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AVANT-PROPOS

Le machine learning (apprentissage automatique) est au coeur de la science des don-
nées et de I’intelligence artificielle. Que 1’on parle de transformation numérique des
entreprises, de Big Data ou de stratégie nationale ou européenne, le machine learning
est devenu incontournable. Ses applications sont nombreuses et variées, allant des
moteurs de recherche et de la reconnaissance de caracteres a la recherche en géno-
mique, I’analyse des réseaux sociaux, la publicité ciblée, la vision par ordinateur, la
traduction automatique ou encore le trading algorithmique.

A TI’intersection des statistiques et de I’informatique, le machine learning se préoc-
cupe de la modélisation des données. Les grands principes de ce domaine ont émergé
des statistiques fréquentistes ou bayésiennes, de I'intelligence artificielle ou encore
du traitement du signal. Dans ce livre, nous considérons que le machine learning est
la science de 1’apprentissage automatique d’une fonction prédictive a partir d’un jeu
d’observations de données €tiquetées ou non.

Ce livre se veut une introduction aux concepts et algorithmes qui fondent le ma-
chine learning, et en propose une vision centrée sur la minimisation d’un risque
empirique par rapport a une classe donnée de fonctions de prédictions.

Objectifs pédagogiques : Le but de ce livre est de vous accompagner dans votre
découverte du machine learning et de vous fournir les outils nécessaires a :

1. identifier les problemes qui peuvent étre résolus par des approches de machine
learning ;

2. formaliser ces problémes en termes de machine learning ;

3. identifier les algorithmes classiques les plus appropri€s pour ces problemes et les
mettre en ceuvre ;

4. implémenter ces algorithmes par vous-méme afin d’en comprendre les tenants et
aboutissants ;

5. évaluer et comparer de la maniere la plus objective possible les performances de
plusieurs algorithmes de machine learning pour une application particuliére.

Public visé : Ce livre s’adresse a des étudiantes ou étudiants en informatique ou
maths appliquées, niveau L3 ou M1 (ou deuxieme année d’école d’ingénieur), qui
cherchent a comprendre les fondements des principaux algorithmes utilisés en ma-
chine learning. Il se base sur mes cours a CentraleSupélec, a Mines Paris et sur
OpenClassrooms et suppose les prérequis suivants :
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* algebre linéaire (inversion de matrice, théoreme spectral, décomposition en valeurs
propres et vecteurs propres) ;

* notions de probabilités (variable aléatoire, distributions, théoréme de Bayes).

Plan du livre : Ce livre commence par une vue d’ensemble du machine learning et
des différents types de problemes qu’il permet de résoudre. Il présente comment ces
problémes peuvent étre formulés mathématiquement comme des problemes d’opti-
misation (chapitre 1) et pose en annexe les bases d’optimisation convexe nécessaires
a la compréhension des algorithmes présentés par la suite. La majeure partie de ce
livre concerne les problemes d’apprentissage supervisé ; le chapitre 2 détaille plus
particulierement leur formulation et introduit les notions d’espace des hypotheses, de
risque et perte, et de généralisation. Avant d’étudier les algorithmes d’apprentissage
supervisé les plus classiques et fréquemment utilisés, il est essentiel de comprendre
comment évaluer un modele sur un jeu de données, et de savoir sélectionner le
meilleur modele parmi plusieurs possibilités, ce qui est le sujet du chapitre 3.

Il est enfin pertinent a ce stade d’aborder I’entrainement de modeles prédictifs
supervisés. Le livre aborde tout d’abord les modeles paramétriques, dans lesquels
la fonction modélisant la distribution des données ou permettant de faire des pré-
dictions a une forme analytique explicite. Des éléments d’apprentissage bayésien,
présentés dans le chapitre 4, complémenté par une annexe qui pose les bases de I’es-
timation ponctuelle, sont ensuite appliqués a des modeles d’apprentissage supervisé
paramétriques (chapitre 5). Le chapitre 6 présente les variantes régularisées de ces
algorithmes. Enfin, le chapitre 7 sur les réseaux de neurones propose de construire
des modeles paramétriques beaucoup plus complexes et d’aborder les bases du deep
learning.

Le livre aborde ensuite les modeles non paramétriques, a commencer par une des
plus intuitives de ces approches, la méthode des plus proches voisins (chapitre 8). Sui-
vront ensuite les approches a base d’arbres de décision, puis les méthodes a ensemble
qui permettront d’introduire deux des algorithmes de machine learning supervisé€ les
plus puissants a I’heure actuelle : les foréts aléatoires et le boosting de gradient
(chapitre 9). Le chapitre 10 sur les méthodes & noyaux, introduites grace aux ma-
chines a vecteurs de support, permettra de voir comment construire des modeles non
linéaires via des modeles linéaires dans un espace de redescription des données.

Enfin, le chapitre 11 présentera la réduction de dimension, supervisée ou non-
supervisée, et le chapitre 12 traitera d’un des problemes les plus importants en
apprentissage non supervisé : le clustering.

Chaque chapitre sera conclu par quelques exercices.

