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Szintetikus gépi tanuldsi keretrendszer komplex
kristdlyositdsi folyamatokhoz: az enantiomerek
mdsodrendd aszimmetrikus dtalakuldsdnak
esettanulmdnya
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Gépi tanuldsi eljdrdsokat alkalmaztunk olyan gydgyszeripari fo-
lyamatokra, ahol nem dllnak rendelkezésre valés adatok. Ehhez
un. szintetikus adatokat generdltunk részletes, fizikai alapt szi-
muldciékkal. Az igy nyert adatbazis elemzése nemcsak jél repro-
dukdlta az dltalunk ismert kozlemények kovetkeztetéseit, de
azon tul is mutatott, 4j lehetGségeket teremtve (nem csak) a gyogy-
szergydrtds szdmdra.

%
A —> ik=3
Q
© s ¥
; Aiills —> a=Y
15 U Q,
% . w Q'
= : — Alliils
=
(] Y
o : =
2 ’ —_— ==
= SRR =g
’ R —— p=1
< T

Szakérté
Lehetséges
technoldgiai
megoldasok

Adatbanyaszat
Technoldgia ajanlasok,
termék mindség
becslések

Szimulaciok
Matematikai

modellek,
optimalizalasok
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A két Irinyi-dijas:
Erdélyi Kata
és Murakozi Péter
sz Katalinnal
és Mika Laszlo
Tamassal

Az MTA Kémiai Tudomdnyok Osztdlya dltal kivdlasztott aktudlis kiemelt publikdcidk a gydgyszer-
ipari folyamatok ,game changer” innovativ tervezésével és a vizekben eldfordulé miianyagok egész-
ségiigyi hatdsaival, torvényi szabdlyozdsaival és a szennyezddésmentes nyersvizek elddllitdsi techni-
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A mtlanyagok mesterségesen elgalli-
tott, szintetizdlt termékek, a mult
szdzadban elinditott ipari gyartdsuk
volumene és sokfélesége rohamosan
- az ezredfordulén megkétszerezett
globdlis évi terméssel — novekszik. A
mifanyagtermékek mdra mar nélki-
lozhetetlenek a mindennapi életiink-
ben, azonban természetidegen anya-
gok, a sokféle mianyagtermék tGbb
mint szdz éve, nagyrészt hulladék-
ként halmozdédik a Foldon. A kor-
nyezetben szétszorédott mifanyag-
darabok f6leg a mechanikai erdk és az UV-sugdrzds hatdsdra ap-
rézédnak, idgvel mikro- (5 mm alatti) és még kisebb, nanomd-
anyag- (1 pm alatti) szemcsékké alakulnak. A levegében, a vi-
zekben és a talajokon szétszérddnak, beléegezve, lenyelve beke-
riilnek a tdpldlékldncba, és a szervezetben mindenhovd behatol-
nak. A konyv hat 6 fejezetében bemutatjuk a mikromtianyagok
fontosabb tulajdonsdgait, tdrgyaljuk el6forduldsukat kiilonb6z8
tipusu vizekben (felszini viz, ivéviz — palackozott, illetve csapviz,
és nem ivoviz — ipari vizek és szennyviz), ismertetjiik a mikro-/
nanomiianyagok egészségiigyi hatdsait, a torvényi szabdlyozdsu-
kat (EU és magyar), a kimutatdsi lehet§ségeket, az analitikai
mddszereket és végiil a mikroszennyez§- és mikromtianyag-mentes
vizelGallitdsi technikdkat kiilonboz§ nyersvizek esetén.
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