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Resumen

A lo largo de todos estos anos, en los que la tecnologia ha ido tomando
cada vez mas peso en nuestras vidas, se han ido generando gran cantidad
de datos almacenados en diferentes bases de datos por todo el mundo. Este
hecho ha provocado que la mineria de datos sea uno de los ambitos que
mayor interés suscita en los tltimos anos. Y es que las técnicas de mineria
de datos han sido aplicadas en una gran variedad de problemas con el fin
de extraer conocimiento 1til e interesante de todos los datos que cada dia
se van almacenando.

Entre todas las técnicas de mineria de datos existentes, aquellas que tra-
tan de extraer reglas de asociacién son de las mas utilizadas en la actualidad,
gracias a su eficacia para la extraccién de conocimiento y a su facilidad para
comprenderlo. Estas técnicas permiten extraer asociaciones entre los items
o variables almacenados en una base de datos. Por ejemplo, en una base de
datos de un supermercado con informacion sobre las compras de los clientes,
estas técnicas serian capaces de extraer asociaciones entre los productos que
suelen comprarse juntos de forma frecuente (ej: {pan, leche} — {café}; que
equivale a: si compra pan y leche entonces también se comprara café).

Las técnicas de extraccion de reglas de asociacién permiten la obtencion
de conocimiento interesante que ocurre de forma frecuente, pero otro aspecto
fundamental que debemos tener en cuenta es la informacién temporal que
tenemos en los datos. En la mayor parte de problemas reales, el conocimiento
no es correcto o valido para siempre, sino que a lo largo del tiempo pueden
producirse cambios que afecten a dicho conocimiento. Esos cambios pueden
acabar en conocimiento que acabe siendo incorrecto o poco tutil. Igualmente,
podemos encontrar bases de datos en las que no se detecten ciertas relaciones
porque éstas se producen uUnicamente en ciertos intervalos de tiempo. Por
ejemplo, ciertos productos solamente se venden de forma frecuente en ciertos
periodos de tiempo, como los helados en verano. Por lo que la deteccién de



10 Resumen

asociaciones entre dichos productos no se producira al aplicar técnicas de
extraccion de reglas de asociacién que no tienen en cuenta el tiempo.

En los dltimos anos, los investigadores han comenzado a darse cuenta de
la importancia que tiene la componente temporal en el conocimiento que se
extrae, lo que ha producido que se hayan desarrollado nuevas técnicas que
tratan de incluir dicha componente en el proceso de extraccién, tratando
asi de extraer reglas mas interesantes y utiles para el usuario. Aunque el
campo de extraccién de reglas de asociacion temporales se encuentra en
pleno crecimiento, la novedad de este ambito introduce algunos problemas.
Se ha detectado la falta de un marco de trabajo bien definido, con una
terminologia estandar y una clasificacién clara de las diferentes técnicas que
podemos encontrar en la literatura especializada. En la actualidad se utilizan
diferentes términos para referirse a lo mismo, lo que dificulta la bisqueda
y comparacion de propuestas existentes. Esto dificulta su expansién y su
aplicacién en diferentes problemas reales.

Atn teniendo en cuenta que en los ultimos anos se ha producido un
aumento de propuestas de técnicas de extraccién de reglas de asociacion
temporales, muchas de ellas son técnicas basadas en algoritmos clédsicos de
extraccion de reglas de asociaciéon. Estos algoritmos suelen adaptarse pa-
ra tener en cuenta la componente temporal de diferentes formas. El uso
de técnicas clasicas adaptadas junto al uso de medidas de calidad clésicas
para evaluar las reglas nos sugiere que es necesario el desarrollo de nuevas
propuestas que aprovechen las bondades de los algoritmos actuales en el
proceso de extraccién, ademads del desarrollo de nuevas medidas de calidad
que permitan evaluar lo interesante o util que es una regla para el usuario
en funcion del problema.

Por todo lo anterior, en esta tesis se propone una taxonomia de dos nive-
les que permite clasificar las propuestas de extraccion de reglas de asociacion
temporales existentes en la literatura, proporcionando asi un marco de tra-
bajo bien definido que permita a los investigadores conocer las propuestas
existentes y detectar los problemas abiertos en los que puedan aportar nuevas
soluciones. También se propone un nuevo algoritmo evolutivo multiobjetivo
para extraccion de reglas de asociacién temporales, HAUS-rules, que hace
uso de una medida de utilidad media de las reglas para guiar el proceso de
bisqueda, lo que permite obtener reglas més interesantes, utiles y faciles de
comprender por el usuario. Por 1ltimo, se aplica nuestra nueva propuesta
en un problema bio-sanitario real para el analisis temporal sobre un estudio
longitudinal in vivo de la expresién genética en tejido adiposo humano.
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Capitulo 1

Introduccion

A Planteamiento

Durante las tdltimas décadas, las técnicas de mineria de datos (MD) han
sido satisfactoriamente aplicadas para extraer conocimiento util e interesante
de grandes conjuntos de datos para ayudar a los expertos a tomar decisio-
nes o para realizar predicciones sobre eventos futuros [HK06, LHTDO02]. Las
técnicas de extraccién de reglas de asociacién (RAs) son unas de las técnicas
mas utilizadas dentro del ambito de la MD. Este tipo de técnicas han sido
utilizadas con éxito para resolver problemas en una gran cantidad de pro-
blemas de diferentes ambitos. Hoy en dia encontramos una gran cantidad de
problemas reales que pueden resolverse aplicando este tipo de técnicas, por
lo que los avances en las propuestas ya conocidas ademas del diseno de pro-
puestas novedosas es de gran interés para la resolucién de estos problemas
y futuros problemas que puedan aparecer.

Por ejemplo, el sector financiero es uno de los sectores en los que la
aplicacién de técnicas de mineria de datos han permitido resolver problemas
de forma eficaz. Conocer qué productos de inversién o de ahorro son los
mas adecuados para los clientes ha sido uno de los problemas clasicos que
se han intentado resolver a través del uso de técnicas de mineria de datos, y
més concretamente a través de técnicas de extraccién de RAs [2702, ZH17,
MCCC20).

Otro ejemplo muy conocido es el problema clésico de ”la cesta de la com-
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pra-[DAG19, XLT*19]. En este caso disponemos de bases de datos (BDs)
transaccionales, en las que se almacenan las compras realizadas por una gran
cantidad de clientes a lo largo del tiempo. El objetivo es definir dependen-
cias entre los productos o habitos de compra de los clientes que permitan
al gestor del establecimiento tomar decisiones para maximizar sus ventas
(distribuyendo los productos de forma adecuada, aumentando la oferta de
determinados productos, etc) y mejorar el grado de satisfaccién de sus clien-
tes.

A lo largo de los tdltimos anos, una importante cantidad de técnicas de
extraccién de RAs han sido publicadas en la literatura especializada. Las
diferentes propuestas tratan de mejorar la calidad de las reglas obtenidas
y optimizar el uso de recursos y el tiempo de ejecucién del método. Sin
embargo, una gran cantidad de ellas no tienen en cuenta la informacién
temporal que hay en los datos en el proceso de extraccién de conocimiento.

Cada vez mads, en las distintas BDs encontramos informacion temporal
en distintas formas que debe ser tenida en cuenta a la hora de extraer cono-
cimiento a partir de ellas. Esta informacion temporal debe ser considerada
en el proceso de extraccién, ya que si no podemos extraer informacién que
esté basada en hechos/eventos que sucedieron en el pasado y que no se dan
en la actualidad, o no seremos capaces de extraer conocimiento importante
que esta asociado a eventos que suceden en momentos concretos en el tiem-
po (por ejemplo, temporadas de rebajas, huracanes, celebracién de eventos
deportivos, etc), o que suceden con una cierta frecuencia en el tiempo, etc.
Por ejemplo, considerando nuestro problema de la cesta de la compra, pro-
ductos que en el pasado se compraban de forma frecuente en la actualidad
no se venden, o que haya ciertos productos que se venden con una cierta
periodicidad (por ejemplo, cremas solares) pero que analizando todas las
ventas del afio no sea un producto que se venda de forma frecuente, etc. Si
no tenemos en cuenta la componente temporal podemos tomar decisiones
incorrectas y/o poco beneficiosas al no estar la informacién contextualizada
en el tiempo.

En los dltimos anos, se han propuesto técnicas de extraccién de reglas de
asociacién temporales (RATSs) [AS95, MTV97, ALW 18] que introducen la
informacién temporal en el proceso de extracciéon de forma satisfactoria. Si
estudiamos la literatura especializada encontramos diversas formas de intro-
ducir la componente temporal en el proceso de extraccién y, por tanto, en las
reglas finales que se obtienen, y todo ello en funcién del problema y de cémo
los autores han decidido resolverlo. Encontramos propuestas que introdu-
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cen la componente temporal como una relacién de orden [MTV97] entre los
items que forman parte de la regla: ”Si un cliente compra A y B, entonces
comprara C en alguna de sus proximas compras”. O por ejemplo, podemos
encontrar trabajos que proponen la introducciéon de la variable temporal
para indicar la periodicidad con la que se producen dichas relaciones entre
los items [Carl4]: “Cada sébado por la noche los clientes compran pizza y
cerveza”. Estas son s6lo dos de las formas més utilizadas por los investiga-
dores para introducir la componente temporal en el proceso de extraccion de
RAs y en la reglas finales, sin embargo, en la literatura podemos encontrar
mas formas diferentes en funcién del problema y de las necesidades de sus
autores [CPH98, AR00].

Entre las técnicas que se han ido proponiendo en los ltimos anos para
introducir la componente temporal del problema en el proceso de extrac-
cién encontramos una gran cantidad de propuestas que extienden algoritmos
clésicos de RAs (tales como Apriori [AS94] o FP-growth [HPY00]) para con-
siderar de manera directa (por ejemplo, introduccién restricciones temporal
en las reglas para que se puedan aplicar) o indirecta (por ejemplo, dividiendo
la BD en funcién de un intervalo de tiempo para generar reglas frecuentes
en todas las subBDs) la informacién temporal. Aunque esta area de investi-
gacién ha recibido una atencion significativa en los dltimos anos, el campo
adolece de una falta de terminologia estandar, lo que dificulta la busqueda y
comparacién de propuestas y estudios anteriores en este campo. A modo de
ejemplo, en la literatura podemos encontrar términos como RAs basadas en
intervalos, reglas secuenciales, reglas de episodios, etc. Incluso, algunos de
estos términos (como “reglas secuenciales® o “reglas de episodios*) podrian
ser incluso més generales que las RATSs, ya que los datos pueden ordenarse
secuencialmente segliin otros criterios distintos del tiempo. Debido a ello es
necesario establecer un marco de trabajo bien definido que permita a los in-
vestigadores conocer las propuestas existentes y detectar problemas abiertos
que les permitan proponer propuestas futuras de gran interés.

Por otro lado, a lo largo de los anos se ha demostrado la necesidad
de utilizar nuevas medidas de calidad que evaliien la calidad de las reglas
extraidas [BBSV02], y ésto es atin més necesario en el caso de evaluar RATs,
ya que en este caso no sélo es necesario evaluar la calidad de la regla como
se ha hecho para RAs clasicas, sino que para las RATs es necesario tener en
cuenta la posible influencia de la temporalidad en el calculo de las medidas
de calidad. La combinacién de técnicas de extraccién y medidas de calidad
novedosas permitirian la evolucién no solo a nivel tedrico de las propias
técnicas y medidas, sino también una evoluciéon y mejora en los resultados,
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y por lo tanto en el conocimiento que puede ser obtenido tras el proceso.
De esta manera se obtendria conocimiento de mayor calidad, que puede ser
mejor valorado segun el problema a resolver y que puede obtenerse de una
forma maés eficiente.

Por todo lo anterior, es necesario no solamente el desarrollo de nue-
vas técnicas de extracciéon de RATSs, sino también el uso y desarrollo de
nuevas medidas de calidad que vayan maés alld de medir la frecuencia o ca-
lidad de una regla de forma general, sino que es importante también ser
capaz de medir el interés o la utilidad de una regla para un problema en
concreto [HLW11, WLPF18, RMS98a, TKS02, GHO06]. De esta forma, los
algoritmos de extraccion pueden utilizar estas medidas para guiar el proceso
de busqueda, obteniendo asi reglas aiin més interesantes para los usuarios
finales [DDG™"20].

B Objetivos

Como hemos comentado con anterioridad, aunque esta area de investiga-
cién ha recibido una atencién significativa en los ultimos afios es necesario
establecer un marco de trabajo bien definido que permita a los investigado-
res conocer las propuestas existentes y detectar problemas abiertos que les
permitan proponer propuestas futuras de gran interés. Ademads, es necesa-
rio proponer nuevas propuestas basadas en modelos de bisqueda eficientes
que permitan generar conocimiento interesante y 1util para el problema en
concreto que se esté resolviendo.

El propédsito general de esta tesis se divide en dos lineas. Por un lado,
definir una nueva clasificacién que facilite a los investigadores establecer
bases solidas para proporcionar soluciones a los problemas abiertos en el
area. Por otro lado, desarrollar nuevos métodos para la extracciéon de RATs
basados en modelos evolutivos multiobjetivo que permitan extraer RATSs
maximizando conjuntamente el interés y utilidad de las reglas generadas
para el problema.

De acuerdo a la meta genérica de esta tesis, se establecen los siguientes
objetivos:

= Estudiar y comprender el funcionamiento de las diferentes técnicas de
extraccién de RATs disponibles en la literatura especializada, ya que
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dicho estudio del arte permite tener una idea clara de lo existente, sus
puntos fuertes y sus debilidades, centrandonos de este modo en aportar
algo que mejore lo existente y que realmente resuelva problemas reales.

= Proponer una clasificacién de las diferentes técnicas de extraccion de
RATS en base al modo en el que estas introducen la componente tem-
poral en el proceso de extraccion y en las reglas finales, lo que permite
comprender mejor las técnicas existentes y sus diferencias, ademas de
aportar un marco de trabajo al resto de investigadores que deseen es-
tudiar el estado del arte de extraccién de RATSs. Se pretende proponer
una taxonomia a tal efecto, de la que el area adolece en este momento.

= Disenar y desarrollar un nuevo algoritmo de extraccién de reglas tem-
porales que permita mejorar en aquellos puntos débiles que puedan
existir en otras propuestas disponibles en la literatura especializada,
poniendo especial interés en aquellos tipos de propuestas que tienen
un futuro mas prometedor en cuanto a su utilizacién para resolver
problemas reales interesantes. Se prestara atencion al uso de medidas
de calidad novedosas, que tengan en cuenta la componente temporal,
asi como al desarrollo de técnicas de extraccién mas avanzadas y la
posibilidad de integrar medidas de utilidad que mejoren la efectividad
del proceso.

= Analizar la eficiencia del algoritmo sobre un problema real y compa-
rar la calidad de los resultados obtenidos sobre diferentes fuentes de
datos con los resultados obtenidos por otros algoritmos, de forma que
podamos comprobar si nuestra propuesta supone un verdadero avance
frente a otras ya disponibles. Para la aplicacién del nuevo algoritmo a
un problema real se utilizard un problema biolégico, por lo que el desa-
rrollo de dicho algoritmo estard disenado para resolver de forma eficaz
este problema y para obtener conocimiento ttil de las BDs bioldgicas
proporcionadas por los expertos, lo que les permitira determinar las
ventajas de diferentes tratamientos.

C Organizacion y Estructura de la memoria

Durante el desarrollo de la tesis se han completado cada uno de los ob-
jetivos que conforman el propdsito general de la misma, quedando expuesta
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la investigacién completa en el presente documento. La estructura de este
se introduce brevemente a continuacion.

Capitulo 2: Se presenta una nueva taxonomia de dos niveles basada en
la forma en la que las propuestas tienen en cuenta la componente temporal
en el proceso de extraccién de las reglas. Para ello se realiza un estudio del
estado del arte que nos permite identificar las caracteristicas principales de
las propuestas que pertenecen a cada una de las categorias de la taxonomia.
Ademsds, se presenta un anélisis critico sobre la investigacién en el area y se
presentan algunas de las lineas de trabajo futuro.

Capitulo 3: Se lleva a cabo el desarrollo de la nueva propuesta para la
extraccién de RATSs, concretamente reglas de asociacién secuenciales de alta
utilidad. Se realiza una introduccion a las reglas de asociacién secuenciales
de alta utilidad, para posteriormente pasar a describir el disefio y desarrollo
del nuevo algoritmo de extraccién. Finalmente se realiza una comparacion
con otras propuestas existentes en la literatura para demostrar la efectividad
de nuestra propuesta frente al resto.

Capitulo 4: Se lleva a cabo la aplicacién de nuestra nueva propuesta en
un problema biolégico real, en el que los expertos han proporcionado una
BD con informacién genética de dos grupos de pacientes con obesidad a los
que se les aplican dos dietas diferentes, una mas agresiva que la otra, y cuyo
objetivo es tratar de detectar las diferencias en los resultados obtenidos por
cada una de las dietas. Inicialmente se introduce el problema bioldgico junto
a las medidas de calidad bioldgicas a tener en cuenta para la evaluacion de
las reglas obtenidas. Finalmente se presentan los resultados de la aplicacion
del nuevo algoritmo a este problema, y la evaluaciéon de los mismos.

También se ha incluido una seccién de “Comentarios Finales”, en la
que se resumen los resultados obtenidos en este memoria y se presentan las
conclusiones finales que podemos extraer de éstos. Finalmente, se introducen
algunas de las posibles lineas de investigacién futuras relacionadas con este
trabajo de investigacién.

El presente documento termina con una recopilacién bibliografica que
recoge las contribuciones principales que podemos encontrar en la literatura
sobre la materia estudiada en nuestro trabajo.



Capitulo 2

Estado del Arte

En los dltimos anos, la cantidad de datos recopilados en diferentes dreas
de aplicacién ha llevado a una situacién en la que la extraccién de conoci-
miento interesante a partir de grandes BDs es un tarea muy atractiva, al
mismo tiempo que representa un gran desafio para los investigadores. El
descubrimiento de asociaciones entre los datos almacenados es una de las
técnicas mas comunes de la MD utilizadas para extraer conocimiento intere-
sante de grandes BDs. Las RAs se representan como X — Y, donde X e Y
representan conjuntos de elementos que satisfacen X n'Y = @ [AIS93]. Es-
tas reglas nos permiten generar modelos descriptivos o predictivos a partir
de los datos, que no solo permiten explicarlos mejor, sino que, ademas, nos
permiten realizar predicciones [HK06, ZZ02]. Las técnicas de extraccién de
RAs se han aplicado satisfactoriamente a una amplia variedad de problemas
de diferentes dreas, como pueden ser la biomedicina [BVG119], seguridad
de trafico [DAG19], ingenierfa de software [MCC18], energfa [XLT19] o
investigacién demogréfica [Dol8].

Muchas de las propuestas disponibles en la literatura especializada se
centra en la extraccién de RAs sin prestar atencién a la componente tem-
poral, considerando que el conocimiento obtenido no cambia a lo largo del
tiempo, representando el mismo conocimiento para todas las situaciones
temporales. Sin embargo, en las aplicaciones reales, los datos normalmente
cambian a lo largo del tiempo, produciéndose cambios en las relaciones que
existen entre los datos a lo largo del tiempo. Si la componente temporal no
se tiene en cuenta o no se tiene en cuenta correctamente, el conocimiento
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extraido podria no ser 1til, puesto que no sabemos si la RAs son aplicables
en el presente, o si seran aplicables en el futuro [LOW02, RS02]. Adem4s,
existe la posibilidad de que no obtengamos conocimiento interesante que so-
lamente ocurre de forma frecuente en ciertos periodos de tiempo o en eventos
especiales, como pueden ser los eventos deportivos [SM11]. Por lo que el di-
sefio de algoritmos de MDs que sean capaces de manejar correctamente la
informacién temporal es un reto para los investigadores.

En estos 1ltimos afios, se han propuesto en la literatura especializa una
gran cantidad de métodos para la extraccion de reglas de asociacién tem-
porales a partir de BDs que contienen informacién temporal, lo que pro-
porciona un mayor poder predictivo y un mayor interés al conocimiento
obtenido [ALW*18, Car14, HLS*16, MTV97, TCL90, LNWJ03, PKSG09].
Ademsds de las dependencias entre elementos de la misma transaccién (in-
tratransaccién), estas reglas también representan dependencias entre los
elementos de diferentes transacciones (intertransaccién), que se refieren a
diferentes momentos temporales en el antecedente y consecuente de la re-
gla [DJ05, LFHO00, TLHFO03]. Reglas como “después de recibir un trata-
miento de radiacion durante 7 dias, los pacientes de cancer sufren nauseas y
deficiencia de magnesio“ generalmente son obtenidas a partir de BDs secuen-
ciales, en las que los eventos estdn ordenados de forma lineal. Los algorit-
mos clasicos suelen extenderse para extraer RATSs estableciendo una ventana
temporal en la que pueden encontrar conjuntos de elementos que aparecen
frecuentemente en la BD (secuencias, episodios, etc.), generando después a
partir de ellos las reglas [MTV97]. En otros casos, la variable temporal se
considera de forma que representa algtin tipo de restriccién temporal, como
una restriccién de distancia temporal entre eventos [H6p01, HD04]. Otras
propuestas introducen la componente temporal en el proceso de aprendi-
zaje para analizar el momento temporal en el que las reglas ocurren. Por
ejemplo, estas propuestas pueden extraer reglas que representan situaciones
que se producen de forma peridédica en funcién de unos intervalos de tiempo

definidos por el usuario [ORS98, LNWJ03].

