Vytézovani dat, prednaska 5:
Self Organizing Map

Miroslav Cepek

PRA[HA . *
PRA[GA x %
A QI rralc i

EVROPSKA UNIE

Evropsky socialni fond
Praha & EU: Investujeme do vasi budoucnosti

Fakulta elektrotechnickd, CVUT

1/ 44 Self Organizing Map



Shlukovaci algoritmy a nevyhody

> Jaké znate shlukovaci algoritmy?
» KMeans
> Hierarchické shlukovanf{

» KMeans — nedopadne pokazdé stejné, musim zkouSet pocet
centroidd.

» Hiearachické shlukovani — musim spo&itat N? vzdalenosti. Co?
pro vétsi N neni jednoduché.
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Dalsi shlukovaci algoritmy

» Existuje spousta dalSich algoritm( pro shlukovani dat.
» Ukazi vam jeste jeden — Self Organizing Map (SOM).
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Kompetitivni uceni

» Jedinci (reprezentanti, centroidy, neurony, jedinci) spolu
soutézi — o néco :).

» Nepotiebuji zddného arbitra (ucitele), ktery by Fikal, kam se
maji jedinci presunout. Kazdy jedinec to umi zjistit sam.

» Jedinci se udi z prikladi.

» Systém (populace jedinci) se v pribéhu Casu
samoorgranizuje sam.

v

A ted to zkusime pouzit na shlukovani.
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Kompetitivni uéeni v pohadce

» Vzpominate si na pohadku o Kralich z minulé prednasky?

» Do zemé s N domy prijelo K krald a nékde se usidlili. A kazdy
kral zabral domy, které mu byli nejbliz a z nich vybiral dané. A
protoZe lidé chtéli, aby jim byl kral co nejbliz, kral se
prestéhoval do geometrického stfedu domi.

» Tim se ale nékteré domy ocitly blize jinému krali a tak z nich

dané zacal vybirat jiny kral. Kralové se opét presunout a tak
dale.

» Nejblizsi kral tedy ziskd vsechny dané z domd, které jsem mu
nejbliz.
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Kompetitivni uéeni v KMeans

» KMeans také pouziva kompetitivni uceni. Jak?
» KMeans je trochu skroméjsi.

» Reprezentanti (centroidy) soutézi o data. A nejblizsi
reprezentant vyhraje — zabere celou instanci a jiného
reprezentant k ni nepusti. "Bere vse".
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Kvantizaéni chyba

> Minule jsem v souvislosti s KMeans mluvil o optimalizaci
(minimalizaci) chyby.

» Této chybé se fika kvantiza€ni chyba. A vyjadfuje priimérnou
vzdalenost mezi daty a odpovidajicimi reprezentanty.

> Primérna vzdalenost mezi krély a jejich poddanymi.

k
1
kvantizaéni chypa = ———— dist(r x
Y pocet instanci Z Z (ri )
i=0 x€nearest(r;)

> r; je i-ty reprezentant. A nearest(r;) je mnozina instanci, které
jsou mu nejbliz.

» X je jedna z instanci.
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Vektorova kvantizace

v

A cilem (nejen) KMeans je minimalizovat tuto chybu.

> Tim Ze minimalizuji kvantizacni chybu tladim reprezentanty
do mist, kde se nachazi hodné instanci.

» Snazim se tim aproximovat hustotu instanci pomoci (mensi
hustoty) reprezentantd.

» Do mist, kde je vysoka hustota instanci, se snazim dostat
hodné reprezentatn(i a naopak — do mist s malo instancemi
davam malo reprezentatnd.

» Cilem kvantizace vektor(i je aproximace hustotu
pravdépodobnosti p(x) vyskytu instanci x pomoci kone¢ného
poCtu reprezentantd w;.
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Vitéz NEbere vse

» U KMeans z domu vybird dané jen nejblizsi kral. "Winner
takes all”.

v

Co kdyz plati, Ze ¢ast dani miZze vybirat i jiny blizky kral?

v

Pak uz neplati, ze vitéz bere vSe a néco zbude i na ostatni.
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pro svij dil dani.
» Malé okoli — vitéz bere vSe - dané vybira jen jeden kral
» Velké okoli — komunismus - kazdy kral dostane z kazdého
domu kousek.
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Neuronovy plyn

» Jiny zplsob, jakym lze minimalizovat kvantizacni chybu.

» Na rozdil od KMeans pouzivam okoli a jinak pocditam nové
pozice stredd.

