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Data vyzeraju aj takto ...

Malic Alcality of Magne Total  Flava Nonflavanoid Proantho Color 0D280/0D315
Cvs Alcohol acid Ash ash sium phenols noids phenols cyanins intensity Hue |of diluted wines Proline
2 1305 58 213 21.5 86 262 2.65 0.3 2.01 2.6 0.73 3.1 380
3 1371 5.65 245 20.5 95 168 0.61 0.52 1.06 7.7 0.64 1.74 740
3 1253 551 2.64 25 96 179 0.6 0.63 1.1 5 0.82 1.69 515
3 1317 5.19 2.32 22 93 1.74 0.63 0.61 1.55 79 0.6 1.48 725
3 13.88 5.04 2.23 20 80 0.98 0.34 0.4 0.68 4.9 0.58 1.33 415|
3 1362 4.95 2.35 20 92 2 08 0.47 1.02 4.4 0.91 2.05 550
3 1225 4.72 2.54 21 89 138 047 0.53 0.8 3.85 0.75 1.27 720
3 1287 461 248 21.5 86 1.7 0.65 0.47 0.86 7.65 0.54 1.86 625
3 134 4.6 2.86 25 112 1.98 0.96 0.27 111 8.5 0.67 1.92 630
2 1242 443 2.73 265 102 22 213 0.43 1.71 2.08 0.92 3.12 365
3 1373 4.36 2.26 225 88 1.28 0.47 0.52 1.15 6.62 0.78 1.75 520
2 1187 431 239 21 82 2.86 3.03 0.21 2.91 2.8 0.75 3.64 380
2 1204 43 238 22 80 21 175 0.42 1.35 2.6 0.79 2.57 580
3 1327 4.28 2.26 20 120 159 0.69 0.43 1.35 10.2 0.59 1.56 835
3 1384 4.12 2.38 195 89 1.8 0.83 0.48 1.56 9.01 0.57 1.64 480
3 1413 41 2.74 245 96 2.05 0.76 0.56 1.35 9.2 0.61 1.6 560
1 1421 4.04 2.44 189 111 2.85 2.65 0.3 1.25 5.24 0.87 3.33 1080
1 1422 399 251 13.2 128 3 3.04 0.2 2.08 5.1 0.89 3.53 760
1 1324 3.98 229 17.5 103 264 2.63 0.32 1.66 4.36 0.82 3 680
3 13.4 3.91 2.48 23 102 1.8 0.75 0.43 1.41 7.3 0.7 1.56 750
3 13.08 3.9 2.36 215 113 141 1.39 0.34 114 9.4 0.57 1.33 550
3 1225 3.88 2.2 185 112 1.38 0.78 0.29 1.14 8.21 0.65 2 855
2 127 3.87 24 23 101 2.83 2.55 0.43 1.95 2.57 119 3.13 463
2 13.05 3.86 2.32 22.5 85 165 1.59 0.61 1.62 4.8 0.84 2.01 515
1 1341 384 212 18.8 90 245 2.68 0.27 1.48 4.28 0.91 3 1035
3 1236 3.83 2.38 21 88 2.3 0.92 0.5 1.04 7.65 0.56 1.58 520
1 1293 3.8 2.65 18.6 102 241 2.41 0.25 1.98 4.5 1.03 3.52 770
2 1146 3.74 1.82 195 107 3.18 2.58 0.24 3.58 2.9 0.75 2.81 562
3 1345 37 26 23 111 1.7 0.92 0.43 1.46 10.68 0.85 1.56 695
1 1438 359 228 16 102 3.25 3.17 0.27 2.19 4.9 1.04 3.44 1065
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PAO81:
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J.Hozzova

Motivacia

& dimenzie ako
2 viacero premennych, ktoré patria spolu
@ stlpce v tabul'ke
@ koordinaty N-dimenzionalneho priestoru
& data ako

2 hodnoty premennych, ktoré patria spolu (jedno meranie,
vlastnosti jedného objektu)

& riadky v tabul'ke

& body v N-dimenzionalnom priestore
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PAO81:

