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Algoritmo Accuracy MCC ROC AUC F1 score

Random Forest 0,70 0,32 0,63 0,45

KNN 0,70 0,40 0,63 0,50

GBM 0,63 0,33 0,57 0,40

Extra Trees 0,63 0,33 0,52 0,21

Random Forest 0,63 0,33 0,57 0,29

KNN 0,70 0,35 0,62 0,40

GBM 0,52 0,28 0,45 0,20

Extra Trees 0,72 0,32 0,60 0,38

Training set generato a partire dai saggi cellulari (F) : 326 molecole
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Training set generato a partire dai saggi cellulari (F) : 326 molecole 

Fingerprints Descrittori

Miglior classificatore:

KNN (ROC AUC = 0,63)

Miglior classificatore:

KNN (ROC AUC = 0,62)
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Algoritmo Accuracy MCC ROC AUC F1 score

Random Forest 0,81 0,65 0,80 0,75

KNN 0,80 0,65 0,80 0,76

GBM 0,80 0,64 0,79 0,75

Extra Trees 0,80 0,64 0,80 0,76

Random Forest 0,80 0,64 0,79 0,76

KNN 0,80 0,61 0,80 0,77

GBM 0,79 0,61 0,77 0,73

Extra Trees 0,83 0,64 0,82 0,78

Training set generato a partire da saggi biochimici (B) : 853 molecole
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Fingerprints Descrittori

Miglior classificatore:

KNN (ROC AUC = 0,80)

Miglior classificatore:

Extra Trees (ROC AUC = 0,80)

Training set generato a partire dai saggi biochimici (B) : 853 molecole 
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Training set generato utilizzando come features i fingerprints

Algoritmo N r2 q2 SDEC SDEP

p
IC

5
0

Random Forest 624 0,95 0,63 0,26 0,88

KNN 624 0,99 0,64 0,005 1,17

Ridge 624 0,93 0,64 0,31 0,92

p
K

i

Random Forest 196 0,95 0,52 0,34 0,92

KNN 196 1 0,58 0,0 2,53

Ridge 196 0,97 0,60 0,25 0,92
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Overfitting!

Buon modello!
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Training set generato utilizzando come features i descrittori

Algoritmo N r2 q2 SDEC SDEP

p
IC

5
0

Random Forest 624 0,95 0,50 0,25 0,88

KNN 624 0,99 0,64 0,005 0,90

Ridge 624 0,92 0,42 0,30 0,92

p
K

i

Random Forest 196 0,94 0,58 0,35 0,89

KNN 196 1 0,61 0,21 0,88

Ridge 196 0,94 0,55 0,33 0,86
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Test set esterno
(50 molecole)

Validazione esterna

Modelli di classificazione Modelli di regressione
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Algoritmo Accuracy MCC ROC AUC F1 score

Fi
n

g
er

p
ri

n
ts Random Forest 0,41 0,23 0,67 0,52

KNN 0,68 0,40 0,82 0,78

GBM 0,27 0,15 0,50 0,31

Extra Trees 0,63 0,33 0,52 0,21

D
e

sc
ri

tt
o

ri Random Forest 0,56 0,31 0,75 0,68

KNN 0,48 0,26 0,71 0,60

GBM 0,52 0,28 0,73 0,63

Extra Trees 0,56 0,32 0,75 0,68

Training set generato a partire dai saggi cellulari (F) : 326 molecole 
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Grazie per l’attenzione!


