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1. BEVEZETÉS 

Looking at the centuries-old history of the science of catalysis, the hope of fully 

recognising and understanding it seems to be slipping away. Despite today’s technological 

tools, which allow a more detailed study of the phenomenon, the infinite pile of 

accumulated data creates confusion in clear vision. However, artificial intelligence has 

opened new horizons on data transformation into information and into knowledge1.  

Catalyst design is an area in which computational chemistry and machine learning 

techniques lead to outstanding results2.  

My doctoral dissertation aims to emphasize the data-driven catalyst design. The 

objective is to elevate the catalyst basic research results to the next level on the path to 

industrial application by using them in a practice-oriented way.  

My research work is based on two pillars, whose database was built from more 

than 15.000 data points published in scientific literature. The first pillar is the 

establishment of MIRA21 (MIskolc RAnking 2021) model, a functional and practical 

mathematical model of catalyst characterization and exact comparison of each other. The 

second pillar of our research is the application of ÉDA (Éxploratory Data Analysis), which 

refers to preliminary work on predicting catalyst composition through machine learning. 

2. CÉLKITŰZÉSEK 

 

1.ábra  Adatoktól a tudás megszerzéséig – doktori munka sematikus ábrája 
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My doctoral thesis summarizes my research in the field of data-based catalyst 

design and contributes to new methods of catalyst research. The goal is to build a 

hierarchy of data-information-knowledge from the data point through various methods 

and achieve catalyst design strategies in advance (Hiba! A hivatkozási forrás nem 

található.). The main objective of catalyst design is to optimize catalyst composition 

through analysing literature and experimental data, using various mathematical models 

and computer software to predict and apply catalyst composition. 

During literature research, the structure of specialized literature publications, how 

research results are discussed, and the data content of publications became known. It was 

determined which parameters are useful for extracting information from publications and 

which are appropriate for the characterization of catalysts.  

 The literature contains inconsistent data that are difficult to compare each other 

directly. Since data sets are difficult to handle in this way, in collaboration to the University 

of Miskolc Catalyst Group, a database was created and then standardized with the MIRA21 

model into a single quantifiable data per catalyst. The catalysts have thus become rankable 

and classable. In the next step of information collection, data were cleaned up and 

parameters selected, and the correlation between parameters and factors influencing the 

composition of optimal catalysts were investigated. As the process of exploring data 

analysis continued, data appeared to be very well used by artificial intelligence, especially 

in machine learning. Thus, catalyst design guidelines and machine learning data sets were 

created as a result of data analysis processes before machine learning.  

Throughout my doctoral studies, new knowledge was gained in the field of catalysis 

informatics, which helps to promote the use of artificial intelligence in the design of 

catalysts. Given our considerable accumulation of knowledge on the semantic aspects of 

publications based on human learning, this research also forms a solid basis for utilizing 

the potential of semantic searches. 

3. MÓDSZEREK 

3.1. MIRA model 

The Miskolc Ranking 2021 (MIRA21) methodology is a multi-step process for 

comparing catalysts employed in a specific reaction and identifying new patterns among 

parameters characterizing catalytic processes. This is a systematic approach to create a 
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simple, general parameter from parameter vectors for the comparison and analysis of 

catalysts data. 

The main purpose of the MIRA21 model is to provide a standard for assessing the 

“goodness” of a catalyst with objective numerical data and to compare and classify it 

accordingly. The classification promotes the efficient selection of appropriate links 

relevant to support the design of a new catalyst or improve existing ones. The comparison 

of special catalysts for a reaction allows the monitoring of trends in research and 

development. Standardization of access data in MIRA21 will also promote accurate and 

consistent data in future publications. 

 The application field of the model has been reduced to catalytic reactions, mainly 

heterogeneous catalytic reactions. This methodology was developed using the 

hydrogenation reaction of aromatic nitrogen compounds. 

3.2. Process of EDA in this study 

 

2.ábra A feltáró adatelemzés folyamata 

The aim of the study is also to investigate how to obtain conscious data analysis 

from the collection of data guided by chemical intuition and to obtain results suitable for 

the construction of machine learning algorithms. 

Éxploratory data analysis (ÉDA) is the application of several statistical techniques 

aimed at investigating, describing, and summarizing the nature of data3. This allows us to 

identify possible errors, reveal the existence of an outlier, check the relationship between 

variables (correlations) and their possible redundancy, and conduct a descriptive analysis 
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of data using graphical representations and summaries of the most important aspects4. 

ÉDA of previous catalytic data reveals the exploration of correlations between the 

physicochemical properties and performance of catalysts5–11.  