Prekliatie dimenzionality Programovén

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

Motivacia

& data zbierame, aby sme z nich nieco zistili
& to ide blbo, ked’ ma tabul'’ka 50 st’lpcov

& prekliatie dimenzionality

e Cim viac dimenzii, tym exponenciélne viac dat potrebujeme
2 pri vysokom pocte dimenzii su data riedke
& Statisticky vyznamné zavery s riedkymi datami neurobite

Z toho vyplyva, Ze potrebujeme

& znizit pocet dimenzii

& ale zachovat’' podstatu dat (znalosti, vzory, vyvodené
dosledky)

& sa zbavit Casti informacif
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PAO81:

Redukcie dimenzionality dat omeriokgen
Vypoctd

J.Hozzova

Motivacia

Redukcia dimenzii ako

& zbavenie sa premennych, ktoré su redundanté a
nepodstatné

& odstranenie niektoré st’lpce z tabulky

& projekcia z originalneho, N-dimenzionalneho priestoru do
redukovaného, M-dimenzionalneho priestoru, kde M N
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Na Co je to dobre?

& aproximuje model dat

& zjednoduSuje pochopenie/interpretacia dat

Survived Pclass Sex

POOORPRRKRRLRFPOOOORLRERRERO

3 male
1female
3 female
1 female
3 male
3 male
1 male
3 male
3 female
2 female
3 female
1 female
3 male
3 male
3 female
2 female

Age SibSp |

22
38
26
35
35

54

2
27
14

4
58
20
39
14
55

CORPROORRFPOWOOOR ORIk
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PA081:

Na \CI'O je tO dObré’) Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

& aproximuje model dat

Motivacia

& zjednoduSuje pochopenie/interpretacia dat

is sex male?

is age > 9.57

; \ 073 36%
@ is sibsp > 2.57

017 61%

@ survived

0.05 2% 089 2%
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Na Co je to dobre?

& umoznuje data vizualizovat’

Malic

Malic Alcality of Magne Total
Cvs Alcohol acid Ash ash

Flava Nonflavanoid Proantho Color

0D280/0D315

sium _phenols noids phenols cyanins intensity Hue |of diluted wines Proline
2 13.05 58 213 215 86 2.62 2.65 0.3 2.01 2.6 0.73 3.1 380
3 1371 5.65 2.45 20.5 95 1.68 0.61 0.52 1.06 7.7 0.64 1.74 740
3 1253 551 2.64 25 96 179 0.6 0.63 11 5 0.82 1.69 515
3 1317 519 232 22 93 174 0.63 0.61 1.55 79 0.6 1.48 725
3 1388 5.04 223 20 80 0.98 0.34 0.4 0.68 4.9 0.58 1.33 415|
3 1362 4.95 2.35 20 92 2 08 0.47 1.02 4.4 0.91 2.05 550
3 1225 472 2.54 21 89 1.38_0.47 0.53 0.8 3.85 0.75 1.27 720
3 12.87 4.61 2.48 215 86 1.7 0.65 0.47 0.86 7.65 0.54 1.86 625
3 134 4.6 2.86 25 112 1.98 0.96 0.27 111 8.5 0.67 1.92 630
2 1242 443 273 26.5 102 22 213 0.43 1.71 2.08 0.92 3.12 365)
3 1373 4.36 2.26 22.5 88 1.28 0.47 0.52 1.15 6.62 0.78 1.75 520
2 1187 4.31 2.39 21 82 2.86 3.03 0.21 2.91 2.8 0.75 3.64 380
2 1204 43 2.38 22 80 21 175 0.42 1.35 2.6 0.79 257 580
3 13.27 4.28 2.26 20 120 1.59 0.69 0.43 1.35 10.2 0.59 1.56 835
3 1384 4.12 2.38 195 89 1.8 0.83 0.48 1.56 9.01 057 1.64 480
3 1413 41 274 245 96 2.05 0.76 0.56 1.35 9.2 0.61 16 560
1 1421 4.04 244 189 111 2.85 2.65 0.3 1.25 5.24 0.87 3.33 1080
1 1422 3.99 251 13.2 128 3 3.04 0.2 2.08 5.1 0.89 3.53 760
1 1324 3.98 2.29 17.5 103 2.64 2.63 0.32 1.66 4.36_0.82 3 680
3 134 3.91 2.48 23 102 1.8 0.75 0.43 1.41 73 0.7 1.56 750
3 13.08 3.9 2.36 215 113 141 1.39 0.34 1.14 9.4 0.57 1.33 550
3 1225 388 22 185 112 138 0.78 0.29 1.14 8.21 0.65 2 855
2 12.7 3.87 24 23 101 2.83 2.55 0.43 1.95 2.57 1.19 3.13 463
2 13.05 3.86 2.32 22.5 85 165 1.59 0.61 1.62 4.8 0.84 2.01 515
1 1341 3.84 212 18.8 90 245 2.68 0.27 1.48 4.28 0.91 3 1035
3 1236 3.83 2.38 21 88 2.3 0.92 0.5 1.04 7.65 0.56 1.58 520
1 1293 3.8 2.65 18.6 102 241 241 0.25 1.98 4.5 1.03 3.52 770
2 1146 3.74 182 19.5 107 3.18 2.58 0.24 3.58 29 0.75 2.81 562
3 1345 37 26 23 111 1.7 0.92 0.43 1.46 10.68 0.85 156 695
1 1438 359 228 16 102 3.25 3.17 0.27 2.19 4.9 1.04 3.44 1065
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Na Co je to dobre?

