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Resumo

Hoje nosso foco esta nos métodos de classificagao.
Veremos a ideia geral desses metodos e discutiremos
dois codigos em Python que implementam
classificadores (gradiente descendente estocastico e

@ floresta aleatdria). Apresentaremos o Jupyter que
facilitara a execugao dos codigos em Python.
Discutiremos em detalhes as principais métricas para a

__avaliagdo do poder de previsao de classificadores.

““ Usaremos como caso de estudo um conjunto de dados
com numeros escritos a mao. Os nossos classificadores
funcionam como detectores do numero 5 entre os
digitos disponiveis no conjunto de dados MNIST
(Modified  National Institute of Standards and
Technology). Discutiremos o poder de previsdo dos
metodos ensemble.

) Palavras-chave: aprendizado de maquina, machine learning, modelo de aprendizado Fonte: https://pixabay.com/photos/forest-night-landscape-fantasy-5167332/
de maquina, classificagdo, classificadores, Python, Scikit-Learn, NumPy, Matplotlib,
Pandas, Jupyter, MNIST, matriz de confusdo, precisdo, revocagao, curva ROC,
gradiente descendente estocastico, floresta aleatéria, random forest, validagcao
cruzada, k-fold, cross-validation, métodos ensembile.
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Dados Reais para Estudos de Aprendizado de Maquina

Boa parte dos conceitos discutidos aqui estido descritos em no capitulo 3 do livro Géron, Aurélien. Maos A Obra:
Aprendizado De Maquina Com Scikit-Learn, Keras & TensorFlow: Conceitos, Ferramentas e Técnicas Para a
Construcao de Sistemas Inteligentes (Portuguese Edition). Alta Books. Edicao do Kindle.

“*  GERON, Aurélien. Maos A Obra:
Maéos a Obra: . , .
Aprendizado de Aprendizado De Maquina Com
Maquina com Scikit-Learn, Keras & TensorFlow:
Scikit-Learn, Keras . ..
& TensorFlow Conceitos, Ferramentas e Técnicas
) | =mamms Para a Construgdo de Sistemas
Inteligentes (Portuguese Edition). Alta
¢ Books. Edic&do do Kindle.
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Dados Reais para Estudos de Aprendizado de Maquina

Uma forma de se familiarizar com todas etapas de um projeto de aprendizado de maquina é a partir da
elaboracdo de modelos focados em dados reais. Cientes dessa necessidade, desenvolvedores de ferramentas
de aprendizado de maquina criaram bases de dados de acesso aberto onde conjuntos de dados estao
disponiveis para a criacao e teste de modelos. Especificamente para a criagdo de modelos para o estudo de
sistemas proteicos temos o protein _data bank (PDB) e BindingDB. O PDB traz informacao sobre a estrutura
tridimensional de moléculas bioldgicas, incluindo as proteinas. O BindingDB complementa o PDB com dados
sobre a afinidade de moléculas com potencial farmacoldgico devido sua interacdo com proteinas.
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Dados Reais para Estudos de Aprendizado de Maquina

Além das duas bases de dados citadas, ha diversas outras de interesse geral, como o UC Irvine Machine
Learning Repository e Kaggle. Ha a possibilidade de acessar dados reais a partir da biblioteca Scikit-Learn.

Repositérios populares de open data

UC Irvine Machine Learning Repository (http://archive.ics.uci.edu/ml/)

UC Irvine Conjunto de dados no Kaggle (https://www.kaggle.com/datasets)

Machine Learning
) Repository

Conjunto de Dados no AWS da Amazon (https://registry.opendata.aws/)

Metaportais de dados (listam os repositérios open data)

Data Portals (http://dataportals.org/)

OpenDataMonitor (http://opendatamonitor.eu/)

Quandl (http://quandl.com/)

Outras paginas que listam muitos repositérios populares de open data

Lista de conjuntos de dados de aprendizado de maquina do Wikipedia
(https://homl.info/9)

Quora.com (https://homl.info/10)

Conjuntos de dados em subsecgéo do Reddit (https://www.reddit.com/r/datasets)
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Dados Reais para Estudos de Aprendizado de Maquina

O Sckit-Learn tem alguns conjuntos de dados definidos para uso no desenvolvimento de modelos de
aprendizado de maquina. Na aula de hoje, usaremos um conjunto de dados com a escrita manual de numeros. O

objetivo é treinar um modelo de aprendizado de maquina supervisionado para classificacao das imagens dos
numeros escritos a mao.

b .' sklearn.datasets.load_digits — = X +

— o X
[ > &) 23 https://scikit-learn.org/stable/modules/generated/sklearn.datasets.load_digits.htmi ﬂ' -
Q" I: ScholarOne Manusc... @ Publications @ Welcome to Space...  (C) PubChem  we= MPS @ The Mew Data Scien... ' Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » [3 Todos os marcadores
.ﬂn Install User Guide APl Examples Community More ~ ‘

Prev Up Next

scikit-learn 1.4.2 sklearn.dataset s.load_digits

Other versions

) sklearn.datasets.load_digits(® n_class=10, return_X_y=False, as_frame=False) [source]
Please cite us if you use the

software.
Load and return the digits dataset (classification).
sklearn.datasets.load_digits

load_digits Each datapeint is a 8x8 image of a digit.
Examples using
sklearn.datasets.load_digits Classes 10
Samples per class ~180
Samples total 1797
Dimensionality 64
Features integers 0-16

This is a copy of the test set of the UCI ML hand-written digits datasets
https://archive.ics.uci.edu/ml/datasets/Optical+ Recogniticn+of+Handwritten+Digits

Read more in the User Guide.

Parameters: n_class : int, default=10
The number of classes to return. Between 0 and 10.

return_X_y : bool, default=False 7
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Dados Reais para Estudos de Aprendizado de Maquina

O conjunto de imagens € chamado de conjunto de dados MNIST (Modified National Institute of Standards and
Technology). Podemos usar o conjunto de dados MNIST disponivel no Scikit-Learn. Essa abordagem permite a
integracao de todas as etapas da elaboragcdo do modelo a partir do uso da biblioteca Sckit-Learn. O conjunto de
dados MNIST tem 70 mil imagens com os numeros escritos a mao e os respectivos rotulos identificando cada
numero de 0 a 9.
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Instalacao do Python

O objetivo da presente disciplina nao é ensinar a linguagem de programacao Python, mas iremos usar codigos
em Python para criar os modelos de aprendizado de maquina. E preciso instalar o Python 3 no seu computador
para podermos explorar as bibliotecas que trazem os recursos do aprendizado de maquina. A forma mais direta
de instalar o Python e por meio do Anaconda. Por meio do Anaconda, temos a instalagao das bibliotecas
necessarias para os codigos discutidos aqui. Para facilitar o uso dos codigos em Python, usaremos o Jupyter. O
Jupyter € um ambiente de desenvolvimento de cddigos interativo e que permite a execugao do seu codigo
diretamente no navegador. Depois de instalado o Anaconda, instale o Jupyter.

N
X jupyter
ANACONDA o~
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Ambiente Jupyter

Depois de instalado o Anaconda, temos as principais bibliotecas usadas em aprendizado de maquina. Para
instalar a ultima versao do Jupyter é necessario termos o pip. As instrugcdes a seguir para o sistema operacional
Windows. Informacdes sobre a instalacido do Jupyter em Linux podem ser encontradas no livro Géron 2023. No
Windows, abra um prompt de comandos (Anaconda Prompt). Abra o prompt a partir do Menu Iniciar. Depois
cligue na opgao Todos os aplicativos. Vocé tera a tela de opgdes abaixo.

Q. Pesquisar aplicativos, configuraces e documentos

Todos os aplicativos < Voltar

7-Zip O

360 Security Center 3

Acessibilidade b
ADFRsuite-1.0 ~
Amazon e
Anaconda3 (64-bit) ~

Assisténcia Rapida

Backup do Windows
Sistema

B
&
a Blarn da notas

Walter Filgueira de Azevedo Junicr C)
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Ambiente Jupyter
Expanda a pasta do Anaconda e escolha a op¢cao Anaconda Prompit.

Q F’esc:]L.isar aplicativos, configuragdes e documentos

Todos os aplicativos < Voltar
A

-

| Acessibilidade =
-

ol ADFRsuite-1.0 S
-

| Amazon s
- .

. Anaconda3 (64-bit) ta

Anaconda Navigator

Anaconda Powershell Prompt

Anaconda Prompt <

i N

S Jupyter Notebook (anaconda3) (1)
D Reset Spyder Settings

& spyder

- Assisténcia Rapida

. Walter Filgueira de Azevedo Junior (D
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Ambiente Jupyter

No Anaconda Prompt digite o seguinte comando: python -m pip install --user -U pip

Anaconda Prompt

(base) C:\Users\walte>python -m pip install --user -U pip|
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Ambiente Jupyter

Depois de finalizar a instalagao do pip, digite: python -m pip install -U jupyter

Anaconda Prompt

(base) C:\Users\walte>python -m pip install -U jupyter|
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Ambiente Jupyter

Finalizada a instalagcao do Jupyter, digite: jupyter notebook

Anaconda Prompt

(base) C:\Users\walte>jupyter notebook|
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Ambiente Jupyter

No Anaconda Prompt, vocé tera as informacgdes sobre a execucao do Jupyter e na sequéncia a abertura do seu
navegador.