A pesar de que los investigadores de este area han sido muy activos
durante los 1iltimos anos, actualmente no existe una terminologia estandari-
zada, lo que dificulta la bisqueda y comparacién de propuestas y estudios.
Por ejemplo, podemos encontrar en la literatura términos como los siguien-
tes para referirse al mismo campo: “reglas secuenciales* [TCL90], “reglas de
episodios“ [MTV97], “reglas de asociacién inter-transaccionales* [LFHO0],
“reglas para prediccién“ [DJ05], “reglas de asociacién ciclicas“ [ORS98],
“reglas de asociacién de calendario“ [RMS98b], “reglas de asociacién pe-



riédicas“ [LDO05], “reglas de asociacién de intervalos temporales“ [HKO1].
Observemos que algunos de estos términos (como ‘“reglas secuenciales® o
“reglas de episodios*) podrian ser incluso més generales que las reglas de
asociacién temporales, puesto que los datos que pueden ser ordenados se-
cuencialmente siguiendo otros criterios que van mas alla de la componente
temporal.

Debido a ello, en este capitulo hemos presentado una nueva clasificacion
del estado del arte actual en el d&mbito de la extraccién de RATS, recopi-
lando, organizando y resumiendo las propuestas existentes con el objetivo
de entender mejor este campo y proporcionar al resto de investigadores y
estudiantes un marco de trabajo en el que se puedan localizar facilmente las
propuestas existentes y detectar problemas abiertos que puedan ser resuel-
tos en propuestas futuras. Para ello, se ha disenado una taxonomia de dos
niveles en la que se agrupan las propuestas existentes. En un primer nivel, se
agrupan aquellas propuestas en las que la variable temporal es considerada
como el criterio por el cual estdn ordenados los datos en la BD, mientras
que por otro lado se agrupan aquellas propuestas en las que la componente
temporal es considerada como un atributo mas en el proceso de aprendizaje.
En un segundo nivel, se presentan diferentes categorias basadas en el tipo de
informacién temporal o en cémo dicha informacién se incluye en el proceso
de extraccion.

Para ello, este capitulo se estructura de la siguiente manera. En primer
lugar se introduce el problema de la extraccion de RATSs, definiendo con-
ceptos fundamentales sobre este tipo de reglas, que facilitan la comprension
de la informacién consideradas en la secciones siguientes. A continuacién,
se introducird la taxonomia propuesta, incluyendo informacién sobre buena
parte de las propuestas existentes en la literatura que hemos estudiado, y
separando en dos secciones diferentes los dos grandes grupos que forman la
clasificacién. A continuacién hacemos un repaso sobre los problemas reales
en los que se han aplicado algunas de estas propuestas, y sobre algunas de
las herramientas software que tenemos disponibles con licencia de libre dis-
tribucién. Finalmente se expondran una serie de consideraciones finales y se
mostraran algunas de las lineas de trabajo futuro.
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2.1. Conceptos fundamentales de las reglas de aso-

ciaciéon temporales

Las RAs permiten identificar dependencias o correlaciones entre elemen-
tos o valores (items) de la BD, donde estos pueden ser de diferentes tipos
(discretos, binarios, cuantitativos, etc). Estas reglas se definen como una
expresion del tipo X — Y (con X nY = @), donde X e Y son conjuntos de
items (itemsets) [AIS93]. Por ejemplo, la regla {precios altos de la aerolinea
1}—{bajos precios de la aerolinea 2} podria haberse extraido de una BD de
agencias de viajes, indicando que la segunda aerolinea ofrece precios bajos
cuando la primera de ellas sube sus precios. Las medidas clasicas utilizadas
para medir la calidad de las reglas son el soporte y la confianza. El sopor-
te de un itemset I (al que nos referiremos como Sop(I)) se define como la
frecuencia con la que I aparece en la BD. Basada en esta definicién, las
medidas de soporte y confianza de una regla X — Y se definen como:

Sop(XY)
INT

Confianza(X -»Y) = M, (2.1)

Soporte(X - Y) = Sop(X)

donde | N | es el nimero de ejemplos/transacciones en la BD, y Sop(XY)
y Sop(Y') son el soporte de los itemsets XY y X respectivamente. Muchos
de los métodos propuestos en la literatura para extraer RAs estdn basa-
dos en el marco de trabajo clasico soporte-confianza. En ellos, el usuario
define un soporte minimo (minSop) y una confianza minima (minConf)
para, en primer lugar, generar todos los itemsets cuyo soporte alcanza el
minSop definido, a los que se les conoce como itemsets frecuentes, y en se-
gundo lugar, se generan a patir de ellos las RAs cuya confianza supere la
minConf indicada [FVLV*17]. Sin embargo, muiltiples investigadores han
puesto de manifiesto los distintos problemas que presentan estas medidas
de calidad [BBSV02]. Por un lado, la confianza no es capaz de detectar la
independencia estadistica o negativa entre el antecedente y el consecuente
de la reglas, puesto que no se tiene en cuenta el soporte del consecuente
en su calculo. Por otro lado, los itemsets con un valor muy alto de soporte
pueden resultar en reglas poco ttiles, puesto que estos estdn presentes en
una gran parte de los ejemplos de la BD, y cualquier otro itemset de la BD
puede parecer un buen predictor de su presencia. Por ello, existen muchas
propuestas en las que se presentan nuevas medidas que tratan de resolver
estos problemas de las medidas clasicas, para intentar seleccionar y clasificar
las reglas en base a su potencial interés para el usuario [GH06, TKS02].
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Tabla 2.1: Resumen de algunas de las medidas mas importantes para medir

la calidad de las reglas.

Definicion Descripcion Dominio

Lift(X — Y) [RMS98a]

Relacién entre confianza y

confianza esperada:

Medida < 1: Correlacién negativa entre X e Y’ [0,00)
Medida = 1: X e Y son independientes

Medida > 1: Correlacién positiva entre X e Y

Sop(XY)
Sop(X)Sop(Y)

Yule'sQ(X — Y)[TKS02]

Coeficiente de probabilidades:
Sop(XY)Sop(—-X—Y) — Sop(X—Y)Sop(—XY) Medida < 0: Correlacién negativa entre X e Y’
Sop(XY)SUP(—=X—Y) + Sop(X—Y)Sop(—XY) Medida = 0: X e Y son independientes

Medida > 0: Correlacién positiva entre X e Y

['171]

Factor de Certeza(X — Y)[SBT75]

si confianza(X — Y) > Sop(Y):
confianza(X —Y) — Sop(Y)

Ganancia normalizada:

1— Sop(Y) Medida < 0: Correlacién negativa entre X e Y’ )
si confianza(X — Y) < Sop(Y): Medida > 0: Correlacién positiva entre X e Y’ ’
confianza(X —»Y) — Sop(Y) Medida = 0: X e Y son independientes

Sop(Y)

En otro caso es 0

Muchos de métodos de la literatura para extraer de RAs no prestan es-
pecial atencién a la informacion temporal que hay en las BDs. Sin embargo,
como hemos comentado, en las aplicaciones de la vida real las asociaciones
entre los datos suelen cambiar con el tiempo o se presentan en distintos
momentos temporales. Por ello, en los tltimos afios han sido muchos los
métodos que se han propuesto para extraer RATSs a partir de BDs tempo-
rales. Estas BDs son distintas dependiendo del atributo o la componente
temporal que contengan: cada transaccion o secuencia de la BD esta asocia-
da con un instante de tiempo (timestamp) concreto; cada item/evento en
una transaccion esta asociado con un intervalo temporal; y cada item/evento
en una transaccion/secuencia esta asociado con un instante temporal en el
que este se produce. A diferencia de las RAs clésicas, las RATs normal-
mente introducen una restriccién temporal (ya sea sobre un instante exacto
en el tiempo o sobre un intervalo de tiempo) que determina el momento
temporal en el que sucede. Estas reglas pueden definirse siguiendo distintos
enfoques o a partir de distintos tipos de itemset temporal, pero dos de los
itemset temporales mas utilizados en la literatura para ello son: patrones
secuenciales y episodios.

El término patrén secuencial (sequential pattern) es una secuencia de
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itemsets ordenados en funcién de un criterio (tiempo, espacio, etc). Este
término fue introducido por Agrawal y SriKant [AS95] a partir de un pro-
blema real en el que disponian de una BD con informacién de compras de
clientes. Vamos a considerar esta misma BD de clientes como ejemplo pa-
ra introducir este término, en la que cada ejemplo/transacciéon de nuestra
BD esta compuesta de un identificador de cliente (id), la lista de produc-
tos que compré el cliente y un valor que representa el instante de tiempo
(timestamp) en el que se produjo la compra (ver Tabla 2.2a). A partir de
esta BD inicial, es posible generar una nueva BD en la que las transac-
ciones con el mismo id se agrupan, y las listas de productos comprados se
incluyen en una unica secuencia ordenadas en funcién de momento temporal
(timestamp) en el que se realizaron (ver Tabla 2.2a). A cada una de las filas
incluidas en la nueva BD se le conoce con el nombre de secuencia — cliente
(customer — sequence). Destacar que cada una de estas secuencias — cliente
no es mas que una secuencia de itemsets ordenados por el momento tempo-
ral en el que sucedieron. Las Tablas 2.2 muestran un ejemplo de este tipo
de BDs, considerando 4 clientes y 5 productos: a, b, ¢, d y e. La Tabla 2.2a
muestra los valores de las 9 transacciones de la BD ordenados por id y sus
respectivos timestamps. La Tabla 2.2b muestra las secuencias — cliente que
se obtienen al agrupar las transacciones de la BD original.
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ID | Timestamp | Items comprados
1 |26 Abril 2019 a

1 |27 Abril 2019 b

1 |28 Abril 2019 c,d

2 |27 Abril 2019 b,c

2 |28 Abril 2019 a

3 |26 Abril 2019 d,e

4 126 Abril 2019 a

4 |27 Abril 2019 b

4 |28 Abril 2019

(a) BD de transacciones de clientes.

ID | Secuencias-Cliente
((a), (b), (c,d))
{(b,c), (a)
((d,e))
((a), (b), (c))

(b) BD transformada con secuencias —

=W N =

cliente.

Tabla 2.2: Un problema sencillo con 4 clientes y 5 productos.

Este enfoque se puede aplicar a cualquier BD en la que la informacién se
almacena en una estructura similar a la de este ejemplo. Por ejemplo, una
BD en la que se almacena la lista de sintomas detectados en pacientes en
distintos momentos temporales de un tratamiento, etc. A partir de la BD
de este tipo, se define que una secuencia de itemsets (X1, Xo, ..., X;,) es una
subsecuencia de otra (Y7, Y2, ..., Yy,) con n < m si se cumple X1 € Y;,, Xo <
Yig, s Xn €Y, yi1 < i < ... <1i,.Porlotanto, el soporte de una secuencia
S (Sop(S)) se define como la frecuencia con la que S es una subsecuencia
de las secuencias-cliente que forman la BD. Por ejemplo, el soporte de la
secuencia S = {(a), (¢)) es 0,5, ya que es una subsecuencia de las secuencias-
cliente 1 y 4 de la Tabla 2.2b. Basada en esta definicién, muchos métodos
de la literatura hacen uso del enfoque clédsico soporte-confianza para generar
primero patrones secuenciales frecuentes a partir de la BD, y después generar
las RATSs a patir de ellos [HD04, LEWO05].
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Otro enfoque muy utilizado en la literatura consiste en obtener obtener
RATS a partir de una secuencia de eventos ordenados en base al tiempo (co-
mo son registros de navegacién en paginas web, etc) en los que los eventos
pueden producirse en un instante de tiempo concreto o en un intervalo de
tiempo [MTV97, NLPV18]. Esta tarea consiste en encontrar colecciones de
eventos (denominadas episodios) que aparecen con la suficiente frecuencia
en una secuencia de eventos para generar a partir de ellos reglas que nos
permitan predecir la subsecuencia que puede ocurrir a continuacién. Estos
episodios pueden clasificarse dentro de tres clases diferentes [MTV97]: Epi-
sodios en serie o seriales (Serial episode), cuando el orden entre los eventos es
total'; Episodios paralelos (Parallel episode), cuando el orden entre eventos
no tiene restricciones; y Episodios No-Seriales y No-Paralelos, cuando sola-
mente algunos de los eventos atienden a restricciones de orden total. Por
ejemplo, supongamos una secuencia S con 4 eventos diferentes (a, b, ¢ y d),
donde cada uno de ellos tiene asociado un témestamp en el que se produce:

S ={(a,1),(b,2),(d,3),(c,4),(a,5), (¢, 6), (a, 7), (b,8), (¢, 9))

la Figura 2.1 muestra un ejemplo sencillo de cada una de las clases de epi-
sodios con una subsecuencia S’ de ejemplo en la que ocurre el episodio.

Un episodio A se considera un subepisodio de otro episodio B (A < B)si
todos los eventos y restricciones de orden de A estdn incluidos en B. En
dicho caso, el episodio B es considerado un superepisodio del episodio A.
Por ejemplo, el episodio en serie (a, ¢) es un subepisodio del episodio en serie
(a,c,d), porque contiene los mismos eventos y las restricciones de orden de
aparicién se mantienen entre ellos. Un episodio A se produce en una secuen-
cia de eventos cuando A es un subepisodio de una secuencia. Para calcular
el soporte de un episodio A habitualmente se define estableciendo una ven-
tana temporal w con un tamano que indica el maximo instante de tiempo
en el que debe producirse. El soporte se define como la fracciéon de ventanas
temporales w en las que el episodio se produce [LSU05]. Por ejemplo, si
tomamos una ventana de tamafio 5 para la secuencia de eventos S indicada
anteriormente, el episodio temporal (a, b, ¢) se produce en 5 de las 13 venta-
nas temporales w posibles (ver Figura 2.2). Por lo tanto, el soporte de este
episodio seria 0,38. De esta forma, podemos definir un episodio frecuente
como aquel cuyo soporte sea superior al minSop definido por el usuario. Al
igual que en el caso de los patrones secuenciales, en la literatura podemos

'El orden entre los eventos es total cuando todos los eventos que componen el episodio

esta ordenados segun el criterio establecido.
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olNo
OIONNS IO

S'=<(a1), (b2),...> S'=<..(b2),...,@5),..> S=<(a1),(b2),...,(c4),..>

a)Serial b)Paralelos c)NoSeriales-NoParalelos

Figura 2.1: Ejemplo de las tres clases de episodios.

wi | w6 11 wll |
I f w2 1 1T w7 L | wi2 |
| w3 T | W8 1T | wi3 1 |
1 w4 A w9 ' | !
I w5 T wio 1 |
I 11 1

S ={(a, 1), (b, 2), (d, 3), (c, 4), @, 5, (c, 6), (@, 7), (b, 8), (c, 9))
1
r

Figura 2.2: Ventanas en las que el episodio en serie (a, b, ¢) se produce en S

con una ventana w de tamano 5.

encontrar un gran nimero de propuesta que hacen uso del enfoque clasico
de soporte-confianza para generar episodios frecuentes y después generar a
partir de ellos las RATs [ALW*18].

En las aplicaciones del mundo real es normal que las dependencias entre
los elementos de las BDs estén asociadas a un periodo de tiempo determina-
do o al desarrollo de un acontecimiento especial (meteoroldgico, deportivo,
etc). El problema esta en cémo aprender o identificar ese intervalo de tiem-
po durante el cual las reglas se cumplen, pudiendo asi descubrir la posible
periodicidad con la que ocurren dichas reglas. La restriccion de periodici-
dad puede relajarse con el objetivo de encontrar reglas interesantes que en
ocasiones no se cumplen debido, por ejemplo, a que los elementos que la
componen no suceden en el orden indicado debido a la presencia de ruido en
los datos. Ademas, la periodicidad en los eventos de la vida real no siempre es
tan regular, y, normalmente, contiene algunas perturbaciones. La relajacién
de esta restricciéon ha permitido a los investigadores extraer conocimiento
util para el usuario que las técnicas clasicas no son capaces de detectar.

Los diferentes marcos de trabajo y aplicaciones en los que las RATs son
utilizadas han dado lugar a una falta de terminologia estandar en la lite-
ratura, tal y como se ha introducido anteriormente. Es por ello que ante
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esta falta de terminologia estdndar y de una clasificacién clara de los dife-
rentes tipos de propuestas existentes hemos decidido realizar una propuesta
de taxonomia que permita a los investigadores disponer de un marco de
trabajo bien definido sobre el que desarrollar sus nuevas propuestas. En las
siguientes subsecciones se introduce la taxonomia de dos niveles que hemos
propuesto durante nuestro estudio del estado del arte.

2.2. Taxonomia basada en la componente tempo-
ral

Con el objetivo de analizar y estudiar cuél es el estado del arte en el

campo de la extracciéon de RATS, hemos revisado una amplia variedad de

propuestas que tratan de obtener este tipo de reglas a partir de BDs con

informacién temporal. Para clarificar su funcionamiento y clasificarlas he-
mos presentado una taxonomia de dos niveles, que podemos observar en la

Figura 2.3.
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Figura 2.3: Taxonomia propuesta para las RATSs.

El primer nivel agrupa las propuestas en funcién de si la variable tiempo
es considerada como una componente implicita o integral/explicita. Este
nivel ha dado lugar a 2 categorias:

» Tiempo como componente Implicita. La variable temporal se conside-
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ra como una relaciéon de orden entre los datos que forman parte del
conjunto y/o para establecer restricciones temporales que determinen
la importancia de un evento/dato/item con respecto a otro.

= Tiempo como componente Integra. La variable temporal se considera
como un atributo mas dentro del proceso de aprendizaje que, ademaés,
podria introducirse como una variable mas en el modelo de la regla.

En el segundo nivel de la taxonomia, los métodos de la primera categoria
(componente implicita) se clasifican en dos subcategorias en funcién del tipo
de los datos temporales a partir de los cuales se extraen las reglas: secuencial
e inter-transaccional. La categoria secuencial agrupa aquellas propuestas
que tratan de extraer episodios o reglas secuenciales a partir de una o varias
secuencias en las que el tiempo se utiliza para ordenar linealmente las apa-
riciones de los datos/eventos de la BD. La categoria inter-transaccionales
engloba a todas aquellas propuestas que tratan de obtener reglas de aso-
ciacién inter-transaccionales, es decir, reglas que se obtiene a partir de BDs
de transacciones en los que la componente temporal se incluye en cada una
de las transacciones como una fecha o instante de tiempo en el que los da-
tos/eventos ocurren.

Por otro lado, las propuestas de la segunda categoria del primer nivel
se organizan dependiendo de como se incluye la informacién temporal en
el proceso de aprendizaje, agrupando las propuestas en cinco categorias di-
ferentes: periddicas, intervalos temporales, tiempo de vida (lifespan), cam-
bios e incrementales. La categoria de periddicas, hace referencia a grupos
de propuestas en las que se consideran restricciones de periodicidad en el
proceso de extraccion. Esta categoria se subdivide a su vez en dos subcate-
gorias (ciclicas y de calendario) dependiendo de si la particién temporal se
realiza haciendo uso de intervalos de tiempo uniformes o mediante un esque-
ma de calendario. La categoria de intervalos temporales incluye propuestas
que representan las asociaciones temporales considerando la duracion de los
eventos. La categoria de propestas de tiempo de vida (LifeSpan) recoge las
propuestas que tienen en consideracion durante el proceso de extraccién los
intervalos de tiempo en los que los items aparecen en la BD. La categoria
cambios hace referencia a propuestas que generan meta-reglas temporales,
para representar los cambios que se producen en las RAs a lo largo del tiem-
po. Finalmente, la categoria incremental agrupa aquellas propuestas de la
literatura que resuelven el problema de extraer RATSs a partir de bases de
datos incrementales, actualizando las reglas extraidas o generando nuevas
a partir de los datos nuevos que se van incorporando en la BD de forma
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incremental.

