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Introduzione

OLI ESSENZIALI

on » Sostanze liquide, oleose, volatili e con
un odore aromatico.

OH
| » Miscela di composti complessi.
| > Attivita farmacologica e tossicologica:
attribuita ad innumerevoli gruppi
funzionali.
\ | o
» Agevolare la ricerca di un olio
e A essenziale “ex novo” o progettarlo.
\
OH
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DATA CLEANING

DATASET I: 61 oli essenziali e 224
componenti, Klebsiella Pneumoniae
resistente ai carbapenemi.

»

DATA
CLEANING

Wel¢ome Al4EssOil

Stats

2756 1107 1243 20950

Extracts Plants Publications Biological activities . .
DATASET II: 149 oli essenziali e 816

compositions analysed stored componenti, Klebsiella Pneumoniae
sensibile ai carbapenemi.

https://www.ai4essoil.com/front/
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ALGORITMI:

= SVM

= Random forest

= Gradient boosting
= K-NN

= Decision Tree
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MODELLIZZAZIONE
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MODELIZZAZIONE: | DATASET

THRESHOLD MIC = 0,216%v/v-> ATTIVI: 18 NON ATTIVI:43

CLASSIFICATORE SVM
N° LIVELLI 2
SCALING FALSE
PCA 0
MCC_PRED 0,803
MCC_CV 0,559
MCC_FIT 0,921
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MODELIZZAZIONE: Il DATASET ,DJ:J' U

THRESHOLD MIC = 0,057%v/v-> ATTIVI: 76 NON ATTIVI:73
CLASSIFICATORE GB
N°® LIVELLI 3
SCALING TRUE
PCA 0,7
MCC_PRED 0,519 h
MCC_CV 0,341 — h
MCC_FIT 0,880 )
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SAGGI MICROBIOLOGICI: | DATASET

NOME COMPOSTO

Linalolo
Limonene
Eucaliptolo
alfa-pinene

Carvacrolo

Timolo
p-cimene
Citronellal

Eugenolo

Mentolo
Acetato di linalile

Citrale
Pulegone
Anetole

Geraniolo
beta-cariofillene
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KLEBSIELLA PNEUMONIAE
resistente ai carbapenemi

MIC
0,6%
0,6%

5%
>5%

<0,03%
<0,03%
>50
5%
<0,03%
0,07%
>5%
0,07%
2,5%
>50
0,07%

>5%




SAGGI MICROBIOLOGICI: Il DATASET

NOME COMPOSTO

Linalolo
Limonene

Eucaliptolo
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KLEBSIELLA PNEUMONIAE
sensibile ai carbapenemi

MIC
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>5%
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>5%
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CONCLUSIONI

OH
I DATASET II DATASET JI\ “OH
| % CARVACROLO < LIMONENE
< TIMOLO s LINALOLO TIMOLO
HINALOLO < EUGENOLO % CARVACROLO
\ < CITRALE & TIMOLO
% GERANIOLO % 4-CARVOMENTENOLO
O
\ OH

EUGENOLO OH

4-CARVOMENTENOLO

. AGGIORNAMENTO DI MODELLI CON ACQUISIZIONE DI
P NUOVI DATL

|:| . TOSSICITA’ COMPOSTI ALLE CONCENTRAZIONI STUDIATE. .

. PROGETTAZIONE DI OLI ESSENZIALI MEDIANTE MODELLL
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