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Àííîòàöèÿ

Êîìïîçèöèè àëãîðèòìîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ ÷àñòî èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïîâûøå-

íèÿ îáîáùàþùåé ñïîñîáíîñòè, ïîçâîëÿÿ âõîäÿùèì â êîìïîçèöèþ àëãîðèòìàì êîì-

ïåíñèðîâàòü îøèáêè äðóã äðóãà. Â ðàáîòå èñïîëüçóþòñÿ äâà ìåòîäà ïîâûøåíèÿ òî÷-

íîñòè ìîäåëåé ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì âûïóêëûõ êîìïîçèöèé - ìîäè-

ôèêàöèÿ ìåòîäà ÑÂÑ è ìåòîä îòáîðà àíîìàëüíûõ íàáëþäåíèé. Ìåòîä ñòàòèñòè÷åñêè

âçâåøåííûõ ñèíäðîìîâ - îäèí èç ìåòîäîâ ïîñòðîåíèÿ âûïóêëûõ êîìáèíàöèé. Ìåòîä

ÑÂÑ óñïåøíî ïðèìåíÿåòñÿ íà ìàëûõ è çàøóìë¼ííûõ äàííûõ, ñïîñîáåí àâòîìàòè÷å-

ñêè îáðàáàòûâàòü ïðîïóñêè â äàííûõ. Â ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ ìåòîäû, ïîçâîëÿ-

þùèå ïîâûñèòü êà÷åñòâî è óñêîðèòü ðàáîòó àëãîðèòìà ÑÂÑ - ïîñòðîåíèå ñèíäðîìîâ

ïî ðàçðåæåííîé ñåòêå è ïîñòðîåíèå äîïîëíèòåëüíûõ ðàçáèåíèé. Ðàññìàòðèâàåìûé

ìåòîä ïîèñêà âûïàäàþùèõ îáúåêòîâ (ÂÎ) îñíîâàí íà îäíîâðåìåííîì èñïîëüçîâà-

íèè èíôîðìàöèè î âåëè÷èíàõ îöåíîê îáúåêòà çà ñâîé è ÷óæèå êëàññû, à òàêæå îá

èíòåãðàëüíûõ èñêàæåíèÿõ, âíîñèìûõ îáúåêòîì â ôîðìèðóåìûé â ðåçóëüòàòå îáó-

÷åíèÿ àëãîðèòì ðàñïîçíàâàíèÿ. Âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ðàçðàáîòàííîãî ìåòîäà

ïðè âûñîêîé ðàçìåðíîñòè äàííûõ áûëà ïðîäåìîíñòðèðîâàíà íà çàäà÷å ïðîãíîçèðîâà-

íèÿ óñòîé÷èâîñòè íåîðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ñîñòàâà A+3B+3C+2O4. Ìåòîä ìîæåò

áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ âûÿâëåíèÿ îøèáî÷íûõ íàáëþäåíèé, ïðè ïîèñêå íåòèïè÷íûõ

îáúåêòîâ, ïðè ôîðìèðîâàíèè îáó÷àþùèõ âûáîðîê ïðè ðåøåíèè çàäà÷ ðàñïîçíàâàíèÿ

èëè ïðîãíîçèðîâàíèÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ.
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1 Ââåäåíèå

Ìåòîäû ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ ïðèìåíèìû äëÿ ðåøåíèÿ ìíîæåñòâà çàäà÷, íå îòíî-

ñèìûõ ê "áîëüøèì äàííûì êîòîðûå, òåì íå ìåíåå, èìåþò àêòóàëüíîñòü. Ðàñïðîñòðà-

í¼ííûå ïðè÷èíû ìàëî÷èñëåííîñòè äàííûõ � äîðîãîâèçíà èõ èçâëå÷åíèÿ, ðåäêîñòü

èññëåäóåìûõ ñîáûòèé. Â ñôåðå "ìàëûõ äàííûõ"îñîáåííî âàæåí âîïðîñ ïåðåîáó÷å-

íèÿ ìîäåëè. Ýòî ñîçäà¼ò ñïðîñ íà ïðîñòûå è ðîáàñòíûå ìåòîäû, íàëàãàþùèå ìåíüøèå

òðåáîâàíèÿ íà ñòðóêòóðó äàííûõ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, âîçìîæíî èñïîëüçîâàòü âû÷èñ-

ëèòåëüíî ñëîæíûå àëãîðèòìû, ïðèìåíåíèå êîòîðûõ íà âûáîðêàõ áîëüøåãî îáú¼ìà

ïðèâåä¼ò ê áîëüøèì çàòðàòàì âðåìåíè. Êðîìå òîãî, äëÿ ðàçìåòêè ìàëûõ äàííûõ

÷àñòî ïðèõîäèòñÿ ïðîâîäèòü äîðîãîñòîÿùèå èññëåäîâàíèÿ. ×òîáû ñîáðàòü ðåïðåçåí-

òàòèâíóþ âûáîðêó òðåáóåòñÿ ñîáèðàòü äàííûå èç ðàçëè÷íûõ èñòî÷íèêîâ - ñòàòåé

è ñïðàâî÷íèêîâ. Äàííûå â ýòèõ èñòî÷íèêàõ ïðåäñòàâëåíû â ðàçëè÷íûõ ôîðìàòàõ,

ïîýòîìó ïðè ñîñòàâëåíèè âûáîðêè âîçìîæíû îøèáêè.

Ìåòîä "ñòàòèñòè÷åñêè âçâåøåííûå ñèíäðîìû"(ÑÂÑ), áûë ðàçðàáîòàí â 1993-1995

ãã. â õîäå ñîâìåñòíîé ðàáîòû ãðóïïîé ñîòðóäíèêîâ ÂÖ ÐÀÍ è Èíñòèòóòà áèîõèìè-

÷åñêîé ôèçèêè èì. Í. Ì. Ýìàíóýëÿ ÐÀÍ. Ìåòîä îñíîâàí íà ïîñòðîåíèè âûïóêëîé

êîìáèíàöèè ñèíäðîìîâ - çàêîíîìåðíîñòåé, êîòîðûå çàäàþòñÿ îïòèìàëüíûìè ðàçáè-

åíèÿìè ïðèçíàêîâîãî ïðîñòðàíñòâà. ÑÂÑ õîðîøî ïîêàçàë ñåáÿ â ðàáîòå ñ "ìàëûìè

äàííûìè"è íåîäíîêðàòíî [1],[2] ìîäèôèöèðîâàëñÿ.

Â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû ïîñòàâëåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è:

• Óñêîðèòü ðàáîòó ìåòîäà ÑÂÑ ìîäèôèêàöèåé ïðîöåäóðû ïîñòðîåíèÿ ñèíäðîìîâ.

• Ïîâûñèòü êà÷åñòâî ðàáîòû ìåòîäà ÑÂÑ ÷åðåç âêëþ÷åíèå â êîìïîçèöèþ äîïîë-

íèòåëüíûõ ñèíäðîìîâ.

• Ðàçðàáîòàòü ìåòîä äëÿ âûÿâëåíèÿ îøèáî÷íûõ íàáëþäåíèé è ïîèñêà íåòèïè÷-

íûõ îáúåêòîâ ïðè ôîðìèðîâàíèè îáó÷àþùèõ âûáîðîê.

2 Âûïóêëûå êîìáèíàöèè

Âûïóêëûå êîìáèíàöèè � ïîäõîä ê ïîñòðîåíèþ àíñàìáëåé ñ ïîìîùüþ àãðåãèðîâà-

íèÿ çàäàííûõ àëãîðèòìîâ. Àëãîðèòìàì íàçíà÷àþòñÿ íåîòðèöàòåëüíûå âåñà, ñ êîòî-

ðûìè îíè ëèíåéíî âõîäÿò â êîìïîçèöèþ. Ïðîâåä¼ì àíàëèç îøèáêè âûïóêëîé êîì-

áèíàöèè.
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Ðàññìîòðèì çàäà÷ó áèíàðíîé êëàññèôèêàöèè. Çàäàíî ïðèçíàêîâîå ïðîñòðàíñòâî

X = Rn. Ñóùåñòâóåò ñêðûòàÿ çàâèñèìîñòü Y : X→ {0, 1}. Ïóñòü Ω - ðàñïðåäåëåíèå èç

êîòîðîãî ïîëó÷åíà îáó÷àþùàÿ âûáîðêà S. îáúåêòû âûáîðêè S = {(x1, y1), . . . , (xm, ym)}

èìåþò ïðèçíàêîâîå îïèñàíèå x ∈ Rn è ìåòêó êëàññà y ∈ {0, 1}. Òðåáóåòñÿ âîññòàíî-

âèòü çàâèñèìîñòü Y . Ïóñòü f ij ∈ [0, 1] - ïðîãíîç êäàññà îáúåêòà si ∈ S, âû÷èñëÿåìûé

àëãîðèòìîì Aj èç êîìïîçèöèè A1, . . . , Ar. Åñëè f ij < 0.5, Aj îòíîñèò si ê êëàññó ñ

ìåòêîé "0 åñëè f ij ≥ 0.5, Aj îòíîñèò si ê êëàññó ñ ìåòêîé "1". Òîãäà

∆j = EΩ(Y − fj)2

ÿâëÿåòñÿ ìàòåìàòè÷åñêèì îæèäàíèåì êâàäðàòà îøèáêè ïðîãíîçèðîâàíèÿ äëÿ àëãî-

ðèòìà Aj. Ââåä¼ì îáîçíà÷åíèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïðîãíîçàìè

ρj′j′′ = EΩ

(
(fj′ − EΩfj′)− (fj′′ − EΩfj′′)

)2

Ïóñòü c1, . . . , cr - ïîëîæèòåëüíûå êîýôôèöèåíòû, òàêèå ÷òî
r∑
j=1

cj = 1 Îáîçíà÷èì ÷å-

ðåç f̂ âûïóêëóþ êîìáèíàöèþ ïðîãíîçîâ, âû÷èñëÿåìûõ àëãîðèòìàìè àíñàìáëÿA1, . . . , Ar.

fi =
r∑
j=1

cjfj

Äëÿ îøèáêè âûïóêëîé êîìáèíàöèè ñïðàâåäëèâî âûðàæåíèå:

∆̂ = EΩ(Y − f̂)2

∆̂ = EΩ(
r∑
j=1

cjY −
r∑
j=1

cjfj)
2

∆̂ = EΩ(
r∑
j=1

cj(Y − fj))2

∆̂ = EΩ(
r∑
j=1

cj(Y − fj))2 +
r∑
j=1

r∑
i=1

cicj((EΩfi − EΩfj)
2 − (EΩfi − EΩfj)

2) =

=
r∑
j=1

r∑
i=1

cicjEΩ((fi − Y )(fj − Y ))+

+
r∑
j=1

r∑
i=1

cicj

(
EΩ

(
fi(EΩfi − EΩfj)

)
− EΩfj(EΩfi − EΩfj)

)
− (EΩfi − EΩfj)

2
)

=

=
1

2

r∑
j=1

r∑
i=1

EΩ

(
2(fi − y)(fj − y) + (fi − fj)(EΩfi − EΩfj) + (EΩfi − EΩfj)

2
)

=

=
r∑
j=1

r∑
i=1

cicjEΩ(fi − Y )2 − 2

2

r∑
j=1

r∑
i=1

cicjEΩ((fi − Y )2−
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1

2

r∑
j=1

r∑
i=1

EΩ

(
2(fi − y)(fj − y) + (fi − fj)(EΩfi − EΩfj) + (EΩfi − EΩfj)

2
)

=

=
r∑
j=1

r∑
i=1

cicjEΩ(fi − Y )2 − 1

2

r∑
j=1

r∑
i=1

cicjEΩ(fi − EΩfi)− (fj − EΩfj)
2

∆̂ =
r∑
j=1

cj∆j −
1

2

r∑
j=1

r∑
i=1

cicjρij

Òàê, êàê ρij è êîýôôèöèåíòû âûïóêëîé êîìáèíàöèè âñåãäà íåîòðèöàòåëüíû,

∆̂ ≤
r∑
j=1

cj∆j (1)

Âûâîä. Èñïîëüçîâàíèå êà÷åñòâåííûõ ðàçíîðîäíûõ êîìáèíàöèé (ñ âûñîêèì ðàññòîÿ-

íèåì ìåæäó àëãîðèòìàìè, âõîäÿùèìè â êîìïîçèöèþ ) ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ îò-

ðèöàòåëüíîãî ÷ëåíà â (1), óìåíüøàÿ èòîãîâóþ îøèáêó àíñàìáëÿ.

