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Kivonat

Az illéolajok, mint kiillonb6z6 szerves anyagok keverékei, régota fontos szerepet tolte-
nek be a vegyipar finomkémiai aldgazataiban (gyogyszer-, élelmiszer-, kozmetikai ipar).
Gyartasuk szdmos Osszetevijitk miatt szintetikus iton nem gazdasigos, igy a mai napig
ipari szinten novényi alapanyagokbol nyerik ki 6ket kiillonbozé fizikai-kémiai eljarasok-
kal. Ezen eljarasok egyike az adott ill6olajat tartalmazé névény részeinek szuperkritikus
extrakciéja. A szuperkritikus extrakciot az olddszer kivald oldasi képességei mellett
szamos tovabbi elénye (veszélytelen olddszer alkalmazdsa, konnyen valtoztathaté olda-
si tulajdonsdgok, héérzékeny komponensek kezelése, stb.) is kiemeli a hagyoményos
anyagelvalasztasi modszerek koziil.

Munkam célja a kozonséges levendulaban (Lavandula angustifolia) taldlhat6 szu-
perkritikus extrakcié révén kinyert ill6olaj osszetételének megismerése. Kisérleti ered-
mények felhasznalasaval vizsgalom az extrakcidé soran kinyert ill6olaj Osszetétele és az
extrakcio tizemeltetési paraméterei kozti Osszefliggést regressziés modellek segitségével.
Munkam soran linearis regresszios és LASSO regresszids modellt alkalmazok az illdolaj
osszetétel és kihozatal becslésére, keresztvalidacio segitségével pedig a feldllitott model-
lek predikcios képességét vizsgalom.

Az illesztett modellek paramétereit felhasznalva rangsorolom az egyes extrakcios mi-
veleti paraméterek és a novényt éré kornyezeti hatdsok (atlagos hémérséklet, csapadék-
mennyiség a virdgzas el6tt) relativ sulyat a kinyert illdolaj tulajdonsagaira gyakorolt
befolyasuk szempontjabdl. A kapott Osszefiiggéseket felhasznédlva optimélis tizemviteli
paramétereket lehet valasztani a mivelethez elvart mennyiségii és oOsszetételn illdolaj

kinyerésére.

Kulcsszavak: adatelemzés, regresszio, szuperkritikus extrakcié, Lavandula angustifolia
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Convolutional Neural Network (Konvoliciés neuralis halozat)
Cross-validation (keresztvalidacio)

European Agency for the Evaluation of Medicinal Products (Eurépai
Gydgyszertigynokség)

Environmental Protection Agency (Kérnyezetvédelmi Hivatal)
Fast Artificial Neural Network (Gyors mesterséges neuralis hélézatok)

Food and Drug Administration (az USA Elelmiszerbiztonsagi és Gydgysze-
részeti Hivatala)

Gas Chromatography (Géazkromatografia)

Gas Chromatography Flame Ionization Detector (Gazkromatografias langi-
onizaciés detektor)

Gas Chromatography-Mass Spectrometry (Géazkromatografidas tomegspek-
tometria)

International Nomenclature of Cosmetic Igredients (Kozmetikai alapanya-
gok nemzetkozi elnevezése)

International Organization for Standardization (Nemzetkozi Szabvanytgyi
Szervezet)

Least absolute shrinkage and selection operator (Legkisebb abszolit zsugo-
rodés és szelekcids operdtor)

Liquid Chromatography (Folyadékkromatografia)



LMG Lindeman, Merenda and Gold mddszer (més néven dominancia anali-

zis (dominance analysis) vagy Sapeley-érték regresszié (Shapeley value

regression))
LR Linear Regression (Linedris regresszié)
MLR Multiple Linear Regression (Tébbszoros linearis regresszié)

MNN Multiple Neural Network (Tébbosztélyos Neuralis Halézat)
NN Neural Network (Neuralis hal6zat)
OLS Ordinary least squares (Legkisebb négyzetek médszere)

QSRR Quantitative structure retention relationship (Kvantitativ szerkezet re-
tencids Osszefliggések)

RF Random Forest (Véletlen erdd)

SFE Supercritical Fluid Extraction (Szuperkritikus fluid extrakcid)
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1. Bevezetés

Szakmai munkam soran koézonséges levendula (Lavandula angustifolia) novénybél
szuperkritikus extrakcioval kinyert illbolajok olaj hozamat és az illbolaj Osszetételét vizs-
galom kisérleti technikakkal és modellezési médszerekkel.

Az elmult években egyre tobb figyelmet szentelnek az emberek az egészséges életmod-
nak. A mindennapjaink részévé valt a kilonféle étrend-kiegészitck, gyogykészitmények
megel6z6 célu hasznalata. Fontos lett az élelmezésben, a gydgyaszatban mind pedig
a szépségapolasban a természetes anyagok hasznélata, valamint a vegyszermentesség,
ezért megnétt a killonbozo ipardgak természetes hatéanyagok irdnti igénye [4].

Az ill6olajok az illatos névények szoveteiben felhalmozdédott hatéanyagok. A novény
szinte barmely részében eléfordulhatnak. Osszetételiiket, képzédott mennyiségiiket a
kornyezeti tényezék (id6jaras, talajminéség) befolydsoljdk. Fizikai tulajdonsdgokat te-
kintve légkori koriilmények kozott altalaban folyékonyak, illékonyak, jellegzetes illatuk
van. Apoléris old6szerekben jol oldédnak, vizzel nem elegyednek, (de el6fordul, hogy
bizonyos komponenseik — mint az oxigéntartalmiak — korlatlanul elegyednek vizzel).
Apolérossagukbdl adoddan lehetséges a boron és légutakon keresztiili abszorpcio. Sok-
szinli Osszetételitkre jellemz6 5-10 makro- és akar tobb szdz minorkomponens, melyek
elhanyagolhatatlanok a sajatos tulajdonsagaik kialakitasaban. Az ill6olajok a névény
életében nagyon fontos védd szerepet toltenek be fertézésekkel, penészgombakkal szem-
ben. Régdta ismert, tartdsité tulajdonsaguk e jellemzével magyarazhaté [5,(6].

Az illbolaj 6sszetevoket azonban csak nagyon koltségesen tudja eléallitani a vegyipar.
Egyrészt a komponensek sokasaga, masrészt a szerves vegyiiletek szamos sztereoizome-
re miatt. Gazdasagi okokbdl a szintetikus eléallitas helyett inkdbb a névénybdl vald
kinyerés mellett dontenek a vallalatok [4].

Ezen kinyerési médszerek koziil is kiemelkedik a szén-dioxid alapt szuperkritikus
extrakecié szamos elény6s tulajdonsédgénak (oldészer jrahasznosithatésiga, egyszerii el-
valasztas, enyhe hdmérsékletviszonyok) koszonhetden.

A munka soran célom olyan modellek alkotdsa mérési eredmények alapjan, melyek-



kel elére lehet becstilni Lavandula angustifolia, azaz kozonséges levendula névénybol
szuperkritikus extrakcidval kinyert illoolaj kihozatalat és az olaj Osszetételt tetszoleges
extrakcios kortilmények és mas, a névény felhasznalasa el6tti idotartamot jellemz6 para-
méterek mellett. Dolgozatomban tobbek kozott azt is vizsgalom, hogy az olajosszetételt
az egyes, kinyerés el6tti vagy miiveleti paraméterek milyen mértékben befolyasoljak. Az
eredményeket alkalmazva felhasznaléi igényeknek megfelelé mennyiségli és mindségii olaj
eloallitasa lehetséges a miiveleti paraméterek finomhangolasaval.

Munkam soran bemutatom az ill6olajok altalanos tulajdonsagait, illetve kinyerésiik
modjat fejezet). Utana ismertetem az ill6olajok Gsszetételének becslésére szolgalo
matematikai mdodszereket . fejezet), majd az altalam kidolgozott modelleket, valamint

azok becslési pontossagat mutatom be . fejezet).



2. Ill6olajok jellemzobi és kinyerési médszereik

Altaldnos esetben a tiszta illolajokban tébb, mint 200 komponens taldlhat6. Ezek
a keverékek fenil-propan szarmazékokat vagy terpéneket tartalmaznak. Két osztalyba
sorolhatdak: az illékony frakcié a teljes olajtomeg 90-95%-4t teszi ki. Tartalmaz mono-
terpéneket, szeszkviterpéneket és azok oxigéntartalmu szarmazékait, alifas alkoholokat,
észtereket és aldehideket. A nem illékony maradék a tomeg 5-10%-a, mely zsirsavak-
bol, szénhidrogénekbdl, szterolokbol, viaszokbdl, flavonoidokbdl, illetve karotinoidokbdl
allhat. Az ill6olajokban talalhaté szénhidrogének koziil a legjelentésebb az izoprén. A

[ téblazatban a jellemzden illéolajalkotd vegyiiletcsoportokat, azok élettani hatdsét,

valamint példdkat lathatunk az adott csoportbdl [5].

Vegyiilet- || Elettani hatas Példa

csoport

terpének gyulladasgatlo, baktericid, vi- | pinén, limonén, kamfén, piperin
rusolo

alkoholok antiszeptikus, virusols, bakte- | linalool (levendula, ilang-ilang), nerol
ricid (neroli), geraniol (rézsa, muskatli)

aldehidek || gyulladascsokkentd, gombael- | citral (citrom), citronellal (citrusos eu-
lenes, fert6tlenitd, baktericid, | kaliptusz, citromfii)
virusolo, nyugtato

savak gyulladasgatld benzoesav, fahéjsav (benzoin)

észterek nyugtatd, kiegyensulyoz, an- | linalil-acetat (levendula), bergamott és
timikrobidlis, gombaol6 geranil-formiat (muskétli)

ketonok gy6gyité, hurutosodds ellen, | legmérgez6bb:  tujon (zsdlya, tirém,
koptetd jelleg, elGsegitik a seb- | tuja) nem mérgez6: fenchone (édes-
gyogyuldst, hegképzodést, al- | komény), jazmon (jazmin), menton
taldban mérgezéek (borsmenta), karvon (fodormenta)

1. tablazat. Az ill6olajalkotd vegyiiletcsoportok, azok emberre gyakorolt hatasai,
példak [5].

2.1. A levendulaolaj jellemzo6i

A levendula, mint gyégynovény, szamos orszagban elterjedt, rengeteg faja és alfaja

ismert. Osszesen 32 Lavandula fajt sorolnak a Lavandula nemzetség tagjai kozé, vala-
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mint szdmos infraspecifikus taxont és hibridet. Oshonos a Kandri-szigeteken, Madeirn,
a Foldkozi-tenger medencéjében (Franciaorszdg, Spanyolorszag, Andorra, Olaszorszag),
Eszak-Afrikdban, Délnyugat-Azsidban, az Arab-félszigeten, valamint Indidban, e teriile-
tekrol terjedt el [7,8].

