
Pokročilá chemoinformatika - seminář 

Cvičení 6 
Pracovní list 
 

1. Vytvořte CART strom pro predikci pKa z datového souboru „mix.csv“ z nábojových 
deskriptorů. 

 
2. Vytvořte CART strom pro predikci pKa z datového souboru „mix.csv“ z PaDEL 

deskriptorů. 
 

3. Vytvořte náhodný les pro predikci pKa z datového souboru „mix.csv“ z nábojových 
deskriptorů. Detekujte odlehlé hodnoty. 

 
4. Vytvořte náhodný pro predikci pKa z datového souboru „mix.csv“ z PaDEL 

deskriptorů. Detekujte odlehlé hodnoty. 
 
 

 
 