Data analysis can be described in a multi-step process, as a result of which the 

necessary database is prepared for machine learning and a catalyst design strategy can be 

complied (Hiba! A hivatkozási forrás nem található.). The ÉDA was carried out in 

python programming environment by using NumPy, Pandas, Seaborn, and Matplotlib  

libraries12–15. 

4. ÚJ TUDOMÁNYOS EREDMÉNYEK 

1. EGY MATEMATIKAI KERETRENDSZER KERÜLT KIFEJLESZTÉSRE KATALIZÁTOROK JELLEMZÉSÉRE 

EGYETLEN KVANTITATÍV ADATTAL. 

 

Figure T 1 MIRA szám vizualizációja 

A kutata s eredme nyeke nt le trejo tt a MIRA (MIskolc RAnking) modell, amely a 

tudoma nyos kutata sokban kataliza torok egyetlen kvantitatí v adattal to rte no  jellemze se re 

haszna lhato . 13 parame tert tartalmazo  deszkriptor rendszer keru lt meghata roza sra, 

melynek minden parame tere sza mszeru sí theto  adattal jellemezheto . A parame terek ne gy 

csoportba sorolhato k: kataliza tor teljesí tme nyt, reakcio ko ru lme nyeket, kataliza tor fizikai 

tulajdonsa gait leí ro  parame terek, valamint fenntarthato sa gra vonatkozo  parame terek. 

A munka sora n egy matematikai elja ra s kifejleszte se re keru lt sor, amely leheto ve  

teszi a kataliza torok ko nnyu  azonosí ta sa t e s o sszehasonlí ta sa t. Az elja ra s sora n az 

adatokat normaliza ljuk, majd csoportonke nt su lyozzuk, majd a MIRA sza mot matematikai 

formula k segí tse ge vel genera ljuk. A rangsorolt e s oszta lyozott kataliza torok a MIRA sza m 

alapja n o sszehasonlí thato va  va lnak.  
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Figure T 2 A modell dekszriptor rendszere 

2. A DESZKRIPTOR RENDSZERT ÉS AZ EGYEDI SÚLYOZÁSI TÉNYEZŐKET FELÜLVIZSGÁLTUK ÉS 

MEGÁLLAPÍTOTTUK, HOGY ÁLTALÁNOS SÚLYOZÁSI TÉNYEZŐKKEL EGYÉRTELMŰVÉ TEHETŐ A 

KATALIZÁTOROK RANGSOROLÁSA ÉS OSZTÁLYOZÁSA.  

A doktori munka sora n, felta ro  adatelemze s mo dszere re ve n felu lvizsga ltuk a 

deszkriptor rendszert. A kie rte kele st alapja n a MIRA21 modell kisme rte ku  mo dosí ta sa val 

le trejo tt a MIRA23 verzio . Az o sszes parame ter su lyoza sa valida la sra keru lt.  

A rendszer alkalmas a nitrobenzol e s a dinitrotoluol hidroge neze se re szolga lo  

kataliza torok egye rtelmu  jellemze se re e s rangsorola sa ra16,17, tova bba  alkalmazhato  ma s 

heteroge n katalitikus rendszerek esete ben is. 

3. A MIRA KATALIZÁTORMINŐSÍTŐ RENDSZER KOMBINÁLVA A GÉPI TANULÁSSAL, ALKALMAS ÚJ 

KATALIZÁTOR TERVEZÉSI STRATÉGIÁK KIDOLGOZÁSÁRA. 

A doktori e rtekeze sben le trejo tt folyamat u j kataliza tor terveze si strate gia t 

biztosí t. Énnek elso  le pe se a MIRA modell alkalmaza sa, ezt ko veti a felta ro  adatelemze s, 

ve gu l pedig a ge pi tanula s mo dszereinek alkalmaza sa ko vetkezik. 
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Figure T 3 Katalizátor-tervezési stratégia 

4. A SPECIFIKUS AKTÍV FÉMEK ESETÉBEN LEHETSÉGES MEGHATÁROZNI AZT A 

KONCENTRÁCIÓTARTOMÁNYT, AMELY EGY BIZONYOS SZINT FELETTI KONVERZIÓ ELÉRÉSÉHEZ 

SZÜKSÉGES.  

A kifejlesztett to bbva ltozo s mo dszer deszkriptor rendszere nek vizsga lata alapja n, 

ke miai informa cio  keru lt elo a llí ta sra a felta ro  adatelemze s segí tse ge vel. A grafikus 

elemze sek alapja n ku lo nbo zo  o sszete telek e s teljesí tme nyjellemzo k csoportjai 

ku lo nbo ztetheto k meg a kataliza tor o sszete telto l fu ggo en. A T4-es a bra alapja n a vas aktí v 

komponens esete ben to bb, mint 70%-os konverzio  e rheto  el 20-22%-os fe mtartalomna l.  
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Figure T 4 Aktív komponens koncentráció (M12 w/w%) és konverzió diagramja a katalizátor aktív 
komponens típusa alapján osztályozva (M1) 

5. ELŐSZÖR HATÁROZTUNK MEG A KATALIZÁTOR KUTATÁS SORÁN MATEMATIKAI ELJÁRÁSOK 

SEGÍTSÉGÉVEL, KATALIZÁTOROKAT LEÍRÓ FENNTARTHATÓSÁGI PARAMÉTEREKET.  