& umoznuje data vizualizovat’

PAO81:
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Motivacia

°
°
0.4 i ..
4 o
0.2 o Q' i
°
00lo 0.
i b Y
0.0 ... ‘..:..‘ ° )
.... : o0 ® .’ ° [
~0.2 1 *® 0q 0%  e% 0
o' % o® o9
°s oBeq, Jo
-0.4 1
o0
06 -04 -02 00 0.2 0.4 0.6 0.8

7/42



PAO81:

Na \CIO je to dobrér) Programovani
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Vypoctd
J.Hozzova
Motivacia
& znizuje vypocetny Cas: metadynamika
& zniZzuje mnoZzstvo dat na ukladanie/prenos

& zjednoduSuje/umoznuje vyvodenie Statisticky
vyznamnych zaverov z dat: autotuning, RNA-sekvencovanie

& umoznuje pouzit’ algoritmy, ktoré nefunguju vébec/dobre
s vysokym poctom dimenzii

& znizuje riziko overfittingu

B8

zniZzuje mnozstvo Sumu v datach: RNA-sekvencovanie

& zvysuje presnost’ vysledkov
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PAO81:

Zakladna Statistika s

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

Motivacia

& rozptyl (variance)
mean X

& Standardnéa odchylka
& pomaha nam tato premenna odliSit’ data od seba?
& pri redukcii dimenzii: nizky alebo vysoky rozptyl?
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PAO81:

Zakladna Statistika s

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

Motivacia

& kovariancia (covariance)
cov X;Y mean X x Y y

& korelacia (correlation)

cov X;Y
corr X;Y -
XY

& da sa tato premenné odvodit z nejakej inej?
& pri redukcii dimenzii: nizka alebo vysoka kovariancia?
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PAO81:

Dva. Zékladné prI,Stupy Programovani

numerickych
Vypoctd
J.Hozzova
Motivacia
Vyber premennych/rysov (feature selection)
& vybera z existujdcich premennych

& orezava N-dimenzionalny proestor ruSenim niektorych
koordinatov

Extrakcia rysov (feature extraction)
& vytvara nové premenné (ktoré viem spocitat’ z
existujucich)
& vytvava novy M-dimenzionalny priestor, ktory ma novy
systém koordinatov
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PAO81:

Vyber premennych programovant

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

Vyber
premennych

& podmnoZzina premennych
& irelevantné: nezalezi na nich (nizky rozptyl)
& redundantné: daju sa odvodit’ z inej premennej (vysoka
kovariancia)
& metody
2 hladaju najlepSiu podmnozinu dimenzif
@ postupne vytvaraju novy model dat
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Nahodny les
& rozhodovaci strom vytvara vetvy, aby €o najlepsie rozdelil
is sex male?

