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Model of a hierarchical neural network in action
Image: Kurt W. Fleischer/Caltech Graphics
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PLS Regression

SPSS 16:   Analyze > Regression > Partial Least Squares…

Today’s Lecture

Neural Networks

SPSS 16:   Analyze > Neural Networks

- Multilayer Perceptron …(MLP)

- Radial Basis Function …(RBF)
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PLS Regression

PLS:   Partial Least Squares (PLS)               편최소제곱

- Projection to Latent Structures        잠재구조사영

주요특성: 

1) 다중공선성(multicollinearity)에 취약하지 않음, 이 점에서 선형회귀와 대조됨.

2) 설명변수 수가 관측 케이스 수보다 많은 경우에도 적용 가능.

3) 계량경제(econometrics), 계량화학(chemometrics) 등 여러 분야에서 활용됨. 

PLS Regression의 기본특성
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Boston Housing Data

The Boston house-price data of Harrison, D. and Rubinfeld, D.L. 'Hedonic

prices and the demand for clean air', J. Environ. Economics & Management,

vol.5, 81-102, 1978.   

Used in Belsley, Kuh & Welsch, 'Regression diagnostics ...', Wiley, 1980.   

Variables: CRIM     per capita crime rate by town

ZN       proportion of residential land zoned for lots over 25,000 sq.ft.

INDUS    proportion of non-retail business acres per town

CHAS     Charles River dummy variable (= 1 if tract bounds river; 0 otherwise)

NOX      nitric oxides concentration (parts per 10 million)

RM       average number of rooms per dwelling

AGE      proportion of owner-occupied units built prior to 1940

DIS      weighted distances to five Boston employment centres

RAD      index of accessibility to radial highways

TAX      full-value property-tax rate per $10,000

PTRATIO  pupil-teacher ratio by town

B        1000(Bk - 0.63)^2 where Bk is the proportion of blacks by town

LSTAT    % lower status of the population

MEDV     Median value of owner-occupied homes in $1000's

PLS Regression 사례
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Boston Housing Data

PLS Regression 사례

종속변수 1개

독립변수 13개
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Boston Housing Data

PLS Regression 사례

모형 (주효과)
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Boston Housing Data

PLS Regression 사례

예측값, 잔차 등

요인부하, 가중치 등

회귀 계수 등
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Boston Housing Data

Output:

PLS Regression 사례

3개의 잠재요인으로 X 변수들의 63.9%를 설명

3개의 잠재요인으로 Y 변수의 72.3%를 설명
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Boston Housing Data

Output: 회귀계수 (parameters)

PLS Regression 사례
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Boston Housing Data

Output: 변수 중요도 (variable importance)

PLS Regression 사례
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Boston Housing Data

Graph: (종속변수) 예측값과 실제값

* corr=0.85

PLS Regression 사례
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표기 : 종속변수, n개 케이스

: p개 독립변수, n개 케이스

모형

여기서 : regression coefficient

: error

PLS Regression 방법론
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보통최소제곱 회귀 (Ordinary Least Squares Regression)

여기서 는 의 번째 행 ( ).

편제곱 회귀 (PLS Regression)

단, .

PLS Regression 방법론
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잠재인자 와 가중치 (Latent Factor and Weights)

여기서 는 , 는 , .

잠재인자 부하(Latent Factor Loadings)

여기서 는 번째 변수에 대한 부하.

PLS Regression 방법론
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PLS Regression  기타사항

측정수준: 어느 변수에 대하여도 측정수준으로 scale, ordinal, nominal이

모두 허용된다. 

범주형 변수의 가변수 코딩: 범주형(ordinal, nominal) 변수는 모두 0-1 

변수로 코딩 된다. 

범주 수가 c개이면 c개의 0-1(dummy) 변수 가 생성.

표준화: 모든 변수는 PLS 적용에 앞서 평균 0, 표준편차 1이 되도록 …   

범주형 변수의 표현을 위해 생성된 가변수에도 적용된다.

cDD ,,1 
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PLS Regression 기하

참고문헌

SPSS 16.0 Algorithms [PLS Algorithms, pp.582-588] 

SPSS Neural Networks and PLS Regression 한글매뉴얼

기하: n 차원 공간
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Near-Infrared (NIR) Spectroscopy

• 파일 명: yarn_2.sav

• y = 폴리에틸렌 수지 밀도

• X = 268개 스펙트럼에서의 빛 흡수도 (p=228+1)

• 28개 관측(=n)

• 모형

SPSS Analyze > Regression > Partial Least Squares

PLS Regression 응용

fxbxbby  268268110 

17
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2개의 잠재요인으로 설명된 비율

적합모형의회귀계수 (파라미터)
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y:  실제값과예측값
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PLS Regression 설치
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SPSS 16.0에서 PLS 회귀를 하려면 …