3 Ìåòîä ñòàòèñòè÷åñêè âçâåøåííûõ ñèíäðîìîâ

3.1 Èñõîäíûé âàðèàíò ìåòîäà ÑÂÑ

Ìåòîä ñòàòèñòè÷åñêè âçâåøåííûõ ñèíäðîìîâ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìåòîä êëàññè-

ôèêàöèè, îñíîâàííûé íà ïðîöåäóðå ñòàòèñòè÷åñêè âçâåøåííîãî ãîëîñîâàíèÿ èíäè-

êàòîðíûõ ôóíêöèé. Â êà÷åñòâå áàçîâûõ ìíîæåñòâ èñïîëüçóþòñÿ ïîäîáëàñòè â ïðî-

ñòðàíñòâå ïðèçíàêîâ, âíóòðè êîòîðûõ ñîäåðæàíèå îáúåêòîâ îäíîãî èç êëàññîâ çíà-

÷èòåëüíî îòëè÷àåòñÿ îò åãî ñîäåðæàíèÿ â ñìåæíûõ îáëàñòÿõ. Òàêèå ðàçáèåíèÿ äàëåå

áóäóò íàçûâàòüñÿ çàêîíîìåðíîñòÿìè èëè ñèíäðîìàìè. Àëãîðèòì ìîæíî ðàçäåëèòü

íà òðè øàãà:

1. Ïîñòðîåíèå ñèíäðîìîâ.

2. Âåðèôèêàöèÿ ñèíäðîìîâ.

3. Ïîñòðîåíèå âûïóêëîé êîìáèíàöèè ñèíäðîìîâ.

Ïîñòðîåíèå ñèíäðîìîâ. Â ìåòîäå ÑÂÑ èñïîëüçóþòñÿ òîëüêî îäíîìåðíûå è

äâóìåðíûå ñèíäðîìû. Ñèíäðîìîì ïåðâîãî òèïà, çàäàâàåìûì ïðèçíàêîì Xi, ìû íà-

çûâàåì áèíàðíûé êëàññèôèêàòîð, êîòîðûé ðàçáèâàåò ïðîñòðàíñòâî ïðèçíàêîâ íà äâà

ïîäïðîñòðàíñòâà: Xi < b
′
i è b

′
i ≤ Xi. Ñèíäðîìîì âòîðîãî òèïà, çàäàâàåìûì ïðèçíà-

êîì Xi ìû íàçûâàåì áèíàðíûé êëàññèôèêàòîð, êîòîðûé ðàçáèâàåò ïðîñòðàíñòâî
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ïðèçíàêîâ íà òðè ïîäïðîñòðàíñòâà: Xi < b
′
i; b

′
i ≤ Xi < b

′′
i è b

′′
i ≤ Xi. Ñèíäðîìîì

òðåòüåãî òèïà, çàäàâàåìûì ïàðîé ïðèçíàêîâ (Xi, Xj) - áèíàðíûé êëàññèôèêàòîð,

äåëÿùèé ïðîñòðàíñòâî ïðèçíàêîâ íà ÷åòûðå ïîäïðîñòðàíñòâà: (Xi < b
′
i, Xj < b

′
j);

(Xi ≤ b
′
i, Xj < b

′
j); (Xi < b

′
i, Xj ≤ b

′
j); (Xi ≤ b

′
i, Xj ≤ b

′
j). Â êà÷åñòâå îöåíêè çà êëàññ

Kl èñïîëüçóåòñÿ îöåíêà ÷àñòîòû îáúåêòîâ êëàññà Kl, ïîëó÷åííàÿ ïî îáó÷àþùåé âû-

áîðêå.

Ãðàíèöû îäíîìåðíûõ ñèíäðîìîâ ñòðîÿòñÿ ïåðåáîðîì âñåâîçìîæíûõ ïîëîæåíèé

îáúåêòîâ âûáîðêè îòíîñèòåëüíî ãðàíèö ñèíäðîìà. Äëÿ êàæäîãî ïðèçíàêà ñðåäè âñå-

âîçìîæíûõ ñèíäðîìîâ âûáèðàåòñÿ òîò, êîòîðûé ìàêñèìèçèðóåò ôóíêöèîíàë êà÷å-

ñòâà. Àâòîðàìè ìåòîäà ïðåäëàãàþò èñïîëüçîâàòü ñëåäóþùèå ôóíêöèîíàëû:

Ðèñ. 1: Òèïû ðàçáèåíèé. Òèïû I è II íàçûâàþò îäíîìåðíûìè ðàçáèåíèÿìè (ñèíäðîìà-

ìè), òèïû III è IV - äâóìåðíûìè. Ìåòêàìè "�"è "+"îáîçíà÷åíû îáúåêòû ðàçëè÷íûõ

êëàññîâ.

Ðàçáèåíèå R - ïîêðûòèå ïðèçíàêîâîãî ïðîñòðàíñòâà L ïîäîáëàñòÿìè q1, . . . , qL.

Fχ(R, Strain, K0) =
1

ν0(1− ν0)

L∑
l=1

(ν0
l − ν0)2ml, (2)

ãäå m - ÷èñëî îáúåêòîâ â âûáîðêå Strain, m
0 - ÷èñëî îáúåêòîâ êëàññà K0 â âûáîðêå

Strain, ν
0 = m0

m
- äîëÿ îáúåêòîâ êëàññà K0 â âûáîðêå Strain; ml - ÷èñëî îáúåêòîâ

Strain â ïîäîáëàñòè ql, m
0
l - ÷èñëî îáúåêòîâ êëàññà K0 â ïîäîáëàñòè ql. ν

0
l =

m0
l

ml
-
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äîëÿ îáúåêòîâ êëàññà K0 â ïîäîáëàñòè ql.

Fcv(R, Strain, K0) =
L∑
l=1

ml∑
i=1

(α0
il −

m0
l − α0

il

ml − 1
), (3)

Ãäå α0
il = 1, åñëè i-ûé îáúåêò èç îáëàñòè ql ïðèíàäëåæèò êëàññó K0, è α

0
il = 0 èíà÷å.

Äâóìåðíûå ñèíäðîìû ñòðîÿòñÿ êàê âñåâîçìîæíûå ïåðåñå÷åíèÿ îäíîìåðíûõ.

Âåðèôèêàöèÿ ñèíäðîìîâ. Â êîìïîçèöèþ âêëþ÷àþòñÿ òîëüêî òå ñèíäðîìû,

äëÿ êîòîðûõ çíà÷åíèå ôóíêöèîíàëà êà÷åñòâà âûøå îïðåäåë¼ííîãî ïîðîãà.

Ïîñòðîåíèå êîìïîçèöèè. Ïóñòü Q0 = {R1, . . . , Rk} - ìíîæåñòâî ñèíäðîìîâ ïî-

ñòðîåííûõ äëÿ êëàññà K0 è ïðîøåäøèõ âåðèôèêàöèþ, ïóñòü âåêòîð ïåðåìåííûõ x∗

îáúåêòà s∗ ïðèíàäëåæèò ïîäîáëàñòÿì q∗1, . . . , q
∗
k ñèíäðîìîâ R1, . . . , Rk, òîãäà îöåíêà

îáúåêòà s∗ çà êëàññ K0 âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå

Γ(s∗) =

k∑
i=1

wiν
0
i

k∑
i=1

wi

, (4)

ãäå wi - âåñ ïîäîáëàñòè q
∗
i ∈ Ri.

wi =
mi

mi + 1

1

(1− ν0)ν0 + 1
mi

(1− ν0
i )ν0

i

, (5)

åñëè mi > 0 è 0 èíà÷å.

3.2 Ìåòîä ìóëüòèìîäåëüíûõ ñòàòèñòè÷åñêè âçâåøåííûõ ñèí-

äðîìîâ

Ìåòîä ìóëüòèìîäåëüíûõ ñòàòèñòè÷åñêè âçâåøåííûõ ñèíäðîìîâ (ÌÑÂÑ) ÿâëÿåò-

ñÿ ìîäèôèêàöèåé ìåòîäà ÑÂÑ. Ñèíäðîìû òðåòüåãî òèïà ñòðîÿòñÿ íå êàê ïåðåñå÷åíèÿ

ñèíäðîìîâ ïåðâîãî òèïà, à ïåðåáîðîì âñåâîçìîæíûõ êîîðäèíàò öåíòðà êðåñòà ïî ñåò-

êå {(x1i+x2i)/2, (x(m−1)i+xmi)/2}×{(x1j+x2j)/2, (x(m−1)j+xmj)/2}, çäåñü xkl - çíà÷åíèå

l-îãî ïðèçíàêà k-îãî îáúåêòà îáó÷àþùåé âûáîðêè. Ñðåäè âñåâîçìîæíûõ ñèíäðîìîâ

òðåòüåãî òèïà äëÿ ïàðû ïðèçíàêîâ îòáèðàåòñÿ ñèíäðîì ñ ëó÷øèì çíà÷åíèåì ôóíê-

öèîíàëà êà÷åñòâà.

Òàêæå â ìåòîäå ÌÑÂÑ èñïîëüçóþòñÿ ñèíäðîìû IV òèïà. Ðàçáèåíèå çàäà¼òñÿ ïðÿ-

ìîé Xj = a′Xi + b′. Îïòèìàëüíûå ïàðàìåòðû (a′, b′) ïîäáèðàþòñÿ ïðè îïòèìèçàöèè

ôóíêöèîíàëà (1) èëè (2). Ðàññìàòðèâàþòñÿ âñå ïðÿìûå, ïðîõîäÿùèå ÷åðåç ïàðû òî-

÷åê {
(
(x1i+x2i)/2, 0

)
,
(
(x(m−1)i+xmi)/2, 0

)
}×{

(
0, (x1j+x2j)/2

)
,
(
0, (x(m−1)j+xmj)/2

)
}.

Âåðèôèêàöèÿ ñèíäðîìîâ è ïîñòðîåíèå êîìïîçèöèè ïðîèñõîäèò àíàëîãè÷íî ìåòîäó

ÎÄÐ.
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3.3 Ìåòîä îïòèìàëüíûõ äîñòîâåðíûõ ðàçáèåíèé

Ñóòü ìåòîäà îïòèìàëüíûõ äîñòîâåðíûõ ðàçáèåíèé (ÎÄÐ) çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî

äëÿ âñåõ ïðèçíàêîâ è ïàð ïðèçíàêîâ (â çàâèñèìîñòè îò òèïà ðàçáèåíèÿ) âûïîëíÿþò-

ñÿ ñëåäóþùèå ïðîöåäóðû: Ïîñòðîåíèå ñèíäðîìîâ. Â ìåòîäå ÎÄÐ èñïîëüçóþòñÿ

ñèíäðîìû I, II, è III òèïîâ. ïî ñõåìå ìåòîäà ÌÑÂÑ. Âåðèôèêàöèÿ ñèíäðîìîâ. Íà

ýòîì øàãå ñ ïîìîùüþ ïåðåñòàíîâî÷íîãî òåñòà ïðîèçâîäèòñÿ ïðîâåðêà äîñòîâåðíîñòè

íàéäåííîé çàêîíîìåðíîñòè. Äëÿ ðàçáèåíèé ïåðâîãî òèïà ïðîâåðÿåòñÿ íóëåâàÿ ãèïîòå-

çà î íåçàâèñèìîñòè ìåòêè êëàññà è ðàñïîëîæåíèÿ îáúåêòà îòíîñèòåëüíî ãðàíè÷íîãî

çíà÷åíèÿ (ò.å. íàéäåííàÿ çàêîíîìåðíîñòü ÿâëÿåòñÿ ñëó÷àéíîé). Ïîä ïåðåñòàíîâî÷íûì

òåñòîì â äàííîì ñëó÷àå ïîíèìàåòñÿ ñëåäóþùàÿ ïðîöåäóðà. Îáúåêòàì ïðèñâàèâàþò-

ñÿ ñëó÷àéíûå ìåòêè êëàññîâ (ñîîòíîøåíèå ðàçìåðîâ êëàññîâ ïðè ýòîì ñîõðàíÿåòñÿ)

è äëÿ ïîëó÷åííîé âûáîðêè âû÷èñëÿþòñÿ íîâûå îïòèìàëüíàÿ ãðàíèöà è çíà÷åíèå

ôóíêöèîíàëà. Äàííûé ïåðåðàñ÷åò ïîâòîðÿåòñÿ íåêîòîðîå êîëè÷åñòâî ðàç (÷åì áîëü-

øå, òåì äîñòîâåðíåå îöåíêà). Äàëåå â êà÷åñòâå îöåíêè âåðîÿòíîñòè (p− value) òîãî,

÷òî íóëåâàÿ ãèïîòåçà î íåçàâèñèìîñòè âåðíà, èñïîëüçóåòñÿ äîëÿ èñïûòàíèé, ïðè êî-

òîðûõ íîâîå îïòèìàëüíîå çíà÷åíèå ôóíêöèîíàëà îêàçàëîñü íå ìåíüøå, ÷åì èñõîäíîå.