Ademas de los aspectos indicados anteriormente, que tienen que ver con
la componente temporal, en nuestra propuesta de taxonomia hemos con-
siderado otros aspectos adicionales tales como si las propuestas estan di-
senadas para una sola secuencia o para muiltiples secuencias, o si hacen uso
de técnicas particulares como la logica difusa, etc., para ordenar las propues-
tas disponibles en cada una de las categorias. Esta taxonomia nos permite
clasificar y organizar el espacio de biisqueda en el que podemos encontrar las
diferentes técnicas existentes en la literatura. En las siguientes subsecciones
se proporcionard una breve descripcion para algunas de las propuestas mas
importantes de cada categoria.

2.3. Técnicas de extraccion de reglas considerando

el tiempo como componente implicita

En esta subseccién presentaremos una breve introduccién sobre las dos
subcategorias de propuestas en las que se considera la variable de tiempo co-
mo una relacién de orden entre los datos de la BD y/o para establecer restric-
ciones temporales que determinen la importancia de un evento/dato/item
con respecto a otro.

Categoria Secuencial

En muchas colecciones de datos encontramos secuencias de valores o de
eventos ordenadas linealmente atendiendo al instante de tiempo en el que
estos se produjeron. Algunos ejemplos de este tipo de colecciones de datos
son: secuencias de alarmas en una red de telecomunicaciones, actividades
humanas, estados en la evolucién de una enfermedad, series temporales, mi-
croarrays de expresién de genes, etc. Los usuarios que se enfrentan a este
tipo de problemas podrian estar interesados en obtener RAT's de estas colec-
ciones de datos, en las que el antecedente y el consecuente hacen referencia
a instantes de tiempo diferentes, en los que uno representa aquellos eventos
que se producen antes en el tiempo que los otros. Por lo que este tipo de
reglas representan algin tipo de relacién de orden entre los datos o eventos
de las secuencias, y que con una cierta confianza pueden ser utilizadas para
realizar predicciones [LKW09, FVFNN12]. Las reglas secuenciales son simi-
lares a las RAs clésicas, pero introducen esas dependencias temporales de
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Figura 2.4: Componente Implicita: Secuenciales.

orden en las que el antecedente debe ocurrir antes que el consecuente. Esta
diferencia junto a la necesidad de utilizar BDs secuenciales para obtener este
tipo de reglas [TCL90] es lo que las diferencia de las RAs clasicas.

Este tipo de reglas normalmente se generan a partir de patrones se-
cuenciales o episodios [FHHP12, FVLK" 17, MR13, Zim14] que aparecen en
una unica secuencia [MTV97, DJO05], entre secuencias diferentes [LRRV12,
DLM™98], o comunes a miiltiples secuencias [LKW09, FWT*15]. Lo habi-
tual es que las propuestas que encontramos en la literatura estén basadas
en algoritmos clasicos de extraccion de RAs, que normalmente se extienden
haciendo uso ventanas temporales deslizantes que permiten encontrar item-
sets frecuentes que seran utilizados posteriormente para generar las reglas
finales [MTV97, FVWTN12|. Algunos de estos algoritmos también incluyen
otras restricciones temporales como pueden ser un maximo o minimo en el
intervalo de tiempo en el que las reglas deben producirse [HD04, NKDO09]
para que puedan tenerse en cuenta; o un tiempo méaximo que puede pa-
sar entre dos eventos consecutivos [NKD09, ALW*18]. Algunas variantes
intentan relajar las restricciones de orden de los eventos en el proceso de
extraccion de las reglas [FWT115, SY18], o definen una plantilla o mésca-
ra para las reglas, en la que se involucran los items o eventos que deben
incluir, con el objetivo de obtener relaciones en las que el usuario este es-
pecialmente interesado [BWJ98, Sud05, CSC*11]. La mayor parte de los
algoritmos que encontramos para extraer reglas secuenciales se centran en
generar todas las reglas posibles a partir de la BD, lo que hace el proceso
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de aprendizaje ineficiente y poco 1util, debido a las gran cantidad de reglas
redundantes generadas. Con el objetivo de resolver este problema, algunas
propuestas se han disenado especificamente para extraer directamente reglas
secuenciales no redundantes de la BD secuencial [TLVH16]. Otros métodos
hacen uso de estructuras de datos especificas que les permiten mejorar en
gran medida la eficiencia del proceso de extracciéon y la interpretabilidad de
las reglas [WMXP18, FVGZT14].

En la literatura especializada encontramos como las reglas secuenciales
o de episodios han sido aplicadas de forma satisfactoria a una amplia va-
riedad de aplicaciones y problemas. Por ejemplo, este tipo de reglas se han
utilizado para identificar rapidamente las bandas del espectro no utilizadas,
aliviando asi los problemas generados por el aumento constante de la de-
manda de ancho de banda de las comunicaciones [HT19]. También han sido
utilizadas para mejorar la seguridad de los sistemas, aplicando este tipo de
técnicas para analizar los registros de eventos con informacién historica so-
bre posibles brechas de seguridad [KP18]. Por tltimo, otro de los muchos
casos de uso de este tipo de reglas es la prediccion del nivel de congestion
de tréfico [WZST19].

Categoria Inter-Transaccionales

e Componente Implicita
Tiempo

Inter-

Secuencial Transaccional

Figura 2.5: Componente Implicita: Inter-Transaccionales.

Por otro lado, en una buena parte de las aplicaciones reales se proporcio-
nan BDs formadas por transacciones, en las que la componente temporal se
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incluye en cada una de estas transacciones en forma de fecha y/o momento
temporal en el que ocurrieron. En estos casos, los usuarios podrian estar in-
teresandos en obtener dependencias entre los items de diferentes transaccio-
nes en lugar de dependencias entre items de una misma transacciéon. Aunque
las transacciones dentro de un contexto temporal, espacial, etc., estos contex-
tos son ignorados en las técnicas cldsicas para la extraccién de RAs. Cuando
los items de la BD transaccional se organizan por el momento temporal en
el que ocurrieron las transacciones, las RAs inter-transaccionales permiten
representar asociaciones a través de la dimension del tiempo [LFH00]. Estos
tipos de reglas se generan normalmente haciendo uso de ventanas deslizantes
que permiten dividir la BD por intervalos de tiempo de la misma longitud,
generando reglas interesantes que abarcan un determinado nimero de inter-
valos. Con este objetivo, algunas de las propuestas de la literatura presentan
extensiones del algoritmo clasico Apriori [AIS93], para obtener RAs inter-
transaccionales [LFH00, FDL0O1, LFW05, HDCO07]. Con el objetivo de mejo-
rar la eficiencia en el proceso de aprendizaje, algunos de los métodos se han
sido especificamente disenados para generar este tipo de reglas. Por ejemplo,
Tung [TLHF03] y otros, proponen un método en el que en primer lugar gene-
ran eficientemente los itemsets inter-transaccionales frecuentes para poste-
riormente generar a partir de ellos las reglas inter-transaccionales; en Wang
C. S. [Wanl5], los autores definen que son las reglas inter-transaccionales
no redundantes y presenta un método para obtener eficientemente este tipo
de reglas. Algunos investigadores también han presentado propuestas para
aprender el tamano més adecuado para la ventana de tiempo, con el objetivo
de optimizar la frecuencia de las dependencias que son obtenidas [XTZ14].

Algunos investigadores han hecho uso de la ldgica difusa para extraer
este tipo de reglas debido a su simplicidad y similitud con respecto al ra-
zonamiento humano [INNO04]. Por ejemplo, en [HK05, HKS07] los autores
proponen una extensién de algunos algoritmos clasicos (Apriori y PrefixS-
pan) en la cual hacen uso de una ventana deslizante definida por el usuario
para generar solamente las reglas difusas cuyo span es menor o igual a es-
ta ventana. Algunos autores han hecho uso de algoritmos evolutivos para
aprender las funciones de pertenencia antes de extraer las reglas de asocia-
cién inter-transaccién difusas [MGH11, MGH13].

Estas reglas se han aplicado satisfactoriamente en una gran cantidad
de aplicaciones reales. Por ejemplo, han sido utilizadas para representar
caracteristicas dindmicas de la congestién del trafico en diferente regio-
nes [XWZ20], o para generar reglas a partir de BDs transaccionales en sis-
temas dindmicos complejos de mercados financieros [HYWC16].
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2.4. Técnicas de extraccion de reglas considerando

el tiempo como componente integral

A lo largo de esta seccién se presenta una breve descripcién de las di-
ferentes subcategorias en las que se han agrupado aquellas propuestas que
incluyen la componente temporal como un atributo mas en el proceso de
aprendizaje, y que podria introducirse como una variable méas en el modelo
de la regla. Estas propuestas a su vez pueden ser: periddicas, de intervalos
de tiempo, de tiempo de vida, de expresiéon de cambio en las propias reglas
e incrementales.

Categoria Periédica

¢ Componente Integral
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Figura 2.6: Componente Integral: Periddica.

En algunas ocasiones, los usuarios pueden estar interesados en el descu-
brimiento de RAs que ocurren de una forma recurrente. Por ejemplo, pueden
estar interesados en reglas que representan comportamientos ciclicos de los
consumidores en tiendas de comercio electrénico, y que permiten a estos co-
mercios comprender mejor esos comportamientos para incrementar las ven-
tas y mejorar sus beneficios [TTT12]; en reglas que nos permitan representar
comportamientos de personas que se producen de forma ciclica a partir de la
informacién que se encuentra almacenada en las grandes BDs de diferentes
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redes sociales [TAKG15]. Estas reglas ciclicas solamente ocurren en deter-
minados intervalos y no se dan en el resto de intervalos de tiempo. Las RAs
ciclicas son similares a las RAs clasicas, pero representan dependencias que
se producen de forma periédica a lo largo del tiempo [ORS98]. Un enfoque
clasico para generar este tipo de reglas es utilizar el algoritmo Apriori para
generar todas las RAs posibles en cada intervalo de tiempo definido por el
usuario (el usuario define la particién del tiempo en intervalos de tiempo
fijos). Después se aplica un simple algoritmo de busqueda de coincidencias
para detectar ciclos en las reglas generadas [ORS98]. Con el objetivo de
mejorar la eficiencia del proceso de extraccién de reglas, algunos métodos
también introducen restricciones del usuario en dicho proceso [TAKG15],
o son especificamente disenados para obtener RAs ciclicas no redundan-
tes [TK12]. Un enfoque mds general fue propuesto por Chen [CP99], donde
para cada regla se determina el conjunto de intervalos de tiempo contiguos
més largo en el que se produce de forma periédica.

Sin embargo, dependiendo de los intervalos de tiempo que sean definidos
(mds generales o més especificos), las reglas ciclicas que se generan pueden
ser diferentes. Para abordar este enfoque, las particiones temporales pueden
definirse utilizando multiples granularidades haciendo uso de un esquema
de calendario (por ejemplo: semanas, dias, horas, meses, etc.), reduciendo
asi la necesidad de conocimiento experto a priori para definir los intervalos
de tiempo [RMS98b]. Los métodos clasicos para extraer RAs de calenda-
rio extienden el enfoque de extraccién de RATs ciclicas [ORS98], generan-
do RAs para cada unos los intervalos temporales definidos por el esquema
de calendario y buscando a continuacion cuales de estds reglas tienen un
comportamiento periédico dentro de dichos intervalos [RMS98b]. Algunas
propuestas introducen diferentes técnicas para mejorar la eficiencia en el
proceso de extraccién, como es la utilizacién de nuevas estructuras de da-
tos que les permiten procesar de una forma més eficiente cada particién
temporal [VV05, VVV05]. Sin embargo, las periodicidades que podemos
encontrar en las BDs podrian no ser suficientemente precisas y podrian con-
tener perturbaciones. Ademds, los usuarios tienden a definir una serie de
restricciones temporales de una forma vaga y poco precisa. Por esta razon,
algunos autores han hecho uso de la légica difusa para definir el calendario,
de una forma mads cercana al lenguaje natural [INN04]. Por ejemplo, Lee
y otros [LL04, LJLO8] propusieron dos algoritmos en el que el esquema del
calendario es definido haciendo uso de particiones difusas, proporcionando
una mayor flexibilidad a la hora de introducir las restricciones impuestas
por el usuario en el proceso de extraccién.
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Muchos métodos han sido utilizados para extraer reglas que presentan
un comportamiento periédico, pero el concepto de periodicidad se define de
una forma muy estricta y muchas de las reglas acaban siendo eliminadas en
el proceso de extraccién porque no siempre cumplen esta restriccion. Con
el objetivo de resolver este problema podemos encontrar algunas propuestas
en la literatura que presentan el concepto de periodicidad de una forma
més flexible [HGY98, FVYL*119]. Por ejemplo, Li y otros [LD05] extiende
el enfoque utilizado por Han [HDY99], haciendo uso de ventanas deslizantes
para determinar el momento temporal en el que la regla debe ocurrir para
ser considerada periddica.

Categoria Intervalos Temporales
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Figura 2.7: Componente Integral: Intervalos Temporales.

En muchos dominios de aplicacién, las BDs temporales no solo incluyen
datos con informacioén sobre el instante de momento concreto en el que su-
ceden, sino que también incluyen datos/eventos con informacién del tiempo
que duran como parte de los datos de entrada (por ejemplo, la administra-
cién de vitaminas o medicamentos durante un mes), o incluyen abstracciones
o interpretaciones derivadas de ellos como parte de un proceso de analisis de
los mismos (por ejemplo, una semana de anemia) [BBJ98, MERO0S]. Esta in-
formacién temporal debe considerarse en los procesos de extraccion de RATs
con el objetivo de obtener conocimiento en forma de reglas que sea consisten-



2.4. Técnicas de extraccion de reglas considerando el tiempo como componente
integral 25

te a lo largo del tiempo. Por ejemplo, la duracién de los fallos que se producen
en los procesos industriales es una informacién esencial cuando intentamos
encontrar correlaciones entre ellos. Por ello, Laxman [LUS02, LSU07] exten-
di6 la definicién de clasica de episodio [MTV97] para incorporar restricciones
en la duracion de los eventos.

El descubrimiento de reglas temporales a partir de este tipo de BDs es
mds complejo y requiere enfoques diferentes a los que se utilizan con BDs
temporales que contienen solo momentos temporales concretos en los que
ocurren la informacion que contienen. Un intervalo involucra una duracion
y, por lo tanto, los patrones que se extraen en el proceso de aprendiza-
je deberian incluir una semantica diferente a la de simplemente “antes“
y “después“. La légica de intervalos temporales de Allen y sus extensio-
nes [All83, RMO05] se utilizan habitualmente para representar las relacio-
nes entre intervalos [HK01, MS15]. Por ejemplo, Winarko presenté ARMA-
DA [WRO07], un método basado en el algoritmo para extraer patrones secuen-
ciales MEMISP [LL02]. ARMADA genera reglas de asociacién temporales
mas ricas a partir de datos con intervalos de tiempo, teniendo en cuenta
una restriccién de tiempo de intervalo maximo para reducir el nimero de
reglas generadas. Papapetrou y otros [PKSGO09] propusieron tres métodos
basados en el algoritmo clasico Apriori, los cuales introducen una serie de
restricciones para descubrir relaciones temporales a partir de secuencias de
eventos basadas en intervalos. Estos métodos generan un conjunto de reglas
que son ordenadas en base a una medida de interés dada por el usuario
y devuelven las K mejores reglas segin el valor de la medida de interés.
Lee y otros [LLCT09] presentaron una propuesta en la que mediante un
pre-procesamiento de los datos generaban los intervalos de tiempo asocia-
dos a ellos, y a continuacién extraen las reglas a partir de estos. Nazer-
fard [NRC11] propuso TEREDA [NRC11] para extraer aspectos temporales
(como el instante de tiempo en el que suele iniciarse un evento y su duracién)
de las actividades diarias que realizan las personas. En [HZLH12| Huang y
otros propusieron una extensién del algoritmo bien conocido “Progressive-
Partition-Miner“ (PPM) [LCL03| para identificar relaciones entre activida-
des académicas teniendo en cuenta la duracién de las mismas. Finalmente,
Coello y otros [CSC*11] presentaron una propuesta que permitia considerar
requisitos del usuario durante el proceso de extracciéon para generar reglas
interesantes para el usuario a partir de BDs de eventos que ocurren en mo-
mentos concretos o durante un intervalo de tiempo.

Algunos investigadores han utilizado también la légica difusa dentro de
esta subcategoria para proporner nuevos métodos de minado de reglas a
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partir de datos basados en intervalos temporales. Sudkamp [Sud05] propuso
un método basado en Apriori para extraer RATs difusas a partir de varias
fuentes de datos haciendo uso de la logica difusa para representar la duracion
temporal de los eventos (por ejemplo: un corto periodo) y las restricciones
temporales (por ejemplo: poco después) de una forma cercana al lenguaje
natural. Wu [Wul0] presenté una propuesta para extraer RATs difusas a
partir de los registros de acceso de los usuarios a una pagina web, utili-
zando particiones difusas para representar el tiempo que los usuarios pasan
visitando las diferentes secciones de la pagina web.

Este tipo de reglas han sido utilizadas satisfactoriamente en una gran
cantidad de aplicaciones reales. Algunos ejemplos son: reconocimiento de
actividades complejas del dia a dia en el area de la computaciéon moévil, en
la que se registran una buena cantidad de datos a través de los sensores de
los dispositivos méviles de los usuarios, y que contienen una informacién
realmente interesante [LWP*16]; prediccion de diagnésticos médicos a par-
tir de datos almacenados en BDs de hospitales que se recopilan a lo largo de
las estancias de los pacientes en el hospital mientras estos se encuentran en
tratamiento, ya que dichos datos incluyen informacion sobre eventos que se
producen a lo largo del tratamiento y que pueden ser de gran interés para
futuros tratamientos de pacientes [VJT17]; prediccién de inestabilidad car-
diorespiratoria en pacientes a partir de los datos de monitorizaciéon continua
que registran las medidas de los signos vitales fisiolégicos [GBDW17].

Categoria Tiempo de Vida (Lifespan)

Un aspecto importante en el descubrimiento de RATSs es tener en cuenta
la informacién temporal sobre la existencia de un item en la BD. El tiempo
de vida (lifespan) de un item se define como el periodo de tiempo entre la
primera ocurrencia del item en una transaccion de la BD y la 1ltima vez que
lo encontramos. Si esta informacién temporal se tiene en cuenta al realizar el
calculo del soporte de las reglas, el nimero de reglas que alcanza el umbral
de minSop serd mayor. Por ejemplo, consideremos una BD sencilla con 1000
transacciones asociadas a un comercio electrénico (como Amazon, etc.), en
el que se han registrado alrededor de 100 transacciones de clientes por ano
durante un periodo total de 10 anos, y seleccionamos como minSop de 0,5 %
(50 transacciones) para el proceso de extraccién. Al generar los itemset fre-
cuentes, un producto que ha sido comprado 5 veces al ano (50 veces en
total) serd considerado un item frecuente. Sin embargo, un nuevo producto
que haya empezado a venderse en el dltimo ano y que haya sido comprado 40
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Figura 2.8: Componente Integral: Tiempo de Vida (Lifespan).

veces sera un item infrecuente, debido a que no alcanza el umbral de minSop
si consideramos la BD completa. Aunque el nuevo producto haya sido un
éxito y durante su corto periodo de tiempo en el mercado haya logrado una
gran cantidad de ventas (ha sido 8 veces mas popular que el primero), este
aparece en una pequena cantidad de transacciones con respecto al total, por
lo que no se considerara frecuente y no formard parte del conjunto final de
reglas. Ademas, esta informacién temporal es utilizada para eliminar de la
BD items/eventos poco frecuentes en la actualidad, reduciendo el tamafio de
la BD y centrando el proceso de busqueda en la informacion mas relevante
en la actualidad [AR00].

Esta informacién temporal también ha sido considerada por diversos in-
vestigadores para extraer RATSs difusas teniendo en cuenta el lifespan de los
items al calcular el soporte de las reglas [CLHL16]. Sin embargo, las funcio-
nes de pertenencia dadas podrian tener un influencia critica en el conjunto
final de reglas obtenidas. Por este motivo, algunas propuestas también han
incorporado un aprendizaje o ajuste de las funciones de pertenencia en el
que los lifespan de los items se tienen en cuenta al evaluar las soluciones
generadas [CM19].

Este tipo de reglas han sido fundamentalmente generadas a partir en BDs
de transacciones de diferentes tipos de companias, para detectar y analizar
las preferencias de compra de los clientes [CLHL16, CM19]. Sin embargo,
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estos métodos pueden utilizarse en muchas otros tipos de aplicaciones y pro-
blemas reales. Por ejemplo, estos métodos podrian utilizarse en aplicaciones
relacionadas con Internet de las Cosas (Internet of Things; IoT) para detec-
tar fallos en las redes de sensores, o para detectar sensores cuya actividad
se ha reducido de una forma considerable, de modo que estos pueden ser
recolocados o eliminados de la red de sensores.
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Figura 2.9: Componente Integral: Cambios.