1. Nahodné rozmisti reprezentanty a zvol velké okoli.

2. Vyber néjakou vstupni instanci x;.

3. Spoditej vzdalenost mezi x; a vSemi reprezentanty w; Vi.

4. Uprav pozice vSech stredli v zavislosti na vzdalenosti od
instance a okol.

5. Zmensi okoli.

6. Pokud jesté chces pokracovat, pokacuj bodem 2.
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llustrace iterace Neuronového plynu
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llustrace iterace Neuronového plynu
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llustrace iterace Neuronového plynu
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llustrace iterace Neuronového plynu
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Neuronovy plyn (II)

» V algoritmu je nékolik stupni volnosti.
> "Vyber néjakou vstupni instanci”
» Prochéazime postupné jednotlivé instance postupné v pevném
poradi.
» Nevhodné protoze vystup mize zaviset na poradi predkladani
instanci.
» Projde vSechny instance jednou, pak v jiném poradi podruhé,

atd...
» Vybira skute¢né nahodné. Cili nezaruluje, Ze polet predlozeni
siti bude pro vSechny instance stejny.
» Nepouziva se, protoze neni zaruceno, ze nepredlozim x; 10x,
pak x2 12x, atd...
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Neuronovy plyn (II1)

» "Uprav pozice vsech stfedil v zavislosti...”

» Cim vzdalenégjsi reprezentant, tim se posouva méné.
t+1 ot t —k/At t

» Wit = w4 pte W (x — wh)
» 7' je adaptaéni krok v kroku t a urluje o kolik se maximalné

mize reprezentant posunout. (Typicky o dost men3i nez 1 a s
roustoucim t klesa k 0).

» k poradi ve vzdalenosti reprezentanta od instance.
» A definuje velikost okoli a s rostoucim t klesa.
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Neuronovy plyn (V)

> "Zmensi okoli"”
» Okoli (\') se typicky postupné zmensuje o néjaky nasobek.
Napr. A1 = Af % 0.95
» P¥i zmensovani okoli se podobnym zplisobem zmensuje i
adaptaéni krok. ntt! = nf % 0.95.
» "Pokud jeste chces pokracovat..."

» Dopredu uréim, ze chci pokracovat dokud je A > 0.05 nebo
skondi poté, co predlozis vSechny instance 10x.

Kontrolni otazka: Za jakych podminek se presune nejblizsi
reprezentant na pozici pravé predlozené instance?
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Vylepseni Neuronového plynu

» Jak by se dal neuronovy plyn vylepsit dal?
» Co kdyby se neposouvali vSechni reprezentanti blizko instance?

» Vytvorime "pratelské” vztahy mezi reprezentanty. A budou se
posouvat jen "kamaradi” vitézného reprezentanta.

> Kdyz vizualizujeme "pratelstvi” mezi reprezentanty ziskame
pravidelnou m¥izku (sit).

» Typicky se pouziva ¢tvercova nebo hexagonalni sit.

Rectangular Hexagonal
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Inspirace pro SOM

> Inspiraci nejsou kralové, ale oblasti v lidském mozku.

» Ridici centra jednotlivych konéetin spolu souvisi a navzajem se
ovliviuji.

tongue
pharynx
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SOM

» Neuronova sit SOM je vynalezem prof. Kohonena z Finska.

» Plvodné vznikla jako model motorického cortexu a jeji prvni
aplikace byl fonteticky psaci stroj.

> A protoze se prof. Kohonen zabyval umélymi neuronovymi
sitémi, prevzal i SOM jejich terminologii.
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SOM - Pozice neuroni

» Kazdy reprezentant — v terminologii SOMu neuron — je opét
reprezentovan jeho soufadnicemi v prostoru.

» Soufadnice kazdého neuronu (reprezentanta) se oznacuji jako
vahy.

» Kdyz si zkusim takovou sit vizualizovat, dostaneme naptiklad:
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SOM - Pozice neuroni (I1)

» WTF? Jesté pred chvili byla ta sit pfece pravidelna!
» To ano, ale to byla idealizovana projekce, aby bylo ndzorné
vidét vztahy!
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SOM - Algoritmus

>

1.

I o

Cely SOM algoritmus vypada pak takto:

Inicializuj vahy v8ech neurond (soufadnice vech
reprezentantd).

Vyber néjakou vstupni instanci x;.

