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Τεχνητά Νευρωνικά Δίκτυα

Artificial Neural Networks (ANN)

Τα Τεχνητά Νευρωνικά Δίκτυα (ΤΝΔ) αποτελούν μια
προσπάθεια προσέγγισης-μίμησης της λειτουργίας του
ανθρώπινου εγκεφάλου
 Η αρχιτεκτονική τους βασίζεται στην αρχιτεκτονική του
Νευρικού Συστήματος
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Τα βιολογικά νευρωνικά δίκτυα

-Στον ανθρώπινο εγκέφαλο, κάθε νευρώνας μπορεί να
διαβιβάσει ένα ηλεκτροχημικό σήμα. Αποτελείται από:
1) μια διακλαδισμένη δομή εισόδου (input), τους
δενδρίτες,
2) ένα κύριο κυτταρικό σώμα (cell body) και
3) από μια δομή εξόδου (output), τους νευροάξονες
(axon).

Οι νευροάξονες του ενός κυττάρου συνδέονται με τους
δενδρίτες του άλλου, μέσω
των συνάψεων (synapse).
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Όταν ένας νευρώνας ενεργοποιείται, πυροδοτεί ένα
ηλεκτροχημικό σήμα κατά μήκος του νευροάξονα, το οποίο
διασχίζει την σύναψη προς το επόμενο κύτταρο, το οποίο
μπορεί επίσης να ενεργοποιηθεί.

Ένας νευρώνας πυροδοτείται μόνο όταν το σήμα που
φτάσει από τους δενδρίτες του, υπερβαίνει ένα ορισμένο
επίπεδο: το κατώφλι (ουδός) πυροδότησης.
Ο νευρώνας μπορεί να δέχεται
πολλά ερεθίσματα (εισερχόμενα)

Κάποια μπορεί να τον ενεργοποιήσουν

αλλά έχει μόνο 1 εξερχόμενο

Το σύστημα εκπαιδεύεται με ρυθμίσεις στις συνάψεις
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ΑΝΝ

Αποτελούν είδος τεχνητής νοημοσύνης, βασισμένο στην
προσπάθεια ενσωμάτωσης και προσομοίωσης σε ένα
υπολογιστικό σύστημα των βασικών χαρακτηριστικών της
ανθρώπινης σκέψης για να επιλυθούν πρακτικά
προβλήματα.
Τα Νευρωνικά Δίκτυα (Ν.Δ.) εκπαιδεύονται με τη βοήθεια
παραδειγμάτων, έτσι ώστε να μαθαίνουν το περιβάλλον
τους. Στόχος να μαθαίνουν να αναγνωρίζουν μαθηματικά
πρότυπα σε συγκεκριμένα δεδομένα.
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Οι βασικές ιδιότητές τους που τα καθιστούν τόσο επιθυμητά
συνίστανται:

Ι) Στη μη-γραμμικότητα που επιτρέπει την καλύτερη
προσαρμογή στη βάση δεδομένων.

ΙΙ) Στην ανυπαρξία ευαισθησίας ως προς το «θόρυβο»,
παρέχοντας ακριβείς προβλέψεις παρουσία ανακριβών
δεδομένων.

ΙΙΙ) Στον υψηλό παραλληλισμό τους που καθιστά την
επεξεργασία ταχύτατη.

ΙV) Στην εκμάθηση και στην προσαρμοστικότητα που
επιτρέπουν στο σύστημα να ανέχεται το σφάλμα και την
αποτυχία, να ενημερώνει και να τροποποιεί την εσωτερική του
δομή σε ένα διαρκώς μεταβαλλόμενο περιβάλλον.

V) Στη γενίκευση (generalization) που καθιστά δυνατή την
εφαρμογή του μοντέλου σε άγνωστα δεδομένα.



7

Λόγω των ικανοτήτων τους σε προβλήματα πρόβλεψης και
ταξινόμησης, χρησιμοποιούνται σε πληθώρα εφαρμογών σε
όλα σχεδόν τα ερευνητικά πεδία. Ενδεικτικά στις επιστήμες
υγείας χρησιμοποιούνται:

- Στην αναγνώριση προτύπων και απεικόνιση αναλυτικών
δεδομένων μέσα από πολύπλοκα και “θορυβώδη” δεδομένα,
π.χ. από φασματοσκοπικές τεχνικές (μεταβολομική κτλ).
- Στην εξαγωγή σχέσεων δομής-ιδιοτήτων (QSPR) όπου

η ιδιότητα μπορεί να είναι o χρωματογραφικός χρόνος
ανάσχεσης, η ικανότητα σύνδεσης με υποδοχείς κ.α.
- Στην ανάπτυξη νέων φαρμακοτεχνικών μορφών.
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Νευρωνικά Δίκτυα Στατιστικές μέθοδοι

