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Методика анализа данных, реализованная в системе PolyAnalyst основана на автоматическом синтезе функциональных программ, рассматриваемых как многомерные нелинейные регрессионные модели. Такой подход придает системе два ценных качества: 1) она может обнаруживать в данных скрытые зависимости, имеющие самые разнообразные формы 2) она может исследовать данные сколь угодно сложной структуры при наличии соответствующих функциональных примитивов доступа к ним. Статья содержит формальное описание окончательной версии основных механизмов системы PolyAnalyst, для произвольно организованных данных и для специального случая данных, представленных в виде набора значений атрибутов - наиболее обычного формата данных, исследуемых методами KDD. Многочисленные практические результаты, полученные пользователями системы PolyAnalyst в различных областях применения, доказывают высокую эффективность обсуждаемого подхода для автоматического обнаружения числовых зависимостей в данных.
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1. Введение

Разнообразные методы, предлагаемые для автоматического обнаружения числовых зависимостей в данных, могут быть классифицированы по мощности множества находимых ими функциональных зависимостей, или, что практически эквивалентно, по их вычислительной сложности. На одном полюсе находятся быстрые алгоритмы, обнаруживающие очень узкие классы зависимостей, такие как, например, линейная регрессия. На другом - методы, основанные на поиске в больших множествах возможных зависимостей, которые способны обнаружить и формализовать разнообразные многомерные нелинейные зависимости, за что, естественно, приходится платить очень большим объемом производимых вычислений. В качестве примера подобного рода систем мы можем упомянуть FAHRENHEIT [Zytkow, Zhu, 1991], ARE [Shen, 1990], 49er [Zembowicz, Zytkow, 92]. Эти программы строят сложные формулы, выражающие зависимости в данных, комбинируя более простые формулы, применяя функциональную композицию, и в конечном итоге находят достаточно точную формулу, выражающую искомое отношение. Вероятно одно из самых крайних положений в этом ряду в настоящее время занимает система интеллектуального анализа данных PolyAnalyst, [Киселев 94; Киселев, Арсеньев 96; Киселев, Ананян, Арсеньев 97]. Главный модуль PolyAnalyst формулирует и проверяет гипотезы об искомой зависимости в виде программ, которые автоматически создаются на простом внутреннем функциональном языке программирования (далее этот основной модуль системы будет упоминаться просто как PolyAnalyst). Внутренний язык программирования PolyAnalyst имеет достаточную выразительную силу, чтобы формализовать любое зависимость, представимую в алгоритмической форме, при наличии необходимого набора функциональных примитивов.




Рис.1 Логическая структура системы PolyAnalyst
Поскольку выбор оптимальной регрессионной модели из набора функциональных программ является непростой задачей, логическая структура PolyAnalyst довольно сложна. Система включает следующие компонены (Рис.1), детально описанные в настоящей статье. В системе PolyAnalyst реализован универсальный механизм генерации и тестирования регрессионных моделей, который может работать с данными, имеющими произвольную структуру. Это возможно, поскольку программы, синтезируемые системой, имеют доступ к исследуемым данным через специальные примитивы доступа, обеспечивающие выборку элементов векторов, матриц, списков и других сколь угодно сложных структур данных. В случае если записи в базе данных могут быть представлены в виде совокупности скалярных величин, работа некоторых алгоритмов PolyAnalyst сильно упрощается. Точное определение этого формата данных и описание модификация модулей системы PolyAnalyst для исследования таких данных приводятся в последней главе данной работы.

2. Внутренний язык программирования PolyAnalyst
Мы начинаем описание с рассмотрения внутреннего языка программирования PolyAnalyst, который используется для формулирования гипотез о взаимосвязях в данных. Этот язык является функциональным языком программирования, в смысле, определенном в [Backus 1978]. Подобно другим языкам программирования, внутренний язык PolyAnalyst включает три основные составляющие: типы данных, функциональные примитивы и структуры управления, которые также могут рассматриваться как методы конструирования более сложных программ из более простых.

Типы данных внутреннего языка PolyAnalyst образуют два класса: универсальные типы данных, которые определены для всех областей применения, и определяемые пользователем типы данных, специфические для конкретных предметных областей. Первый класс включает только два типа данных, а именно: булев, обозначаемый как L, и числовой (действительное число) - N. Тип N содержит бесконечное множество значений. Все другие типы данных, включая L и определяемые пользователем типы, включают конечные множества значений. Чтобы пояснить термин «тип данных, определяемый пользователем» необходимо изложить наше понимание концепции структуры исследуемых данных. Мы рассматриваем записи анализируемой базы данных как множества отображений из некоторых множеств ключей доступа к множествам значений. Например, данные, представленные в виде двумерной матрицы чисел, могут рассматриваться как отображение из декартового произведения множеств вертикальных и горизонтальных позиций в N: 

. Вообще говоря, любая структура данных может рассматриваться как отображение некоторого множества ключей, определяющих доступ к отдельным значениям в структуре, в множество этих значений, так что обсуждаемый подход не накладывает никаких ограничений на возможность работы с как угодно сложно организованными данными.

