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Motywacja

Niniejsza rozprawa doktorska dotyczy obszernego tematu selekcji cech w uczeniu ma-
szynowym. Mimo tej obszernosci, co roku prezentowane sa nowe metody selekcji cech,
ulepszone w stosunku do poprzednich. Ponadto, coraz wiecej kierunkéw $Scistych, humani-
stycznych i medycznych eksploruje mozliwosci zwiazane z uczeniem maszynowym, ktérego
jednym z etapéw bardzo czesto jest selekcja cech.

W ostatnim czasie zwrdcono szczegblna uwage, zwlaszeza w badaniach biomedycznych,
na stabilno$é wynikéw. Powod jest dwojaki. Po pierwsze, etap wyboru cech jest tylko pierw-
szym krokiem w kierunku pelnego zrozumienia zjawiska, ktore to wymaga dalszej pracy
ludzkiej, czesto kosztownej. Zatem ryzyko ,niewlasciwych wskazoéwek” jest znaczace. Po
drugie, poniewaz odkrycia maja charakter biomedyczny, moga budzi¢ obawy o odpowie-
dzialno$é¢ przy ich wykorzystaniu. Jesli wystepuje niewielka stabilno§é wynikéw, oznacza
to, ze istnieje duze ryzyko wyciggniecia blednych wnioskéw. Wykazano réwniez, ze wy-
boér cech przyczynia sie do odchylenia wyniku klasyfikacji bardziej niz samo dostrajanie
parametréw modelu.

Rozwazajac dane zjawisko, czesto interesuje nas jego podloze — w przypadku selekcji
cech oznacza to wybranie cech najwazniejszych, czyli takich, za pomoca ktérych mozna jak
najdokladniej opisa¢ stany tegoz zjawiska. Wymaga to minimalno-optymalnego! podejscia
do wyboru cech, ktéry ma za zadanie odnalezé najmniejszy podzbiér opisujacy wynik
swystarczajaco dobrze”. Udowodniono, ze jest to w ogélnosci zadanie NP-trudne, a zatem
wszystkie popularne podejécia sa z natury zachlanne — réznia sie ,sprytnoscig’ swoich
zachtannych heurystyk.

Motywacja pracy zostala oméwiona bardziej szczegétowo w pierwszym rozdziale pracy

i uzupetniona w rozdziale drugim.

Cele

Celem tej pracy bylo, przede wszystkim, zaproponowanie nowatorskiej, minimalno-
optymalnej metody selekcji cech w oparciu o istniejace rozwiagzanie na przecieciu selekcji
cech i teorii informacji. W tym celu zostata zaproponowana odpowiednia miara odmienno-
Sci cech, a takze protokoét walidacji do poréwnania z innymi ugruntowanymi podejsciami

do selekcji cech. Wszystkie cele zostaly osiggniete.

Przeglad stanu nauki

Temat pracy lezy na przecieciu wielu dziedzin aktywnych badan, a mianowicie uczenia
maszynowego, teorii informacji, analizy danych, statystyki i bioinformatyki. Drugi roz-
dzial pracy zawiera kompleksowy przeglad zagadnienn zwiazanych z praca. Rozpoczyna sie
krotkim przegladem dziedzin uczenia maszynowego. Nastepnie nastepuje poglebiony opis

problemu redukcji wymiarowosci w ogo6lnosci i selekcji cech, w szczegolnosci w klasyfikacji

W literaturze polskiej nie odnajduje sie tej taksonomii metod selekcji cech, wiec zastosowatem kalke
jezykowsa. Chodzi oczywiscie o minimal-optimal.



z binarna decyzja. Omoéwione zostalty rézne podejscia przy uzyciu odmiennych perspektyw,
w tym poréwnanie podejéé¢ wyszukiwana wszystkich zmiennych istotnych? i minimalno-
optymalnego zbioru cech — wraz z opisem filtréw, metod opakowujacych® i metod osadzo-
nych?. Bardziej szczegdlowo opisany zostal réwniez zestaw najwazniejszych algorytmow
selekcji cech. Nastepnie omoéwitem algorytmy klastrowania, z poglebionym opisem wybra-
nych hierarchicznych algorytméw klastrowania. Potem zawartem krotkie wprowadzenie do
powiazanych zagadnienn z zakresu teorii informacji. Rozdziat obejmuje réwniez kilka za-
gadnient technicznych wykorzystanych w pracy: problem wielokrotnego testowania, miary

stabilnosci klastréw i miary wydajnosci klasyfikatorow.

