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Resumen

El Andlisis de Componentes Principales (PCA) (Jolliffe, 2002) es la técnica mas utilizada
del analisis estadistico multivariante. Permite, a partir de un conjunto de p variables
relacionadas, extraer  variables latentes (conocidas como componentes principales,
PCs), con g mucho menor que p, y con ellas conocer el comportamiento de la muestra en
un espacio de baja dimension. Sin embargo, esta técnica tiene un principal inconveniente:
cada PC es una combinacion lineal de todas las variables originales y esto dificulta su
interpretacién. Se analiza aqui una alternativa: Analisis de Componentes Principales
Sparse (SPCA) (Zou, Hastie, & Tibshirani, 2006), introducida en la literatura desde hace
afios, pero no utilizada en la practica hasta el momento. Gracias a la reformulacion del
PCA como un problema de minimizacién del error se facilita la modificacion del algoritmo
mediante la adicién de la penalizacién Elastic net (Zou & Hastie, 2005). Esto daréa lugar a
vectores de cargas sparse (nulas), convirtiéendose el SPCA en un método de seleccion
automatica de variables caracteristicas, que no conlleva la subjetividad de los
investigadores. Asi, cada componente serd una combinacion sélo de las variables
realmente relevantes.

Habitualmente, los estudios recogen la informacién en matrices de dos vias. Sin embargo,
el avance en los mecanismos de recoleccién de datos y el interés por recoger la mayor
informacion posible, ha provocado que las bases de datos disponibles sean grandes y
complejas. Es por esto que la informacidn se presenta en matrices multidimensionales
(Cichocki, Zdunek, Phan, & Amari, 2009; Kroonenberg, 2008). A través de los métodos
pertinentes para su estudio (Tucker (Tucker, 1966, 1972), PARAFAC (Harshman, 1970)),
se obtendrian conclusiones més eficientes que si esas matrices se estudiasen por
separado. Ahora bien, estos métodos basan su fundamento teérico en el PCA. Se
propone una nueva forma de enfocar las técnicas de factorizacion/descomposicion de
matrices multidimensionales fundamentandose en el Sparse PCA. Esto favorecera su
aplicacion en areas como genética, cuyos resultados con las técnicas clasicas no son
optimos.
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Objetivos

El objetivo global del proyecto radica en la fundamentacién de un método de andlisis
multivia con base en el Sparse PCA.

Los objetivos directrices del proyecto son:

i) Evidenciar las dificultades existentes en el analisis del tipo de matrices de datos
actuales con las técnicas clasicas.

i) Revision bibliografica de las principales vertientes en que se presenta el Sparse
PCA, asi como sus ventajas e inconvenientes.

iii) Desarrollo de la metodologia para la Optima seleccién de los parametros de
regularizacion.

iv) Desarrollo teérico del modelo de Sparse PCA como técnica penalizada con una
Optima seleccion de los parametros de regularizacion, asi como su
implementacién en software libre.

v) Mostrar el uso Gtil del sparse PCA a nuevos campos; por ejemplo, en areas del
ambito social.

vi) Estudio de los tensores, definicién propiedades, y resultados principales.

vii) Revision bibliogréfica de los principales métodos multivariantes de analisis de
matrices multivia (factorizacion y descomposicién de tensores multivia).

viii) Extension y desarrollo del modelo sparse propuesto para el analisis de matrices
multivia.

ix) Comprobacion de las propiedades 6ptimas de los modelos con su aplicacién a
datos reales.

Desarrollo de lainvestigacion

El PCA (Jolliffe, 2002) se ha convertido en la técnica mas utilizada para conocer el
comportamiento de una muestra. Es una técnica de extraccion de caracteristicas y de
reduccion de la dimensién de matrices de datos que permite la reproduccién de los datos
en un espacio de baja dimensién. Extrae q variables latentes incorrelacionadas
(componentes principales, PCs) a partir de p variables originales correlacionadas, con
g<<p. Ahora bien, esta técnica presenta dos deficiencias principales: su interpretacion,
debido a que cada PC es una combinacién lineal de todas las variables originales, y su
inconsistencia para datos de altas dimensiones.

Con la finalidad de solventar estas deficiencias se desarrolla el Sparse PCA, método para
producir PCs modificadas con algunos coeficientes de la combinacion lineal (cargas)
nulos. El Sparse PCA es una técnica de seleccion de variables que ha recibido mas
atencion en la ultima década y se han desarrollado varios algoritmos para la obtencion de
cargas sparse en base a diversos criterios (Ning-min & Jing, 2015).

Al igual que su antecesor PCA, el Sparse PCA cuenta con distintas formulaciones del
problema. Principalmente, existen dos formas de lograr la nulidad en las cargas: mediante
la restriccion de las cargas o a través de su contraccién. Dentro de los métodos que tratan
de contraer los vectores de cargas, el principal es el SPCA presentado por Zou et al.
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(2006). Formulan el problema del SPCA como un problema de optimizacion del tipo
regresion penalizada con Elastic net (Zou & Hastie, 2005), sin embargo cuenta con una
principal desventaja: la seleccion de los parametros de regularizacion que restringen los
vectores de cargas. En este trabajo se pretende aportar una buena base del método para
el andlisis de matrices bidimensionales con una éptima seleccién de los parametros de
regularizacion, pues una vez cimentado el método en dos vias estaremos en condiciones
de presentar nuestra contribucién principal.