В нашем формализме свойства каждого типа данных определяются двумя характеристиками. Первая характеристика описывает свойства упорядоченности, а именно, определены ли для данных этого типа отношение «больше чем» или оператор «следующий». Вторая характеристика называется перечислимостью. Она определяет, может ли иметь смысл для типа данных Х инструкция «для каждой величины из типа данных Х осуществить следующие действия...». 

Функциональные примитивы внутреннего языка PolyAnalyst являются в то же время простейшими программами этого языка. Поэтому прежде, чем их описать, необходимо объяснить, что из себя представляют программы, синтезируемые системой. Программа P рассматривается как объект, имеющий некоторое множество (возможно пустое) входов in(P) и один выход. Каждый вход   in(P) маркирован его типом данных DT() а также некоторыми другими атрибутами, которые мы обсудим ниже. Тип данных, возвращаемый программой обозначается как DT(P). Каждому входу  программы может быть приписано некоторое значение p() в соответствии с его типом данных. Набор всех возможных отображений множества входов in(P) в множество их значений будет обозначаться как EVIN(P). Для каждого p  EVIN(P)) значение P(p), возвращаемое программой, может быть вычислено как результат последовательности операций, определяемой ее внутренней структурой. Эти операции зависят от набора функциональных примитивов, входящих в программу, и используемых структур управления. Если программа содержит так называемые примитивы доступа к данным (см. ниже), то должна быть задана запись базы данных, для которой данная программа вычисляется. В этом случае возвращаемое программой значение явно зависит от номера записи i в базе данных : P(p, i).
Функциональные примитивы, которые могут быть включены в программы, создаваемые системой PolyAnalyst, также разбиваются на два класса: универсальные и определяемые пользователем. Первый класс включает разнообразные операции, применимые к универсальным типам данных L и N. Это булевы операции И, ИЛИ и НЕ, которые представлены примитивами с двумя (AND, OR) или одним (NOT) входом типа L и выходом типа L. Как обобщение числовых реляционных операторов применяется тернарный примитив inr с прототипом inr:L(x:N, y:N, z:N). Значение этого примитива - это значение неравенства y  x < y + z. Кроме этих примитивов универсальные примитивы включают так называемый TF-коммутатор if:N(b:L, x:N, y:N). Если b = 1, то значение этого примитива равно x , иначе оно равно y. Назначение этого примитива сходно с назначением if-конструкции языка программирования С. Определяемые пользователем примитивы делятся на примитивы автоматически генерируемые систмой для определяемых типов данных, примитивы доступа к данным и специальные примитивы. Например, для каждого типа данных T примитив, выражающий отношение равенства, с прототипом L(T, T) и TF-коммутатор с прототипом T(L, T, T), создаются автоматически. Примитивы, реализующие отношение «больше чем» и операцию «следующий» создаются, если соответствующие типы данных описаны как упорядоченные. Прототипы и тела примитивов доступа к данным определяются структурой записей анализируемой базы данных. Например, если записи организованы как двумерная матрица, содержащая значения типа D, то PolyAnalyst создает примитив с прототипом D(PosX, PosY), где PosX и PosY - типы данных, представяющие собой горизонтальные и вертикальные позиции в матрице. Таким образом, система PolyAnalyst не имеет внутренних ограничений на структуру исследуемой базы данных, коль скоро необходимые примитивы доступа к данным ей предоставлены. Данные могут быть организованы как набор скалярных величин, векторов, матриц, списков или других структур. Наконец, подгруппа специальных примитивов включают примитивы, соответствующие операциям, специфическим для отдельных предметных областей. Например, вычисление синуса может потребоваться только узкому классу пользователей. Следовательно, прототип и тело примитива, осуществляющего вычисление синуса, должны быть явным образом заданы в случаях, когда это необходимо. 

Как было отмечено ранее, функциональные примитивы рассматриваются как простейшие программы. Для того, чтобы создать более сложные программы из более простых применяются несколько методов продукций (или, что в нашем случае то же самое, структур управления). Внутренний язык PolyAnalyst имеет два основных метода продукций: функциональная композиция и итерация/рекурсия.

