Didacticiel - Etudes de cas
NIPALS R.R.

Obijectif

Proposer NIPALS pour réduire la dimensionnalité dans un probleme de discrimination de

familles de protéines.

NIPALS est une implémentation possible des techniques de décomposition en valeur
singuliéres (SVD), elle permet de retrouver les axes factoriels de I'analyse en composantes
principales (ACP) avec une amélioration considérable des temps de calculs lorsque le

nombre de variables est trés élevé.

Fichier
Un fichier issu de la discrimination de protéines a partir de leurs structures primaires

(Mhamdi et al., 2004).

Le fichier contient 122 individus répartis en deux familles de protéines {C1, C2}, il y a 6740
descripteurs booléens (1/0) qui correspondent a la présence/absence de 3-grams extraits de

la description « brute » des données.

NIPALS

Charger le fichier de données

Charger le fichier TANAGRA_NIPALS.BDM.

i Dataset [FichBool3_5_01. txt)

Database :
D:'DataMining'\Databazes_for_mining'from_cooperation_with_others'\BioDataMining\stage_labo_sept_2004'\Familles_dexpes_two_step

Download information

Datasource processing
Computation time 4649312 ms,
Allocated memory 10722 KB

Dataset des@Fiption

6741 attribute(s)
122 example(s)

Attribute Categn.'nformations

MK Continue
MK Continue
KWL Continue
WLI Continue
LI Continue
IVE Continue
WES Continue
ESE Continue
SEF Continue o)
L] =
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Apprentissage supervisé

Essayons de produire et d’évaluer un classifieur a I'aide de la méthode des K-PPV (K- plus
proches voisins). Il faut pour ce faire : sélectionner les attributs TARGET (Classe) et INPUT
(tous les autres descripteurs), placer les composants d’apprentissage et d’évaluation. Le

diagramme de traitements est le suivant.

| Drefault title

= Dataset (FichBoaol3_5_01.txt)
=% Define status 1
EI|I| Supervized Learning 1 (K-MK)

------ E:IE Bootstrap 1

Nous avons utilisé la méthode « Bootstrap plus » (Efron & Tibshirani, 1997) pour évaluer
I'erreur en généralisation. Deux résultats retiennent notre attention : le taux d’erreur estimé
est de 0.2706 ; le temps de calcul du processus complet est de 732 secondes (PIV — 3 Ghz -
1024 MB RAM).

Default title

= Datazet (FichBool3_6_01.txt)
=% Define status 1
EI|I| Supervised Learning 1 (K-MM)

------ EHE Bootstrap 1

Replications : 23

Boostrap error estimation

Error rate

G632+ bootstrap 0.2706 .
632 bootstrap 0.2130
Resubstitution 0.0245
Az test set 0.3226

Computation time : 732609 ms. .

Created at 080472003 10:00:00
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NIPALS

N

NIPALS produit les p-premiers axes factoriels de 1I’ACP sans avoir a diagonaliser
explicitement la matrice de variance co-variance. L’encombrement mémoire est ainsi
moindre et le temps de calcul réduit. NIPALS prend deux parametres : le nombre de facteurs
a construire (p = 5 par défaut) et le type de normalisation des données (centrées et réduites

par défaut).

= Dataset (FichBool3_5_01.txt)
EI*:* Define status 1

EI|I| Supervised Learning 1 (K-MN)
lﬂl Bootztrap 1

Replications : 25

Parameters

Standardize attributes

Mumber of axiz : |5 Z:| j

Data wisualization

Factoral analvsis

| ok || cencel || Hew |

Meta-spy learning

Feature construction |
.

FRa w0 o~ . [ T wniman - T mos

& il | I) |

Notons que 3 secondes ont suffi pour produire les facteurs. Les résultats fournissent les
valeurs propres des 5 premiers facteurs et le pourcentage d’inertie associé. Nous n’avons pas
testé I’ACP sur ce fichier mais elle a fourni des valeurs tres similaires a8 NIPALS sur tous les

autres fichiers de tests que nous avons utilisés.
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I NIPALS 1

Mumbet of axis

Standardize

b
1

Eigen values

1 201,994573
2 2d6,631210
3 181.784375
4 157, 652464
b 1397457735

H° Factor Eigen value explained (%) cimulated (%)

3.89 3.89
J.66 7,56
2,70 10.24
2,34 12,55
2.07 14.66

Caomputation time : 3172 ms.
Created at 05/04 2008 10:05: 38

Apprentissage sur l'espace réduit

L’étape suivante consiste alors a lancer 'apprentissage sur les axes factoriels, il faut passer
par une phase de sélection des attributs TARGET (classe) et INPUT (les 5 facteurs).

i TANAGRA 1.1.5

File Diagram  Component  Window Heles e
Define attribute statuses

0w | %
Default fitle: Parameters
= Dataset (FichBool3_5_01.txt)
- §% Define status 1 Atributes :
E||1| Supervised Learning C MR Al
EHE Bootstrap 1 C Ky
=[5 NIPALS 1 C amH

"% Define status 2

Target Input

Data wisualization
Feature construction

Factorial analysis

Meta-zpy learning Spw lea

lllustrative

MIPALS_1_Axis_1
MIPALS_1_Axis_2
MIPALS_1_Axis_3
MIPALS_1_Axis_4
MIPALS_1_Axis_5

| ElE]

Clear selection

[ o

|[ cancet |

Help

l

£ Sl ; Jl\ml ;
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R.R.

Il faut alors placer le composant d’apprentissage supervisé. Attention, dans ce cas, les
facteurs étant pondérés, il faut veiller a utiliser une distance non normalisée pour les K-plus

proches voisins. Le paramétrage du composant doit étre comme suit :

D - Belaulbhiies i
= Dataset (FichBool3_5_01.txt)
El!ﬁ Define status 1
EI|1| Supervised Learning 1 (K-MM)
- lﬂl Bootstrap 1
=[5 MIPALS 1
EI!:i Define statusz 2

------ |I| Supervized Learning 2 [K-NA)

k-MM parameters

Farameters

g 4

Dizstance for continuous attribute s
) HE DM Milzon-fartinez, JAIR'97)

Meighborhood zize :

(®) Euclidian

L Ok, ” Cancel ” Help

Le composant Bootstrap permet de mesurer comme précédemment les performances de

I'ensemble (NIPALS + K-PPV). Nous constatons que la réduction de la dimensionnalité

divise par 2 le taux d’erreur (0.1342), le temps de calcul de tout le processus a été divisé par 7

(106 secondes).

 TANAGRA 1.1.5 - [Bootstrap 2] ==}

EFile Diagram  Component  window  Help

[ =

Drefaul tite

=] Datazet (FichBoal3_5_01.txt)
Bﬂ Cefine status 1
Elﬂ Superised Learning 1 (K-MM)
I'-II Bootstrap 1
=3 NIPALS 1
B!:‘ Define status 2
EII‘ Supervised Learning 2 [K-MM)
lﬂl Bootstrap 2

Replications : 25

Boostrap error estimation

Error rate
632+ bootstrap
632 bootstrap
Rezubstitution
bug test set

0.1342
0.1283
00688
0. 1649

Computation time : 106935 ms.
Created at 0370452005 10:24:38
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