Az Osszes szokéasos kereskedelmi forgalomban kaphatd novényfajta két f6 alcsaladba
tartozik: Stoechas (Lavandula stoechas, Lavandula dentata, Lavandula viridis és Lavan-
dula pedunculata) és Spica (Lavandula angustifolia (Lavandula officinalis), Lavandula
latifolia és Lavandula lanata). A legtobb valészintlileg a Lavandula angustifolia és a
Lavandula latifolia hibridje [7].

A Lavandula nemzetség viszonylag nagy szamban tartalmaz fenolos Osszetevoket.
Tagjai 19 flavont és 8 antocianint tartalmaznak. A csaladra jellemz6ek a hipolaetin és
szkutellarein kiillonbo6z6 glikozidjai. A levélflavonoidok foként flavon-glikozidok, melyek
egyéni eloszldsa a taxonok kozott jelentés taxonémiai jelentéséggel bir [7].

A kereskedelmi forgalomban kaphaté hibridek, a lavandinok valtozé koncentracidju
1,8-cineolt és kamfort tartalmaznak. Ezek adjak a keményebb illatjegyeket az illoola-
jokban. A | rhodinol-tartalom” (komponensei: citronellol, geraniol, nerol, neril-acetét
és geranil-acetat) bar a teljes Osszetétel nagyon kis hanyadat teszi ki, édes, rézsaszerii
illatot kolcsonoz a levendulaolajoknak [7].

A kereskedelemben kaphaté Lavandula angustifolia, mely olajanak f6 komponensei a
linalool (25-38%) és a linalil-acetat (25-45%), jelentGs eltéréseket mutat alfajai kozott.
A Lavandula pyrenaica, (vadon né EK—Spanyolorszégban), ill6olajanak harom lénye-
ges komponense a linalool (20-66%), borneol (6-32%) és kdmfor (2-14%). A linalool
tartalma magas, azonban a kamfor tartalma elfogadhatatlanna teszi normél levendu-
laolajnak. A Lavandula lanata-nak nagyon magas kamforkoncentraciéja (43-59%) és
valtoz6 mennyiségii lavandulol (3-27%) mennyisége van. A Lavandula dentata-nak (va-
don né Spanyolorszagnak a Foldkozi-tenger partja menti részén), két kemotipusa van:
1,8-cineol/3-pinén és [-pinén/a-pinén. A Lavandula stoechas négy vadon él6 populacio-
jat attekintve, kiilonb6z6 szazalékban tartalmaz a-pinént, 1,8-cineolt, fenchont, kamfort
és mirtenil-acetatot. A Lavandula lusieri szintén két kemotipussal rendelkezik, amelyek
fo Osszetevdje egy azonositatlan észter. A Lavandula viridisben magas az 1,8-cineol, a

kdmfor és az a-pinén koncentracidja. A Lavandula pinnata (Madeirdn Gshonos) nagy
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szézalékban tartalmaz monoterpéneket (37-80%) és viszonylag kis ardnyban szeszkviter-
péneket (13-22%) [7].

A levendulaolaj halvanysargas folyadék, amelynek illata friss, virdgostél akar fas és
aromas illatd is lehet. A levendulaolaj (levendula ill6olaj) a levendula, a Lavandula
angustifolia virdgaibdl nyert ill6olaj. Az eurdpai INCI (International Nomenclature of
Cosmetic Igredients — Kozmetikai alapanyagok nemzetkozi elnevetése) neve Lavandula
angustifolia olaj, az amerikai INCI neve pedig Lavandula angustifolia (levendula) olaj
(CAS-szamok 8000-28-0, 90063-37-9; EK-szam 289-995-2) [7].

A hagyomanyos gyégynovénygyogyaszatban a levendulaolaj nyugtato, antidepresszans,
gombaellenes, altato, fajdalomesillapitd, gorcsoldd, tonizald, stresszoldd és afrodizidkum
tulajdonsdgokkal rendelkezik [7].

A kozelmultban a levendulaolaj elsédleges forrasai: Franciaorszag, Bulgaria, Kina
és Spanyolorszag. A legtobb levendulantvényt eredetileg a mediterran Franciaorszag
magasabb teriiletein (600-1500 m) termesztették és desztilldltak. Az olaj el6allitasa-
ra vonatkozo pontos adatokat nehéz megallapitani a hatalmas mennyiségli hamisitas,
keverés, darabolds és szintetikus anyagok vagy szintetikus levendulaolaj hozzaadéasa mi-
att. 1984-ben a vilag levendulaolaj-termelése 200 tonna volt. A {6 termeloket tekintve
Bulgaria 100-129, Franciaorszag 55, Szovjetunié 35, Ausztralia 5 tonnat termelt, a ma-
radék kisebb termeloktol érkezett. Késobb az USA importja évi 303 és 555 tonna kozott
valtozott, exportja 52 és 121 tonna koézott mozgott. Tobb mint 30 kiilonbozé tipusi

levendulaolaj és keverék taldlhaté meg a vilagpiacon |[7].
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1. dbra. Franciaorszag levendulaolaj termelése 2012-2018 .

Az [II 4bra Franciaorszag levendulaolaj termelését mutatja 2012 és 2018 kozott,
évenként, tonnaban mérve. 2016 utan csokkeno tendenciat mutatott a termelés .

Az ISO (International Organization for Standardization) szabvanyokat ir el6, ame-
lyeknek a kereskedelmi levendula olajoknak és azok eldallitdsi médjainak meg kell fe-
lelnitik. A f& komponensek minimélis és maximdlis megengedett koncentracitja a 2
tablazatban lathaté (ISO 3515:2001). A legnagyobb megengedett koncentracioju kom-

ponensek a linalil-acetat (45%), linalool (38%), -cisz-ocimén (10,0%), S-transz-ocimén

(6,0%) [7] 9]

Komponens CAS Minimum Maximum
[(m/m)%] [(m/m)%]
linalil-acetat 115-95-7 25,0 45,0
linalool 78-70-6-2 25,0 38,0
[-cisz-ocimén 3338-55-4 4,0 10,0
[-transz-ocimén 3779-61-1 2,0 6,0
3-oktanon 106-68-3 0,0 2,0
1,8-cineol 470-82-6 0,0 1,5
terpineol 98-55-5 0,0 1,0
[-fellandrén 555-10-2 0,0 1,0
kamfor 76-22-2 0,0 0,5
limonén 138-86-3 0,0 0,5
lavandulil-acetat 25905-14-0 2,0 -
terpinen-4-ol 562-74-3 2,0 -
lavandulol 498-16-8 0,3 -

2. tablazat. A levendulaolaj ISO szerinti paraméterei @]
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A novényi eredetit készitmények altalanossa valasaval parhuzamosan szigorodnak
ezen termékek eldallitasat szabalyozd minoségi kovetelmények. A hatosagi szabélyo-
zas a kornyezetbarat technologidk bevezetésére, valamint az emberekre és kornyezetiikre
kevésbé karos termékek eléallitasara 0sztonzi a gyartékat. Az FDA (Food and Drug Ad-
ministration), az EMEA (European Agency for the Evaluation of Medicinal Products)
és az EPA (Environmental Protection Agency) dltal meghatarozott mértékado el6irdsok
a szerves olddszert nem alkalmazé technoldgidk elterjedését tamogatjak [4].

Ezen szabalyozdsok kovetkeztében nem mindegy, hogy ezeket az ill6 (és sokszor héér-
zékeny) komponenseket milyen médon nyerjiik ki a névénybdl. A kévetkezd, . alfeje-
zetben a leggyakoribb illoolajkinyerési modszerek f6bb jellemzoit, elényeit és hatranyait

targyalom.

2.2. Ill6olaj kinyerési moédszerek

Az illbolajokat kiillonbozé modszerek révén nyerhetjitk ki. A hagyoméanyos kinyerési
modszerek pl. vizgéz-desztillacié, szerves oldészeres (pl. Shoxlet) extrakcid, préselés
mellett sajatos tulajdonsagokkal bir a szuperkritikus extrakcié a kiilonféle névényi ha-
téanyagok kinyerésében [10].

Vizgoz-desztillacié soran a vizgdzt meghatarozott nyomason és hémérsékleten atve-
zetik a novényi részeken. A vizgoz az illékony komponensekkel egyiitt tavozik, majd
hiités hatasara a két fazis elkiilontl. Hatranya a magas hémérséklet, mely hatasara a
héérzékeny vegytiletek elbomolhatnak [5].

A vizdesztillacié folyamataban hasonl6 a vizgéz-desztillacidhoz. A névényt vizben
melegitjik (f6zziik), majd az ill6olajos parat a vizgéz-desztillaci6hoz hasonléan ssze-
gyujtjik. Hatranya egyértelmiien az elébb emlitett vizgoz-desztillacional is felvetett,
magas hémérséklet miatti bomlékonysag [5].

Az elobb emlitett két desztillaciohoz hasonlé a vakuum-desztillacid, melyet a kényes
novényi Osszetevik esetében alkalmaznak. A vakuum miatt az alkalmazott olddszer (viz)

forraspontja lecsokken, igy az alacsonyabb hémérsékletii vizgoz alkalmazasa révén nem
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all fenn a hoérzékeny molekuldk bomlasdnak veszélye. A vakuum eléallitasanak nagy
energiaigénye, ezdltal magas koltségei miatt kevés helyen hasznéljék [5].

Az el6z6ektdl 1ényegesen eltér6 folyamat az olddszeres extrakeidé. A novényi anyagot
Osszekeverik a szerves olddszerrel, mig a komponensek oldédnak, majd a névény mara-
dékat (melybdl kioldodott mar az értékes ill6olaj) eltavolitjdk. Az oldott anyag ilyenkor
az oldoszer leparlasanak a maradéka. Hatranya, hogy az oldészer az ill6olajon kiviil mas
novényi Osszetevoket is képes oldani, ezért plusz komponenseket is tartalmaz a termék,
valamint a leparlds sordn az extraktum tartalmazhat oldészermaradékot [5].

Hoérzékeny vegyiileteket tartalmazo novényekbdl jellemzden sajtolassal allitanak el
ill6olajat, melyet a novény héjabél préseléssel és centrifugalassal nyernek ki [5].

Enfleurage (pomédézas) sordn egy specidlisan kikészitett és dezodordlt zsirrétegre
helyezik a novényi részeket (jellemzéen virdgokat), ahol az illékony vegyiiletek képesek
beoldddni. Ezt a pomadénak nevezett telitett zsirt alkohollal extrahaljak, majd eltavo-
litjdk az olddszert. A termék szintén tartalmazhat olddszermaradékot [5].