Odmiennos$é cech ograniczona do zmiennej decyzyjnej

Po zbudowaniu fundamentéw w rozdziale drugim, rozdzial trzeci zawiera opis pierwszej
kontrybucji do stanu nauki. Standardowe miary podobienistwa i odmienno$ci cech na ogét
nie uwzgledniajg relacji miedzy cechami a zmienng decyzyjna. Zaproponowana zostala
nowa miara odmiennoéci nazwana symetrycznym wzrostem informacji o celu® (STIG).
Mierzy ona przyrost informacji o zmiennej decyzyjnej w dwoch przypadkach: gdy znamy
warto$é tylko jednej cechy oraz gdy znamy wartoéci obu cech. Na prostym przyktadzie
pokazano, ze uzycie tej miary moze prowadzi¢ do innego (i bardziej pozadanego) wy-
niku w poréwnaniu ze standardowa miara odmiennosci, w postaci zmiennosci informacji,
gdy obydwa zastosowane zostang do systemu, w ktérym cechy opisowe sa skorelowane
niezaleznie od zmiennej decyzyjnej. W rozdziale opisanych zostalo réwniez kilka bardziej

technicznych aspektéw implementacji miary STIG.

Ulepszenia MDF'S

W nastepnym rozdziale opisane zostaly rézne ulepszenia w bibliotece MDF'S do wyboru
cech. MDF'S jest uzywany jako silnik obliczeniowy dla algorytméw proponowanych w pracy.
W szczegdlnodci, do biblioteki wprowadzona zostala mozliwosé liczenia réznych miar teorii

informacji, wraz z ulepszonym schematem dyskretyzacji i poprawiong wydajnoscia.

Odporna na przeuczenie i stabilna metoda wyboru cech

Rozdzial piaty pracy poswiecony jest wprowadzeniu nowego algorytmu minimalno-
optymalnej selekcji cech o nazwie Robust Agglomerative Feature Selection (RAFS). RAFS
opiera sie na trzech kluczowych ideach. Po pierwsze, wykorzystuje grupowanie cech i wyta-
nianie przedstawicieli klastrow (w przeciwienstwie do optymalizacji zestawow cech) w celu
zmniejszenia liczby cech wykorzystanych w klasyfikacji binarnej. Po drugie, ekstensywnie
wykorzystuje zesp6t wynikow uzyskanych w schemacie z walidacja krzyzowa w celu uzy-

skania stabilnego zestawu cech. Po trzecie, wykorzystuje omoéwiona weze$niej miare STIG.
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Zasadniczo, RAFS moze uzywaé¢ dowolnej miary odmienno$ci miedzy cechami, ale do-
myslna konfiguracja wykorzystuje STIG wraz ze zmiennoscia informacji i miara oparta na
korelacji. Algorytm RAFS zostal szczegdlowo opisany, a ponadto przedstawitem przyktady

zastosowan dla syntetycznych zbioréw danych — w formie samouczka.

Zastosowania w $wiecie rzeczywistym

Ostatni gléwny rozdzial pracy opisuje zastosowanie metody RAFS do trzech rzeczywi-
stych zestawow danych, obejmujacych pelny zakres trudnosci klasyfikacji binarnej: sredni
sygnal (BLCA), silny sygnal (PTLD) i staby sygnal (KIRC). Wszystkie zbiory danych
pochodza z badan omicznych na pacjentach z réznymi typami i podtypami raka. Pierwsze
dwa to zbiory danych dotyczacych ekspresji genow.

Zbior BLCA opisuje pacjentéw z rakiem pecherza moczowego. U niektérych z nich
rozwinal sie ciezszy przypadek raka in situ® (CIS). Ten zestaw danych jest oparty na
sekwencji RNA. Zastosowanie RAFS do zbioru danych BLCA skutkuje zestawami cech,
ktore zaro6wno daja lepsze wyniki klasyfikacji, jak i sa bardziej stabilne w rygorystycznej
zewnetrznej kontroli krzyzowe;j.

Zbioér PTLD opisuje pacjentéow z potransplantacyjnym zaburzeniem limfoproliferacyj-
nym z rozlanym chloniakiem z duzych komoérek B (DLBCL) — najczestszym podtypem
PTLD. W danych wystepuja dwie grupy pacjentow: ci z wirusem Epsteina-Barra i ci bez
niego. Ten zestaw danych jest oparty na analizie mikromacierzy. RAFS ze STIG ujawniaja
wiecej ciekawych genéw niz poprzednie badania.

Zbior KIRC opisuje pacjentoéw z rakiem nerki, ktérych podzielono na grupy wysokiego
i niskiego ryzyka. W przeciwienstwie do dwoch poprzednich, ten zestaw danych jest geno-
mowy i obejmuje zmienno$é liczby kopii” (CNV). Pomimo stabego sygnatu, proponowane
podejscie jest w stanie osiagnaé¢ najwyzsza obserwowalng wydajnosé klasyfikacji i stabil-

nos¢ wyboru cech w rygorystycznej zewnetrznej kontroli krzyzowe;j.
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