Inductive Logic Programming
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Motywacje

« Techniki uczenia maszynowe tradycyjnie wykorzystujq reprezentacje
(atrybut-wartos$¢):

» Prostota reprezentacji,
» Efektywnosc¢ i tatwosc¢ przetwarzania,
* Istnienie wielu metod uwzgledniania niedoskonatosci danych,

» Zaproponowano wiele paradygmatoéw,....

« Czy to jest wystarczajace?
« Ograniczenia:
* jezyka reprezentacji - brak mozliwosci uwzgledniania relacji
zachodzacych miedzy obiektami lub czesciami obiektow,

» Wiedza dziedzinowa (ang. background knowledge) moze by¢
wyrazana w ograniczonej postaci.

Indukcyjne programowanie logiczne

» Ograniczenia reprezentacji (atrybut-warto$¢) doprowadzity do rozwoju
dziedziny Indukcyjnego Programowania Logicznego (ang. ILP).

» Podstawa reprezentacji wiedzy — logika predykatow,
« takze, mozliwo$¢ stosowania zmiennych.

» Uczenie sig — znalezienie logicznej formuty opisujacej pojecie
docelowe w zaleznosci od innych relacji okreslonej w tej dziedzinie,
najczesciej reprezentowana przez zbiér klauzul.

« ILP - oferuje

» Bogatsza i deklaratywna reprezentacije (takze postulat
zrozumiatosci),

+ ,Silne” podstawy formalne (logiki)

+ tatwos¢ uwzgledniania wiedzy dziedzinowej

» Powiazanie z proceduralnymi programami (Prolog i ska)
Lecz takze ograniczenia (...)

Reprezentacja w logice predykatow

* Reprezentacje zdaniowe:
» przyktad — stalej dtugosci wektor wartosci atrybutow,
 Atrybuty zawarte w definicji zbioru danych.

« Reprezentacje w logice pierwszego rzedu:

* Przyktad — ustrukturalizowany obiekt o zmiennej wielkosci
« Sekwencja, zbior elementow, graf,...
* Hierarchiczny, np., zbiér sekwenciji.

« Atrybuty sg wybierane z potencjalnie bardzo duzego zbioru.

Zadanie indukcyjnego programowania logicznego

Dane
» zbior przyktadéw pozytywnych E*
* zbiér przyktadéw negatywnych E-

» wiedza dziedzinowa (background knowledge) B,
wyrazona jako zbiér definicji predykatéw

Zadanie — skonstruowaé formute logiczng H (hipotezeg)
taka, ze

» wszystkie przyktady sg pozytywne E* mozna logicznie
wyprowadzi¢ z BAH (petnosc)

» zadnego z przyktadow negatywnego E-nie mozna
wyprowadzi¢ z BAH (spjnosc)

Uwaga: E* nie jest logicznie wyprowadzalny z samego B




Dlaczego ILP? (slide za S.Matwin)

« expressiveness of logic as representation (Quinlan)

®\ /®
« can't represent this graph as a fixed length vector of attributes
« can't represent a “transition” rule:

A can-reach B if A link C, and C can-reach B

without variables

East-West trains — ,sztandarowy” przyktad ILP

1. TRAINS GOING EAST

2. TRAINS GOING WEST

»Pociagi” — reprezentacja w rachunku predykatow

* Example:

I
o o (T aT{ooogl T
eastbound (t1) .

* Background theory:

Pociggi — sekwencja

car(tl,cl). car(tl,c2). car(tl,e3). car(tl,c4).
rectangle(cl) . rectangle (c2) . rectangle (c3) . rectangle (c4) .
short(cl) . long(c2) . short(ec3) . long(c4) .

none (cl) . none (c2) . peaked(c3) . none (c4) .
two_wheels(cl). three_wheels(c2). two_wheels(c3). two_wheels(c4).
load(cl,11). load(c2,12) . load(ec3,13) . load(c4,14) .
circle(1ll). hexagon (12) . triangle(13). rectangle (14) .

one_load(11) .

one_load(12) .

one_load(13) .

three_loads (14) .

* Hypothesis:

eastbound (T) : -car (T,C) ,short (C) ,not none(C) .

PREDICTING MUTAGENICITY
Nitro-aromatic compounds
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Low mutagenscaty

New structural alert

Examples: 188 regression-friendly and
42 unfriendly compounds

Background knowledge: atoms,
bonds, atom groups and properties

ILP system applied: PROGOL

A new structural alert for
high mutagenicity discovered.

Better than regression on unfriendly
set (88% ws 69%). comparable on
regression-friendly set (88% vs 89%)

Predykcja mutagenéw

Mutagenesis

Molecule

=
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Predykcja mutagenicznosci

W jaki sposéb uzy¢ rachunku predykatéw w ILP?

» Zastosowanie do probleméw SAR w farmaciji

» Tradycyjnie stosowane podejscia nie uwzgledniajg
strukturalnych zaleznos$ci w czasteczce

» Wiedza dziedzinowa nt. budowy atomowej, wigzan i sity
wigzania

» Dla ,regression unfriendly coumpounds” reguta:
Zwigzek o wysokiej mutagenicznosci, jesli

LUMO < -1,937 lub (LUMO < -1,57 i atom wegla taczy
szescioelementowy pierscien aromatyczny) lub (LUMO < -
1,176 i aryl-aryl wigzanie miedzy pierécieniami beznynu)

LUMO to energia najnizszej zajetej orbity w czgstce

* Rozwazmy problem relacji rodzinnych.

» Cel — nauczy¢ sie pojecia ,dziadek”
grandparent(X,Y) X jest dziadkiem Y

» Nauczyciel dostarcza przyktadéw pozytywnych tego
pojecia:
grandparent(1,4), grandparent(1,5), grandparent(1,6),
grandparent(3,7).

gdzie ,1”, ,2”,.. 0znaczajg pewne imiona.

