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Interdisziplinäre Wissenschaft Biologie, Medizin, Informatik
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Netzwerkmedizin
oder auch: 

Graphenmedizin



Beispiel für eine relevante Frage



• Protein Engineering: AlphaFold, ein von DeepMind
entwickeltes KI-Werkzeug, sagt die Strukturen von
Tausenden Proteinen mit über 90 % Genauigkeit
voraus und beschleunigt die wissenschaftliche
Produktivität erheblich:Früher benötigte ein:e
Doktorand:in Jahre, um die dreidimensionale Struktur
eines einzelnen Proteins zu erforschen (Jumper et al.,
2021).

• Jumper, J., Evans, R., Pritzel, A., Green, T., Figurnov, M., Ronneberger, O., Tunyasuvunakool, K., 
Bates, R., Žídek, A., Potapenko, A., Bridgland, A., Meyer, C., Kohl, S. A. A., Ballard, A. J., Cowie, A., 
Romera-Paredes, B., Nikolov, S., Jain, R., Adler, J., … Hassabis, D. (2021). Highly accurate protein 
structure prediction with AlphaFold. Nature, 596(7873), 583–
589. https://doi.org/10.1038/s41586–021–03819–2
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Wirkstoff-Neupositionierung
 (Drug Repurposing)



KI-Algorithmen für 
die Wirkstoff-

Neupositionierung

(Einsatz 
vorhandener 

Medikamente für 
neue Krankheiten) 



Prognose der ICU-
Sterblichkeit und 

Medikamentenempfehlung 

Publikation

Mortality Prediction and Safe Drug Recommendation for Critically-ill Patients

(Symeonidis et al., IEEE BIBE 2022)



Medizinische Scores und biologische Indizes

PESI score

• PESI: Pulmonary Embolism Severity 
Index 

• SOFA: Sequential Organ Failure 
Assessment

• OASIS: Oxford Acute Severity of Illness 
Score

• APACHE: Acute Physiology And 
Chronic Health Evaluation

• SAPS: Simplified Acute Physiology 
Score

Die meisten medizinischen Scores sind gute Prädiktoren für die Sterblichkeit auf der Intensivstation (ICU), 

versagen jedoch bei der Vorhersage des Überlebens nach der Entlassung.



Ablationsstudie zur Vorhersage der Sterblichkeit auf der 
Intensivstation 

Antikoagulanzien (Anticoagulants) 

senken das Risiko der Bildung von 

Blutgerinnseln, die den Blutfluss im 

Körper behindern.

Hämostatische (Bleeding) 

Medikamente zur 

Blutstillungdrugs 

Vasopressoren (Vasopressors)

steigern den mittleren arteriellen

Blutdruck und fördern dadurch

die Organperfusion.

Random Forest erwies sich als 

der beste Klassifikator/Prädiktor.



Klassifikation: Definition

Gegeben ist eine Sammlung von Datensätzen 
(Trainingsmenge)

–Jeder Datensatz wird durch ein Tupel (x,y) charakterisiert, 
wobei: x die Attributmenge darstellt und y das Klassenlabel ist

◆ x: Attribut, Prädiktor, unabhängige Variable, Eingabe

◆ y: Klasse, Antwort, abhängige Variable, Ausgabe

Aufgabe: 

–Ein Modell zu erlernen, das jedes Attribut-Set x einer der 
vordefinierten Klassen y zuordnet. 

11



12

Attributauswahl: Informationsgewinn



Metriken zur Leistungsevaluierung

• Fokus auf die Vorhersagegenauigkeit eines Modells

– Anstatt auf Aspekte wie Klassifikationsgeschwindigkeit, Modellaufbauzeit 
oder Skalierbarkeit.

• Konfusionsmatrix:

VORHERGESAGTE KLASSE

TATSÄCHLICHE 

KLASSE

Klasse=Ya Klasse=Nein

Klasse=Ya a b

Klasse=Nein c d

a: WP (Wahr  Positiv)

b: FN (Falsch Negativ)

c: FP (Falsch Positiv)

d: WN (Wahr Negativ)
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ROC-Kurve

(TPR,FPR):

• (0,0): Alles wird der negativen 
Klasse zugewiesen

• (1,1): Alles wird der positiven 
Klasse zugewiesen

• (1,0): Idealfall

• Diagonale Linie:

– Zufälliges Raten (Random 
Guessing)

– Unterhalb der Diagonale:

» Die Vorhersage ist 
umgekehrt zur tatsächlichen 
Klasse
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Einfache Lineare Regression

• Beziehung zwischen zwei kontinuierlichen Variablen (z. B. systolischer 
Blutdruck (SBP) und Alter)

• α-Koeffizient: Der Achsenabschnitt der Regressionsgeraden – also der Wert von y, wenn x = 
0.Er gibt den Punkt an, an dem die Gerade die y-Achse schneidet.

• β1 -Koeffizient : Die Steigung der Regressionsgeraden.

– Gibt an, um wie viel sich y im Durchschnitt ändert, wenn sich x um eine Einheit verändert.

– Er zeigt an, wie steil die Regressionslinie ist.

y

x

 xβαy 11+=Slope



Von der multiplen linearen zur 
logistischen Regression

•Multiple 
lineare 

Regression

•Logistische 
Regression 

•Modell



Beispiel zur Vorhersage der Koronaren 
Herzkrankheit (KHK) (Heart Disease (CHD) )

• Abhängige Variable 

• Unabhängige Variable  

• Unabhängige Variable

• Unabhängige Variable 

ZU DEN PATIENTENDATEN
DIE FOLGENDEN VIER MERKMALE WERDEN ERFASST: 



Angenommen, ein:e
Patient:in mit folgendem 
klinischen Zustand

Risikovorhersage für Koronare 
Herzkrankheit

Überprüfung der Prognosefähigkeit des trainierten Modells 



Beispiel einer Zeitreihe
Die Sammlung der täglichen Durchschnittswerte des Glukosespiegels 

eines Patienten über ein Jahr stellt eine Zeitreihe dar.

Date Glucose Level

2023-01-01 104

2023-01-31 127

2023-03-02 108

2023-04-01 100

2023-05-01 133

2023-05-31 137

2023-06-30 133

2023-07-30 129

2023-08-29 122

2023-09-28 105

2023-10-28 114

2023-11-27 107

2023-12-27 88



Fehleranalyse und Zusammenfassung

1. MSE = mean_absolute_error(y_true=test_Y, y_pred=y_predicted): 
Berechnet den mittleren absoluten Fehler (Mean Absolute Error - MAE).

2. mse_total.append(MSE): Speichert denMAE.

3. rmse_total.append(math.sqrt(MSE)): Berechnet und speichert den Root 
Mean Squared Error (RMSE).

4. Zusammenfassung: Der Code durchläuft die Patient:innen, trainiert jeweils 
ein Modell, trifft Vorhersagen und bewertet die Leistung anhand von MAE 
und RMSE.
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