Χαρακτηριστικά (features) Μεταβλητές

Δεδομένα εισόδου (inputs) Ανεξάρτητες μεταβλητές

Τιμές ή αποτελέσματα εξόδου

(outputs)

Εξαρτημένες μεταβλητές (τιμές

πρόβλεψης)

Συναπτικά βάρη (synaptic weighs) Συντελεστές παλινδρόμησης

Σφάλμα (error) Υπόλοιπα

Εκμάθηση (learning)

Εκτίμηση (υπολογισμός) παραμέτρωνΕκπαίδευση (training)

Προσαρμογή (adaptation)

Πρότυπο ή ζεύγος εκπαίδευσης

(training pair)
Παρατήρηση

Πίνακας 3.1. Συσχέτιση όρων στα νευρωνικά δίκτυα
και στις πιο κλασσικές στατιστικές μεθόδους
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Ανατομία ΑΝΝ

Ένα τυπικό νευρωνικό δίκτυο αποτελείται από:

1) τους νευρώνες: οι τεχνητοί νευρώνες αναφέρονται ως
μονάδες επεξεργασίας (nodes) ή και κύτταρα (cells) και έχουν
συνδέσεις που τους επιτρέπουν να δέχονται (outputs ή
inputs) και να αποστέλλουν “σήματα”. Το σύνολο των
εισερχομένων σημάτων “αθροίζεται” και στην περίπτωση
που το αποτέλεσμα υπερβαίνει κάποιο όριο ενεργοποίησης
(activation level), υφίστανται μετατροπή μέσω μίας
συνάρτησης μεταφοράς (transfer function). Αυτό το
εξερχόμενο σήμα θα παίξει το ρόλο δεδομένου εισόδου (input)
σε επόμενο νευρώνα ή το αποτέλεσμα εξόδου (output). Το
σημείο επικοινωνίας 2 νευρώνων καλείται σύνδεση και η
ισχύς της συναπτικό βάρος (synaptic weight).
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Η βασική λειτουργική μονάδα ενός ΑΝΝ καλείται perceptron
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2) τις στοιβάδες (layers): Κάθε ΑΝΝ αποτελείται από
στοιβάδες νευρώνων που συνδέονται μεταξύ τους και
διακρίνονται σε στοιβάδα εισόδου (input layer), στοιβάδα
εξόδου (output layer) και την (τις) κρυμμένη(ες)
στοιβάδα(ες) (hidden layer(s)).
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Η ονομασία της κρυμμένης στοιβάδας οφείλεται στην
ανυπαρξία γνώσεων του ερευνητή για το είδος των
διεργασιών, των υπολογισμών και της προσαρμογής των
παραμέτρων.

Συχνά αναφέρεται ως το μαύρο κουτί ενός ΑΝΝ, το οποίο
μετά την εισαγωγή των δεδομένων επιλέγει μόνο του
ποιες μεταβλητές είναι σημαντικότερες για την ανάπτυξη
του μοντέλου.

Από τη στιγμή που οι νευρώνες εξόδου (output neurons)
παρέχουν την ορθή απόκριση του δικτύου, άρα και τη
λύση στο αρχικό πρόβλημα, το μειονέκτημα της ύπαρξης
των κρυμμένων στοιβάδων υπερκαλύπτεται.
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Νευρωνικό
Δίκτυο

Νευρώνας

Σύναψη

Επίπεδο
Εισόδου

1ο

Κρυφό
Επίπεδο

2ο

Κρυφό
Επίπεδο

Επίπεδο
Εξόδου Επίπεδο
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3) τις συνδέσεις (connections): Πρόκειται για κάθε γραμμή
επικοινωνίας από τον νευρώνα-πομπό στο νευρώνα-δέκτη
του σήματος. Υπάρχουν διεγερτικές (excitatory) συνδέσεις
που προκαλούν πυροδότηση-ενεργοποίηση του νευρώνα και
ανασταλτικές (inhibitory) που την αποτρέπουν. Υπάρχουν
πολύπλοκα είδη συνδέσεων όπως ο ανταγωνισμός και η
ανάδραση. Οι συνδέσεις, μαζί με τα συναπτικά βάρη που τις
συνοδεύουν, καθορίζουν τη διάδοση-προσαγωγή του
σήματος μέσα στο δίκτυο.
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Κάθε σήμα που μεταφέρεται μέσω της σύνδεσης
πολλαπλασιάζεται με το αντίστοιχο βάρος, το οποίο
μπορεί να έχει είτε θετική, είτε αρνητική τιμή.
Συνήθως παριστάνεται ως wij όπου i ο νευρώνας-δέκτης
και j ο νευρώνας-αποστολέας.

