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Ucenie s ucitelom - supervised learning

@ vstupné adaje:

matica X o rozmere n X p

n pozorovanych objektov

pre i-ty objekt pozorujeme p premennych v tzv. vektore ¢ft
T
X = (X,'l,X,'z, .. .,X,'p)

e premenné mdzu byt
o kardinalne (Ciselné) - napr. vek, vyska, krvny tlak, ...
o kategorické - napr. krvna skupina, pohlavie, vzdelanie, ...

@ vystupné Gdaje:

o kardinalne - realne Cisla — y1,..., v,
— regresna analyza

o kategorické - oznacenie skupiny/triedy — ¢, ¢, ..., ¢y
— klasifikacna analyza

Seminar UM Supervised learning 4. november 2021



Klasifikacna analyza
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Klasifikacia
@ manualne zaradovanie prvkov do tried — drahé, €asovo narocné

o ciel': natrénovanie modelu (klasifikatora) pomocou n pozorovani

X1,...,Xn € RP

so znamym zaradenim do L tried (skupin) Si,...,S;
cly...,cn€41,...,L}
S/I{Xi:C,'I/}, /:1,...,L

a nasledné zaradenie nového pozorovania x* € RP do jednej z tried

e
rYp o

b e
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Klasifikacia - prehlad metéd

k-najblizsich susedov (k-nearest neighbours)

klasifikaéné stromy

o diskrimina€na analyza - linearna, kvadraticka

naivna Bayesovska klasifikacia (naive Bayes)

logisticka regresia

metdéda nosného bodu (support vector machine)

@ neurdnové siete
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k-najblizsich susedov

k-nearest neighbours (KNN)
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k-najblizsich susedov

@ trénovacia vzorka - xq,...,xn € RP zaradené do L tried
@ nové pozorovanie x*

e najdeme jeho k < n najblizSich susedov z trénovacej vzorky —

Xi1, - - 5 Xjk
e ¢* = mode({c1, ci2, ..., Cik}) — najcastejie sa vyskytujica trieda
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k-najblizsich susedov v MATLAB-e

MdI = fitcknn(X,C,Name,Value)

X - n x p matica dat
C - n x 1 vektor, zaradenie n pozorovani do tried
@ volitelné parametre

CategoricalPredictors - bud 'all’ alebo [ ] (v3etky sa kardinalne)

o NumNeighbors - pocet najblizsich susedov, default 1
o Distance - euclidean, cityblock, chebyshev, minkowski,. . .
o ak st premenné kategorické, Distance = ‘hamming’ alebo ‘jaccard’

o NSMethod - ako hladat najblizsich susedov
o ‘exhaustive’ - vzdialenost x* od vsetkych n pozorovani v X — casovo

narocné
o ‘kdtree’ — Distance = euclidean, cityblock, minkowski, chebyshev.
Binarny strom, rychlejsie.
o BreakTies - smalest, nearest, random - v k susedoch ma viac tried
rovnaké zastlpenie
o IncludeTies - true (presne k najblizich susedov), false (susedov je viac
ako k, ale réznych vzdialenosti je k)

Mdl - natrénovany model
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k-najblizsich susedov v MATLAB-e - predikcia

C* = predict(Mdl, Xnew)

Md| - natrénovany model / klasifikator (vystup funkcie napr. fitcknn)

Xnew - n x p matica novych pozorovani

C* - vektor zaradenia novych pozorovani do tried
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k-najblizsich susedov - Priklad: Kosatce

o databaza Fisher Iris v MATLAB-e

@ n = 150 merani dlzky a 8irky okvetného listka kosatcov (p = 2)

o ciel: pomocou parametrov okvetného listka urcit druh kosatca

iris versicolor

iris setosa

petal sepal

sepal

petal

https: //medium.com/@Nivitus. /iris-flower-classification-

machine-learning-d4e337140fa4
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k-najblizsich susedov - Priklad: Kosatce