A szuperkritikus fluidum extrakcié (Supercritical Fluid Extraction vagy SFE) egyre
tobb helyen valtja fel a hagyomanyosnak tekinthetd, szerves oldoszeres extrakciot. A
szuperkritikus extrakcié soran a legtobb esetben oldészerként COs-ot hasznalnak, mivel
alacsony a kritikus hémérséklete (31°C) és nyomasa (73 bar), szagtalan, nem mérgezd,
nem gyulékony, olcson, kénnyen hozzaférheté [4,(10].

A CO, csak az apolaris komponenseket oldja nagymértékben, ezért gyakran alkal-
maznak mellette keverék vagy kisegit6 olddszert (koszolvenst), példaul etil-alkoholt, mely
néhany szazalék koncentraciéban is jelentosen megnovelhetik a polaros komponensek ol-
dékonysédgat [11].

Egyik legjelentésebb elénye, hogy az oldészert az extrakcié végén maradéktalanul
visszakapjuk, mivel standard korilmények kozott gazként tavozik az elegybdl, igy az
nyomokban sem tartalmaz szerves olddszert, énmaga is lehet késztermék vagy alap-
anyag. Az SFE szintén kiemelten fontos elénye, hogy az alkalmazott homérséklet relative
alacsony, a héérzékeny hatdéanyagok természetes el6forduldsukban, szinte hokarosodas
nélkiil kinyerhetoek, valamint olyan hatéanyagok is extrahdlhatok, melyeket alapvetoen
hagyoményos olddszeres extrakciéval nem, vagy csak kis mennyiségben lehetne kinyer-

ni [4].
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Az SFE sordn a miikodési paraméterek (pl. hémérséklet és nyomés) megfelelé val-
toztatasaval, azaz optimalasaval lehetoséglink van a szuperkritikus oldoszer oldoképes-
ségének véltoztatdsara, tehat szelektiv extrakei6 val6sithaté meg [12].

Ezen tulajdonsag kovetkeztében a miiveleti paraméterekkel hangolni lehet az extrak-
ci6 soran kinyert termék Osszetételét és hozamat. A miiveleti paraméterek és a kinyert
ill6olaj kozotti kapcsolatot matematikai modellek segitségével tarom fel. A témakor-
ben gyakran adat alapt modelleket hasznélnak ezen kapcsolatok elemzésére, melyeket a

kovetkezd, [8l fejezetben mutatom be.
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3. Ill6olajok Osszetételének elemzése gépi tanulasi

modszerekkel

A mesterséges intelligencia az emberi képességeket utanzé gépek gytijtofogalma. A
gépi tanulas ennek egy specidlis teriilete, ahol a gépeket arra ,tanitjak meg”, hogy feltéar-
jak az adatokban a rejtett informaciokat. A gépi tanulas célja a hatékony adatgytjtésen
kiviil az, hogy komolyabb emberi figyelem raforditasa nélkiil az egyre névekvo mennyi-
ségli adatot felhasznalja azok kezelésével és elemzésével [13].

Ezen modszereket szamos helyen alkalmazzak, mint példaul a képfelismerés, beszéd-
felismerés, kéziras-felismerés, orvosi diagnosztika, forgalom elérejelzés, termékajanlasok,
virtudlis személyi asszisztensek, online csaldsészlelés tertileteken [13].

Az ill6olajok esetében egyrészt magabdl az illbolajosszetételbdl tobb dolog is be-
csiilhetd: tobb kutatas foglalkozik az illoolajtermelé novények bioldgiai aktivitasanak és
antimikrobidlis hatasanak a becslésével. Példaul Noha és tarsai tanulmanyaban a mély
tanuldsi technikédk koziil a konvoltcids neurdlis halézatokat (CNN) alkalmaztak ill6-
olajtermel6 novények bioldgiai aktivitasanak becslésére az ill6olajuk kémiai Osszetételén
keresztiil. Tébbosztalyos neuralis halézatot (MNN) alkalmaztak a CNN-modell teljesit-
ményének értékelésére. Ezt az iranyvonalat folytatva Jose és tarsai gyors mesterséges
neurdlis hdlozatok (FANN) segitségével vizsgaltak az adott illolaj antimikrobidlis hata-
sanak elorejelezhetoségét az illdolaj osszetételébol. Vuli¢ és tarsai Helichrysum Italicum
illoolajanak kihozatalat, antimikrobialis aktivitasat és bioldgiai aktivitasat vizsgaltak és
probaltdk megbecsiilni tobbek kozott ANN segiségével [14H16].

Mas kutatasok eredményei azt bizonyitjak, hogy magat az illoolajosszetételt és az
illoolajok kihozatalat is lehet becsiilni. Pezo és tarsai mesterséges neuralis halézat (ANN)
modell segitségével becsiilték az anizs estében a terméshozamot és az illoolajtartalmat
az id6éjarasi viszonyok fiiggvényében. A tanulmany eredményei azt mutattdk, hogy a
tragyazas tipusa a mezogazdasagi jellemzokre (mint példaul 1000 mag témege stb.), mig

a termohely az illoolaj-tartalomra volt nagyobb hatéssal [17].
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Acimovié¢ és tarsai a Hyssopus Officinalis kémiai 6sszetételét vizsgaltak. A vizgoz-
desztillacioval nyert illoolajak Osszetételét GC-FID és GC-MS modszerekkel elemezték.
Az Osszetétel adatokat klaszteranalizis és korrelacios elemzés segitségével vizsgdaltak.
Kvantitativ szerkezet-retencios Osszefiiggéseket (QSRR) kerestek az azonositott vegyii-
letek visszatartédsi indexeinek becslésére [1§].

Niazian és tarsai az ajowa illéolajtartalmat mesterséges neurdlis halézattal (ANN) és
a tobbszoros regressziés modellel (MLR) becsiilték a konnyen mérheté novényi jellem-
z0kb6l (mint a virdgok sugara, egy szaron talalhato virdgok szama stb.) [19)].

Rashid és tarsai altal irt tudoméanyos cikk koriiltekint6 attekintést nydjt a gépi tanu-
lasi algoritmusok (tobbek kézott regresszids technikak és neurdlis hélok) hasznalatarél
a terméshozam eldrejelzésére, kiilonos tekintettel a palmaolaj esetében. A palmaolaj
igaz nem illlolaj, de mivel ugyan gy novény, ezért a kozvetlen (példdul kornyezeti)
hatasok, mint bemeneti paraméterek jo kozelitéssel parhuzamba hozhatdak az illbolaj-
tartalmi novények esetével [20].

A hasonl6 témaban megjelent tudomanyos publikacidk kozott a leggyakrabban a
predikcios adathalmaz részét nem a miiveleti paraméterek, hanem az idojarasi viszonyok
képzik, az illbolaj kinyerése rogzitett miiveleti paraméterekkel torténik.

Chen és tarsai szintén nem illéolajakat, hanem bioolajat vizsgaltak. A kutatasuk cél-
ja az volt, hogy kiillonb6z6 gépi tanulasi mdodszerekkel becsiiljék meg a bioolaj (H-bioolaj)
hozamat és hidrogéntartalmat a biomassza, mint alapanyag osszetétele és a pirolizis ko-
rilményei fiiggvényében. A mddszereket tekintve tobbszoros linearis regressziot (MLR)
és a véletlen erdét (RF) alkalmaztak [21].

A kutatasi témam sordn Pezo és tarsai kutatasahoz hasonlbéan figyelembe veszem
a sziiretelés el6tti iddjarasi viszonyokat, illetve Chen és tarsai kutatasahoz hasonldéan a
miiveleti paraméterek valtoztatasaval, azok fliggvényében vizsgalom az ill6olajosszetételt
és kihozatalt. Ezzel olyan koriillményeket keresek, melyek mellett kinyerheto a kivant
Osszetételll (és mennyiségii) ill6olayj.

Amint az el6zéekben hivatkozott tudoméanyos cikkekben lathaté, hogy a neuralis ha-
16k (NN) dominéaljak az ill6olaj dsszetétel eldrejelzésével kapcsolatos kutatasokat. FEzek
a moédszerek bonyolultak, aktivaciés fiiggvényeket, halé topologiat kell tervezni (neu-

ronok /rétegek szama, stb.) hozzajuk. A kutatdsi témam soran azt vizsgdlom, hogy a
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kevésbé Osszetett regressziés modellek mennyire megfelel6en képesek becstilni az illolaj-
kihozatalt és Osszetételt.

A bemeneti paramétereket tekintve elsésorban a szuperkritikus extrakcié soran a
miiveleti paramétereket, tehat a nyomast és homérsékletet valtoztatva vizsgaltam a Kki-
hozatalt és Osszetételt. A miiveleti paramétereken kiviil meghatarozé szerepet toltenek
be a novény felhasznalasa el6tti idétartamot jellemzo paraméterek, mint a sziiretelés és
extrakcio kozott eltelt ido, illetve az adott szezonban, a névényt ért kornyezeti hata-
sok, mint a napsiitéses 6rak szama, illetve a csapadékmennyiség. Ezeken kiviil még a
bemeneti paraméterek kozé felvettem a novény szarmazasanak helyét. Azt, hogy ezen
paraméterek hogyan befolyasoljak a becsiilt valtozokat, korrelacidanalizissel vizsgaltam.
Az ill6olajok Osszetételének becslésére regressziés modelleket allitottam fel, mely model-
lek becslo képességét megvizsgaltam, illetve a becsld valtozok fontossaganak mértékét

tobb modon vizsgaltam.

3.1. Az alkalmazott adatértékelési technikak elméleti

attekintése

A kovetkezOkben az illoolaj adatsor elemzésére alkalmazott statisztikai technikak el-
méleti alapjat mutatom be. A munka sordn két céllal foglalkozom, az elsé regresszids
modellek alkotasa a levendula ill6olaj Osszetételének és kihozatalanak becsléséhez, az
illoolaj kinyerés miiveleti paraméterei, az allasi id6, illetve a novény termesztési koriil-
ményeinek fliggvényében (szadrmazasi hely, virdagzés el6tti atlag hémérséklet és csapadék-
mennyiség). A mésodik cél az egyes prediktor valtozok fontossdganak rangsorolasa és
annak vizsgalata, hogy a kinyerés miiveleti paraméterei, vagy a névény termesztésének
és allasanak kortilményei hatarozzak-e meg jobban az illolaj kihozatalt és Osszetételt.
Az utébbi cél eléréshez harom technikat alkalmazok, az els6 az egyszeru korrelacié ana-
lizis, a masodik a linearis regresszié és az LMG prediktor fontossagi index alkalmazasa,

a harmadik a LASSO regresszié modszere.
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3.1.1. Pearson korrelacié analizis

A becsléshez alkalmazott regresszidos modszerek alkalmazasa el6tt fontos az el6zetes
adatértékelés, melyhez a Pearson-korreldciot (R) hasznalom mutatészamként. Ezzel az
R korrelacios egyiitthato értékével a valtozok kozotti osszefiiggéseket vizsgalom, melyet

az ([1)-es Gsszefiiggés alapjan szdmithatunk [22].