Η σωστή ρύθμιση τους είναι πολύ σημαντική για την
αποτελεσματική λειτουργία του δικτύου και η εύρεση των
κατάλληλων βαρών γίνεται δυνατή μέσω μιας διαδικασίας
“εκπαίδευσης” (training phase).
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Η σύνδεση των νευρώνων υλοποιείται με «βάρη»:
 Σε κάθε νευρώνα οι τιμές εισόδου πολλαπλασιάζονται

με μια τυχαία τιμή που αποκαλείται βάρος.
 Στο αποτέλεσμα αυτό προστίθεται ένα άλλο βάρος, το

πολωμένο, το οποίο αρχικά λαμβάνει τιμή 1.
 Το άθροισμα αυτό διοχετεύεται σε μια συνάρτηση που

ονομάζεται συνάρτηση μεταφοράς (transfer function)
και οδηγεί στην κανονικοποίησή του.
 Το τελικό αποτέλεσμα αποστέλλεται μέσω των

συνάψεων σε άλλους νευρώνες.
 Οι τιμές των βαρών διαφοροποιούνται σε κάθε

κύκλο λειτουργίας του νευρωνικού δικτύου με τη
βοήθεια των αλγόριθμων εκπαίδευσης, ώστε να
υλοποιηθεί η επιθυμητή μετατροπή των διανυσμάτων
εισόδου σε διανύσματα εξόδου
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ΤΑ ΒΑΡΗ:

 Σταθμίζουν  την έξοδο του νευρώνα.
 Τοποθετούνται πάνω στις συνάψεις.
 Αποτελούν τη μνήμη του νευρωνικού δικτύου.
 Εκφράζουν το βαθμό που ένα στοιχείο εισόδου

επηρεάζει την τελική διαμόρφωση του
αποτελέσματος.

 Οι τιμές που λαμβάνουν τα βάρη κυμαίνονται είτε από
0 ως 1 είτε από -1 ως 1.

 Όσο πιο μεγάλη είναι η τιμή του βάρους τόσο
περισσότερο το συγκεκριμένο στοιχείο εισόδου
επηρεάζει το αποτέλεσμα (αντιστοιχία με συντελεστή)



18

Τα δεδομένα εισόδου χωρίζονται εξ’ αρχής σε
Ι) ομάδα εκπαίδευσης (training set),
II) ομάδα αξιολόγησης ή επικύρωσης (cross validation
set) και
ΙΙΙ) ομάδα ελέγχου (testing set).

Κατά τη διάρκεια της εκπαίδευσης, οι τιμές των
συναπτικών βαρών συνεχώς μεταβάλλονται με βάση το
λεγόμενο κανόνα εκμάθησης (learning rule).

Αναλόγως της αρχιτεκτονικής των δικτύων απαντώνται
διαφορετικές διαδικασίες εκμάθησης, όπως για
παράδειγμα η ελεγχόμενη (supervised) και η μη-
ελεγχόμενη (unsupervised).
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• Συναρτήσεις διέγερσης και μεταφοράς

Μόλις τα “ζυγισμένα” δεδομένα εισόδου (το γινόμενό τους
με τα αντίστοιχα βάρη) εισέλθουν στο νευρώνα, αθροίζονται
για να μας δώσουν το αποτέλεσμα της συνάρτησης η οποία
είναι θεμελιώδης για όλα τα δίκτυα:

Το καθαρό (net) αποτέλεσμα του εξερχομένου σήματος
(output) από το νευρώνα i, ισούται με το άθροισμα του
γινομένου των βαρών επί των αντίστοιχων σημάτων
(inputs) που δέχεται ο νευρώνας i από το νευρώνα j.
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Συνεπώς, το αποτέλεσμα της συνάρτησης διέγερσης είναι το
άθροισμα των “ζυγισμένων” εισερχόμενων σημάτων σε μία
δεδομένη χρονική στιγμή.
Οι κατεξοχήν χρησιμοποιούμενες τιμές είναι -1 και +1, όπου η
πρώτη σημαίνει “ανενεργός” και η δεύτερη “ενεργός”
νευρώνας.
Η παραπάνω τιμή εισάγεται στη συνάρτηση μεταφοράς η
οποία τελικά μας δίνει το πραγματικό αποτέλεσμα εξόδου
(actual output).
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Συναρτήσεις μεταφοράς

Ι) η γραμμική συνάρτηση (linear), η οποία χαρακτηρίζεται
από σταθερή κλίση (slope) και αντιστοιχεί στο γραμμικό
μοντέλο παλινδρόμησης.

ΙΙ) η συνάρτηση ορίου διέγερσης (threshold), η οποία
μπορεί να περιγραφεί από τη φράση «όλα ή τίποτα». Δηλαδή,
αν η τιμή διέγερσης είναι μεγαλύτερη από το όριο (threshold)-
συστηματικό σφάλμα (bias), ο νευρώνας θα δώσει τιμή ίση με
1, ειδάλλως το αποτέλεσμα θα είναι 0.

