Pokrocild chemoinformatika - seminar

Cviceni 5
Pracovni list

1. Ze studijnich materialu si stahnéte soubor ,carboxylic_acids.csv” a ,,phenols.csv”,
vypocitejte pomoci PaDELu 2D deskriptory. Vypocitejte model pro predikci pKa
z téchto deskriptord s automatickym vybérem deskriptort. Diskutujte metodu
automatického vybéru deskriptoru. Vyberte nejlepsi model.