Comment lire ce livre : Ce livre a été congu pour étre lu linéairement. Cependant,
apres les trois premiers chapitres, il vous sera possible de lire les suivants dans 1’ordre
qui vous conviendra, a I’exception du chapitre 6, qui a été écrit dans la continuité du
chapitre 5. De maniere générale, des références vers les sections d’autres chapitres
apparaitront si nécessaire.
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PRESENTATION DU
MACHINE LEARNING

Le machine learning est un domaine captivant. Issu de nombreuses
disciplines comme la statistique, 'optimisation, I'algorithmique ou le
traitement du signal, c’est un champ d’études en mutation constante
qui s’est maintenant imposé dans notre société. Déja utilisé depuis
des décennies dans la reconnaissance automatique de caracteres ou
les filtres anti-spam, il sert maintenant a protéger contre la fraude
bancaire, recommander des livres, films, ou autres produits adaptés a
nos golts, identifier les visages dans le viseur de notre appareil photo,
ou traduire automatiquement des textes d’une langue vers une autre.

Dans les années a venir, le machine learning nous permettra vrai-
semblablement d’améliorer la sécurité routiére (y compris grace aux
véhicules autonomes), la réponse d’urgence aux catastrophes natu-
relles, le développement de nouveaux médicaments, ou l'efficacité
énergétique de nos batiments et industries.

Le but de ce chapitre est d’établir plus clairement ce qui reléeve ou
non du machine learning, ainsi que des branches de ce domaine dont
cet ouvrage traitera.
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» Définir le machine learning.
» Identifier si un probléme reléve ou non du machine learning.

» Donner des exemples de cas concrets relevant de grandes classes de
problémes de machine learning.

OBJECTIFS

1.1 QU’EST-CE QUE LE MACHINE LEARNING?

Qu’est-ce qu’apprendre, comment apprend-on, et que cela signifie-t-il pour une ma-
chine ? La question de I’apprentissage fascine les spécialistes de 1’informatique et
des mathématiques tout autant que neurologues, pédagogues, philosophes ou artistes.

Une définition qui s’applique a un programme informatique comme a un robot,
un animal de compagnie ou un &tre humain est celle proposée par Fabien Benureau
(2015) : « L’apprentissage est une modification d’un comportement sur la base d’une
expérience ».

Dans le cas d’un programme informatique, qui est celui qui nous intéresse dans
cet ouvrage, on parle d’apprentissage automatique, ou machine learning, quand ce
programme a la capacité de se modifier lui-méme sans que cette modification ne
soit explicitement programmée. Cette définition est celle donnée par Arthur Samuel
(1959). On peut ainsi opposer un programme classique, qui utilise une procédure
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et les données qu’il recoit en entrée pour produire en sortie des réponses, a un pro-
gramme d’apprentissage automatique, qui utilise les données et les réponses afin de
produire la procédure qui permet d’obtenir les secondes a partir des premieres.

Exemple

Supposons qu’une entreprise veuille connaitre le montant total dépensé par un
client ou une cliente a partir de ses factures. Il suffit d’appliquer un algorithme
classique, a savoir une simple addition : un algorithme d’apprentissage n’est pas
nécessaire.

Supposons maintenant que I'on veuille utiliser ces factures pour déterminer quels
produits le client est le plus susceptible d’acheter dans un mois. Bien que cela
soit vraisemblablement lié, nous n’avons manifestement pas toutes les informa-
tions nécessaires pour ce faire. Cependant, si nous disposons de I'historique d’achat
d’un grand nombre d’individus, il devient possible d’utiliser un algorithme de ma-
chine learning pour qu’il en tire un modéle prédictif nous permettant d’apporter une
réponse a notre question.

Ce point de vue informatique sur I’apprentissage automatique justifie que ’on
considere qu’il s’agit d’un domaine différent de celui de la statistique. Cependant,
nous aurons 1’occasion de voir que la frontiére entre inférence statistique et apprentis-
sage est souvent mince. Il s’agit ici, fondamentalement, de modéliser un phénomene
a partir de données considérées comme autant d’observations de celui-ci.

1.1.1 Pourquoi utiliser le machine learning?

Le machine learning peut servir a résoudre des problemes

* que I'on ne sait pas résoudre (comme dans 1’exemple de la prédiction d’achats
ci-dessus) ;

* que I’on sait résoudre, mais dont on ne sait formaliser en termes algorithmiques
comment nous les résolvons (c’est le cas par exemple de la reconnaissance
d’images ou de la compréhension du langage naturel) ;

* que ’on sait résoudre, mais avec des procédures beaucoup trop gourmandes en
ressources informatiques (c’est le cas par exemple de la prédiction d’interactions
entre molécules de grande taille, pour lesquelles les simulations sont tres lourdes).

Le machine learning est donc utilisé quand les données sont abondantes (relative-
ment), mais les connaissances peu accessibles ou peu développées.

Ainsi, le machine learning peut aussi aider les humains a apprendre : les modeles
créés par des algorithmes d’apprentissage peuvent révéler 1I’importance relative de
certaines informations ou la fagon dont elles interagissent entre elles pour résoudre
un probléme particulier. Dans I’exemple de la prédiction d’achats, comprendre le
modele peut nous permettre d’analyser quelles caractéristiques des achats passés per-
mettent de prédire ceux a venir. Cet aspect du machine learning est tres utilisé dans
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1.1 Qu’est-ce que le machine learning?

la recherche scientifique : quels geénes sont impliqués dans le développement d’un
certain type de tumeur, et comment ? Quelles régions d’une image cérébrale per-
mettent de prédire un comportement ? Quelles caractéristiques d’une molécule en
font un bon médicament pour une indication particuliere ? Quels aspects d’une image
de télescope permettent d’y identifier un objet astronomique particulier ?