Table T 1 Fenntarthatósági paraméterek 

S
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st
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in
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b
il
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y

 p
a

ra
m

e
te

rs
 

IV
. 

11. STAB Stabilitás - 

0-tól n-ig, ahol 0 azt jelenti, hogy nincs 
információ a stabilitásról, 1 azt jelenti, hogy a 
stabilitást vizsgálták, 2,3... pedig a ciklusok 
száma, amíg a konverzió 90% felett marad. 

12. 

Z
ö

ld
 p

a
ra

m
ét

er
ek

 

Toxicitás - 
Aktív komponens rangsora a toxicitás 
alapján18 

Veszélyeztetett elemek - 
Aktív komponens rangsora a veszélyeztetett 
elemek meghatározása szerint18 

Életciklus-értékelés 
(LCA) 

- 
Aktív komponens rangsora az életciklus-
értékelés szerint18 

13. PR Ár EUR/g 
1 gramm katalizátor ára euróban az aktív 
komponensre vonatkoztatva 
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5. ÖSSZEFOGLALÁS 

UTAZÁS A „HAGYOMÁNYOS” IRODALOMKUTATÁSTÓL A GÉPI TANULÁSIG 

Az itt a llo  kifejeze s a legjobb o sszefoglala sa a kutato  munka m sora n megtett 

utamnak. A doktori kutata som az aroma s nitrovegyu letek katalitikus hidroge neze si 

folyamata nak fejleszte se vel kezdo do tt, e s a hozza  kapcsolo do  hidroge nezo  kataliza torok 

felte rke peze se vel folytato dott. A „hagyoma nyos” irodalomkutata s sora n sza mos ke rde s 

meru lt fel, amely az adatgyu jte s elkezde se hez vezetett.  

Az adatok halmaza egy a tfogo  kataliza tor-adatba zissa  alakult a t. Az adatok 

o sszehasonlí ta sa a MIRA (Miskolc Ranking) modell le trejo tte hez, mí g az adatelemze s az 

u gynevezett felta ro  adatelemze shez vezetett (Éxploratory Data Analysis). Ke so bb ez a 

folyamat a ge pi tanula sban la tszott kiteljesedni.  

A kataliza tor-adatba zis jelenleg to bb, mint 15.000 adatot tartalmaz, amely 450 

ku lo nbo zo  kataliza tor kombina cio t e s kí se rleti hidroge neze si tesztet í r le aroma s 

nitrovegyu letekre. Kiterjed az adatok tudoma nyos forra saira, azok mino se ge re, a 

publika la s ko ru lme nyeire, a kataliza torok o sszete tele re, elo a llí ta sa ra, kataliza tort 

jellemzo  parame terekre.  

Az adatba zis parame terei, valamint a benne foglalt adathalmaz alkotja k a MIRA 

modell alapja t. A MIRA egy to bble pcso s mo dszer, amely olyan u j informa cio  azonosí ta sa ra 

szolga l az adott katalitikus reakcio ra vonatkozo  adatok re ve n, amely potencia lisan 

felhaszna lhato k a kataliza torfejleszte sben e s terveze sben. Éz a funkciona lis e s 

gyakorlatias matematikai keret segí t az egzakt kataliza torjellemze sben e s azok 

o sszehasonlí ta sa ban. A modell egy 15 parame teres deszkriptor rendszerbo l e pu l fel, 

amelynek segí tse ge vel megvalo sí thato  a kataliza torok jellemze se. Az adatok 

normaliza la sa e s a parame ter szerinti su lyoza s uta n egy matematikai formula szerint 

kisza mí thato  a MIRA sza m. A kataliza torok ez alapja n rangsorolhato k e s oszta lyozhato k, 

ez a ltal ko nnyebbe  te ve az o sszehasonlí ta st. A modell jelen alkalmaza sban a nitrobenzol 

e s a dinitrotoluol katalitikus hidroge neze se re haszna lt kataliza torokra terjed ki.  