@ md| = fitcknn(X,C,'NumNeibors',5,' Distance’, seuclidean’)

o C* = predict(mdl,Xnew)
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k-najblizsich susedov - Priklad: Kosatce

Ako nastavit vhodny pocet susedov a typ vzdialenosti?

e mdlknn = fitcknn(X,C, 'OptimizeHyperparameters’, auto’, ...
"HyperparameterOptimizationOptions’,...

struct('AcquisitionFunctionName’, expected-improvement-plus') )

— optimalny pocet susedov - NumNeighbors = 5

— vzdialenost - Distance = seuclidean
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k-najblizsich susedov - zhrnutie

e vyhody:
o jednoduchy algoritmus (implementacia, pochopenie)
e priamociara interpetacia

o MATLAB-ovska verzia vie pracovat aj s kategorickymi premennymi

@ nevyhody:
e casovo naroéné vyhladavanie susedov, ked n je velké
o rozne vysledky pre rézne pocty susedov k a rozne typy vzdialenosti

o ALE vieme najst optimalny pocet susedov, resp. vhodny typ
vzdialenosti pre data

o V MATLAB-ovskej verzii musia byt bud vsetky premenné kardinalne
alebo vietky kategorické
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Klasifikacny strom

Classification tree (Ctree)
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Klasifikacny strom

dizka ok. listka < 2.4 zka ok. listka >= 2.45

irka ok. listka >=1.75
setosa

dizka ok. listka < 4.95 4Cdlzka ok. listka >= 4.95

virginica

sirka ok. listka < 1.65 ACsirka ok. listka >= 1.65

virginica

versicolor virginica

@ koncovy uzol - uzol, ktory nema potomkov

@ nekoncovy uzol
e je rodicom presne dvoch potomkov
o priradena podmienka — uréi vetvu, ktorou sa dalej vydame
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Klasifikacny strom v MATLAB-e

MdI = fitctree(X,C,Name,Value)
X - n x p matica dat
C - n x 1 vektor, zaradenie n pozorovani do tried

@ volitelné parametre

o AlgorithmForCategorical - Exact, PullLeft, PCA, OVAbyClass
o CategoricalPredictors - zoznam kategorickych premennych

o MaxDepth - maximalny pocet Grovni stromu

o MaxNumSplits - maximalny pocet nekoncovych uzlov

o Prune - vystupom je najlepsi orezany strom (on) alebo kompletny
strom (off)

o PruneCriterion - error, impurity — kritérium na orezavanie

Md| - natrénovany model

Seminar UM Supervised learning 4. november 2021



Klasifikacny strom - Priklad: Kosatce

e databaza Fisher Iris v MATLAB-e
e n = 150 merani dlzky a Sirky okvetného listka kosatcov (p = 2)

@ 3 triedy kosatcov - versicolor, virginica, setosa
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EILET)Y

o mdltree = fitctree(X,C, CategoricalPredictors’,[ ])

dizka ok. listka < 2.4 zka ok. listka >= 2.45

sirka ok. listka < 1.7 irka ok. listka >= 1.75

setosa

dizka ok. listka < 4.95 4(dlIzka ok. listka >= 4.95

virginica

sirka ok. listka < 1.65 A(sirka ok. listka >= 1.65

virginica

versicolor virginica
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Klasifikacny strom - Priklad: Kosatce

dizka ok. listka < 2.4 [zka ok. listka >= 2.45

sirka ok. listka < 1.7¢

irka ok. listka >= 1.75
setosa

dizka ok. listka < 4.95 Izka ok. listka >= 4.95

virginica

sirka ok. listka < 1.65 Asirka ok. listka >= 1.65

virginica

versicolor virginica
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Klasifikacné stromy - Priklad: Kosatce

KNN Ctree
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Klasifikacny strom - Priklad: Cukrovka

o data dostupné na
https://archive.ics.uci.edu/ml/datasets/Early+stage+diabetes+risk+prediction+dataset.