is age > 9.57
/ \ 0.73 36%

is sibsp > 2.57
017 61%
(Ged)
0.05 2% 0.89 2%
data L

& maélo robustné, nachylné na overfitting

1stephen Milborrow, https://commons.wikimedia.org/wiki/File:
CART_tree_titanic_survivors.png
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Nahodny les
& rozhodovaci strom vytvara vetvy, aby €o najlepsie rozdelil
is sex male?

is age > 9.57
/ \ 0.73 36%

is sibsp > 2.57
017 61%
(Ged)
0.05 2% 0.89 2%
data L

& maélo robustné, nachylné na overfitting
& viacero stromov: les

& jeden strom = podmnozina dat s podmnozinou

premennych
& pri predikcii sa rozhoduju v3etky stromy a ich vysledky sa
“spriemeruju”
1stephen Milborrow, https://commons.wikimedia.org/wiki/File:
CART_tree_titanic_survivors.png
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Vyber
premennych

prezitie na Titanicu
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Komplexny priklad - Autotuning Programovéni

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

Vyber
premennych

& portabilita vykonu, napr. pri prechode na iné GPU
& jeden kod, viacero parametrov
& hodnoty parametrov na danom hw urCuju vykon

& je ich vela a navzajom sa ovplyviuju
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PAO81:

Niekedy stromy nestacCia Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

Vyber
premennych

& vel'mi riedke data
2 iné nez kolmé hrany zavislosti znamenaju vel'ké stromy
& Casové rady, data vo forme grafov, obrazky

& niekedy suU podstatné premenné ukryté medzi
originalnymi dimenziami
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PAO81:

Extrakcia redukovanych dimenzii Programovni

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

Extrakcia

nové premenné/rysy/koordinaty v redukovanom priestore premennych
pomerne presne popisuju datovu sadu

daju sa spocitat z pévodnych premennych

maju vysoky rozptyl, nizka kovariancia

8 8 8 8 &

(niekedy) zachovavaju vlastnosti pévodného priestoru
(napr. vzdialenosti medzi bodmi)
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PAO81:

Dru hy metéd Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

& vyuzivaju linearne zavislosti medzi premennymi (PCA)

& zachovavaju vzdialenosti medzi bodmi v priestore (MDS, Extrakeia
premennych
Isomap)

& aproximuju nelinearne zavislosti ako vazeny sucet
linearnych fitovani (LLE)

& vyuzivaju lokalitu dat pomocou spektralnych metod
(Spectral Embedding)

& vyuzivaju rozlozenie pravdepodobnosti medzi bodmi
(t-SNE)

& vyuzivaju skryté zavislosti pomocou strojového ucenia
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z T
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PCA - Ako sa to spocita?

& spocitame kovariacnu maticu

& najdeme jej vlastné Cisla a vlastné vektory

& vlastné vektory najvyssich vlastnych Cisel ukazuju
najvyznamnejsie smery rozptylu premennych

& projekcia z originalneho priestoru do redukovaného
priestoru

XL XWm

kde Wr, je matica so st’lpcami vlastnych vektorov
kovariaCnej matice

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

J.Hozzova
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PAO81:

PCA - Co to znamena? Programovin
Vypoctd
& hladame smer najvysSieho rozptylu SRR

Variance along the line =
ol =p" p=(Av)T(Av) = T(ATA)v =0T Cw

& kde A su naSe data, v je hFadany smer, p je projekcia na
hradany smer
& hladame v také, aby 2, rozptyl, bolo maximalne R

& kovariaCna matica C zachytava rozptyl aj kovarianciu
Covariance Matriz = XX

z ‘ | e 2Ty
= (7 Yy *) rovl=\r /o
- ‘ ‘ yr o yy

cov(z,x) cov(r,y)\ a2 cov(w, y)
dimenzii cov(y,x)  cov(yy) ) \cov(y,z) ni 2

& najvysSie vlastné Cislo  velkost vektora v

& smer koreSpondujuceho vlastného vektora smer vektora
\Y

2https://towardsdatascience.com/dimensionality-reduction-for-dummies-

part-2-3b1e3490bdc9
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odrody vina
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PAO81:

Komplexny priklad - Atdmové naboje Ty
Vypoctd

J.Hozzova

8

vypocet parcialnych atbmovych nabojov (prednaska
Optimalizace)

presné ale vypocetne narocne kvantové metody

aproximativne ale rychle empirické metody R
systém linearnych rovnic s parametrami

trénovacia sada nabojov spocitanych kvantovkov

B8 8 8 8 8

hladame také hodnoty parametrov, ktoré vyustia v také
isté hodnoty nabojov

8

optimalizacny problém na maximalizaciu korelécie
& ako vyzera optimalizovany priestor?

& redukcia dimenzii za Gcelom vizualizacie
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PAO81:

Komplexny priklad - MD trajektorie Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

trajektorie molekulovej dynamiky

v kazdom €asovom bode koordinaty kazdého atomu
chaoticky systém, ako porovnam dve trajektérie?
esencialne koordinaty 3

vlastné hodnoty a vektory kovariaCnej matice: PCA

B 8 8 8 8 B

porovnavali sme vektory vlastnych Cisel

3Amadei, A., Linssen, A. B., Berendsen, H. J. (1993). Essential dynamics of
proteins. Proteins, 17(4), 412-425.

https://doi .org/10.1002/prot.340170408
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Komplexny priklad - MD trajektorie

Cas vs. fluktuéacie v pohybe (displacement)

a0

~ eigenvector 2

0.0

1.0

-20

a0

100.0
30 T T T T
20 ~ eigenvector 50
10
0.0 pw kel
10
20
50 L L L .
1000 300.0 900.0
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Komplexny priklad - MD trajektorie

pohyb vs. pravdepodobnostné rozloZenie v Case

5.0 T T T 50 T T T
s - eigenvector1 4 40 - eigenvector 2
30 F { sof
20 | 4 a20p
10+
00
20 20 20
50 T 200 T T
40 - it Bl -
igenvector 20 ol eigenvector 50
|
30+ g '
100
20 -
50
10 F B i
00 - 00 L i
2.0 20 20 20

EYEN 0.0 10
displacement (nm)

- I‘.o 0.0 10
displacement (nm)
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PAO81:

Multidimensional scaling Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

& data s nelinearnymi vztahmi medzi premennymi
& zachovava vzdialenosti medzi bodmi

& na vstupe je matica skutocnych vzdialenosti medzi bodmi
v origindlnom priestore

Isomap

& na vystupe je matica vzdialenosti medzi bodmi v
redukovanom priestore

& algoritmus minimalizuje stresovu maticu, ktora
reprezentuje rozdiel medzi vstupnou a vystupnou
maticou
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PAO81:

Isomap Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

rozsirenie MDS
pozname len vzdialenosti medzi susednymi bodmi

Isomap

®
2]
& ostatné sa dopocitaju ako geodeticka vzdialenost’
& euklidovska: vzdialenost’ vzdusnou Ciarou

®

geodeticka: dizka najkratSej cesty
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PAO81:

Isomap algoritmus Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

& najdi susedov pre kazdy bod (K-najblizSich, pevny
polomer)

& vytvor graf susedov (spojené uzly su susedia, dizka hrany
je euklidovskéa vzdialenost medzi nimi)

Isomap

& pomocou algoritmu Floyd-Warshall spocCitaj geodetické
vzdialenosti medzi vSetkymi bodmi

& pomocou MDS spocitaj projekcie do redukovanych
dimenzii
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Isomap

S-krivka
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PAO81:

Komplexny priklad - Metadynamika Programovni

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

& molekulova dynamika, kde molekuly postuchujeme
spravnym smerom
& Kktory smer je ten spravny? o
& supermarket, voziky a smrad
& v priestore s velkym poctom dimenzii 'ahko smradu
uteCiem
& redukcie dimenzionality s ciefom najst spravny smer
pohybu
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Komplexny priklad - Metadynamika

crowns

/ boat-chairs

boats \ boats
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Vyber
premennych

Extrakcia
premennych

PCA
Isomap

Variatné
enkodery
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PA081:

Variacné enkodery e
numerickych
VYpOCtd
J.Hozzova
4
R tructed
Input « Ideally they are identical. SRR
x~x
Bottleneck!
o Encoder Decoder , Variatné
9¢ fg X enkédery
An compressed low dimensional
representation of the input.