Spocitej vzdalenost mezi x; a v8emi neurony w; Vi.
Uréi nejblizsi neuron — BMU (Best Matching Unit).
Uprav vahy (pozici) BMU a jeho okoli.

Pokud jesté chces pokracovat, pokacuj bodem 2.
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Detaily algoritmu

» Inicializace vah:

» Rovnomérné rozprostreni pro prostoru.
» Nahodné.

> Vybér instanci:
» Opét mizeme vybirat instance plné ndhodné.
» Ale mnohem casté&jsi je vybrat vSechny instance jednou, pak
vSechny podruhé (v jiném poradi), atd... Prochazi se

permutace vstupni mnoziny.
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Detaily algoritmu (I1)

> Vypoclet vzdalenosti a uréeni BMU je celkem jednoducha
zalezitost.

» Uréim si metriku, kterou budu vyuzivat a tu aplikuji.

» Mnohem zajimavéjsi je Gprava pozice BMU a jeho okoli :).

» Jak vlastné uréim neurony v okoli?

OO0 OO0 CNOOO
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Zména vah graficky
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Detaily algoritmu (I11)

» Novou pozici neuronu w; v kroku t+ 1 (po predlozeni vzoru
xj) uréim jako:
tH1 _
> W = wi (D) — wp)
» Kde u(t) je sdruzeny udici koeficient, ktery v sobé sdruzuje
jak vzdalenost neuronu od BMU tak i maximalni moznou
zménu vah (pozice).

> u(t) s postupujicim ¢asem klesd k nule.
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Detaily algoritmu (1V)

_ dist(w;,BMU)

pt) = a(t)e >*0

» «ft) predstavuje udici krok (tedy jak moc se maximalné
mohou zménit vahy neuronu).
» ePlabla yréuje, ze okoli neuron ma tvar gausovky.

» o2(t) uréuje velikost okoli a postupné s ¢asem klesa.
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M(NETe

Méme 3 neurony wy = (0,0)ws = (2,1)ws = (0,3) a ty jsou na
lince. wy je sousedem ws, wy je sousedem w3 a wy, wy je sousedem
w3.

A instanci x = (1, 1)

Ktery neuron je BMU? (PouZijeme eukleidovskou metriku)

d(wi,x) = /(0 —1)24+ (0 — 1)2 = V2 = 1.41...

dwe,x) = /(212 +(1-1)2=V1=1

d(ws,x) = /(0 —1)2+ (3 —1)2 = /5 = 2.23..

29 / 44 Self Organizing Map



Ptiklad (I1)

BMU je tedy wo. Reknéme, e o(t) =1 a a(t) = 0.25
A zkusme vypoditat novou pozici BMU (ws).

dist(w;, BMU) dist(wo, w2)

w(t) = a(t)e 2020 =025%xe 222 =0.25%e =0.25

whTh = wh () (x - wh) = (2,1) +0.25 % ((1,1) = (2,1)) =

=(2,1) 4+ 0.25(—1,0) = (1.75,1)
Pro wy se posune do pozice:

dist(wy,wg)

w(t) = alt)e 20 =0.25%e 2 =0.250.606 = 0.151

W = wh () (x — wh) = (0,0) +0.151 % ((1,1) — (0,0)) =
= (0,0) + (0.151,0.151) = (0.151,0.151)
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Chyba SOM

» Stejné jako v Hierarchickém shlukovani a K-Means
potfebujeme néjakou miru "dobrého shluknuti”.
» Kvantizaéni chyba

> Ale tu uz zndme! To je pfece chyba, o které jsme mluvili na
zacCatku prednasky!
» Prdmérnd vzdalenost mezi instancemi a nejblizSimi neurony.
» Topografickd chyba
» Popisuje kvalitu "natazeni” m¥izky sité na vstupni data.
» Procento instanci, pro které plati, ze jejich BMU a druhy
neblizsi neuron nejsou sousedy v mfizce sité.

1 n
efftopo = 75 D_iq U(Xi)
u(x;) =1 <= BMU a druhy nejblizsi neuron pro x; nejsou
sousedé v mfizce.
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Vizualizace SOM

» Dokud mame jen 2D data, tak s vizualizaci neni problém. Ale
co kdyz mame vice dimenzi?
» U-Matice
» Analyza hlavnich komponent
» Sammonova projekce
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» Matice vzdalenosti mezi vahovymi vektory jednotlivych
neuron(, typicky se vizualizuje, vzdalenosti vyjadfeny barvou —
svétla barva = mala vzdalenost.