Νευρώνας Συναρτήσεις
Μεταφοράς

W1

W2

WI

+ b α

Hard-Limit

Γραμμική

Σιγμοειδής

 f
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 1

-1

 1

-1

 1

-1

Νευρώνας Συναρτήσεις
Μεταφοράς

W1

W2
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+ b α

Hard-Limit

Γραμμική

Σιγμοειδής

 f
p1

P21

Pi

)(  wpbfa

 1

-1

 1

-1

 1
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ΙΙΙ) η σιγμοειδής ή λογιστική (sigmoid or logistic), η οποία
πρόκειται για μία συνεχής και μονότονη καμπύλη και είναι η
πλέον χρησιμοποιούμενη στις κρυμμένες στοιβάδες
πολυστοιβαδικών ΑΝΝ. Έχει το χαρακτηριστικό πως είναι
παραγωγίσιμη σε όλο το πεδίο ορισμού της και συμπιέζει
τις τιμές των αποτελεσμάτων εξόδου μεταξύ 0 και 1.

Νευρώνας Συναρτήσεις
Μεταφοράς

W1

W2

WI

+ b α

Hard-Limit

Γραμμική

Σιγμοειδής

 f
p1

P21

Pi

)(  wpbfa

 1

-1

 1

-1

 1

-1

όπου θ είναι το όριο διέγερσης και β ο σχετιζόμενος με την
κλίση παράγοντας.
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IV) η υπερβολική συνάρτηση εφαπτομένης (hyperbolic
tangment), η οποία είναι ουσιαστικά ίδιας μορφής με την
προηγούμενη και διαθέτει τις ίδιες ιδιότητες. Ωστόσο, δίνοντας
τιμές στα αποτελέσματα εξόδου από -1 έως 1, έχει καλύτερες
δυνατότητες.

F=tanh(x/2)

V) η συνάρτηση κατά Gauss (Gaussian) η οποία διαθέτει τη
χαρακτηριστική κωδωνοειδή μορφή και αποτελεί σπάνια
επιλογή για τη μετατροπή της τιμής διέγερσης.
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Νευρωνικά Δίκτυα Πολλών Στοιβάδων

Η ενσωμάτωση των κρυμμένων στοιβάδων μεταξύ των
στοιβάδων εισόδου και εξόδου, είχε σαν αποτέλεσμα τη
γέννηση των πολυστοιβαδικών δικτύων (Multilayer Feed-
Forward –MLF ή Multilayer Perceptron -MLP), τα οποία
αποτελούν επέκταση των perceptrons. Σήμερα τα MLF
αποτελούν τα πλέον χρησιμοποιούμενα δίκτυα σε πολλές
εφαρμογές.

Η διάδοση του σήματος γίνεται μόνο από τη μία στοιβάδα
στην επόμενη και όχι αντίστροφα. Αυτός είναι ο λόγος για τον
οποίο χαρακτηρίζονται ως “διάδοσης προς τα εμπρός” (feed-
forward).
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Ελεγχόμενη ή Επιτηρούμενη εκμάθηση (Supervised
learning)

Πρόκειται για τύπο εκμάθησης, στις οποίες το σήμα του
σφάλματος κατά κάποιο τρόπο “επιστρέφει” προς τα πίσω,
τροποποιώντας και ρυθμίζοντας τα βάρη, κατά τέτοιο τρόπο,
ώστε να μην επαναληφθεί το ίδιο σφάλμα. Η ελεγχόμενη
εκμάθηση προϋποθέτει την εκ των προτέρων γνώση του
επιθυμητού αποτελέσματος και συγκεκριμένα, καθώς το
δίκτυο επεξεργάζεται τα εισαγόμενα στοιχεία και εξάγει ένα
αποτέλεσμα, αυτό συγκρίνεται με την τιμή αναφοράς,
δίνοντας συγκεκριμένη κατεύθυνση στο δίκτυο. Τα ελεγχόμενα
νευρωνικά δίκτυα (Supervised Neural Networks ή SNN)
συνήθως βρίσκουν εφαρμογή σε συναρτήσεις που εκφράζουν
μη γραμμικές συσχετίσεις και σε προβλήματα ταξινόμησης.
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Σε ένα ΑΝΝ θεωρείται ότι έχει επιτευχθεί εκμάθηση όταν:

1) προσεγγίζει την ανακρίβεια, την ασάφεια και το
θόρυβο χωρίς σημαντική αρνητική επίδραση στην απόκριση
και