1.  Функциональная композиция. Программа, созданная при помощи функциональной композиции, определяется как четверка PFC = <Pup, down, A  in(Pup), 

>, где down - множество программ (непустое), и DT(m()) = DT(). Новая программа PFC имеет следующие синтактические характеристики: DT(PFC) = DT(Pup), in(PFC) =

in(Pup)\A. Семантика этой конструкции вполне очевидна. Чтобы определить значение PFC для заданных входных значений, вычисляются значение, возвращаемые программами из множества down. Затем каждому входу  программы Pup, принадлежащему множеству A, присваивается выходное значение программы m() и программа Pup вычисляется. Возвращенная ей величина становится выходным значением всей конструкции PFC. 

2.  Итерация/рекурсия. В отличие от простого и понятного метода функциональной композиции этот метод, создающий итеративные и рекурсивные конструкции, очень сложен. В связи с ограниченностью объема статьи мы дадим только его формальное определение без сопровождения какими-либо дополнительными комментариями или примерами. Наиболее общая форма этой конструкции выражается следующими двенадцатью компонентами: Piter = <Ppred, Pord, Pcond, act, , Apred  in(Ppred), Aord  in(Pord), Aiter  in(Pcond) 

, 

, 

, 

, out  

>, где Pxxx - программы, act - множество программ и  - множество переменных цикла. С синтаксической точки зрения. переменные цикла - это объекты, имеющие только один атрибут - тип данных (который должен быть перечислимым). Итеративно-рекурсивная конструкция синтаксически правильна, если выполняется следующие дополнительные условия: DT(Ppred) = DT(Pcond) = L, DT(Pord) = N, DT(mxxx()) = DT() для всех mxxx. Специальная псевдо-программа, не имеющая входных параметров, обозначенная как  может служить заменой некоторых компонент рассматриваемой конструкции. Значение, возвращаемое этой псевдопрограммой, всегда равно 1. Например, если  =  , то Ppred и Pord должны быть . Прототип Piter определяется как DT(Piter) = DT(out), in(Piter) =

(in(Ppred)\Apred)  (in(Pord)\Aord)  (in(Pcond)\Aiter). Семантика этой конструкции определяется следующим алгоритмом ее вычисления. (Отметим, что отображения mxxx описывают передачу значений на входы программ, включенных в эту конструкцию).

1. Если   , то создается список LOOPVAR всех комбинаций возможных значений переменных цикла, для которых значение Ppred равно 1. Передача значений переменных цикла на входы программы Ppred определяется отображением mpred.
2. Если   - список LOOPVAR сортируется в порядке возрастания значений, возвращаемых Pord, для комбинаций значений переменных цикла из LOOPVAR. Список LOOPVAR может рассматриваться как матрица LV[i,], где i - номер комбинации значений переменных цикла, соответствующая переменная цикла.

3. i  1.

4. Вычисляются значения всех программ из множества act. Значения входных параметров этих программ при этом определяются следующим правилом. Если miter()  ,, то значение входа  усианавливается равным LV[1,miter()], иначе оно равно значению соответствующего входа всей конструкции Piter.
5. Вычисляется значение Pcond.
6. Если    и  i = <число строк LV> или значение Pcond равно 0, вычисление останавливается. Значение out принимается в качестве значения конструкции Piter.
7. i  i + 1.

8. Вычисляются значения всех программ из множества act. Значениями их входов делаются значения переменных цикла, выходов программ, принадлежащих множеству act, или входов Piter, что определяется отображением miter Например, если miter() =   , то в качестве значение  устанавливается LV[i,]. 

9. Возврат к шагу 5.

Передача значений между компонентами этой структуры схематично изображены на рисунке 2. Помимо описанного здесь общей формы метод итерации/рекурсии имеет несколько специальных форм, которые здесь не рассматриваются.

В принципе, двух рассмотренных методов продукции достаточно для того, чтобы придать внутреннему языку PolyAnalyst выразительную мощность униваерсального языка программирования. Однако один важный частный случай функциональной композиции был выделен как дополнительный третий метод продукций. Этот метод используется особенно часто для выражения числовых зависимостей. Он основан на включении программ возвращающих числовые значения в состав рациональных выражений (т.е. многочленов, деленных на многочлены). Обоснование выбора такой формы числовых зависимостей в качестве особого метода продукций, а также детали реализации этого метода описаны в [Киселев , Арсеньев 96] и не будут рассматриваться в настоящей работе.



Рис.2 Метод продукции итерация/рекурсия.

