kétél.

1. Vizsgalatokat végeztem a forditott Monte Carlo mddszerrel kapcsolatban. Megallapitottuk,
hogy a kiilonboz6 szerkezeti, termodinamikai és dinamikai tulajdonsagok atlagat és
fluktudacidjat nem reprodukalja megfeleléen a mddszer. Az RMC a kanonikus sokasagtol
eléréen mintavételezi a konfiguracios teret, valamint az altalunk kifejlesztett szerkezeti alapu
molekuldris dinamikai illesztés dinamikaja sem felel meg a kanonikus sokasag dinamikajanak.

(1] [2] [3] [4] [5]
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2. Felfedeztem, hogy a parkorrelacids flggvény fluktuacidjat dnmaga a flggvény hatarozza
meg. Levezettik egy bizonyitasat ennek, illetve egy Uj bizonyitasat a Henderson-féle tételnek.

A szerkezeti fuggvény fluktuacidjanak szamoldsara kozelit6 képletet dolgoztam ki. [1] [3] [6]

3. Mddszereket dolgoztam ki belsd szerkezettel rendelkezé rendszerek forditott Monte Carlo
modellezésére. Bemutattam, hogy monodiszperz kolloid rendszerek estén célszerli a
részecskedtmérG el6zetes optimaldsa, de readlis eredmények csak polidiszperz kozelitéssel
kaphatéak, ami megoldhaté részecske atmérék parhuzamos illesztésével. Uj moédszert
dolgoztam ki bels6 szerkezettel rendelkez6 nanométeres tartomanyu részecskék forditott
Monte Carlo modellezésére, amit sikerrel alkalmaztunk hengeres nikkel katalizator szemcsék
és nemionos fellletaktiv anyag micelldinak modellezésére. [7] [8] [9] [10] [11] [12]

4. Négy Uj moddszert dolgoztam/dolgoztunk ki a statisztikus mechanika szerkezet -
parkolcsonhatas inverz problémdéjanak numerikus megoldasara. a) Bemutattuk elséként a
Born-Green-Yvon hierarchia teljestilését numerikusan, majd kombinaltan alkalmaztuk a
forditott Monte Carlo mddszerrel parpotencial meghatarozasara. b) Tovabbfejlesztettem az
inverz Monte Carlo maddszert, hogy alkalmas legyen szerkezeti fliggvénnyel, mint bemend
adattal dolgozni, illetve noveltem az iterativ mddszer numerikus stabilitasat. c) Mesterséges
ideghdlds kozelité megoldast dolgoztam ki szerkezeti fliggvénybdl kiindulé parpotencial
meghatarozasra. d) Szimulacidk konfiguracidibol szarmazd parkorrelacios fliggvényei és
Osszenergiai ismeretén alapuld potencidl meghatdrozé6 moddszert dolgoztam ki, amely
hatékonyan hasznalhato coarse graining potencidl meghatarozasara. [13] [14] [15] [16] [17]
(18]

5. Coarse graining potencidlok esetére tisztaztam, hogy parhuzamosan mind a szerkezet, az
energetika és a dinamika reprodukcidja szlikséges egy Uj redukalt modellben. [3] [5] [17]

6. Alkéli ion/halogenid-higany és szisztematikus alkali ion/halogenid-viz kélcsénhatasokat
hatdroztam meg kvantumkémiai szdmoldsok segitségével hatarfellleti és tombfazisbeli

molekuldris dinamikai szimulacidkhoz. [19] [20]

7. QM/QM szemiempirikus kvantumkémiai Monte Carlo szimuldcids modszert fejlesztettiink

ki és sikerrel alkalmaztuk amorf Si-re, amorf C-re és kloroszilanokra. [21] [22] [23] [24]

8. A Car-Parrinello szimuldciés mddszer segitségével vizsgdltam a sztratoszférikus 6zon
lebontdsdban résztvevé HCI, CIONO; és H,0 molekuldk adszorpciodjat salétromsav-monohidrat
kristaly fellletén. A szimulacidok soran els6ként észleltem protonatmenetet a salétromsav-
monohidrat tombfazisaban. [25]

9. Karbamid kristalyndvekedésére vonatkozdé kinetikai Monte Carlo szamolasaimmal
bemutattam, hogy redlis kristalyosodasi mikroszkopikus sebességi allanddk kaphatdak
pusztdn a kristalyok makroszkopikus morfolégidjabodl kiinduléd paraméteroptimalassal. Ezzel
alternativ utjat mutattam be a megszokott modellezési irdnynak, amely a mikroszkopikus

modellezéshdl indulva jut el a mezoszkopikus modellekig. [26]

10. Bemutattuk, hogy kinetikai Monte Carlo szimulaciok sebességi allandéi megkaphatdak
szabadenergia szamolé maddszerek szisztematikus alkalmazasdval. A  kutatdsban
metadinamika segitségével szamoltuk ki argon kristalyosodasanak kinetikai Monte Carlo
szimulacidjahoz szlikséges sebességi dllanddkat. [27]