El mundo real se encuentra en constante cambio, y dichos cambios se
producen cada vez de una forma més rapida debido al enorme desarrollo
tecnolégico que vivimos a dia de hoy. Es por ello que se vuelve esencial
obtener informacién que nos permita detectar y evaluar estos cambios de
condiciones a tiempo y de una forma inteligente, lo que nos permitira res-
ponder a ellos de una forma adecuada [Boell]. Por esta razén, un buen
nimero de métodos han sido propuestos para detectar cambios en reglas
y patrones extraidos desde colecciones de datos de diferentes periodos de
tiempo. La idea principal consiste en introducir un nivel de abstraccién que
permita identificar cambios en las reglas y/o patrones extraidos haciendo
uso de meta-reglas. Por ejemplo, Huang y otros [HHC16] propusieron un
método para obtener RAs que representan cambios en el rendimiento de los
estudiantes. Song [SKKO01] presenta un método que detecta cambios en el
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comportamiento de los consumidores a partir de las RAs generadas a partir
de colecciones de datos de diferentes periodos de tiempo. Au y otros [AC02]
presentaron un método para obtener meta-reglas difusas que detecten cam-
bios en el soporte y/o la confianza de las reglas a lo largo del tiempo, siendo
utiles para predecir cémo las RAs cambiaran en un futuro cercano.
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Figura 2.10: Componente Integral: Incrementales.

En la actualidad, las BDs temporales se actualizan constantemente, in-
crementando la cantidad de datos que almacenan. Debido a ello, el conjunto
de RATSs que haya sido obtenido a partir de este tipo de BDs necesita ser
actualizado constantemente, eliminando las reglas que han dejado de ser fre-
cuentes, y anadiendo reglas nuevas que representan relaciones entre los datos
que no se daban anteriormente. Estos enfoques permiten que la informacion
que disponemos de la BD este constantemente actualizada, proporcionando
informacién util en todo momento para ayudar a los expertos en la toma
de decisiones. Re-ejecutar los algoritmos de extraccién de RATSs constate-
mente para actualizar los conjuntos de reglas ya existentes es un enfoque
ineficiente, ya que al no considerar las reglas actuales en el proceso de ex-
traccién es necesario repetir parte del procesamiento que ya habia sido rea-
lizado con anterioridad. Por ello, varios métodos en la literatura presentan
soluciones para abordar de manera eficiente la extraccién de RATs a partir
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de BD incrementales. Gharib y otros [GNTA10] propusieron un algoritmo
incremental basado en el algoritmo “Sliding-Window Filtering-[LLCO01], en
el cual los itemsets temporales frecuentes son almacenados para reducir el
tiempo de procesamiento cuando la BD sea actualizada y haya que volver a
generar reglas candidatas. Fouad y otros [FM17] propusieron un nuevo méto-
do eficiente de extraccion de RATs incrementales, reduciendo el tiempo de
céomputo haciendo uso de una estructura de datos eficiente para almacenar
la informacién y almacenando los itemsets temporales frecuentes generados
en ejecuciones anteriores.

Este tipo de reglas han sido utilizadas satisfactoriamente en una gran
cantidad de aplicaciones reales. Teng y otros [TCL90| propusieron un méto-
do para extraer de reglas secuenciales que representaban anomalias en el
comportamiento de los usuarios, haciendo uso de un motor inductivo basado
en tiempo para adaptar las reglas a lo largo del tiempo. Zhou y otros [ZH17]
propusieron utilizar un algoritmo genético para extraer reglas secuenciales
que representen preferencias de los consumidores, las cuales son adaptadas
mediante un algoritmo de optimizacién de colonia de hormigas a los cambios
que se detectan en el comportamiento de los consumidores con el paso del
tiempo.

2.5. Aplicacion a problemas reales y herramientas

software disponibles

La cantidad de datos que se recopila en diferentes dreas de aplicacién en
las que la informacién temporal esta incluida en los datos, ya sea de forma
explicita o de forma implicita, nos lleva a una situacién en la que la extrac-
ciéon de conocimiento interesante y util a partir de estas BDs temporales es
muy atractiva y necesaria, suponiendo un desafio para los investigadores.
Las RATSs nos permiten generar modelos con un enorme poder predictivo
y descriptivo, ademas de un mayor grado de interés, que puede aplicarse
de forma satisfactoria en una amplia variedad de aplicaciones y problemas
reales, como hemos visto en las distintas subsecciones en las que se intro-
ducian las categorias de la taxonomia. En la Tabla 2.3 podemos observar
una lista reciente de aplicaciones y contribuciones que han sido abordadas
haciendo uso de técnicas de extraccién de RATs. A simple vista, podemos
observar una gran cantidad de aplicaciones diferentes que estan relaciona-
das con una amplia diversidad de &reas. Si nos fijamos en detalle, podemos
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encontrar aplicaciones en la industria, seguridad, medicina y atencién sa-
nitaria, entre muchas otras areas, con un nuimero notable de propuestas
aplicadas a las areas de la medicina y la salud. Esto demuestra el gran po-
tencial de las RATSs, que pueden ser aplicadas de forma satisfactoria a una
gran cantidad de problemas distintos. Ademads, el nimero de propuestas que
se han aplicado a problemas reales ha ido incrementiandose en los tltimos
anos, proporcionando una mayor evidencia de la necesidad y del interés de
estés técnicas para la resolucién de problemas del mundo real.

Aunque un gran nimero de propuestas para extraccién de RATs han sido
publicados a lo largo de estos afos, solamente unos pocos investigadores com-
parten el cédigo fuente de sus propuestas y los cédigos o descripciones dis-
ponibles en los libros y revistas a menudo presentan inconsistencias [Thi03].
Este problema, unido a la alta complejidad de algunas de las propuestas,
impide que se extienda el uso de las técnicas de extraccién de RATSs en di-
ferentes aplicaciones del mundo real. Ademaés, a menudo los investigadores
necesitan reimplementar los métodos propuestos por otros investigadores pa-
ra realizar comparativas entre sus propuestas y las existentes en la literatura,
lo que les lleva a perder una cantidad enorme de tiempo reimplementando
algoritmos que en muchos casos no son tan eficientes como deberia ser las
versiones originales. Con el objetivo de abordar estos problemas, algunas
herramientas de software de libre distribucién y de cédigo abierto han sido
desarrolladas con el objetivo de facilitar el desarrollo de nuevas propuestas
y su aplicacién a problemas nuevos. Destacar que el modelo de liberacion de
c6digo abierto facilita la aplicacién y adaptacion de estas técnicas a nuevos
problemas y es esencial para su difusién en el sector empresarial [0s198].

SPMF [FVGG™14] es una de las librerfas de cédigo abierto para tareas
de mineria de datos. Distribuida bajo la licencia GPL v3 y desarrollada en
Java, por lo que puede utilizarse en una gran cantidad de plataformas y dis-
positivos. Esta libreria incluye mas de 110 algoritmos para la extraccién de
reglas secuenciales, prediccién de secuencias, extracciéon de reglas de asocia-
cion, extraccion de patrones secuenciales, extraccion de patrones periddicos,
extraccion de episodios, y muchos més, ademas de incluir una buena can-
tidad de BDs temporales. SPMF puede ser embebida en otros programas
desarrollados en Java de una forma sencilla, o puede ser ejecutado como
un programa independiente desde linea de comandos o utilizando su inter-
faz grafica, mas accesible para usuarios menos avanzados. También podemos
encontrar varios paquetes de R en el repositorio CRAN que permiten extraer
reglas secuenciales, patrones secuenciales, etc, ademas de incluir multiples
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Dominio de Aplicacién | Descripcién (Referencias) Categoria

Industria Procesamiento de la senal [HT19]e

Deteccién de patrones de uso de energia

a partir de datos de contadores inteligentes [FDPD19] ¢
Estudio del efecto domino en accidentes maritimos [WHSZ21]e
Descubrimiento de asociaciones en el proceso

de produccién de hierro [HYYZ20]1

Economia Sistemas dindmicos de los mercados financieros [HYWC16] ©
Seguridad Seguridad a través del anélisis de registro de eventos [KP18]e
Administracién y Administracién inteligente del tranporte [WZS*19]e,
andlisis del Trafico Congestién del trafico [XWZ20] ©

Analisis de la movilidad y demanda de taxis [GGB20]o
Comportamiento Reconocimiento de actividades del dfa a dia [LWP*16]o,
humano Cambios en el rendimiento y caracteristicas

del aprendizaje de estudiantes [HHC16]C,

Deteccién de preferencias de consumidores [ZH17]t

[PP18] < [CM19] o, Prediccién de

comportamientos humanos en compaiifas de fabricacién [SY18]e,
Anélisis de diarios de viajes [VLLZ18]e

Estudio de intereses de usuarios para el desarrollo

de sistemas de recomendacién [YNY21]o

Prediccion de comportamiento humano

en el uso de smartphone [SK20]o

Medicina y Busqueda de posibles interacciones entre

Salud medicamentos [JYT*16]e, Aplicaciones en bases

de datos hospitalarios [VJT+17]o,

Deteccién de senales de toxicidad

de farmacos [ABT*17],

Previsién de inestabilidad respiratoria [GBDW*17]o,
Tratamientos de cédncer [NLPV18Je, Diagnéstico

de enfermedades coronarias [ODS*18]o,

Prediccién de fases en el abuso de farmacos [KKA*19]e,
Sistemas de conocimiento sanitario [GKM19]o,
Enfermedades del corazén [BRBHEHA19]e

e Secuencial, @ Inter-Transaccional, < Periddica, o Intervalos Temporales,

o Tiempo de Vida, (J Cambios, 1 Incrementales.

Tabla 2.3: Aplicaciones recientes de propuestas de extracciéon de RATS

agrupadas por dominio de aplicacion.

BDs temporales 2. Por ejemplo, el paquete arulesSequences proporciona in-

2 https://cran.r-project.org/web/packages/
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terfaces para las implementaciones en C++ del algoritmo ¢SPADE; el pa-
quete timetools proporciona muiltiples herramientas para manipular series
temporales secuenciales y estacionales; y el paquete eventInterval propor-
ciona funciones para el andlisis del ratio de cambios en eventos secuenciales.

En la plataforma Github 3 también podemos encontrar numerosos repo-
sitorios que incluyen paquetes como CRFSuite, que es una implementacion
de Conditional Random Fields para problemas secuenciales de prediccion,
el paquete Emotion Classification in Microblog Texts Using Class Sequential
Rules, que permite utilizar un clasificadora sociativo generado a partir de
secuencias de eventos. También podemos encontrar una serie de paquetes de
Python en el repositorio Pypi 4. Por ejemplo, el paquete Mazimal Sequen-
tial Patterns Mining es un wrapper para ejecutar todas las herramientas y
métodos de SPMF desde codigo Python; y el paquete prefizspan proporciona
varios métodos para la obtencién de patrones secuenciales. También encon-
tramos algunos métodos para la extraccion de patrones secuenciales como
parte de algunas de las plataformas software de codigo abierto de mineria de
datos, como puede ser Weka [WFH16], Knime [BCD*09] o Mahout [LP16].

Ademds podemos encontrar en repositorios de Internet miltiples BDs
temporales que se encuentran disponibles como BDs open-source. Por ejem-
plo, la pagina web de SPMF proporciona un gran nimero de BDs en el for-
mato propio de SPMF; y el paquete de Python SecAlertSeqMining permite
la generacion de BDs secuenciales en los formatos de entrada que utilizan los
algoritmos de SPMF; e IBM Generator permite generar BDs secuenciales
sintéticas.

2.6. Consideraciones y lineas de trabajo futuro

En los dltimos anos se han propuesto muchos algoritmos diferentes con
el objetivo de extraer RATs. Cada publicacién ha causado un gran interés
en las novedades que presenta con respecto a las propuestas existentes an-
teriormente en la literatura. Pero, jcuales con los aspectos criticos de las
publicaciones actuales? A continuacion proporcionamos una serie de reco-
mendaciones que deberian tenerse en cuenta en publicaciones futuras:

= Muchas de las propuestas que han sido publicadas para extraccién de

3 https://github.com
4 https://pypi.org
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RATSs hacen uso o extienden algtin método cldsico para extraer RAs
clasicas. Sin embargo, estos métodos suelen presentar problemas de
complejidad (debido a la gran cantidad de reglas que son capaces de
generar y al gran numero de items que suelen involucrar en cada re-
gla) y de escalabilidad (en términos de memoria y tiempo de computo
necesario para su ejecucién). En la literatura, podemos encontrar un
buen ntmero de propuestas recientes que tratan de realizar un pro-
ceso de extraccion eficiente al mismo tiempo que tratan de optimizar
diferentes medidas de interés que les permitan obtener conocimiento
mas conciso e interesante para el usuario [RKJ15, RAKJ19]. El uso de
estas propuestas permitiria obtener RATSs m4s interesantes, evitando
al mismo tiempo los problemas de escalabilidad y complejidad.

La publicacién de nuevas propuestas requiere un analisis experimen-
tal comparando el comportamiento de la propuesta con respecto a los
mejores algoritmos que fueron propuestos en publicaciones anteriores.
Este tipo de analisis permite a los investigadores disponer de una base
cientifica solida para justificar la efectividad de sus propuestas. Noso-
tros recomendamos realizar un estudio experimental comparando los
resultados obtenidos con métodos clasicos ampliamente utilizados y
conocidos junto con algunas de las propuestas mas recientes de la li-
teratura, haciendo uso de diferentes BDs de prueba y aplicando tests
estadisticos siempre que sea posible. Sin embargo, los investigadores de
este campo no siempre incluyen estos analisis en sus propuestas, o solo
comparan con algoritmos clasicos que fueron superados hace muchos
anos. Esto hace realmente dificil para el resto de investigadores deter-
minar cuales son las necesidades en este campo, y, por lo tanto, centrar
sus esfuerzos de investigacion para futuras propuestas significativas.

Existen algunas herramientas de software libre y de cddigo abierto
para la extraccién de reglas secuenciales, patrones secuenciales, etc.,
y para el manejo de BDs temporales, pero pocos investigadores com-
parten los cédigos fuentes asociados a sus propuestas. Este problema,
junto con la elevada complejidad de algunas propuestas, impide el uso
generalizado de las RATs en aplicaciones reales y dificulta que los
investigadores puedan comparar sus propuestas con otros algoritmos.
Recomendamos a los autores que hagan ptblico el cédigo fuente de sus
propuestas, ya que tendrd un impacto muy positivo para el desarrollo
de nueva spropuestas futuras y para acercar este campo a nuevas areas
de aplicacién del mundo real.
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Desde nuestro punto de vista, ain hay mucho por hacer. Algunas de las
posibles lineas de trabajo futuro dentro del campo de extraccién de RATSs
son:

= La revolucién tecnoldgica que se estd produciendo en los tltimos anos
estd generando una gran cantidad de datos que acaban almacenandose
en BDs, y ocultan un interesante conocimiento a la espera de ser descu-
bierto. Por ejemplo, una de las principales fuentes de BDs temporales
son las aplicaciones IoT, en las que se obtiene y registra informacién
de una gran cantidad de sensores y dispositivos diferentes [ARKJ17].
Estas colecciones de datos temporales, en algunos casos conocidos co-
mo Big Data, suponen un reto para el proceso de extraccién ya que
la capacidad de procesamiento de la mayoria de las técnicas existen-
tes no es suficiente para manejarlas. El uso de soluciones basadas en
el paradigma MapReduce, en Deep Learning y Fog Computing entre
otros, permiten a los investigadores tratar esta enorme cantidad de
datos y aprovechar su dimensién temporal, aunque el uso de estas so-
luciones también introduce nuevos retos, como el mantenimiento de la
seguridad y la privacidad de los datos. Aunque algunas propuestas de
extraccién de RATs han sido aplicadas a problemas Big Data atn hay
mucho trabajo por hacer para lograr que existan propuestas eficientes
y aplicables a este tipo de problemas.

= Algunas propuestas recientes también incorporan la informacién es-
pacial en el proceso de extraccidn para obtener Reglas de Asociacién
Espacial-Temporal (RAET) [LZL"19], ya que la presencia de algunos
eventos suele estar asociada a un periodo temporal y una ubicacién
concreta. En primer lugar, estas colecciones de datos también constan
de atributos espaciales que determinan el ambito de los objetos y su
ubicacién espacial, y las dependencias entre ellos no estan representa-
das explicitamente en la base de datos. Por ello, es necesario realizar
una etapa de preprocesamiento para transformar los datos espaciales
en predicados y conectores espaciales (como cercano a, etc.), que per-
miten representar las relaciones topoldgicas. Este tipo de propuestas
pueden suponer un problema debido al exceso de memoria que requie-
ren para almacenar todos los datos temporales, por lo que se debe
llenar a un punto medio entre pre-procesamiento y el proceso de ex-
traccién de reglas. Por otro lado, algunos autores han senialado que en-
cuentran problemas de interpretacion de las reglas espacio-temporales,
debido a que los predicados espaciales como cercano a normalmente
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dependen del propio usuario o de la informacién almacenada en la BD,
ya que lo que para un usuario es cercano, para otro podria no serlo. Por
este motivo, creemos que el desarrollo de técnicas que extraigan este
tipo de reglas espacio-temporales es de gran interés, debido al aumento
de BDs con informacién temporal y espacial que estamos viviendo en
los dltimos anos.

= El descubrimiento de RATs de Alta Utilidad es otro area que estd
teniendo un cierto auge en los ultimos anos [ZFEVWT15]. Muchos de
los métodos publicados asumen que todos los items del conjunto de
datos tienen la misma relevancia, sin embargo, en muchas de las apli-
caciones reales cada item puede tener asociado una unidad de beneficio
determinada, que indica cudl es la importancia de ese item en el pro-
blema (por ejemplo, el precio de un producto en una BD de ventas).
El objetivo es extraer reglas que incluyan aquellos items con un alto
valor de beneficio. Otro enfoque reciente consiste en considerar cada
uno de los eventos de una secuencia como si tuviese un coste asociado
para generar reglas interesantes (con valores elevados de las medidas
confianza, Lift, etc) que incluyan items con un bajo coste para el usua-
rio [DFVN17]. Este tipo de propuestas son realmente utiles para guiar
el proceso de aprendizaje para proporcionar conocimiento mucho mas
interesante y 1til al usuario, optimizando asi los resultados y los be-
neficios de las posibles decisiones que puedan tomar asociadas a estos.

Como hemos podido apreciar a lo largo de este capitulo, resulta funda-
mental en muchos casos tener en cuenta la componente temporal de los datos
para extraer reglas realmente ttiles, especialmente en ciertos problemas en
los que el conocimiento depende del intervalo o instante temporal en el que
suceden los hechos. Este tipo de técnicas han sido aplicadas satisfactoria-
mente a una gran variedad de problemas reales, destacando la gran cantidad
de propuestas en las areas de la medicina y la biologia, lo que muestra que
estos son campos en los que este tipo de propuestas son de especial interés.
Ademsds, podemos ver como ligeramente hay una mayor proporcién de pro-
puestas dirigidas hacia la extraccion de reglas secuenciales. También hemos
propuesto algunas lineas de trabajo futuro, como es el descubrimiento de
RATSs de Alta Utilidad. Este enfoque es muy interesante ya que se introduce
en el proceso de extraccién una medida que determina la utilidad de los
elementos de la BDs para el usuario, reduciendo el espacio de bisqueda al
guiar la busqueda hacia reglas de alta calidad que realmente son de utilidad
para el usuario. En los préximos capitulos veremos una nueva propuesta pa-
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ra la extraccién de RATs de Alta Utilidad que permite abordar algunos de
los problemas que actualmente estan abiertos en este enfoque. Ademas, esta
técnica ha sido aplicada sobre un problema real para extraer informacién
1til sobre el problema de la obesidad en humanos.






Capitulo 3

Extraccion de reglas
secuenciales de alta utilidad
media a partir de bases de

datos de secuencias

Como hemos comentado, el descubrimiento de asociaciones es una de
las técnicas de MD mds utilizadas [HK06] para obtener informacion intere-
sante y comprensible a partir de los datos, acorde a la Inteligencia Arti-
ficial eXplicable (denominada en inglés eXplainable Artificial Intelligence
(XAI)) BDRD*20, FHC"19], que ayude a los expertos a tomar buenas
decisiones. Ademads, que la informacién obtenida sea comprensible es fun-
damental en muchas ambitos como el de la medicina o la salud, ya que los
investigadores necesitan comprender las asociaciones identificadas por las
reglas para realizar un tratamiento personalizado y eficaz a cada paciente.

