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A szamitogépes kémidban egyre nagyobb teret nyernek a gépi tanulason (ML) alapulé modsze-
rek, melyek prediktiv ereje — a hagyomanyos tarsaikkal ellentétben — a matematikai formalizmus és a
kozelitések javitdasa nélkiil novelhetd, pusztan a training adathalmaz kiterjesztésével.

Diakkori kutatdsom soran az Andreas W. Hauser és kutatocsoportja altal kifejlesztett ML-NEB
modszert! teszteltem egy kiterjedt adatbéazison, illetve annak egy Delta-Learning? alapt tovabbfejlesz-
tett verzidjat javasoltam. A 17 reackcion végzett elemzésiink alapjan az altalunk kifejlesztett eljarast
az eredeti ML-NEB-hez képest nagyobb robosztussag és kisebb hibak jellemzik. Szdmszertsitve: al-

gortimusunk a Direct-ML alapt NEB moédszernél haromszor robosztusabb, mikdzben az eredeti NEB

algoritmushoz képest négyszer kevesebb eréhivast igényel.
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1. abra: A vizsgalt modszerek Osszehasonlitasa egy reakcié minimum energia itvonala mentén
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