11. Definidltuk a feltételes valdszinliség szabalyait alkalmazva a tobbminimumu rendszerek
kommittor figgvényeit és az ahhoz kapcsolodo tovabbi fliggvényeket, amelyek sziikségesek a
kinetikai Monte Carlo mddszerre vald attéréshez. Informativ abrazoldsi médokat vezettiink be

a szamolt fuggvényekre. [28]

12. Matematikai modszereket dolgoztam ki adatok sor-oszlop rendezésére annak érdekében,
hogy konnyebb legyen felismerni a két és haromdimenzidés adattémbokben taldlhatd
mintazatokat. Olyan adattombok kiértékelését céloztam meg, ahol az objektumok
hasonldsagat csoportonként eltérd néhany valtozdban levs hasonldsaguk okozzak, mig a tobbi
valtozo értéke nem jellemz6 az adott csoportra. A modszerek alapja egy lokalis tavolsag vagy
hasonldsag matrix/tomb, amely értékeire egy globalis diagonalis vagy folt jelleg(i célfliggvény
szélsGértékei kereshet6ek meg az eredeti adattomb sorainak illetve oszlopainak csatolt
hatékonysagat és gyakran egyediliként elfogadhatdan jo teljesitGképességét a bevezetGben
vazolt adatstrukturara. [29] [30] [31]

13. Kifejlesztettem a Neumann-féle trend teszt és a Durbin-Watson teszt egytényezds
varianciaanalizisre visszavezethet§ valtozatdt. Tovabbfejlesztettem a teszteket idGeltoldsos
esetre és keresztkorrelacidk vizsgalatdra, valamint szamos példan demonstraltuk a gyakorlati
alkalmazhatdsagat. [32] [33].

14. Szisztematikusan attekintettem a szoras alapu skaldzas és atlag alapu centralas hat
lehetséges esetét normal eloszlasi adatokra, bemutatva a mintaszamtol fliggén kialakuld
esetek néha meglep6 eloszlasait. Az egyik alesetre els6ként hataroztam meg a kialakuld
eloszlds matematikai képletét. Bemutattuk, hogy a cs(N) korrekcidval szédmolt széras
alkalmazasa megvaltoztatja a t-eloszlas alakjat, valamint kurtdzisra vonatkozd tesztek
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esetében, pl. a Geary-féle tesztnél, a cs(N) korrekcid kiterjeszti azok alkalmazhatésagat kis

elemszamu mintdkra. [34] [35]

modellezést megel6z8 kisérlettervezés kiilonb6zé optimalisainak és az elkészilt modellek
validdldsakor haszndlt paramétereknek gyenge a keresztoptimalasi lehetdsége. Szisztematikus
numerikus eredményekkel megerdsitettik, hogy a validalasi paraméterek alapjan a széls6é

allokacidknal kapunk atlagosan jobb modelleket. [36]

16. Bemutattuk, hogy periodikus valtozokat tartalmazé adatok vizsgalata soran azt az
adatablakot érdemes valasztani a periodikus valtozéra, amelyikben az adott valtozo

varianciaja minimalis. [37]

17. Szisztematikus vizsgalatainkkal megerésitettiik, hogy az illeszkedés jésagara vonatkozo
validacios paraméterek a tulillesztés miatt kis mintaméreteknél tulzottan optimistak, nagy
teljesitményld modellek esetén pedig nem relevansak. A robusztussag és a prediktivitas
metrikai megfelelnek az elvardsnak, hogy nagyobb minta jobb modellt eredményez. A
validdciés paraméterek rangkorrelacidinak segitségével értelmeztiink szdmos jelenséget.
Egyes validacids paramétereket és mintavételezési mddszereket erGs kritikaval illettlink,
haszndlatukat legfeljebb feltételesen javasoljuk. Szamolasaink Gsszegzéseképpen
megalkottunk egy atlathaté validalasi protokollt. [38] [39] [40]

18. Felfedeztem, hogy az egy és a tobb elem kihagyasos keresztellendrzési validacids
paraméterek egymasba skaldazhatoak, igy azok koziul mindig csak a modell tipusatdl figgden

szamitési szempontbdl kedvezEbbet/egyszeriibbet érdemes hasznalni. [38] [39] [40]

19. Bemutattuk, hogy a robusztussag vizsgdlatara mind a keresztellendrzés, mind az ,,out of
bag” bootstrap eljaras alkalmas, de az elébbi kisebb varianciaju és konnyebben értelmezhetd
értékeket ad. [41]

20. Kidolgoztam egy gyors eljarast annak a detektdlasara, hogy Un. nagy hatasu pontokat
tartalmaz-e a mintank. Szamos példan bemutattuk, hogy a teszt kdnnyen elvégezhet pusztan

az R? és Q? validécids paraméterek ismeretében. [42]
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