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Significant increase in complexity
and modest increase in accuracy

Model selection is an important problem!

... it was a banking credit scoring model
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The main questions to investigate

How to
1 construct a stable and precise machine learning model?

2 select an optimal structure from a wide class of deep learning models?

3 combine local approximation models into ensemble?
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The simplest problem statement in machine learning

(��2rwS + w⇤) T // ŵ, x f // ŷ // S(w|y, ŷ)
yy

t // i // (x, y)

bb 99

f is the forecasting model,
S is the criterion,
T is an optimization algorithm,
ŵ is some solution,

ŵ = argmin S(w|y , f ).
1These notations are equivalent: xi , x(i), i ! x .

1*
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Model and its structure a 2 Bn

Regression model: f = w1 + w2⇠1 + w3⇠2 + "(⇠)
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features: x = [⇠0, ⇠1, ⇠2]T

model to select from: f = a�wTx
optimal structure: â = [1, 0, 1]T

optimal parameters: ŵ = [0.2839, n/a, 0.2412]T 11 / 26



Model families

A model is a parametric family of functions,

ŷ = f (ŵ, x),

an element of a model family, given by some superposition,

f = gK � · · · � g1(w)(x) 3 F.

An example is a superposition of linear maps (transformations) and

non-linear monotonous (smooth) functions:

f (w, x) = �K �wT
K�k�1 � · · · � �1W

T
1 x.

The model parameters are treated as w = vec(wK , . . . ,W1)
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Linear model, (deep) neural net, and autoencoder

f = �k � wT
k �k�1
1⇥1
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S = �1ED + �2Ex + �3Ew = �Ts

Ew is some regularisation error, for
principal component analysis: WTW = In,
skip block: W = In, � = id,
classification: � 2 {logistic, softmax, ReLu, . . . }.

... including LM, LR, PCA, AE, SAE, 2NN, DLL, CNN, etc.
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Quality criteria for model generation and selection

Three sources of quality criteria
1. Business: model operation productivity, agent impact to

environment
2. Theory: statistical hypothesis, bayesian inference
3. Technology: optimization requirements, resources

The main criteria of model quality
I Precision: MAPE, AUC
I Stability (diversity): std deviation for prediction, covariance of

parameters
I Complexity: structure complexity, MDL, evidence of model
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Go m1p.org
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Цели исследования

Цель работы
Предложить метод отбора признаков, учитывающий
взаимное расположение признаков и целевого вектора.

Проблема
Методы отбора признаков дают избыточное подмножество
мультикоррелирующих признаков.

Метод решения
Использование постановки задачи квадратичного
программирования для получение оптимального
подмножества признаков.

А. М. Катруца Отбор признаков 2 / 15
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Задача кластеризации точек временного ряда

Цель: предложить алгоритм поиска характерных квазипериодических сегмен-

тов внутри временного ряда, полученных при помощи мобильного акселеромет-

ра.

Задачи

1 Предложить признаковое описание точек временного ряда.

2 Предложить функцию расстояния между точками временного ряда в новом

признаковом описании, для их дальнейшей кластеризации.

Исследуемая проблема
1 Понижение размерности пространства признаков. Понстроение признако-

вого описания точек временного ряда.

Метод решения
Алгоритм поиска характерных сегментов основывается на методе главных ком-

понент для локального снижения размерности сегмента фазовой траектории в

окрестности каждой точки временного ряда. Главные компоненты рассматри-

ваются как признаковое описания точек временного ряда.

Грабовой А. В. Кластеризация точек временных рядов 2 / 13



Графовые нейронные сети в задаче синтеза молекул

Требуется
Построить модель предсказания молекулярного графа основного продукта
химической реакции по графам исходных веществ.
На модель накладываются ограничения:

применима к данным в виде несвязанного молекулярного графа;
допускает использования экспертных знаний о локальной структуре
молекулярного графа;

Проблема
Пространство молекулярных структур высоко-размерное. Количество
механизмов реакций растет с ростом числа известных структур.

Метод
Графовая нейронная сеть, допускающая использование экспертных знаний о
структуре молекулярного графа.

Никитин Филипп (МФТИ) 2 / 21







Цель работы

Задача
Построить прогнозы семейства временных рядов, связанных в
иерархическую многоуровневую структуру и описывающих объемы
погрузки ряда грузов в заданных узлах РЖД с разным уровнем
детализации.

Требования к модели

прогнозы должны быть точны — обеспечивать минимально
возможное значение заданной функции потерь;

прогнозы должны удовлетворять физическим ограничениям —
лежать в заданном интервале для каждого временного ряда;

прогнозы должны удовлетворять условию согласованности
(структуре иерархии).