Ingrédients du machine learning
Le machine learning repose sur deux piliers fondamentaux :

e d’une part, les données, qui sont les exemples a partir duquel 1’algorithme va
apprendre ;

o d’autre part, ’algorithme d’apprentissage, qui est la procédure que 1’on fait tourner
sur ces données pour produire un modele. On appelle entrainement le fait de faire
tourner un algorithme d’apprentissage sur un jeu de données.

Ces deux piliers sont aussi importants I’un que 1’autre. D’une part, aucun algorithme
d’apprentissage ne pourra créer un bon modele a partir de données qui ne sont pas
pertinentes — c’est le concept garbage in, garbage out qui stipule qu’un algorithme
d’apprentissage auquel on fournit des données de mauvaise qualité ne pourra rien en
faire d’autre que des prédictions de mauvaise qualité. D’autre part, un modele appris
avec un algorithme inadapté sur des données pertinentes ne pourra pas étre de bonne
qualité.

Cet ouvrage est consacré au deuxieme de ces piliers — les algorithmes d’apprentis-
sage. Néanmoins, il ne faut pas négliger qu’une part importante du travail de machine
learner ou de data scientist est un travail d’ingénierie consistant a préparer les don-
nées afin d’éliminer les données aberrantes, gérer les données manquantes, choisir
une représentation pertinente, etc.

I'algorithme d’apprentissage automatique du modéle appris : le premier utilise
les données pour produire le second, qui peut ensuite étre appligué comme un
programme classique.

Bien que l'usage soit souvent d’appeler les deux du méme nom, il faut distinguer
A

Un algorithme d’apprentissage permet donc de modéliser un phénomene a partir
d’exemples. Nous considérons ici qu’il faut pour ce faire définir et optimiser un objec-
tif. Il peut par exemple s’agir de minimiser le nombre d’erreurs faites par le modele
sur les exemples d’apprentissage. Cet ouvrage présente en effet les algorithmes les
plus classiques et les plus populaires sous cette forme.

Exemple

Voici quelques exemples de reformulation de problémes de machine learning sous
la forme d’un probléme d’optimisation. La suite de cet ouvrage devrait vous éclairer
sur la formalisation mathématique de ces problémes, formulés ici trés librement.

e Un site marchand peut chercher a modéliser des types représentatifs de clientéle,
a partir des transactions passées, en maximisant la proximité entre clients et
clientes affectés a un méme type.
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® Une compagnie automobile peut chercher a modéliser la trajectoire d’un véhi-
cule dans son environnement, a partir d’enregistrements vidéo de voitures, en
minimisant le nombre d’accidents.

e Des chercheuses en génétique peuvent vouloir modéliser 'impact d’'une mutation
sur une maladie, a partir de données patient, en maximisant la cohérence de leur
modéle avec les connaissances de I'état de lart.

e Une banque peut vouloir modéliser les comportements a risque, a partir de son
historique, en maximisant le taux de détection de non-solvabilité.

Ainsi, le machine learning repose d’une part sur les mathématiques, et en
particulier la statistique, pour ce qui est de la construction de modeles et de leur
inférence a partir de données, et d’autre part sur 1I’informatique, pour ce qui est de la
représentation des données et de I’'implémentation efficace d’algorithmes d’optimisa-
tion. De plus en plus, les quantités de données disponibles imposent de faire appel a
des architectures de calcul et de base de données distribuées. C’est un point important
mais que nous n’abordons pas dans cet ouvrage.

Et I'intelligence artificielle, dans tout ca?

Le machine learning peut étre vu comme une branche de I'intelligence artificielle.
En effet, un systéme incapable d’apprendre peut difficilement &tre considéré comme
intelligent. La capacité a apprendre et a tirer parti de ses expériences est en effet
essentielle a un systeme congu pour s’adapter a un environnement changeant.

L’intelligence artificielle, définie comme 1’ensemble des techniques mises en
ceuvre afin de construire des machines capables de faire preuve d’un comportement
que I’on peut qualifier d’intelligent, fait aussi appel aux sciences cognitives, a la
neurobiologie, a la logique, a I’électronique, a I’ingénierie et bien plus encore.

Probablement parce que le terme « intelligence artificielle » stimule plus 1’imagi-
nation, il est cependant de plus en plus souvent employé en lieu et place de celui
d’apprentissage automatique.