Anaconda Prompt - jupyter n X + -

Attached event listeners.

[I 2024-85-28 16:47:18.225 ServerApp] jupyter_server_fileid | extension was successfully loaded.

[I 2024-085-20 16:47:10.225 ServerApp] jupyter_server_terminals | extension was successfully Lloaded.

[I 2024-85-20 16:47:10.225 ServerApp] jupyter_server_ydoc | extension was successfully loaded.
JupyterLab extension loaded from C:\Users\walte\anaconda3\Lib\site-packages\jupyterlab
JupyterLab application directory is C:\Users\waltelanaconda3\share\jupyter\lab
Extension Manager is ‘'pypi'.

[I 2024-85-20 16:47:10.241 ServerApp] jupyterlab | extension was successfully loaded.

SN Y S I I
N -0
AV IO . WO W VI W |

Read the migration plan to Notebook 7 to learn about the new features and the actions to take if you are using extensions.
https://jupyter-notebook.readthedocs.io/en/latest/migrate_to_notebook7.html
Please note that updating to MNotebook 7 might break some of your extensions.

2024-85-20 147:10.241 ServerApp] nbclassic | extension was successfully loaded.

2024-85-20 :47:10.257 ServerApp] notebook | extension was successfully loaded.

2024-85-28 :47:10.257 ServerApp] panel.io.jupyter_server_extension | extension was successfully loaded.

2024-85-20 :47:10.257 ServerApp] Serving notebooks from local directory: C:\Users\walte

2024-85-20 :47:10.257 ServerApp] Jupyter Server 2.12.4 is running at:

2824-85-28 :47:10.257 ServerApp] http://localhost:8888/tree?token=acfaéba3fef0993de56c3fdab8eal3es8935de62abdilbu26
2024-85-20 :47:18.257 ServerApp] http://127.0.0.1:8888/tree?token=acfa6ba3fef@993deS6c3fda®Beal3e8935de62abdulbUze
2824-85-28 147:10.257 ServerApp] Use Control-C to stop this server and shut down all kernels (twice to skip confirmation).
2024-85-20 :47:10.288 ServerApp]

To access the server, open this file in a browser:
file:///C:/Users/walte/AppData/Roaming/jupyter/runtime/jpserver-4352-open.html
Or copy and paste one of these URLs:
http://localhost:8888/tree?token=acfaéba3fef0993de56c3fdadBeal3le8935de62abdulbu2e
http://127.08.08.1:8888/tree?token=acfa6baifef8993de56c3fdadBeal3e8935de62abdulbuyze
[I 2624-85-28 16:47:18.383 ServerApp] Skipped non-installed server(s): bash-language-server, dockerfile-language-server-nodejs, javascript-typescript-langserver, jedi
-language-server, julia-language-server, pyright, python-language-server, r-languageserver, sql-language-server, texlab, typescript-language-server, unified-language-
server, vscode-css-languageserver-bin, vscode-html-languageserver-bin, vscode-json-languageserver-bin, yaml-language-server
8.808s - Debugger warning: It seems that frozen modules are being used, which may
B.805 - make the debugger miss breakpoints. Please pass -Xfrozen_modules=off
8.0825 - to python to disable frozen modules.
B.80s - Mote: Debugging will proceed. Set PYDEVD_DISAELE_FILE_VALIDATION=1 to disable this validation.
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Ambiente Jupyter

Abaixo temos a tela do Jupyter. Navegaremos para a pasta dos notebooks (formato Jupyter) da aula de hoje
(ML _Classification _Notebooks). Para o teste usaremos a pasta ML _Classification Notebooks/Test Jupyter.

v . Home x ar - o X
&« > @ http:/flocalhost:8888/tree +r k3
ﬂ’ I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

Z Jupyter

File  View Settings Help

M Files | © Running
Select itemns to perform actions on them. +MNew X Upload C
|/
O Name - Last Modified File Size
[ M@ 2D Objects 2 years ago -
[0 ®@ anaconda3 4 months ago
[ =@ sppMods 2 years ago
[0 ®® chemaxon |zst year
O m contacts |ast year
O @ Desktop last month
O ™ Dev 18 days ago
O ™ Dockings 3 manths ago
[ M@ Documents 3 months ago
(0 ™ pownloads 1 hour ago
0 ® Favorites last year
[J B Links last year
[0 ™ maxima last month
O = music 2 months age -
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Ambiente Jupyter

Na pasta ML _Classification Notebooks/Test Jupyter temos o notebook plot 3d drop wave.ipynb. Os notebooks
do Jupyter tem extensao .ijpynb. Os codigos em Python tem extensao .py.

v . Home b + = o X
[ > c @ http://flocalhost:8888/trea/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_Notebooks/Test_Jupyter 'ﬂr k3
ﬂ’ I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

Z Jupyter

File  View Settings Help

I Files

© Running

Rename m +MNew X Upload C

W/ - /ML _Classification_Notebooks / Test_Jupyter /

[ Name - Last Modified File Size

O m |p|ot_3d_dr0p_wave.ip)rnb 7 minutes ago 6.1 KB
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Ambiente Jupyter
Para carregar o notebook plot 3d drop wave.ipynb. Cliqgue no campo a esquerda do nome.

v . Home b + = o X
L c @ http:/flocalhost:8888/trea/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Clgze#ftation_Notebooks/Test_Jupyter 'ﬂr k3 H
ﬁ' I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New D, 120, O Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

Z Jupyter

File View Settings Help /

M Files | © Running ‘
Rename +MNew X Upload C
m/ - [/ ML_Classi on_Notebooks [ Test_Jupyter /
O Na - Last Modified File Size
ad i"] |p|ot_3d_dr0p_wave.ip)rnb 7 minutes ago 6.1 KB
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Ambiente Jupyter
Em seguida, clique em Open.

v . Home b + = o X
L c @ http://flocalhost:8888/tregfDocuments/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_Notebooks/Test_Jupyter 'ﬂr k3 H
ﬁ' I: ScholarOne Manusc... @ Publicationy/ @ Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... O Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

Z Jupyter
File  View Setli% Help
/

I Files ‘ Running ‘

Open” Download Rename Duplicate +MNew X Upload C
W/ - /ML _Classification_Notebooks / Test_Jupyter /

Name - Last Modified File Size

8 minutes ago
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Ambiente Jupyter

O Jupyter abriu o notebook. Como destacado, nosso objetivo nao é ensinar Python nesta disciplina. Iremos
somente mostrar como rodar o cédigo. Clique em qualquer parte do codigo e depois no botao indicado.

v — Home X & plot_3d_drop_wave x +

< > C @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Notebooks/Tes ot_3d_drop_wave.ipynb r - :

& I3 ScholarOne Manusc.. @ Publications @ Welcome to Space.. (C) PubChem  wes MPS @ The Mew Data Scien... esda U.. @) AlphaFold | DeepMi... » [ Todes os marcadores

: Jupyter plot_3d_drop_wave Last Checkpoint: @ minutes o Alternatlvamente,
File Edit vwiew Run W Trusted VOCé pode
B+ X OO »'m C » Code v ~ Qpen in.. Python 3 (ipykernel) O .
. pressionar as
[ 1: | #! python3 @ teCIaS Shift+Enter
: Plot 3D function para rOdar Seu

# Functions taoken from https://en.wikipedia.org/wiki/Test_functions for optimization and

0+
4
m

’ .
# https://www. sfu. ca/~ssurjano/optimization. html COd Igo
#

# Dr. Walter F. de Azevedo, Jr. #

# https://azevedolab.net/ #

# January 12, 2824 #

#

# Class to crelate Matplot3D objects
# It uses Matplotlib te generate Matplot3D objects
#
# Dr. Walter F. de Azevedo Jr.
# azevedolab.net
# May 3rd 2817
#
class Matplot3D{object):
"""Class to create 3D plet objects™""

# Define constructor method
def __init__(self,cs,rs,lwidth,color,bar):
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Ambiente Jupyter

Depois de alguns segundos, temos o grafico 3D gerado, como mostrado abaixo. Mais adiante retornaremos ao
Jupyter para rodar os codigos da aula. Essa amostra foi s6 para mostrar como rodar os codigos no Jupyter.

v — Home X & plot_3d_drop_wave * ar = o X
< > c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Notebooks/Test_Jupyter/plot_3d_drop_wave.ipynb ‘ﬂr k3
;@’ I: ScholarOne Manusc... @ Publications @ Welcome to Space...  (©) PubChem #es MPS @ The Mew Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
: Jupyter plot_3d_drop_wave Last Checkpoint: 10 minutes age [ o
File Edit WView Run Kernel Settings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O
Drop Wave Function -

0+
4
m

S CIE
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Ambiente Jupyter
Para encerrar, clique File->Shut Down. Confirme clicando no Botao Shut Down.

v — Home X & plot_3d_drop_wave * ar = o X
< > c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documentff/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_Notebooks/Test_Jupyter/plot_3d_drop_wave.ipynb ‘ﬂr k3
;It I: ScholarOne Manusc... @ Publications @ Welcome to Spagf... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
: Jupyter plot_3d_drop_wave Lagf Checkpoint: 12 minutes age [ o
| File | Edit Wiew Run Kemel Settings fhelp Trusted
Mew » ~ Open in. Python 3 (ipykernel) O

Mew Console for Motebook

Ctrl+s
Ctrl+5Shift+s

Save Notebook
Save Notebook As...
Save all

Rename...