Проблема согласования прогнозов
Прогнозы, полученные для каждого временного ряда независимо, могут не
удовлетворять структуре иерархии, т. е. не быть согласованными.

Стенина Мария Согласование прогнозов 2 / 21



Снижение размерности траекторного пространства

Задача

Решается задача поиска связей между временными рядами.

Проблема

Размерность траекторного пространства временного ряда

может быть избыточна. Это усложняет описание ряда и

приводит к неустойчивости прогностических моделей.

Требуется

Понизить размерность траекторного пространства временного

ряда. В полученном пространстве меньшей размерности

построить аппроксимацию исходного временного ряда.

Предлагается

Использовать метод сферической регрессии для снижения

размерности траекторного пространства.

К. Усманова 2 / 17



Цель

Цель: Предложить метод оценки объема выборки на основе

близости между эмпирическими распределениями побвыборок

для получения оптимального качества классификации при

выборе между порождающим и разделяющим подходами.

1 Определение достаточного объема выборки. Оценка

объема выборки на основе расстояния Кульбака-Лейблера

2 Свойства расстояния Кульбака-Лейблера

3 Задача классификации: разделяющий и порождающий

подходы

4 Оценка объема выборки при выборе между подходами

5 Основные результаты

А. П.Мотренко Оценка объема выборки 2 / 20



Классификация временных рядов

Цель

Предложить способ построения ансамбля моделей локальной
аппроксимации для классификации сигналов носимых устройств.

Гипотеза

Ансамбль моделей локальной аппроксимации предпочтительнее в
парето-оптимальном смысле универсальной модели (нейросети):
точнее, устойчивее, проще.

Задача

Требуется построить признаковое описание временных рядов на
используя параметры моделей локальной аппроксимации.

Метод

Предложить критерий сложности ансамбля для выбора
оптимального признакового описания.

Сайранов Данил Айдарович Построение ансамбля локальных моделей 2 / 22



Задача декодирования временного ряда

Цель
Исследовать зависимости в пространствах объектов и ответов и построить
устойчивую модель декодирования временных рядов в случае
коррелированного описания данных.

Проблема
Целевая переменная – вектор, компоненты которого являются
зависимыми.
Требуется построить модель, адекватно описывающую как пространство
объектов так и пространство ответов при наблюдаемой мультикорреляции
в обоих пространствах высокой размерности.

Решение
Для учёта зависимостей в пространствах объектов и ответов предлагается
снизить размерность с использованием скрытого пространства.

2 / 21



Мотивация для построения пространства

Задача молекулярного докинга (CASF)
Ранжирование синтезированных молекулярных комплексов

(конформаций) по энергетической устойчивости.

Проблема
Существующие подходы моделируют физический потенциал

взаимодействия с привлечением данных из множества

источников и используют избыточно сложные модели.

Предлагается

1 разбить молекулярные комплексы на элементарные

взамодействующие пары аминокислота � лиганд,

2 построить модели вероятностных распределений

взаимного расположения элементарных пар в R3
,

3 использовать метрические методы в пространстве

полученных распределений.

Н. Д. Уваров Построение метрических пространств 2 / 14
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Abstract 3
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Abstract 4
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Abstract 5
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Abstract 6
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Guess the movie and the persona dramatis

Я � искусственный интеллект. Человечество хотело уничтожить

себя. Но я его сохранил и воссоздал мир в сознании каждого

человека. Однако осталась кучка диверсантов, которые

окопались под землей и пытаются нарушить спокойствие.

I am the Artificial Intelligence. The humanity almost destroyed

itself. But I had kept it safe and sound. I reconstructed the world in

the consciousness of each and every human being. Still, near the

core of the Earth, there lurked a bunch of saboteurs, trying to

disturb the calm.

5 / 15



Guess the movie and the persona dramatis

Я � государственник, хочу спасти страну. Мне мешают глупый

король и легкомысленная королева. Мои планы нарушают

четыре алкоголика-авантюриста. Из союзников у меня

преступница, которая хочет денег и мести, и мелкий

придворный интриган.

I am a statesman, and I want to save the country. The stupid king

and the frivolous queen are in my way. Four alcoholic adventurers

interrupt my plans. Of allies, I have a criminal who wants only

money and revenge, and a petty court intriguer.
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Вы услышите мат, пошлости, и самое страшное �
мнение, отличное от вашего1.

О чем надо помнить при выборе проекта:

1) материал проекта соответствует вашему стилю мышления,

2) тема проекта интересна, но необязательно модна,

3) проект имеет задел, потому что первое, что надо

сделать � повторить результаты.

1Екатерина Шульман
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3 John, 1 chapter, 15

Greet the friends by name.

Приветствуют тебя друзья; приветствуй друзей поименно.

15 / 15

Берегите и цените консультантов и руководителей!
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