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Abstrakt

Ćılem našeho projektu bylo seznámeńı se s jednoduchými metodami strojového
učeńı a jejich aplikace na data ze serveru Kaggle.com. Metody jsme modifikovali pro
dosáhnut́ı nejlepš́ıho možného výsledku.

1 Úvod

Data jsou v dnešńı době součást́ı každého oboru a tyto data je potřeba zpracovat. K
tomu se často uplatňuj́ı rozmanité metody strojového učeńı. Strojové učeńı je odvětv́ı
poč́ıtačových věd zabývaj́ıćı se učeńım se stroj̊u ze zkušenost́ı. Algoritmy automatizo-
vaného učeńı uchoṕı existuj́ıćı data, pročešou je, pokuśı se rozpoznat vzory, a z těch
potom poč́ıtaj́ı odhady budoućıch událost́ı. Na data jsme prvně aplikovali jednoduchou
metodu nejmenš́ıch čtverc̊u. Metodou lze řešit soustavy rovnic, které nemaj́ı konrétńı
řešeńı. Nejmenš́ı čtverce znamenaj́ı, že výsledné řešeńı má minimalizovat součet čtverc̊u
tedy odchylek v̊uči každé rovnici, a tak nalézt nejoptimálněǰśı řešeńı. Naše výsledky jsme
porovnávali s ostatńımi, což umožňuje server Kaggle.com. Postupným upravováńım našich
metod jsme se snažili dosáhnout co nejvyšš́ıch př́ıček.

2 Kaggle

Kaggle je platforma pro prediktivńı modelováńı a analytické soutěže. V nich mohou
uživatelé využ́ıt svoje vědomosti na vytvářeńı model̊u pro předv́ıdáńı a popis datových
soubor̊u. Soubory jsou nahrány uživateli a společnostmi, které nab́ıźı odměnu nejlepš́ım
řešitel̊um daného problému. Celý server, data na něm a soutěže jsou volně př́ıstupné komu-
koli. Účastńıci soutěže muśı předpovědět výsledky na základě vstupńıch dat. Výsledky za-
slané soutěž́ıćımi jsou porovnány se skutečnými výsledky a je vypoč́ıtána jejich vzájemná
odchylka. Na základě odchylky jsou zařazeni do žebř́ıčku a ti nejlepš́ı źıskaj́ı pěněžńı
odměnu. Kaggle zároveň vytvář́ı komunitu, kde si uživatelé můžou navzájem radit, disku-
tovat o svých metodách a rozv́ıjet svoje znalosti. Server je momentálně vlastněn společnost́ı
Google.



Obrázek 1: Metoda nejmenš́ıch čtverc̊u [1]

3 Metody

Vstupńı data jsme převedli na matici X, kde je 12 zadaných vlastnost́ı materiál̊u, d = 12.
Matice y reprezentuje hledané parametry, oba se vyhodnocuj́ı samostatně.

X =


x11 x21 . . . xd1
x12 x22 . . . xd2
...

...
...

x1n x2n . . . xdn

 , y =


y1
y2
...
yn

 .

V množině reálných č́ısel jsme hledali koeficient α, tak aby

min
α∈Rd
‖y −Xα‖2 (1)

bylo co nejmenš́ı (zde ‖z‖2 = z21 + · · · + z2d je norma vektoru z). Derivováńım (1) podle
všech komponent vektoru α a položeńım rovno nule, źıskáme soustavu lineárńıch rovnich,
jejichž řešeńı nalezneme ve tvaru

α = (XTX)−1XTy.

Pokud máme poté předpovědět výstupńı parametry pro nové, testovaćı materiály, načteme
novou tabulku hodnot, kterou reprezentujeme matićı

Z =


z11 z21 . . . zd1
z12 z22 . . . zd2
...

...
...

z1m z2m . . . zdm

 .

Výsledné odpovědi pak źıskáme jako prostý součin

w = Zα.

Pro zvýšeńı numerické stability je vhodné se vyhnout př́ılǐs velkým vektor̊um α. To je
ćılem metody zvané Tichonovova reguralizace, která zavád́ı kladný reálný parametr λ a
minimalizuje

min
α∈Rd
‖y −Xα‖2 + λ‖α‖2.



Stejným zp̊usobem jako pro rovnici (1) najdeme řešeńı ve tvaru

α = (XTX + λI)−1XTy.

I tato metoda ovšem pracuje s předpokladem, že výstupńı data záviśı lineárně na vstupńıch
datech. Toto omezeńı do značné mı́ry eliminuje metoda Kernel Ridge Regression, a to ve-
lice jednoduchým tzv. Kernel Trickem. Tento trik spoč́ıvá v tom, že při výpočtu součinu
matice X a XT nahrazuje skalárńı součin 〈x, x′〉 nelineárńı funkci

e−‖x−x
′‖2/2.

4 Aplikace

Data, které jsme zpracovávali, se týkaly pr̊uhledných polovodič̊u. Byly předmětem soutěže
od firmy NOMAD hledaj́ıćı nejvhodněǰśı materiály pro solárńı panely. Jednotlivé ma-
teriály byly popsány 12 vlastnostmi, které se týkaly jejich složeńı (Al, Si, In), krysta-
lických struktur a vzdálenosti molekul, a 2 parametry určuj́ıćı účinnost a odolnost z nich
vyrobených solárńıch panel̊u. Z toho jsem měli odvodit vztah mezi 12 zadanými vlast-
nostmi materiálu a 2 parametry. Pomoćı nalezeného vztahu jsme ze zadaných vlastnost́ı
předpov́ıdali parametry u daľśıch materiál̊u. Daný vztah jsme nalezli pomoćı metody
Kernel Ridge Regression.

5 Shrnut́ı

S postupnými modifikacemi algoritmů jsme dosáhli poměrně dobrých výsledk̊u ve srovnáńı
s lidmi z celého světa. Za pomoćı relativně jednoduché metody se nám podařilo dostat
vysoko v žebř́ıčku. Původńı chybovost 0,1205 jsme zredukovali na 0,0558, v́ıtěz soutěže
měl chybovost 0,0368. Naučili jsme se základy strojového učeńı, využit́ı metody Kernel
Ridge Regression a práce v programu MatLab.
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