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Motivation und Wiederholung
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Supervised Learning

Input-Variablen und Pradiktion Ziel-Variablen Regression: MSE, MSLE, MAE

Ziel-Variablen fur alle Klassifikation: Cross-Entropy,

Datenpunkte Hinge
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Adaptiert aus A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Supervised Learning: Herausforderungen

Aktuell stellt die Datengewinnung kein Problem dar.

Aber Supervised-Learning-Probleme setzen Labels (Klassifikation) oder Targets
(Regression) voraus.

Herausforderung: Das Labeling von Daten mit ausreichender Qualitat ist enorm
aufwandig (In 90% aller Falle werden Labels manuell erstellt).

Je komplexer das Modell, desto mehr Daten sollen im Datensatz sein.

Deshalb: Active Learning, Transfer Learning, Semi-Supervised Learning, Self-supervised
und Unsupervised Learning
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Unsupervised Learning: Typische Anwendungen

- Datensegmentierung und weiter Clusters werden einzeln analysiert
« Reduzierung der Dimensionalitat: Affinitat zu Clustern als neue Features
« Anomalierkennung

« Semi-Supervised-Learning: Propagation von Clustern als Labels

Clustering Anomalieerkennung
| CI 1 o~ 4 S T
uster o | s °
t. ‘/\ ‘/v ‘/\ 3 P ® . O
: o o O
- li - & ¢ o Datensatz
» [ @ ¢ e . Daenem
t; /\/ ’ e . . , |
v k/ / Van K/ [ X Anomalie
Cluster2 ; ®
/ Cluster 3 e
Feature'1

Adaptiert aus A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Problemdefinition
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Intuition
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Ziel:
Minimierung des Abstandes zwischen Instanzen innerhalb der Clusters soll und

Maximierung des Abstandes zwischen den Zentren der Clusters

A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Problemdefinition

Clustering sucht Aufteilung von Instanzen in Gruppen, welche ahnlichen Mustern
gehoren.

Gegeben:

* eine Menge von Beobachtungen x

« ein Parameter K, eine Anzahl zu findender Clusters C;,C, ... Cg
* eine Abstandsfunktion

« eine Qualitatsfunktion g

Finde Clusters C;, C, ... Ck, so dass die Qualitatsfunktion optimiert wird.
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Abstandsfunktion

Bewertung der Ahnlichkeit von Objekten x; und x, (einzelne Beobachtungen und/oder
Clusters):

AhnlichkeitsmaRe fur kategoriale Features:

sim = 0 - die Objekte haben eine maximale Unahnlichkeit

Distanzmalde fur metrische Features:

dist = 0 - die Objekte haben einen Abstand von Null (maximale Ahnlichkeit)

Im Allgemein gilt dist(xq, x,) = 1 — sim(xy, x5)

TECHNISCHE  _gmff” PrOCESS PROCESS . o)
UNIVERSITAT CONTROL SYSTEMS PLT/SVT / Prof. Dr.-Ing. habil. Leon Urbas Folie 11 DRESDEN
DRESDEN . SYSTEMS ENGINEERING Lehrveranstaltung Experimentelle Prozessanalyse (c) Urbas, Khaydarov ~— conee Pt S



Distanzmalfe fur metrische Daten

L, - Metrik (Minkowski-Metrik):

. A
. . r
dist;; = dlst(gi,&-) = Z|xw — ij|
u=1 1

Spezialfalle:
L, - Metrik (Manhattan-Metrik) Mahalanobis - Metrik
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Qualitatsfunktion

Abstand zwischen Beobachtungen innerhalb eines Clusters (Within):
K
1
w(c) = EZ z z dist(gi,gj)
k=1c()=k c(j)=k
Abstand zwischen Clusters (Between):

B(C)=%§: Z Z dist(x;,x;)

k=1Cc()=k c(H=k

Minimierung von W (C) entspricht immer der Maximierung von B(C), denn
N

N
W(C)+ B(C) = %z Z dist(&-,gj) = const

i=1j=1
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Clustering-Verfahren
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Taxonomie

Clusterverfahren

partionierend dichtebasiert

divisiv

s Gaussian mixture e agglomerativ
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K-Means
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Algorithmus

Initialisierung: K Clusterzentren Cy, C, ... Cx werden aus Beobachtungen zufallig
ausgewahlt

Iterative Schleife:

« Zuordnung jeder Beobachtungen dem nachstgelegten Clusterzentrum C;

« Berechnung der Clusterzentren als Mittelwert aller dem Cluster zugehorigen Punkte
solange, bis:

« Anzahl von maximalen Iterationen erreicht oder

« keine weitere Verbesserung des Zielfunktion (z.B. keine Zuordnungsanderung)
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Initialisierung

Zufallige Initialisierung von 5 Clusterzentren und Zuordnung;:
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Iteration 1

Neue Berechnung von Zentren und Zuordnung von Beobachtungen

A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Iteration n

Neue Berechnung von Zentren und Zuordnung von Beobachtungen

A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Eigenschaften und Erweiterungen

Solution 1 Solution 2 (with a different random init)

 Liefert nur ein lokales Optimum, wenn
zufallig initialisiert

« Zentren als Hyperparameter moglich

« Erzeugt K disjunkte Teilmengen, wobei
K vorgegeben soll

X1

A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.

