


introduzione
● L’interazione tra compound e proteina è un
task fondamentale per risparmiare tempo
nella sperimentazione dei nuovi farmaci
● La IA può aiutare a predire la capacità di
interazione tra farmaco e proteina!

Per la challenge, abbiamo affrontato il 
problema di predire l’interazione tra 

proteina e farmaco usando la regressione 
lineare



Il modello: regressione lineare
• La regressione lineare è uno dei modelli

statistici e di machine learning più
semplici e utilizzati.

• Il suo obiettivo è stimare la relazione
tra una variabile indipendente (o più
variabili) e una variabile dipendente
continua, attraverso una funzione
lineare.

• In parole semplici: approssimiamo con
una linea i dati da imparare!

y = b0 + b1x + ε



vantaggi e limiti della regressione lineare
✅ Vantaggi:
● Semplice da implementare
● Facilmente interpretabile
● Computazionalmente efficiente

❌ Limiti:
● Assume una relazione lineare tra le variabili
● Poco adatta per dati complessi o con relazioni non lineari
● Sensibile a valori anomali (outlier)



FLUSSO DI LAVORO
- Lettura e pulizia dati (numerici)
- Numero esempi nel training set: 1592
- Numero di esempi nel test set: 398



FLUSSO DI LAVORO (2)
- Lettura e pulizia dati (numerici)
- Addestramento sul set di training
- Valutazione su test set (MSE)

L’obiettivo è predire il grado di interazione in modo più preciso possibile



risultati
- E’ possibile predire l’interazione
- Possiamo sperimentare in laboratorio

prima i compound che hanno
un’interazione maggiore!



grazie dell’attenzione!