Reload Motebook from Disk
Revert Notebook to Checkpglint...
Download

Save and Export Noteb
Trust Motebook
Close and Shut D

Notebook Ctrl+Shift+Q

Log Qut
Shut Down

I B s T

Dica: Repita os
passos de abertura
e execugao do
notebook

plot_3d _drop _wav
e.ipynb para se
familiarizar com o
processo.
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Bibliotecas do Python

Como previamente destacado, com a instalacdo do Anaconda teremos diversas bibliotecas uteis para o
desenvolvimento de modelos de aprendizado de maquina. Abaixo destacamos as principais usadas nesta aula
com uma breve descricdo de cada uma. Maiores informacdes sobre o funcionamento de cada biblioteca estao
disponiveis clicando no logo de cada uma.

@

"’i

1

matpl: tlib

NumPy é uma biblioteca de
computacao numeérica. Originalmente
desenvolvida usando outras linguagens de
programacgao diferentes do Python, a biblioteca
NumPy possibilita a rapida integragdo de um
amplo leque de rotinas numeéricas aos programas
escritos em Python.

recursos para

Matplotlib € uma biblioteca grafica que permite a
criacdo de graficos para a analise de dados. A
riqueza de recursos permite a geragao de graficos
bidimensionais e tridimensionais normalmente
usados na anadlise estatistica como graficos de
dispersao e histograma.

!l pandas

Scikit-learn (Pedregosa et al., 2011) é uma das
mais citadas  bibliotecas dedicadas ao
desenvolvimento de ferramentas de aprendizado
de maquina para uso na linguagem de
programacgao Python. Temos na biblioteca Scikit-
learn métodos para regressao, classificagcdo e
clustering. Além de vasta gama de algoritmos para
geragcdo de modelos, a Scikit-learn tem
disponiveis ferramentas adicionais que
disponibilizam conjuntos de dados, algoritmos de
escalonamento e uma colegcdo de métricas para
avaliar o poder de previsdo de modelos.

Pandas é uma biblioteca da linguagem de
programagao Python para a andlise e
manipulacado de dados. Ha recursos para leitura e
escrita de arquivos, o que facilita a entrada e
saida de dados dos programas desenvolvidos
para implementacdo de métodos de aprendizado
de maquina.
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https://numpy.org/
https://matplotlib.org/
https://matplotlib.org/
https://scikit-learn.org/stable/
https://scikit-learn.org/stable/
https://www.jmlr.org/papers/volume12/pedregosa11a/pedregosa11a.pdf
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Download da Base da Dados MNIST

A biblioteca Scikit-Learn tem diversos recursos para
fazer o download de conjuntos de dados para
treinamento e teste de modelos de aprendizado de
maquina. O codigo download _mnist _784.ipynb faz o
download do conjunto de dados MNIST e mostra um
dos digitos na tela. Abra o Jupyter e va para pasta de
codigo e abra o codigo download _mnist _784.ipynb.

Fonte: https://pixabay.com/illustrations/machine-learning-intelligence-8530772/
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Download da Base da Dados MNIST

Abaixo temos a janela do Jupyter com o codigo aberto. Clique em qualquer parte do coédigo. Em seguida clique
no botao para executar o codigo.

v — Home X & download_mnist_784 * ar = o X
< > c @ \http://localhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Notebooks/download_mnist_784.ipynb ‘ﬂr k3 H
;It I: ScholarOne Manusc & Publications @ Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
s . i i i'
- Ju pyter\ download_mnist 784 Last Checkpoint: 3 minutes ago
File Edit View N Kernel Settings  Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O
-
[ 1:  # This script is based on a code discussed on Géron 20823. B ™ 4+ & F 0
#
# Reference
# Géron, Aurélien. 2023. Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and
# TensorFlow: Concepts, Tools, and Techniques to Build Intelligent Systems. 3rd
# ed. CA 95472: 0'Reilly.
#
# Import section

from sklearn.datasets import fetch _openml
import matplotlib.pypleot as plt

# Get mnist 784 dataset
mnist = fetch_openml('mnist_784', as_frame=False)
X, y = mnist.data, mnist.target

# Define plot_digit() functien
def plot_digit(image_data):

W marn

Function to plot a digit
image = image_data.reshape(28, 28)
plt.imshow(image, cmap="binary™)
plt.axis("off")

# Show digit

some_digit = X[@]

plot_digit(some_digit)

plt.show() -
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Download da Base da Dados MNIST

A MNIST dispde 70 mil imagens onde cada uma tem 784 caracteristicas (features). O resultado de 784 features
é devido ao numero de pixels. Temos 28x28 pixels, e cada um € binario indicando 0 (branco) ou 255 (preto).

v — Home X & download_mnist_784 * ar = o X
< > c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Notebooks/download_mnist_784.ipynb ‘ﬂr k3 H
;@’ I: ScholarOne Manusc... @ Publications @ Welcome to Space...  (©) PubChem #es MPS @ The Mew Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

i B
~— Jupyter download mnist 784 Last Checkpoint: 3 minutes ago [ o
File Edit WView Run Kernel Settings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O
[ 1:  # This script is based on a code discussed on Géron 20823. B ™ 4+ & F 0
#

# Reference

# Géron, Aurélien. 2023. Hands-on Machine Learning with Scikit-Learn, Keras, and
# TensorFlow: Concepts, Tools, and Techniques to Build Intelligent Systems. 3rd
# ed. CA 95472: 0'Reilly.

#

# Import section

from sklearn.datasets import fetch _openml

import matplotlib.pypleot as plt

# Get mnist 784 dataset
mnist = fetch_openml('mnist_784', as_frame=False)
X, y = mnist.data, mnist.target

# Define plot_digit() functien

def plot_digit(image_data):
"""Function to plot a digit"""
image = image_data.reshape(28, 28)
plt.imshow(image, cmap="binary™)
plt.axis("off")

# Show digit
some_digit = X[0]
plot_digit(some_digit)
plt.show()
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Download da Base da Dados MNIST
Depois de alguns segundos, a figura do digito € mostrada no Jupyter.

v — Home X & download_mnist_784 * ar = o X
< > c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Notebooks/download_mnist_784.ipynb ‘ﬂr k3 H
;It I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
: Jupyter download mnist 784 Last Checkpoint: & minutes ago ]
File Edit Wiew Run Kemel Seitings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O
plot_digit(some_digit) -
plt.show()

27


https://azevedolab.net/
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=de+Azevedo+WF+Jr+or+azevedo+wf+OR+de+azevedo+wf+OR+de+azevedo+wf+OR+filgueira+de+azevedo+w+OR+azevedo+junior+wf+or+ivan+al+NOT+Cavalcanti+AL+NOT+de+Godoy+JM+not+Medeiros+CC+not+Azevedo+LM+NOT+Abreu+Junior+GF+NOT+Mathias+LADST+or+azevedo+w+not+%22azevedo+ws%22+not+%22azevedo+wta%22+not+%22Mathias+LADST%22+not+%22de+Azevedo+WM%22+not+%22azevedo+wt%22+not+%22Silva-Filho+A%22+not+%22Medeiros+CC%22+not+%22Azevedo+LM%22+not+%22+Matsouka+P%22+not+%22Almeida+Junior+HJ%22+not+%22de+Godoy+JM%22+not+%22+Abreu+MH%22+not+%22Azevedo+WM%22+not+%22Azevedo+WR%22+not+%22Azevedo+ES%22+not+%22pereira+PEA%22+not+%22Feitoza+CC%22+not+%22Campanini+MZ%22&sort=pubdate&size=50
https://www.rcsb.org/structure/2A4L
https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=7006435557
https://github.com/azevedolab/
https://github.com/azevedolab/
https://www.webofscience.com/wos/author/record/581112
https://jupyter.org/

publMed  GitHub SIPDEBE

PROTEIN DATA BANK

Download da Base da Dados MNIST

Como destacado, temos 70 mil imagens e os dados ja estao divididos em conjunto de treinamento (as primeiras
60 mil imagens) e conjunto de teste (as ultimas 10 mil imagens). Os dados dos conjuntos de treinamento ja estao
embaralhados de forma a que podemos dividi-los em subconjuntos para a validagao cruzada (cross-validation).
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Matriz de Confusao

A matriz de confusdo € usada para avaliar um algoritmo classificador. Abaixo temos um diagrama esquematico
da matriz de confusdo com a explicagao sumaria de cada campo. No diagrama temos quatro campos que
indicam o numero de previsOes certas e erradas. Mais adiante veremos o codigo em Python de um programa
que detecta 5 no conjunto de dados MNIST. Para a montagem da matriz de confusdo, usamos nas colunas os
valores previstos e nas linhas os reais. Tanto nas colunas quanto nas linhas usamos a sequéncia negativo e
positivo. O verdadeiro indica previsao certa e falso previsao errada, no total temos as quatro situacées indicadas.