Islam, M.M. Faniqul, et al. 'Likelihood prediction of diabetes at early stage using data
mining techniques.” Computer Vision and Machine Intelligence in Medical Image Analysis.
Springer, Singapore, 2020. 113-125.

@ 520 pozorovani - 328 muzov, 192 zien, priemerny vek 48.03 & 12.15

@ 5 kategorickych (Y/N) premennych

polyuria (PU) - nadmerné vylu¢ovanie mocu
polydipsia (PD) - nadmerny smid

nahla strata hmotnosti (SH)

rozmazané videnie (RV)

podrazdenost (Pod)

@ skoré stadium cukrovky - dve triedy 0 (negativny) a 1 (pozitivny)
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Klasifikacny strom - Priklad: Cukrovka

o mdltreel = fitctree(X,C, CategoricalPredictors’,1:size(X,2))
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Klasifikacny strom zhrnutie

@ vyhody:
o jednoducha interpretacia
e mozné grafické znazornenie v pripade nizsieho poétu premennych
o vie pracovat s kardinalnymi aj s kategorickymi premennymi
o nevyhody:
o neprehladnost v pripade via&sieho poctu premennych
o tazsia interpretacia

@ nutné orezavanie — strata presnosti / kvality klasifikatora
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Linearna a kvadraticka
diskriminacna analyza

Linear and quadratic discriminant analysis

(LDA and QDA)
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Linearna diskriminacna analyza (LDA)

USINS

uvazujme len dve triedy (0 a 1) (funguje aj pre viac tried)
predpoklad:

X|jc =0~ N, (0, X) axjc=1~N,(p1,X)
x musia byt realne vektory (predpoklad normality)

triedy sa liSia len v charakteristike strednej hodnoty, nie v kovariancnej
matici

@ trénovanie = odhad charakteristik tried g, p1, >

zaradenie nového pozorovania x*

1, ak (u—po) 70 > T+ 3 (1 — o) " T (g1 + pao)
cr = wix* >0

0, inak

— ide o linearny klasifikator
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Kvadraticka diskriminacna analyza (QDA)

@ uvazujme len dve triedy (0 a 1) (funguje aj pre viac tried)
o predpoklad:

x|c =0~ N, (10, Xo) ax|c =1~ N, (p1,X1)

— x musia byt realne vektory (predpoklad normality)
@ trénovanie = odhad charakteristik tried ug, Xo, p1, X1
@ zaradenie nového pozorovania x*

o 1, ak Q(x*)> T,
~ 10, inak

Q(x*) = (x* — p1o) " ot (x* — puo) + log | Zo|—
— (x* = p1) T X (x* — p1) — log [ X4
~x* T +wlix* 46
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LDA a QDA v MATLAB-e

MdI = fitcdiscr(X,C,Name,Value)

X - n X p matica pozorovani

C - vektor n x 1, ¢; je zaradenie / oznacenie triedy i-teho pozorovania

@ volitelné parametre

o DiscrimType - linear, diaglinear, quadratic, diagquadratic, ...

o Prior - apriérne pravdepodob. tried (“empirical”, “uniform”, vektor)

Mdl - natrénovany model, MATLAB-ovska struktara
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LDA a QDA - Priklad: Kosatce

o databaza Fisher Iris v MATLAB-e
@ n = 150 merani dlzky a Sirky okvetného listka kosatcov (p = 2)
@ 3 triedy kosatcov - versicolor, virginica, setosa
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LDA - Priklad: Kosatce

MdILinear = fitcdiscr(X, C)
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QDA - Priklad: Kosatce

MdIQuad = fitcdiscr(X, C, ' DiscrimType’, 'quadratic’)
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LDA a QDA zhrnutie

o vyhody:

e jednoduché na pochopenie a implementéaciu
o jednoducha interpretacia klasifikatora

e pomerne rychle natrénovanie klasifikatora

e nevyhody:

o vektor ¢ft nemdze obsahovat kategorické premenné
o predpoklad normality premennych (ale méze byt poruseny)

o pri LDA nutny predpoklad linearnej separovatelnosti tried
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Bayesovsky klasifikator

