Méjme mnoZinu namérenych bodU:

x1=2;y1=0,5
X2=3;y2=15
X3=4;y3=2
Xa=6;y4=6,5

Body si zadejte do Exceové tabulky a udélejte si jejich graf.

Je v této mnoZiné bodl hruba chyba (outlier)? Pokud ano, jaka a proc.

Pracujte s mnoZinou bodd, ze které jste odstranili hrubé chyby.

Vypocitejte smérnici (b1) a Usek (b0) linearni rovnice, kterou proloZite témito body (pouZijte linearni regresi).
Vypoditejte korelaéni index R2.

2. Doplnite nasledujici tabulku:
Ndazev molekuly pKa Naboj na atomu
H (o) C

-(% Carboxyacetic acid 2.85 0.48

< | Hydroxyethanoic acid 3.83 -0.694

g, Dipropylacetic acid 4.6 0.439
:g n-Butanoic acid 4.82 -0.727

~ | n-Dodecanoic acid 5.3 0.396

é o Almond acid 3.41 -0.706

£ 8 Amber acid 4.21 0.524
9 n-Capric acid 49 0.475

Poznamka: V tabulce jsou karboxylové kyseliny, naboje zjistujeme na COOH skupiné. O oznacuje kyslik, na kterém je
vazan H. Struktury molekul ziskdme z PubChemu. Ndboje pocitejte pomoci programu ACC2
(https://acc2.ncbr.muni.cz/), pouzijte defaultni nastaveni (= nahrajte molekulu a dejte “Compute charges”).

Pro QSPR model: pka = p1*qH + p2 vytvorte v Excelu graf zavislosti pKa na pH. Pro vytvofeni modelu pouZijte jen
tréningovou sadu.

Pro tento model dopocitejte pl a p2.

Pomoci modelu predikujte pKa pro vSsechny molekuly. (Pfidejte si do tabulky sloupec pka_p.)

Vypocitejte relativni odchylku pro vSechny body. (Pfidejte si do tabulky sloupec pka_d.)

Vypocitejte R2, RMSD a primérnou relativni odchylku pro tréninkovou sadu.

Vypocitejte Q2, RMSD a primérnou relativni odchylku pro testovaci sadu.

Domaci ukol:
Pro QSPR model: pka = ppl*qH + pp2*q0 + pp3*qC + pp4 dopoditejte ppl, pp2, pp3 a pp4. (Pomoci napf:
http://home.ubalt.edu/ntsbarsh/business-stat/otherapplets/MultRgression.htm,

http://www.wessa.net/rwasp multipleregression.wasp).

Pomoci modelu predikujte pKa pro vsechny molekuly. (Ptidejte si do tabulky sloupec pka_p2.)

Vypocitejte relativni odchylku pro vSechny body. (Pfidejte si do tabulky sloupec pka_d2.)

Vypocditejte R2, RMSD a pridmérnou relativni odchylku.

Vypocditejte Q2, RMSD a prlimérnou relativni odchylku pro testovaci sadu.

Bonus navic (za 5% navic):-))>

Dokazete najit dalsi nabojovy deskriptor, ktery by model zlepsil? Pokud ano, ktery to je. Ukazte, jak vypada novy
QSPR model s timto descriptorem.
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