Â ñëó÷àå ñèíäðîìîâ òèïà II è III (ìîäåëè ñ äâóìÿ ãðàíè÷íûìè çíà÷åíèÿìè) âûïîë-

íÿåòñÿ äâà ïåðåñòàíîâî÷íûõ òåñòà: ïî îäíîìó íà êàæäîå ãðàíè÷íîå çíà÷åíèå. Ñóòü

ïåðåñòàíîâî÷íîãî òåñòà îñòàåòñÿ òàêîé æå, êàê è äëÿ ñèíäðîìîâ òèïà I, ñ òîé ëèøü

ïîïðàâêîé, ÷òî ïåðåìåøèâàíèå çíà÷åíèé öåëåâîé ïåðåìåííîé ïðîèñõîäèò îòäåëüíî

ñëåâà è ñïðàâà îò âòîðîé ãðàíèöû (òîé, êîòîðàÿ íå âåðèôèöèðóåòñÿ). Äîïóñòèì, ìû

ïðîâåðÿåì äîñòîâåðíîñòü ñèíäðîìà III òèïà äëÿ ïàðû ïðèçíàêîâ Xi è Xj. Îáîçíà÷èì

bi è bj ñîîòâåòñòâóþùèå îïòèìàëüíûå ãðàíè÷íûå çíà÷åíèÿ. Òîãäà ïåðåñòàíîâî÷íûé

òåñò äëÿ âåðèôèêàöèè çíà÷èìîñòè ðàçáèåíèÿ ïî Xi îïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðà-

çîì. Çíà÷åíèÿ öåëåâîé ïåðåìåííîé ïåðåìåøèâàþòñÿ îòäåëüíî â îáëàñòÿõ Xj < bj è

Xj ≥ bj. Äàëåå ïî ïåðåìåøàííûì äàííûì âû÷èñëÿþòñÿ íîâîå îïòèìàëüíîå ãðàíè÷-

íîå çíà÷åíèå ïðèçíàêàXi è îïòèìàëüíîå çíà÷åíèå ôóíêöèîíàëà. Ãðàíè÷íîå çíà÷åíèå

ïåðåìåííîé Xj ïðè ýòîì íèêàê íå èçìåíÿåòñÿ. Àíàëîãè÷íî âåðèôèêàöèè ñèíäðîìîâ

I òèïà, îïèñàííàÿ ïðîöåäóðà ïåðåðàñ÷åòà ïîâòîðÿåòñÿ íåñêîëüêî ðàç, è çàòåì ðàñ-

ñ÷èòûâàåòñÿ çíà÷åíèå p− value � îöåíêà âåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî öåëåâàÿ ïåðåìåííàÿ

íå çàâèñèò îò Xi (ïðè ôèêñèðîâàííîé ãðàíèöå Xj). Ïîâòîðèâ ýòó æå ïðîöåäóðó äëÿ

Xj, ìîæíî ïîëó÷èòü âòîðîå p − value � îöåíêó âåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî öåëåâàÿ ïå-

ðåìåííàÿ íå çàâèñèò îò Xj (ïðè ôèêñèðîâàííîé ãðàíèöå Xi). Â ñëó÷àå ñèíäðîìîâ
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II òèïà ïðîöåäóðà ïåðåñòàíîâî÷íîãî òåñòà àíàëîãè÷íà. Òàêèì îáðàçîì, ïðè ïðîâåð-

êå äîñòîâåðíîñòè ñèíäðîìîâ òèïà II è III, ðàññ÷èòûâàþòñÿ äâà çíà÷åíèÿ p − value:

ïî îäíîìó íà êàæäîå ãðàíè÷íîå çíà÷åíèå. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò âåðèôèöèðîâàòü

îáå ãðàíèöû è èñêëþ÷èòü èç ðàññìîòðåíèÿ ôèêòèâíûå çàêîíîìåðíîñòè, îáóñëîâëåí-

íûå òîëüêî ëèøü íàëè÷èåì äîñòîâåðíîãî ðàçáèåíèÿ I òèïà. Â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ

ìåòîäà ÎÄÐ ìû ïîëó÷àåì äëÿ êàæäîãî ïðèçíàêà (ïàðû ïðèçíàêîâ):

• îïòèìàëüíûå (ñ òî÷êè çðåíèÿ çàäàííîãî ôóíêöèîíàëà êà÷åñòâà) ðàçáèåíèÿ;

• îïòèìàëüíîå çíà÷åíèå ôóíêöèîíàëà êà÷åñòâà � õàðàêòåðèçóåò çíà÷èìîñòü íàé-

äåííîé çàêîíîìåðíîñòè; ÷åì áîëüøå äàííîå çíà÷åíèå, òåì áîëåå çíà÷èìîé ñ÷è-

òàåòñÿ çàêîíîìåðíîñòü;

• çíà÷åíèÿ p− value � õàðàêòåðèçóþò äîñòîâåðíîñòü íàéäåííîé çàêîíîìåðíîñòè;

äàííóþ âåëè÷èíó ñòîèò ïîíèìàòü êàê îöåíêó âåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî öåëåâàÿ ïå-

ðåìåííàÿ íå çàâèñèò îò ñîîòâåòñòâóþùåãî ïðèçíàêà (ïðè ôèêñèðîâàííîé âòî-

ðîé ãðàíèöå äëÿ ðàçáèåíèé òèïà II è III), ò.å. ÷åì áëèæå äàííîå çíà÷åíèå ê 0, òåì

áîëåå äîñòîâåðíîé ÿâëÿåòñÿ çàêîíîìåðíîñòü. Äàëåå èç íàéäåííûõ çàêîíîìåðíî-

ñòåé îòáèðàþòñÿ íàèáîëåå çíà÷èìûå è äîñòîâåðíûå, ò.å. îòáèðàþòñÿ ðàçáèåíèÿ

ñ áîëüøèì çíà÷åíèåì ôóíêöèîíàëà êà÷åñòâà è/èëè íèçêèì p− value.

Âû÷èñëåíèå îöåíêè çà êëàññ. Ïîñòðîåíèå êîìïîçèöèè, âû÷èñëåíèå âåñîâ è îöåíîê

ïðîèñõîäèò àíàëîãè÷íî ìåòîäó ÌÑÂÑ.

Â ñòàòüå [3] îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ìåòîä ÎÄÐ ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî îòáèðàòü ïðèçíàêè

ïî âåëè÷èíå ñòàòèñòèêè Fχ.

3.4 Äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêè ìåòîäîâ ÑÂÑ, ÎÄÐ è ÌÑÂÑ

Ìåòîäû ÎÄÐ è ÌÑÂÑ ëåãêî îáðàáàòûâàþò äàííûå ñ ïðîïóñêàìè (ïðè ïîñòðîå-

íèè ñèíäðîìà äîñòàòî÷íî íå ó÷èòûâàòü îáúåêòû ñ ïðîïóñêàìè â ðàññìàòðèâàåìîì

ïðèçíàêå) è ëåãêî îáîáùàþòñÿ íà êàòåãîðèàëüíûå äàííûå (äîñòàòî÷íî ïåðåáðàòü

âñåâîçìîæíûå ðàçáèåíèÿ êàòåãîðèé íà äâà, òðè èëè 4 ìíîæåñòâà). Ìåòîäû ÌÑÂÑ è

ÎÄÐ ïîêàçàëè ñâîþ ýôôåêòèâíîñòü íà çàøóìë¼ííûõ äàííûõ[3][4]. Ñèíäðîìû ïðåäî-

ñòàâëÿþò èíòåðïðåòèðóåìûå ðåçóëüòàòû, ëåãêî âèçóàëèçèðóòñÿ, êà÷åñòâî ñèíäðîìà

ìîæåò ãîâîðèòü î âàæíîñòè ïðèçíàêà (ïàðû ïðèçíàêîâ).

Òåì íå ìåíåå, íà áîëüøèõ âûáîðêàõ ïîñòðîåíèå è âåðèôèêàöèÿ âñåõ äâóìåðíûõ

ðàçáèåíèé ÿâëÿåòñÿ âû÷èñëèòåëüíî ñëîæíîé çàäà÷åé. Ñèíäðîìû ïåðâîãî, âòîðîãî è
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òðåòüåãî òèïà ñòðîÿòñÿ ïåðåáîðîì. Î÷åâèäíî, ÷òî ÷àñòü ïàð ïðèçíàêîâ íå ïðîõîäÿò

âåðèôèêàöèþ è âðåìÿ, çàòðà÷åííîå íà ïîèñê îïòèìàëüíîãî ðàçáèåíèÿ, íå ïðèâîäèò

ê óëó÷øåíèþ ìîäåëè.

4 Óñêîðåíèå ìåòîäà ÑÂÑ

4.1 Ïîèñê îïòèìàëüíîãî ðàçáèåíèÿ ïî ðàçðåæåííîé ñåòêå

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ðåøàåòñÿ çàäà÷à êëàññèôèêàöèè âåùåñòâåííîçíà÷íûõ äàí-

íûõ. Â êëàññè÷åñêîì ìåòîäàõ ÎÄÐ è ÌÑÂÑ ïðè ïîñòðîåíèè ñèíäðîìà III òèïà äëÿ

ïðèçíàêîâ (Xi, Xj) ïðåäëàãàåòñÿ ïîñòðîèòü ñåòêó, óçëàìè êîòîðûõ áóäóò òî÷êè èç

{(x1i+x2i)/2, (x(m−1)i+xmi)/2}×{(x1j+x2j)/2, (x(m−1)j+xmj)/2}. Åñëè ïðåäïîëîæèòü,

÷òî êàæäûé îáúåêò îáëàäàåò óíèêàëüíûì çíà÷åíèåì ïàðàìåòðà, ïîëó÷àåì ñåòêó èç

(m − 1)2 òî÷åê. Ïîëíûé ïåðåáîð ïî òàêîé ñåòêå çàéì¼ò áîëüøîå ÷èñëî âðåìåíè, à

èñêëþ÷åíèå îáúåêòîâ èç îáó÷àþùåé âûáîðêè íà "ìàëûõ äàííûõ"çà÷àñòóþ ïðèâîäèò

ê ñóùåñòâåííûì èñêàæåíèÿì ìîäåëè äàííûõ.

Â ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ ïðîâîäèòü ïåðâè÷íûé ïîèñê ïî ðàçðåæåííîé ñåòêå è ïîë-

íûé ïîèñê â îêðåñòíîñòè îïòèìóìà ïî ñëåäóþùåìó àëãîðèòìó.

Âõîäíûå ïàðàìåòðû àëãîðèòìà: øàã ñåòêè k, ïîðîã êà÷åñòâà ñèíäðîìà q.

1. Îòñîðòèðóåì çíà÷åíèÿ {(x1i+x2i)/2, (x(m−1)i+xmi)/2} è {(x1j+x2j)/2, (x(m−1)j+

xmj)/2}. Ïîëó÷èì ïîñëåäîâàòåëüíîñòè xi_cut è xj_cut.

2. Ïî ñåòêå {xi_cutk, xi_cut2k, xi_cut[m/k]k} × {xj_cutk, xj_cut2k, xj_cut[m/k]k}

3. Ïî ðàçðåæåííîé ñåòêå íàéòè îïòèìàëüíóþ òî÷êó (xi_cutpreopti , xi_cutpreoptj)

4. Â îêðåñòíîñòè îïòèìàëüíîé òî÷êè [xi_cutpreopti−1, xi_cutpreopti+1]×[xi_cutpreoptj−1, xi_cutpreoptj+1]

ïî ïîëíîé ñåòêå íàéòè ðàçáèåíèå, ìàêñèìèçèðóþùåå ôóíêöèîíàë êà÷åñòâà

5. Åñëè êà÷åñòâî íàéäåííîãî íà øàãå 3 ñèíäðîìà ïðåâîñõîäèò q, âêëþ÷èòü ñèí-

äðîì â êîìïîçèöèþ.
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Ðèñ. 2: ×¼ðíûå êðóãè è êðåñòèêè - îáúåêòû äâóõ ðàçíûõ êëàññîâ. Êðàñíûå êðåñòû -

óçëû ðàçðåæåííîé ñåòêè, ñèíèå êðåñòû - îêðåñòíîñòü îïòèìàëüíîé òî÷êè. Çåë¼íûé

êðåñò - óòî÷í¼ííîå çíà÷åíèå îïòèìóìà.