R(A, B)= (Nl_ 5 g:l (Ai;A“A> (BiU_B“B) (1)

Az R(A,B) az A és B valtoz6 kozotti korrelacio, N a vizsgalt minték darabszama,
A; az i-edik mintat jellemz6 A véaltozd értéke, p az adott valtozd atlaga a vizsgalt min-
taban, o pedig az adott valtozo szorasa az adatsorban. Amennyiben ez az érték 1, a két
valtozé teljes mértékben linearis kapcsolatban van, ugyanigy valtozik az értékiik, 0 és
1 kozott pozitivan korrelal egymaéssal, azaz tendenciajaban egyiitt né és egytitt csokken
az értékiitk. 0 és —1 kozott negativan korrelalnak egymaéssal, ha az egyik valtozo no,
akkor a masik csokken. Ha 0, akkor a két valtozé fliggetlennek tekinthet6. A korrelacids
egyutthatd ezaltal alkalmazhaté az adatsoron beliili Osszefliggések feltarashoz. A korre-
lacids index elézetes képet adhat az egyes regresszios modellek felallitasa soran a fontos

és kevésbé fontos prediktor valtozokrol.

3.1.2. Linearis regresszié és LMG prediktor fontossagi index

Szakmai munkam soran regresszidés modelleket alkalmazok arra, hogy azt becsiil-
jem, hogy az egyes bementi valtozék mekkora mértékben hatarozzak meg a kihozatali
és Osszetétel értékeket, illetve hogy mennyire pontosan képesek becstilni azokat. A reg-
resszié olyan statisztikai modszer, mely soran az illesztett regresszios modell, képes elore
jelezni, megjésolni bementi paraméterek alapjan egy adott tulajdonsag valtozasat. Az
ilyen modelleknél a bemeneti, becslo valtozokat prediktor, a kimeneti, becsiilt valtozokat
pedig predikalt valtozéknak nevezziik [13]. A regresszids médszerek tanitasa elétt szik-
ségesnek tartottam az adatkészletet standardizalasat , mivel egyes esetekben, akar

két nagysagrend eltérés is mutatkozott két valtozé kozott. A standardizalas révén a
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prediktor valtozok regresszios stlyai 0sszehasonlithatova valnak, ezek egymashoz viszo-
nyitott stlya a regresszio soran értékelhetd, amennyiben a prediktor valtozok egyméstol
fiiggetlenek.

A standardizalt értékek jele: u [23].

A — Ha
oA

u=

(2)

A regressziés modellek illeszkedését leggyakrabban az in. R? egyiitthatéval szokés
jellemezni. Az R? érték egyetlen szammal adja meg, hogy mennyivel teljesit jobban egy

adott modell, mintha az atlaggal cserélnénk ki a predikcidt. A mérték a kdvetkezoképpen

szamithato [24]:

N A\
2 Zi:l(yi_yi)
R=l-=y —

(3)
i1 (Yi — py)?
y a mért értékek, § a becsiilt érték, u,, az y értékek atlaga, N pedig a mintak szdma.
A munka soran alkalmazott regresszids technikak koziil els6 az egy kimenetii linearis

regresszio modszere. A modell métrixalgebrai jeloléssel a kovetkezoképpen irhaté fel

[25):

y=Xp (4)

y € R a becsiilt, predikalt valtozé értéke, X € RV*¢ a predikciés valtozok matrixa,
S e RN*! egy funkcionalis vektor, N a mintdk szdma, d a prediktor valtozok szdma. A
€ R funkciondlis vektor a (5)-es osszefiiggés alapjan hatdrozhatjuk meg a legkisebb

négyzetek modszerével (OLS - ordinary least squares) [26]:

B=(X'X)"'X"y (5)

[ az a paraméter, amellyel megszorozva az egyes prediktor valtozdkat, a legjobban
illeszkednek a predikdlt adatpontok a mért értékekre (legkdzelebb helyezkednek el azok-
hoz) [27].

Mint korabban emlitésre kertilt standardizalt prediktor és predikalt valtozok alkal-

mazasaval az egyes prediktor valtozok silyai tekinthetok relativ fontossagi indexeknek,
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azonban ez csak akkor lehet mérvadd, ha minden prediktor valtozd egymastol fiigget-
len. Amennyiben a prediktor valtozdk linearisan korrelaltak, tgy a prediktor sulyok
vizsgdlata a relativ fontossag megallapitasdhoz félrevezeté eredményeket adhat. A fel-
allitott linearis regressziés modellben az egyes prediktor valtozok egymashoz képesti
relativ fontossagat Lindeman, Merenda and Gold (LMG) médszerrel értékelem, mivel a
szakirodalomban is ezt alkalmazzak a leggyakrabban. Az LMG, més néven dominancia-
analizis (dominance analysis) vagy Shapley-érték regresszi6 (Shapley value regression)
egy olyan médszer, mely dtlagolja az tin. kiegészité (additional) R%-Gsszegeket a (6])-as
egyenletben lathaté modon, mellyel megkaphatjuk az egyes LMG indexeket. Ezek az
indexek megmutatjak egy-egy prediktor valtozo relativ fontossagat a tobbi lehetséges
prediktor valtozohoz képest egy regressziés modell felallitdsakor. A kiegészité R? az az
érték, mely egy valtozd vizsgalata esetében megadja, hogy az adott regressziés modell
illeszkedése mennyivel jobb a tanité adatokra, ha a vizsgalt valtozo szerepel a prediktor

valtozok kozott ahhoz képest, mintha nem szerepelne [28].

LMGj= >, seqRyyx,) (6)

Ahol LM G} a j-edik lehetséges prediktor valtoz6 LMG indexe, d a prediktor valtozok
szama, P4 az {1,....d} halmaz 6sszes permutécidja, sequ(Xj‘Xr) pedig a —as
Osszefiiggés szerint szdmithato kiegészitd R2.

2 _ N2 2
seqRyx1x) = Ryx,u 0 — By (7)

A kiegészité R? értékének szamitasakor végig haladunk a permutdciokon, melyek
megmutatjak az 0sszes lehetséges regresszids modell struktarat. A m-ik struktiarat ezutan
két halmazra bontjuk. Az egyik maga a m=vU{j}, melyben az ésszes prediktor valtozd
benne van, melyet a 7 tartalmaz, a masik pedig v=m\{j}, melyben nem szerepel a
vizsgalt j-edik prediktor valtozo. A prediktor adatok matrixat, melyet v-bol képziink
X, -vel jeloljik. Ezutan definialjuk az Ri( X)) valtozot, mely adott X, prediktor matrix
esetén becsiilt y predikélt értékekhez tartozé R? érték a vizsgalt tanulé adatsoron. A
kiegészité R? érték megadja, hogy mekkora a kiilonbség RZ( X)) és az aktudlisan vizsgélt

prediktor valtozéval kiegészitett modell R;Q/(quj) értéke kozt. Az LMG értékeket az
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Osszes lehetséges prediktor valtozéra kiszamitva, majd ezeket az LMG értékek osszegével

normalva megkapjuk az egyes prediktor valtozok relativ fontossagat.

3.1.3. LASSO regresszio a prediktor valtozék fontossaganak értékelésére

Egy statisztikai modell teljesitményének vizsgalatakor figyelembe kell venni azt, hogy
az (esetiinkben a mért) adatoknak van egy természetes zaja. Egy statisztikai modell fel-
allitasanak folyamata két nagy részre, a tanulasra és tesztelésre bonthatd. A tesztelés
soran a dolgozatomban a modell predikcios képességét mérem, melyet az R* egyiittha-
toval jellemzek. Amikor fejlesztiink egy modellt, akkor fennéll annak a lehet&sége, hogy
a zajra is illesztiink, amely jelenség nem szerencsés, mivel igy mas, 4j adatokon (tesz-
tel6 adatokon) a feldllitott modell gyengén teljesit. Amennyiben néveljiik a predikecids
valtozok szamat (és ezaltal a modell illeszkedését), a modell predikcids képessége csok-
kenhet pontosan a zajra illesztés jelensége miatt. A statisztikai modellek fejlesztésekor
ezért fontos optimalis szamu prediktor valtozét kivdlasztani, ez angolul a bias-variance
trade-off problémaként ismert. Ha a predikcids valtozok szama nem elegendo gy a mo-
dell alul illeszt, a modell illeszkedése a tanuld adatsorra rossz lesz (magas bias, alacsony
variancia). Ellentétes esetben, ha tul sok prediktor véltozé van jelen a modell ugyan
jol illeszkedik a tanulé adatsorra, viszont a teszt adatokra nagy hibéval illeszt (magas
variancia, alacsony bias), ez a tulillesztés jelensége [29).

Ezen jelenség a [2] dbrén szemléletesebben ldthat6, ahol a modell teljes hibdjanak
(Eyi, azaz a tanuld és tesztel6 adatokra illeszkedés hibajdnak Gsszessége) valtozédsa a
modell komplexitasanak fiiggvényében lett abrazolva. A modell komplexitasa, azaz
Osszetettsége alatt a bemeneti, prediktor valtozok szamat értjik a linearis regresszios

modellek esetében [2,30].
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2. dbra. A modell hibdjanak valtozésa a komplexitas fiiggvényében [2].

A2l abrén ldthatd, hogy a teljes hibdnak, a modell komplexitdsanak fliggvényében
van egy minimuma, ez az optimum modell struktirat mutatja meg. Az ezen pont el6tti
tartoméanyban alulilleszkedést mutatnak azok a modellek, melyek tul kevés predikcios
valtozét tartalmaznak, ami miatt nem képesek megfeleléen leirni az adatokban fellelhet6
trendet [30].

Az optimum megtaldldsa (és ezdltal valtozo szelekcid) érdekében a kovetkezd vizsgalt
regressziés technika a LASSO (least absolute shrinkage and selection operator) regresszid
volt, amely torzitott becsléssel képes szimultdn modon becsiilni adott paramétert és
valtozdszelekciot végrehajtani [31,32).

