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Modelli di classificazione

Stratified K-Fold 10 iterazioni 100 iterazioni
Train set 10% Stabilire I’intorno Selezione
Test set 90% del cutoff algoritmi migliori
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Modelli di classificazione
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Modelli di classificazione
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Modelli di classificazione
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Modelli di classificazione
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Sviluppo modelli di classificazione e regressione

Training set 80% Ottimizzazione Ricerca modello

0
Test set 20% iperparametri migliore Dataset 100%

TPXTN — FP XFN

MCC =
J(TP + FP)(TP + FN)(TN + FP)(TN + FN)
* veri positivi (TP): composti attivi correttamente predetti come attivi;
+ -1<MCC<1; « falsi negativi (FN): composti attivi erroneamente classificati come inattivi;
» Misura della qualita delle classificazioni binarie; « falsi positivi (FP): composti inattivi erroneamente classificati come attivi;
» Metrica per validare modelli di classificazione.  veri negativi (TN): categoria che include i composti inattivi correttamente

predetti inattivi
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Modelli di classificazione
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Predicted Activities

Training regressione

Fingerprint Descrittori Descrittori scalati
R2
SupportVectorMachine 0.77 0.64 0.63
RandomForest 0.69 0.54 0.65
Ridge 0.67 0.23 0.34
SVR Fingerprint SVR Descrittori RF Descrittori scalati
C=5, Kernel = rbf C=9, Kernel = rbf Max_depth=20, n_estimators=104
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CLASSIFICAZIONE

MCC_FIT MCC_CV MCC_EXT
Fingerprint 0.67 0.72
Descrittori molecolari 0.59 0.65
REGRESSIONE Q2 SDEP
Fingerprint 0.77 0.58
Descrittori molecolari 0.66 0.71
Descrittori scalati 0.54 0.82

* Quanto un modello & predittivo
SDEP (Standard Deviation Error in Prediction)
+ Confrontabile con SDEP_CV
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Classificazione

Fingerprint Descrittori molecolari

[[20,25] [2,15]] [[21,24] [4,13]

88% 76%

Regressione
Fingerprint Descrittori molecolari Descrittori scalati

SDEP 1.18 1.20 1.06
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Ne molecole

-2,5
Descrittori molecolari Descrittori scalati
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Selettivita JAK2 — JAK1

confronto Selezione Definizione Modelli di
dataset molecole con del rapporto  classificazione
JAK?2 — JAK1 doppia attivita tral due pICs, e regressione
182 Molecole selettive JAK?2 |

1756 Molecole selettive JAKlI
944 Molecole non selettive

Modelli di classificazione e regressione MCC Q
|

Fingerprint 0.90 0.80

Descrittori molecolari 0.90 0.79

Descrittori molecolari scalati / 0.78
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Predizione

Features attivita
selection

Sviluppi futuri

| Saggi biologici sulle top 40 molecole

Applicazione modelli elaborati a tutte le JAK

Individuare molecole che indicano la selettivita verso tutte le altre JAK
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