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WiSe
Statistik in den Lebenswissenschaften
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WiSe
Statistik in den Lebenswissenschaften

Beispiel:
Lineare Regression
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If your experiment needs a statistician, 
you need a better experiment.

Ernest Rutherford
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Molekül1 Molekül2 Molekül3 Molekül4 Molekül5 Molekül6 Molekül7 Molekül8 Molekül9 Molekül10
Lipophilie 3,84 5,67 5,55 2,88 4,24 3,69 6,45 4,18 4,68 5,74

Affinität 8,52 7,85 7,08 7,54 6,09 4,29 8,3 6,26 7,32 7,57

• Sie haben 10 Moleküle im Labor synthetisiert und die 

Affinität auf dem Target p38 bestimmt
• Für diese 10 Moleküle haben Sie ebenso die Lipophilie (der 

sogenannte logP-Wert) bestimmt

• Mittels Bravais-Pearsion erhalten Sie eine Korrelation von 

0,40

Lässt sich nun für ein neues Molekül (bspw. mit einem logP=5) 
die Affinität auf p38 abschätzen?

Anders ausgedrückt: wie hängen logP und pIC50 linear 

miteinander zusammen?

Aus Plausibilitätsbetrachtungen können Sie auf einen 
Zusammenhang von pIC50 und logP schließen, da die 

Bindetasche von p38 einen stark lipophilen Charakter hat
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= x

= y

xi

yi

yi

ŷi

Beobachtungswert

Gemäß der linearen 
Funktion geschätzter 
Wert

ŷi

i-ter Beobachtungswert

Inspiriert von https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc

https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc
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= x

= y

xi

yi

ŷi

ŷi = a+b*xi

a, b: zu schätzende Parameter
a: y-Achsenabschnitt
b: Steigung der linearen Funktion

ei

Inspiriert von https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc

i-ter Beobachtungswert

https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc
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Inspiriert von https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc

Die Abweichungen der geschätzten von den tatsächlichen Werten der 
abhängigen Variable y heißen Residuen

ei = yi - ŷi

Zielfunktion der linearen Regression (Methode der kleinesten Quadrate)

!
"#$

%
&"' = &$' + &'' + ⋯+ &%' ⟶ ,-./,1

n: Anzahl der Beobachtungen
Quadriert weil:
- Residuen können positiv oder negativ sein
- Größere Residuen werden stärker gewichtet

https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc
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Ermittlung der zu schätzenden Parameter
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Inspiriert von https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc

Die Schätzung der Regressionsparameter a und b erfolgt erfolgt mittels der Methode 
der kleinsten Quadrate, so dass die Summe der quadrierten Residuen minimal wird.

Lösung des Optimierungsproblems

y-Achsenabschnitt (a) Steigung (b)

! = #$ − &(̅

& = )*+
)*,

= )*+ - )+
)*, - )+

= . - )+)*

Kovarianz

Varianz

Korrelationskoeffizient nach 
Bravais-Pearson

https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc
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Molekül1 Molekül2 Molekül3 Molekül4 Molekül5 Molekül6 Molekül7 Molekül8 Molekül9 Molekül10
Lipophilie 3,84 5,67 5,55 2,88 4,24 3,69 6,45 4,18 4,68 5,74
Affinität 8,52 7,85 7,08 7,54 6,09 4,29 8,3 6,26 7,32 7,57

Was benötigen wir?

! = #$ − &(̅ & = )*+
)*,

= )*+ - )+
)*, - )+

= . - )+)*

1) Arithmetisches Mittel von X: x̄
2) Arithmetisches Mittel von Y: ȳ
3) Kovarianz von X und Y: SXY

4) Varianz von X: S2
X

)*+/)*+ und (sowie         und            etc.  ) bedeuten dasselbe/)* )*

Inspiriert von https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc

(3)

(4)

Hinweis

https://www.youtube.com/watch?v=osPwkFkYvNc
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Lineare Regression in Python
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Kurze Zwischenfrage: Was bedeuten y-Achsenabschnitt und Steigung anschaulich? 
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SoSe
Einführung Data Science im Bereich Chemie und 
Chemische Biologie
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Sources of errors: Data Extraction

Courtesy: Pankaj Daga (Simulations Plus)

Unit inconsistencies is very common during data digitization

Automation procedure: nM switched to µM
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Sources of errors: Original Research Articles

Courtesy: Pankaj Daga (Simulations Plus)

Singh et al, ACS Med. Chem. Lett. 2014, 5, 609 

Singh et al, Bioorg. Med. Chem. Lett. 2015, 25, 2409 

The original author made a mistake
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Sources of errors: Image processing

Courtesy: Pankaj Daga (Simulations Plus)

The Compound 21 shows extracellular double bond in 
original article

Transcribed likewise in the database

Waldman et al, J Comput Aided Mol Des, 2015, 29, 897 Pevarello et al, J. Med. Chem. 2005, 48, 2944 

Original publication

But here an oxygen becomes lost!

Wrong initial sketch leads to wrong structure
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Sources of errors: Image processing

Courtesy: Pankaj Daga (Simulations Plus)

[...]

The different R-Groups were combined in the wrong way

Valade et al, Med Chem Commun, 2011, 2, 655 