« Teilmengen sind disjunkt

Erweiterungen:

« k-means ++: ,smarte” sequenzielle
Initialisierung der Clusterzentren

« Minibatch-K-Means

Tendenz zu homogenen, kompakten,
gleichmaRigen Clusters

i
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Optimale Anzahl von Clusters
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Elbow-Ansatz
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A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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DBSCAN
Density-based Spatial Clustering of Applications with Noise
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Algorithmus

Annahme: ein Cluster ist eine kontinuerlich wachsende Region mit einer hohen Dichte
von Beobachtungen

In der e-Umgebung jeder Beobachtung wird die Dichte berechnet:
« Kern-Punkt, wenn mehr als min _samples
« Dichte-erreichbare Beobachtung, wenn weniger

« Sonst Rauschpunkt

Einem Cluster gehoren die durch dieselben Kernobjekte

miteinander verbundenen Beobachtungen. ‘ -

https://de.wikipedia.org/wiki/Datei:DBSCAN-Illustration.svg
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Hyperparameter

eps=0.05, min_samples=5 eps=0.20, min_samples=5

A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Gaussian Mixtures
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Algorithmus

Ein probabilistisches Modell, wo die Normalverteilung zugrunde liegt. Die Verteilung
beschreibt die Wahrscheinlichkeit, dass die Beobachtung diesem Cluster gehort.

Ahnlich dem K-Means-Verfahren, aber gefunden werden nicht nur Mittelwerte aber auch
Varianzen und Gewichte von einzelnen Teilverteilungen.

-2 0 2 4 6

A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Hard vs Soft clustering
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Begriffserklarung

Hard-Clustering: Soft-Clustering:
jede Beobachtung gehort nur einem Cluster Beobachtung darf mehreren Clusters gehoren

3.0 1

2.5 1

X2
2.0 A

1.5

1.0 1

A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Ubersicht
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MiniBatch Affinity Spectral Agglomerative Gaussian

KMeans Propagation MeanShift Clustering Ward Clustering DBSCAN OPTICS BIRCH Mixture
O {00 Q) (O (O
%\‘W !\..-,-r %\wr %»wr i\wj g\wj
.00s .19s 06s .08s .02s .01s
.00s 16s 04s A1ls 02s 02s
's’;..-:. ..0;..';_.._ .-;::-_ .-:..:._._‘ .-;..-'.. R
A NPA A A A A
SR | R || R | R | e |
¥ ¥ ¥ ¥ ¥ ¥
e .00s T ass T ors e .03s T oss e .03s ) " 00s T 3 e .01s e .00s
Y LY s Y Y - Y ) Y -
i;,_,‘ %,\ “ﬁ,_.‘ ‘%h \},ﬁ ‘i"“ \%" i"" %a ‘i”-“
.01s X .05s E{ 0 X X \ﬂé 01s| 01s
» - - L L L w w - -
» » S 4 » » » » » » »
. . . ». . . . . - .
.01s .16s .05s .04s .01s .01s .00s .28s .01s .00s
L, = ST SNGT 3, 0 LT SUOT0 2, 50 LT o ST - N0 o NOT P i
ﬁ%ﬁ% Eﬂ%;;,? gi“*'ﬁ g?»?*??}? s ?ff.‘g-a-;;z? Je ¥ ?,'..«r‘aﬁ gﬁ‘f‘éﬁ
YRSty || Sengfony Yoneul || Tt || Tende || Tenled || TeneNY || BemSoWR || el
gLaevky || SLaavite Gty || Ghfgede || Lagvibe | Safieds || Lopgate || Saivbe || BTG
R || SRaS mrass | oRaR || ol | Nl || e || oHaE || oast
.01s .19s .04s .01s .01s .00s .26s .01s .00s
https://scikit-learn.org/stable/auto_examples/cluster/plot_cluster_comparison.html
TECHNISCHE "V PROCESS PROCESS . g™
UNIVERSITAT CONTROL SYSTEMS PLT/SVT / Prof. Dr.-Ing. habil. Leon Urbas Folie 32 DRESDEN ‘\ b
DRESDEN W SYSTEMS ENGINEERING Lehrveranstaltung Experimentelle Prozessanalyse (c) Urbas, Khaydarov concept R g



PCA
Principal Component Analysis
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Hauptkomponenten- / Faktorenanalyse (PCA / FA)

« Prinzip der linearen Merkmalstransformation

e Merkmalszahl m > 2

Hauptkomponentenanalyse (principal component analysis - PCA)

» Ruckschlusse auf die Struktur der Originaldaten aus der Lage der Datensatze im
transformierten Merkmalsraum ziehen

 die wahre Dimensionalitat des Problems zu beurteilen.

Faktorenanalyse

 das Auffinden von Merkmalskomplexen

i
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Hauptkomponentenanalyse

Lineare Transformation der m Merkmalen x4, ..., x,, zu m neuen Merkmale %4, ..., X,

Eigenschaften der neue Merkmale:
* normiert (standardisiert)
* untereinander unkorreliert

Bestimmung der neuen Merkmale

* X, (erste Hauptkomponente) ein Maximum der Gesamtvarianz (Gesamtstreuung) aller Merkmale x4, ..., x,,, erfasst

* X, (zweite Hauptkomponente) ein Maximum der nach Extraktion der ersten Komponente verbleibenden
Restvarianz, usw.

Dabei gilt:
« Gesamtvarianz aller %; ist gleich der Gesamtvarianz aller x;

« die Einzelvarianzen sind der Grof3e nach sortiert. Damit ist die Reduktion der Merkmalsanzahl auf die ersten
m' (m' < m) neuen Merkmale %, ..., %, ohne gréf3eren Informationsverlust moglich.

Hauptkomponentendarstellung
« graphische Darstellung des Datenmaterials fur m' = 2 (transformierten Merkmalen x;, %,)
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Hauptkomponentenanalyse
Prinzip der linearen Transformation
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Maximierung der Varianz
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A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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Ermittlung der Anzahl von Hauptkomponenten
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A. Géron, Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and TensorFlow. O'Reilly Media, 2019.
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