Negativo Positivo

l Previsto l

TN [ FP

Negativo —» <+— Imagens nao-5 (a classe negativa)

Real

FN

Positivo —

T P <+— |magens dos 5s (a classe positiva)

TN: True negative (verdadeiro negativo)

FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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Matriz de Confusao

Para fixar o conceito, vamos destacar um exemplo numérico. A primeira linha da matriz de confusdo avalia
imagens nao-5 (a classe negativa): 53892 delas foram classificadas corretamente como n&o-5 (verdadeiros
negativos) (TN), enquanto as 687 restantes foram erroneamente classificadas como 5s (falsos positivos) (FP).
A segunda linha considera as imagens dos 5s (a classe positiva): 1891 foram classificadas erroneamente como
nao-5s (falsos negativos) (FN), ao passo que as 3530 restantes foram classificadas perfeitamente como 5s
(verdadeiros positivos) (TP).

Negativo Positivo

l Previsto l

Negativo —» <+— Imagens nao-5 (a classe negativa)

Real

Positivo —» <+— Imagens dos 5s (a classe positiva)

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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Matriz de Confusao

Um algoritmo classificador perfeito teria somente verdadeiros positivos (TP) e verdadeiros negativos (TN), ou
seja, a matriz de confusao traria na diagonal principal (da esquerda superior para a direita inferior) numeros
diferentes de zero e o restante seria zero. Os numeros indicados abaixo mostram os resultados esperados para

um classificador perfeito.

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)

Negativo Positivo

Diagonal l . l
principal Previsto

Negativo —>

Real

Positivo —» <+— Imagens dos 5s (a classe positiva)
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Matriz de Confusao

A figura abaixo ilustra instancias classificadas pelo modelo de aprendizado de maquina. A matriz de confusao
ilustrada mostra exemplos de verdadeiros negativos (canto superior esquerdo), falsos positivos (canto superior
direito), falsos negativos (canto inferior esquerdo) e verdadeiros positivos (canto inferior direito)

Previsto

ET" Negativo Positivo ﬂ

< A primeira linha desta matriz considera
& % ? imagens nao-5 (a classe negativa).
Negativo

Real ; J Precisao
ca (e.g., 3de4)
TP

Positivo 5 ol 5 5. 5

A segunda linha considera as imagens dos 5s

(a classe positiva)
TN: True negative (verdadeiro negativo) m Revocagao
FP: False positive (falso positivo) (e.g., 3de 5)

FN: False negative (falso negativo)
TP: True positive (verdadeiro positivo)
32


https://azevedolab.net/
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=de+Azevedo+WF+Jr+or+azevedo+wf+OR+de+azevedo+wf+OR+de+azevedo+wf+OR+filgueira+de+azevedo+w+OR+azevedo+junior+wf+or+ivan+al+NOT+Cavalcanti+AL+NOT+de+Godoy+JM+not+Medeiros+CC+not+Azevedo+LM+NOT+Abreu+Junior+GF+NOT+Mathias+LADST+or+azevedo+w+not+%22azevedo+ws%22+not+%22azevedo+wta%22+not+%22Mathias+LADST%22+not+%22de+Azevedo+WM%22+not+%22azevedo+wt%22+not+%22Silva-Filho+A%22+not+%22Medeiros+CC%22+not+%22Azevedo+LM%22+not+%22+Matsouka+P%22+not+%22Almeida+Junior+HJ%22+not+%22de+Godoy+JM%22+not+%22+Abreu+MH%22+not+%22Azevedo+WM%22+not+%22Azevedo+WR%22+not+%22Azevedo+ES%22+not+%22pereira+PEA%22+not+%22Feitoza+CC%22+not+%22Campanini+MZ%22&sort=pubdate&size=50
https://www.rcsb.org/structure/2A4L
https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=7006435557
https://github.com/azevedolab/
https://github.com/azevedolab/
https://www.webofscience.com/wos/author/record/581112

PubfMed GitHub

PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Uma métrica interessante € a acuracia das predicbes positivas, que se chama precisao (precision) do
classificador indicada pela equacao abaixo. Como indicado na legenda a esquerda abaixo, TP representa o
numero de verdadeiros positivos, e FP designa o numero de falsos positivos. A precisdao normalmente é
empregada com outra métrica denominada em portugués de revocagao (recall). A revocagao € também
chamada de sensibilidade ou taxa de verdadeiros positivos (frue positive rate) (TPR): essa é a proporcao de
instancias positivas que sao detectadas corretamente pelo classificador.

Precis TP R _ TP
rectsao = ————= evoCatao = —————

TP + FP TP+ FN

Previsto
|L_N Negativo Positivo ﬂ
< A primeira linha desta matriz considera
? % ? imagens nao-5 (a classe negativa).
Negativo

Positivo 5 ol 5 5- 5

A segunda linha considera as imagens dos 5s

;. 3 Precisao
Real [ (e.g., 3de4)
TP

(a classe positiva)
TN: True negative (verdadeiro negativo) m Revocagao
FP: False positive (falso positivo) (e.g.,3deb)

FN: False negative (falso negativo)
TP: True positive (verdadeiro positivo)
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Precisao, Revocagao e Score F,

Geralmente, é pertinente combinar a precisdo e a revocagcdo em uma unica meétrica que se chama F, score
[pontuacao F,], ainda mais se vocé precisar de uma maneira simples de comparar dois classificadores. A F,
score € a meédia harmdnica da precisao e revocacao (equacao abaixo). Ao passo que a media regular trata
igualmente todos os valores, a média harmdnica da mais importancia aos valores mais baixos. Como resultado,
o classificador s6 obtera um score F, alto se a revocagio e a precisao forem altas.

. 2 ) precisao X revocacao TP
= = X — — =
1 1 1 precisdo + revocagdo pp FN + FP
precisao = revocagao 2
Previsto
|L_" Negativo Positivo ﬂ
< A primeira linha desta matriz considera
TP ? 3 ? imagens nao-5 (a classe negativa).
Precisao = —— Negativo
TP+ FP 3 6
Real ; Precis&o
TP (e.g., 3 de 4)
Revocacao = ———— Positivo 5 i 5. 5
TP+ FN v A A segunda linha considera as imagens dos 5s
i (a classe positiva)
‘_ TP
TN: True negative (verdadeiro negativo) m Revocacio
FP: False positive (falso positivo) (e.g., 3 de 5)

FN: False negative (falso negativo)
TP: True positive (verdadeiro positivo)
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Precisédo, Revocacao e Score F,

Com o intuito de entender o trade-off, vejamos como o SGDClassifier toma suas decisdes de classificacdo. Para
cada instancia, ele calcula um score baseado em uma fungao de decisao e, se esse score for maior que um
limiar, ele atribui a instancia a classe positiva, ou entao a atribui a classe negativa. A figura abaixo ilustra alguns
algarismos, desde o score mais baixo a esquerda até o mais alto a direita. Suponha que o limiar de decisao
esteja posicionado na seta central (entre os dois 5s): vocé encontrara 4 positivos verdadeiros (5s reais) a direita
desse limiar e 1 falso positivo (na verdade um 6). Portanto, com esse limiar, a precisao € de 80% (4 de 5). Mas,
quando se trata dos 6 dos 5s reais, o classificador detecta apenas 4, logo, a revocagao € de 67% (4 de 6). Se
vocé aumentar o limiar (movendo a seta a direita), o falso positivo (0 6) se tornara um verdadeiro negativo,
aumentando assim a precisao (até 100%, nesse caso), mas um positivo verdadeiro se tornara um falso negativo,
diminuindo a revocacao para 50%. Por outro lado, diminuir o limiar aumenta a revocacgao e reduz a precisao. Nos
proximos slides mostramos os trés casos em detalhes.

Precisao: 6/8 = 75% 4/5 = 80% 33 = 100%
Preciss TP Revocagdo:  6/6 = 100% 46 =67%  3/6 = 50%
reclsSdo = —————=
TP + FP
o w FFRPSAS5 € 555
evocCacao = = Score
TP + FN  previsoes negativas e : 7 Previsbes positivas
Q‘ | '-I._ ---1I : i-\x
' Diversos limiares ' 5

Neste trade-off de precisdo/revocacdao, as imagens sao classificadas por meio do score do
classificador e aquelas acima do limiar de decisdo escolhido sdo consideradas positivas; quanto
maior o limiar, menor a revocagao e maior (em geral) a precisao. 35


https://azevedolab.net/
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/?term=de+Azevedo+WF+Jr+or+azevedo+wf+OR+de+azevedo+wf+OR+de+azevedo+wf+OR+filgueira+de+azevedo+w+OR+azevedo+junior+wf+or+ivan+al+NOT+Cavalcanti+AL+NOT+de+Godoy+JM+not+Medeiros+CC+not+Azevedo+LM+NOT+Abreu+Junior+GF+NOT+Mathias+LADST+or+azevedo+w+not+%22azevedo+ws%22+not+%22azevedo+wta%22+not+%22Mathias+LADST%22+not+%22de+Azevedo+WM%22+not+%22azevedo+wt%22+not+%22Silva-Filho+A%22+not+%22Medeiros+CC%22+not+%22Azevedo+LM%22+not+%22+Matsouka+P%22+not+%22Almeida+Junior+HJ%22+not+%22de+Godoy+JM%22+not+%22+Abreu+MH%22+not+%22Azevedo+WM%22+not+%22Azevedo+WR%22+not+%22Azevedo+ES%22+not+%22pereira+PEA%22+not+%22Feitoza+CC%22+not+%22Campanini+MZ%22&sort=pubdate&size=50
https://www.rcsb.org/structure/2A4L
https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=7006435557
https://github.com/azevedolab/
https://github.com/azevedolab/
https://www.webofscience.com/wos/author/record/581112

PublMed  GitHub PDEB

PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Vamos calcular os valores da precisao e revocacado para trés casos hipotéticos com limiares (thresholds)
distintos. O conjunto de dados tem 12 algarismos mostrados abaixo. Uma analise preliminar geral indica que
temos 6 numeros 5 no nosso conjunto de dados. Nao se esquecga, 0 nosso classificador € um detector de
numeros 5.