3. Меры, предотвращающие построение тривиальных и эквивалентных программ

Применяя методы продукции к существующим программам, мы получаем новые программы. Однако нельзя гарантировать, что последние будут выполнять какие-то осмысленные вычисления, будут корректны с семантической точки зрения. Требования семантической правильности программы P могут быть сформулированы в следующем виде:

1. Зависимость от всех входов. Это требование применимо если in(P) . 

.

2.  Зависимость от записи базы данных. Это требование применимо к программам, содержащим примитивы доступа к данным. 

.
3.  Неэквивалентность существующим программам. Для всех существующих программ Q, для которых существует изоморфизм 

, такой что DT(f()) = DT()) и для всех таких изоморфизмов 

, где f[p]определяется равенством 

.
С целью отсева программ, не удовлетворяющих этим условиям, используются следующие механизмы:

а. Входные и выходные программы маркируются дополнительным флагом, называемым «тип совместимости» таким образом, что входы и выходы с определенными комбинациями типов совместимости не могут быть соединены друг с другом в процессе построения новых программ. Например, эквивалентность НЕ(a<b) ( a=b  a>b устраняется, если декларировать несовместимость входа примитива НЕ и выхода примитива МЕНЬШЕ_ЧЕМ.

b. Учитываются свойства симметрии входов программ, так что отбирается только один представитель симметрично эквивалентных продукций. Например, ИЛИ(P(...), ...) оставляется, a ИЛИ(...,P(...)) отбрасывается.

c. Аналогично учитывется требование, что определенные входы примитивов не могут быть подсоединены к одному и тому же объекту (выходу другой программы или переменной цикла). Это помогает избежать эквивалентностей типа ИЛИ(P(...), P(...)) ( P(...).
d. Для коммутирующих продукций выбирается некоторый определенный порядок их применения. Эта мера устраняет эквивалентности типа: P(НЕ(x), y, z, w) = IF(Q(x, y), z, w), где P(x, y, z, w) = IF(ИЛИ(x, y), z, w), Q(x, y) = ИЛИ(НЕ(x), y).

e. Применяются прямые тесты, проверяющие выполнение требований 1 и 2.

f. Для каждой созданной программы PolyAnalyst вычисляет специальную величину, называемую сигнатурой пар "вход-выход", которая зависит от значения входов и соответствующих им значений выходов программы. Процедура вычисления этой сигнатуры гарантирует, что программы, эквивалентные в смысле, определенном в условии 3, имеют одно и то же значение данного индекса. Поэтому процедуры с равными значениями индекса тестируются на предмет уставновления их экввивалентности.

4. Оценка построенных программ
Как было отмечено, создаваемые программы рассматриваются как решения некоторой задачи. Например, если решается задача нахождения числовых зависимостей, то программы, строимые системой PolyAnalyst, трактуются как регрессионные функции и оцениваются в терминах стандартной ошибки соответствующих регрессионных моделей. Строго говоря, не каждая программа рассматривается как потенциальное решение. Программы, которые не включают примитивов доступа к данным, и даже некоторые классы программ, включающие такие примитивы, служат только как компоненты других программ. Модуль, осуществляющий оценку программ, может, вообще говоря, реализовывать произвольный функционал Ev[P], который должен быть минимизирован. Эта черта дает системе гибкость и возможность быть примененнной для решения широкого класса задач KDD и оптимизации. Следует отметить, что в общем случае каждая программа P представляет собой множество отображений множества записей базы данных в DT(P), параметризованное значениями входных параметров. Поэтому для каждой построенной программы P должна быть решена задача нахождения наилучшего в терминах минимальности Ev[P] набора значений входных параметров. В зависимости от вида функционала Ev[P] и программы P для решения этой задачи могут использоваться методы комбинаторики, численной оптимизации или другие подходы.

5. GT-поиск

Последняя, но не менее важная компонента системы PolyAnalyst - это модуль, который выбирает методы продукций и компоненты для построения новых программ. Синтез новых программ ведется двумя процессами. Первый, с более низким приоритетом, осуществляет полный перебор синтаксически и семантически правильных программ в порядке возрастания сложности программ, которая примерно равна числу входящих в них примитивов. Другой процесс, имеющий более высокий уровень приоритета, создает новые программы, используя так называемые обобщающие преобразования (GT - generalizing transformations) [Киселев, Арсеньев 96]. Применение GT к существующей программе порождает новую программу, называемую GT-производной. Программа 

называется GT-производной программы P, что обозначается как 

, если:

1.  Существует взаимооднозначное отображение 

, такое что DT(f()) = DT();
2.  Существует взаимооднозначное отображение 

, такое что q = F(p) => q(f( p() и 

.