A kutatdsi munkam soran ezen tulajdonsagai a modszernek azért hasznalhatéak nagy
hatékonysaggal, mivel a valtozo szelekcié képes egyfajta modon rangsorolni a predikcios
valtozokat. A regresszidé a becslés soran minimalizalja a maradék négyzetek Osszegét,

mely miivelet a (8))-es dsszefiiggéssel definidlhaté [33):

A

B=argming(y—X5)" (y—XB)+ 5[l (8)

Ahol 3 a LASSO regresszi6 altal becstilt egytitthatd vektor, y az aktudlis predikalt
valtozé mért értékeinek vektora, X a predikciés adathalmaz, § a koefficiensvektor (a

stlyozé tényezoket tartalmazza), A>0 a biintetés mértékét hatdrozza meg, ||5|]; pedig
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a 3 koefficiensvektor Ly norméja. Az L; norma a vizsgalt vektor elemeinek abszolitér-

tékének Ssszege (9)) [34):

||5|I1=;|le (9)

A hagyoményos linearis regresszié (OLS) moddszerével szamitott § koefficiensvek-
tor szamitasi modjat a —68 osszefiiggésben mar lattuk. Osszehasonlitva a LASSO
regresszional ismertetettel, az lathatd, hogy a LASSO regresszié esetében a —as Ossze-
fiiggés szerint A=0 esetén A megegyezik az OLS altal szamitott 3 egyiitthatovektorral.
Illetve az is lathaté, hogy elegendSen nagy A érték a 3 értékét O-ra zsugoritja. Igy,
a modell paraméterek becslésébe beépitett Ly tipusu biintetofiiggvény révén a LASSO
regresszié képes valtozo szelekciot végrehajtani [33].

Ahhoz, hogy egyszertien szemléltessiik, hogy hogyan torténik a véltozdszelekeid, a [3|
abra segit. Két prediktor valtoz6 esetében a prediktor valtozok becsiilt silyait (3, Bs)
paramétertérben az L; normabdl ered6 korlatozas négyzet formaban jelenik meg, piros
vonallal jelolve. A korlatok hatarait a LASSO regresszio paramétere A hatarozza meg, a
keresett predikcios sulyok értékeinek a korlatolt tertileten beliil kell tartézkodniuk. Ehhez
képest az OLS altal becsiilt prediktor stlyok fekete, szaggatott vonallal lathatok [3].

23



B

3. dbra. Két dimenzids paramétertér (01, fa), az OLS becslése (fekete szaggatott vonal,
Bors), az Ly norméabdl eredd korlatozas (piros négyzet) [3].

Gyakorlatban a szelekcid soran ez annyit jelent, hogy amennyiben a veszteségkontur
érinti a (magasabb dimenzidk esetén) hiper-kockat valamelyik sarokban vagy a sarkok
kozotti élen, akkor néhdny paraméter pontosan nulla. Igy, ha az L, normakényszer aktiv,
akkor az azt eredményezi, hogy néhany regresszios egyiitthatd pontosan nulla lesz, mely

altal megtorténik a valtozdszelekeid [3).

A LASSO regresszié sordn becsiilt [ egyttthatévektort a LASSO koefficiens ()
fiiggvényében vizsgalom, mely sordn az lathato, hogy az egyes predikcios valtozok si-
lyai mekkora mértékiiek és hogyan valtoznak a A fiiggvényében. Ebbdl egy teljesen més
megkozelitésbdl lehet kovetkeztetni az egyes valtozdk fontossdgara, mint az LMG mod-
szerénél latottaknal. Itt az fog szamitani, (melyet a késébbiekben, a tényleges vizsgalat
soran prezentdlok), hogy az egyes predikciés valtozok silyozé egyiitthatdinak milyen

gyors a lecsengése (mikor veszi fel a 0 értéket) a LASSO koefficiens fiiggvényében.

A LASSO regresszié vizsgalata utan, megfeleld tapasztalati A értékkel az illesztett
modell predikcios képességét keresztvalidacié segitségével becsiillom. Ez az egyik legszéle-
sebb korben hasznalt adat-ijramintavételezési modszer, melynek célja az adott prediktiv

modell valodi el6rejelzési hibdjanak becslése, illetve a tulillesztés elkeriilése [35].

A modell illesztése a valtozo fontossag szempontjabol nem feltétleniil fontos, azonban
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egy visszacsatolast ad a LASSO regresszio eredményeinek helyességérél, amennyiben az

megfeleloen képes predikciora, tehat a dolgozatomban tigy hasznalom, mint egy validalasi

modellt.

A moédszer egy modell tanitdsara és értékelésére rendelkezésre all6 adathalmazt vé-

letlenszer(i mintavételi mdédszerekkel felbontja tanitési és teszteld adathalmazokra a [

abran ldthaté modon, melyen 6tszorosen lett felbontva az adathalmaz [35].

<—

Teljes adathalmaz

-

Préba | |

I

|

Proba 2 | |

Proba 3 | [

} [ ] Tanito

Proba 4 | [

l

|

| Tesztelo
|

Proba 5 | |

4. dbra. Az adatkészlet otszoros felbontdsa tanuld és teszteld adathalmazokra.

A tanulasi folyamat soran az algoritmust az adatok tanulé adathalmazai tanitjak

és az igy kapott modelleket azon a teszthalmazon tesztelik, amely nem szerepelt a ta-

nulasi adathalmazban. A betanitott modellek teljesitményének atlaga a végsé modell

teljesitményének becslése .
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4. Kisérleti munka, eredmények feldolgozasa

Szakmai munkam soran szuperkritikus extrakcié soran extrahdlt illbolajakat alkoto
komponensek extrakcios és egyéb feldolgozasi paraméterei kozotti Osszefiiggéseket vizsgé-
lom. Célom, hogy optimalis paramétereket taldljak a kiértékelt kisérleti adatok alapjan
elvart osszetételil illdolaj kinyeréséhez. Ehhez a folyamathoz elészor azt vizsgdlom, hogy
az egyes bemeneti (becslé) valtozék milyen mértékben hatdrozzak meg a kimeneti (be-
csiilt) valtozok értékeit. Regressziés modellek alkalmazasaval, a végsé célom, hogy a
kinyert illoolaj Osszetételét és kihozatalat optimalizaljam, mely soran a kozponti kérdés,
hogy az extrakciés paraméterek finomhangolasat érdemes-e elvégezni, vagy a noévények
termesztési kortiilményein lenne inkabb érdemes modositani.

Ehhez egy mérési adathalmazt allitottam Ossze, melyet felhasznaltam a korabban
bemutatott regressziés modellek tanitasahoz.

A mérések soran az illoolaj szuperkritikus extrakcioval Lavandula angustifolia vira-
gaibdl lett kinyerve. Az extrakciés paraméterek 40-60°C hémérséklet (T") és 100-200 bar
nyomds (p) kozt valtoztak, ezen tartomanyban vizsgéltam az extrakcids paraméterek ha-
tasat a kinyert illgolaj Osszetételére és kihozataldra. A kisérleti matrix a[3] tablazatban

lathato, Osszesen 36 mérést végeztiink el.

TFC] 40°C 45°C 50°C 55°C 60°C
Plbar|
100 7M, 28M, 31M, 34M | 10M, 16M | 1M, 22M | 13M, 19M | 4M, 25M
150 SN, 29M, 32M, 35M | 12M, 17M | 2M, 23M | 14M, 20M | 5M, 26M
200 9M, 30M, 33M, 36M | 11M, 18M | 3M, 24M | 15M, 21M | 6M, 27M

3. tablazat. A szuperkritikus extrakecié vizsgdlatahoz alkalmazott kisérleti matrix.

A vizsgalt mintak kozott Tihanybol és Tamasibol szarmazo viragok voltak. A le-
venduldk sziireteléstdl szamitott allasi ideje 1 és 20 hénap kozt valtozott az extrakcid
idépontjaban (a tovabbiakban allasi id6). Az altalam vizsgalt ill6olajok kinyeréséhez

alkalmazott extrakciés berendezést a[5] abra mutatja.
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5. abra. Az altalunk hasznalt szuperkritikus extrakcios berendezés sematikus abraja.

Az egész folyamatot a szén-dioxid pumpéan beallitott program vezérelte. A szuper-
kritikus allapoti olddszer etanolbdl és szén-dioxidbdl allt. Minden mérés soran az ext-
rahaloszer térfogatarama 6p’2—rlc volt, ezen kiviil a mérések sordan koszolvensnek 2 V/V%
abszolut etanolt alkalmaztunk. A szén-dioxidot a szén-dioxid palackbdl a szén-dioxid
pumpa, az etanolt pedig (gdzmentesités utdn) a (szén-dioxid pumpa altal vezérelt) ko-
szolvens szivattyu adagolja a keverébe. Az extrahaldszer az extraktorként miikodo osz-
lopba érkezett, amiben az altalunk betomoritett apritott levendula virdagok voltak. Az
oszlop egy termosztatban helyezkedett el, amely az extrakciéhoz sziikséges homérsékletet
biztositotta. A szuperkritikus nyoméast az oszlophoz tartozé nyomasszabalyozd segitsé-
gével allitottuk be. Az oszlopban tortént meg az elébb emlitett paraméterek mellett az

extrakecié. A hasznalt berendezések tipusai a [l tablazatban lathatéak.

’ Berendezés neve H Gyarto \ Tipusszam \ Gyarto szerinti megnevezés ‘
Gézmentesito Jasco DG-2080-54 4-Line Degasser

Koszolvens pumpa || Jasco PU-2080 Plus | Intelligent HPLC Pump
Szén-dioxid pumpa || Jasco PU-1580-CO5 | CO4y Delivery Pump

Kevero Jasco MX-2080-32 Dynamic Mixer

Termosztat Jasco CO-2060 Plus | Intelligent Column Thermostat
Nyomasszabalyoz6 || Jasco BP-1580-81 Back Pressure Regulator

4. tablazat. Az extrakcids berendezés részeinek tipusai.

Az extrahalt minték Osszetétele egy gazkromatograffal (Aglient 5975C tipusi) 6ssze-
kapcsolt tomegspektrométer (GC-MS) segitségével lettek kiértékelve. A gazkromatogra-
fids elvalasztas HP5 tipusi oszlopon tortént (30.0 m x 0.25 mm; 0.25 pm). Az injektor
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és a detektor hémérséklete 250°C volt. Az oszlop 10°C/perc fiitési sebességgel lett prog-
ramozva H0°C-t6l 250°C-ig. A kapott kromatogramok alapjan 13 f6 komponens lett

beazonositva, melyeket figyelembe vettem a modellezés soran.

4.1. Eredmények elemzése

Az adatok elemzésének szemléletesebbé tételét kiillonb6zo vizualizaciés modszerekkel
hajtom végre. A kapott eredmények eloszlasat szérasdiagramok segitségével szemlélte-
tem, az egyes miiveleti (6] 4abra), id8jarasi (7] 4bra), valamint feldolgozasi (8 4bra)
paraméterek fiiggvényében, majd késébb az egyes valtozok kozotti osszefiiggéseket kor-
relacidanalizissel (9 dbra) vizsgalom.