Los métodos clasicos del analisis multivariante trabajan con matrices de dos vias; sin
embargo, en diversas disciplinas, ha surgido la necesidad de manipular datos descritos en
multiples dimensiones denominados tensores (Kroonenberg, 2008). Al igual que en el
caso bidimensional, el reemplazo de estos tensores por una aproximacion de menor
dimensién permite observar estructuras que a priori no podrian ser observadas.
Actualmente, los trabajos de integracion de matrices quedan recogidos en dos vertientes
fundamentales aunque nosotros consideraremos la segunda: los métodos franceses y los
anglosajones. De entre los métodos anglosajones, caracterizados por ajustar modelos que
reproduzcan lo mejor posible los datos originales, destacan los modelos de Tucker
(Tucker, 1966, 1972), el método PARAFAC (Harshman, 1970) y los métodos Tuckals
(Kroonenberg & Leeuw, 1980). Estos métodos tienen su cimiento teorico en el PCA. Por
ello, a través de la teoria algebraica de tensores, proponemos el desarrollo de un modelo
de analisis de tensores basado en el Sparse PCA.

La metodologia a utilizar sera la siguiente:

a. Manifestacion de la necesidad de desarrollo de nuevas técnicas para el
andlisis de bases de datos actuales.

b. Revision bibliografica de los métodos de Analisis de Componentes Principales
Sparse en el caso hidimensional y multidimensional.

c. Desarrollo tedrico del modelo de factorizacion/descomposicion SPCA con
para el analisis de matrices multidimensionales.

d. Implementacién de software para su uso.

La presentacion de esta unificacién se llevara a cabo segun el siguiente esquema:
Tarea 1. Presentacion de resultados no éptimos de las técnicas clasicas.

Tarea 2. Revision bibliogréafica de los principales métodos multivariantes aplicados para el
estudio de matrices de dos vias que mejoren la interpretacién de los resultados obtenidos.

Tarea 3. Formulacion y comparacion de los diferentes enfoques de formulacion del SPCA,
sus ventajas e inconvenientes.

Tarea 4. Desarrollo del modelo teérico de Sparse PCA adecuado para su extension al
caso multidimensional y la correcta seleccion de los parametros a estimar.

Tarea 5. Revisién bibliografica de los principales métodos multivariantes aplicados para el
estudio de matrices multivia.
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Tarea 6. Desarrollo del modelo tedrico de Sparse PCA para tensores multidimensionales.

Tarea 7. Implementacién de interfaces graficas para la utilizacién de las versiones sparse
de los métodos desarrollados anteriormente.

Tarea 8. Aplicacién a datos reales y simulados.

Resultados

Los resultados especificos de este estudio son:

- Presentar una solucion éptima del problema habitual de componentes principales
sparse que presentan la mayor parte de los distintos modelos propuestos para el
Sparse PCA en dos vias: seleccion de parametros de regularizacion.

- Proporcionar un modelo eficiente que proporcione el analisis de grandes matrices
de datos en un tiempo optimo.

- Extender este modelo al andlisis de matrices en el que se consideran mas de dos
condiciones (matrices o tensores multivia).

- Implementacion del software para su uso para matrices de dos vias y multivia.

- Demostrar las ventajas en la aplicacion de datos de esta técnica frente a las
opciones de las técnicas clasicas, mostrando la aplicacién del Sparse PCA.

Conclusiones

El interés cientifico es claro ya que con el presente proyecto se desarrolla una nueva
metodologia que permitira analizar matrices de datos complejas, cada vez mas frecuentes
y dificilmente analizables. La técnica del PCA es la mas recurrida para el andlisis de
matrices, pero aqui aplicada presenta algunas deficiencias: puede ser que no proporcione
interpretaciones factibles o bien que directamente no sea aplicable.

El Sparse PCA encaja a la perfeccion en una de las necesidades del momento: el andlisis
de grandes matrices de datos, en el que el principal objetivo no es seleccionar la mayor
parte de informacion, sino seleccionar la informacion caracteristica. Favorecemos asi el
estudio de conjuntos de datos que con técnicas clasicas no son 6ptimos. El desarrollo de
una técnica como el Sparse PCA en el andlisis de matrices multidimensionales permitiria
solventar esta problematica, reduciendo ademés el tiempo requerido de estudio. La
tecnologia de recoleccion de datos avanza y, por ello, las técnicas tienen que avanzar con
ellas.

El interés social de este proyecto radica en el ambito en que se aplique. Permitiria que
estudios bioldgicos, clinicos, informéticos,... de gran importancia obtuvieran resultados
eficientes de manera rapida.
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