Для каждой программы существует большое количество классов преобразований ее структуры, которые ведут к образованию ее GT-производной. Успешность использования GT-поиска для ведения направленного поиска в пространстве программ основана на очевидном факте, что 

. В самом деле, всегда существует такая комбинация значений входов 

, которая делает 

 тождественной P. Поэтому оценка построенной программы 

 не хуже оценки P. Более того, если 

 включает вход типа N, и частная производная 

 по значению этого входа отлична от нуля, то мы можем всегда уменьшить величину 

 небольшим изменением значения на этом входе в соответствующем направлении. Это свойство позволяет организовать GT-поиск в пространстве программ следующим образом. Когда процесс полного поиска находит программу для которой Ev[P] достаточно мало, она становится «родителем» для поколения программ, создаваемых из этой программы при помощи GT. Если одна из полученных программ показывает значительное уменьшение Ev[P], то в свою очередь становится отправной точной для построения новых программ при помощи GT, и так далее. Используя такой подход, можно построить довольно сложную программу за вполне разумный период времени. Этим описанием GT-поиска мы завершим обсуждение внутренних механизмов системы PolyAnalyst, для случая произвольно организованных данных. Следующий раздел посвящен описанию важного частного случая, когда данные имеют структуру «набора значений атрибутов».

6. Специализация компонент и алгоритмов системы PolyAnalyst для анализа данных представленных как набор значений атрибутов.

Прежде всего дадим более строгое определение, что такое данные, представленные в форме набора значений атрибутов (далее SAV - set of attribute values). С точки зрения формализма системы PolyAnalyst формат данных определяется прежде всего множеством примитивов доступа к данным, а кроме того множеством и свойствами определяемых пользователем типов данных и примитивов. Термин «набор значений атрибутов» означает, что записи в изучаемой базе данных являются наборами скалярных величин различных типов. Поэтому для каждой позиции в записи данных генерируется отдельный примитив доступа, не имеющий входных параметров. Тип данных выхода каждого такого примитива соответствует типу данных значений, стоящих в соответствующей позиции записи. Для каждой позиции, содержащей неупорядоченные нечисловые величины, вводится дополнительный тип данных. Кроме примитивов доступа единственный класс определяемых примитивов, который может быть введен для случая формата данных SAV, это класс примитивов равенства для определяемых типов данных. Легко видеть, что такой набор типов данных и функциональных примитивов оставляет мало возможностей для использования метода итерации-рекурсии для построения новых программ. По этой причине, а также вследствие его легкой реализуемости, в случае анализа SAV данных разумно использовать только метод функциональной композиции. Кроме того, в этом случае основная часть программ генерируется с использованием метода построения рациональных выражений - частного случая метода функциональной композиции.

Кроме внутреннего языка программирования существует и другая составляющая системы PolyAnalyst, которая может существенно использовать предположение о SAV-организации данных. Это механизм GT-поиска. Поскольку в этом случае очень важную роль играет метод построения рациональных выражений, то наиболее часто используются следующие два вида обобщающих преобразований:

1. Обозначить рациональное выражение, подвергаемое обобщающим преобразованиям, как P = A/B, где A и B - многочлены. Если Q - программа, возвращающая числовые значения, а C и D - многочлены, то, как легко видеть, программа 

 - это GT-производная от P. В самом деле, если программа может быть представляется как многочлен, то коэффициенты многочлена являются ее входными переменными. Принимая все коэффициенты C и D равными нулю, мы получаем очевидное равенство R = P.
2. Если мы умножим любой член в A или B на конструкцию IF(Q, a, b), где Q -программа, возвращающая булево значение, а a и b - входные параметры типа N, то получившееся рациональное выражение будет GT- производной от P. Это справедливо, так как если a = b = 1 то IF(Q, a, b)  1.

Нужно отметить, что основная коммерческая версия PolyAnalyst использует только эти два класса GT.

7. Выводы

История успешного применения PolyAnalyst в различных сферах, включая банковское дело, маркетинг, производство и множество других областей подтверждает эффективность применения техники автоматизированного синтеза программ для решения задач KDD. Универсальность описанного подхода связана с отсутствием каких-либо присущих системе ограничений как на структуру анализируемых данных, так и на процедуру оценки конструируемых программ в соответствии с произвольным критерием, осуществляемую модулем оценки программ PolyAnalyst. GT-поиск и механизмы подавления генерации тривиальных и эквивалентных программ решают или по меньшей мере ослабляют проблему комбинаторного возрастания числа порождаемых программ. Использование предположения о структуре данных SAV позволяет сделать значительные упрощения, что дополнительно повышает производительность системы 
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