Az egyes kategorikus véltozdkat (ebben az esetben a novények szdrmazési helyét),
a vizsgéalat soran cimkekédolassal (label encoding) szamositom, a kddolt csoportokat és

azok kédjat afp tablazatban tiuntettem fel.

’ Koédolt mennyiségek H 0 \ 1 ‘

’ Szarmazas helye H Tihany \ Tamasi ‘

5. tablazat. Kategorikus adatok cimkekodolésa.

A 68l &brdk szérdsdiagramokat abrazolnak, melyeken az egyes komponensek t6-
megszazalék szerint dbrazolt kihozatali és Osszetétel értékei lathatok a mért mintakban.
Az abrazolt pontok szinezése az egyes, kés6bbiekben jelolt miiveleti, id6jarasi, illetve

feldolgozasi valtozok értékei szerint tortént.
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A[6] abran két olyan szérdsdiagram ldthatd, melyen az egyes komponensek tomeg-
szazalék szerint abrazolt Osszetételi és kihozatali értékei az extrakciés paraméterek, azaz

homérséklet és nyomas szerint lettek szinezve.
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6. abra. A kihozatali, illetve az egyes ill6olaj alkoté komponensek eloszlasa a nyomés
(feliil) és extrakciés hémérséklet (alul) szerint.

A6l &brérdl kiemelendd, hogy tobb komponensnél, példaul a béta-transz-ocimén,

béta-cisz-ocimén, linalool, lavandulil-acetat és kariofillén-oxid esetében is altalanosan
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elmondhaté, hogy a homérséklet novekedésével az emlitett komponensek mennyisége
csokken, mig ezzel parhuzamosan a kihozatal és az egyéb ill6olajalkoté komponensek
mennyisége né. A nyomads esetében a komponensek értékei sajat nagysagrendjiikhoz
képest nagymértékben szérnak, ezaltal a diagramokon nem lathatd egyértelmi trend,
azonban az extrakcids paraméterek egyiittes hatasarol elmondhaté, hogy az olaj mino-
ségét meghatdrozé komponensek (b6vebben a . tablazat), mint a linalool és kdmfor
esetében a viszonylag alacsony hémérséklet és magas nyomds a kedvezé (a linaloolnak
ekkor né a mennyisege, a kdmfornak pedig nem til magas).

A7 abran szintén két szérasdiagram lathatd, melyen az egyes komponensek tomeg-
szazalék szerint abrazolt Osszetételi és kihozatali értékei lathatok, azonban a szinezés az
idojarasi paraméterek, azaz a viragzas alatti atlagos homérséklet és csapadékmennyiség

szerint tortént.
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7. dabra. A kihozatali, illetve az egyes ill6olaj alkoté komponensek eloszlasa a virdgzas
alatti atlagos hémérséklet (feliil) és atlagos csapadék (alul) szerint.

A7l &brén az lathatd, hogy a vizsgalt iddjardsi paraméterek koziil a kozéps6 &t-
laghémérséklet és kis csapadékmennyiség mellett mutatkoztak a legmagasabb kihozatali
értékek. Ugyanilyen trendet mutatnak az alfa-pinén, béta-transz-ocimén, és béta-cisz-
ocimén komponensek.

Magasabb csapadékmennyiség és alacsonyabb kémérsékletértékek a linalool, a 4-

terpineol és béta-kariofillén mennyiségének kedvez, mig az egyéb komponensek mennyi-
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sége ezen paraméterek mellett csokkenést mutat, ugyan gy, mint a kamfor, lavandulil-
acetat, geranil-acetat, szantalén és kariofillén oxid-mennyisége. Az illéolaj minGsége
szempontjabodl fontos linalil-actat mennyiségének altalanosan elmondhaté, hogy a ma-
gas homérséklet és kozepes csapadékmennyiség kedvezett.

Kiemelném, hogy mind az extrakcidos hémérséklet és nyomas, mind pedig az atlag-
hémérséklet novekedésével az illdolajban taldlhat6 vizsgalt (és minéségét meghataro-
z0) komponensek ardanya tobb esetben csokkent. Ennek tobb oka is lehet. Egyrészt a
szuperkritikus oldészer oldasi képessége az extrakcidés paraméterek fliggvényében nagy
mértékben valtozhat, igy eléfordulhat, hogy az eltéré paraméterek mellett az mas kom-
ponenseket is nagyobb mértékben old, igy a vizsgalt komponensek hanyada csokken.
Masrészt levendula illdolajdban (ezéaltal névényében) talalhaté komponensek kozil a
fokomponensek tobbsége nemcsak illékony, de hobomlékony is, igy a homérséklet nove-
kedése okozhatja a komponensek bomlasat [36}37].

A8 abra szintén két szérasdiagramot mutat, melyen az egyes komponensek tomeg-
szazalék szerint abrazolt osszetételi és kihozatali értékei lathatok. A szinezés ebben az
esetben a feldolgozasi paraméterek fiiggvényében tortént, azaz a szarmazas helye, illetve

az allasi ido szerint.
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8. abra. A kihozatali, illetve az egyes ill6olaj alkoté6 komponensek eloszlasa az
extrahdlt novények szarmazasa (felil) és dllasi idé (alul) szerint.

abran a szarmazasi hely és 4allasi id0 szerint is a diagramokon lathaté mo-

don, viszonylag jél elkilonithetéek az egyes csoportok. Atlagosan elmondhatd, hogy a

Tihanyi levendulak esetében nagyobb széras mutatkozik a kihozatali értékeknél, illetve

az alfa pinén, linalool, kdmfor, linalil-acetat, geranil-acetat, szantalén, illetve az egyéb

ill6olajalkotdé komponensek tomegszazalékos értékénél is, mig a tamési mintédk esetében

a kariofillén-oxid tomegszazalékos értékei mutatnak nagyobb szérast.

A t6bbi kompo-
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nensnél nem figyelheté meg kifejezetten mennyiségbeli elkiiloniilés, azonban jol latszik,
hogy a tihanyi levendulak tobb oktén-1-olt, kdamfort és geranil-acetatot tartalmaznak.

Az &llasi id6ket tekintve az mondhatd, hogy a frissen extrahélt (1 hénapot &llt a
novény az extrakcié idépontja elétt) olajokban viszonylag magas az alfa-pinén, a béta-
transz-ocimén, a béta-cisz-ocimén, a béta-kariofillén tartalom, illetve kimagaslé a lina-
lool és a 4-terpineol tartalom. Kiemelendd, hogy szinte az 0sszes 1 honapos allasi idovel
rendelkezé mintandl az egyéb (beazonositatlan) komponensek mennyisége a tobbi minté-
hoz képest csekély. Az alfa-pinén, béta-transz-ocimén és béta-cisz-ocimén komponensek
értékei csokkenést mutatnak a hdmérséklet névekedésével.

A 10 hénapos allasi idénél mért kihozatali, geranil-acetat, valamint szantalén ér-
tékek, a mas allasi idével rendelkez6 mintakhoz képest kimagasld értékeket mutatnak,
azonban az olajban talalhaté linalool és linalil-acetat mennyisége a tobbi értékhez képest
nagyon kicsi. A 13 és 20 honapos allasi id6 utan mért mintak esetében az lathatd, hogy
tobb komponens esetében is ezen mintakndl tapasztalhatoak a legkisebb értékek. Ilyen
Osszetevo az alfa-pinén, béta-transz-ocimén, béta-cisz-ocimén és béta-kariofillén. Fontos
megjegyezni, hogy a szakirodalomban mar tobben vizsgaltdk azt, hogy az id6 fliggvé-
nyében hogyan illannak el az egyes komponensek a levendula olajok esetében. Ezen
kutatasok eredményei, hogy az illékony komponensek mennyisége az id6ben (szaritési
vagy allasi id6 alatt) folyamatosan csokken, melybdl valésziniisithet, hogy a 13 és 20
héonapos mintak esetében is ez a folyamat jatszodott le [38,[39)].

A9 &bra az altalunk vizsgalt adatmétrix Pearson-korreldcids egytitthatéinak szin-

térképes abrazolasat mutatja, melyet a -es Osszefiiggés alapjan szamitottam [22].
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Egyéb
Kariofillén-oxid
Szantalén
Béta-kariofillén
Geranil-acetét
Lavandulil-acetat
Linalil-acetat
4-terpineol
Kéamfor
Oktén-1-ol
Linalool

Korrelacio

Béta-cisz-ocimén

Béta-transz-ocimén

Alfa-pinén
Kihozatal

Csapadékmennyiség
Atlagos hémérséklet
Alldsi ido
Szdrmazas
Hémérséklet

Nyomzis

9. dbra. Az egyes valtozok korrelaciés matrixanak szintérképe.

A nyomas és az illdolaj Osszetevok és kihozatal korrelacidja koriilbeliil -0,2 és 0,2
kozé esik, tehat, mig a homérséklet nagyobb mértékben befolyasolja az illdolaj kihoza-
talat, valamint az egyes komponensek mennyiségét, a nyomas énmagaban nem annyira
befolyasold tényezo.

Kiemelném a homérséklet és a kihozatal, valamint az egyéb ill6olaj alkoté komponen-
sek kozotti, koriilbeliil 0,4-es értékii korrelaciot, mely szerint a homérséklet novekedésével
no ezen valtozok mennyisége.

A szarmazas a linaloollal pozitiv, mig a kamforral, illetve a geranil-acetattal enyhe
negativ korreldciét mutat. Ezen értékeket a5l tablazatban feltintetett kodolds alapjén
lehet értelmezni. Amennyiben a Tihanybdl szarmazé levendulédk illbolajardl beszélink,

akkor azokban alacsonyabb a linalool és magasabb a kamfor, illetve geranil-acetat tarta-
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lom, mint a Tamésibdl szarmazoé levendulak esetében. Az utébbi két eset dsszhangban
van a abran latottakkal, mig a linalool esetében a silyozas nem volt egyértelmi a
szorasdiagramon.

Az &brarél szintén kiolvashatjuk, hogy a sziiretelés 6ta eltelt id6 (éllasi id6) hogyan
befolyasolja az 0sszetételt. A késébb extrahalt levendulak olajaban magasabb az oktén-1-
ol, a kamfor, a lavandulil-acetat, a szantalén, a kariofillén-oxid és az egyéb illoolaj alkotd
komponensek aranya, mig a hamarabb extrahédltakéban a béta-transz-ocimén, béta-cisz-
ocimén, 4-terpineol és béta-kariofillén mennyisége a nagyobb. Ennek oka a mar emlitett,
allasi ido fuggvényében tapasztalt, illékonyabb anyagok tavozasanak valdszintisithet6 a
novénybol. Az eredmények 6sszhangban vannak a [8l dbran latottakkal.

