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6
Conclusao

Neste trabalho, foram fornecidos métodos eficientes para a aplicacao
da regressdo por minimos quadrados parciais em diversas dreas além da
origindria, a quimiometria. Para tanto, foram incorporados ao algoritmo de
regressao PLS1 paralelismo e métodos diretos para o caso PLS2, procurando
o tratamento de grandes massas de dados. Para o aumento do poder predi-
tivo, foi acoplada também nao-linearidade de forma eficiente via funcoes de

nucleo.

6.1
Principais resultados

Num primeiro passo, a arquitetura de modelos competidores MEM [33,
32] demonstra a pertinéncia da regressdo PLS pela simplicidade e qualidade
apresentadas. Além disto, o uso da transformada Haar de wavelets, por
fornecer uma representacao do perfil do padrao, permitiu uma melhor
particao do espaco de amostras.

Para o tratamento de grandes conjuntos de dados, foram desenvolvidos
dois algoritmos. O primeiro é o PPLS [37, 41, 40|, uma versao paralela
para o caso PLS1 de uma varidvel dependente. Dentre suas principais

caracteristicas destacamos:
1. facil implementacao com baixo custo;

2. bom desempenho, com um aproveitamento de 75% de cada proces-

sador ao serem usadas 4 maquinas.

O segundo algoritmo apresentado é o DPLS [37, 41, 36|, uma versao aprox-
imada para o caso PLS2 de mais de uma variavel dependente, possuindo os

seguintes atributos:

1. curva PRESS semelhante a do método exato, mostrando qualidade de

predicao competitiva;
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2. ganho acima de 40% no desempenho computacional.

O aumento significativo de desempenho conseguido faz dos dois algoritmos
candidatos para o tratamento de grandes conjuntos de dados. DPLS fornece
um método direto para a constru¢ao de modelos preditivos, enquanto PPLS
explora a natureza distribuida da entrada, para paralelizar de forma eficiente
o calculo dos fatores PLS.

O uso de funcdes de nucleo permitiu a incorporacao de nao-linearidade.
Isto foi realizado de forma eficiente, pois caracteristicas nao lineares das
variaveis independentes foram adicionadas a entrada de forma implicita,
nao aumentando a complexidade computacional.

A primeira contribuicdao é LPLS, uma versao do algoritmo PLS1, que

em relacdo a versoes existentes [46] apresenta

1. maior eficiéncia computacional, pois explora a particularidade de

apenas uma variavel dependente;

2. um algoritmo iterativo para a predicao, nao apresentando problemas

de estabilidade numérica;

3. representacao classica do PLS1, com os escores nao normalizados.

Seguindo a mesma linha da versao linear, é fornecido KDPLS, uma
versao kernel para o algoritmo PLS2 aproximado DPLS. Nos experimentos,
as mesmas caracteristicas foram observadas: qualidade competitiva e melhor
desempenho computacional.

A terceira contribuicao utilizando funcoes de nucleo, é o MKPLS, que
estende os algoritmos kernel existentes, empregando mais de um nicleo para
a construcao do modelo nao-linear. Isto é realizado empregando uma funcgao
de niicleo para os primeiros fatores, e uma segunda para os demais. Dentre

os principais atributos, sao destacados:

1. modelagem mais compacta, pois possui mesma taxa de aprendizado

do PLS para os primeiros fatores;
2. poder preditivo competitivo quando comparado com o LPLS;

3. demonstra, em certos casos, que a modelagem linear para os primeiros

fatores fornece melhor predigao para os demais nao-lineares;

4. possui desempenho no minimo equivalente ao de outros modelos.

Com isto, 0 MKPLS pode ser considerado uma alternativa aos algoritmos

para regressao PLS baseados em funcoes de nicleo.
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6.2
Trabalhos Futuros

No decorrer do desenvolvimento dos algoritmos aqui apresentados,
alguns pontos levantados merecem maior atencao, em trabalho ainda a ser
realizado.

Com relacao ao PPLS, uma implementacao em arquitetura de

memoria compartilhada deve fornecer melhor desempenho.
Quanto ao DPLS, a mesma abordagem aproximada, de decomposicao em
blocos, pode ser usada para a andlise em componentes principais. Seria in-
teressante analisar a estabilidade dos resultados, juntamente com o ganho
em desempenho computacional.

Para o LPLS, a implementagao de uma versao PLS2 resolvendo o
caso geral da equacao 5-11, fornecendo uma versao nao-linear do algoritmo
classico, para comparagdo com [46]. Além disto, uma heuristica para a
escolha do ntcleo com seus ajustes, forneceria um método eficiente para
a calibracao do modelo.

A elaboracao da versao multi-ntiicleos MKPLS levou ao aumento do niimero

de parametros no treinamento, acarretando nas seguintes consideracoes:

1. observar desempenho com dois nicleos nao aditivos, ou seja, sem que
Ky = Ky + K;

2. explorar possivel beneficio ao se usar mais de dois nicleos, ja que isto

pode ser realizado com os algoritmos para desconto apresentados;

3. medir o desempenho em conjuntos provenientes de outras areas além

da quimica [24];

4. aestratégia multi-nicleos desenvolvida para o MKPLS, deve se aplicar

com 0 mesmo sucesso aos outros métodos de regressao parcial, como
o PCR [45].

Dado que o objetivo é mostrar a viabilidade da estratégia multi-nicleos,
nao foi realizada nenhuma filtragem adicional nos dados para remocao de
possiveis dados espurios. Além disto, dada a origem do PLS, o conjunto NIR
possui dados com populagao reduzida, sendo de no méaximo 282 amostras.
A aplicacao de técnicas de filtragem, além do uso de conjuntos de maior

tamanho, devem fornecer predigoes melhores e mais estaveis.
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