5 Ïîñòðîåíèå äîïîëíèòåëüíûõ ðàçáèåíèé â ìåòîäå

ÑÂÑ

5.1 Ïîèñê îïòèìàëüíûõ ðàçáèåíèé

Â ïðåäøåñòâóþùèõ ìîäèôèêàöèÿõ ìåòîäà ÑÂÑ ñòðîèëîñü ïî îäíîìó ðàçáèåíèþ

äëÿ êàæäîé ïàðû ïðèçíàêîâ. Òàê êàê äëÿ íåêîòîðûõ ïàð ïðèçíàêîâ âîçìîæíî ïî-

ñòðîèòü íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ, ïðåâîñõîäÿùèõ ïîðîã êà÷åñòâà ðàçáèåíèé, äîáàâëåíèå

äîïîëíèòåëüíûõ ðàçáèåíèé â âûïóêëóþ êîìïîçèöèþ ìîæåò ïðèâåñòè ê ïîâûøåíèþ

òî÷íîñòè ðàñïîçíàâàíèÿ.

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ìû èùåì ñèíäðîì äëÿ êëàññà K0. Ïóñòü R - ïîêðûòèå ïðè-

çíàêîâîãî ïðîñòðàíñòâà L ïîäîáëàñòÿìè q1, . . . , qL. Îïòèìàëüíîå ïîêðûòèå èùåòñÿ

ìàêñèìèçàöèåé ôóíêöèîíàëà:

Fχ(R, Strain, K0) =
1

ν0(1− ν0)

L∑
l=1

(ν0
l − ν0)2ml,

ãäå m - ÷èñëî îáúåêòîâ â âûáîðêå Strain, m
0 - ÷èñëî îáúåêòîâ êëàññà K0 â âûáîðêå

Strain, ν
0 = m0

m
- äîëÿ îáúåêòîâ êëàññà K0 â âûáîðêå Strain; ml - ÷èñëî îáúåêòîâ

Strain â ïîäîáëàñòè ql, m
0
l - ÷èñëî îáúåêòîâ êëàññà K0 â ïîäîáëàñòè ql. ν

0
l =

m0
l

ml
-
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äîëÿ îáúåêòîâ êëàññà K0 â ïîäîáëàñòè ql.

5.2 Òåîðåìà 1

Ïóñòü ν0 ∈ (0, 1), òîãäà Fχ(R, Strain, K0) ∈ [0,m] ïðè ëþáûõ Strain, q1, . . . , qL.

Äîêàçàòåëüñòâî Òåîðåìû 1:

1) (ν0
l −ν0)2ml ≥ 0; 1

ν0(1−ν0)
> 0, ñëåäîâàòåëüíî Fp(R, Strain, K0) ≥ 0. Íîëü äîñòèãàåòñÿ

ïðè ν0
1 = · · · = ν0

L = ν0.

2) Äîêàæåì, ÷òî Fχ(R, Strain, K0) ≤ mÏðåäïîëîæèì, ÷òî ñóùåñòâóþò òàêèå q1, . . . , qL,

÷òî Fχ(R, Strain, K0) > m

1

ν0(1− ν0)

L∑
l=1

(ν0
l − ν0)2ml > m

L∑
l=1

(ν0
l − ν0)2ml > mν0(1− ν0)

(ν0)2

L∑
l=1

ml − 2ν0

L∑
l=1

ν0
lml +

L∑
l=1

(ν0
l )2ml > ν0m− (ν0)2m

(ν0)2m− 2ν0m

L∑
l=1

m0
l

ml
ml

m
+

L∑
l=1

(ν0
l )2ml > ν0m− (ν0)2m

(ν0)2m− 2ν0m

L∑
l=1

m0
l

m
+

L∑
l=1

(ν0
l )2ml > ν0m− (ν0)2m

(ν0)2m− 2ν0m
m0

m
+

L∑
l=1

(ν0
l )2ml > ν0m− (ν0)2m

(ν0)2m− 2(ν0)2m+
L∑
l=1

(ν0
l )2ml > ν0m− (ν0)2m

L∑
l=1

(ν0
l )2ml − (ν0)2m > ν0m− (ν0)2m

L∑
l=1

(ν0
l )2ml > ν0m

L∑
l=1

ν0
l

m0
l

ml

ml >
m0

m
m

L∑
l=1

ν0
lm

0
l > m0
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L∑
l=1

ν0
lm

0
l >

L∑
l=1

1m0
l

òàê êàê ν0
l ≤ 1, ïðèøëè ê ïðîòèâîðå÷èþ. Çàìåòèì, ÷òî ðàâåíñòâî Fχ(R, Strain, K0) =

m äîñòèãàåòñÿ òîãäà è òîëüêî òîãäà, êîãäà ν0
l ∈ {0, 1}, òî åñòü êîãäà íè â îäíîé èç

ïîäîáëàñòåé íåò îáúåêòîâ Strain ðàçíûõ êëàññîâ.

Âûâîä Âìåñòî Fχ(R, Strain, K0) ëó÷øå èñïîëüçîâàòü Fχnormalised(R, Strain, K0) = Fp(R,Strain,K0)

m
.

Â òàêîì ñëó÷àå ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèå ôóíêöèîíàëà, èñïîëüçóþùååñÿ äëÿ âåðèôè-

êàöèè ðàçáèåíèé íå áóäåò çàâèñåòü îò ðàçìåðà âûáîðêè.

5.3 Îòáîð îòëè÷àþùèõñÿ ðàçáèåíèé

Â ãëàâå 2 áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âûïóêëàÿ êîìáèíàöèÿ äà¼ò áîëüøèé ïðèðîñò êà÷å-

ñòâà, åñëè â íå¼ âõîäÿò àëãîðèòìû ñ âûñîêèì îòêëîíåíèåì ïðîãíîçîâ äðóã îò äðó-

ãà. Â ìåòîäàõ ÑÂÑ, ÌÑÂÑ, ÎÄÐ ðàçíîîáðàçèå ðàçáèåíèé äîñòèãàåòñÿ äîáàâëåíèåì

åäèíñòâåííîãî ñèíäðîìà îò ïðèçíàêà (ïàðû ïðèçíàêîâ). Â ðàáîòå ðåàëèçîâàí ìåòîä,

ïîçâîëÿþùèé ñòðîèòü ïî äâà ñèíäðîìà êàæäîãî òèïà îò êàæäîãî ïðèçíàêà (ïàðû

ïðèçíàêîâ). Ââåä¼ì ïîíÿòèÿ ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ðàçáèåíèÿìè

ρRij =
1

l

l∑
i=1

(ν0
il − ν0

jl) : 2 (6)

5.4 Òåîðåìà 2

ρRij ∈ [0, 1) Äîêàçàòåëüñòâî Òåîðåìû 2:

1. Äîêàæåì, ÷òî ρRij ∈ [0, 1]. Ðàçíîñòü äâóõ ÷èñåë èç îòðåçêà [0, 1] ïðèíàäëåæèò

ïðîìåæóòêó [−1, 1], ñëåäîâàòåëüíî êâàäðàò ðàçíîñòè ÷èñåë èç îòðåçêà [0, 1] òàê-

æå ïðèíàäëåæèò [0, 1], à çíà÷èò è ρRij ∈ [0, 1]

2. Äîêàæåì, ÷òî ρRij 6= 1. Ïðîâåä¼ì äîêàçàòåëüñòâî îò ïðîòèâíîãî. Ïóñòü ρRij = 1.

Òîãäà äëÿ ëþáîãî l âåðíî, ÷òî |ν0
il−ν0

jl| = 1. Òàêîå âîçìîæíî â äâóõ ñëó÷àÿõ: ν0
il =

1, ν0
jl = 0 è ν0

il = 0, ν0
jl = 1. Äëÿ îäíîìåðíûõ äîñòàòî÷íî ðàññìîòðåòü îáúåêòû

ñ ìèíèìàëüíûì çíà÷åíèåì ïðèçíàêà. Î÷åâèäíî, ÷òî ýòîò îáúåêò âñåãäà áóäåò

íàõîäèòüñÿ â îáëàñòè Xi < b
′
i, ñëåäîâàòåëüíî äëÿ ýòîé îáëàñòè |ν0

il − ν0
jl| < 1.

Äëÿ ñèíäðîìîâ òðåòüåãî òèïà äîñòàòî÷íî ïðîâåñòè àíàëîãè÷íûå ðàññóæäåíèÿ

äëÿ ëåâîãî íèæíåãî îáúåêòà âûáîðêè. Ïðèøëè ê ïðîòèâîðå÷èþ.
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Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ââåñòè îáîáù¼ííûé ôóíêöèîíàë êà÷åñòâà ìîäåëè:

Fmodel(Ri, Rj, Strain, K0) = αFχnormalised(Rj, Strain, K0) + (1− α)ρRij, (7)

Ãäå Ri - îòîáðàííîå è âåðèôèöèðîâàííîå ïðè ïîìîùè ôóíêöèîíàëà Fχnormalised ðàç-

áèåíèå. Rj - ðàçáèåíèå òîãî æå òèïà, ÷òî è Rj äëÿ òåõ æå ïðèçíàêîâ. Äàíûé ôóíê-

öèîíàë ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü äîïîëíèòåëüíóþ èíôîðìàöèþ èç íåêîòîðûõ ïðèçíàêîâ

(ïàð ïðèçíàêîâ).

5.5 Áûñòðûé ÑÂÑ ñ äîïîëíèòåëüíûìè ðàçáèåíèÿìè

Â ðàìêàõ ðàáîòû áûë ðåàëèçîâàí ìåòîä "áûñòðûé ÑÂÑ ñ äîïîëíèòåëüíûìè ðàç-

áèåíèÿìè". Â ìåòîäå èñïîëüçóþòñÿ ñèíäðîìû I, II, è III òèïà. Ñèíäðîìû I è II òèïà

ñòðîÿòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèîíàëà Fχnormalised

Ïîñòðîåíèå ðàçáèåíèé Â ìåòîäå èñïîëüçóþòñÿ ñèíäðîìû I, II, è III òèïà. Ñèí-

äðîìû I è II òèïà ñòðîÿòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèîíàëà Fχnormalised ïî ïîëíîé

ñåòêå. Äëÿ êàæäîé ïàðû ïðèçíàêîâ ñòðîèòñÿ ïî äâà ñèíäðîìà III òèïà. Ñèíäðîìû

ñòðîÿòñÿ ïî ðàçðåæåííîé ñåòêå.

Âåðèôèêàöèÿ ðàçáèåíèé Ñèíäðîìû ïåðâîãî è âòîðîãî òèïà îòñåèâàþòñÿ ïî

ïîðîãó Fχnormalised, ïåðâûé ñèíäðîì òðåòüåãî òèïà ìàêñèìèçèðóåò Fχnormalised è îòñå-

èâàåòñÿ ïî ïîðîãó Fχnormalised, âòîðîé ñèíäðîì òðåòüåãî òèïà ìàêñèìèçèðóåò ôóíêöè-

îíàë Fmodel è òàêæå ñòðîèòñÿ ïî ðàçðåæåííîé ñåòêå. Âòîðîé ñèíäðîì òðåòüåãî òèïà

òàêæå îòñåèâàåòñÿ ïî ïîðîãó Fχnormalised.

Ïîñòðîåíèå âûïóêëîé êîìáèíàöèè Ïîñòðîåíèå âûïóêëîé êîìáèíàöèè è ïðî-

öåäóðà ãîëîñîâàíèå íå îòëè÷àþòñÿ îò ñòàíäàðòíîãî ÑÂÑ.

6 Ïîèñê âûïàäàþùèõ íàáëþäåíèé

Ïîä âûïàäàþùèì îáúåêòîì (ÂÎ) îáû÷íî ïîíèìàåòñÿ îáúåêò, îïèñàíèå êîòîðîãî

çàìåòíî îòêëîíÿåòñÿ îò îñíîâíîé çàêîíîìåðíîñòè â äàííûõ. Ïðè ýòîì îòêëîíåíèå

äîëæíî áûòü íàñòîëüêî çíà÷èòåëüíûì, ÷òîáû îíî íå ìîãëî áûòü îáúÿñíåíî ïðîñòîé

ñëó÷àéíîñòüþ, è òðåáîâàëî áû äîïîëíèòåëüíûõ ïðåäïîëîæåíèé î ìåõàíèçìå âîç-

íèêíîâåíèÿ îáúåêòà. Äàííîå îïðåäåëåíèå ôàêòè÷åñêè ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåíèþ,

ïðèâåä¼ííîìó â êíèãå [11]. Â ñòàòüå [10] ÂÎ îïðåäåëÿþò êàê îáúåêò, ñèëüíî îòëè÷à-

þùèéñÿ îò îñòàëüíîé âûáîðêè ïî íåêîòîðîé ìåòðèêå. ÂÎ äîñòàòî÷íî ÷àñòî âñòðå-

÷àþòñÿ â áàçàõ äàííûõ. Èíîãäà âûïàäàþùèå íàáëþäåíèÿ ñâÿçàíû ñ êàêèìè-ëèáî
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íåèçâåñòíûìè îñîáåííîñòÿìè èññëåäóåìîãî ïðîöåññà èëè óíèêàëüíîñòüþ îáúåêòîâ.

