Vzorecky

Relativni odchylka (pro kazdou molekulu zvlast):
ApKa - | pKaexp_ I:)Kacalc |

Priimérna relativni odchylka = priimér relativnich odchylek pro vSsechny molekuly. Oznacuje se A .

RMSD: V plvodnim textu jsem chtéla, abyste vypocitali absolutni odchylku. Misto ni prosim
vypocitejte RMSD. Pocita se takto:
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kde k je pocet deskriptori v modelu

Tabulka s minimalnimi hodnotami t:
https://www.itl.nist.gov/div898/handbook/eda/section3/eda3672.htm

Priklad: Pokud mate 10 vzorkl a chcete, aby byla pravdépodobnost, Zze dané vysledky vzniknou
nahodné, mensi nez 0.05 (neboli pravdépodobnost 0.95, Ze vas model funguje), pouzijete sloupec
s nadpisem 0.95 a fadek s nadpisem 10. Je tam hodnota 1.812. Pokud je vase t-hodnota vétsi nez
1.812, je t-test v poradku.
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