En muchas ocasiones, los datos de los que disponemos son secuencias
de valores/eventos que se han ido almacenando a medida que se han ido
produciendo. Esta informacion temporal es fundamental que sea conside-
rada a la hora de identificar dependencias a partir de los datos para que
las reglas obtenidas sean realmente tutiles para los expertos. Por ejemplo,
esta informacién temporal es fundamental que sea considerada para po-
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der explicar los mecanismos de regulacion de los procesos bioldgicos en
las ciencias 6micas. Debido a ello, las reglas secuenciales han sido utili-
zas con éxito en una gran cantidad de problemas de diferentes areas de
aplicaciéon [ARSDA*20, KKA*19, NLPV18], ya que permiten representar
dependencias secuenciales entre valores/eventos (items) de BDs secuenciales.
Estas reglas normalmente son evaluadas haciendo uso de diferentes medidas
de interés (como suporte, confianza, lift, entre otras) para obtener y ordenar
las reglas en base a su interés inherente al experto. Ademas, al filtrar las
reglas en funcion de estas medidas evitamos las limitaciones para represen-
tar causalidad de los patrones secuenciales, haciéndolas méas adecuadas para
tareas de prediccién y toma de decisiones.

Sin embargo, la mayoria de los algoritmos no prestan especial atencién
a la utilidad que tiene cada valor/evento del problema a la hora de extraer
las reglas, considerando que todos tienen la misma utilidad para el usuario.
No obstante, el valor de la utilidad permite centrar el proceso de busqueda
en las reglas secuenciales con items que son altamente relevantes para el
experto en el problema de interés.

Por ejemplo, si aplicamos estos métodos sobre una base de BD de expre-
sién génica, se consideraria que todos los genes tienen la misma importancia
dentro del proceso bioldgico, sin embargo, los estudios clinicos han demos-
trado que algunos genes tienden a ser mas significativos a la hora de explicar
la causa de una enfermedad o son mas eficaces para combatirla. Por ello, se
han propuesto diferentes algoritmos para extraer reglas secuenciales inten-
tando méaximizar la utilidad de los valores/eventos que sean considerados en
las reglas, dando lugar a lo que se conoce como Reglas Secuenciales de Al-
ta Utilidad (RSAU) [ZFVWT15]. Esta medida de utilidad permite guiar el
proceso de busqueda, reduciendo el espacio de busqueda al centrarse princi-
palmente en los elementos de mayor utilidad. Sin embargo, puede dar lugar
a un gran conjunto de reglas inutiles y poco comprensibles, ya que conjuntos
de items con alta utilidad podrian ser ampliados con items con alto soporte
pero con baja utilidad. Esto daria lugar a reglas que incluyen items de baja
utilidad y de mayor longitud, por lo que son menos comprensibles para los
expertos.

Los algoritmos genéticos (AGs) o, en general, Algoritmos Evolutivos
(AEs) [ES03, Gol89] estan considerados como uno de los métodos mas intere-
santes para extraer conocimiento 1util e interesante a partir BDs tempora-
les [CM19, FHC*19, ZH19]. Estos métodos de busqueda y optimizacién han
sido aplicados a un amplio rango de problemas de extraccion de conocimien-
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to de forma efectiva. Estos métodos normalmente evolucionan un conjunto
de soluciones (conocido como poblacidn) en funcién de un criterio de evalua-
cién para aprender la mejor solucion posible para el problema. En los iltimos
anos, esta tarea también ha sido planteada como un problema multiobjetivo
en el que varios objetivos son optimizados al mismo tiempo durante el pro-
ceso de aprendizaje, proporcionando un conjunto de soluciones con un buen
equilibrio para los distintos objetivos optimizados [MGH13]. Asi, los Algo-
ritmos Evolutivos Multi-Objetivo (AEMOs; o MOEAs del inglés Multiple
Objective Evolutionary Algorithms), nos proporciona una forma interesante
de abordar esta tarea, ya que requiere que se genere un conjunto de reglas
igualmente validas con distintos valores para las medidas de interés en una
sola ejecucién, de forma que cada regla tiende a optimizar un objetivo en
mayor medida que a otro [CVLOT].

En este capitulo presentamos una nueva propuesta, llamada HAUS-
rules, para extraer reglas secuenciales interesantes, faciles de comprender
y de alta utilidad a partir de bases de datos secuenciales. Para ello hemos
extendido el bien conocido AEMO NSGA-II [DAPMO02]| para realizar un
aprendizaje evolutivo de las reglas maximizando dos objetivos (Utilidad e
Interés). Para presentar esta propuesta, este capitulo ha sido organizado de
la siguiente manera. En primer lugar veremos una introduccién a los con-
ceptos bdsicos de las Reglas Secuenciales de Alta Utilidad Media (RSAUM;
o HAUSR del inglés High Average Utility Sequential Rules). Después se des-
criben en detalle todos los componentes de esta propuesta. A continuacion,
se realiza un estudio experimental sobre una serie de bases de datos secuen-
ciales, comparando los resultados estadisticamente con otros algoritmos de
la literatura para valuar su comportamiento. Y finalmente, presentamos una
serie de conclusién basadas en el estudio realizado.

3.1. Reglas secuenciales de alta utilidad media

Como hemos comentado, en muchas dreas los datos que se recogen estan
basados en secuencias de valores o eventos que se ordenan de forma lineal de
acuerdo al instante de tiempo en el que ocurren. Esta informacion temporal
es esencial para ser capaz de extraer conocimiento 1til de los datos en un gran
numero de problemas, por ejemplo, en problemas biolégicos en los que per-
mite obtener conocimiento que es capaz de explicar diferentes mecanismos
que regulan diferentes procesos bioldgicos [ARSDA*20, KKAT19, NLPV18].

Las reglas secuencuales nos permiten representar dependencias secuen-
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ciales entre valores o eventos (items) de una BD secuencial. Estas reglas son
de la forma X — Y, siendo X e Y conjuntos de items ordenados o no, y
teniendo en cuenta que X nY = @, y que X debe ocurrir antes que Y en
el tiempo basandonos en la ordenacién secuencial que se realiza en base a la
ocurrencia de los eventos [FWT™15]. Como ya se introdujo en el capitulo 2,
para valorar el interés de estas reglas se hace uso de las medidas de calidad
clasicas de RAs, el soporte y la confianza. En el caso de las reglas secuen-
ciales, la definicién de estas medidas se extiende de forma natural, donde el
soporte de un itemset I (Sop(l)) se calcula como la divisién de la cantidad
de secuencias que contienen I por el total de secuencias que conforman la
BD. Por lo tanto, y recordando lo que se introdujo en el capitulo 2, podemos
definir el soporte y la confianza como sigue:

soporte(X —Y) : Sop(XY) (3.1)

Sop(XY)

confianza(X —Y) : Sop(X).

(3.2)
siendo Sop(XY') el soporte del itemset XY, formado por la unién de los
itemset X e Y, y teniendo en cuenta que al ser X el antecedente e Y el con-
secuente, debe X ocurrir antes de para que se tenga en cuenta la secuencia
en el calculo del soporte.

Tal y como ya introdujimos en el capitulo 2, las medidas de calidad
clasicas de RAs presentan una serie de problemas por los cuales se debe ser
cauto a la hora de basarse en ellas para determinar si el conjunto de reglas
obtenido es interesante o no.

La Tabla 2.1 muestra algunas de las medidas de interés mas utiliza-
das para seleccionar las reglas en funcién de su interés para el usuario. La
definicién de estas medidas puede ser directamente extendida para reglas
secuenciales haciendo uso de la definicién de soporte para secuenciales. Una
buena revisiéon bibliografica sobre las distintas medidas de interés que hay
en la literatura y sus propiedades puede encontrarse en [GHOG].

La mayor parte de los algoritmos de extraccién de RAs secuenciales no
suelen prestar atencion durante el proceso de aprendizaje a la utilidad final
de las reglas en base al problema real que se esta tratando. Sin embargo,
tener un valor de referencia que indique la utilidad del item permite que el
proceso de bisqueda se centre en los items o conjuntos de items que tienen
una mayor utilidad para el experto, reduciendo el espacio de buisqueda y el
conjunto de reglas generado. La utilidad de un itemset I en una secuencia
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s en la que I ocurre (util(I,s)) se calcula como la suma de la utilidad en
la secuencia s de cada item i que forma parte del itemset I (conocida como
utilidad interna) multiplicada por su importancia o peso en el problema
(conocida como utilidad externa). Es decir, cada item debe presentar dos
valores de utilidad que indican el interés o su utilidad para el experto en
el problema que se afronta, teniendo asi la utilidad externa (utilidad global
del item en el problema) y la utilidad interna (utilidad especifica del item
en una secuencia de la BD). Por lo tanto, si consideramos una regla de la
forma X — Y, la utilidad puede definirse como sigue:

utilidad(X —»Y) = . util(XY,s) (3.3)
seD

donde D es una BD secuencial. Algunas de las propuestas tratan de gene-
rar conjuntos de reglas secuenciales de alta utilidad en las que el valor de
utilidad de la regla sea mayor que un valor minimo de utilidad (minUtil)
indicado por el usuario. En otras ocasiones el objetivo consiste en extraer un
top con las K reglas con mayor valor de utilidad, obteniendo asi el conjunto
de K reglas mas prometedoras para el experto. Sin embargo, la longitud de
los itemsets (el ntimero de items que forman el itemset) influye directamente
en su valor de utilidad y puede dar lugar a reglas inttiles para el usuario.
Items con alto soporte y baja utilidad pueden ser anadidos a itemsets que
tengan una alta utilidad, permitiendo que se generen a partir de ellos reglas
que contienen items poco tutiles para el usuario. Por este motivo, la utilidad
suele dividirse por el nimero de items que conforman el itemset, obteniendo
asi la utilidad media con el objetivo de generar a partir de ellos RSAUM
(utilidadMedia(r)) [HLW11, WLPF18]. Por ejemplo, consideremos la BD
secuencial de la Tabla 3.1 con informacién sobre los cambios de expresion
génica de 3 genes de 5 sujetos diferentes considerando los resultados de 2
analisis que se le han realizado a lo largo de un tratamiento determinado.
Ademss, la Tabla 3.2 muestra la importancia que tiene la informacién apor-
tada por cada gen para los expertos para comprender mejor la respuesta de
los pacientes y ajustar el tratamiento. Teniendo en cuenta esta BD de ejem-
plo, el valor de utilidad media para la regla r : (g1 T) — (g3 |), se calcula
como sigue:

s utilidadMedia(r) = 2E8EE) _ 76 5

Ademss, estas medidas de utilidad pueden combinarse con las medidas de
interés, considerando de esta forma la informacién proporcionada por ambos
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Tabla 3.1: Una BD con informacién sobre los cambios en determinados genes

de 5 sujetos que reciben un mismo tratamiento.

Sujetos | Secuencias - Expresion de eventos de cambio en los
genes en dos instantes de tiempo
st ({91 1,3) (921, 1) (93—, 0)}, {(91—, 0) (92— 0) (g5 |, 3)})
sz |{{(g1=,0) (92 |, 1) (93—, 0)}, {(g1 4, 1) (92—, 0) (g3 T, })
s3 |[{(g1—,0) (924, 1) (934, 2)} {91 1, 1) (92 1, 1) (93—, O)})
sa |[{lg11,3) (92 4, 1) (93—, 0)}, {(91—, 0) (92—, 0) (g3 |, 3)})
ss |{{(g11,3) (92—, 0) (g5—, 0)}, {(g1—,0) (92 L, 1) (g3 |, 3)})

Tabla 3.2: Utilidad externa para cada uno de los genes indicado por un

experto.

Gen g1192193
Utilidad | 8 | 2| 9

tipos de medidas a la hora de valorar las reglas obtenidas [DDG™20]. Por
ejemplo, las reglas obtenidas pueden ser seleccionadas en funcién del valor
que obtienen del producto entre las medidas factor de certeza y la utilidad
media (FC utilidadMedia). Las reglas secuenciales de alta utilidad media
obtenidas durante la experimentacion de nuestra investigacion se evaluaran
en posteriores secciones utilizando las medidas que se han introducido a lo
largo de esta seccién.

3.2. Algoritmo evolutivo multiobjetivo para la ex-
traccion de Reglas Secuenciales de Alta Uti-
lidad Media: HAUS-rules

En nuestro trabajo de investigacién hemos desarrollado, ademéas de una
propuesta de taxonomia, un nuevo método de extraccion de reglas secuencia-
les de alta utilidad media, completando de esta forma otro de los objetivos
de esta tesis. Para el desarrollo de este nuevo algoritmo hemos trabajado
en la extensiéon de un AEMO bien conocido, como es el algoritmo NSGA-
IT [DAPMO02]. Nuestra extensiéon, denominada HAUS-rules, persigue el ob-
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jetivo de extraer un conjunto final de RSAUMSs, con elevado interés para el
experto. Ademads, se busca que las reglas obtenidas sean facilmente inter-
pretables, lo que permite que el usuario final pueda aprovechar al maximo
el conocimiento obtenido. Para ello, HAUS-rules maximiza dos objetivos
(Utilidad e Interés) e incluye dos componentes nuevos al algoritmo original:
poblacion externa y métodos de reinicializacién de la poblacién.

A continuacién vamos a ver cada una de las caracteristicas principales
de nuestra propuesta. Veremos el esquema de representacién de soluciones
utilizado para codificar las soluciones en forma de cromosomas de la pobla-
cion, el proceso de generacién de la poblacion inicial, las funciones objetivo
a maximizar, los operadores genéticos utilizados para el cruce y mutacion
de soluciones, y, finalmente, las novedades introducidas relacionadas con la
poblacion externa y los métodos de reinicio de la poblacién.

3.2.1. Codificacién del Cromosoma y Generacion de Pobla-

cién Inicial

Un cromosoma viene representado por una sucesién de genes que repre-
sentan los items envueltos en una regla secuencial. Cada gen esta formado
por dos partes:

» La primera parte (ev) representa el item presente en la regla.

» La segunda parte (ac) indica si el item es parte del antecedente o del
consecuente de la regla. Cuando esta parte tienen un valor ‘0, el item
es parte del antecedente, mientras que si el valor es ‘1‘, indica que el
item forma parte del consecuente de la regla.

Por lo tanto, un cromosoma C' se representa como sigue, donde n repre-
senta el niimero de items que forman la regla representada por el cromosoma:

Gen; = (evj,ac;), i=1,...,n ,

C = Gen1Gensy ...Geny,

La poblacion inicialmente consiste en un conjunto de reglas secuencia-
les formadas tinicamente por un item en el consecuente, de forma que se
generen reglas facilmente entendibles por el experto durante el proceso de
aprendizaje, aunque el esquema de representacién implementado permitiria
incluir multiples genes en el consecuente. En cuanto a la generacién de la
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poblacion inicial, el proceso desarrollado selecciona de forma aleatoria una
de las secuencias no marcadas de la BD, y a continuacién, se seleccionan
los items de esta secuencia que formaran parte de una de las reglas de la
poblacién inicial. Para seleccionar estos items se lleva a cabo una seleccion
por torneo, en la que tendran mayor probabilidad de ser elegidos aquellos
eventos con un mayor valor de utilidad. Durante esta seleccién por torneo
el antecedente de la regla podria crecer demasiado si no se introduce algiin
tipo de limitacién, produciendo reglas demasiado grandes que dificultan la
interpretabilidad de las mismas. Por ello, se limita el maximo de items que
pueden formar parte del antecedente a maxFEvent, un parametro de nues-
tra propuesta y que debe ser determinado por el experto (por defecto es
recomendable utilizar un valor de 5).

A continuacién, todas las secuencias de la BD en las que ocurre la regla
generada se marcan, de forma que no pueden volverse a utilizar para generar
futuras reglas. Este procedimiento de generacién de la poblacién inicial se
aplica de forma iterativa sobre las secuencias no marcadas de la BD hasta
que se generan el nimero de reglas necesario para generar esta poblacién ini-
cial. El marcado de secuencias de la BD evita que pueda generarse siempre
la misma regla o reglas muy similares, proporcionando diversidad al generar
las reglas en la poblacién inicial. Puede darse el caso, sobretodo en BDs con
pocos ejemplo, en el que todas las secuencias de la BD hayan sido marcadas
sin que se haya completado la poblacion inicial. Para resolver este proble-
ma, una vez que se detecta esta situacién, todas las secuencias de la BD
se desmarcan, permitiendo asi que se termine de generar la poblacién ini-
cial volviendo a utilizar todas las posibles secuencias para seguir generando
reglas.

3.2.2. Objetivos

En este método maximizamos dos objetivos para la obtencién del con-
junto final de reglas: Utilidad e Interés. El objetivo de utilidad nos permite
centrar los esfuerzos del proceso de biisqueda en la informacién que el exper-
to considera mas 1til. Con este objetivo en mente, utilizaremos la utilidad
media como medida (UM (r)), que tiene en cuenta la longitud de la regla
cuando evalta la utilidad de la misma. Esta medida nos permite evitar los
problemas que suelen aparecer cuando se tiene en cuenta tinicamente la uti-
lidad, y que tienen que ver con la generacién de reglas demasiado largas, lo
que dificulta la interpretabilidad de la regla por parte del usuario [DDG™*20].
Tal y como ya se ha senalado por parte de diferentes investigadores en oca-



3.2. Algoritmo evolutivo multiobjetivo para la extraccion de Reglas Secuenciales
de Alta Utilidad Media: HAUS-rules 47

siones anteriores, cuanto mayor sea la cantidad de items que forma la regla,
menos comprensible serd para el experto [BDRD 20, FHC*19]. La medida
de utilidad toma valores en el intervalo [0, o], por lo que las reglas que
obtienen un mayor valor deberia ser més tiles para el usuario, tal y como
se ha introducido en secciones anteriores (ver seccién 3.1).

El objetivo de interés se utiliza para tener en consideracion el potencial
interés de la regla para el usuario. Para ello, hemos elegido la medida de
interés Factor de Certeza (FC) [SB75]. Como vimos en la Tabla 2.1 pro-
porciona valores dentro del intervalo [-1, 1], en el que los valores negativos
representan una correlacién negativa entre los items, cero representa inde-
pendencia y valores positivos representan correlacién positiva entre los items.
Ademas, en esta propuesta solo se generaran reglas strong/fuertes [BBSV02].
Una regla r tal que X — Y se considera strong o fuerte si cumple las si-
guientes condiciones:

= Sop(r) > minSop
» =Sop(r) > (1 - minSop)
» FC(r)>0

Cada regla de la poblacion es evaluada haciendo uso de un criterio de
no-dominancia, a partir del cual una regla r; domina a otra regla ro si para
todos los objetivos definidos la primera de ellas, r1, tiene un valor mayor o
igual a los valores de 72, y en al menos uno de los valores el valor es mejor al
valor de r9. De este modo, la poblacién actual se evalia por completo siguien-
do este criterio. En primer lugar, todas las reglas no dominadas se ordenan
en un ranking y se marcan (reglas del Pareto). Después, todas las reglas
no dominidas de la poblacién actual, considerando solamente las reglas no
marcadas, se ordenan formando un segundo ranking y se marcan. Este pro-
ceso se realiza de forma iterativa hasta que todas las reglas de la poblacion
actual son ordenadas. Finalmente, las reglas que comparten posicién, por no
ser mejores que otras, se ordenan entre ellas teniendo en cuenta la medida
(crowding) (para una explicacién més detallada consiltese [DAPMO02]).

3.2.3. Operadores genéticos

Los operadores genéticos utilizados en nuestro algoritmo son los habi-
tuales operadores de cruce y mutacion. El cruce de cromosomas se realiza
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Regla1‘91f| 0 IQJI 0 lgﬁl 1 I n Descendiente 1

Descendiente
Reg|a2|g3+| 0 |g4‘r| 0 |gg+| 1 | ‘9#] 0 |94+| 0 |95+| 0 |gg+| 1 | 2

Figura 3.1: Operador de cruce.

llevando a cabo una seleccién aleatoria de dos cromosomas a través de un
torneo binario. A continuacién, se generan 2 descendientes a partir de los
dos cromosomas elegidos intercambiando los genes de los padres de forma
aleatoria. En la Figura 3.1 se puede apreciar un ejemplo grafico sencillo
de este operador genético de cruce a partir del cual dos cromosomas de la
poblacion actual permiten generar otros dos descendientes.

En cuanto al operador de mutacién, éste se lleva a cabo seleccionando
aleatoriamente un gen del cromosoma y modificando sus dos partes (ev y
ac). El valor de ev se actualiza seleccionando al azar un items de la BD
secuencial. Para la parte ac se selecciona un valor al azar del conjunto de
valores {0, 1}.

Adicionalmente, se incluye un operador de reparacién que se aplica des-
pués de que se haya realizado el cruce y la mutacion de los descendientes.
Para realizar la reparacién, se comprueba si el antecedente y consecuente de
la regla son consistentes, es decir, si al realizar el cruce o la mutacién se ha
generado una regla que no sea correcta. Si una regla no tiene ni antecedente
ni consecuente, se selecciona un item al azar entre los items que no estaban
incluidos en la regla. Para los consecuentes con dos o méas genes, el conse-
cuente se forma con uno de los genes seleccionados al azar y los restantes se
reubican en el antecedente.