Èäåíòèôèêàöèÿ òàêèõ ÂÎ ìîæåò ïðèâåñòè ê ïîëó÷åíèþ íîâûõ çíàíèé îá èññëåäóå-

ìîì ÿâëåíèè. Îäíàêî ÷àùå âñåãî ÂÎ âîçíèêàþò â ñâÿçè ñ ðàçëè÷íîãî ðîäà îøèáêàìè,

âêëþ÷àÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå îøèáêè (â òîì ÷èñëå è îøèáêè â îïðåäåëåíèè êëàññà

îáúåêòîâ èëè îøèáêè â çíà÷åíèÿõ ïðèçíàêîâ), îøèáêè ïðè çàíåñåíèè èíôîðìàöèè â

áàçó è äð. Òàêèå ÂÎ îêàçûâàþò ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà òî÷íîñòü ïðîãíîçèðîâàíèÿ.

Òàê ïðè ïîñòðîåíèè ïðîãíîñòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷å-

íèÿ ÂÎ, ñâÿçàííûå ñ îøèáêàìè, ìîãóò çàìåòíî ïîâûñèòü íåóñòîé÷èâîñòü îáó÷åíèÿ

è çàìåòíî ñíèçèòü îáîáùàþùóþ ñïîñîáíîñòü ïîëó÷åííîé ìîäåëè. Åñòåñòâåííî ÷òî

òàêèå ÂÎ ñëåäóåò óäàëèòü èç îáó÷àþùåé âûáîðêè ïîñëå èõ èäåíòèôèêàöèè. Ñëåäóåò

îòìåòèòü, ÷òî ýêñïåðòíàÿ îöåíêà ïðàâèëüíîñòè ÷àñòî ïðîòèâîðå÷èâûõ ýêñïåðèìåí-

òàëüíûõ äàííûõ ðàçíûõ èññëåäîâàòåëåé îñòàåòñÿ íàèáîëåå ñëîæíîé, äëèòåëüíîé è

ïëîõî ôîðìàëèçóåìîé çàäà÷åé, ïîýòîìó íåîáõîäèìà àâòîìàòèçàöèÿ ïîèñêà ÂÎ, êî-

òîðàÿ ïîçâîëÿåò âûÿâèòü ïîòåíöèàëüíî îøèáî÷íûå íàáëþäåíèÿ è ïîñëå ýêñïåðòíîé

îöåíêè ñäåëàòü ñîîòâåòñòâóþùèå èñïðàâëåíèÿ. Â ñâÿçè ñ ýòèì ïðîáëåìà ÂÎ ïðî-

äîëæàåò ïðèâëåêàòü âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåé, â òîì ÷èñëå ïðè ðåøåíèè çàäà÷ âû-

ÿâëåíèÿ ñâÿçè ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé ñî ñâîéñòâàìè èõ êîìïîíåíòîâ [12]. Â íàñòîÿùåå

âðåìÿ ñóùåñòâóåò äîñòàòî÷íî áîëüøîå ÷èñëî ïîäõîäîâ äëÿ èäåíòèôèêàöèè ÂÎ. Â èõ

÷èñëî âõîäÿò îäíîìåðíûå ñòàòèñòè÷åñêèå òåñòû, îöåíèâàþùèå âîçìîæíîñòü èíòåð-

ïðåòàöèè ýêñòðåìàëüíûõ çíà÷åíèé ïåðåìåííûõ êàê ÂÎ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìîæíî

ïðèâåñòè êðèòåðèè 3σ, Äèêñîíà, Ãðàááñà [14]. Â ìíîãîìåðíûõ äàííûõ çíà÷åíèÿ êàæ-

äîé èç ïåðåìåííûõ äëÿ ÂÎ ìîãóò îêàçàòüñÿ íå ýêñòðåìàëüíûìè, ÷òî íå ïîçâîëÿåò

âûÿâëÿòü òàêîå ÂÎ ñ ïîìîùüþ îäíîìåðíûõ òåñòîâ. Äëÿ îáíàðóæåíèÿ ïîäîáíûõ ÂÎ

ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí ïîäõîä, îñíîâàííûé íà âû÷èñëåíèè ñêàëÿðíîé ìåðû îò-

êëîíåíèÿ îòäåëüíîãî íàáëþäåíèÿ xi îò âñåãî ìàññèâà äàííûõ X = {x1, ..., xN}. Äëÿ

êàæäîãî îáúåêòà xi ∈ X âû÷èñëÿåòñÿ ìåòðèêà îòêëîíåíèÿ ρ(xi, X), äàëåå ïðîâîäèòñÿ

ðàíæèðîâàíèå îáúåêòîâ ïî âåëè÷èíå ρ, è îáúåêòû ñ ìàêñèìàëüíûì îòêëîíåíèåì ðàñ-

ñìàòðèâàþòñÿ êàê ïðåäïîëàãàåìûå ÂÎ. Â êà÷åñòâå ìåðû áëèçîñòè ìîæåò âûñòóïàòü,

íàïðèìåð, ðàññòîÿíèå Ìàõàëàíîáèñà èëè åãî ðîáàñòíûå ìîäèôèêàöèè [16]. Äðóãèì

ïîïóëÿðíûì ïîäõîäîì ÿâëÿåòñÿ ïîèñê îáúåêòîâ ñ ìàëûì ÷èñëîì ñîñåäåé â íåêîòîðîé

åãî îêðåñòíîñòè. Åñëè èñïîëüçóåìàÿ ìåòðèêà îñíîâàíà íà ñóììèðîâàíèè ðàçëè÷èé ïî

âñåì ïðèçíàêàì, à ÷èñëî ïðèçíàêîâ î÷åíü âåëèêî, òî âñå îáúåêòû âûáîðêè ìîãóò îêà-

çàòüñÿ ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâî äàëåêè äðóã îò äðóãà. Ïîýòîìó óïîìÿíóòûå ìåòîäû

ìàëîïðèìåíèìû äëÿ äàííûõ ñ ïðèçíàêîâûìè îïèñàíèÿìè áîëüøîé ðàçìåðíîñòè. Â
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ðàìêàõ çàäà÷è âîññòàíîâëåíèÿ çàâèñèìîñòè ïåðåìåííîé y îò ïåðåìåííûõ x1, . . . xp

ïîä âûïàäàþùèì îáúåêòîì ìîæåò ïîíèìàòüñÿ îáúåêò s = (x, y), äëÿ êîòîðîãî ñóùå-

ñòâóåò ñóùåñòâåííîå îòêëîíåíèå îöåíêè îò îæèäàåìîãî çíà÷åíèÿ y â òî÷êå x. Äëÿ

òîãî, ÷òîáû âûÿâèòü ÂÎ â óêàçàííîì âûøå ñìûñëå, íåîáõîäèìî ïîñòðîèòü ïî îáó÷àþ-

ùåé âûáîðêå ìîäåëü, ñâÿçûâàþùóþ îæèäàåìîå çíà÷åíèå y ñ âåêòîðîì x = x1, . . . , xp.

Íàïðèìåð, ýòî ìîæåò áûòü ìîäåëü:

y = ŷ(y, β) + ε (8)

Ïîèñê âåêòîðà êîýôôèöèåíòîâ β ìîæåò ïðîèçâîäèòüñÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà íàèìåíü-

øèõ êâàäðàòîâ ïî îáó÷àþùåé âûáîðêå Strain = {(xj, yj)|j = 1, . . . ,m}. Îäíàêî, áîëåå

ðîáàñòíûå îöåíêè ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ LMS èëè LTS [15]. Äëÿ

îöåíêè îòêëîíåíèÿ ïðîèçâîëüíîãî îáúåêòà sj = (xj, yj) èç îáó÷àþùåé âûáîðêè îò

çàâèñèìîñòè (1) ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí, íàïðèìåð, èíäåêñ óäàë¼ííûõ îñòàòêîâ:

Kr
j =

yj − ŷ[β(S\sj), xj]
σ̂y

, (9)

ãäå S\sj- âåêòîð êîýôôèöèåíòîâ ìîäåëè (1), ðàññ÷èòàííûé ïî âûáîðêå S ïîñëå èñ-

êëþ÷åíèÿ sj, σ̂y - âûáîðî÷íîå ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå.

Â êà÷åñòâå àëüòåðíàòèâíîé ìåðû íåñîîòâåòñòâèÿ îáúåêòà sj ïðåîáëàäàþùåé çàêî-

íîìåðíîñòè ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî ðàññòîÿíèå Êóêà [13], ïîêàçûâàþùåå íàñêîëü-

êî sj èñêàæàåò ðåãðåññèîííóþ ìîäåëü.

Di =

m∑
j=1

(
ŷ
(
β(S, xj)

)
− ŷ
(
β(S\sj, xj)

))2

pσ̂y
(10)

Ïåðå÷èñëåííûå èíäåêñû, î÷åâèäíî, ÿâëÿþòñÿ êîëè÷åñòâåííûìè îöåíêàìè òîãî, ÷òî

îáúåêò sj ÿâëÿåòñÿ âûïàäàþùèì íàáëþäåíèåì. Îíè ïîçâîëÿþò ðàíæèðîâàòü îáú-

åêòû ïî ñòåïåíè èõ îòêëîíåíèÿ îò çàêîíîìåðíîñòè, îïèñûâàåìîé ìîäåëüþ (1). Â

ðàìêàõ çàäà÷è ðàñïîçíàâàíèÿ ïîèñê ÂÎ îñíîâàí íà èäåå èçìåðåíèÿ ðàññòîÿíèÿ îò

îáúåêòà äî åãî ñîñåäåé èç ñâîåãî . Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî â îêðåñòíîñòÿõ òèïè÷íûõ

îáúåêòîâ, òî åñòü íå ÿâëÿþùèõñÿ ÂÎ, ïðåîáëàäàþò îáúåêòû èç òîãî æå êëàññà, êî-

òîðîìó ïðèíàäëåæèò ñàì îáúåêò. ÂÎ æå, íàïðîòèâ, íàõîäÿòñÿ âäàëåêå îò îáúåêòîâ

ñâîåãî êëàññà. Ïîýòîìó îáúåêò ñ÷èòàåòñÿ ÂÎ, åñëè ñóììà ðàññòîÿíèé äî K áëèæàé-

øèõ ñîñåäåé áîëüøå íåêîòîðîãî çíà÷åíèÿ èëè åñëè â íåêîòîðîé îêðåñòíîñòè îáúåêòà

êîëè÷åñòâî ñîñåäåé ìåíüøå îïðåäåë¼ííîãî çíà÷åíèÿ. Íà ýòîé èäåå îñíîâàíî áîëüøîå

÷èñëî àëãîðèòìîâ. [18] Åñëè èñïîëüçóåìàÿ ìåòðèêà îñíîâàíà íà ñóììèðîâàíèè ðàç-

ëè÷èé ïî âñåì ïðèçíàêàì, à ÷èñëî ïðèçíàêîâ î÷åíü âåëèêî, òî âñå òî÷êè âûáîðêè
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ìîãóò îêàçàòüñÿ ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâî äàëåêè äðóã îò äðóãà, ÷òî äåëàåò Ïîýòîìó

ìåòîäû, îñíîâàííûå èñêëþ÷èòåëüíî íà âû÷èñëåíèè ðàññòîÿíèé, ìàëîïðèìåíèìû äëÿ

äàííûõ ñ ïðèçíàêîâûìè îïèñàíèÿìè áîëüøîé ðàçìåðíîñòè. Â ïðîñòðàíñòâàõ áîëü-

øîé ðàçìåðíîñòè óãëû ìåæäó âåêòîðàìè âû÷èñëÿþòñÿ ñòàáèëüíåå, ÷åì ðàññòîÿíèå

ìåæäó òî÷êàìè. Ìåòîä Angle-Based Outlier Detection (ABOD) [17] ñòðîèòñÿ íà ïðî-

ñòîì ïðåäïîëîæåíèè - åñëè îáúåêò íàõîäèòñÿ â öåíòðå êëàññà, îí îêðóæ¼í ñîñåäÿìè.