Naive Bayes classification (NBC)
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Bayesovsky klasifikator (NBC)

@ n pozorovani zaradenych do L skupin S1,...,5;

@ premenné vo vektore ¢t x = (xq, ... ,xp)T st navzajom nezavislé
— silny predpoklad

P(S/)P(Xl, . 7XP’5/)
P(x1,...,Xp)

o P(S)) - apriérna pravdepod. triedy S (1 pre rovnocenné triedy)

P(Si|x) = x P(S) 17 P(xilS)

o P(x|S;) - rozdelenie pravdepod. x za podmienky zaradenia do S,
o normalne rozdelenie — spojité premenné
o multinomické, Bernoulliho rozdelenie — diskrétne premenné

@ rozhodovacie pravidlo

p
c* = argmax_;__ P(S) [] P(xilS)
i=1
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Bayesovsky klasifikator v MATLAB-e

MdI = fitcnb(X,C,Name,Value)

X - n x p matica pozorovani
C - n x 1 vektor zaradenia do tried

@ volitelné parametre

o DistributionNames - normal, mn (multinomial), mvmn, kernel
— pre kazd( premennt moze byt iné rozdelenie pravdepodobnosti

o CategoricalPredictors - zoznam kategorickych premennych
— automaticky priradené rozdelenie mvmn

Mdl - natrénovany klasifikator
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Bayesovsky klasifikator - Priklad: Kosatce

e databaza Fisher Iris v MATLAB-e
@ 150 pozorovani, 3 triedy - versicolor, virginica, setosa
o premenné - dlzka a sirka okvetného listka

— premenné (opticky aj logicky) nie s tplne nezavislé
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Bayesovsky klasifikator - Priklad: Kosatce

e mdl = fitecnb(X, C)
— normalne rozdelenie je predvolené, netreba ho nastavovat
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Bayesovsky klasifikator - Priklad: Kosatce
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Bayesovsky klasifikator zhrnutie

o vyhody:
o vie pracovat aj s kategorickymi premennymi

— MATLAB im automaticky priradi viacrozmerné multinomické rozdelenie
(mvmn)

o predpoklad nezavislosti premennych, ale funguje dobre aj v pripade, ze
je tento predpoklad ¢iastoéne poruseny

@ nevyhody:

e narocnejsie na pochopenie a implementaciu v porovnani s
predchadzajacimi metédami
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Logisticka regresia

Logistic regression (LogReg)
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Uvod do logistickej regresie

o Priklad: infarkty (inSpirované prednaskou J. Somoréika z FMFI UK)

@ nezavislé premenné:

o vek - v porovnani s hodnotou 50
(t.j. -2 znamena 48-rocného ¢loveka)

@ cholesterol - v porovnani s hodnotou 5
(t.j. -1 znamena cholesterol na arovni 4)

o pohlavie - 0 = muz, 1 = zena
e zavisld premenna - o sa stalo s osobou 10 rokov od experimentu

o 0 = nezomrel na infarkt

o 1 = zomrel na infarkt
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Uvod do logistickej regresie

e model 1 - (klasicka) linearna regresia

y = Bo + Bixvek + B2Xcholesterol + /83Xpoh/avie +e

e PROBLEM:

o ¢ ~N(0,0°%) — y by bola spojitas premenna, ale my mame diskrétnu

— zly model
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Uvod do logistickej regresie

e model 2 - zovseobecneny linearny model (GLM)

y~ Bin(l, px)
px = pravdepodobnost Gmrtia na infarkt do 10 rokov

Px = Bo + B1Xvek + B2Xcholesterol + B3Xpohlavie +e

e PROBLEM:

e px €[0,1]
o ALE 50 + ﬂlxvek + 52Xcholesterol + 53Xpohlavie S (_007 OO)