3.2.4. Poblacién Externa y Mecanismo de Reinicializacion

En esta propuesta hemos mejorado el modelo evolutivo propuesto en
NSGA-II gracias a la incorporacién de un mecanismo de reeinicializacién
de la poblacién y a la introduccién de una poblacién externa que trata de
mantener un nivel aceptable de diversidad a lo largo del proceso de busqueda,
al mismo tiempo que se mantienen todas las reglas obtenidas. La poblacion
externa actua a modo de repositorio de soluciones que permite mantener
todas las reglas secuenciales no dominadas que se han obtenido. El tamafio
de esta poblacion no esta limitado, lo que permite obtener un mayor niimero
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de reglas a partir del frente del Pareto, independientemente del tamano de
la poblacién de nuestro modelo evolutivo. Ademas, esto permite reducir el
tamano de la poblacion del modelo con el objetivo de mejorar la convergencia
del proceso de bisqueda y utilizar un tamano fijo en todas las BDs (puesto
que proporciona independencia con respecto a la BD). Una vez que finaliza
el proceso, la poblacién externa normalmente contiene un nimero reducido
de reglas secuenciales debido al hecho de que solamente se almacenan reglas
del frente del Pareto, eliminando todas aquellas reglas que son redundantes.

El mecanismo de reeinicializacién de la poblacion permite introducir una
mayor diversidad a la poblacién, lo que nos permite evitar una convergencia
prematura y asegurar que tendremos una diversidad suficiente para lograr
un exploraciéon mayor del espacio de bisqueda. Este mecanismo se ejecuta
cuando el ntimero de soluciones nuevas en la poblacion actual es menor
que un a % de la poblacién completa (siendo o un pardmetro de entrada
para el algoritmo cuyo valor recomendado es 5 %). En ese caso, el algoritmo
actualizara la poblacién externa, marcara las secuencias de la BD en las que
ocurren las soluciones y la poblacién se reiniciara.

3.2.5. Modelo Evolutivo Multi-Objetivo

La poblacién se inicializa haciendo uso del proceso de inicializacién indi-
cado anteriormente en la subseccién 3.2.1, consideerando de esta forma reglas
que proporcionan informacién de diversas zonas del espacio de busqueda. A
continuacién, se construye una nueva poblacién candidata a partir de una
seleccién de cromosomas de la poblacién actual, para que tras utilizar los
operadores genéticos (cruce y mutacién), se obtengan los nuevos individuos
que forman la nueva poblacion candidata. Finalmente, se obtiene la siguien-
te generacion de la poblacién a partir de la poblacién candidata, aplicando
una seleccion elitista de las mejores reglas de la poblacién actual y de la
poblacién candidata. Después de esto, aquellas reglas no dominadas de la
poblacion actual se anaden a la poblacién externa, eliminando aquellas reglas
redundantes. Por iltimo, si el porcentaje de reglas nuevas de la poblacion
actual es menor que a %, se aplica el mecanismo de reinicializacion de la
poblaciéon, actualizando asi la poblacién externa y reiniciando la poblacion
actual. Este proceso se repite hasta que se satisface alguna condicién de
parada, que habitualmente es un nimero maximo de evaluaciones de las
funciones objetivo.
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3.3. Estudio Experimental

Para evaluar el buen comportamiento del algoritmo propuesto se ha rea-
lizado un estudio experimental sobre una serie de BDs secuenciales, com-
parando los resultados obtenidos estadisticamente con otro métodos de la
literatura. De esta forma, se trata de demostrar la eficacia de la nueva pro-
puesta frente a las ya existentes, mostrando asi sus puntos fuertes y el interés
del desarrollo de ésta.

3.3.1. Experimentos

En este estudio hemos utilizado 10 BDs secuenciales que incluye valores
de utilidad para cada uno de los items que las conforman. La cantidad de
secuencias que forman dichas bases de datos va desde 730 secuencias, de la
mas pequena, hasta las 77.512 secuencias de la més grande. En cuanto a
la cantidad de items, tenemos BDs que van desde 250 items, para la mas
pequena, hasta los 13.905 de la méas grande. En la Tabla 3.3 podemos ob-
servar la cantidad de secuencias, la cantidad de items o eventos diferentes y
la longitud media de cada una de las secuencias para cada una de las BDs
utilizados.

Las primeras 5 BDs (Bible, BMS, FIFA, Kosarak y SIGN) han sido
obtenidas del repositorio que la librerfa SPMF [FVGG™14] tiene disponible
en su pagina web !. Las otras 5 BDs (Sintética 1-5) han sido generadas
de forma sintética utilizando las herramientas disponibles en SPMF para
la generacion de BDs secuenciales. Para introducir la utilidad de los items
que forman parte de las BDs, y que es necesaria para la comparativa, se ha
utilizado una distribucién normal logaritmica [TSWY13]. Para cada una de
las BDs, nuestra propuesta ha sido ejecutada con 5 semillas diferentes, por
lo tanto, los valores que se muestran en las tablas son los resultados medios
de esas ejecuciones.

Nuestra propuesta ha sido comparada con métodos bien conocidos para
extraer reglas secuenciales. Como son CMRules [FVFNN12] y HUSRM [ZFVWT15],
los cuales estan disponibles en la libreria de cédigo abierto SPMF [FVGGT14].
En el caso de CMRules se trata de un algoritmo basado en el algoritmo
cldsico de extraccién de RAs Apriori [SA96], y que permite extraer reglas
secuenciales (sin restricciones temporales entre eventos que forman parte
del antecedente o del consecuente) que ocurren de forma frecuente en varias

"Web de SPMF: https://www.philippe-fournier-viger.com/spmf/
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Tabla 3.3: Resumen de las principales caracteristicas de las BDs.

BD Secuencias  Items Longitud Media
Bible 36.369 13.905 21,6
BMS 77.512  3.340 4,62
FIFA 20.450  2.990 34,74
Kosarak 10.000 10.094 8,14
SIGN 730 267 51,997
Sintética 1 1000 250 45,6
Sintética 2 2000 250 49,8
Sintética 3 5000 300 50,2
Sintética 4 7000 300 49,7
Sintética 5 10000 300 52,01

secuencias de la BD. Por otro lado, HUSRM es un algoritmo que permite
generar reglas secuenciales de alta utilidad en una sola pasada. Para ello
hace uso de una nueva estructura de datos a la que llaman tabla de utilidad
(utility-table), y de varios métodos de optimizacién que le permiten extraer
las reglas de alta utilidad de una forma eficiente.

En la Tabla 3.4 se muestran los valores que han sido utilizados para los
parametros de cada uno de los métodos. Estos valores son los propuestos
por los propios autores en los articulos de las propuestas originales, que han
mostrado funcionar correctamente en la mayor parte de los casos. Senalar
que hemos adaptado el valor de utilidad minima (minUtil) para cada uno de
las BDs en los algoritmos HUSRM y CMRules, puesto que estos algoritmos
no son capaces de ejecutarse en todas las BDs con un valor fijo para este
umbral. Ademas, en el caso de CMRules, hemos utilizado 0,005 como valor
de minSop en la BD Kosarak, ya que con valores superiores no ha sido
posible extraer reglas, y en el caso de SIGN y todas las BDs sintéticas
hemos utilizado un valor de 0,4 para minSop, al presentar problemas de
escalabilidad al ejecutarse.

3.3.2. Comparacion con otros enfoques para extraer RSAUMs

La Tabla 3.5 muestra la media de los resultados obtenidos por cada
uno de los métodos analizados en las BDs, indicando entre paréntesis la
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Tabla 3.4: Pardmetros utilizados para la comparacion.

Algoritmo  Pardmetros
CMRules  minConf = 0,7, minSop = 0,01, minUtil = Adaptada

HUSRM minConf = 0,7, maxLongitud = 15, minUtil = Adaptada
HAUS-rules TamanoPoblacion = 200, Neya=150.000, Proby;= 0,1, « = 5

Tabla 3.5: Resultados obtenidos para las medidas de interés en cada BD.

Sop(o) Conf(o) Lift(o) FC(o) YulesQ(o
0,38 (0,27) 0,83 (0,03) 3,52 (4,31) 0,20 (0,38) -0,24 (0,79
0,07 (0,13) 0,82 (0,08) 8,74 (19,35) 0,59 (0,27) 0,42 (0,48
0,22 (0,14) 0,89 (0,10) 8,84 (16,43) 0,68 (0,12) 0,73 (0,20

Algoritmo #R(0) #Items(o
CMRules 348,22 (349,54) 3,27 (0,51
HUSRM  10164,30 (16161,56) 9,15 (2,34
HAUS-rules 15,00 (10,02) 3,32 (0,41

=

=z =
= = = |2

desviacion estdndar (o). En esta tabla podemos ver la media de la cantidad
de reglas obtenida por cada algoritmo en cada una de las ejecuciones (#R),
y la media de la cantidad de items que forman parte de las reglas (#1tems),
y la media de las diferentes medidas de interés: soporte (Sop), confianza
(Conf), Lift (Lift), Factor de Certeza (FC) y Yule’sQ (Yule'sQ).

Por otro lado, la Tabla 3.6 muestra los resultados obtenidos para las
medidas de utilidad, donde UM y FC % UM son, respectivamente, la el
valor medio de la medida UM y del producto de FFC y UM de las reglas
que se han obtenido (ver seccién 3.1).

A simple vista, podemos observar en las Tablas 3.5 y 3.6, que nuestra
propuesta obtiene un conjunto reducido de reglas de alta utilidad media,
presentando valores medios similares o incluso mejores que los obtenidos por
el resto de métodos, tanto para las medidas de interés como para la medida
FC«UM. Esto pone de manifiesto su capacidad para obtener reglas con un
buen equilibrio entre interés y utilidad para el usuario. Ademads, las reglas
obtenidas por nuestro método estan formadas por una cantidad reducida
de items o eventos, lo que significa que éstas deberian ser mas sencillas de
interpretar y, por tanto, de comprender.

Para comparar los resultados por los métodos analizados hemos aplicado
tests no-paramétricos para la comparacion multiple [GMLH09]? sobre los
resultados medios obtenidos para las medidas de confianza, FC, Yules’Q y

2http://sci2s.ugr.es/sicidm/
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Tabla 3.6: Resultados obtenidos para las medidas de utilidad en cada BD.

Algoritmo UM(o) FC«UM(o)
CMRules 28.874,54 (31541,28) 649,88 (3626,57)
HUSRM 10.233,82 (26.248,40)  5.737,47 (15.863,02)
HAUS-rules 23.986,97 (22.207,98) 17.126,37 (15.853,04)

FC x«UM. Estos valores han sido previamente normalizados al intervalo |0,
1], ya que es necesario que los valores se encuentren dentro de dicho intervalo
para la aplicacién de los tests. No se ha tenido en cuenta la medida de interés
Lift en este andlisis, puesto que esta medida representa dependencia positiva
cuando su valor es > 1 (que es el caso en todos los métodos comparados),
y valores mayores para esta medida no quieren decir que necesariamente las
reglas obtenidas tengan un mayor interés para el usuario. Ademads, se ha
considerado la medida de utilidad F'C % UM para considerar la utilidad de
las reglas obtenidas.

Analizando los resultados mostrados en la Tabla 3.7, podemos ver como
el test de Friedman [Fri37] rechaza la hipotesis de igualdad, proporcionando
el mejor ranking a HAUS-rules. A continuacién, ha sido aplicado el test de
Shaffer [Sha86], con el objetivo de comparar por parejas cada una de las
propuestas. En la Tabla 3.7 podemos observar el valor de p ajustado (VPA),
para el cual se rechaza la hipdtesis de igualdad de nuestra propuesta con
respecto al resto de métodos analizados.

Dados los VPA, se puede observar que existen diferencias significativas
entre los resultados obtenidos por cada propuesta, con un nivel de signifi-
cancia de al menos 0,1. Como consecuencia de esto, teniendo en cuenta los
resultados, podemos deducir que nuestra propuesta ha sido la que mejor
rendimiento ha mostrado frente al resto, obteniendo unos resultados signifi-
cativamente mejores.

3.4. Sumario

En este capitulo hemos propuesto HAUS-rules, un nuevo AEMO di-
seniado para la extraccion de RSAUMs a partir de BDs secuenciales. Esta
propuesta extiende el ya ampliamente conocido algoritmo NSGA-II, para lle-
var a cabo un aprendizaje evolutivo de las reglas secuenciales, introduciendo
una poblacién externa y un mecanismo de reinicializacién de la poblacion en
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Tabla 3.7: Resultados de los tests estadisticos para las medidas de confianza,
FC, Yules’Qy FC «UM.

Ranking Ranking Ranking Ranking | VPA VPA VPA VPA
Algoritmo Conf FC YuledsQ FC+«UM |Conf FC Yule'sQ FC+«UM

CMRules 2,25 2,75 2,55 2,57 0,1 0,005 0,015 0,012
HUSRM 2,35 1,9 2,13 2,15 0,095 0,057 0,059 0,057
HAUS-rules 1,4 1,35 1,3 1,3 - - - -

el modelo evolutivo para mejorar la diversidad de las soluciones evaluadas en
el proceso de busqueda y preservar todas las reglas no-dominadas. Adem4s,
esta propuesta trata de maximizar dos objetivos (utilidad e interés), con la
idea final de obtener reglas que sean interesante, ficiles de entender y de
una gran utilidad para el usuario.

Los resultados que se han obtenido a partir de las diez BDs utilizadas
para la comparacién muestran que nuestra propuesta permite obtener un
conjunto reducido de reglas secuenciales de alta utilidad media, con unos
valores altos de interés y utilidad en todas las BDs. Ademads, estas reglas
estan formadas por un reducido ntimero de items, lo que facilita la compren-
sién de las reglas por el usuario final. Tal y como hemos podido observar, no
solo los resultados son buenos a simple vista, sino que tras realizar una serie
de tests estadisticos se ha podido probar que existen diferencias significa-
tivas con los resultados obtenidos por los métodos analizados. Tras quedar
probada su eficacia, en el siguiente capitulo se aplicara la propuesta a un
problema real, lo que permitird determinar si es posible obtener informacién
realmente 1til para la resolucion de problemas del mundo real.



Capitulo 4

Analisis temporal sobre un
estudio longitudinal in vivo
de la expresion genética en

tejido adiposo humano

Tal y como ya se ha podido observar en anteriores capitulos, la extraccion
de reglas secuenciales es un campo de gran interés, especialmente en el area
de la medicina y la biologia, donde hemos podido observar en la seccién 2.5
que se trataba de una de las areas con mayor cantidad de contribuciones. Es
por ello que se ha aplicado nuestra nueva propuesta a un problema real de
este ambito. Una de las principales novedades del estudio es que se realiza
sobre la expresién genética in vivo en tejido adiposo humano, mientras que
buena parte de este tipo de estudios se realizan in vitro, tal y como ocurre
en el trabajo realizado por Nam y otros en [MH09], en el que se tratan de
identificar RATs a un conjunto de microarrays genéticos. Para la realizacion
de este estudio se ha contado con la participacion de varios expertos del
Instituto de Nutricién y Tecnologia de los Alimentos “José Mataix Verdd”.

Las reacciones bioquimicas que se producen en los humanos son sistemas
complejos que estan sujetos a interacciones regulatorias entre los genes. En
estos sistemas regulatorios, existe un cierto desfase temporal en el modo en
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el que los genes se relacionan los unos con los otros. Es decir, debe pasar
un periodo de tiempo entre el momento en el que una proteina de un gen se
comienza a traducir hasta que se produce la regulacién final [LK17]. El paso
del tiempo necesario para que se produzca la regulaciéon de un gen puede
apreciarse especialmente en los ensayos longitudinales que se realizan a seres
humanos. En esos casos, las modificaciones identificadas en los patrones de
expresion de los genes de un tejido genético podrian representar la accién
molecular de agentes externos, y provocar modificaciones posteriores en los
niveles de otros genes del acido ribonucleico mensajero (ARNm).

Las plataformas de microarrays genéticos han permitido la creacién de
repositorios gendémicos, que proporcionan un gran numero de perfiles dife-
rentes de expresion del genoma [BWLT12]. El incremento de experimentos
con enormes microarrays temporales abre un nuevo mundo de posibilidades,
como puede ser el descubrimiento de interesantes retrasos temporales en las
relaciones entre pares de genes. Si a esto le anadimos que el descubrimiento
de asociaciones es una de las técnicas de MD ma&s comunes e interesantes pa-
ra obtener conocimiento interesante e interpretable, tenemos los ingredientes
necesarios para aplicar este tipo de técnicas a estos problemas.

Concretamente, y como ya se ha introducido anteriormente, las técnicas
de extraccién de patrones secuenciales han sido ampliamente utilizados con
éxito, demostrando su eficacia, en problemas en los que se buscaba extraer
asociaciones secuenciales que se produjesen de forma frecuente en genes a
lo largo del tiempo [FVLK*17, LXL"17, NSET20]. Sin embargo, la mayor
parte de las contribuciones que se han realizado a lo largo de los tultimos
anos, asumen que todos los genes que intervienen tienen la misma impor-
tancia dentro del proceso biolégico. Esto no es asi, y se ha demostrado en
multiples estudios clinicos que algunos genes tienden a ser m&s importan-
tes en ciertos procesos genéticos, dando lugar a enfermedades concretas o
siendo mas efectivos que otros para luchar contra éstas. Lo que demues-
tra que tener en cuenta uUnicamente la frecuencia en la que se producen
ciertos datos o en la que actian ciertos genes no es necesaria para poder
identificar las secuencias mas interesantes que tienen lugar en los proce-
sos genéticos. Es por ello que tener en cuenta la utilidad o importancia de
ciertos genes en el estudio de los procesos genéticos puede permitir que se
obtengan relaciones mas interesantes para los expertos, pudiendo asi obte-
ner patrones secuenciales con una alta utilidad o interés a partir de una
BD de microarrays temporales [FVLN119, ZDA17]. No obstante, es impor-
tante tener en cuenta la longitud de los patrones, ya que cuanto mayor
longitud mayor sera el valor de utilidad del mismo. Sin embargo, a mayor
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longitud menor seré la capacidad de interpretar el patron y el conocimiento
que éste representa, siendo necesario obtener patrones con una alta utilidad
media [DDG*20, HLW11, WLPF18].

Queda claro que uno de los ambitos en los que resulta mas interesante la
aplicacién de técnicas que permitan detectar relaciones secuenciales de alta
utilidad entre items o eventos es la biologia y la medicina, que es precisa-
mente una de las principales dreas en la que encontramos contribuciones de
este tipo. Por ello, hemos aplicado el nuevo algoritmo de extraccion de reglas
secuenciales de alta utilidad media a un problema real biolégico en el que se
trata de determinar cuales son los genes que tienen una mayor importancia
en los procesos genéticos que se producen tras llevar a cabo un tratamien-
to medico concreto. En este problema, nuestro algoritmo permitira obtener
reglas con una gran utilidad, aunque al guiarse para maximizar la utilidad
media de la regla y no el valor directo de la medida de utilidad, se obtendran
reglas con una longitud menor, y por tanto, mas ficilmente comprensibles
por el experto, lo que puede permitir determinar si dichos tratamientos son
realmente eficaces.

A lo largo de este capitulo estudiaremos la aplicacién de nuestra nueva
propuesta a dicho problema, con el objetivo de permitir un andlisis temporal
sobre los datos obtenidos mediante un estudio longitudinal in vivo de la
expresion genética de tejido adiposo en humanos. Este problema se expondra
en la primera seccién. A continuacion, se introducirdn una serie de medidas
de calidad bioldgicas, que se calcularan a las reglas, y que permiten al experto
determinar como de interesantes son realmente estas reglas desde el punto
de vista bioldgico. Finalmente, se exponen los experimentos realizados, junto
a los resultados y conclusiones obtenidas.

4.1. Microarray genético temporal sobre tejido adi-

POSO €en seres humanos

Se va a aplicar la propuesta a un problema real en el que disponemos
de un microarray temporal de genes obtenido de seres humanos vivos que
han estado bajo dos tipos de tratamientos distintos. Estos tratamientos son
dietas alimenticias diferentes que se han aplicado a 57 pacientes con obesidad
durante un largo periodo de tiempo [VRAT16]. A estos 57 pacientes se les
ha asignado una de las dos dietas en estudio de forma aleatoria. Las dietas
a estudiar son las siguientes:
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» Dieta baja en calorias (low-calorie diet; LCD): Se trata de una dieta
de 12 semanas de duracién en la que los individuos deben alimentarse
con un maximo de 1.250 kilocalorias al dia.

» Dieta muy baja en calorias (very-low-calorie diet; VLCD): Se trata de
una dieta de 5 semanas de duracién en la que los individuos deben
alimentarse con un maximo de 500 kilocalorias al dia.