Questions de société

L’essor récent de I’intelligence artificielle, en particulier a travers les progres du ma-
chine learning, suscite de vifs débats philosophiques, éthiques et moraux. Les biais
algorithmiques, et en particulier les biais de I’intelligence artificielle, sont le sujet
d’inquiétudes profondes, certaines hélas bien fondées, d’autres plutdt fantasmées. Si
ce livre n’aborde pas les questions de société liées a I’ utilisation de données massives,
de leur acquisition a leur interprétation, il serait malhonnéte de prétendre pouvoir
détacher les mathématiques et I’informatique du contexte de leur utilisation. Les
ressources sur ces questions sont nombreuses, de Algorithmes : la bombe a retar-
dement de Cathy O’Neil (édition Les Arenes) aux publications du Al Now Institute
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(https://ainowinstitute.org) pour ne citer que deux exemples. Je ne peux que vous en-
courager, avant d’utiliser les outils de ce livre, a réfléchir au bien-fondé de la question
que vous essayez de résoudre a I’aide du machine learning ; a I’utilisation que vous
envisagez du modele que vous €tes en train de développer, et a celles qui pourraient
en étre faite par d’autres; et enfin, a la pertinence des données que vous comptez
utiliser et aux biais qu’elles pourraient contenir.

1.2 TYPES DE PROBLEMES DE MACHINE LEARNING

Le machine learning est un champ assez vaste, et nous dressons dans cette section
une liste des plus grandes classes de problemes auxquels il s’intéresse.

1.2.1 Apprentissage supervisé

L apprentissage supervisé est peut-étre le type de problemes de machine learning
le plus facile a appréhender : son but est d’apprendre a faire des prédictions, a partir
d’une liste d’exemples étiquetés, c’est-a-dire accompagnés de la valeur a prédire (voir
figure 1.1). Les étiquettes servent de « professeur » et supervisent I’apprentissage de
I’algorithme.

Observations Algorithme Modele
de ML prédictif
4 ;_/ -------------------------
.’fl’—’27 ’—»nEX f(f)%y
)\
Etiquettes

ylLy? .yt EeY

Figure 1.1 - Apprentissage supervisé.

Définition 1.1 (Apprentissage supervisé)

On appelle apprentissage supervisé la branche du machine learning qui s’intéresse
aux problémes pouvant étre formalisés de la facon suivante : étant données n
observations {)?"},-:],_”,,, décrites dans un espace X, et leurs étiquettes {y"},-:],_“,,,
décrites dans un espace Y, on suppose que les étiquettes peuvent étre obtenues
a partir des observations grace a une fonction ¢ : X — Y fixe et inconnue :
yi = ¢()?i) + €j, OU ¢; est un bruit aléatoire. Il s’agit alors d’utiliser les données
pour déterminer une fonction f : X — Y telle que, pour tout couple (X, ¢(X)) € X x Y,
f(X) ~ ¢(X).
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D’un point de vue probabiliste, on suppose que les données étiquetées (x/, y') sont
autant de réalisations d’un méme couple de variables aléatoires (X, Y), qui vérifie
Y = ¢(X) + ¢, avec ¢ une variable aléatoire représentant un bruit.

L’espace sur lequel sont définies les données est le plus souvent X = R”. Nous
verrons cependant aussi comment traiter d’autres types de représentations, comme
des variables binaires, discretes, catégoriques, voire des chalnes de caracteres ou des
graphes.

Classification binaire

Dans le cas ot les étiquettes sont binaires, elles indiquent 1’ appartenance a une classe.
On parle alors de classification binaire.

Définition 1.2 (Classification binaire)

Un probléme d’apprentissage supervisé dans lequel I'espace des étiquettes est
binaire, autrement dit Y = {0, 1} est appelé un probléeme de classification binaire.

Exemple
Voici quelques exemples de problémes de classification binaire :

e |dentifier si un email est un spam ou non.

e |dentifier si un tableau a été peint par Picasso ou non.

Identifier si une image contient ou non une girafe.

Identifier si une molécule peut ou non traiter la dépression.

Identifier si une transaction financiére est frauduleuse ou non.

Classification multi-classe

Dans le cas ol les étiquettes sont discrétes, et correspondent donc a plusieurs !

classes, on parle de classification multi-classe.

Définition 1.3 (Classification multi-classe)

Un probléme d’apprentissage supervisé dans lequel 'espace des étiquettes est dis-
cret et fini, autrement dit Y = {1, 2, ..., C} est appelé un probléme de classification
multi-classe. C est le nombre de classes.

Exemple
Voici quelques exemples de problémes de classification multi-classe :

¢ |dentifier en quelle langue un texte est écrit.

¢ |dentifier lequel des 10 chiffres arabes est un chiffre manuscrit.

1. Nous utilisons ici la définition bourbakiste de « plusieurs », ¢’est-a-dire strictement supérieur a deux.
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¢ |dentifier 'expression d’un visage parmi une liste prédéfinie de possibilités
(colére, tristesse, joie, etc.).

¢ |dentifier a quelle espéce appartient une plante.

¢ |dentifier les objets présents sur une photographie.

Régression

Dans le cas ou les étiquettes sont a valeurs réelles, on parle de régression.

Définition 1.4 (Régression)

Un probléme d’apprentissage supervisé dans lequel I'espace des étiquettes est
Y =R est appelé un probléme de régression.

Exemple
Voici quelques exemples de problémes de régression :

® Prédire le nombre de clics sur un lien.

e Prédire le nombre d’utilisateurs et utilisatrices d’un service en ligne a un moment
donné.

e Prédire le prix d’'une action en bourse.
e Prédire l'affinité de liaison entre deux molécules.

e Prédire le rendement d’un plant de mais.