FFIl752 5+ ¢ 59595

Score
Previsbes negativas Previsbes positivas

p o TP F 2

rectSao = ————= =

TP + FP 1 1 1
precisao = revocagao

n i TP

€vocacao = —————

“OTTP¥FN

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)
FN: False negative (falso negativo)
TP: True positive (verdadeiro positivo)
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PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Caso 1

No caso 1 temos o limiar indicado abaixo pela seta entre os numeros 9 e 5. A direita da seta, vemos 6 numeros
9, ou seja, temos um total de positivos verdadeiros de 6 (TP = 6). Com esse limiar todos os numeros 5 estao do
lado direito. A analise dos dados do lado direito indica dois falsos positivos (FP = 2). Aqui temos uma precisao de
75 %.

O Previsao falsa
O Previsao verdadeira

Previsbes negativas Previsbes positivas
P'"—TP—6—O75 F, = -
TS TP Y FP T 6+2 1= 1

precisao = revocagao
n . TP
evocagao = TP + FN

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Caso 1
A analise dos dados do lado esquerdo indica que temos zero falsos negativos (FN = 0). A revocacao € 100 %.

Usando as informagdes da precisao e revocagao chegamos a um score F, de 85,71%.

O Previsao falsa

O Previsdo verdadeira
Previsbes negativas Previsbes positivas

P _ 6 = 0,75 F, = - = - = 0,8571
TP+FP 6+2 1= - Y

1 1 1 + 1
precisao = revocacao 0,75 1,0

e 6
TP+FN 640

Precisao =

Revocacao = 1,0

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)
FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Caso 2

O limiar esta colocado entre os 5s indicados abaixo. A direita temos as previsées positivas, com um total de 4
acertos, ou seja, o numero de verdadeiros positivos € 4 (TP = 4). Ainda olhando os dados do lado direito do
limiar, vemos um numero 6 identificado como 5, ou seja, um falso positivo. Assim, o numero de falsos positivos é
1 (FP = 1), podemos calcular a precisdo, como indicado abaixo. Temos uma precisao de 80 % para este caso.

e Limiar
O Previsao falsa

FFR452 5
O Previs&o verdadeira

Score
Previsbes negativas Previsbes positivas
P'”—TP—4—O8 ro_ 2
TS0 S TP Y FP T 441 1= 1
precisao = revocagao
n TP
evocacao = TP + FN

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Caso 2

Como ja destacado, temos um total 6 numeros 5. Neste caso vemos que 4 foram previstos corretamente e 2
erroneamente, ou seja, sao falsos negativos (FN = 2). Agora podemos calcular a revocagao, como indicado no
calculo abaixo. Temos uma revocagao de 66,7 %. A partir da revocagao e precisdo temos um score F, de 72,7 %.

O Previsao falsa
O Previsao verdadeira

Previsbes negativas Previsbes positivas
Precisao = i = * = 0,8 F, = - = - = 0,727
TR0 T TP Y FP T 4+1 1571 T~ 1, 1 "
P precisao = revocacao 0,8 ° 0,667
Revocacao = = 0,667

TP+ FN 4+ 2

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)
FN: False negative (falso negativo)
TP: True positive (verdadeiro positivo)
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PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Caso 3

O limiar esta entre os numeros 6 e 5, como indicado abaixo. A direita do limiar temos as previs®es positivas, com
um total de 3 acertos. Agora temos o numero de verdadeiros positivos de 3 (TP = 3). Ainda focando nos dados
do lado direito do limiar, vemos que todos foram identificados como 5. Assim, o numero de falsos positivos € 0
(FP = 0). Temos uma precisao de 100 %.

e Limiar
O Previsao falsa

0) e EFREE2 S 7

Score
Previsbes negativas Previsbes positivas
Precisio = —~— = > 19 F, = ’
T = T P T FP T340 1= 1
precisao = revocagao
n . TP
evocagao = TP + FN

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Caso 3

Neste limiar temos trés 5 a esquerda, ou seja, temos trés falsos negativos (FN = 3). Calculando-se a revocacgao
chegamos a 50 %. A movimentacao do limiar para a direita aumentou a precisao e diminuiu a revocagao. Temos
um score F, de 66,7 %.

O Previsao falsa
O Previsao verdadeira

Previsbes negativas Previsbes positivas
Precisao = P —3—10 F, = 2 = 2 = 0,667
TS0 T TP ¥ FP 340 1= 1 T -1 1"
precisao = revocacao 1,0 " 0,5
~ TP 3
Revocacao = 0,5

TP+FN 3+3

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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PROTEIN DATA BANK

Precisao, Revocagao e Score F,

Abaixo temos o resumo dos trés casos analisados. Se usarmos o score F, como critério de selegdo, vemos que
o modelo do caso 1 tem o melhor desempenho. Ha outras métricas para a analise de modelos de classificacao,
uma das mais usadas faz uso do grafico chamado de curva de caracteristica de operagao.

Caso 1 Caso 2 Caso 3

Score
Previsbes negativas Previsbes positivas
Procics TP ; 2
reciSsao = ———— =
l TP + FP 1 1 1
P precisao = revocagao
TN: True negative (verdadeiro negativo) 0 750 1 OOO O 857
FP: False positiv_e (falso positivg) 2 4 1 2 0.800 0.667 0.727

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo) 3 3 0 3 1,000 0,500 0,667
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PROTEIN DATA BANK

Curva ROC

Na analise do poder de previsdo de classificadores focados em sistemas complexos, € recomendado o uso da
curva ROC (Walsh et 2021). Em portugués denominamos essa métrica de curva de caracteristica de
operacao. O acrénimo em inglés ROC vem do termo receiver operating characteristic (ROC). A curva ROC € o
grafico da revocacao (taxa de verdadeiros positivos) (TPR) com a taxa de positivos falsos (false positive rate)
(FPR). O FPR indica a proporcado de instancias negativas classificadas incorretamente como positivas. E igual a
1 — a taxa de verdadeiros negativos (TNR), que € a proporcao de instancias negativas que sao corretamente
classificadas como negativas. O TNR também recebe a denominacao de especificidade. Podemos dizer que a
curva ROC traz o grafico da sensibilidade (revocacao) versus 1 — a especificidade.

FPR = FPLTN
. TP g
Precisao = TP + FP §
Revocacao = L -
TP +FN

TN: True negative (verdadeiro negativo)
FP: False positive (falso positivo)

FN: False negative (falso negativo)

TP: True positive (verdadeiro positivo)
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A linha pontilhada representa a curva ROC de um
classificador exclusivamente aleatério; um bom
classificador fica o mais distante possivel dessa linha
(em direcao ao canto superior esquerdo).

Géron, Aurélien. Maos A Obra: Aprendizado De Maquina
Com Scikit-Learn, Keras & TensorFlow: Conceitos,
Ferramentas e Técnicas Para a Construcido de Sistemas
Inteligentes (Portuguese Edition) (p. 177). Alta Books.
Edicao do Kindle.
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PROTEIN DATA BANK

Curva ROC

Em 2021 Walsh et al. propuseram um conjunto de métricas para avaliacdo de modelos de aprendizado de
maquina construidos com foco em sistemas biologicos. Especificamente para problemas de classificacao, os
autores recomenda o uso da curva ROC e da area sob a curva (sigla em inglés AUC (area under the curve)). De
uma forma geral, a analise da curva ROC € um dos métodos mais usados para avaliacdo de modelos de
classificacdo. Uma forma de avaliar o poder de previsdo dos classificadores € determinar a AUC. Um
classificador perfeito tem AUC = 1. O classificador aleatério indicado pela linha tracejada tem uma AUC = 0,5.
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Método k-fold de Validacao Cruzada

Na elaboracao de modelos de aprendizado de maquina, normalmente dividimos os conjunto de dados em dois
grupos. Um chamado de conjunto de treinamento e outro chamado de conjunto de teste. O conjunto de
treinamento do conjunto de dados analisado aqui € formado pelas 60 mil instancias iniciais € o conjunto de teste
das ultimas 10 mil. O conjunto de treinamento pode ser dividido para aumentar o poder de previsdo dos modelos
gerado. Esse processo € chamado de validagao cruzada (cross validation). O diagrama esquematico abaixo
ilustra a ideia geral do método k-fold de validagao cruzada.