— zly model
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Uvod do logistickej regresie

o model 3 - logisticka regresia

y~ B’n(17pX)
px = pravdepodobnost amrtia na infarkt do 10 rokov

Px
In = Bo + Bixvek + B2Xcholesterol /83Xpoh/avie +e
- Mx
eBO +B1Xvek +B2Xcholesterol +,B3Xpahlavie
Px = 1 + eBO+51Xvek+52Xcholesterol+B3Xpohlavie
Px  _ ‘
o IngB- = logit(px) € (—00,0)

© Bo + Bixvek + B2Xcholesterol + 33Xpohlavie € (—00, 00)
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Logisticka regresia pre dve triedy

@ n pozorovani, dve triedy - 0 a 1 (vysvetlujaca premenna je binarna)
@ model logistickej regresie
eﬁo-i—Zf-’:l Bixi

Px:P(C:1|X): 1+ef30+2715ixi - P(C:0|X):1—px

= BO + Z/BIXI

i=1

logit(px) = /ogl

e trénovanie: odhad (g, f1,. .., 8, pomocou metédy maximalnej
vierohodnosti z trénovacich dat

@ nové pozorovanie x* — vypocCitame pyx

Pt Bixt . {1, ak pxx > 0.5

* = — = S 0,1 — c =
px 1 + eIBO+Z,P:1 /BiX,‘* ( ) 0, ak pX* < 05
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Logisticka regresia v MATLAB-e - dve triedy

MdIl =

fitglm(X,C, ‘Distribution’,‘binomial’, ‘link’, ‘logit’ ,Name,Value)
X - n X p matica pozorovani
C - n x 1 vektor zaradenia do tried

@ Distribution - rozdelenie pravdepodobnosti zavislej premennej,
binomial — 2 triedy

o Link = logit — logisticka regresia

@ volitelné parametre:

o CategoricalVars - zoznam kategorickych premennych, napr. [2,3,5, 8]
o Varnames - nazvy premennych (vysvetlujacich + zavislej), napr.
{'x1,'x2","'y"}

Mdl - model logisticke] regresie
o mdl.Coefficients. Estimate - odhad parametrov o, 1, ..., 08,
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Log. regresia v MATLAB-e - dve triedy, predikcia

p* = predict(Mdl,Xnew)

c* = zeros(1,size(Xnew,1))
c*(p*>=0.5) =1
c*(p*<0.5) = 0;

Mdl - vystup funkcie fitglm

Xnew - matica novych pozorovani
p* - pravdepodobnost zaradenia novych pozorovani do triedy 1

c* - zaradenie novych pozorovani do tried
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Logisticka regresia pre viac tried

@ n pozorovani, L tried - 1,...,L
— jednu triedu si zvolime ako “referenéni”, napr. posledna L

@ model logistickej regresie

! P(c = I|x)

P
p
log ™% = | = xi, 1=1,....L—1
ng)[; Og P(C — L‘X) /3/0 + Z/BIIX

i=1
Pt pit ot p=1

e trénovanie: odhad B, 81, ..., Bp — (p+ 1) x (L — 1) parametrov
@ nové pozorovanie x*:

P(c* = I|x*) = pl. = pi*eB’OJer:l Bixi o 1=1,...,L—1

Petpit o tpi=1

— systém rovnic
c* € argmaxje(1,.. 1} Py
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Logisticka regresia v MATLAB-e - viac tried

[5,dev,stats] = mnrfit(X,C,Name,Value)

X - n X p matica pozorovani
C - n x 1 vektor zaradenia do tried

@ volitelné parametre:

o Model - nominal (kategodrie sa nedaji usporiadat), ordinal (prirodzené
usporiadanie kategorii)

o Link - 'logit" pre logisticka regresiu (default)

S -(p+1)x(L—1) matica odhadov koeficentov (L je pocet tried)
dev - chyba modelu

stats - napr. stats.p — p-hodnoty o signifikantnosti koeficientov,. . .
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Log. regresia v MATLAB-e - viac tried, predikcia

p* = mnrval(5,Xnew)

[~; ] = max(p*,[],2)