2) όταν γενικεύει από τον αντικειμενικό στόχο για τον
οποίο έγινε η εκμάθηση στην εφαρμογή σε άγνωστα
δείγματα.
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Τα SNN είναι κατά κανόνα MLF δίκτυα, στα οποία γίνεται
χρήση του κανόνα οπισθοδιάδοσης (back propagation).
Κατ’ αυτόν η διαδικασία σύγκρισης της τιμής του δικτύου
και της επιθυμητής γίνεται, είτε μετά από κάθε πρότυπο
(on-line ενημέρωση), είτε αφού γίνει παρουσίαση όλων
των προτύπων (batch ενημέρωση).
Με βάση τη στρατηγική του κανόνα-οπισθοδιάδοσης, η
προσαρμογή των βαρών πραγματοποιείται προς την
κατεύθυνση που ελαχιστοποιεί το σφάλμα. (Μέθοδος 1ης
τάξεως)

Η διαδικασία επαναλαμβάνεται για κάθε ένα από τα
δεδομένα εισόδου (ή για όλα μαζί) σε κάθε κύκλο
εκπαίδευσης. Ως κύκλος εκπαίδευσης (epoch) ορίζεται
μία διόρθωση των συναπτικών βαρών για όλα τα
παραδείγματα της ομάδας εκμάθησης.
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Ο ρυθμός εκμάθησης (learning rate), που συμβολίζεται με
“n”, είναι ιδιαίτερα σημαντικός για την αποτελεσματικότητα της
διαδικασίας εκπαίδευσης του δικτύου.

Σε περίπτωση που είναι πολύ μικρός, η πορεία
βελτιστοποίησης των βαρών στην επιφάνεια του σφάλματος
γίνεται με πολύ αργό ρυθμό, αλλά το χειρότερο είναι πως
υπάρχει η πιθανότητα να κολλήσει σε κάποιο τοπικό ελάχιστο
(local minimum).

Ένας πολύ μεγάλος ρυθμός εκμάθησης μπορεί να
οδηγήσει το σύστημα σε συνεχείς παλινδρομήσεις, με
αποτέλεσμα να μην καταλήγει στο ολικό ελάχιστο (global
minimum).

Για τη σιγμοειδή συνάρτηση συνήθως χρησιμοποιούνται
τιμές 0,5 < n < 1.
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Ιδιαίτερα σημαντική παράμετρος της εκπαίδευσης είναι ο
συντελεστής ορμής (momentum), που συμβολίζεται με “α”
(συνήθως 0,6 < α < 0,8), και αντιπροσωπεύει την ποσότητα
μεταβολής του βάρους από τον προηγούμενο κύκλο για τον
καθορισμό της μεταβολής του στον επόμενο κύκλο.
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Ο αλγόριθμος συνδεδεμένης κλίσης (conjugate gradient
algorithm) ανήκει στις μεθόδους 2ης τάξης, οι οποίες κάνουν
χρήση της καμπυλότητας ή κυρτότητας (2η παράγωγος) της
επιφάνειας του σφάλματος, προκειμένου να κάνουν την
τροποποίηση των βαρών. Ο αλγόριθμος της συνδεδεμένης
κλίσης ισορροπεί άριστα ανάμεσα στην ταχύτητα υπολογισμού
και την απόδοση. Κάθε τροποποίηση-ενημέρωση των βαρών
πραγματοποιείται προς μία κατεύθυνση, αποφεύγοντας την
ελιγμογραμμία που απαντά στις μεθόδους 1ης τάξης.

Η επιλογή του αλγόριθμου οπισθοδιάδοσης ή της
συνδεδεμένης κλίσης εξαρτάται από τη φύση του
προβλήματος που μελετάται. Ωστόσο, ο δεύτερος πλεονεκτεί
σημαντικά του πρώτου, παρέχοντας ένα πολύ
αποτελεσματικότερο τρόπο βελτιστοποίησης πολύπλοκων και
πολυπαραμετρικών συστημάτων.



31

ΑΡΧΙΤΕΚΤΟΝΙΚΗ ΤΕΧΝΗΤΩΝ ΝΕΥΡΩΝΙΚΩΝ
ΔΙΚΤΥΩΝ:

ΕΠΙΤΗΡΟΥΜΕΝΗ ΕΚΠΑΙΔΕΥΣΗ
Το τεχνητό νευρωνικό δίκτυο τροφοδοτείται τόσο με
διανύσματα εισόδου όσο και με διανύσματα εξόδου.

Το δίκτυο υπολογίζει ένα προσωρινό αποτέλεσμα εξόδου,
το συγκρίνει με το επιθυμητό και υπολογίζει, μέσω μιας
συνάρτησης λάθους, το λάθος.

Το λάθος στέλνει σήμα στους αρχικούς νευρώνες και αυτοί
με τη σειρά τους στους υπόλοιπους για τροποποίηση των
βαρών, ώστε τα νέα τροποποιημένα βάρη να ελαττώσουν
το σφάλμα.