Régression structurée

Dans le cas ol I’espace des étiquettes est un espace structuré plus complexe que ceux
évoqués précédemment, on parle de régression structurée — en anglais, structured
regression, ou structured output prediction. 11 peut par exemple s’agir de prédire des
vecteurs, des images, des graphes, ou des s€quences. La régression structurée permet
de formaliser de nombreux problemes, comme ceux de la traduction automatique ou
de la reconnaissance vocale (text-to-speech et speech-to-text, par exemple). Ce cas
dépasse cependant le cadre du présent ouvrage, et nous nous concentrerons sur les
problémes de classification binaire et multi-classe, ainsi que de régression classique.

L apprentissage supervisé est le sujet principal de cet ouvrage, et sera traité du
chapitre 2 au chapitre 9.

1.2.2 Apprentissage non supervisé

Dans le cadre de I’apprentissage non supervisé, les données ne sont pas étiquetées. 11
s’agit alors de modéliser les observations pour mieux les comprendre (voir figure 1.2).
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2T WRIETER Wy
. & iolial
Observations Algorithme o ObSEEI"YatI,OIlS bnd
de ML % améliorées g
Yoo frrdedededese
ghz?, ..., 2" e X

Figure 1.2 - Apprentissage non supervisé.

Définition 1.5 (Apprentissage non supervisé)

On appelle apprentissage non supervisé la branche du machine learning qui s’inté-
resse aux problémes pouvant étre formalisés de la facon suivante : étant données
n observations {)?"},-:],“_,,,, décrites dans un espace X, il s’agit d’apprendre une
nouvelle représentation de ces observations, considérée comme plus informative.

Cette définition est tres vague, et sera certainement plus claire sur les exemples qui
suivent.

Clustering

Tout d’abord, le clustering, ou partitionnement, consiste a identifier des groupes dans
les données (voir figure 1.3). Cela permet de comprendre leurs caractéristiques gé-
nérales, et éventuellement d’inférer les propriétés d’une observation en fonction du

groupe auquel elle appartient.

JE2,.ETEX {@!, &2 "}—UCk

Algorithme
de ML

Observations

1

z
Figure 1.3 - Partitionnement des données, ou clustering.

Définition 1.6 (Partitionnement)

On appelle partitionnement ou clustering un probléeme d’apprentissage non su-
pervisé pouvant étre formalisé comme la recherche d’une partition Uf:] Cy des
n observations {)?"},-:],,_.,,,. Cette partition doit étre pertinente au vu d’un ou plu-
sieurs critéres a préciser. Chaque observation est maintenant représentée par la
partie (ou cluster) a laquelle elle appartient.

Exemple
Voici quelques exemples de problémes de partitionnement

® La segmentation de marché consiste a identifier des groupes d’usagers ou de
clients ayant un comportement similaire. Cela permet de mieux comprendre
leur profil, et cibler une campagne de publicité, des contenus ou des actions
spécifiguement vers certains groupes.
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¢ |dentifier des groupes de documents ayant un sujet similaire, sans les avoir
au préalable étiquetés par sujet. Cela permet d’organiser de larges banques de
textes.

e La compression d'image peut étre formulée comme un probléme de partitionne-
ment consistant a regrouper des pixels similaires pour ensuite les représenter
plus efficacement.

* La segmentation d’'image consiste a identifier les pixels d’'une image appartenant
a la méme région.

¢ |dentifier des groupes parmi les patients présentant les mémes symptomes
permet d’identifier des sous-types d’'une maladie, qui pourront étre traités
différemment.

Ce sujet est traité en détail au chapitre 12.

Réduction de dimension

La réduction de dimension est une autre famille importante de problémes d’apprentis-
sage non supervisé. Il s’agit de trouver une représentation des données dans un espace
de dimension plus faible que celle de I’espace dans lequel elles sont représentées a
I’origine (voir figure 1.4). Cela permet de réduire les temps de calcul et 1’espace
mémoire nécessaire au stockage les données, mais aussi souvent d’améliorer les per-
formances d’un algorithme d’apprentissage supervisé entrainé par la suite sur ces
données.

Algorithme
de ML

Observations

Observations réduites
=2 —n 21 592 R
, 5, ..., e X 7172 imez

Figure 1.4 - Réduction de dimension.

Définition 1.7 (Réduction de dimension)

On appelle réduction de dimension un probléme d’apprentissage non supervisé pou-
vant étre formalisé comme la recherche d’un espace Z de dimension plus faible que
I'espace X dans lequel sont représentées n observations {X'}j_; _ ,. Les projec-

S

tions {Z'};_;, . p des données sur Z doivent vérifier certaines propriétés a préciser.
Chaque observation est maintenant représentée par sa projection sur Z.

Certaines méthodes de réduction de dimension sont supervisées : il s’agit alors de
trouver la représentation la plus pertinente pour prédire une étiquette donnée.

Nous traiterons de la réduction de dimension au chapitre 11.
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Estimation de densité

Enfin, une grande famille de problémes d’apprentissage non supervisé est en fait
un probléme traditionnel d’inférence statistique : il s’agit de supposer que le jeu de
données est un échantillon d’une variable aléatoire X, puis d’estimer la loi de proba-
bilité de X. Les observations sont maintenant représentées par cette loi de probabilité.
L’annexe B aborde brievement ce sujet.

