Pokrocild chemoinformatika - seminar

Cviceni 3
Pracovni list

1. Ze studijnich materialu si stdhnéte soubor ,predictions.csv” a pro kazdy model

doplnite nasledujici tabulku:

R

R2

adjR2

RMSE

MAE

o (0.05)

Model 1
k=1

Model 2
k=5

Model 3
k=12

Model 4
k=12

2. Ktery model se rozhodnete pouzit a proc?

3. Na webu ochem.eu si vytvorte datovou sadu pro vlastnost logD a pripravte model.

Taining method

R2

Q2

RMSE

MAE

sem vlozZte graf ;)