Αν το σφάλμα δεν ελαττωθεί κάτω από ένα ορισμένο
επίπεδο (κατώφλι), τότε τροποποιούνται εκ νέου τα βάρη.
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Κίνδυνος: Υπερπροσαρμογή (“over-fitting”, “over-learning” ή
“over-training”):

Ένα μοντέλο με πολλά βάρη (άρα και εισερχόμενα) απομνημονεύει
την ομάδα εκμάθησης και όχι την γενικότερη σχέση.

Είναι τότε λιγότερο ικανό να γενικεύσει σε άλλα εισερχόμενα
(άγνωστα) δείγματα.

Υπερεκπαίδευση….
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Λύση: Χρήση μιας άλλης ανεξάρτητης ομάδας δειγμάτων:
της ομάδας επικύρωσης (validation set).

ΠΡΟΣΟΧΗ: Ορθή (αντιπροσωπευτική) επιλογή της
ομάδας εκμάθησης με δείγματα από όλες τις ομάδες.

Τα δείγματα σε κάθε ομάδα πρέπει να καλύπτουν το εύρος
διακυμάνσεων και την επίδραση του “θορύβου”.
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Αρχικά όσο η εκπαίδευση του μοντέλου συνεχίζεται, το
σφάλμα πρόβλεψης μειώνεται για την ομάδα εκμάθησης
(εκπαίδευσης), αλλά και την ομάδα επικύρωσης.

Αν το σφάλμα στην δεύτερη ομάδα
σταματήσει να μειώνεται και
αντίθετα αρχίζει να αυξάνεται,
αποδεικνύεται η υπέρ-προσαρμογή
του μοντέλου.ομάδα

επικύρωσης

ομάδα
εκμάθησης
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Δηλαδή έχω 3 ομάδες δειγμάτων:

 την ομάδα εκμάθησης που περιέχει τα “πρότυπα”
δείγματα για την εκμάθηση/εκπαίδευση

 την ομάδα επικύρωσης που καθορίζει το τέλος της
εκπαίδευσης και χρησιμοποιείται στη
βελτιστοποίηση των παραμέτρων

 την ομάδα ελέγχου που ελέγχει την επιτευχθείσα
ικανότητα πρόβλεψης και ΔΕΝ συμμετέχει στην
διαμόρφωση των παραμέτρων του δικτύου.
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Μη Ελεγχόμενη εκμάθηση (Unsupervised learning)

Στο συγκεκριμένο τύπο εκμάθησης, δεν υπάρχει “εκπαιδευτής”.

Στο δίκτυο εισάγονται μόνο τα δεδομένα εισόδου, χωρίς τα
αντίστοιχα επιθυμητά αποτελέσματα.

Το δίκτυο πρέπει να φέρει εις πέρας μία κατάσταση
αυτοοργάνωσης που να επιτρέψει την ταξινόμηση των δεδομένων
βάσει χαρακτηριστικών και κανόνων που δημιούργησε μόνο του.

Η εν λόγω ικανότητα των νευρωνικών δικτύων καλείται
αυτοοργάνωση (self-organization) ή προσαρμογή (adaptation) και
μπορεί να περιλαμβάνει ανταγωνισμό ή/και συνεργασία μεταξύ των
νευρώνων.
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Στον ανταγωνιστικό τρόπο εκμάθησης όταν ένας νευρώνας
(νευρώνας νικητής, winner neuron) μίας ομάδας αποκρίνεται σε
κάποιο σήμα πιο έντονα, αναστέλλει την ικανότητα απόκρισης των
υπολοίπων της ίδιας ομάδας.
Στο συνεργικό τρόπο εκπαίδευσης όλοι οι νευρώνες της ομάδας
λειτουργούν ως σύνολο για να ενισχύσουν το σήμα τους, δεδομένου
ότι κάθε μονάδα «καταλαβαίνει» τμήμα μόνο του προβλήματος.

Τα δίκτυα Kohonen αποτελούν τη χαρακτηριστικότερη περίπτωση
μη ελεγχόμενης εκμάθησης, ανήκοντας στην κατηγορία των χαρτών
αυτo-οργάνωσης (self-organizing maps). Βρίσκουν εφαρμογή, εκτός
των προβλημάτων αναγνώρισης προτύπων και ταξινόμησης, και
στη συμπίεση βάσεων δεδομένων διατηρώντας το περιεχόμενό
τους.
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ΑΡΧΙΤΕΚΤΟΝΙΚΗ ΤΕΧΝΗΤΩΝ
ΝΕΥΡΩΝΙΚΩΝ ΔΙΚΤΥΩΝ:

ΜΗ ΕΠΙΤΗΡΟΥΜΕΝΗ ΕΚΠΑΙΔΕΥΣΗ
Το δίκτυο καλείται να ανακαλύψει κριτήρια ταξινόμησης για
τα στοιχεία εισόδου χωρίς την ύπαρξη διανύσματος εξόδου.

