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Neuronhálók alkalmazása a gyógyszerfejlesztésben 

 
A neurális hálózatok létrehozásánál az alapötlet az emberi agy 

aktivitásának és alaptulajdonságainak modellezése. Biológiai szempont-

ból a bejövő impulzust az idegsejt aksonján keresztül továbbítja a szi-

napszisba, mely a két sejt közötti kommunikáció helye [1]. 

A szinapszisban az információ átalakul, majd továbbítódik a má-

sik sejt dendritjébe. Ezt szimulálhatjuk, ha a bejövő értéket x megszo-

rozzuk a szinapszis súlyával w, így megkapjuk a kimenő értéket.  

 
A mesterséges neurális hálózatok képviselője a fekete doboz, 

mely több bejövő jelet fogad és több kimenő jelet továbbít [2].  
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A neurális hálózatok többszintűek. A legegyszerűbb esetben ez 

egy bejövő és egy kimenő szintből tevődik össze. E két szint között le-

hetnek más, ún. rejtett szintek is. 

 
 

Matematikailag a neuron nemlineáris függvény, mely függő vál-

tozói az input az értéke pedig az output [3]. 
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A paraméterek a neuronok inputjához köthetők, az output pedig 

az imputok nemlineáris kombinációja a paraméterek súlyozott összegé-

vel w. Ez általában így irható le:  

 0i i iy f w x w   

Y a neuron kimenetele- nemlineáris függvényének értéke, ami a 

bemeneti értékre vonatkozik x. Wo a hajlam, amely nem kötelezően van 

jelen, attól függően hogyan definiáljuk az aktivációs függvényt. Amikor 

jelen van, mindig a bemenő vektor súlya és egyenlő eggyel. 

A neurális hálózatok képesek a tanulásra. A legtöbb neurális há-

lózat meghatározott szabályok szerint tanul, ami után a neuronok közti 

kapcsolatok koefficiensei változhatnak a bejövő értékek alapján. Külön-

böző tanulási algoritmusok alapján felismerik a kapcsolatokat és sablo-

nokat a prezentált adatok között és ez alapján előreláthatják az eredmé-

nyeket megváltozott experimentális feltételeknél. 

A felhasználónak tudnia kell, hogyan választjuk és készítjük elő 

az adatokat, hogyan választjuk ki a megfelelő neurális hálózatot, hogyan 

tolmácsoljuk az eredményeket. Ez a tudásmennyiség azonban sokkal 

kisebb, mintha valamely tradicionális nemlineáris statisztikai módszert 

használnánk. 

Ma a neurális hálózatokat sikeresen használjuk különböző prob-

lémák megoldására számos tudományterületen (orvostudomány, geoló-

gia, fizika, kémia, ökonómia). A neurális hálózatok kifinomult nemlineá-

ris számítógépes eszköz, mely képes összetett funkciók modellezésére. 

Feloszthatók a szintek száma, a neuronok közti kapcsolatok, tanulási 
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folyamatok, információk terjedésének iránya, az adatok tulajdonságai 

alapján. 

 

A neurális hálók felhasználása a hemometriában 

 

Köszönhetően annak, hogy felügyelt térképezést végezhetünk 

több dimenzióból két dimenzióba, a Kohen-hálót használhatjuk az ada-

tok strukturális elemzésére, relációk felfedésére az adatok közt és ha 

léteznek csoportok felfedésére (klaszter). 

A térképek súlyának elemzésével, azaz a bejövetek eloszlásával a 

Kohen hálóban, meghatározhatók a kapcsolatok az experimentális muta-

tók között és elhelyezkedésük a mappán. Így megválaszolható melyik 

experimentális mutató felelős a csoportosulásért. 

A másik felhasználási lehetőség a megfelelő tréning adatok ana-

lízise. Amikor felügyelt kemometriai eljárásokat alkalmazunk, egy külső 

validációs szett létrehozása szükséges elérhető minták alapján [4][5]. A 

minták projekciója alapján a Kohen hálóra jó módszer a megfelelő ada-

tok kiválasztására a tanulási folyamatban és a tesztelésben. 

 

Regresszió 

 

A multivariáns nemlineáris regresszió olyan terület, ahol a mes-

terséges neurális hálózatokat legtöbbet használjuk. A feed forward és 

counterpropagation neurális hálózatot használhatjuk itt. A többszintű 

feed forward neurális háló használatának előnye a könnyebb általánosí-

tás. Ezért az összetett problémák megoldására e két metódust használjuk. 

 

Klasszifikáció 

 

A kimenő vektorok kódolásával, a felügyelt mesterséges neurális 

hálózat a klasszifikáció eszköze lehet. Alkalmazásukhoz annyi kimenő 

komponensnek kell lennie, mint a megfigyelt kategóriák száma, így a 

célvektor minden pozíción nulla-, kivéve a megfelelő klasszist meghatá-

rozó pozíción. Így az előrelátott kimenő értékek azt a valószínűséget 

mutatják, mely szerint a minta egy kategóriához tartozik. Amikor a tra-

dicionális kemometriai módszerek nem jelzik elő elfogadható megbízha-
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tósággal az értékeket, sikeresen alkalmazható a többszintű és conter-

propagation háló. 

A counterpropagation hálózat előnye a klasszifikációs határok 

grafikai bemutatása a kategóriák közt. A Kohen-szint grafikai bemutatá-

sa közvetlen információt nyújt arról, hogy melyek a leghasonlóbb kate-

góriák és melyek a hibás társítások. 
 

Csoportok modellezése mesterséges neurális hálózatok segítségével 
 

Csoportok modellezésénél egy kategória megfigyelése révén ve-

rifikálni próbáljuk a bemenő vektor megfelelését a specifikus csoport 

modelljének. Nagy kihívás ebben a helyzetben a megfelelő algoritmusok 

megtalálása a neurális hálózatok tanítására, mely az egyes csoportok 

adatait használja. 

A mesterséges neurális hálózatok széleskörűen használhatók: tér-

képezésre, regresszió kivitelezésére, modellezésre, csoportosításra és 

klasszifikációra, ám elég flexibilisek is. Képesek a saját szükségleteik 

alapján alakulni. Különösen alkalmasak a nemlineáris problémák meg-

oldására, ahol a tradicionális statisztikai módszerek nem alkalmazhatóak. 

Fontos kiemelni, hogy az állítható paraméterek révén hajlamosak a 

prefitelésre, amikor a bejövő és kimenő változók közötti összefüggés 

szintje alacsony. 
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