1.2.3 Apprentissage semi-supervisé

Comme on peut s’en douter, I’apprentissage semi-supervisé consiste a apprendre des
étiquettes a partir d’un jeu de données partiellement étiqueté. Le premier avantage
de cette approche est qu’elle permet d’éviter d’avoir a étiqueter I’intégralité des
exemples d’apprentissage, ce qui est pertinent quand il est facile d’accumuler des
données mais que leur étiquetage requiert une certaine quantité de travail humain.
Prenons par exemple la classification d’images : il est facile d’obtenir une banque
de données contenant des centaines de milliers d’images, mais avoir pour chacune
d’entre elles 1’étiquette qui nous intéresse peut requérir énormément de travail. De
plus, les étiquettes données par des humains sont susceptibles de reproduire des biais
humains, qu’un algorithme entierement supervisé reproduira a son tour. L’ apprentis-
sage semi-supervisé permet parfois d’éviter cet écueil. Il s’agit d’un sujet plus avancé,
que nous ne considérerons pas dans cet ouvrage.

1.2.4 Apprentissage par renforcement

Dans le cadre de I’apprentissage par renforcement, le systeme d’apprentissage peut
interagir avec son environnement et accomplir des actions. En retour de ces actions,
il obtient une récompense, qui peut étre positive si I’action était un bon choix, ou
négative dans le cas contraire. La récompense peut parfois venir apres une longue
suite d’actions ; c’est le cas par exemple pour un systéme apprenant a jouer au go
ou aux échecs. Ainsi, ’apprentissage consiste dans ce cas a définir une politique,
c’est-a-dire une stratégie permettant d’obtenir systématiquement la meilleure
récompense possible.

Les applications principales de I’apprentissage par renforcement se trouvent dans
les jeux (échecs, go, etc) et la robotique. Ce sujet dépasse largement le cadre de cet
ouvrage.

1.3 RESSOURCES PRATIQUES

1.3.1 Implémentations logicielles

De nombreux logiciels et librairies open source permettent de mettre en ceuvre des
algorithmes de machine learning. Nous en citons ici quelques-uns :
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1.4 Notations

* Les exemples de ce livre ont été écrits en Python, grace a la trés utilisée librairie
scikit-learn (http://scikit-learn.org) dont le développement, soutenu
entre autres par Inria et Télécom ParisTech, a commencé en 2007.

* De nombreux outils de machine learning sont implémentés en R, et re-
censés sur la page http://cran.r-project.org/web/views/
MachineLearning.html.

e Weka (Waikato environment for knowledge analysis, https://www.cs.
waikato.ac.nz/ml/weka/) est une suite d’outils de machine learning écrits
en Java et dont le développement a commencé en 1993.

e Shogun (http://www.shogun-toolbox.org/) interface de nombreux lan-
gages, et en particulier Python, Octave, R, et C#. Shogun, ainsi nommée d’apres
ses fondateurs Sgren Sonnenburg et Gunnar Ritsch, a vu le jour en 1999.

* De nombreux outils spécialisés pour I’apprentissage profond et le calcul sur des ar-
chitectures distribuées ont vu le jour ces dernieres années. Parmi eux, TensorFlow
(https://www.tensorflow.org) implémente de nombreux autres algo-
rithmes de machine learning.

1.3.2 Jeux de données

De nombreux jeux de données sont disponibles publiquement et permettent de se
faire la main ou de tester de nouveaux algorithmes de machine learning. Parmi les
ressources incontournables, citons :

¢ Le répertoire de 1’université de Californie a Irvine, UCI Repository (https://
archive.ics.uci.edu/ml/index.php).

e Les ressources listées sur KDNuggets (https://www.kdnuggets.com/
datasets/index.html).

 La plateforme de compétitions en sciences des données Kaggle (https://www.
kaggle.com/).

1.4 NOTATIONS

Autant que faire se peut, nous utilisons dans cet ouvrage les notations suivantes :

* les lettres minuscules (x) représentent un scalaire ;
¢ les lettres minuscules surmontées d’une fleche (X) représentent un vecteur ;

* les lettres majuscules (X) représentent une matrice, un événement ou une variable
aléatoire ;

¢ les lettres calligraphiées (X) représentent un ensemble ou un espace ;

* les indices correspondent a une variable tandis que les exposants correspondent a
une observation : x} est la j-eéme variable de la i-eme observation, et correspond a
I’entrée X;; de la matrice X ;
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* n est un nombre d’observations, p un nombre de variables, C un nombre de classes ;
* [a]+ représente la partie positive de a € R, autrement dit max(0, a) ;

* P(A) représente la probabilité de 1I’événement A ;

* E[X] représente I’espérance de la variable aléatoire X ;

* V[X] représente la variance de la variable aléatoire X ;

e 1 est la fonction indicatrice

1 siA estvraie
Iy = .
0 sinon;
{.,.) représente le produit scalaire sur R” ;
(., .)g¢ représente le produit scalaire sur I ;
* M > O signifie que M est une matrice symétrique semi-définie positive.