[ - vystup z mnrfit

Xnew - n* X p matica novych pozorovani

p* - predikcia pravdepodobnosti zaradenia do tried pre nové pozorovania

*

c* - zaradenie do tried pre nové pozorovania
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Logisticka regresia - Priklad: Cukrovka

520 pozorovani - 328 muzov a 192 Zzien (vek 48.03 + 12.15)

2 triedy reprezentujice skoré stadium cukrovky (0 a 1)

15 premennych
o kardinalne - vek
o kategorické (Y/N) - pohlavie, polyaria (PU), polydipsia (PD), strata
hmotnosti, slabost, polyfagia, rozmazané videnie, svrbenie,
podrazdenost, oneskorené hojenie, Ciastocné ochrnutie, stuhnutost
svalov, alopécia, obezita

md| = fitglm(X,' Distribution’,’ binomial’, link' logit’, ...
...' CategoricalVars', 2 : 15)

@ Beta = md|.Coefficients.Estimate
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Logisticka regresia - Priklad: Cukrovka

@ vystup funkcie fitglm
>> mdl
mdl =
Generalized linear regression model:
druh ~ [Linear formula with 16 terms in 15 predictors]
Distribution = Binomial

Estimated Coefficients:

Estimate SE tStat pvalue
(Intercept) -1.4117 ©0.85788 -1.6455 ©9.899857
vek -0.041593 0.0922335 -1.8622 9.062569
pohlavie_1 4.0855 ©9.5546 7.3665 1.7523e-13
polyuria_l 4.3912 0.66888 6.565 5.285e-11
polydipsia_1 4.8511 8.7532 6.4407  1.1892e-10
strataHmot_1 0.58327 0.51244 0.9821 0.32605
slabost_1 0.63528 @.5e78 1.251 0.21092
polyfagia_1 1.895 9.53261 2.8559 2.039795
rozmazaneVidenie_1 0.3803 09.59692 8.63711 0.52405
svrbenie_1 -2.3851 8.64079 -3.7221 8.08019754
podrazdenost_1 2.4206 8.57713 4.1943 2.7372e-05
oneskoreneHojenie_1 -0.13945 0.5376 -08.25939 @.79533
ciastocneOchrnutie_1 9.88854 8.49071 1.8107 0.870184
stuhnutostSvalov_1l -8.96566 8.54945 -1.7575 ©.878835
alopecia_l 8.24282 0.5876 8.41323 0.67944
obezita_1 -08.27569 08.52539 -8.52474 09.59976

520 observations, 584 error degrees of freedom
Dispersion: 1
Chi~2-statistic vs. constant model: 509, p-value = 7.46e-99
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Logisticka regresia - Priklad: Cu
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Logisticka regresia - Priklad: Kosatce

o databaza Fisher Iris v MATLAB-e
@ 150 pozorovani, 3 triedy — musime ist cez funkciu mnrfit
@ 2 premenné - dlzka a sirka okvetného listka

@ odhad parametrov modelu
[B, dev, stats| = mnrfit(X, C)
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Logisticka regresia - Priklad: Kosatce

o MATLAB automaticky zvolil ako referenéna kategériu virginica

@ niektoré pozorovania s “neistejsie” z hladiska pravdepodobnosti

setosa versicolor virginica

© 1 fr— * setosa 1 e 1 ey
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=l P '3 . .
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Logisticka regresia - Priklad: Kosatce

Sirka okvetnych listkov
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Logisticka regresia zhrnutie

o vyhody:
e jednoducha na pochopenie, interpretaciu

e vie pracovat s kardinalnymi aj kategorickymi premennymi

e vystupom je aj pravdepodobnost zaradenia do tried — vidime, ktoré
pozorovania st “na hranici”

e vo vystupe modelu logisticke] regresie vidime, ktoré premenné si
signifikantné — najviac prispievaji k odliseniu tried

@ nevyhody:
e ak n << p, moze viest k nadhodnotenym vysledkom

e v porovnani s inymi metédami trochu “tazsia” implementacia v
MATLAB-e
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Otazky ?
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