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Vzdalenost

- Kazda molekula je definovana v N-dimenzionalnim
prostoru (N je pocCet deskriptoru

- Mezi kazdou molekulou muzeme spocitat vzdalenost a
pro Celou sadu pak asomacnl mat|C|




Asociacni matice
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Hodnoty parametru pro jednotlivé objekty Korelace, kovariance, vzdalenost, podobnost



Zakladni vzdalenosti
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KNN (K-Nearest Neighbors)
Algoritmus k-nejblizsich sousedu

. patri mezi nejjednodussi “machine lerning” algoritmy
. Je to jedna z mnoha hierachickym metod shlukovani
- muze slouzit ke klasifikaci nebo predikci

. pokud budeme klasifikovat zelene kolecko podle 3-KK

(bereme v uvahu 3 sousedy) - A A
bude patfit do trojuhelnikd, i I
v 5-KK do ctvercu - .

m

-V pripade regrese se hodnota
bude pocitat na zaklade . P
nejblizSich sousedu a vzdalenosti RS ENEE



Tvorba KNN

1. Vypocet asociacni matice
2. Definice prvniho shluku (neblizsi prvky v matici)
3. Prepocet matice, novy shluk je bran jako novy prvek

4. Opakujeme kroky 2 - 3, dokud neni pouze jeden
“prvek”



Vizualizace shlukoveé analyzy
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Vyhody a nevyhody KNN

- Vyhody:
Robustni na nesourodé data
Efektivni pfi velkem mnozstvi dat
Nevyhody:
Potreba definovat parametr K
Potreba vyberu metody vypoctu vzdalenosti

- VypocCetne narocne — nutnost vypocet vsech vzdalenosti



Decision Tree
Rozhodovaci stromy

- muze slouzit ke klasifikaci (classification trees) nebo
predikci (regression trees)

.V techto stromovych strukturach predstavuiji listy (leafs)
tridy a vetve
predstavuji spojky mezi s sex male?

tfidami. / ;
is age > 9.57
\ 073 36%
‘ is sibsp > 2.57
017 61%

0.05 2% 0.83 2%

Zdroj: wiki | A tree showing survival of passengers on the Titanic ("sibsp" is the number of spouses or siblings aboard). The
figures under the leaves show the probability of survival and the percentage of observations in the leaf.



Decission tree — priklad
predikce mutagenity

32 polycyclic aromatic
hydrocarbons (PAH)

< 0.3325 ‘GS >0.3325

< 0.2045 Gs >0.2045

< 0.015 Rom+ >0.015

Gs: G total symmetry index/weighted by atomic electrotopological states (3D-WHIM descriptor)
R5m+: R maximal autocorrelation of lag 5/weighted by atomic masses (3D-GETAWAY descriptor)

Zdroj: P. Gramatica, E. Papa, A. Marrocchi, L. Minuti, A. Taticchi, Ecotoxicology and Environmental Safety 2007, 66(3), 353-361.



Tvorba rozhodovaciho stromu CART

1. Regresni stromy
Kriterialni statistika: Least square devition

Q=1/n3 (yi—yy

2. Klasifikacni stromy
Kriterialni statistika: Gini index

- Podle kriterialni statistiky je provedene nejvhodnejsi
rozdeleni na dcerinné uzly

- Rust je zastaven podle zvolenych kriterii (nebo
vycerpani moznosti)



Testovani vysledneho stromu a jeho prorezani

Kazdy strom je nutné testovat pomoci externi validace
nebo krizové validace!
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Vysledna komplexita stromu je redukovana dle vysledku
testovani.



Vyhody a nevyhody rozhodovacich stromu

Vyhody:

Snadné grafické znazornéni

Odolny vuci odlehlym hodnotam

Vhodnée pouziti pro regresi i klasifikaci
Nevyhody:

Nestabilni

Stromy jsou nevhodné pro maly poct vzorku

Vyzaduje znalosti s nastavenim stromu



Nahodne lesy

Tato metoda pouziva pro klasifikaci nebo regresi velké mnozstvi stromu

Vhodné metoda pro pouziti v pfipadé velkého mnozstvi deskriptoru a
dobre funguje i na malych datovych sadach

Moznosti dalSich analyz:
Mereni vyznamnosti promennych
Efekt promennych na predikci
Prototyp kategorii a moznost jejich prekryvu
Detekce odlehlych hodnot

Dopleneni chybejicich hodnot



Geneticky algoritmus

- TODO



