KOMILJIEKC JIABOPATQPHI/IX POBIT
«TOBYAOBA ITPOTHOCTUYHUX MOJEJIEA JJIS1 OITUCY pKa JIIKAPCBKHUX
CIIOJIYK»

Tema: «HamiBeMmipu4Hi MeToaM PpoO3paxyHKy reoMerpii moJiekysa, Po3paxyHok
MOJIEKYJISIPHUX JeCKPUNITOPiB»

e ONTHUMI3yHTE TeoMeTpito MoJieky (Metoau: AM1 a6o PM3);

e 3HaIIITh ATOMHI 3apsIIM HA TETEPO aTOMax;

e OO6uucnits koedd. koppensauii mixk pKa 1 3apsinamu Ha rerepoaromax 0a30Boi
CTPYKTYDH,

e [loOynmyiite rpadik 3anexxnocti pKa Bix 3apsiny, skuii HaliCHIIBHIIIE KOPETTIOE 3
pKa;

e BumnaaxoBuM 4MHOM MOJUTITH NEPBUHHY BUOIpKY Ha «oOydarouy» (80% mosekyr) Ta
«TECTOBY» (pemira);

e Jlns oOyuarouoi BuOipkw, 3a gonomororo nporpamu PADE] (a6o DRAGON)
po3paxyiite Habip IeCKpUIITOPIB.

1) V 3BiTI ONUIIITH T€OMETPUYHY CTPYKTYpPY CIOJYK 00ydarouoi BUOIPKU (HOMEp MOJIEKYJIH B
BUX1IHIHM TaONHUIII 1 PUCYHOK IO pe3ybTaTaM po3paxyHKy MeToqom AMI).
2) 00UHCIITH AECKPUIITOPU

Tema: «Perpeciiini mogesai QSAR»
MeToa HaliMeHIIIUX KBaJApPATiB

3) 3HaiaiTh 1 OMUIIITH HAMOLTBII 3HAUYIII (KOpemtotoyi i3 pK) aeckpunropu.

4) noOynyiiTe perpeciiiHi piBHSHHS, 110 BKJIIOYAIOTh | 1 2 JECKpUNTOpa, po3paxyiiTe BEeTUUYUHU
R?, Q% i cTaHmapTHi BiIXHITCHHSL.

5) nns koxkHOI perpecii moOyayiTe rpadiku 3aJeKHOCTI «Teopist (PO3PaXyHOK) — EKCIIEPUMEHT
Ta «Teopis (mepeadadeHHs ) — eKCIIEPUMEHTY.

Meton LASSO

6) PeanizyiiTe po3paxyHOK 3 Pi3HMMH BeIMuMHaMu mapameTpiB L;-perymspusauii. ITinOepith
napameTp PeryJisllii Tak, o0 OTpHMaHi PIBHIHHS 3aJIeKald BiJ OJHOTO Ta JBOX ITapaMETpIB.
Uw i1IeHTUYHI BOHU TeM, 110 OyJIM OTpUMaHi B 1. 3 147

7) moOynyiTe Tpadik 3ameKHOCTI Big mapameTpiB perpecii Bim abdo |B|. Bim moxe martu
HATIPUKJIA]] TAKUI BUTTIS;
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8) OnumIiTh AKICTH OTPUMAHUX PETPECIHHUX PiIBHSHB.
Merton perpecii Ha roioBHux koMnoHeHnrax (Principal Component Regression, PCR)

9) Peanizyiite PCR 3ny =1, 2, 3, 4, 5, 6 CHHTYJISIpHUMH YHCIIAMHU.
10) /[Ins xoxxHOro 3 HUX MOOyayi rpadik «Teopis (pO3pPaxyHOK) — EKCHEPUMEHT
11) Jlng xoXkHOTO 3 HHX mNOOymyd Tpadik «Teopis (mepemnOadeHHS) — EKCIICPUMEHTY.
12) 3amumniTe BiANOBIAHI Koe(illiEHTH AeTepMiHAaIlil (Rz, Qz) Ta CTaHAAPTHI BIAXWUJICHHS.
13) Tlobyayiite pesyasryrounii rpadik (R?, Q°, sk yHKmis ny) Ta HaxaiiTe BimMOBimHY
inTepnpeTarito. Lleit rpadik Moxxe MaTH, HaPUKIIAJ, TAKUI BHU]T
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Tema: «DaKkTOPHUI aHAJII3»

14) IlpoBenith (pakTOpHUIl aHANI3 Ta OMUILITH CTPYKTYPY ABOX HAHOLIBII 3HAUMMUX (aKTOPIB.
Skmo 3a pesynpraramMu (haKTOPHOTO aHAII3y MOXHA 3aIPOIOHYBATH Ie OyIb SIKI perpeciiti
piBHSHHS (BIMiHHI BiJ THUX, 110 OyJIM OTpUMaHi paHile) To noOyayiTe Ta JOCTIIITh iX.

Tema: «MeToa IITYYHUX HEHPOHHHUX MeEPEHD

15) Ha ocHoBI nonepeHp01 po60TH BUOEPITh 4 HAMOUTBII 3HAYYIIMX JECKPUTITOPA;

16) Hanamryiite Mmepexy 3 4 HelipoHiB. Peanizyiite Tpu BapiaHTH Mepex: 2 TECKpUITopa, 3
JECKpUNTOpPa, 4 JECKPUNIITOPA;

17) O6umcniTh (4715 IMX TPHOX BapiaHTIB) NepeadadyBaHi 3HaYeHHs BiactuBocteill (Predict)

18) 36epexith mependaveHi 3HaueHHs BiactuBoctell (Output — Save). 306epexiTh daii.

19) Imnoprytite i nani B EXCEL ta 004uCTiTh BEMTUYMHNA KOPEIALii Ta CTAHJAPTHUX
BIJITBOPCHB.

20) 36epexiTh Halfkpally HanamroBaHy Mepexy y html ¢popmari (export — web page — save)
21) I[IportectyiiTe HEHPOHHY MEPEXKY 3a TOMTOMOTOI0 TeCTOBOI BUOIpKH. [TigpaxyiiTe KITbKICTh
KOPEKTHUX MPOTHO31B.