Conjunto de Dados

Conjunto de Treinamento Conjunto de Teste

Foldl || Fold2 || Fold3 || Fold4 || Fold5 |\

Divisao 1 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

Divisdo 2 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

> Encontrar os Parametros

Divisdo 3 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

Divisdo 4 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

Divisao 5 | Fold 1 Fold2 | Fold3 Fold4 | Fold5 _J
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Método k-fold de Validacao Cruzada

O meétodo k-fold consiste em dividir o conjunto de treinamento em k subconjuntos (chamados aqui de folds). O
método € chamado em inglés de k-fold cross validation. O treinamento é feito no restante k-1 subconjuntos. A
avaliacao do poder de previsdo € feita com os dados deixados de fora do treinamento. Por exemplo, com os
dados da divisdo 1, usamos os subconjuntos de 2 a 5 (Fold 2, Fold 3, Fold 4 e Fold 5) para o treinamento
(determinacao dos parametros) e o subconjunto 1 (Fold 1) para avaliar a métricas. Podemos pensar que o
conjunto Fold 1 € um conjunto de teste local para a divisao 1. O processo € repetido para as outras divisdes.

Conjunto de Dados

Conjunto de Treinamento Conjunto de Teste

Foldl || Fold2 || Fold3 || Fold4 || Fold5 |\

Divisao 1 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

Divisdo 2 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

> Encontrar os Parametros

Divisdo 3 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

Divisdo 4 Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 Fold 5

Divisao 5 | Fold 1 Fold2 | Fold3 Fold4 | Fold5 _J
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Método k-fold de Validacao Cruzada

A métrica final € a meédia obtida. O modelo gerado € o modelo médio das k divisdes. No final, avaliamos o poder
de previsao do modelo gerado com o conjunto de teste original.

Conjunto de Dados

Conjunto de Treinamento

Foldl || Fold2 || Fold3 || Fold4 || Fold5 |\
Divis3o 1 - Fold2 || Fold3 || Fold4 || Folds
Divisio 2 | Fold 1 - Fold3 || Fold4 || Fold5
> Encontrar os Parametros
Divisdo 3 Fold 1 Fold 2 - Fold 4 Fold 5
Divisio4 | Fold1 | Fold2 || Fold3 - Salel =
Divisao 5 | Fold 1 Fold 2 Fold 3 Fold 4 - J

Avaliagao Final ‘[ Conjunto de Teste
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Classificador Gradiente Descendente Estocastico

Agora veremos o codigo do classificador gradiente
descendente estocastico. O codigo prevé se o digito € 5
ou ndo. Como temos duas situacdes, denominamos
esse classificador de binario. Abra o codigo
SGDClassifier ROC.ipynb com o Jupyter. O modelo
gerado pelo codigo usa validacao cruzada k-fold com 3
divisoes.

0000
0101 1110
1001 0001

Fonte: https://pixabay.com/illustrations/technology-robot-machine-5917370/
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Classificador Gradiente Descendente Estocastico

Abaixo temos a janela do Jupyter com o codigo aberto. Clique em qualquer parte do coédigo. Em seguida clique
no botao para executar o codigo. A execugao do codigo pode demorar alguns minutos.

v Home X & sGDClassifier ROC x + = ] X
< > c @ \http://localhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_Notebooks/SGDClassifier ROC.ipynb ‘ﬂr k3 H
ﬂ’ I: ScholarOne Manusc\, @ Publications @ Welcome to Space... (C) PubChem #es MPS @ The Mew Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

: Jupytern\ SGDClassifier ROC Last Checkpoint: 56 minutes ago A
File Edit View N Kernel  Settings  Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O

# Set up training and test 5e|'r
X, y = mnist.data, mnist.target
X_train, X_test, y_train, y_test = X[:08800], X[60800:], y[:60080], y[coeea: ]

# Create the target vectors for this classification task
y_train_5 = (y_train == '5') # True for all 5s, False for all other digits
y_test_5 = (y_test == '5")

# Create an SGDClassifier and train it on the whole training set:
sgd_clf = SGDClassifier{random_state=42)
sgd_clf.fit(¥_train, y_train_5)

# Call the cross val _predict() function to train the RandomForestClassifier
y_scores = cross_val_predict(sgd_clf, X _train, y_train_5,
cv = 3, method="decision_function™)

# Set up parameters for ROC curve
X_in,y_in = X_train,y_train_5

# Instantiate an object of the ROC() class
rl = ROC{"sGDClassifier",X_in,y_in,y_scores,sgd_clf,X_test,y_test_5)

# Invoke curve() method
ril.curve()
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Classificador Gradiente Descendente Estocastico

O codigo traz o método de classificacao chamado classificador gradiente descendente estocastico (em
inglés a stochastic gradient descent (SGD, ou stochastic GD)), a partir da classe SGDClassifier da Scikit-Learn.

Indica que o codigo ¥ SGDClassifer ROC x + - g X
esta rodando no
JU|E' fter localhost:3388/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_MNotebooks/SGDClassifier_ROC.ipynb 1'.‘{ k3 H
5&' I‘} ScholarOne Manusc... @ Publications @ Welcome to Space.. () PubChem wes MPS @ The Mew Data Scien... (@ Pesquisadoresda U.. () AlphaFold | DeepMi... » 3 Todos os marcadores
— Jupyter sGDClassifier ROC Last checkpoint: 1 hour ago A
File Edit WView Run Kernel Settings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) @

# Set up training and test set
X, y = mnist.data, mnist.target

X_train, X_test, y_train, y_test = X[:60000], X[60000:], y[:60008], y[60000: ]

# Create the target vectors for this classification task
y_train_5 = (y_train == '5') # True for all 5s, False for all other digits
y_test_ 5 = (y_test == '5")

# Create an SGDClassifier and train it on the whole training set:
sgd_clf = sGDClassifier(random_state=42)
sgd_clf.fit(X_train, y_train_5)

# Call the cross val predict() function to train the RandomForestClassifier
y_scores = cross_val predict(sgd_clf, X _train, y_train_ 5,
cv = 3, method="decision_function™)

# Set up parameters for ROC curve

X_in,y_in = X_train,y_train_5

# Instantiate an object of the ROC() class
rl = ROC{"SGDClassifier”,X_in,y_in,y_scores,sgd_clf,X test,y test_5)

# Invoke curve() method
ril.curve()

A vantagem desse classificador é conseguir
lidar eficientemente com conjuntos de dados
muito grandes. Isso ocorre em parte porque
o0 SGD lida com instancias de treinamento de
forma independente, uma de cada vez.

Fonte:

Géron, Aurélien. Maos A Obra: Aprendizado
De Maquina Com Scikit-Learn, Keras &
TensorFlow: Conceitos, Ferramentas e
Técnicas Para a Construgdo de Sistemas
Inteligentes (Portuguese Edition) (p. 164).
Alta Books. Edic&o do Kindle.
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Ao finalizar desaparece a ampulheta e as métricas e a curva ROC sao mostradas. Determinamos a matriz de
confusdo, precisao (precision), revocagao (recall) e F, score.

Indica que encerrou /S‘ 5GDClassifier ROC x  + - = X
a execucao do
Cédlgo no JUE”ter localhost:3388/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_MNotebooks/SGDClassifier_ROC.ipynb ‘ﬂr k3
& I3 ScholarOne Manusc.. @ Publications @ Welcome to Space... (C) PubChem  wes MPS @ The Mew Data Scien.. (@ Pesquisadoresda U.. () AlphaFold | DeepMi... » [0 Todos os marcadores
: Jupyter SGDClassifier ROC Last Checkpoint: 1 hour ago A
File Edit WView Run Kernel Settings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v - Open in... Python 3 (ipykemel) O
o7 SEEFES = arees el predEe(Eml |, T e, o frefn 5 ' -
el R S BRSSO Como discutido anteriormente, vemos que a primeira
el e T linha da matriz de confusdo analise imagens nao-5 (a
I classe negativa): 53892 delas foram classificadas
e e e e B corretamente  como ndo-5 (elas se chamam
rl - ROC(TsenClessifiert, X in,y_in.y_scores,sgd_clf.X test.y test3)  yerdadeiros negativos), enquanto as 687 restantes
T e foram erroneamente classificadas como 5s (falsos
R positivos). A segunda linha considera as imagens dos
jetrics Tor @ model bullt using: SGiClsssifier (Trsining =<t) 5s (a classe positiva): 1891 foram classificadas
[[53892 687] erroneamente como nao-5s (falsos negativos), ao
pEeﬁon?S;g? passo que as 3530 restantes foram classificadas
Recall: 0.651 perfeitamente como 5s (verdadeiros positivos).

