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Szakmai beszámoló

A szakmai gyakorlatomat a Hokkaidói Egyetemen, az „Institute for Chemical Reaction Design and
Discovery” (ICReDD) kutatóintézetben végeztem. A gyakorlat alatt végzett kutatás célja
fluoreszcens molekulák fotofizikai tulajdonságainak (abszorpciós és emissziós maximumok,
kvantumhatásfok) előrejelzése volt gépi tanulási módszerek segítségével. A munka középpontjában
a molekulaszerkezet és a fotofizikai tulajdonságok közötti összefüggések feltárása állt, amely a
jövőben új kromofórjelöltek azonosítását teheti lehetővé. Az ilyen molekulák potenciálisan
fluoreszcens festékekként alkalmazhatóak fluoreszcens mikroszkópiában és különféle biológiai
kutatásokban.

A gyakorlat során különböző gépi tanulási modelleket teszteltem, regressziós és klasszifikációs
feladatokban egyaránt. Kísérleteztem az adatbázis előfeldolgozásával és módosításával, valamint
elvégeztem a modellek teljesítményértékelését és az eredmények vizualizációját is. A program
végére sikerült teljesíteni a kitűzött célt, mivel több jól teljesítő modell is született, amelyek
képesek voltak a fotofizikai tulajdonságok megbízható előrejelzésére.

A kutatómunka során sokat fejlődtem Python programozásban, különösen az adatfeldolgozás,
ábrázolás és modellépítés terén, valamint rutinszerűvé vált a terminálhasználat (bash, zsh). A
gyakorlat lehetőséget adott arra, hogy elmélyítsem a kémiai informatika területén a tudásomat, és
szélesebb rálátást szerezzek erre a határtudományra.

A szakmai tapasztalat mellett a közeg is rendkívül inspiráló volt, nagyon élveztem a nemzetközi
kutatócsoportban való munkát, ahol támogató és nyitott légkör fogadott. Ez nemcsak szakmailag
segített előre, hanem lehetőséget adott arra is, hogy más kultúrákkal is közelebbről
megismerkedjek.

Összességében a gyakorlat tudományos és személyes szempontból is rendkívül értékes volt,
hozzájárult a szakmai önállóságomhoz és problémamegoldó készségem fejlődéséhez, és
megerősített abban, hogy a kémia és a mesterséges intelligencia összekapcsolása ígéretes irány a
jövőben.