La idea del estudio es determinar si, mas alla de las restricciones de ali-
mentacién y tiempo de cada una de las dietas, alguna de ellas tiene efectos
significativamente distintos y mejores (de forma que el experto pueda deter-
minar cual de ellas puede tener un mejor resultado) y qué genes intervienen
en los procesos genéticos derivados en cada una de las dietas. Para la ob-
tencion de los microarrays genéticos, se realizan biopsias en 3 instantes de
tiempo diferentes a lo largo del tratamiento (al inicio, después de la perdi-
da de peso y en la etapa final de estabilizacién de peso) [VRF*17]. La BD
estd disponible para su uso en el repositorio de expresién genética Omnibus
(Gene Expression Omnibus; GEO)(ID:GSE77962) [BWL'12].

Los datos de intensidad fluorescente obtenidos a través de las interven-
ciones a los pacientes se transformaron a una matriz numérica de valores
relativos a la abundancia de ARNm, en la que las filas se corresponden con
los pacientes y las columnas se corresponden con las sondas de los genes
analizados. De entre todos los individuos tratados con las dietas, 22 de los
individuos tratados con la dieta LCD y 24 de los tratados con la dieta VLCD
presentaron datos de expresién genética validos y medidas de fluorescencia
validos para mas de 33.000 sondas. Todos los datos recogidos a lo largo de los
tratamientos se han combinado en una tinica matriz, en la que cada indivi-
duo presenta entradas consecutivas que se corresponden a las tres recogidas
de datos de microarrays genéticos (un microarray por individuo e instante
temporal). Por tanto, el nimero total de filas que se incluyen en la matriz
es de 138.

Sobre la matriz de datos obtenida se ha aplicado un procesamiento inicial
para reducir la cantidad de sondas, seleccionando unicamente aquellas que
mostraban diferencias en su expresion entre los diferentes instantes de tiem-
po en los que se toman los datos. Para identificar las sondas cuya expresién
es diferente en distintos instantes de tiempo se comprueba si la expresion
del gen cambia entre los instantes de tiempo analizados, generando dos pe-
riodos de tiempo a partir de los tres instantes de tiempo iniciales: periodo
de perdida de peso (periodo de la primera recogida de datos a la segunda)
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y periodo de estabilizacién (periodo entre la segunda recogida y la tercera).
Si en estos periodos existe un cambio de expresién en algin gen (cambio
de expresién entre una recogida y otra), entonces se entiende que existen
diferencias en la expresién, por lo que dicha sonda se tiene en cuenta para el
posterior proceso de extracciéon de conocimiento. Sin embargo, si no existe
cambio de expresién en ninguno de los periodos, dicha sonda se descarta.
De esta forma es posible reducir la cantidad de sondas, que al inicio es de
33.000, lo que genera un espacio de busqueda enorme realmente dificil de
afrontar con la capacidad computacional disponible para el estudio.

Para determinar si existe un cambio significativo en la expresién de los
genes, se aplican tests estadisticos. Concretamente, si las sondas evaluadas
presentan un valor p ajustado de Bonferroni menor de 0,05 y un ratio de
senal logaritmica > 1 0 < —1 (Log2(FoldChange)) en un t — test por parejas
con una correccién Bayesiana [She03], entonces se entiende que se produce
un cambio significativo en la expresién del gen. De esta forma, la seleccion
final de sondas es de 431, que se corresponden con un total de 398 genes
Unicos, lo que reduce en gran medida las mas de 30.000 sondas iniciales.

Tras la seleccién de sondas a partir del estudio de cambios en la expre-
sién de genes, se lleva a cabo un proceso de normalizacién de los datos,
para lo que se aplica un algoritmo de medias robustas multichip o mul-
tiarray (Robust Multiarray Average; RMA) [IBCT03]. Esta discretizacién
permite principalmente transformar los datos de entrada para hacerlos mas
comprensibles para los expertos y para poder hacer un uso mas sencillo
de los mismos, ademas de permitir una homogenizaciéon méas sencilla de las
diferentes BDs [GCC™16]. De esta forma, tras aplicar este algoritmo de dis-
cretizacion, se obtiene una matriz con un total de 431 sondas por cada grupo
de individuos (dieta). Cada una de esas sondas presenta tres posibles valo-
res: 0 (ausencia de cambio), 1 (regulacién negativa, menor expresién) y 2
(regulacién positiva, mayor expresion).

Finalmente, los datos de la matriz se utilizan para generar una BD se-
cuencial para cada uno de los grupos de la dieta, correspondiendo cada una
de las secuencias de la BD a un individuo. Cada uno de los eventos de la
secuencia nos indica si durante dicho periodo temporal se produce o no un
cambio de expresién, y si dicho cambio es positivo o negativo. Cada uno de
los items se representa con un numero de 4 cifras, en el que cada una de las
cifras representa informacion sobre los datos genéticos:

= Primera cifra: indica si el cambio en la expresién del gen es positiva
(2), negativa (1) o si no se produce cambio (0).
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= Cifras Segunda, Tercera y Cuarta: representan el niimero identificador
de la sonda evaluada.

De esta forma, conseguimos transformar la matriz inicial con el micro-
array que contiene la informacién genética de los pacientes a una BD se-
cuencial a la que se puede aplicar nuestra propuesta de extraccién de reglas
de alta utilidad media. Sin embargo, para la extraccion de reglas secuen-
ciales de alta utilidad media es necesario definir cual es el valor de utilidad
para cada uno de los genes. Para la utilidad interna de cada item o gen, se
calcula la cantidad de ocurrencias de dicho gen en la base de datos Pheno-
pedia [YCKGO09], que es una fuente online y actualizada que recopila todas
las asociaciones genéticas en humanos que se han reportado en el Centro
Nacional para la Informacién Biotecnolégica (National Center for Biotech-
nology Information; NCBI) hasta la fecha. Para la utilidad externa de cada
uno de los genes, se utiliza el valor de cambio (Fold Change) de expresién
del gen en cada periodo de tiempo. Gracias a estos dos criterios sugeridos
por el experto, es posible obtener reglas guiando el algoritmo durante el pro-
ceso de extraccion para proporcionar conocimiento de mayor utilidad para
el experto.

4.2. Medidas de Calidad Biolégica para las reglas

Para determinar los valores de utilidad, tal y como se ha introducido en
la seccién anterior, se aprovecha el conocimiento del experto y los estudios
que se han realizado hasta ahora sobre relaciones e interacciones genéticas.
Sin embargo, Ademas de las medidas de interés propuestas por el experto
para cada gen/item (que permiten determinar la utilidad de estos dentro
del proceso bioldgico), se han disenado cinco nuevas métricas biolégicas con
la intencién de determinar qué reglas tienen una mayor relevancia a la hora
de utilizar el conocimiento obtenido.

Estas cinco nuevas medidas biolégicas propuestas por el grupo de exper-
tos permiten, ademas de calcular el interés desde el punto de vista genético,
realizar un ranking a partir del conjunto de reglas obtenido, lo que per-
mite su posterior explotacién para la toma de decisiones. Las cinco medi-
das se basan en el calculo de las coincidencias que se producen entre los
items/genes del antecedente de las reglas y los de sus correspondientes con-
secuentes segiin las bases de datos de conocimiento y relaciones genéticas,
como son las del proyecto de Oncologia Genética (en inglés Genetic Onco-
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logy; GO)[ABB™00] y las del proyecto de la Enciclopedia de Genes y Geno-
mas de Kyoto (KEGG)[KGS™11]. A partir de la informacién sobre funciones
genéticas, localizacién de proteinas e interacciones moleculares disponibles
en estos dos proyectos, los expertos pueden calcular nuevas métricas a las
reglas obtenidas, ya que cada coincidencia de las relaciones expresadas por
el conjunto de reglas con la informacién que contienen las BDs de los pro-
yectos anteriores, reforzard el hecho de que las reglas obtenidas representen
realmente conocimiento verdadero.

En el caso de la BD del proyecto GO, ésta incluye informacion estructu-
rada y utiliza un vocabulario especifico para describir los resultados que se
producen en el organismo humano a partir de las relaciones de parejas de
genes. Esta se estructura de acuerdo a tres categorias u ontologias diferen-
tes: Componente celular, funcién molecular y proceso biolégico. Estas tres
categorias permiten definir tres de las cinco medidas de calidad biolégica.
En el caso de la BD del proyecto KEGG, encontramos recursos relacionados
con la bioinformatica, entre los que se integra el conocimiento disponible en
la actualidad acerca de redes de interaccién molecular, caminos celulares e
informacién funcional de los genes, lo que permite definir la cuarta medida
biolégica. Ambas BDs han sido utilizadas de forma satisfactoria en estu-
dios previos, lo que ha ayudado a explicar biolégicamente las asociaciones
de genes obtenidas [ARBARI10]. Por tanto, a partir de estas dos BDs de
conocimiento biolégico, se definen cuatro de las cinco medidas bioldgicas:
Funcién Molecular (FM), Proceso Biolégico (PB), Camino de Senalizacién
(CS) y Comportamiento Celular (CC). Los valores posibles para estas me-
didas varian entre 6 y 1, ya que el calculo final de éstas las sitia en estos
valores para poder ordenar las reglas de forma sencilla en base a las mis-
mas. De esta forma, aquellas reglas con valores cercanos a 1 serdan mejores,
mientras que aquellas con valores cercanos a 6 seran las menos relevantes.
Estos valores no solamente permiten ordenar las reglas por interés, sino que
los valores de las mismas indican la categoria de la regla, existiendo cinco
categorias de calidad, tal y como se puede apreciar en la Figura 4.1

Por dltimo, la quinta medida propuesta por los expertos es el Factor
de Transcripcién (TF), que viene dada a partir del conocimiento bioldgico
recopilado en la BD TRRUST [HCL*17]. Tal y como el propio nombre de
la medida indica, esta BD contiene informacién sobre los factores de trans-
cripcion de los genes que se producen en los procesos regulatorios biolégicos.
Los posibles valores para esta medida son: 0, 1, 2 y 3. Estos valores se obtie-
nen en funcién de una serie de condiciones que puede o no cumplir la regla
evaluada, cuantas maés condiciones supere la regla, mayor serd el valor y,
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Ranking Medidas Bioldgicas

Primera Categoria

Si todos los genes del antecedente comparten el mismo término
con un gen del consecuente

A B
GO:01 GO:01

C

C1

:01
ek Rango [1

LI

/Segunda Categoria

Si todos los genes del antecedente comparten al menos un término
(no necesariamente el mismo) con un gen del consecuente

A B C
GO:01 GO0:03 ggg? c2
Rango [2,3)

ﬂl’ ercera Categoria

Si alguno de los genes del antecedente comparten un término con
un gen del consecuente

A B C
GO:03 GO0:03

C3
Rango [3,4,

£

/Cuarta Categoria

Si algan gen de la regla comparte un término con otro gen de la
regla (sea del antecedente o consecuente)

A B [}
GO:01 GO:01 c4
Rango [4,5)
/Quinta Categoria

Si no se comparte ningun término

A B C

C5
Rango [5,6]

Figura 4.1: Categorias de interés para las medidas biolégicas FM, PB, CS y
CC.

por tanto, mayor serd la relevancia de la misma. Las condiciones y valores
asignados por cada regla para la medida TF son:

= Condicién 1: Si al menos uno de los genes que forma parte del ante-
cedente de la regla esta reportado como un factor de transcripcién en
la BD TRRUST se proporciona un valor inicial de 1 para esta medida.
En caso contrario, la regla tendra un valor de 0.

= Condicién 2: Si ademés de la condicién 1, también se cumple que el
gen del consecuente de la regla esta confirmado como un gen objetivo
o diana de la regulacién del gen o genes anteriormente reportados en
la BD TRRUST, entonces se asigna un valor 2 a la regla.
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Tabla 4.1: Parametros utilizados para los experimentos de las BDs de dietas.

Algoritmo  Pardmetros

HAUS-rules TamanoPoblacion = 200, Neya=150.000, Prob:= 0,1, « = 5

= Condicién 3: Si ademds de las condiciones 1 y 2, también se cumple
que la regulacién indicada por la regla (regulacién positiva, regulacién
negativa o desconocida) coincide con la informacién acerca de esta
regulacion en la BD TRRUST, entonces se le asigna un valor de 3 a
la regla.

Como podemos observar, estas condiciones tienen como finalidad deter-
minar si las reglas representan correctamente el conocimiento ya probado
en estudios anteriores, lo que al mismo tiempo significaria que el nuevo co-
nocimiento descubierto a partir de las mismas es también correcto y debe
tenerse en cuenta.

4.3. Experimentos

Tras introducir el problema biolégico al que hemos aplicado nuestra nue-
va propuesta, incluyendo las modificaciones sobre los datos en bruto de los
microarrays que se obtienen tras realizar las biopsias, en esta seccién se
introduce la experimientacién realizada sobre la BD secuencial finalmente
obtenida, incluyendo los resultados que se han obtenido y un breve andlisis
sobre los mismos. Para realizar las ejecuciones sobre cada una de las BDs
secuenciales de cada una de las dietas, se han utilizado los parametros por
defecto, que coinciden con los parametros utilizados en la experimentacion
realizada para la comparacién con otras propuestas existentes en la litera-
tura (ver seccién 3.3.1). En la Tabla 4.1 podemos observar los pardmetros
utilizados para los experimentos.

A partir de la aplicacién de nuestra propuesta a las BDs biolégicas con
las diferentes dietas con las que se han tratado los pacientes, se han obtenido
6 reglas secuenciales de alta utilidad media para la BD LCD (normal diet) y
9 para la VLCD (agressive diet). En las Tablas 4.2 y 4.3 se pueden observar
las reglas extraidas tras la experimentacién, incluyendo los resultados de
las medidas de calidad biolégica propuestas. Para ambas dietas, las reglas
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Tabla 4.2: Seleccién de reglas secuenciales con interés bioldgico para la BD
LCD.

Regla FM PB cs cc FT
Ry : (8062821/ |) — (7896214/ |) 6,00 6,00 1,20 6,00 0
Ry : (7935776/ |) — (8019392/F ASN 1) 6,00 6,00 1,20 6,00 0
R3 : (8062821 |) — (7894918/ |) 6,00 6,00 1,20 6,00 0
Ry : (8105084/C'7 1) — (7940762/LGALS121) 6,00 1,03 6,00 1,03 0
Rs : (7935776/ |) — (8071036/5100B 1) 6,00 6,00 1,20 6,00 0
Rg : (7935776/ |) y (7912692/HSPB7 |) — 6,00 6,00 1,20 6,00 0
(8019392/FASN 1)
Media (Desviacién Estandar) 6,00 (0,0) 5,17 (2,03) 2,00 (1,96) 5,17 (2,03) 0 (0,0)

que se han obtenido representan interacciones entre genes que participan
en procesos moleculares que han sido previamente presentados en estudios
conocidos como parte de una respuesta a la perdida de peso por parte del
tejido adiposo [VRA116].

De acuerdo a los valores medios de la medidas de calidad de las reglas,
los mejores valores se obtienen en las reglas descubiertas a partir del grupo
de individuos tratado por la dieta méas agresiva, la VLCD. Que la dieta
VLCD obtenga unos mejores valores que la dieta LCD se debe al mayor
impacto molecular sobre el tejido adiposo provocado por la dieta. Aun asi,
todas las reglas obtenidas presentan buenos valores en al menos una de las
medidas de calidad biolégicas, excepto para la medida FT. El hecho de que
para esta medida todas las reglas presenten un valor 0 podria explicarse por
el hecho de que en los patrones de expresiéon de genes identificados no se
producen factores de transcripciéon. Sin embargo, esto no significa que las
reglas secuenciales descubiertas no sean interesantes desde el punto de vista
bioldgico.

Una vez obtenido el conjunto de reglas para cada una de las dietas eva-
luadas, y con el objetivo de determinar la utilidad biolégica de las reglas
extraidas, una serie de expertos en el area de la investigacion en obesidad
han estudiado el conjunto de reglas secuenciales, contrastando con otros es-
tudios de la literatura cientifica y analizando las reglas visualmente a través
de dos representaciones graficas que podemos observar en las Figuras 4.2
y 4.3, correspondientes a la dieta LCD y VLCD respectivamente. En estas
figuras, podemos observar que cada nodo representa una sonda/gen (mos-
trando su identificador), las flechas que conectan los nodos representan las
reglas del tipo X — Y, mientras que el diametro de cada uno de los vérti-
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Tabla 4.3: Seleccién de reglas secuenciales con interés bioldgico para la BD
VLCD.

Regla FM PB cs cc FT

Ry : (7896700/ 1) — (7902623/ DN ASE2B |) 6,00 6,00 6,00 1,32 0

Ry : (8091723/RARRES1 1) — (8093053/TFRC |) 1,62 1,62 1,20 1,62 0

Rs : (8034304/ACP5 1) — (8093053/TFRC |) 1,43 1,43 6,00 1,43 0

Ry : (8046124/DHRS9 1) — (8046124/DHRS9 |) 1,00 1,00 1,20 1,00 0

Rs : (8091723/RARRES1 1) — (7923562/CHIT1 |) 181 181 1,20 1,81 0

Rg : (7935776/ 1) y (7929816/SCD |) — (8165684/1) 6,00 6,00 1,20 6,00 0

Ry : (7936322/GPAM |) y (3046124/DHRS9 1) — 1,62 1,62 1,20 1,62 0
(8046124/DHRS9 |)

Ry - (7935776/ |) y (7929816/SCD |) y 6,00 6,00 1,20 6,00 0
(8033818/OLFM?2 |) — (3165684 1)

Ry : (7936322/GPAM 1) y (8092177/NCEH1 1) y 1,93 1,93 1,20 1,93 0
(8126784/PLA2GT 1) — (3000184/IGSF6 |)

Media (Desviacién Estédndar) 3,05 (2,23) 3,05 (2,23) 2,27 (2,12) 2,52 (1,99) 0 (0,0)

ces representa el valor de la medida de calidad FC de la regla, el color del
vértice representa el tipo de cambio de expresién del gen (azul oscuro regu-
laciones positivas y azul claro regulaciones negativas), el color de la flecha
representa el valor de la medida de calidad biolgica PB (los mejores va-
lores se representan con colores més oscuros), y finalmente, el ancho de la
flecha representa el valor de la medida CS (mejores valores se representan
con bordes més anchos).

Tras un andlisis del conjunto de reglas, para la BD de la dieta LCD,
debemos remarcar la regla Ry, para la cudl se obtiene el mejor valor de la
medida de calidad biolégica PB. Esto indica que ambos genes participan en
los mismos procesos biolégicos. Si profundizamos en este patrén podemos
observar como una regulacién positiva del gen C'7, que esta relacionada con
una respuesta inmune inducida por lectinas, esta seguida por una posterior
regulacion positiva de la expresion del gen LGAL12. Curiosamente, LGAL12
(conocido como galectin-12) es una proteina humana lectina, expresada en
el tejido adiposo y envuelta en la regulacién de la degradaciéon de lipidos
(lipdlisis) [YHL12]. Por sus funciones, LGALI12 ha sido sugerido anterior-
mente como una diana muy util para el tratamiento de la obesidad produ-
cida por causas de metabolismo, como la resistencia a la insulina, sindrome
metabdlico, y la diabetes de tipo 2 [YHL12]. Aunque ain es necesaria una
validacion de estd interaccién, esta regla revela un posible mecanismo por
el cudl las lectinas provocan efectos negativos en la obesidad y el sistema
inmunitario.
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Figura 4.2: Representacién jerarquica de la agrupacién de aristas para las

reglas secuenciales de la dieta LCD.

En cuanto al conjunto de reglas obtenido para la BD de la dieta VLCD,
la regla R4 destaca frente al resto por tener el mejor valor de la medida de
calidad biolégica PB. El patrén de interaccidon que representa esta regla nos
permite observar como, aunque ciertos genes experimentan una regulacién
positiva como respuesta a la perdida de peso, sus niveles de expresién vuelven
al valor de referencia tan pronto como se recupera una dieta de calorias
normales durante la fase de estabilizacién del peso. Resulta curioso como
este fenémeno puede explicar la existencia de una serie de rapidos cambios
moleculares dindmicos y transitorios en el tejido humano como respuesta a
las intervenciones. Otro patrén interesante que ha podido ser identificado
en el grupo al que se le trata con la dieta VLCD es el identificado entre los
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Figura 4.3: Representacion jerarquica de la agrupacion de aristas para las

reglas secuenciales de la dieta VLCD.

genes ACP5 y TFRC (regla R3), cuya regulacién orquestada y participacién
conjunta en diferentes redes moleculares se ha descrito en estudios previos
sobre la obesidad [MGMA*11].

