Korelace mezi Bayesovským skóre a biologickou aktivitou ligandů aktivních na estrogenních receptorech α a β
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Naivní Bayesův klasifikátor (NBK)  se v oblasti chemoinformatiky běžně používá k predikci, zda dané organické molekuly (ligandy) jsou či nejsou biologicky aktivní na daném molekulárním cíli. Atraktivní vlastností NBK je jeho pravděpodobnostní interpretace, kdy výsledkem je skóre udávající, s jakou pravděpodobností je chemická látka aktivní na daném molekulárním cíli. Toto skóre se běžně interpretuje též tak, že čím vyšší skóre, tím má látka vyšší potenci (tedy tím je aktivnější). Cílem práce bylo ověřit, nakolik koreluje Bayesovské skóre s biologickou aktivitou ligandů pro estrogenní receptory α a β.