Az adatok a tfogo  felu lvizsga lata felta ro  adatelemze ssel to rte nt. Énnek sora n az 

adathalmaz a tvizsga la sra keru lt, adattisztí ta son e s adatszu re sen esett a t. Korrela cio s 

analí zis segí tse ge vel megvizsga la sra keru ltek a parame terek ko zo tti kapcsolatok e s 

ero sse geik. Az addigi tapasztalatok e s az elemze s eredme nyeke ppen mo dosí tott 
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adatgyu jte ssel egy kibo ví tett adatba zis le trehoza sa ra keru lt sor, szinte n a nitrobenzol 

hidroge neze se re vonatkozo an. A kibo ví tett adatba zis kataliza torainak adatelemze se t 

ko veto en megto rte nt a MIRA21 modell felu lvizsga lata e s kisme rte ku  mo dosí ta ssal 

le trejo tt a MIRA23 modell. A MIRA23 szerinti mino sí te st ko veto en meghata roza sra 

keru ltek a legjobb kataliza tor kombina cio k. A pa ronke nti adatelemze s sora n minta zatok 

fedezheto k fel, amelyek u j informa cio ke nt szolga lnak a ku lo nbo zo  kataliza tor 

kombina cio kro l. Az adattisztí ta son e s szu re sen a tesett adathalmaz felhaszna la sa nak 

kiterjeszte se a tova bbiakban a ge pi tanula sban valo  alkalmaza sra terjedt ki. Énnek sora n 

az adathalmazt, mint tanulo  e s teszt adathalmazt haszna lja az algoritmus, hogy 

predikta ljon a ltalunk kiva lasztott tulajdonsa gokat a bemeneti parame terek alapja n. A 

kutata si munka jelenleg is folyamatban van.  

A doktori e rtekeze s az adatokbo l to rte no  e rte kes ke miai informa cio k kinyere se re 

ira nyult, melynek re ve n u j ismeret szerezheto . Sza momra ez a ne gy e v a to bbva ltozo s 

adatelemze s e s a mesterse ges intelligencia tudoma nya nak, inka bb egy szelete nek, 

megismere se t eredme nyezte, valamint alkalmaza si leheto se geinek ve gtelen ta rha za t 

mutatta be.  Ézzel egyideju leg bizonyí tva azt is, hogy ma r a ge pi tanula s kiindula si 

adathalmaza nak megva laszta sa na l is rengeteg ke rde s meru l fel, amely tova bbi komplex 

elo ke szí te si folyamatokat ige nyel. Émellett tuda som sze lesedett aza ltal, hogy az aroma s 

nitrovegyu letek hidroge neze se re alkalmas kataliza torok fejleszte si ira nyvonalait e s 

kutata si eredme nyeit is megismertem.  

Ézenfelu l a doktori munka m tova bbi pozití v hozade kkal ja rt. A MIRA le trehoza sa 

ra vila gí tott arra, hogy a korta rs publika cio s gyakorlat megleheto sen rendszertelen e s 

hia nyos. A MIRA alkalmaza sa val a Ke miai Inte zet publika cio i sokkal a tla thato bb e s 

precí zebb mo don keru lnek megí ra sra. A modellt tova bba  volt leheto se g egyetemi 

hallgato k segí tse ge vel is tesztelni, amely nemcsak a MIRA tova bbfejleszte se t ta mogatta, 

hanem a hallgato k sza ma ra is betekinte st nyu jtott a modell alkalmaza si leheto se geibe. 

Jelenleg is folyik kutata si munka, melynek sora n a metanol sze n-dioxidbo l to rte no  

gya rta sa ra adapta ljuk a rendszert. A doktori e rtekeze s tova bb ero sí tette a Ke miai Inte zet 

e s a mesterse ges intelligencia tudoma nya ban ja rtas egyetemi szakemberek 

egyu ttmu ko de se t ke miai kutata si te ma kban, amelyben szeretne k a tova bbiakban is re szt 

venni. 
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Ő sszefoglalva teha t elmondhato , hogy a doktori munka o sszefoglalja az aroma s 

nitrovegyu letek hidroge nezo  kataliza torainak legfrissebb e s legí ge retesebb kutata si 

eredme nyeit e s u j, adatalapu  kutata sra e pu lo  kataliza tor terveze si strate gia t mutat be. 

Émellett egy olyan eszko z, amely az ipari kataliza torok fejleszte se ben is elo nyt jelenthet, 

hiszen a thidalja azokat a re seket, amelyek a tudoma nyos kutata s e s a gyakorlati 

alkalmaza s ko zo tt jelentkeznek. A fenntarthato sa gi parame terek figyelembeve tele vel 

pe lda ul egye rtelmu en az ipari megvalo sí thato sa gra keru l a hangsu ly. Ézenfelu l az 

adatelemze s e s a mesterse ges intelligencia integra cio ja egy ipari kataliza torfejleszte sbe jo  

pe ldake nt szolga l a vegyipari innova cio s leheto se gekre.  
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