A vizsgélt idojarasi paramétereket tekintve magasabb atlaghomérséklet mellett na-
gyobb oktén-1-ol, kdmfor, linalil-acetat, lavandulil-acetat, szantalén, kariofillén-oxid és
egyéb illdolaj alkoté komponensértékek tapasztalhaték, mig alacsonyabb hémérséklet
mellett a béta-transz-ocimén, béta-cisz-ocimén és 4-terpineol értékei a magasabbak. Kis
csapadékmennyiség mellett pedig a magasabb kihozatali, oktén-1-ol, kdmfor, lavandulil-
acetat, geranil-acetat, szantalén, kariofillén-oxid és egyéb komponensértékek mutatkoz-
tak. FEzzel ellentétes trendet mutatnak az alfa-pinén, béta-transz-ocimén, és béta-cisz-
ocimén, linalool, 4-terpineol és béta-kariofillén komponensek. Ezen eredmények is egye-
zést mutatnak a [fl 4brardl leolvasottakkal.

A korrelacidanalizis soran szintén tapasztalhatd volt az a jelenség, hogy az egyes
(extrakciés és atlagos) hémérsékletek novekedésével az ill6olajban talalhatd vizsgalt (és
minéségét meghatarozd) komponensek ardanya tobb esetben csokkent. A lehetséges okok-
nak targyalt hobomlékonysagot, illetve az olddszer olddképessége megvaltozasat az eld-
zoekben részleteztem.

A komponensek egymas kozotti Osszefliggések koziil kiemelném, hogy a kihozatal-
lal n6 az egyéb komponensek mennyisége, valamint az alfa-pinén, béta-transz-ocimén,
béta-cisz-ocimén, 4-terpineol és béta-kariofillén mennyisége nagyrészt egyiitt valtozik,
amit igazol a kozottiik 1évo, majdnem teljes mértéki, 1-hez kozeli korrelacio, valamint a
linalool mértéke akkor szamottevd, amikor az egyéb ill6olajalkoté komponensek tomeg-
szazalékos mennyisége alacsonyabb.

A6l dbrék sokszor jol elkiilonithetd csoportokat, illetve egyszerti trendeket mutat-
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nak a vizsgalt paraméterek szerint szétbontva. Szakmai munkam soran fontosnak tartom
ezen paraméterek egyiittes hatasanak vizsgalatat. Nem minden paraméter ugyanolyan
mértékben befolydsolja az extrahdlt illoolaj dsszetételét. A kovetkezOkben ezen paramé-

terek fontossagat vizsgalom.

4.2. A kihozatalt és Osszetételt befolyasolé paraméterek

rangsorolasa

Az illoolaj kihozatalt és Osszetételt nem minden predikciés valtozo egyforma mér-
tékben befolydsolja. Ez lathat6 volt mar a[6}f9] abrakon is, melyeken szérasdiagramok,
illetve az adathalmaz korrelaciésmatrixa volt lathaté. Az elébbin sokszor jol elkiilonit-
het6 csoportok voltak lathaték, utébbi tipust abra pedig azt mondta meg, hogy két
paraméter valtozasa hogyan hat egymasra. Ezen informaciok egy atfogd képet adnak az
egyes becslo valtozok becsiilt valtozokra gyakorolt hatasarol, azonban olyan értelemben
nem adnak szamszeri értéket, hogy mégis milyen mértékben hatarozzak meg a vizsgalt
halmazt.

A kovetkez6 alkalmazott médszer, amely eredményeit bemutatom, az LMG modsze-
re, mely pontosan azt becsli, hogy egy-egy regresszor (becsld valtozd) mennyire fontos
az adott tulajdonsig becslésénél.

A médszer alapvetden a linearis regresszio technikajan alapszik, emiatt eloszor a line-
aris regresszio predikcios képességét ellendriztem 6tszoros keresztvalidaciot alkalmazva
(4l abra). A validdlds sordn minden predikalt valtozét kiilon osszefiiggéssel becsiiltem.
Az egyes predikalt valtozok nevei alatt feltiintettem az aktuélis modellhez tartozé R?
egyitthatokat, melyek itt azt adjak meg, hogy a modell mennyire helyesen tudja meg-
becsiilni az vizsgalt valtozd értékét. A abran feltiintettem a keresztvalidacié egyik
becslé modelle esetén a becsiilt értékeket a mért értékek fliggvényében, a kihozatal,

illetve a mindséget tekintve, a két legfontosabb komponens esetében.
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10. abra. Linearis regresszidés modell predikcids képessége a keresztvalidacié egyik
becslé modelle esetében.

A modell illesztése sordn kapott egyes modellek R? egyiitthatéinak atlaga adja meg
a teljes keresztvaliddcié soran az atlagos R? értéket, mellyel a modellt egészében le-
het jellemezni. Ezen &tlagos R? értékek a @ tablazatban lathatok az egyes predikalt

paraméterek esetében.

Predikalt paraméter H Atlagos R? egyiitthatok [-] ‘

Kihozatal 0,596
Alfa-pinén 0,409
Béta-transz-ocimén 0,623
Béta-cisz-ocimén 0,495
Linalool 0,636
Oktén-1-o0l 0,385
Kéamfor 0,387
4-terpineol 0,656
Linalil-acetat 0,528
Lavandulil-acetat 0,523
Geranil-acetat 0,464
Béta-kariofillén 0,532
Szantalén 0,467
Kariofillén-oxid 0,652
Egyéb 0,674

6. tablazat. Linedris regresszids technika atlagos R? értékei az egyes predikalt
paraméterek esetében az 6tszoros keresztvalidalas soran.

A [6l tablazatban az ldthatd, hogy az atlagos R? értékek alsé hangon 0,385. A
fontosabb komponensek esetében, mint a kihozatal, linalool és linalil-acetat, a modell

minimum 0,5-6s R? értékkel rendelkezik. A @ tablazatban feltiintetett értékek azt
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mutatjak, hogy a modell megbizhaté annyira, hogy egy atfogd képet tudjon adni a
regresszorok relativ fontossagarol.

A [0} 4bran ezért az egyes predikciés paraméterek LMG indexei lathatéak az osszes
predikélt paraméter esetében, szintérképen dbrazolva. Az egyes LMG indexek értéke

minden esetben 0 és 1 kozé eshet. A vizsgilat soran a legmagasabb LMG indexnek

értéke koriilbeliil 0,35 koriil adédott.

Egyéb 0.33
Kariofillén-oxid
Szantalén 0.3
Béta-kariofillén
Geranil-acetat 0.25
Lavandulil-acetat _
Linalil-acetat 0.2 g
4-terpineol E
Kamfor 0.15 %
Oktén-1-ol
Linalool 01
Béta-cisz-ocimén
Beta-transz-ocn.nen 0.05
Alfa-pinén
Kihozatal
B A A T >
$ " 6 ot \ W 6 6{6\
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11. dbra. A predikciés paraméterek LMG indexeinek szintérképe az egyes predikalt
paraméterek esetén.

A abran az lathatd, hogy a kihozatalt az extrakciés hémérséklet koriilbeliil
ugyanannyira befolyasolja, mint az id6jarast jellemz6 paraméterek (atlagos hémérséklet
és Osszes csapadékmennyiség), mely vegyipari szempontbdél fontos lehet. Az alfa-pinén,

oktén-1-ol és lavandulil-acetat becslésében az id6jarasi paraméterek (leginkdbb az atlagos
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hémérséklet) jatszanak szerepet, azonban nem elhanyagolhaté az allasi idének a figyelem-
bevétele sem. A béta-cisz-ocimén és béta-transz-ocimén becslésében szintén az idéjarasi
paraméterek, illetve (a transz forma esetében inkdbb) az allasi id6 jatszik szerepet. Az
olaj minGsége szempontjabol egyik legfontosabb komponens, a linalool mennyiségi becs-
lésében a csapadékmennyiség koriilbeliil kétszer olyan fontos, mint az atlaghémérséklet
vagy allasi id6 és haromszor annyira fontos, mint az extrakcios hémérséklet és szarmaza-
si hely. A kamfor mennyiségét az Gsszes csapadékmennyiség és szarmazas helye, illetve
kevésbé, de nem elhanyagolhaté mdédon az allasi id6 és az atlagos hémérséklet. A 4-
terpineol, illetve az egyéb ill6olajalkotd komponensek mennyiségi becslése az allasi ido,
illetve az idéjarast jellemzd paraméterekbdl szinte olyan eredményt ad az LMG mddszere
szerint, mintha minden eredeti becslé paramétert figyelembe vennénk. Az olaj mindsé-
gét meghatarozo masik legfontosabb komponens, a linalil-acetat mennyiségét nagyrészt a
szarmazas helye és az id6jarasi paraméterek hatarozzék meg. A geranil-acetat és szanta-
lén mennyisége foként az 6sszes csapadékmennyiségtol fiigg, azonban nem elhanyagolhaté
az extrakcios hémérséklet, a feldolgozdsi paraméterek (szarmazasi hely és allasi id6), il-
letve az atlagos hémérséklet sem. A béta-kariofillén és kariofillén-oxid esetében a becslés
soran a feldolgozasi paraméterek, azon belill is az allasi ido jatszik kiemelked6 szerepet.
Mindkét komponens esetében bar kevésbé, de fontosak az idojarasi paraméterek, illetve
megjegyzendo, hogy a kariofillén-oxidnal az extrakcids paraméterek a tobbi komponens-
hez képest nagy sulyozo tényezoket kaptak az elemzés soran. Az egyéb komponensek
becslésénél az allasi id6, illetve az idéjarasi paraméterek a meghatérozdak (féként az
osszes csapadékmennyiség), azonban az extrakciés hémérséklet sem elhanyagolhato.

Osszefoglalva az LMG mddszer alkalmazésa sordn kapott eredményeket azt kaptam,
hogy mind a kihozatal, mind pedig az Osszetétel becslése soran az idojarast jellemzé
adatok, illetve az allasi id6 kiemelked6 szerepet jatszik, ezzel a tobbi paramétert kissé a
hattérbe szoritva.

A valtozd fontossagot egy masik szemszoghol a LASSO regresszid segitségével vizs-
galtam, mely a valtozészelekciora képes tulajdonsaga révén azt képes tobbek kozott
megmondani, hogy egyaltalan sziikséges-e az adott valtoz6 a becslés soran (bévebben:

B.1] fejezet).

A modszer alkalmazasa soran az egyes, a regresszio soran kapott sulyozd egytittha-
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tokat vizsgalom a LASSO koefficiens fiiggvényében, majd a nagyobb valtozasok lejat-
szodasa utan az egyes predikalt valtozohoz kivalasztok egy optimalisnak taldlt LASSO
paramétert. A predikciés képességet ezen koefficienst alkalmazva vizsgdlom, ezzel el-
lenérizve a mdédszer pontossagat. A pontossag alatt itt azt értem, hogy amennyiben a
vizsgalt LASSO paraméternél egy predikcios valtozé sulyat a modszer O-ra csokkentette,
akkor a modell képes-e megfelel6 mértékben becsiilni a vizsgalt predikalt valtozo értékét.