4https://towardsdatascience.com/dimensionality-reduction-for-machine-

learning-80a46c2ebb7e
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PAO81:

Komplexny priklad - RNA sekvencie Programovani

numerickych
Vypoctd

J.Hozzova

& RNA sekvencie vzdy z jedinej bunky: vela Sumu

8

sekvenciu genému: o by bunka mohla robit’

8

expresie gendomu: ako aktivny je kazdy gén, €o bunka v

dany moment robi

rézne typy buniek (neurén, koza, pecen) maju iné expresie

v réznych Stadiach vyvoja ma bunka iné expresie gendmu Z::;ge”fy

chceme vediet' rézne typy/Stadia/stavy bunky rozliSovat’

B 8 8 8

potrebujeme redukovat’ velké mnoZstvo dimenzii (tisice)
na malo typov buniek (jednotky)

8

a idealne to vizualizovat’ °

SWang, D., & Gu, J. (2018). VASC: Dimension Reduction and Visualization
of Single-cell RNA-seq Data by Deep Variational Autoencoder. Genomics,
Proteomics & Bioinformatics, 16(5), 320-331.

https://doi.org/10.1016/J.GPB.2018.08.003
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PA081:

Komplexny priklad - RNA sekvencie Programovani

numerickych

VYpOCtd
J.Hozzova
A PCA t-SNE ZIFA SIMLR VASC E
132, 164 .8 1107 o = 2-cell &
g - I i . b 4-cell £
S 3 N 9 Y 3 Py 0 ' 2 8-cell = Hirersiont
o i s s 16-cell
-
O gl ot 2l oGSl T - Blast
155 16 187 -100 -3 94 - 1 4 10 6 98 -10 3 16
B
284 2434 64 109 =22+
o = Zygote
8 2-cell Variacné
© 994 114 . 24 0 1 .
@ . el . . . - 4-cell enkodery
e Blast
86 T  -265 T 1 -2 T 1-110 T 1 -20 T 1
118 59 236 -300 -20 260 - 0 2 10 0 Mo-17 0 17

& bunky rézneho Stadia vyvinu
& PCA, ZIFA, VASC ok
& t-SNE, SIMLR nok
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PA081:

"/ 1 - 1 Programovani
Komplexny priklad - RNA sekvencie S
Vypoctd
J.Hozzova
D 115. . 207 4 57 1 =2338 - Kera
c ST . 2339 < NPC
@ - K562 - GW16
5 0 2 1 CH s vBJ GW21
o * LHL6O - GW21+3

2 51 T 204 T 1 <hiPSC
-1 18

Variatné
enkodery

& 11 réznych druhov buniek

& PCA, ZIFA nok

& SIMLR klustery obsahuju aj bunky iného typu

& VASC osem klusterov, neurénové bunky (GW*) nerozliSené
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- PAO81:
Komplexny priklad - RNA sekvencie e
Vypoctd

J.Hozzova

285 1 . 6 “ 22 «2i 2 -Serum_1
.. ™~ . 2i 3 -Serum_2
2 3 od s 6 4 3 %i:g Serum_3
1% 4 : i f‘ : 5 La2i2
nd : ; { b «a2i 3

28 14 L
1

Kolodziejczyk m
l 3

Variatné

kmenové bunky v troch réznych prostrediach (serum, *2i) enkadery
tri rézne zmesi

PCA odliSila prostredia ale nerozliSila zmesi

ZIFA ok, ale zmieSala 2i_2 s a2i

SIMLR ok, ale zmieSala niektoré 2i a a2i

t-SNE, VASC ok

8 8 8 8 8 &8
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