> Zobrazuje strukturu vzdalenosti v prostoru dat.

oo
B

Neurony
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U-Matice

» Barva neuronu je vzdalenost je vahového vektoru od vsech
ostatnich vahovych vektord.

» Tmavé vahové vektory jsou vzdaleny od ostatnich datovych
vektori ve vstupnim prostoru.

» Svétlé vahové vektory jsou obklopeny cizimi vektory ve
vstupnim prostoru.
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U-Matice (III)

» Jak z U-Matice poznam shluky?
» Ze vzdalenosti mezi neurony.

» Kopce oddéluji clustery (adoli).
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Analyza hlavnich komponent

» Jde o statistickou metodu pro redukci dimenzionality.

» Oznaluje se jako PCA z anglického Principal Component
Analysis.

» SnaZi se najit nové osy, které |épe popisuji data s minimalni
ztratou informace.

» Prvni osa vede smérem, ktery ma nejvétsi rozptyl hodnot,
druhé osa smérem, kde je druhy nejvétsi rozptyl, atd...

> Vzdy mi vrati stejny pocet novych os, jako maji plivodni data
dimenzi, ale ja se mohu rozhodnout nékteré nepouzit.
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Analyza hlavnich komponent (II)

» Pro vypocet novych souradnic se pouziva konvariance, vlastni
Cisla a vlastni vektory.

» Tim vas nebudu trapit :).

» http://www.cs.otago.ac.nz/cosc453/student_
tutorials/principal_components.pdf

original data space

component space

Gene 3

T
i

#ﬁ%;

PC1

Gene 2 Gene 1

37 / 44 Self Organizing Map


http://www.cs.otago.ac.nz/cosc453/student_tutorials/principal_components.pdf
http://www.cs.otago.ac.nz/cosc453/student_tutorials/principal_components.pdf

Vyuziti PCA v SOM

» Nyni mizu provést PCA projekci SOM sité do 2D a zobrazit si
i.

Colored PCA—-projection and the data
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Vyuziti PCA mimo SOM

» Samozrejmé vyuziti PCA neni nutné limitovano jen na pouziti
v SOM, ale mizu ji pouzit naptiklad pro prizkumu dat.

> Stejné tak, nékteré metody vytézovani dat nemaji rady prilis
mnoho dimenzi a PCA jim mdzete pomoci k lepSim
vysledkdm.

» Nevyhodou je umélost novych os, kterd znesnadiuje
interpretaci ziskanych vysledki.

> 0.125 x petal_length + 0.578 x petal_width 4 0.934 x
sepal_length — .0346 * sepal_width
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Sammonova projekce

» Jinou moznosti je Sammonova projekce.

» Ta netransformuje osy, ale znovu umistuje objekty v novém
(méné dimenzionalnim) prostoru.

» P¥i umistovani se snazi zachovat vztahy v datech (data, ktera
byla blizko v plivodnim prostoru, budou blizko i v novém
prostoru).
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Sammonova projekce (2)

» Sammonova projekce se snazi minimalizovat néasledujici funkci:

1 Z (dist*(xi, x;) — dist(x, x}))?

E= , .
> dist* (xi, X)) 4= dist*(x;, x;)

» dist*(x;, xj) je vzdalenost x; a x; v piivodnim prostoru.

> dist(xj, X;) je vzdalenost x; a xj v novém prostoru (v projekci).

» Pro minimalizaci se pouzivaji standardni optimaliza¢ni metody
— pro tuto ulohu typicky iteracni metody.

» P¥i minimalizaci se pohybuje body v novém prostoru (v
projekci). Tim ovlivnite dist(x;, X;) a mizete dosdhnout
zmenseni E.

41 / 44 Self Organizing Map



Sammonova projekce - ukazka

Ukazka nékolika iteraci Sammonovy projekce na Iris datech.

Pocatecni stav 1. iterace 10. iterace
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Dalsi vizualizace — Priznakové grafy

» Vychazi z U-Matice, ale misto vzdalenosti jednotlivych vektor(
se do Sestitthelni¢ki kresli hodnoty vybrané proménné.
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Dalsi ¢teni

> http://www.cis.hut.fi/somtoolbox/theory/
somalgorithm.shtml

» http://www.cis.hut.fi/research/som-research/
» http://www.ai-junkie.com/ann/som/soml.html

> www.cs.bham.ac.uk/~jxb/NN/116.pdf
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