Το τεχνητό νευρωνικό δίκτυο αναζητά κοινά χαρακτηριστικά
μεταξύ των στοιχείων εισόδου (ταξινόμηση σε κατηγορίες
ανάλογα με τη σχετική ομοιότητά τους) και διαμορφώνει
ανάλογα τη δομή των βαρών.

Ένας αλγόριθμος, χωρίς επίβλεψη, πραγματοποιεί
ψευδοτυχαίες αλλαγές στις τιμές των βαρών και διατηρεί
μόνον αυτές που βελτιστοποιούν τη συνάρτηση λάθους.
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Πλεονεκτήματα ANNs
 Δεν απαιτείται καμιά γνώση για τις συσχετίσεις ανάμεσα στις

εισερχόμενες (inputs) και εξερχόμενες μεταβλητές (outputs).
Οι σχέσεις αφομοιώνονται με διαρκή, επαναλαμβανόμενη
εκπαίδευση.

 Η συνολική διαδικασία εύρεσης του βέλτιστου μοντέλου
χρησιμοποιεί όσο το δυνατό λιγότερες μεταβλητές με την
μέγιστη δυνατή πληροφορία.

 Τα ANNs προτιμούν μη γραμμικές σχέσεις μεταξύ των
δεδομένων, με αποτέλεσμα την καλύτερη προσαρμογή σε
αυτά και την αποδοτικότερη προσέγγιση της επιθυμητής
συνάρτησης.

 Παρουσιάζουν ανθεκτικότητα στο “θόρυβο”, παρέχοντας
ακριβείς προβλέψεις

 Προσφέρουν υψηλό βαθμό “παραλληλίας”, το οποίο
συνεπάγεται γρήγορη επεξεργασία αποτελεσμάτων
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 Η δυνατότητα “γενίκευσης”, επιτρέπει την εφαρμογή αγνώστων
δεδομένων στο ήδη εκπαιδευμένο μοντέλο.

 Τα Νευρωνικά δίκτυα θεωρητικά μπορούν να προσεγγίσουν
οποιαδήποτε συνεχή συνάρτηση.

 Η λειτουργία τους βασίζεται σε λιγότερες παραδοχές και
περιορισμούς για την κατανομή των δεδομένων, από ότι οι
παραδοσιακές στατιστικές τεχνικές.

 Η ποικιλία μοντέλων (αρχιτεκτονικών δομών και αλγορίθμων)
προσφέρουν πολλές δυνατότητες επίλυσης σε πληθώρα
προβλημάτων.
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Μειονεκτήματα ANNs
 Η τελική λύση εξαρτάται από τις αρχικές συνθήκες του δικτύου.

Οι διαδικασίες εκμάθησης και επικύρωσης φαίνεται να
εξαρτώνται πλήρως από τα αρχικά βάρη.

 Το τελικό αποτέλεσμα είναι σε μικρότερο ή μεγαλύτερο βαθμό
ένα “black-box”.
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 Είναι σημαντικό να γνωρίζει κανείς την σχετική σημασία
των εισερχόμενων μεταβλητών. Αρκετοί συνδυασμοί
αυτών, πρέπει να δοκιμαστούν, εφόσον η πληθώρα
μεταβλητών μπορεί εύκολα να οδηγήσει σε υπέρ-
προσαρμογή του μοντέλου.

 Συνήθως υπάρχουν πολλά τοπικά ελάχιστα στην
επιφάνεια σφάλματος. Είναι σχεδόν απίθανο να εγγυηθεί
κάποιος, ότι έχει απόλυτα προσεγγίσει το συνολικό
ελάχιστο.

 Χρειάζεται συνήθως μεγάλος αριθμός δειγμάτων για την
“εκπαίδευση” του δικτύου.

 Δεν είναι προσαρμόσιμα σε νέα δεδομένα και συνήθως
σε τέτοιες περιπτώσεις, απαιτείται η επανεκπαίδευση του
δικτύου.
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Γενετικοί αλγόριθμοι (Genetic Algorithms)

Η συγχώνευση των γενετικών αλγορίθμων με τα νευρωνικά
δίκτυα, είχε σαν αποτέλεσμα την κατακόρυφη άνοδο της
ικανότητας των ΑΝΝ να επιλύουν προβλήματα.

Μέχρι την εισαγωγή τους, ο καθορισμός παραμέτρων,
όπως η αρχιτεκτονική του δικτύου, ο ρυθμός εκμάθησης, τα
βάρη εκκίνησης κ.α, βασιζόταν σε εμπειρικούς ή
πρακτικούς κανόνες των οποίων η αξιοπιστία είναι
αμφισβητήσιμη.