A abran az egyes vegyipari, illetve az olaj mindségét leginkdbb meghatarozo
komponensek (azaz a kihozatal, linalool és linalil-acetat) esetében, a predikcié soran

kapott stulyozé paramétereket dbrazoltam a LASSO koefficiens fiiggvényében.
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12. abra. A predikciés paraméterek standardizalt egyiitthatoinak valtozasa a LASSO
koefficiens valtozasanak fliggvényében.

A abran a kihozatal esetében az lathato, hogy a legnagyobb stlyokkal az idéjara-
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si paraméterek rendelkeznek, mig az extrakcidos homérséklet silyozo tényezoje a LASSO
koefficiens fiiggvényében el6szor nd, majd lassan elkezd csokkenni. Ezen eredmények
tobbnyire egyeznek az LMG altal becsiilt silyokkal . abra). Ott az extrakcids ho-
mérséklet majdnem akkora LMG indexet kapott, mint az idéjarast jellemz6 paraméterek,
mig a LASSO regresszio esetében ez az a predikcids valtozd, mely a legtovabb marad a
becsl6 valtozok kozott.

A linalool és linalil-acetat esetében szintén az lathato, hogy az idéjarasi paraméterek
a legfontosabbak (mely informaciok nagyrészt megegyeznek a megfelelé LMG indexeknél
latottakkal), azonban ezen véltozdok esetében a szarmazas silya, a linaloolnal pedig az
extrakcios nyomas is szamottevo.

Altaldnosan elmondhat6, hogy a kihozatal és a két f8komponens mennyiségét elss-
sorban az idéjarast jellemzo predikcids valtozok értékei hatarozzak meg.

Amennyiben jobban megnézziik a [I2] &brét a kihozatal esetében, akkor az Gsszes
predikcioés paraméterhez tartozo silynak az intenziv valtozasa koriilbelil A =0,025-n4l
lecseng. Ilyen moédon a linalool esetében a A értékére 0,03-as érték, a linalil-acetatnal
pedig A=0,025-6s érték hatarozhaté meg. Ezen értékeket valasztom az optimalis LASSO
koefficiensnek, melyet a késébbiekben behelyettesitek a LASSO regressziés modellbe és
az igy feldllitott modell predikciés képességét keresztvalidacioval vizsgalom. A tobbi

predikalt paramétert is megvizsgaltam és a[7] tablazatban foglaltam ossze.
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Predikalt paraméter H Valasztott LASSO koefficiens (\) [-] \

Kihozatal 0,025
Alfa-pinén 0,04
Béta-transz-ocimén 0,02
Béta-cisz-ocimén 0,04
Linalool 0,045
Oktén-1-o0l 0,035
Kamfor 0,02
4-terpineol 0,01
Linalil-acetat 0,025
Lavandulil-acetat 0,05
Geranil-acetat 0,04
Béta-kariofillén 0,04
Szantalén 0,045
Kariofillén-oxid 0,02
Egyéb 0,025

7. tablazat. Az egyes predikalt paramétereknél meghatarozott LASSO koefficiensek
értékei.

A7l tdblazatban feltiintetett értékeket behelyettesitettem a LASSO regresszios mo-
dellbe. Ezen modell predikcios képességét keresztvalidacioval vizsgalom. A keresztva-
lidaciés vizsgalat soran otszoros keresztvalidaciot alkalmaztam abra), mely soran
minden predikalt valtozot kiilon osszefiiggéssel becsiiltem. Az egyes predikélt valtozdk
nevei alatt feltiintettem az aktudlis modellhez tartozé R? egyiitthatdkat, melyek ese-
tiinkben azt adjak meg, hogy a modell mennyire helyesen tudja megbecsiilni az adott
predikalt valtozé értékét. A [I3] dbran feltiintettem a keresztvaliddcié egyik becslé mo-
delle esetén a becsiilt értékeket a mért értékek fiiggvényében, a kihozatal, illetve a két

legfontosabb komponens esetében.

43



Kihozatal Linalool Linalil-acetat
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13. dbra. LASSO regresszios modell predikcids képessége a keresztvalidacio egyik
becsld modelle esetében a m tablazatban feltintetett LASSO koefficiens értékekkel.

A modell illesztése soran kapott egyes modellek R? egyiitthatéinak atlaga adja meg
a teljes keresztvalidacié soran az atlagos R? értéket, mellyel a modellt egészében le-
het jellemezni. Ezen atlagos R? értékek a tablazatban lathatok az egyes predikalt

paraméterekre.

Predikalt paraméter H Atlagos R? egyiitthaték [-] ‘

Kihozatal 0,846
Alfa-pinén 0,690
Béta-transz-ocimén 0,801
Béta-cisz-ocimén 0,698
Linalool 0,887
Oktén-1-ol 0,553
Kéamfor 0,553
4-terpineol 0,580
Linalil-acetat 0,612
Lavandulil-acetat 0,712
Geranil-acetat 0,579
Béta-kariofillén 0,608
Szantalén 0,572
Kariofillén-oxid 0,542
Egyéb 0,852

8. tablazat. LASSO regresszios technika atlagos R? értékei az egyes predikalt
paraméterek esetében az 0tszoros keresztvalidalas soran.

A[§ tablazatban az ldthatd, hogy az atlagos R? értékek alsbhangon 0,542. A fonto-
sabb komponensek esetében, mint a kihozatal és linalool, a modell minimum 0,8-as R?

értékkel rendelkezik, azonban a harmadik legfontosabb komponensnél, a linalil-acetat
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esetében ez az érték valamivel alacsonyabb.

A6l és[8l téblazatban lathaté atlagos R? értékeket sszehasonlitva az lathato, hogy
a LASSO regresszio esetében a predikcids képesség majdnem minden becsiilt valtozo ese-
tében nétt, tehat a linedris regressziés modell (ami igazabdl megegyezik a A=0 értékkel
szamitott LASSO regresszi6 becslésével), nagy valdszintiséggel tulillesztést mutat.

AR tablazatban feltiintetett értékek azt mutatjék, hogy a modell meghizhat6 annyi-
ra, hogy egy atfogd képet tudjon adni a regresszorok relativ fontossagarol. A abran
ezért az LMG moédszerénél latott [IT] dbrahoz hasonlé szintérképet dbrazoltam a LASSO
regresszi6 esetén is, melyen a szinezés a LASSO regresszié altal szamitott § koefficiens-
vektorok egyes elemeinek abszolutértéke szerint tortént. Azért valasztottam az elemek
abszolutértéket, mivel igy az egymashoz viszonyitott mértékeket egyszeriibben észre le-

het venni.
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Egyéb
Kariofillén-oxid
Szantalén

Béta-kariofillén

Geranil-acetat
Lavandulil-acetat
Linalil-acetat
4-terpineol
Kamfor
Oktén-1-ol

Linalool

Sulyok abszolutéricke [-]

Béta-cisz-ocimén
Béta-transz-ocimén
Alfa-pinén
Kihozatal

14. abra. LASSO regresszios modell altal szamitott silyozd tényezdk abszolut
értékének szintérképe az egyes predikalt paraméterek esetén.

A[T4] abran szintén ldthat6, hogy a nagyobb silyokat az id6jérast jellemz6 predikeids
valtozok kaptak, azonban a abraval ellentétben ez a modszer sok helyen kiszelektalta
az Osszes csapadékmennyiséget, mint becslé valtozét. Megjegyzendd, hogy a feldolgo-
zasi paraméterek tobb helyen ennél a modszernél is kiemelked6 szerepet toltenek be a
becslés soran, ilyen a béta-transz-ocimén és a béta-kariofillén esete példaul (ez a trend
egyébként az LMG indexek méatrixdba ugyan ugy lathaté). Az extrakcidés paraméterek
itt sem toltenek be annyira fontos szerepet, azonban az extrakciés homérséklet habar
joval kisebb mértékben, mint més becslé paraméterek, de tobb komponens becsléséhez

is nem elhanyagolhaté médon jarul hozza, mint példaul a kihozatal.
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5. Osszefoglalas

Munkam célja Lavandula angustifolia viragainak szuperkitikus extrakcidja soran ext-
rahalt illéolajok Osszetételének és kihozatalanak vizsgalata volt. A vizsgalat soran az
extrakcios, feldolgozasi és idojarasi paraméterek és az illolaj alkoté komponensek, vala-
mint az illdolaj kihozatal kozotti korrelaciot elemeztem. Az extrakcidés paraméterek kis,
a feldolgozasi paraméterek mérsékelt, az idéjarasi paraméterek pedig jelentos mértékben
befolyasoljak a predikalt eredményeket.

A mérések sordn gyiijtott adatokbol kiillonbozd regresszios technikakkal probaltam
becsiilni, hogy a vizsgdlt mintak predikcids paraméterei mekkora mértékben befolyasol-
jak az illéolajok kihozatalat és Osszetételét, milyen fontosak azok predikcidjaban. Az
LMG modszer alkalmazéasa soran kapott eredmények igazoljak, hogy az id6jaras szerepe
kiemelked6 helyen van az ill6olajok Osszetételének becslésében, illetve a modszer radmu-
tatott arra, hogy az allasi idével is befolyasolhatjuk egyes komponensek mennyiségét.
A LASSO regresszi6 soran hasonlé eredményeket kaptam. Roviden, a két mdédszerbol
arra kovetkeztettem, hogy amennyiben egy adott 6sszetételii illoolajat szeretnénk kinyer-
ni, akkor az optimalizalas szempontjabdl a novény termesztési koriillményeire sziikséges
inkabb fokuszalni, mintsem a miiveleti paraméterek finomhangolasara.

A tovabbiakban célom a kisérleti adatbazis bévitése kiilonb6z6 forrasbol szarmazo
mintdkkal, valamint mas tanitasi modellek illesztése, illetve azok predikcios képességének
tesztelése. Ezen kiviil szeretném feltarni, hogy a mintakbol kinyert illoolaj tulajdonsigait
esetleg milyen paraméter hatarozhatja még meg. Ezen folyamat soran szeretném vizs-
galni még tobbek kozott azt, hogy az extrakcios toltet szemcsemérete, illetve a szuper-
kritikus oldészer térfogatdarama hogyan befolyasolja az extrakcié kihozatalat, a kinyert
illbolaj Osszetételét. Amennyiben lesz lehetdségem, szeretném a noévények szarmazési

helyén 1év6 taptalajt jellemz6 paraméterek fliggvényében is vizsgalni az adathalmazt.
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