ÂÎ íàõîäèòñÿ â ñòîðîíå îò ñâîèõ ñîñåäåé. Äëÿ êàæäîãî îáúåêòà âû÷èñëÿåòñÿ âåëè-

÷èíà:

ABOD(x) =
1

|ne(x)|(ne(x)− 1)− 1

∑
x′,x′′∈ne(x),x′ 6=x′′

< x′ − x, x′′ − x >
||x′ − x||2||x′′ − x||2

−

− 1

|ne(x)|(ne(x)− 1)

∑
x′,x′′∈ne(x),x′ 6=x′′

< x′ − x, x′′ − x >
||x′ − x||2||x′′ − x||2

,

Çäåñü ne(x) - ìíîæåñòâî ñîñåäåé îáúåêòà x. ABOD - îöåíêà äèñïåðñèè óãëîâ ìåæäó

ñîñåäÿìè îáúåêòà x. Åñëè îöåíêà äèñïåðñèè ìàëà, îáúåêò ëåæèò â ñòîðîíå îò ñâîèõ

ñîñåäåé è ïðåäïîëîæèòåëüíî ÿâëÿåòñÿ ÂÎ.

7 Ìåòîä, îñíîâàííûé íà êîìáèíèðîâàíèè ïàðàìåò-

ðîâ íåóñòîé÷èâîñòè è âåëè÷èí îòñòóïîâ

Ïðè ðåøåíèè çàäà÷è ðàñïîçíàâàíèÿ åñòåñòâåííî ñ÷èòàòü âûïàäàþùèì îáúåêò èç

êëàññà Ki ñ îïèñàíèåì x, åñëè äëÿ íåãî âåëèêà ðàçíîñòü maxj=1,...,LP (Kj|x)−P (Ki|x).

Íà ïðàêòèêå êîëè÷åñòâåííîé îöåíêîé òîãî, ÷òî îáúåêò ñ îïèñàíèåì ÿâëÿåòñÿ âûïàäà-

þùèì íàáëþäåíèåì, î÷åâèäíî ÿâëÿåòñÿ λ(Ki, x) = maxj=1,...,LP (Kj|x, S)−P (Ki|x, S),

ãäå P (Kj|x, S) - îöåíêà âåðîÿòíîñòè ïðèíàäëåæíîñòè îáúåêòà ñ îïèñàíèåì x êëàññó

Kj. Îäíàêî, îöåíêè âåðîÿòíîñòåé ïðèíàäëåæíîñòè êëàññàì íàïðÿìóþ èñïîëüçóþò

òîëüêî ñòàòèñòè÷åñêèå ìåòîäû ðàñïîçíàâàíèÿ. Â îáùåì ñëó÷àå â ýòèõ öåëÿõ ìîãóò

áûòü èñïîëüçîâàíû âåëè÷èíû Γ(Ki, x) = maxj=1,...,Lγj(x, S) − γi(x, S), ãäå γj(x, S) -

îöåíêà ïðèíàäëåæíîñòè îáúåêòà ñ îïèñàíèåì x êëàññó Kj êîòîðàÿ ðàññ÷èòàíà àëãî-

ðèòìîì, îáó÷åííûì ïî îáó÷àþùåé âûáîðêå. Íåêîòîðûå ìåòîäû îòáîðà ÂÎ îñíîâàíû

íà ðàíæèðîâàíèè îáúåêòîâ ïî îòñòóïó. Îòñòóïîì îáúåêòà (xi, yi) ∈ S îòíîñèòåëüíî

àëãîðèòìà êëàññèôèêàöèè, èìåþùåãî âèä a(x) = argmaxy∈Y γ
y(x), íàçûâàåòñÿ âåëè-

÷èíà

M(s) = γyi(xi) −maxy∈Y \yiγy(xi), (11)
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ãäå γy(xi) - îöåíêà ïðèíàäëåæíîñòè îáúåêòà xi ê êëàññó y. Îòñòóï ïîêàçûâàåò ñòåïåíü

òèïè÷íîñòè îáúåêòà. Îòñòóï îòðèöàòåëåí òîãäà è òîëüêî òîãäà, êîãäà àëãîðèòì äî-

ïóñêàåò îøèáêó íà äàííîì îáúåêòå. Â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèé îòñòóïà îáó÷àþùèå

îáúåêòû óñëîâíî äåëÿòñÿ íà ïÿòü òèïîâ, â ïîðÿäêå óáûâàíèÿ îòñòóïà: ýòàëîííûå,

íåèíôîðìàòèâíûå, ïîãðàíè÷íûå, îøèáî÷íûå, øóìîâûå. Ýòàëîííûå îáúåêòû èìåþò

áîëüøîé ïîëîæèòåëüíûé îòñòóï, ïëîòíî îêðóæåíû îáúåêòàìè ñâîåãî êëàññà è ÿâëÿ-

þòñÿ íàèáîëåå òèïè÷íûìè åãî ïðåäñòàâèòåëÿìè. Íåèíôîðìàòèâíûå îáúåêòû òàêæå

èìåþò ïîëîæèòåëüíûé îòñòóï. Èçúÿòèå ýòèõ îáúåêòîâ èç âûáîðêè (ïðè óñëîâèè, ÷òî

ýòàëîííûå îáúåêòû îñòàþòñÿ), íå âëèÿåò íà êà÷åñòâî êëàññèôèêàöèè. Ôàêòè÷åñêè,

îíè íå äîáàâëÿþò ê ýòàëîíàì íèêàêîé íîâîé èíôîðìàöèè. Íàëè÷èå íåèíôîðìàòèâ-

íûõ îáúåêòîâ õàðàêòåðíî äëÿ âûáîðîê èçáûòî÷íî áîëüøîãî îáú¼ìà. Ïîãðàíè÷íûå

îáúåêòû èìåþò îòñòóï, áëèçêèé ê íóëþ. Êëàññèôèêàöèÿ òàêèõ îáúåêòîâ íåóñòîé-

÷èâà â òîì ñìûñëå, ÷òî ìàëûå èçìåíåíèÿ ìåòðèêè èëè ñîñòàâà îáó÷àþùåé âûáîðêè

ìîãóò èçìåíÿòü èõ êëàññèôèêàöèþ. Íàïðèìåð, â õèìè÷åñêèõ çàäà÷àõ òàêèìè îáúåê-

òàìè ìîãóò áûòü ìåòàñòàáèëüíûå ïðè îïðåäåëåííûõ âíåøíèõ óñëîâèÿõ (íàïðèìåð,

ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå è àòìîñôåðíîì äàâëåíèè) ñîåäèíåíèÿ èëè êðèñòàëëè÷å-

ñêèå ìîäèôèêàöèè. Îøèáî÷íûå îáúåêòû èìåþò íåáîëüøèå îòðèöàòåëüíûå îòñòóïû

è áëèçêè ê ïîãðàíè÷íûì. Îøèáî÷íûå îáúåêòû ïîòåíöèàëüíî ìîãóò áûòü ðàñïîçíàíû

ïðè ñîâåðøåíñòâîâàíèè àëãîðèòìà. Øóìîâûå îáúåêòû - ýòî îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîå

÷èñëî îáúåêòîâ, êîòîðûå ïëîòíî îêðóæåíû îáúåêòàìè ÷óæèõ êëàññîâ è óäàëåíû îò

îñíîâíîé ìàññû îáúåêòîâ ñâîåãî êëàññà. Ìíîãèå ÂÎ ÿâëÿþòñÿ èìåííî øóìîâûìè

îáúåêòàìè. Äëÿ øóìîâûõ îáúåêòîâ õàðàêòåðíà áîëüøèå îòðèöàòåëüíûå âåëè÷èíû

îòñòóïà, ïî êîòîðûì îíè ëåãêî ìîãóò áûòü èäåíòèôèöèðîâàíû. Â óñëîâèÿõ âûñîêîé

ðàçìåðíîñòè ÂÎ ìîãóò îêàçûâàòü ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà ïðîöåññ îáó÷åíèÿ, ñóùå-

ñòâåííî èñêàæàÿ îáó÷åííûé ðàñïîçíàþùèé àëãîðèòì. Ïðè ýòîì ÂÎ ïðåâðàùàþòñÿ

â îøèáî÷íûå èëè ïîãðàíè÷íûå îáúåêòû. Èíôîðìàöèè î âåëè÷èíàõ îòñòóïà íåðåäêî

îêàçûâàåòñÿ íåäîñòàòî÷íî äëÿ äîñòîâåðíîé èäåíòèôèêàöèè òàêèõ ÂÎ. Íàìè ïðåä-

ëàãàåòñÿ ïîäõîä äëÿ ïîèñêà ÂÎ, ïðè ðåøåíèè çàäà÷ ðàñïîçíàâàíèÿ ïðèíàäëåæíîñòè

îáúåêòîâ íåêîòîðûõ êëàññîâ K1, . . . , KL ïî ïðèçíàêàì x1, . . . , xp , îñíîâàííûé íà ðàí-

æèðîâàíèè îáúåêòîâ ñîãëàñíî êîìáèíèðîâàííîé îöåíêå, ó÷èòûâàþùèé êàê âåëè÷è-

íó îòñòóïà, òàê è âåëè÷èíó âíîñèìûõ èñêàæåíèé. Êîëè÷åñòâåííîé îöåíêîé òîãî, ÷òî

îáúåêò ñ îïèñàíèåì x ÿâëÿåòñÿ âûïàäàþùèì, åñòåñòâåííî ñ÷èòàòü àíàëîã óïîìÿíó-

òîãî âûøå ðàññòîÿíèÿ Êóêà, èñïîëüçóåìîãî äëÿ îïèñàíèÿ íåóñòîé÷èâîñòè ëèíåéíîé
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ðåãðåññèîííîé ìîäåëè:

δi =

m∑
j=1

L∑
l=1

(
γl(xj, S)− γl(xj, S\si)

)2

Lm
(12)

Êîýôôèöèåíòû Γ(Ki, x) è γi ïî îòäåëüíîñòè èëè â êîìáèíàöèÿõ ìîãóò áûòü èñïîëü-

çîâàíû äëÿ ðàíæèðîâàíèÿ îáúåêòîâ îáó÷àþùåé âûáîðêè ïî ñòåïåíè îòêëîíåíèÿ îò

ñóùåñòâóþùèõ â äàííûõ çàêîíîìåðíîñòåé. Îäíàêî îäíîãî òîëüêî ðàíæèðîâàíèÿ îáú-

åêòîâ ïî ìåðå èõ îòêëîíåíèÿ îò àïïðîêñèìèðóåìîé çàâèñèìîñòè íåäîñòàòî÷íî äëÿ

âûÿâëåíèÿ ÂÎ. Íåîáõîäèìî òàêæå íàéòè òîò ïîðîã îòñå÷åíèÿ, ïðè ïðåâûøåíèè êî-

òîðîãî îáúåêò ìîæíî áûëî áû ñ÷èòàòü âûïàäàþùèì. Åñòåñòâåííûì êðèòåðèåì äëÿ

âûáîðà òàêîãî ïîðîãà ÿâëÿåòñÿ ýôôåêòèâíîñòü ðàñïîçíàâàíèÿ, îöåíèâàåìàÿ îäíîé èç

ñòàíäàðòíûõ ìåòðèê. Íàèáîëåå ïîëíî ýôôåêòèâíîñòü ðàñïîçíàâàíèÿ õàðàêòåðèçóåò-

ñÿ ñ ïîìîùüþ AUC - ïëîùàäè ïîä ROC êðèâîé. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî îöåíêà îáúåêòà

çà êëàññ - âåëè÷èíà, èçìåíÿþùàÿñÿ â äèàïàçîíå [0,1]. Åñëè ýòî íå òàê, îöåíêè ìîæíî

ñïðîåöèðîâàòü íà îòðåçîê [0,1].