» Wszystkie inne relacje grandparent miedzy osobami 1,..,7
sg przyktadami negatywnymi.

* Co bedzie wiedza dziedzinowg?

Przyktad relacji rodzinnych — cd.

Uczenie sie klauzul z relacji w danych

« Relacje rodzinne opisujemy z wykorzystaniem predykatu
parent(X,Y), co oznacza, ze X jest rodzicem Y.

« Drzewo relacji w rozwazanej rodzinie jest zakodowane w
postaci relacji:

parent={(1,2),(1,3),(3,4),(3,5),(3,6),(4,7)}
(1)
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» Zatozenia: w wiedzy B dostepny jest wytgcznie predykat
parent, mozna uzywac zmiennych.

+ Jesli ograniczy¢ sie do zmiennych wykorzystywanych w
konkluzji klauzuli to mozliwe definicje pojecia grandparent
sg nastepujace:

grandparent(X,Y) :- parent(X,Y).

grandparent(X,Y) :- parent(Y,X).

grandparent(X,Y) :- parent(X,X).

grandparent(X,Y) :- parent(Y,Y).

Zadna z nich nie pokrywa przyktadéw pozytywnych.
* Zmienmy ograniczenia!

Uczenie sie klauzul z relacji w danych

Uczenie sie klauzul z relacji w danych

« Ograniczenia — wolno uzy¢ jednego wiecej argumentu, ktory nie
wystepuje w konkluzji klauzuli.

+ Mozna wprowadzi¢ cztery nowe literaty wykorzystujace nowa zmienng
Z: parent(X,Z), parent(Y,Z), parent(Z,X) oraz parent(Z,Y).

« Zatézmy, ze wybrano hipoteze:

grandparent(X,Y) :- parent(X,Z).
« Nalezy jg oceni¢ korzystajac z podstawien dla trojki (X,Z,Y).
« W przyktadzie istnieje 7 = 343 mozliwych realizacji (X,Z,Y)

Lecz dla danych powigzan rodzinnych tylko ponizsze przyktady sg
zgodne z przyktadami negatywnymi:

(1,2,4), (1,2,5), (1,2,6), (1,3,4), (1,3,5), (1,3,6), (3,4,7), (3,5,7), (3,6,7)
Inne tréjki sg negatywne, np. (1,2,1)

* Dotychczasowa klauzula
grandparent(X,Y) :- parent(X,Z) jest niespdjna
» Dokonaj dalszej specjalizacji, np.
grandparent(X,Y) :- parent(X,Z), parent(Z,Y)
» Klauzula pokrywa nastepujace trojki (X,Z,Y)
@ (1,3,4)(1,3,5)(1,3,6)(3,4,7)
— zadnego negatywnego przykfadu.
Mozna pozosta¢ z powyzsza hipotezg
« Skad wiadomo, ktére predykaty i zmienne dodawac?

np. grandparent(X,Y) :- parent(X,Z), parent(Z,Y) nie jest
dobrym kandydatem!

« Jak realizowa¢ uczenie sig klauzul systematycznie?




Wybrane zastosowania

+ Farmacja i bioinformatyka
« Predykcja mutageniczno$ci zwiazkdéw chemicznych

+ Projektowanie nowych zwiazkéw chem. / lekéw (tzw. Structure/Activity
Relationships)

« Predykcja struktury biatek i ich biologicznej funkcji
* Mechanika i projektowanie inzynierskie
+ Metoda elementéw skoriczonych (tzw. mesh)
« Analiza sterowania procesami technologicznymi
» Zastosowanie w ochronie $rodowiska
« Klasyfikacja wody w rzekach, predykcja biodegradacji zwigzkéw chemicznych.
« Przetwarzanie jezyka naturalnego
+ Automatyczna konstrukcja pareseréw j. naturalnego,
« Tlumaczenie zapytan w j. naturalnych do dedukcyjnych baz danych
+ Uczenie sie ,past tense” czasownikéw w j. ang., itp.
+ Analiza morologiczna, ...(takze lematyzacja)
«  Text- / Web-mining

FINITE ELEMENT MESH DESIGN

Given a geometric structure and loadings/boundary conditions
Find an appropriate resolution for a finite element mesh

Examples: ten structures with appropnate meshes (cca. 650 edges)
Background knowledge

® Properties of edges (short. loaded. two-side-fixed. ...)

» Relations between edges (neighbor, opposite, equal)
ILP systems applied: GOLEM, CLAUDIEN

Many interesting rules discovered (according to expert evaluation)

Finite element mesh design (ctd.)

Example structure with an appropriate mesh

Example rules
mesh(Edge, T) + usual length(Edge),
neighbour_ry( Edge, EdgeY). two_side_fized( EdgeY),
neighbour_zx( EdgeZ, Edge). not loaded( EdgeZ)
mesh( Edge, N) + equal( Edge, Edge2), mesh( Edge2, N)

Warmr

First order association rule :

- IF Queryl THEN Query?2

- Shorthand for

- IF Queryl THEN Queryl and Query2
- to obtain variable bindings

- IF 7- par LC.PA,X), P.Y, ) THEN 7-
PA=no

= IF ?- partici| LCPAK), P.Y, d} for
P THEN 7- ici) S PAX), P, L

PA=no succeeds for P

Other upgrades

- Bayesian Logic Programs and PRMS
- Upgrade Bayesian Nets

- Stochastic Logic Programs
(Muggleton) upgrade stochastic
context free grammars

- Merlin (Bostrom) upgrades induction
of finite state automata to class of
loegic programs