F1 =core: @.733
Metrics for a model built using: SGDClassifier (Test set)
Confusion Matrix:

[[8036 172] Géron, Aurélien. Maos A Obra: Aprendizado De Maquina
[ 247 845]] Com Scikit-Learn, Keras & TensorFlow: Conceitos,
Precision: @.789 , . - .
Recall: 0.723 Ferramentas e Técnicas Para a Construcao de Sistemas
:ie:cﬁ:Z;re£;:5Curve for SGDClassifier: ©.9685 Inte“?entes (Portuguese Edltlon) (p 169) Alta BOOkS
ROC Curve (AUC = 0.960) Edicéo do Kindle. )
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NoOs podemos usar as equacgodes vistas para confirmar se nosso codigo esta gerando os
partir dos dados da matriz de confusao.

resultados esperados a

Indica que encerrou /S‘ 5GDClassifier ROC x  + - = X
a execucao do
Céd|go no JUE‘ fter. localhost:3388/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_MNotebooks/SGDClassifier_ROC.ipynb ‘ﬂr k3
Q’ I‘} ScholarOne Manusc... @ Publications @ Welcome to Space.. () PubChem wes MPS @ The Mew Data Scien... (@ Pesquisadoresda U.. () AlphaFold | DeepMi... » 3 Todos os marcadores
: Jupyter SGDClassifier ROC Last Checkpoint: 1 hour ago A
File Edit Wiew Run Kemel Seitings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O

y_scores = cross_val_predict(sgd_clf, X_train, y_train_5,
cv = 3, method="decision_function™)

# Set up parameters for ROC curve
X _dn,y_in = X_train,y_train_ 5

# Instantiate an object of the ROC() class

rl = ROC{"SGDClassifier”,X_in,y_in,y_scores,sgd_clf,X test,y_test_5) TP 3 5 3 O
., Precisao = =
e TP+ FP 3530+ 687

Metrics for a model built using: SGDClassifier (Training set)
Confusion Matrix:

[[53892 687] o TP 3530
[ 1891 3538]] Revocagao —

Precision: 8.837

TP + FN _ 3530 + 1891

Fl score: @.733
Metrics for a model built using: SGDClassifier (Test set)

Confusion Matrix: 2 2
[[8936 172]
PuEe:zioijsé?:'sg Fl - 1 1 - 1 1 - 0;7324‘7

Recall: @.723

—= = +
:ie:cﬁ:Z;re£;:5Curve for sGDClassifier: @.92685 preClsao revoca(}:aO 0’83 71 0165 1 1
ROC Curve (AUC = 0.960)

= 0,8371

= 0,6511

-
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Classificador Gradiente Descendente Estocastico

—
b - Home

Rolando a barra vertical do navegador temos acesso a curva ROC. Temos um valor de AUC = 0,960.
x & sGDClassifier ROC x +
ﬂ' I: ScholarCne Manusc...

< 2 c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_Notebooks/SGDClassifier ROC.ipynb
& Publications @ Welcome to Space...

[m X
* a
@ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... O Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
— Jupyter sGDClassifier ROC Last checkpoint: 1 hour ago A
File Edit Wiew Run Kemel Seitings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in. Python 3 (ipykemel) O
F1l score: @.735 -
Areza Under the Curve for SGDClassifier: ©.9685
ROC Curve (AUC = 0.960)
10 x
/""
0.8 / -
0.6
=
9]
&
0.4
0.2
— ROC curve
ooH 4+ e Random classifier's ROC curve |
[ [ [
T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
False Positive Rate
. <Figure size 540x432 with @ Axes>
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Agora veremos o codigo do classificador floresta
aleatdria. Como o codigo anterior, este prevé se o digito
€ 5 ou ndo. SO que agora usamos como algoritmo
classificador o random forest (floresta aleatdria). A
floresta aleatoria faz parte de uma familia de
classificadores chamados de métodos ensemble. De
uma maneira geral esses méetodos consideram a acao
de varios métodos e fazem a média dos seus
resultados.

Fonte: https://pixabay.com/photos/forest-fog-woods-trees-mystical-3394066/
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De uma forma intuitiva podemos pensar que os métodos ensemble funcionam como um meédico que orienta
diversos especialistas, chamaremos aqui de médico orientador (ou Dr. Floresta). Esses especialistas sao
residentes num hospital escola e tém diversas especialidades distintas. Quando chegam os resultados dos
exames de um dado paciente sem diagnostico, o médico orientador (Dr. Floresta) passa os exames para todos
os residentes. Depois considera as respostas de cada um. Na analogia com um classificador binario, o resultado
mais comum € o considerado pelo medico orientador. A figura abaixo ilustra a analogia.

3"

- ‘: sr'
. [ ﬁ\—h Mo cancer ——= —= Cancer
] \

Novo paciente o . e
necessita de L O Dr. Floresta agrega as opinides num diagnostico

um diagnéstico. —.gv — Gl final que considera a maioria.
(¥

= % Os residentes oferecem seus diagnosticos de
forma independente.

E
, Machine-leaming model 1)—" Cancer

{ Machine-learning model 2)—"' Cancer

P E Cancer
',\Machina-laarning model 3}}:-—-— No cancer

O modelo agrega as opinides num diagnéstico final
que considera a maioria.

Novo paciente
Fonte: Kunapuli, Gautam. Ensemble Methods for Machine necessita  de | Mechineleaming model K - (Gander
Learning (p. 73). Manning. Edi¢ao do Kindle. um diagndstico.

Modelos diferentes oferecem seus diagnésticos de
forma independente. 56
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Um estudo comparativo do poder de previsao de
classificadores distintos com 165 conjuntos de dados
indicou que meétodos ensemble apresentam resultados
superiores (Kunapuli, 2023). No grafico ao lado
considere a comparacao dos meétodos XGBoost e
Gradient Boosting. Na primeira linha segunda coluna
vemos o0 numero 34, que indica que dos 165 conjuntos
de dados, para 34 conjuntos o método XGBoost foi
melhor que o Gradient Boosting. Se olharmos a
segunda linha e primeira coluna temos o numero 12,
que indica que o método Gradient Boosting funciona
melhor em 12 conjuntos de dados. Para 119 conjuntos
de dados os meétodos tém desempenho similares.
Assim, podemos dizer que o XGBoost € superior ao
Gradient Boosting. Vejam que o método de floresta
aleatoria esta num honroso quarto lugar.

Fonte: Kunapuli, Gautam. Ensemble Methods for Machine
Learning (p. 36). Manning. Edi¢ao do Kindle.
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Abra o codigo RandomForestClassifier ROC.ipynb com o Jupyter. O modelo gerado pelo codigo usa validagao
cruzada k-fold com 3 divis6es, como no codigo anterior.

v — Home X & RandemForestClassifier ROC * & SGDClassifier ROC X ar = o X
< > c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Notebooks/RandomForestClassifier ROC.ipynb ‘ﬂr k3 H
;It I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
— Jupyter RandomForestClassifier ROC Last Checkpaint: 2 hours ago
File Edit WView Run Kernel Settings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O
# Get mnist 784 dataset -

mnist = fetch_openml('mnist_784', as_frame=False)

# Set up training and test set
X, y = mnist.data, mnist.target
X_train, X_test, y_train, y_test = X[:60000], X[60008:], y[:60008], y[coee0:]

# Create the target vectors for this classification task
y_train 5 = (y_train == '5') # True for all 5s, False for all other digits
y_test 5 = (y_test == '57)

# Create an RandomForestClassifier and train it on the whole training set
forest_clf = RandomForestClassifier(random_state=42)

# Call the cross_val predict() function to train the RandomForestClassifier

y_probas_forest = cross_val_predict(forest_clf, X_train, y_train_5, cv=3,
method="predict_proba™)

y_scores = y_probas_forest[:, 1]

# Set up parameters for ROC curve
¥_in,y_in = X_train,y_train_5

# Instantiate an object of the ROC() class
rl = ROC{"RandomForestClassifier”,X_in,y in,y_scores,forest_clf,X test,y test 5)

# Invoke curve() method
ri.curve()
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Abaixo temos a janela do Jupyter com o codigo do programa RandomfForestClassifier ROC.ipynb. Seguindo o
mesmo procedimento, clique em qualquer parte do codigo. Depois clique no botao para executar o cédigo.

v — Home X & RandemForestClassifier ROC * & SGDClassifier ROC X ar = o X
< > c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Clagsi n_Motebooks/RandomForestClassifier ROC.ipynb ‘ﬂr k3 H
;@’ I: ScholarOne Manusc... @ Publications @ Welcome to Space.. [€) PubChem  wes MPS @ The Ne cien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

: Jupyter RandomForestClassifier ROC Last Tt 2 haurs ago A
File Edit View FRun Kernel Seif clp Trusted
B+ XO O »m Cc » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O

# Get mnist_784 dataset
mnist = fetch_openml('mnist_784', as_frame=False)

# Set up training and test set
X, y = mnist.data, mnist.target
X_train, X_test, y_train, y_test = X[:68000], X[60008:], y[:60008], y[60000:)

# Create the target vectors for this classification task
y_train 5 = (y_train == '5') # True for all 5s, False for all other digits
y_test 5 = (y_test == '57)

# Create an RandomForestClassifier and train it on the whole training set
forest_clf = RandomForestClassifier(random_state=42)

# Call the cross_val predict() function to train the RandomForestClassifier

y_probas_forest = cross_val_predict(forest_clf, X_train, y_train_5, cv=3,
method="predict_proba™)

y_scores = y_probas_forest[:, 1]

# Set up parameters for ROC curve
¥_in,y_in = X_train,y_train_5

# Instantiate an object of the ROC() class
rl = ROC{"RandomForestClassifier”,X_in,y in,y_scores,forest_clf,X test,y test 5)

# Invoke curve() method
ri.curve()
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Como previamente destacado, a execucao do codigo pode demorar alguns minutos.