)
)

Points clefs

® Un algorithme de machine learning est un algorithme qui apprend un modéle a
partir d’exemples, par le biais d’'un probleme d’optimisation.

e On utilise le machine learning lorsqu’il est difficile ou impossible de définir les
instructions explicites a donner a un ordinateur pour résoudre un probléme,
mais que I'on dispose de nombreux exemples illustratifs.

e Les algorithmes de machine learning peuvent étre divisés selon la nature du pro-
bleme qu’ils cherchent a résoudre, en apprentissage supervisé, non supervisé,
semi-supervisé, et par renforcement.

Pour aller plus loin
® Pour plus de détails sur 'estimation de densité, on consultera le livre de Scott
(1992).
e Sur la régression structurée, on pourra se référer a Baklr et al. (2007).

e [’ouvrage de Sutton et Barto (2018) est un bon point de départ pour se plonger
dans le sujet de 'apprentissage par renforcement.
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Exercices

Scott, D. W. (1992). Multivariate density estimation. Wiley, New York.

Sutton, R. S. et Barto, A. G. (2018). Reinforcement Learning: An Introduc-
tion. MIT Press, Cambridge, MA. http://incompleteideas.net/book/
the-book-2nd.html.

Alice veut écrire un programme qui utilise la fréquence des mots « science »,
« public », « acces », « université », « gouvernement », « financer », « éducation »,
«budget », « justice » et « loi » pour déterminer si un article traite ou non de politique
scientifique. Elle a commencé par annoter un millier d’articles selon leur sujet. Quel
genre de probleme d’apprentissage automatique doit-elle résoudre ?

Parmi les problémes suivants, lesquels se prétent bien a étre traités par le
machine learning ?

1. Déterminer 1’horaire optimal pour poster un contenu sur une page web.
2. Déterminer le chemin le plus court entre deux nceuds dans un graphe.

3. Prédire le nombre de vélos a mettre en location a chaque station d’un systeme de
location de vélos citadins.

4. Evaluer le prix qu’un tableau de maitre pourra atteindre lors d’une vente aux
encheres.

5. Débruiter un signal radio.

Benjamin dispose de 10000 articles de journaux qu’il souhaite classer par
leur thématique. Doit-il utiliser un algorithme supervisé ou non supervisé ?

Les données de Cécile sont décrites par 10 variables. Elle aimerait cepen-
dant les représenter sur un graphique en deux dimensions. Quel type d’algorithme
d’apprentissage doit-elle utiliser ?

David gere un outil qui permet d’organiser les liens HTML qui ont été sau-
vegardés. Il souhaite suggérer des catégories auxquelles affecter un nouveau lien, en
fonction des catégories déja définies par I’ensemble des utilisateurs du service. Quel
type d’algorithme d’apprentissage doit-il utiliser ?

Elsa veut examiner ses spams pour déterminer s’il existe des sous-types de
spams. Quel type d’algorithme d’apprentissage doit-elle utiliser ?

Tom Mitchell définit le machine learning comme suit : « Un programme in-
formatique est dit apprendre de 'expérience E pour la tiche T et une mesure de
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performance P si sa performance sur T, comme mesurée par P, s’améliore avec I’ex-
périence E ». Fred écrit un programme qui utilise des données bancaires dans le but
de détecter la fraude bancaire. Que sont E, T, et P ?

Solutions

m Apprentissage supervisé (classification binaire).

1, 3, 4. (2 se résout par des algorithmes de recherche sur graphe, 5 par des
algorithmes de traitement du signal).

[l Non supervisé.

Réduction de dimension.

Apprentissage supervisé (classification multi-classe).
Apprentissage non supervisé (clustering).

Il E = les données bancaires. P = la capacité a détecter correctement une fraude.
prédire la fraude.

—~
1l
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APPRENTISSAGE
SUPERVISE

Dans cet ouvrage, nous nous intéresserons principalement aux
probléemes d’apprentissage supervisé : il s’agit de développer des al-
gorithmes qui soient capables d’apprendre des modeéles prédictifs.
A partir d’exemples étiquetés, ces modéles seront capables de prédire
I’étiquette de nouveaux objets. Le but de ce chapitre est de développer
les concepts généraux qui nous permettent de formaliser ce type de
problémes.

» Formaliser un probléme comme un probléme d’apprentissage supervisé.
» Choisir une fonction de codt.

» Lier la capacité d’'un modeéle a généraliser avec sa complexité.

OBJECTIFS |[INTRODUCTION

2.1 FORMALISATION D’UN PROBLEME
D’APPRENTISSAGE SUPERVISE

Un probleme d’apprentissage supervisé peut étre formalisé de la facon suivante :
étant données n observations {x',X2,...,X"}, ol chaque observation x’ est un élé-
ment de ’espace des observations X, et leurs étiguettes {yl, y2, ...,Y"}, ou chaque
étiquette y' appartient 4 1’espace des étiquettes Y, le but de I’apprentissage super-
visé est de trouver une fonction f : X — Y telle que f(X) ~ y, pour toutes les
paires (X,y) € X x Y ayant la méme relation que les paires observées. D’un point
de vue probabiliste, on suppose que les couples (x’,y') sont autant de réalisations
d’un couple (X,Y) de variables aléatoires. On souhaite alors que f(X) &~ y, pour
toutes les réalisations (X, y) de (X, Y). L’ensemble D = {(X’,y")}i—1__, forme le jeu
d’apprentissage.
Nous allons considérer dans cet ouvrage trois cas particuliers pour Y :

.....