Οι γεννετικοί αλγόριθμοι είναι μέθοδοι καθολικής έρευνας
(global search) που βασίζονται σε αρχές όπως η επιλογή
(selection), η διασταύρωση (crossover) και η μετάλλαξη
(mutation).
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Κατ’ αναλογία με τα νευρωνικά δίκτυα, οι γενετικοί αλγόριθμοι
αποτελούν μία μεταφορά της βιολογικής εξέλιξης των ειδών (κατά
Δαρβίνο) και η οποία χαρακτηρίζεται από το δόγμα της “επιβίωσης του
καταλληλότερου ή του καλύτερα προσαρμοσμένου”.
Η λειτουργία των γενετικών αλγορίθμων βασίζεται στο κάτωθι

σκεπτικό: Δύο τυχαία χρωμοσώματα του αρχικού πληθυσμού
«ζευγαρώνουν» και υπόκεινται σε σειρά γενετικών λειτουργιών
(genetic operations), όπως η διασταύρωση, ώστε να προκύψουν
βελτιωμένα χρωμοσώματα για την επόμενη γενεά. Η διαδικασία
επαναλαμβάνεται μέχρις ότου αντικατασταθεί ο μισός πληθυσμός από
νέα χρωμοσώματα.
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Επειδή το μέγεθος του πληθυσμού είναι καθορισμένο (π.χ. 20
χρωμοσώματα), τα χρωμοσώματα με τις χαμηλότερες τιμές
καταλληλότητας (fitness values), τείνουν να εξαλειφθούν, με
αποτέλεσμα μετά από αρκετές γενεές έρευνας, ο πληθυσμός να
αποτελείται μόνο από “άτομα-χρωμοσώματα” με υψηλές τιμές
καταλληλότητας, ως λύσεις του προβλήματος.
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Εφαρμογή: Μελέτη QSPR για την πρόβλεψη της
ικανότητας ενίσχυσης σήματος χημειοφωταύγειας των
p – υποκατεστημένων φαινολών

-24 ανάλογα (ενισχυτές σήματος)
-μέτρηση σήματος χημειοφωταύγειας σε σύστημα HRP
(ένζυμο)-H2O2-λουμινόλης
-Συσχέτιση δομής – ιδιότητας (σήμα χημειοφωταύγειας)
QSPR
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-Περιγραφή μορίων με 158 ποσοτικές παραμέτρους
(descriptors)

-Oι περιγραφικές μεταβλητές υπέστησαν τη διαδικασία της
κανονικοποίησης (data normalization), προκειμένου να
επιτευχθεί, μία κατά κάποιο τρόπο, «αντικειμενικοποίηση»
της επίδρασης του κάθε descriptor στη βάση δεδομένων.

-Διαίρεση της βάσης δεδομένων σε
(ΑΝΤΙΠΡΟΣΩΠΕΥΤΙΚΕΣ) ομάδες εκπαίδευσης,
επικύρωσης και ελέγχου
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Ανάλυση Κυρίων Συνιστωσών, PCA

Τα διαγράμματα αυτά αποκαλύπτουν την ύπαρξη ομάδων,
τάσεων, εκτρόπων τιμών κ.λ.π. Για παράδειγμα οι ενώσεις 4-
BIP και 4-ΡΥΡ έχουν παρεμφερείς ιδιότητες, ενώ οι 4-DIM και
4-ΜΕΡ, που βρίσκονται στο απέναντι διαγώνιο τεταρτημόριο,
έχουν αντίθετες ιδιότητες.
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Ομάδα εκπαίδευσης

(16)

4-AZO, 4-HAC, 4-BCA, 4-BIP, 4-CLO, 4-DAI,

4-EPA, 4-DIM, 4-MEP, 4-NIP, 4-PHO, 4-

PYR, 4-PYP, 4-SUL, 4-SUE, 4-THZ

Ομάδα επικύρωσης

(4)
4-ΙΜP, 4-CIN, 4-IOP, 4-HBI

Ομάδα ελέγχου (4) 4-BNZ, 4-HDR, 4-HBA, 4-THL
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-Πολυστοιβαδικό προς-τα-εμπρός δίκτυο (MLP)

-Σύζευξή του με γενετικό αλγόριθμο και χρήση του
αλγόριθμου συνδεδεμένης κλίσης

-Τα μέτρα απόδοσης που χρησιμοποιήθηκαν για την
αξιολόγηση του δικτύου είναι τα εξής:

1) Ο μέσος όρος του σφάλματος των τετραγώνων (Mean
Squared Error, MSE), καθώς και η κανονικοποιημένη
μορφή του (Normalized Mean Squared Error, NMSE)
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2) Η τετραγωνική ρίζα του μέσου όρου του τετραγώνου του
σφάλματος πρόβλεψης (Root Mean Square Error of
Predictions, RMSEP)

3) Ο συντελεστής γραμμικής συσχέτισης (Correlation
coefficient, r ή R)
Από συσχέτιση θεωρητικών (από το δίκτυο) και
πειραματικών τιμών
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R2 = 0.9774

y = 1.0333x - 3145.6
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