C2184 Uvod do programovani v Pythonu

Ukazka zavéreéného testu

Ukolem tohoto testu je napsat skript pro zpracovani souboru molekul a vystupu z Gaussianu.

1. Ze studijnich materialu si stdhnéte dataset_pka.zip. Soubor muzete rozbalit pomoci libo-

volného nastroje, pokud pouzijete knihovnu v Pythonu, ziskate bonusové body.

. Slozka obsahuje dva typy souboru: *.sdf soubory obsahuji informace o molekule (vasim

tkolem je extrahovat hodnoty pKa) a soubory *.log, které obsahuji informace o nabojich a
vasim cilem je vyextrahovat maximélni ndboj na vodiku (H).

pKa:

> <E_NAME>

NSC 3

> <PKA>

2.1

> <E_STEREO_SPECIFIED>
no_stereocenter

q(max,H):

Mulliken charges:

© 00 NO O WN -

e e
S W NN e O

15

D EE oo OoO=Z2ao00a0ac0acaam.

s}

1

.283823
.167968
297777
.204856
.289886
.406838
.246716
.358053
.380521
.397823
.616303
.191590
.163136
.168775
.421955
Sum of Mulliken charges

= 0.00000

3. Spocitejte korelaci mezi pKa (y) a q(max,H) (x) podle !
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4. Vypocijte linedrni regresi mezi pKa (y) a q(max,H) (x) podle”

y=azr+b (2)
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5. Pomoci parametru pifmky a, b predikujte novou hodnotu pKa (predPKA) a vypocitejte
RMSE podle

e; = pKa; — predPKA, (5)
1
RMSE =y/=> ¢? 6
Ve (6)
6. Vysledky ulozte do csv souboru s touto hlavickou:
Molecule;q(max,H) ;pKa;predPKA;e

Hodnotici tabulka:

‘ max. H Hodnoceni
Celkova funkénost
Préce se soubory (¢teni+zapis) T+7
Extrakce dat 10
Analyza dat 10
Obecné aspekty
Vhodné pouziti komentait 10
Vhodné pouziti vyjimek (hodnoceny max. 2 vyskyty) | 7+7
Styl kédu a znovupouzitelnost? 12
| oy — | |
| Celkem | 70 | |

2n ... pocet prvka

3pfehlednost kédu, srozumitelnost proménnych, nutnost upravovat kéd pro jiny datovy set, ziskavéni informaci
od uzivatele, ...