Îòáîð ÂÎ ïðîèñõîäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

1. Ïîëó÷èì îöåíêè çà êëàññ íà ïîëíîé âûáîðêå

(a) Îáó÷èì êëàññèôèêàòîð C0 íà îáó÷àþùåé âûáîðêå S

(b) Ïðèìåíèì C0 ê X. Ïîëó÷èì îöåíêè âåðîÿòíîñòåé ïðèíàäëåæíîñòè îáúåê-

òîâ ê êëàññàì γ1(x1, S), . . . , γL(x1, S), . . . , γ1(xm, S), . . . , γL(xm, S)

2. Äëÿ êàæäîãî îáúåêòà âûáîðêè îöåíèì, ÿâëÿåòñÿ ëè îí ÂÎ. Äëÿ ýòîãî:

(a) Ïîñòðîèì âûáîðêó Si, èñêëþ÷èâ èç S ïàðó (xi, yi)

(b) Îáó÷èì êëàññèôèêàòîð Ci íà âûáîðêå Si

(c) Ïðèìåíèì Ci êX. Ïîëó÷èì îöåíêè γ1(x1, S\si), . . . , γL(x1, S\si), . . . , γ1(xm, S\si), . . . , γL(xm, S\si)

(d) Âû÷èñëèì δi =

m∑
j=1

L∑
l=1

(
γl(xj ,S)−γl(xj ,S\si)

)2
Lm

Âåëè÷èíà δi ïîêàçûâàåò íàñêîëüêî

èçìåíèëèñü îöåíêè îáúåêòîâ ïîñëå èñêëþ÷åíèÿ xi èç îáó÷àþùåé âûáîðêè.

(e) Âû÷èñëèì ω(xi) =

∑
l∈{1,...,L}\yi

γl(xi,S\si

Lm
Âåëè÷èíà ω(xi) - îöåíêà xi çà ïðîòè-

âîïîëîæíûé êëàññ.

3. Îòáåð¼ì ÂÎ èñõîäÿ èç îöåíîê δ è ω. Äëÿ êàæäîãî îáúåêòà âû÷èñëèìE(xi, a1, a2, p) =

(a1|δi|p + a2|ω(xi)|p)
1
p Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ÷åì áîëüøå E(xi, a1, a2, p), òåì ñêîðåå
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îáúåêò xi ÿâëÿåòñÿ ÂÎ. Çàìåòèì, ÷òî E(xi, a1, a2, p)- ÿâëÿåòñÿ ìîäóëåì îáúåê-

òà â ïðîñòðàíñòâå (δ, ω) ñî âçâåøåííîé ìåòðèêîé Ìèíêîâñêîãî ρ∗(obj, obj′) =(∑
i

(ai|obji − obj′i|)p
) 1

p

4. Îòñîðòèðóåì îáúåêòû ïî óáûâàíèþ E.

5. Ïóñòü (X∗, y∗) - ïîäâûáîðêà èç k îáúåêòîâ ñ íàèáîëüøèìè E. Èñêëþ÷èì ýòè

îáúåêòû èç îáó÷åíèÿ.

8 Âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû ñ ìåòîäîì ÑÂÑ

Â õîäå âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñðàâíèâàëèñü ñëåäóþùèå ìåòîäû

• SVM ñ RBF ÿäðîì

• Random Forest

• ÑÂÑ ñ ñèíäðîìàìè I, II, III, ìàêñèìèçèðóþùèìè Fχnormalised, íà ïîëíîé ñåòêå

• ÑÂÑ ñ ñèíäðîìàìè I, II, III, ìàêñèìèçèðóþùèìè Fχnormalised, íà ðàçðåæåííîé

ñåòêå

• Áûñòðûé ñâñ ñ äîïîëíèòåëüíûìè ðàçáèåíèÿìè

Êà÷åñòâî èçìåðÿëîñü ïëîùàäüþ ïîä ROC êðèâîé.

8.1 ÊàðäèîÊÂÀÐÊ

Çàäà÷à - âûÿâèòü ïàöèåíòîâ ñ ïîâûøåííûì äàâëåíèåì. Îáó÷àþùàÿ âûáîðêà -

832 îáúåêòà, 114 âåùåñòâåííîçíà÷íûõ ïðèçíàêîâ. Ñîîòíîøåíèå êëàññîâ 594 ê 238.

Òåñòîâàÿ âûáîðêà - 495 îáúåêòîâ. Ñîîòíîøåíèå êëàññîâ 405 ê 90.

Îáó÷åíèå - 10-fold CV íà òðåíèðîâî÷íîé âûáîðêå. Ðåçóëüòàò çàìåðÿëñÿ íà òåñòî-

âîé âûáîðêå.

Àëãîðèòì Ìàêñèìàëüíûé AUC ROC

SVM ñ RBF ÿäðîì: 0.731

Random Forest: 0.778

ñâñ íà ïîëíîé ñåòêå: 0.770

ñâñ íà ðàçðåæåííîé ñåòêå (øàã ñåòêè 8): 0.773

ñâñ ñ äîïîëíèòåëüíûìè ðàçáèåíèÿìè (øàã ñåòêè 8): 0.785
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8.2 Ñìåðòíîñòü ïàöèåíòîâ ñ òÿæ¼ëûìè ôîðìàìè òóáåðêóë¼çà

Çàäà÷à - ïî àíàëèçàì ïàöèåíòà ñïðîãíîçèðîâàòü ðåìèññèþ. Âûáîðêà 246 îáúåêòîâ,

34 ïðèçíàêà.

Îáó÷åíèå è êîíòðîëü êà÷åñòâà - êîíòðîëü ïî îòäåëüíûì îáúåêòàì(LOO)

Àëãîðèòì Ìàêñèìàëüíûé AUC ROC

SVM ñ RBF ÿäðîì: 0.94

Random Forest: 0.96

ñâñ íà ïîëíîé ñåòêå: 0.96

ñâñ íà ðàçðåæåííîé ñåòêå (øàã ñåòêè 8): 0.95

ñâñ ñ äîïîëíèòåëüíûìè ðàçáèåíèÿìè (øàã ñåòêè 8): 0.97

8.3 Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ìåòîäà ñâñ

Ïîñòðîåíèå ðàçáèåíèé íà ðàçðåæåííîé ñåòêå ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíîìó óñêîðå-

íèþ ðàáîòû ìåòîäà, íî òðåáóåò ïîäáîðà øàãà ñåòêè è ìîæåò ïðèâåñòè ê íåñòàáèëüíîé

ðàáîòå ìåòîäà. Íàèáîëåå êà÷åñòâåííûå êîìïîçèöèè ñòðîÿòñÿ ïðè áîëåå âûñîêîì ïî-

ðîãå ôóíêöèîíàëà.

Íå èìååò ñìûñëà òùàòåëüíûì îáðàçîì ïîäáèðàòü øàã ñåòêè è ïîðîã êà÷åñòâà.

Ìåòîä ÑÂÑ äîñòàòî÷íî ðîáàñòíûé.

Èñïîëüçîâàíèå äîïîëíèòåëüíûõ ðàçáèåíèé ïðèâîäèò ê ïîâûøåíèþ êà÷åñòâà àí-

ñàìáëÿ. Ïîñòðîåíèå âòîðîãî ðàçáèåíèå òðåáóåò ëèøü çàòðàò ïàìÿòè íà ïàðàìåòðîâ

ñèíäðîìîâ äëÿ îäíîé ïàðû ïðèçíàêîâ è äîïîëíèòåëüíîãî âû÷èñëåíèÿ ρR äëÿ êà÷å-

ñòâåííûõ ñèíäðîìîâ, ÷òî íå ïðåäñòàâëÿåò îñîáîé òðóäíîñòè.

9 Ýêñïåðèìåíò ïî îòáîðó ÂÎ

Âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò ðåàëèçîâàí íà ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ python

âåðñèè 3.5 [8] ñ èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåêè scikit-learn[9]. Äàííûå. Â ðàáîòå ðåøàåò-

ñÿ çàäà÷à âûÿâëåíèÿ ÂÎ ïðè ïðîãíîçå âîçìîæíîñòè îáðàçîâàíèÿ ñîåäèíåíèé ñîñòàâà

A+3B+3C+2O4. Âûáîðêà ñîñòîèò èç 758 îáúåêòîâ äâóõ êëàññîâ. Ê ïåðâîìó êëàñ-

ñó ïðèíàäëåæàëè 695 îáúåêòîâ (ñóùåñòâóþùèå ñîåäèíåíèÿ), êî âòîðîìó - 63 (õè-

ìè÷åñêèå ñèñòåìû A-B-C-O áåç îáðàçîâàíèÿ ñîåäèíåíèÿ âûøåóêàçàííîãî ñîñòàâà).

Êàæäûé îáúåêò îïèñûâàþò 108 íåïðåðûâíûõ ïðèçíàêîâ. Ïðîïóñêîâ â äàííûõ íåò.

Â âûáîðêå ñîäåðæàòñÿ îáúåêòû ñ íåâåðíîé ìåòêîé êëàññà. Òðåáóåòñÿ:
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1. Îáíàðóæèòü îáúåêòû ñ îøèáî÷íûìè ìåòêàìè

2. Âåðíî êëàññèôèöèðîâàòü îáúåêòû

Ìåòîäû ðàñïîçíàâàíèÿ, èñïîëüçóåìûå â èññëåäîâàíèè. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è êëàññè-

ôèêàöèè èñïîëüçîâàëñÿ ãðàäèåíòíûé áóñòèíã íàä ðåøàþùèìè äåðåâüÿìè [7]. Ãðàäè-

åíòíûé áóñòèíã áûë âûáðàí ïîñëå ñðàâíåíèÿ ñ äðóãèìè ïîïóëÿðíûìè àëãîðèòìàìè

êëàññèôèêàöèè: ðåøàþùèå äåðåâüÿ (DT), ìàøèíû îïîðíûõ âåêòîðîâ (SVM), ìåòîä

áëèæàéøèõ ñîñåäåé (KNN) [5]. Êà÷åñòâî èçìåðÿëîñü íà ïîëíîé âûáîðêå ïðè ïîìîùè

äåñÿòèôîëäîâîé êðîññâàëèäàöèè ñ ñîõðàíåíèåì äîëåâîãî ñîäåðæàíèÿ êëàññîâ â âû-

áîðêàõ. Èñõîäíûå (äî óäàëåíèÿ ÂÎ) äëÿ ðàçíûõ ìåòîäîâ ðåçóëüòàòû ðàñïîçíàâàíèÿ

ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå 1.

Òàáëèöà 1

GB KNN SVM DT

ROC AUC[6] 0.82 0.85 0.77 0.84

Ãðàäèåíòíûé áóñòèíã ïîêàçûâàåò îòíîñèòåëüíî íåïëîõèå ðåçóëüòàòû ïî ñðàâíåíèþ

ñ äðóãèìè àëãîðèòìàìè è èìååò áîëüøóþ îáîáùàþùóþ ñïîñîáíîñòü. 3.3 Ñâÿçü ïà-

ðàìåòðîâ íåóñòîé÷èâîñòè è âåëè÷èí îòñòóïîâ Äîïîëíèòåëüíûì àðãóìåíòîì êîìáè-

íèðîâàíèÿ âåëè÷èí íåóñòîé÷èâîñòè è îòñòóïà ÿâèëèñü ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ èõ

âçàèìîñâÿçè, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñóíêå 1. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî âåëè÷èíû δ è ω íå

Ðèñ. 3: Çàâèñèìîñòü ìåæäó âåëè÷èíàìè îòñòóïà ω è íåóñòîé÷èâîñòè δ .