* Y =R : on parle d’un probleme de régression ;

Y = {0,1} : on parle d’un probleme de classification binaire, et les observations
dont I’étiquette vaut O sont appelées négatives tandis que celles dont 1’étiquette
vaut 1 sont appelées positives. Dans certains cas, il sera mathématiquement plus
simple d’utiliser Y = {—1, 1};

*Y={1,2,...,C}, C > 2:on parle d’un probleme de classification multi-classe.

Dans de nombreuses situations, on se ramenera au cas ou X = RP. On dira
alors que les observations sont représentées par p variables. Dans ce cas, la matrice
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X € R telle que Xj; = xJ’: soit la j-¢me variable de la i-¢me observation est appelée
matrice de données ou matrice de design.

Le machine learning étant issu de plusieurs disciplines et champs d’applica-
tions, on trouvera plusieurs noms pour les mémes objets. Ainsi les variables sont
aussi appelées descripteurs, attributs, prédicteurs, ou caractéristiques (en anglais,
variables, descriptors, attributes, predictors ou encore features). Les observations
sont aussi appelées exemples, échantillons ou points du jeu de donnée (en anglais,
samples ou data points). Enfin, les étiquettes sont aussi appelées variables cibles
(en anglais, labels, targets ou outcomes).

Ces concepts sont illustrés sur la figure 2.1.

attributs prédicteurs
variables explicatives features p

1 |_|
l - étiquette
= ; cR variable cible
observations
exemples < y,
échantillons |

atrice de données

atrice de design

8 B

Figure 2.1 - Les données d’un probléme d’apprentissage supervisé sont organisées
en une matrice de design et un vecteur d’étiquettes. Les observations sont
représentées par leurs variables explicatives.

2.1.1 Décision

Dans le cas d’un probleme de classification, le modele prédictif peut prendre di-
rectement la forme d’une fonction f a valeurs dans {0, 1}, ou utiliser une fonction
intermédiaire g a valeurs réelles, qui associe a une observation un score d’autant plus
élevé qu’elle est susceptible d’étre positive. Ce score peut par exemple étre la pro-
babilité que cette observation appartienne a la classe positive. On obtient alors f en
seuillant g ; g est appelée fonction de décision.

Définition 2.1 (Fonction de décision)

Dans le cadre d’'un probléme de classification binaire, on appelle fonction de dé-
cision, ou fonction discriminante, une fonction g : X — R telle que f(X) = 0 si et
seulement si g(x) <0 et f(X) =1 si et seulement si g(x) > 0.
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2.1 Formalisation d’un probléme d’apprentissage supervisé

Cette définition se généralise dans le cas de la classification multi-classe : on a alors
C fonctions de décision gc : X — R telles que f(X) € argmax._; . c gc(X).

Les fonctions de décision permettent de définir les frontiéres de décision, qui
séparent les classes les unes des autres.

Définition 2.2 (Frontiére de décision)

Dans le cadre d’un probléme de classification, on appelle frontiére de décision, ou
discriminant, 'ensemble des points de X ou une fonction de décision s’annule.
Dans le cas d’'un probléme binaire, il y a une seule frontiére de décision; dans le
cas d’'un probléme multi-classe a C classes, il y en a C.

2.1.2 Classification multi-classe

Parmi les méthodes d’apprentissage supervisé que présente cet ouvrage, certaines
permettent de résoudre directement des problémes de classification multi-classe.
Cependant, tout algorithme de classification binaire peut étre utilisé pour résoudre
un probléme de classification a C classes, par une approche une-contre-toutes ou une
approche une-contre-une.

Définition 2.3 (Une-contre-toutes)

Etant donné un probléme de classification multi-classe a C classes, on appelle une-
contre-toutes, ou one-versus-all, 'approche qui consiste a entrainer C classifieurs
binaires. Le c-ieme de ces classifieurs utilise tous les exemples de la classe c comme
exemples positifs, et toutes les autres observations comme exemples négatifs, pour
apprendre une fonction de décision g¢. Ainsi, chaque classifieur apprend a distin-
guer une classe de toutes les autres. L'étiquette de X est donnée par celle des
fonctions de décision qui retourne le score le plus élevé (ou, si plusieurs d’entre
elles retournent le méme score maximal, 'une de celles-ci) :

f(X) € arg max gc(X).
c=1,...,,C

Définition 2.4 (Une-contre-une)

Etant donné un probléme de classification multi-classe a C classes, on appelle
une-contre-une, ou one-versus-one, I'approche qui consiste a créer C(C — 1) classi-
fieurs binaires séparant chacun une classe d’'une autre, en ignorant tous les autres
exemples. Soit g la fonction de décision du classifieur binaire qui sépare la classe
c de la classe k. L’étiquette de X est déterminée selon :

f(x) eargmax [ " g(X)
c=1 ,...,C k;ﬁC

11 est difficile de dire laquelle de ces deux approches est la plus performante. En
pratique, le choix sera souvent guidé par des considérations de complexité algorith-
mique : est-il plus efficace d’entrainer C modeles sur n observations, ou C(C — 1)
modeles sur & observations (en supposant les classes équilibrées, autrement dit que
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