Indica que o codigo ____%—¥ ¥ RendomforstClassifir ROC X B SGDClassfier ROC x | + - 8 %
esta rodando no
JU|E' Zter localhost:8388/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning/Classification/ML_Classification_MNotebooks/RandomForestClassifier ROC.ipynb 'ﬂr k3 H
ﬂ’ I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... O Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores

— Jupyter RandomForestClassifier ROC i A

— naomForestClassitier_ Last Checkpoint: 2 hours ago

File Edit Wiew Run Kemel Seitings Help Trusted

B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in. Python 3 (ipykemel) @

# Set up training and test set -

X, y = mnist.data, mnist.target
X_train, X_test, y_train, y_test = X[:60000], X[60008:], y[:60008], y[6eeea:]

# Create the target vectors for this classification task
y_train_5 = (y_train == '5') # True for all 5s, False for all other digits
y_test_ 5 = (y_test == '5")

# Create an RandomForestClassifier and train it en the whole training set
forest_clf = RandomForestClassifier(random_state=42)

# Call the cross val predict() function to train the RandomForestClassifier

y_probas_forest = cross_val predict(forest_clf, X_train, y_train_5, cv=3,
method="predict_probka™)

y_scores = y_probas_forest[:, 1]

# Set up parameters for ROC curve
X_in,y_in = X_train,y_train_5

# Instantiate an object of the ROC() class
rl = ROC{"RandomForestClassifier”,X_in,y_in,y_scores,forest_clf,X test,y test_5)

# Invoke curve() method
ril.curve()
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Classificador Floresta Aleatoria

Como no classificador anterior, temos as métricas e a curva ROC. Olhando a AUC, vemos que o0 modelo gerado
pelo classificador floresta aleatoria (AUC = 0,998) é superior ao anterior (AUC = 0,960).

Indica que encerrou /p& RandomForestClassifier ROC X & SGDClassifier ROC x | + = g X
a execucao do
FORH flocalhost:3888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Motebooks/RandomForestClassifiar_ROC.ipynb k3 H
coédigo no Jupyter. : : ! [Teaching/Machine Learning/ - - / ROCipy Lol
;It I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space... @ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... 6 Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
— Jupyter RandomForestClassifier ROC it Lol
— naomForestClassitier_ Last Checkpoint: 2 hours ago
File Edit Wiew Run Kemel Seitings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O
Metrics for a model built using: RandomForestClassifier (Training set)

Confusion Matrix:
[[54534  45]
[ 725 4898]]
Precision: 8.991
Recall: @.866
Fl score: @.%24
Metrics for a model built using: RandomForestClassifier (Test set)
Confusion Matrix:
[[9@ga a]
[ 255 &37]]
Precision: 8.986
Recall: @.714
F1 =core: @.828
Area Under the Curve for RandomForestClassifier: @.9983

ROC Curve (AUC = 0.998)

1.0

~

0.8

0.6

tecall
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Classificador Floresta Aleatoria

Abaixo temos as curvas ROC para os dois métodos. Vemos claramente o melhor desempenho da
esquerda.

b : Home x &' RandomForestClassifier ROC

*
< 4

& 5GDClassifier ROC x | +
c @ http://flocalhost:8888/notebooks/Documents/Academic/Teaching/Machine_Learning,/Classification/ML_Classification_Notebooks/RandomForestClassifier ROC.ipynb
ﬂ’ I: ScholarOne Manusc... @ Publications @Y Welcome to Space...

] X
w & i
@ PubChem wes MPS @ The New Data Scien... O Pesquisadores da U... (@) AlphaFold | DespMi... » 3 Todes os marcadores
— Jupyter RandomForestClassifier ROC Last Checkpaint: 2 hours ago ]
File Edit WView Run Kernel Settings Help Trusted
B+ X0 O » = C » cCode v ~ Open in... Python 3 (ipykemel) O
Hecally @.71a -
Fl score: @.828
Area Under the Curve for RandomForestClassifier: @.9983
ROC Curve (AUC = 0.998) ROC Curve (AUC = 0.960)
1.0 — 1.0
/ —
0.8 0.8

-
a‘-
-
-
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.
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n'.
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.
1"‘
.
.
0.6
-
.
-
P
.
-
.
.
.

0.6
3 3
[¥) o
& &
0.4 0.4
0.2 0.2
. —— ROC curve . —— ROC curve
0.0 LS R TP Random classifier's ROC curve | 0.0 S R N FPPLE Random classifier's ROC curve |
Il Il Il 1 1 1
T T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
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Métodos Ensemble

How aften ane model cutperforms another model (on 165 data sets)

De uma forma geral, tanto para problemas de oo . T e
classificacdo quanto para aqueles de regressao Gradient Bocsting- 12 o [RRTNEES i 12 1 124 13

podemos considerar os metodos ensemble com grande ExtraTrees- 22 28 o 27 28 116 116

chance de apresentarem desempenho superior. Random Forest- 16 20 28 18 16 w
Quando for considerar a elaboracdo de um modelo de Kernel SVM- 21 24 27 34 a0
aprendizado de maquina, sempre inclua os meétodos DecisionTree- 1 2 4 0 -
ensemble devido ao desempenho e aplicabilidade a p  *Nearestheihbor- s 52 = .
grandes conjuntos de dados. Alem disso, bibliotecas - Adsfoost- 0 3 N

como o Scikit-Learn apresentam a maioria dos métodos Loupstc Regresmion T ¢ 10 I -
ensemble. Lnearsvm 3 D TR 50

[ *1]
Ln
L
-

Passive Aggressive- L 3 5 9
- 20
Bermoulli Maive Bayes- o

-
—
—
un
-
-

29

Pd
-
]
-
Fud
o
L
o

L=
[=]
-
(5]
—
wn
=]
=
ch
]
F
(=]
-
et
=]

Gaussian Maive Bayas- 1

15 ]
[
[N
i
b
=
e
(=]
ru
]
e
@
]
(]
=1

Multinominal Maive Bayes - 2

Extra Trees -
Random Farest -
Kl SWVM -
Decision Tree -
AdaBoost -

Linear SWM - w
Passive Aggressive -

Gradient Boosting -
K-Mearest Melghbor

Logistic Regression -

Bernoulli Mave Bayes -
Gaussian Maive Bayes

Multinominal Matve Bayes -

Fonte: Kunapuli, Gautam. Ensemble Methods for Machine
Learning (p. 36). Manning. Edi¢ao do Kindle.
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Docking Screens

for Drug
Discovery

Dr. Walter F. de Azevedo, Jr. earned a BSc in Physics (1990), an MSc in Applied Physics (1992), and a DSc in Applied
Physics (1997) from the University of Sdo Paulo (Brazil). In his doctoral studies, Dr. Azevedo worked under the
supervision of Prof. Yvonne Primerano Mascarenhas (University of Sdo Paulo) and Prof. Sung-Hou Kim (University of
California, Berkeley) on a split Doctoral program with a fellowship from the Brazilian Research Council (CNPq). During his
first two years at Berkeley, he was under a CNPq fellowship (1993-95). Due to his performance, Prof. S.-H. Kim hired him
as Visiting Researcher for the Department of Chemistry, University of California at Berkeley (1995-96).

The work developed during these three years at Berkeley resulted in his thesis about the structure of Cyclin-Dependent
Kinase 2 (CDK2) in complex with inhibitors (PDB access code: 2A4L) (de Azevedo et al., 1996; de Azevedo et al., 1997).
Dr. Azevedo is the first author of both papers, and these publications gathered more than 1,000 citations on the Web of
Science. During 1997-98 he had a postdoc position at S&do Paulo State University (Unesp) with a Fapesp fellowship. He
holds a habilitation degree in Physics (livre-docéncia) from the Sdo Paulo State University (Unesp)(2004). In 1998, Dr.
Azevedo participated in a research project with NASA that sent proteins to crystallize in a microgravity environment
onboard the Space Shuttle Discovery (STS-95). This research had coverage of Brazilian TV networks. He published a
book entitled "Docking Screens for Drug Discovery" with Springer Nature in 2019. This book sold 46,000 copies (April
2024) with over 2 million dollars in sales (https://link.springer.com/book/10.1007/978-1-4939-9752-7). In 2020, the Journal
Plos Biology ranked Dr. Azevedo among the most influential researchers in the world (Fields: Biochemistry & Molecular
Biology and Biophysics).

Dr. Azevedo has vast editorial experience. He is the frontiers section editor (Bioinformatics/Biophysics) for the Current
Drug Targets, section editor (Bioinformatics in Drug Design and Discovery) for the Current Medicinal Chemistry, review
editor for Frontiers in Chemistry, associate editor for Exploration of Drug Science, member of the editorial
boards Molecular Diversity and the Journal of Molecular Structures, and editor of Docking Screens for Drug Discovery
(Methods of Molecular Biology)-Springer Nature. He is a reviewer for over 60 high-impact journals, including Nature
Communications and Briefings in Bioinformatics. His research interests are interdisciplinary, with three main emphases:
machine learning, complex systems, and computational systems biology. Dr. Azevedo has over 200 scientific publications
about protein structures, computer models of complex systems, and simulations of protein systems. These workers have
over 7300 citations on the Web of Science (h-index: 48. m-quotient: 1.7), +7800 citations in Scopus (h-index# 50), and
+9700 citations on Gooale Scholar (h-index: 53).
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