êîððåëèðóþò ìåæäó ñîáîé. Íèçêàÿ êîððåëÿöèÿ îöåíîê δ è ω ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì,

÷òî îíè ìîãóò ÿâëÿòüñÿ íåçàâèñèìûìè èíäèêàòîðàìè ÂÎ. Âëèÿíèå ÷èñëà èñêëþ÷¼í-

íûõ îáúåêòîâ íà êà÷åñòâî êëàññèôèêàöèè

Â ðàáîòå èçó÷åíî, êàê íà êà÷åñòâî êëàññèôèêàöèè âëèÿþò ïàðàìåòðû âçâåøåí-

íîé ìåòðèêè Ìèíêîâñêîãî a1, a2, p è êîëè÷åñòâî èñêëþ÷¼ííûõ îáúåêòîâ k. Äëÿ îöåí-

êè êà÷åñòâà îïòèìèçàöèè ïðîöåäóðû îòáîðà ÂÎ è îöåíêè âëèÿíèÿ îòáîðà íà òî÷-

íîñòü êëàññèôèêàöèè èñïîëüçîâàëñÿ âíåøíÿÿ è âíóòðåííÿÿ ïðîöåäóðû ñêîëüçÿùåãî
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êîíòðîëÿ. Íà êàæäîì èç øàãîâ âíåøíåé ïðîöåäóðû, ôîðìèðîâàëèñü îáó÷àþùàÿ è

êîíòðîëüíàÿ âûáîðêè. Èäåíòèôèêàöèÿ ÂÎ âíóòðè îáó÷àþùèõ âûáîðîê ïðîèçâîäè-

ëàñü ïî ïîêàçàòåëÿì (δ, ω) ðàññ÷èòàííûì ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîöåäóð âíóòðåííåãî

ñêîëüçÿùåãî êîíòðîëÿ. Âíóòðåííèé ñêîëüçÿùèé êîíòðîëü èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ ïîäáî-

ðà ïàðàìåòðîâ ãðàäèåíòíîãî áóñòèíãà � îïòèìàëüíîé ñêîðîñòè è ÷èñëà äåðåâüåâ. Ïà-

ðàìåòðû îòáîðà, âêëþ÷àÿ ÷èñëî ÂÎ k, ñòåïåííîé ïîêàçàòåëü ìåòðèêè Ìèíêîâñêîãî

p è ñîîòíîøåíèå âåñîâ α1

α2
òàêæå ïîäáèðàëèñü â õîäå âíóòðåííåãî ñêîëüçÿùåãî êîí-

òðîëÿ èñõîäÿ èç òðåáîâàíèÿ ìàêñèìèçàöèè òî÷íîñòè ðàñïîçíàâàíèÿ, îöåíèâàåìîé ñ

ïîìîùüþ ROC AUC. Îòìåòèì, ÷òî ïîèñê ïàðàìåòðîâ îòáîðà ÂÎ îñóùåñòâëÿëñÿ ïðè

çàðàíåå íàéäåííûõ ôèêñèðîâàííûõ îïòèìàëüíûõ ïàðàìåòðàõ ãðàäèåíòíîãî áóñòèí-

ãà. Ïîñëå óäàëåíèÿ èç îáó÷àþùåé âûáîðêè âûÿâëåííûõ ÂÎ àëãîðèòì ðàñïîçíàâàíèÿ

îáó÷àëñÿ çàíîâî. Ðåçóëüòàòû ðàñïîçíàâàíèÿ îöåíèâàëèñü íà ñîîòâåòñòâóþùèõ êîí-

òðîëüíûõ âûáîðêàõ. Ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäèëèñü ñ ÷èñëîì ðàçëè÷íûì áëîêîâ ñêîëü-

çÿùåãî êîíòðîëÿ (ñì. òàáëèöó 2).

Òàáëèöà 2

� ýêñïåðèìåíòà ÷èñëî áëîêîâ âíóòðåííåãî ÷èñëî áëîêîâ âíåøíåãî

ñêîëüçÿùåãî êîíòðîëÿ (Nin) ñêîëüçÿùåãî êîíòðîëÿ (Nout)

1 10 10

2 10 20

3 30 10

Ïðè âûáîðå p äîñòàòî÷íî ïåðåáðàòü ÷èñëà îò îäíîãî äî ïÿòè, ñîîòíîøåíèå α1

α2
âûáè-

ðàòü ñëîæíåå. Ýìïèðè÷åñêè óñòàíîâëåíî, ÷òî êà÷åñòâî ðàñïîçíàâàíèÿ ìàêñèìàëüíî,

êîãäà îòíîøåíèå medx∈Xδ(x)a1
medx∈Xω(x)a2

∈ [1, 2], ãäå med - 0.5-êâàíòèëü. Òàêèì îáðàçîì, ÷èñëî

âûïîëíÿåìûõ öèêëîâ âíóòðåííåãî ñêîëüçÿùåãî êîíòðîëÿ ñîñòàâèëî Nin ∗Nout ∗Np ∗

N(
α1

α2
) ∗ kmax, ãäå Np - ÷èñëî ïåðåáèðàåìûõ ñòåïåííûõ ïîêàçàòåëåé, N(

α1

α2
) - ÷èñëî

ïåðåáèðàåìûõ ñîîòíîøåíèé α1

α2
, kmax � ïðåäïîëàãàåìîå ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî ÂÎ. Çà-

ìåòèì, ÷òî ïîäáîð ïàðàìåòðîâ ãðàäèåíòíîãî áóñòèíãà çàíèìàåò ãîðàçäî áîëüøå âðå-

ìåíè, ÷åì âû÷èñëåíèå çíà÷åíèÿ ìåòðèêè Ìèíêîâñêîãî â äâóõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå

äëÿ êàæäîãî îáúåêòà âûáîðêè. Äâàäöàòü îäèí èñêëþ÷¼ííûé èç âûáîðêè îáúåêò, äàâ-

øèé íàèáîëüøèé ïðèðîñ êà÷åñòâà êëàññèôèêàöèè, áûë ïðîàíàëèçèðîâàí ýêñïåðòàìè.

Èç íèõ âîñåìü îáúåêòîâ èìåëè îøèáî÷íóþ ìåòêó ïåðâîãî êëàññà, îäèí îáúåêò èìåë

îøèáî÷íóþ ìåòêó âòîðîãî êëàññà, î ïðèíàäëåæíîñòè îäíîãî îáúåêòà íå áûëî íàéäåíî

äîñòîâåðíûõ äàííûõ. Ìåòîä ïîèñêà ÂÎ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåòðîâ íåóñòîé÷èâî-

ñòè îáó÷åíèÿ ñðàâíèâàëñÿ ñ äðóãèìè ïîïóëÿðíûìè ìåòîäàìè ïîèñêà ÂÎ. Ïåðâûé
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Ðèñ. 4: Ãðàôèê çàâèñèìîñòè ïðèðîñòà AUC îò a1. Âèäåí îò÷¼òëèâûé ýêñòðåìóì ïðè

a1 = 300.

Ðèñ. 5: AUC ROC ïîñëå óäàëåíèÿ k îáúåêòîâ ñ íàèìåíüøèì ïî ìîäóëþ îòñòóïîì è ñ

íàèáîëüøèì ïî ìîäóëþ îòðèöàòåëüíûì îòñòóïîì. Âû÷èñëåíèå AUC ïðîèçâîäèëîñü

â ðåæèìå ñêîëüçÿùåãî êîíòðîëÿ ó÷¼òîì èñêëþ÷¼ííûõ îáúåêòîâ. Ýêñïåðèìåíò �3.

Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî çàâèñèìîñòü ÿâëÿåòñÿ íåóñòîé÷èâîé è âûðàæåííàÿ òåíäåíöèÿ

èçìåíåíèÿ AUC îòñóòñòâóåò.

ìåòîä îñíîâàí íà èñêëþ÷åíèè îáúåêòîâ ñ ìàêñèìàëüíûì ïî ìîäóëþ îòðèöàòåëüíûì

îòñòóïîì. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî òàêèå íàáëþäåíèÿ ëåæàò â ãóùå îáúåêòîâ ïðîòèâîïî-

ëîæíîãî êëàññà. Âòîðîé ìåòîä îñíîâàí íà èñêëþ÷åíèè îáúåêòîâ ñ ìàëûì ïî ìîäóëþ

îòñòóïîì. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî îáúåêòû ñ ìàëûì îòñòóïîì ëåæàò íà ãðàíèöå äâóõ

êëàññîâ, íå ÿâëÿþòñÿ ýòàëîíàìè êëàññà è ñíèæàþò îáîáùàþùóþ ñïîñîáíîñòü àëãî-

ðèòìà. Ðåçóëüòàòû èñïîëüçîâàíèÿ ýòèõ àëãîðèòìîâ ïðîäåìîíñòðèðîâàíû íà ðèñóíêå
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2.

Ìåòîä ïîèñêà ÂÎ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåòðîâ íåóñòîé÷èâîñòè îáó÷åíèÿ ïîêà-

çûâàåò áîëåå âûñîêèå ðåçóëüòàòû ïðè ðàçëè÷íûõ ãèïàåðïàðàìåòðàõ. Îïèñàííûé â

Ðèñ. 6: Íà ðèñóíêå 3 èçîáðàæåíà çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû AUC îò ÷èñëà èñêëþ÷¼ííûõ

ïî ïîðÿäêó ðàíæèðîâàíèÿ îáúåêòîâ îáó÷àþùåé âûáîðêè ïî êîìáèíèðîâàííûì îöåí-

êàì, âêëþ÷àþùèì îòñòóï è íåóñòîé÷èâîñòü. Èç ðèñóíêà 3 âèäíî, ÷òî íåñìîòðÿ íà

ñîõðàíåíèå íåóñòîé÷èâîñòè, ïîÿâëÿåòñÿ âûðàæåííàÿ òåíäåíöèÿ ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè

ïðè èñêëþ÷åíèè îáúåêòîâ ïî ïîðÿäêó ðàæèðîâàíèÿ.

ðàáîòå àëãîðèòì ëó÷øå ïîâûøàåò AUC ROC, îäíàêî èìååò áîëüøóþ âû÷èñëèòåëü-

íóþ ñëîæíîñòü. Èç ðèñóíêà 3 âèäíî, ÷òî îïòèìàëüíûå ðåçóëüòàòû äîñòèãíóòû ïðè

p = 2, α1

α2
= 0.0025 è ïðè è p = 3, α1

α2
= 0.0025 Ïðè p = 4, α1

α2
= 0.0025 ïðèðîñò AUC

ROC íèæå, ÷åì â äðóãèõ ñëó÷àÿõ. Ïðè p = 1, α1

α2
= 0.005 íåò âûðàæåííîé òåíäåíöèè

ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ïðè èñêëþ÷åíèè îáúåêòîâ ïî ïîðÿäêó ðàíæèðîâàíèÿ. Êðîìå k

íåîáõîäèìî ïîäîáðàòü p è âåðíîå ñîîòíîøåíèå α1

α2
. Îñíîâíóþ ñëîæíîñòü ïðåäñòàâ-

ëÿåò ïîäáîð ñîîòíîøåíèÿ α1

α2
, è ÷èñëà èñêëþ÷¼ííûõ îáúåêòîâ k. Ïîñêîëüêó ìû íå

ìîæåì äåëàòü íèêàêèõ ïðåäïîëîæåíèé î çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ è êà÷åñòâà îáíà-

ðóæåíèÿ ÂÎ, îïòèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ìåòîäà ïðèõîäèòñÿ ïîäáèðàòü ïðè

ïîìîùè ïðîöåäóðû ñêîëüçÿùåãî êîíòðîëÿ.
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10 Àíàëèç ðåçóëüòàòà îòáîðà ÂÎ

Â õîäå ðàáîòû áûë ðàçðàáîòàí àëãîðèòì îòáîðà ÂÎ, îñíîâàííûé íà èñêëþ÷åíèè

èç âûáîðêè îáúåêòîâ, íàèáîëåå ñèëüíî èñêàæàþùèõ ðàçäåëÿþùóþ ïîâåðõíîñòü. Äàí-

íûé ìåòîä ïîçâîëÿåò äîáèòüñÿ áîëüøåãî óëó÷øåíèÿ êà÷åñòâà, ÷åì åãî àíàëîãè, îäíà-

êî, ýòîò ìåòîä òðåáóåò äîâîëüíî òùàòåëüíîãî ïîäáîðà ãèïåðïàðàìåòðîâ, ÷òî ñîçäà¼ò

ñëîæíîñòè äëÿ ïðèìåíåíèÿ ýòîãî àëãîðèòìà äëÿ áîëüøèõ äàííûõ. Ñ äðóãîé ñòîðî-

íû, ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì ìîæåò áûòü ëåãêî âûïîëíèì ïàðàëëåëüíî. Ïðèìåíåíèå

ðàçðàáîòàííîãî àëãîðèòìà ïðè ôèëüòðàöèè îøèáîê â áàçàõ äàííûõ ïî ñâîéñòâàì

íåîðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ïîçâîëèëî çíà÷èòåëüíî ñîêðàòèòü âðåìÿ è òðóäîçàòðà-

òû íà âûÿâëåíèå îøèáîê â îïðåäåëåíèè ñòàòóñà õèìè÷åñêèõ îáúåêòîâ è ïîâûñèòü

òî÷íîñòü ïðîãíîçèðîâàíèÿ ïðè êîíñòðóèðîâàíèè íîâûõ íåîðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé.

11 Çàêëþ÷åíèå

Â õîäå ðàáîòû:

• Áûëà ðàçðàáîòàíà ìîäèôèêàöèÿ ìåòîäà ñâñ, ðàáîòàþùàÿ áûñòðåå îðèãèíàëü-

íîãî ìåòîäà è íå óñòóïàþùàÿ ïî êà÷åñòâó êàê îðèãèíàëüíîìó ìåòîäó, òàê è

äðóãèì èçâåñòíûì ìåòîäàì ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ.

• Áûëà äîêàçàíà Òåîðåìà 1, äàþùàÿ îáîñíîâàíèå ôóíêöèîíàëà Fmodel

• Áûë ðàçðàáîòàí àëãîðèòì îòáîðà ÂÎ

• Àëãîðèòì îòáîðà ÂÎ ïîçáîëèë îáíàðóæèòü çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî îøèáîê â äàí-

íûõ.
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