- Python2.5

- SPSSPythonIntegrationPlugIn

- SPSSPLSExtensionModule

http://www.spss.com/devcentral 참조
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신경망(神經網, neural networks):

- 몇 개의 뉴런(neuron, 신경세포)과 이것들이 배열된 층(layer)으로 구성됨

- 특정의 작업을 수행하는 뉴런들을 연결하여 자극과 반응간의 관계를 학습

- 입력 층(input layer) → 은닉 층(hidden layer) → 출력 층(output layer)
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다층 퍼셉트론 (Multi-Layer Perceptron, MLP) 구조

- 입력층 뉴런(입력변수)로부터전달되는 신호들을모아 선형결합한다.

- 를 설명변수(입력노드)라고할 때 다음 뉴런에

이 전달된다. 여기서 는 신경선(synapse)에 붙는 가중값(weight) 

- 뉴런의 활성화

․ 로지스틱(logistic):

․ 쌍곡 탄젠트(hyperbolic tangent):

- 출력노드

․ 연속형 :    

․ 범주형: 소프트맥스(softmax): 여기서 는 범주. 
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방사형 기저함수(Radial Basis Fuctionstions, RBF) 구조

- 입력층 뉴런(입력변수)로부터전달되는 신호들을모아

중심신호와의거리에 역비례하는 강도로 변환

여기서 는 각 신호의 중심

- 출력노드:

․ 연속형 :    

․ 범주형: 소프트맥스(softmax):
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역전파 알고리즘(back-propagation algorithm):

- 학습률 (eta)      :  가장 큰 경사에 주는 강도

- 모멘트(moment, alpha)      :  이제까지 이동하던 방향에 주는 강도

임의의 위치에서 시작하되

처음에는 큰 학습률을 적용하여 적극적으로 최고점을 탐색하지만

점차 학습률을 줄여 최고점이라고 생각되는 곳에 도달한다.

다시 다른 임의의 위치에서 시작하되 동일한 과정을 반복한다.

이런 과정을 수십 번 반복하여 가장 높은 최고점을 취한다.





최대화 과정은 눈가림 상태로 “등산”해야 하는 상황과 유사하다.

주어진 위치에서 최대 경사가 되는 방향과 이제까지 이동하던 방향을 절충하되, 

도달 위치가 높아질수록 전자의 비중을 줄여 안정성을 도모한다. 
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훈련자료(training data), 테스트 자료(test data)

훈련자료 → 신경망 적합

예) 70%

테스트 자료 → 신경망 평가

예) 30%

※ 훈련자료 50%, 테스트 자료 25%, 유보자료(hold-out) 25%

SPSS Korea Open House
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German Credit Data

- 은행에서 대출을 받은 1000명에 대한 신용관련 변수와 기록

- 종속변수 class=1 (good), 2 (bad)

- 설명변수: 총 20개 (연속형 7개, 범주형 13개)

21    class
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MLP Variables
German Credit
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MLP Partitions
German Credit
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MLP Architecture
German Credit
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MLP 사례

30

MLP Save
German Credit
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OUTPUT: Neural Networks for German Credit Data
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OUTPUT: Neural Networks for German Credit Data

※ Specificity (특이도) = Probability of correctly identifying a negative

Sensitivity (민감도) = Probability of correctly identifying a positive
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OUTPUT: Neural Networks for German Credit Data

향상도(lift): 

예측모형이 제공하는 점수(유사확률)를 기준으로 전체(=훈련+테스트) 자료의 상위
p%에 범주 값을 판단해 넣는 경우 그 중에서 실제 그 범주인 케이스들 가운데 옳게
분류된 케이스의 퍼센트(%)가 p의 몇 배인가?
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OUTPUT: Neural Networks for German Credit Data

*SPSS DataSet

New Variables:

1) MLP_PredictedValue           = 예측범주
2) MLP_PseudoProbability_1  = 범주 1 예측 확률
3) MLP_PseudoProbability_2  = 범주 2 예측 확률
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Telco Data

- 전화회사, 1000명에 대한 인구사회적 변수와 통신 서비스 정보

- 종속변수 custcat=1, 2, 3, 4

*  1 = “Basic service”, 2 = “E-service”, 3 = “Plus service”, 4 = “Total service”

- 변수 수: 총 42개

telco.sav [SPSS16\Samples\]

SPSS Korea Open House
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RBF Variables

Telco 데이터
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RBF Partitions

Telco 데이터
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RBF Architecture

Telco 데이터
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OUTPUT: Neural Networks for Telco Data
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OUTPUT: Neural Networks for Telco Data
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