Considerando todo lo que se ha descubierto a través de la aplicacion
de la nueva propuesta a este problema, podemos afirmar que el algoritmo
ha sido capaz de generar reglas comprensibles con un importante significado
biolégico y un gran interés para los expertos bidlogos. Por tanto, la aplicacion
de nuestro método podria extenderse a otros problemas de intervenciones
longitudinales a humanos en las que se cuente con informacion sobre la
expresion de genes, ademds de otros muchos problemas del mundo real en
los que contemos con BDs con informacién temporal secuencial.
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4.4. Sumario

A lo largo de este capitulo se ha presentado la aplicacién a un problema
real del nuevo algoritmo de extracciéon de reglas secuenciales de alta utili-
dad media que se ha disenado y desarrollado para cumplir con el objetivo
principal de esta tesis. A lo largo de la seccién 4.1 se ha introducido el pro-
blema bioldégico que se ha abordado con nuestro algoritmo. Tal y como se ha
introducido, se trataba de un problema en el que se trataban 57 individuos
con dos dietas diferentes. Una de ellas se trataba de una dieta mas agresiva
en la que los pacientes estaban limitados a ingerir una cantidad muy redu-
cida de calorias (VLCD), mientras que en la otra los pacientes también se
encontraban con una restriccién en la cantidad de calorias a ingerir, aun-
que esta restriccién era menos agresiva. Durante el tratamiento se realizan
tres biopsias a través de las cuales se obtienen los datos genéticos de los
pacientes en forma de microarrays, que tras una fase de preprocesado inicial
se transforman en las BDs secuenciales finales que se han utilizado para la
ejecucién de la propuesta.

Tras realizar y describir el preprocesamiento y transformacién de los da-
tos, se han definido una serie de medidas de calidad biolégicas que permitan
a los expertos bidlogos determinar el interés y la calidad de las reglas obte-
nidas. En la seccion 4.2, se introducen estas medidas bioldgicas, incluyendo
una breve explicacion de su significado, por qué son interesantes para los
expertos, como se calculan y el dominio de valores que pueden tomar.

Finalmente, en la seccién 4.3, se han presentado los experimentos que
se han llevado a cabo, poniendo especial interés en mostrar y analizar los
resultados finales que se han obtenido. Tal y como se ha podido observar,
se ha obtenido un conjunto de reglas altamente comprensibles para los ex-
pertos y con un conocimiento 1til, que puede verificarse a través de estudios
cientificos previos, lo que permite afirmar que nuestra nueva propuesta cum-
ple con su cometido, siendo capaz de extraer conocimiento 1util y facilmente
comprensible al mismo tiempo. Esto junto a las comparativas con otros al-
goritmos disponibles en la literatura (véase seccién 3.3) permite verificar la
eficacia de nuestro algoritmo.



Comentarios Finales

A Resumen y Conclusiones

En esta memoria hemos propuesto una nueva taxonomia para las RATs
mediante un estudio en profundidad del estado del arte del drea. Una vez
identificados los distintos enfoques existentes en la literatura y algunas de las
lineas de investigacién mas actuales, hemos propuesto un nuevo AEMO que
permite extraer RATs de alta utilidad media a partir de BDs secuenciales.
El comportamiento de esta propuesta ha sido contrastado sobre varias BDs
de prueba con el objetivo de comparar su eficacia frente a algunas de las
propuestas existentes en la literatura especializada. Ademas, el método pro-
puesto para extraer RATs de alta utilidad ha sido aplicado para realizar un
andlisis temporal sobre un estudio longitudinal in vivo de la expresiéon génica
en tejido adiposo humano. Los siguientes apartados resumen brevemente los
resultados obtenidos y presentan algunas conclusiones sobre ellos.

A.1 Taxonomia - Estudio del estado del arte RATs

Para cumplir con una de las lineas del propdsito general de esta tesis,
que consiste en el estudio, diseno y desarrollo de nuevas técnicas de ex-
traccién de RATSs, hemos propuesto una nueva clasificaciéon del estado del
arte de las RATSs para proporcionar un marco de trabajo bien definido a los
investigadores de ambito.

Uno de los principales problemas de este campo de investigacién es la
falta de visibilidad de muchos de sus trabajos debido a que no existe una
terminologia estandar para referirse a €1, lo que dificulta la bisqueda y com-
paracién de propuestas y estudios en este campo. Esto ha provocado que
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sea complicado el desarrollo de propuestas novedosas que extiendan mode-
los recientes o proporcionen soluciones a problemas abiertos en la actualidad,
y que incluyan un analisis experimental y estadistico con otras propuestas
sobre distintas medidas de calidad para resaltar la importancia de las no-
vedades presentadas en las propuestas. Ademas, es fundamental que todas
las aportaciones sigan un enfoque open/free source debido al impacto tan
positivo que tiene tanto en el desarrollo de mejores algoritmos como en su
aplicabilidad a areas muy diversas y en el ambito empresarial. De hecho, ya
hay algunas editoriales en las que es obligatorio proporcionar como open/free
source los cédigos que hayan sido desarrollados en las propuestas publicadas
en sus revistas de investigaciéon. Todo esto ralentiza el crecimiento de esta
area de investigacién, que aun asi, ha tenido una gran cantidad de publica-
ciones en los tltimos anos.

Por ello, hemos propuesto una taxonomia a través de la cual se propor-
cione un marco de trabajo bien definido para que los investigadores puedan
encontrar mas facilmente propuestas existentes y desarrollar nuevas bien
fundamentadas. Esta taxonomia proporciona una instantanea clara del es-
tado del arte, de los diferentes tipos de propuestas y sus diferencias. Esto no
solo ayuda a desarrollar nuevas propuestas a investigadores de este campo,
sino también a que investigadores y desarrolladores de otras areas puedan
ver en la aplicacion de estas técnicas una solucién a sus problemas.

En esta taxonomia nos hemos centrado en la forma de tratar la compo-
nente temporal por parte de las diferentes técnicas existentes, encontrando
un primer nivel de la taxonomia que se divide en dos tipos de propuestas:
las que consideran el tiempo como una componente implicita y las que con-
sideran el tiempo como una componente explicita o integral. En el caso de
las propuestas del primer tipo, las que consideran el tiempo como una com-
ponente implicita, la variable temporal se considera como una relacién de
orden entre los datos que forman parte del conjunto y/o como una serie de
restricciones temporales entre estos datos. Mientras que esta primera cate-
goria se subdivide a su vez en otras dos subcategorias en funcién del tipo de
BD temporal: secuencial e inter-transaccional. Por otro lado, las propuestas
que consideran el tiempo como una componente explicita o integral intro-
ducen la componente temporal como una variable o atributo mas dentro del
proceso de aprendizaje. A su vez, esta categoria se subdivide en otras cinco
subcategorias en funcién de como se incluye la informaciéon temporal en el
proceso de aprendizaje: periddicas, de intervalos temporales, de tiempo de
vida, de cambios en reglas e incrementales.
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Tras analizar los trabajos de la literatura podemos observar que este ti-
po de técnicas han sido aplicadas satisfactoriamente en una gran cantidad
areas. Si nos fijamos en detalle, podemos encontrar aplicaciones en la in-
dustria, seguridad, medicina y atencién sanitaria, entre muchas otras dreas,
destacando su uso para resolver problemas relacionados con las areas de la
medicina y la salud. Esto demuestra el gran potencial que tienen las RATs y
que su uso ha ido incrementandose en los ltimos afios, proporcionando una
mayor evidencia de la necesidad y del interés de estas técnicas de extraccion
de RATSs para la resolucién de problemas del mundo real.

A pesar de ello, existen muchas lineas de trabajo futuro dentro del area,
tales como el desarrollo de nuevas propuestas que permitan manejar eficien-
temente datos masivos generados en distintos dmbitos (por ejemplo, IoT)
teniendo en cuenta distintos tipos de problemas derivados de los datos (por
ejemplo, seguridad, privacidad, etc), o combinar la componente temporal con
otras dimensiones (por ejemplo, espacio) para desarrollar modelos multidi-
mensionales, o hacer uso de nuevas medidas que permitan dirigir la biisqueda
de los métodos hacia reglas mas interesantes y utiles para los usuarios.

A.2 Diseno y desarrollo del nuevo algoritmo de extraccién de
RSAUMs

En muchas dreas de aplicacion, los datos recogidos quedan estructurados
como secuencias de valores/eventos que se ordenan linealmente segin el
momento en que se produjeron. Esta informacion temporal es esencial para
poder extraer conocimiento 1til de los datos y es la razén por la que las reglas
secuenciales se han utilizado con éxito para resolver satisfactoriamente una
gran variedad de problemas de distintas dreas.

La mayoria de los algoritmos suelen extraer las reglas secuenciales sin
prestar especial atencién a la utilidad que tiene cada elemento de la BD para
el usuario, sin embargo, su utilidad dependera del problema concreto con el
que estemos tratando. Por ejemplo, si aplicamos estos métodos sobre una
base de datos de expresién génica, se consideraria que todos los genes tienen
la misma importancia dentro del proceso bioldgico, sin embargo, los estudios
clinicos han demostrado que algunos genes tienden a ser més significativos
a la hora de explicar la causa de una enfermedad o son mas eficaces para
combatirla.

Nosotros hemos propuesto HAUS-rules, un AEMO que nos permite rea-
lizar un aprendizaje evolutivo de reglas secuenciales interesantes, faciles de
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comprender y de alta utilidad a partir de bases de datos secuenciales hacien-
do uso de la capacidad de bisqueda y optimizaciéon de estos algoritmos. El
proceso de extraccion es por lo tanto considerado como un problema mul-
tiobjetivo en el que varias medidas son optimizadas conjuntamente, permi-
tiendo no sélo obtener reglas interesantes segiin diversas medidas de interés
disponibles en la literatura (como soporte, confianza, lift, factor de certeza,
etc) sino también por la utilidad que tienen los distintos elementos de la BD
para el usuario. Ademas, un aspecto fundamental es que las reglas genera-
das sean comprensibles por el usuario, por lo que la busqueda desarrollada
e implementada en HAUS-rules es guiada para generar reglas que incluyan
pocos elementos y que sean de un gran interés y utilidad para el usuario.

Del estudio realizado podemos concluir que el método propuesto consigue
generar conjuntos reducidos de reglas interesantes, faciles de comprender y
de alta utilidad, mejorando estadisticamente los resultados obtenidos por
otras propuestas de la literatura para diversas medidas de interés y de uti-
lidad. Esto pone de manifiesto el gran potencial de HAUS-rules para explo-
rar el espacio de busqueda optimizando varios objetivos de forma conjunta.
Ademas, las medidas de utilidad media (considerando la cantidad de ele-
mentos incluidos en la regla para calcular su utilidad) permiten reducir el
espacio de busqueda, permitiendo dirigir la biisqueda hacia el conjunto de
reglas que realmente deseamos extraer.

El método propuesto y desarrollado en esta tesis doctoral abre las puertas
a la aplicacién de este tipo de enfoques para la resolucién de una gran
cantidad de problemas reales en distintos &mbitos de aplicacién, asi como al
desarrollo de nuevos enfoques que permitan resolver otros problemas abiertos
en el area.

A.3 Aplicacion de la propuesta a un problema real: Estudio
longitudinal in vivo de la expresion genética en tejido adiposo

humano

Por tdltimo, en este trabajo de investigacion hemos aplicado todo el co-
nocimiento adquirido durante el estudio del estado del arte y el posterior
desarrollo de nuestro algoritmo a un problema bio-sanitario real, en el que se
realiza un estudio longitudinal in vivo de la expresion genética en tejido adi-
poso humano. Para ello, hemos trabajado con dos BDs de expresion genética
relativas a dos dietas de perdida de peso diferentes, una de ellas més agre-
siva (VLCD), con una cantidad de calorias a ingerir por los pacientes muy
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baja, mientras que la otra se trataba de una dieta menos agresiva (LCD).
La informacién de expresion genética almacenada en las BDs se corresponde
con diferentes instantes temporales en los que se realizan las biopsias a los
pacientes para obtener los microarrays genéticos. El objetivo de este proble-
ma era tratar de encontrar qué efectos a nivel de expresion génica producen
ambas dietas y a qué cambios de expresion se podrian deber, qué diferencias
reales existian entre ambos tratamientos, y si alguno de ellos podria tener
algunos beneficios frente al otro.

A partir de los datos en bruto, de los microarrays genéticos con infor-
macién de miles de sondas y genes, se ha aplicado una fase inicial de pre-
procesamiento a partir de la cual se han obtenido las BDs secuenciales que
pueden utilizarse como entrada para nuestra propuesta. En esta etapa de
pre-procesamiento no sélo se ha transformado la BD, sino que también se
han reducido la cantidad de genes a tener en cuenta, ya que la cantidad
inicial era demasiado grande, y la mayoria de ellos no tenia una importancia
real en los procesos bioldgicos, puesto que no veian afectada su expresion.

Tras aplicar nuestra propuesta a este problema, hemos obtenido un con-
junto de reglas reducido y con un buen tamano para que estas puedan ser
facilmente interpretadas por los expertos. La obtencion de un conjunto de
reglas reducido y que las mismas presenten un tamano adecuado son dos
caracteristicas importantes cuando se aplican técnicas de extraccién de RAs
a un problema real, ya que se desea comprender el conocimiento que repre-
sentan y que este conocimiento pueda ser manejable. Es decir, es altamente
recomendable que el ntimero de reglas no sea excesivo, evitando las reglas
redundantes o que no aporten conocimiento realmente interesante.

Junto a investigadores de primer nivel se han desarrollado varias medidas
de calidad que permiten constatar el interés desde el punto biolégico de las
reglas obtenidas. Estas medidas se han desarrollado a partir de las anota-
ciones disponibles en diferentes repositorios de BDs bioldgicas de renombre
(GO y KEGG). Gracias a todo ello, ha sido posible observar que las reglas
obtenidas son realmente interesantes y ttiles, ademés de que representan
fenémenos biolégicos reales, que se habian observado previamente en estu-
dios ya publicados. Todo esto demuestra la eficacia de nuestra propuesta
al aplicarla a un problema real, en el que ha dado unos buenos resultados,
obteniendo conocimiento 1util, interesante e interpretable.
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B Publicaciones Asociadas a la Tesis

A continuacion se presenta la lista completa de publicaciones en diferen-
tes revistas y congresos que se han realizado como consecuencia directa del
trabajo desarrollado en esta tesis. En concreto, se han publicado 2 articulos
en revistas de investigacién internacionales JCR Q1 (uno publicado y otro
sometido), 1 articulo en un congreso internacional y 1 articulo de divulga-
cién. Por otro lado, también se ha colaborado con otros investigadores de
diferentes ambitos en temas relacionados con la tesis, dando lugar a la pu-
blicacién de 1 articulo en una revista de investigacién internacional JCR Q1
y 1 articulo en un congreso internacional.

= Publicaciones en revistas internacionales:

e Segura-Delgado, A., Gacto, M. J., Alcal4, R., & Alcald-Fdez, J.
(2020). Temporal association rule mining: An overview conside-
ring the time variable as an integral or implied component. Wiley
Interdisciplinary Reviews: Data Mining and Knowledge Disco-
very, 10(4), e1367. (JCR Q1) [SDGAAF20]

e Segura-Delgado, A., Anguita-Ruiz A., Alcala, R., & Alcala-Fdez,
J. (2021). Mining High Average-Utility Sequential Rules to Iden-
tify High-Utility Gene Expression Sequences in Longitudinal Hu-
man Studies. Expert Systems With Applications. (JCR Q1) So-
metido (en sequnda vuelta de revision).

= Publicaciones en congresos internacionales:

e Segura A., Pérez-Pérez R. y Alcala-Fdez J. (2016) New open sour-
ce modules in KEEL to analyze and export fuzzy association ru-
les. En IEEE International Conference on Fuzzy Systems (FUZZ-
IEEE 2016), paginas 225-232. Vancouver, Canada [SPPAF16]

= Publicaciones de divulgacién:

e Alberto Segura-Delgado, Maria José Gacto, Rafael Alcald, and
Jests Alcalé-Fdez. Solving real-life problems with temporal as-
sociation rules. Advanced Science News - Computer Science 1-5.
Disponible en ! desde el 20 de Mayo de 2020.

"https://www.advancedsciencenews.com/solving-real-life-problems-with-

temporal-association-rules/
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s Colaboraciones en temadticas relacionadas con la tesis:

e Anguita-Ruiz A., Segura-Delgado A., Alcald R., Aguilera C. M.
y Alcaléd-Fdez J. (2020) explainable artificial intelligence (xai) for
the identification of biologically relevant gene expression patterns
in longitudinal human studies, insights from obesity research.
PLOS Computational Biology 16(4): 1-34. (JCR Q1) [ARSDA™20]

e Anguita-Ruiz A., Segura-Delgado A., Alcala R., Aguilera C. M.
y Alcala-Fernandez J. (2019) Describing sequential association
patterns from longitudinal microarray data sets in humans. En
Rojas 1., Valenzuela O., Rojas F. y Ortuno F. Bioinformatics and
Biomedical Engineering, paginas 318-329. Springer International

Publishing. [ARSDA*19]

C Lineas de investigacion Futuras

A continuacion, se presentan algunas de las lineas de investigacién fu-
turas que, como conclusiéon de nuestra investigacién, consideramos que son
interesantes para tener en cuenta en el futuro.

C.1 Extension del método propuesto con nuevos modelos de
representacién de reglas

Existen varios enfoques para extender nuestra propuesta para extraer
RSAUMs. Sin embargo, consideramos que una de las méas importantes puede
ser la posibilidad de introducir nuevos modelos de representacién de reglas,
lo que aumentaria las posibilidades de representacion de conocimiento, per-
mitiendo extraer conocimiento interesante y 1til que no es posible represen-
tar con la estructura clasica regla y presentar el conocimiento actualmente
extraido de una forma mas condensada.

Entre los modelos de representacién de reglas més interesantes que podrian
introducirse, destacamos la posibilidad de introducir la representacion de
reglas negadas, lo que permitiria no sélo representar el conocimiento que
se obtendria con las reglas habituales, sino también detectar y representar
aquellas relaciones en las que la no ocurrencia de un item puede suponer
la ocurrencia de otro. Este tipo de relaciones se producen en el mundo real
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y poder representarlas en las RSAUMs serfa una forma muy interesante de
ampliar las posibilidades de nuestra propuesta, que podria obtener conoci-
miento més util e interesante.

Otra opcion es considerar un proceso de extraccion de reglas difusas. Es-
te modelo de regla ha sido ampliamente utilizado para extraer conocimiento
interesante y comprensible para un humano a partir de grandes BDs, ha-
ciendo uso de las ventajas proporcionadas por la teoria de conjuntos difusos,
que ha sido frecuentemente utilizada en sistemas inteligentes debido a su
simplicidad y cercania al razonamiento humano. Ademas, la l6gica difusa
permite evitar los limites no naturales mediante la particion de los dominios
de atributos y ampliar el tipo de asociaciones que pueden representarse.

Definitivamente, las mejoras relacionadas con la representacién de las
reglas secuenciales son realmente prometedoras de cara a mejorar nuestra
propuesta, con el objetivo de aumentar ain mas la capacidad de represen-
tar el conocimiento y, por tanto, la capacidad de obtener un conocimiento
interesante y util para el usuario.

C.2 Aplicacién del método propuesto a otros problemas reales
para extraer relaciones a partir de datos de distintas émicas

Tal y como hemos observado en la seccién 2.5, buena parte de las aplica-
ciones reales de las propuestas para extraccién de RATs estan relacionadas
con problemas biolégicos en las dreas de medicina y /o salud. Durante nuestra
investigacién hemos aplicado nuestra propuesta a un problema biolégico en
el que se aplican dos tipos de dietas a los pacientes para obtener informacién
sobre los efectos de cada uno de estos tratamientos sobre los pacientes. Se
ha demostrado que este tipo de propuestas son realmente interesantes para
generar informacién til que permite a los cientificos comprender mejor los
procesos biolégicos asociados a los tratamientos y generar nuevas hipétesis
para abordar el problema. Los buenos resultados obtenidos nos hacen pen-
sar que nuestra propuesta puede ser de utilidad si es adaptada para resolver
otros problemas similares.

Por ello, una de las lineas de trabajo futuro que nos planteamos es su
adaptacién a otros problemas 6micos relacionados con salud, sobretodo te-
niendo en cuenta la situacién tan dificil que nos ha tocado vivir a todos en
estos ultimos anos debido a la pandemia. Creemos que seria realmente in-
teresante estudiar, por ejemplo, las reacciones de diferentes tratamientos y/o
vacunas frente al COVID-19 con el paso del tiempo y las reacciones a nivel
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genético mediante la aplicacién de algoritmos de extracciéon de RSAUMs,
con las que los expertos puedan comprender mejor como funcionan este tipo
de enfermedades y los tratamientos a las mismas.

C.3 Adaptacién de los modelos para generar nuevos métodos
de clasificaciéon

Una de las lineas de trabajo futuro planificadas es la extensiéon de HAUS-
rules para su aplicacion en problemas de clasificacién. Esto permitiria utilizar
RSAUMs en nuevos problemas y retos, en los que sea necesario generar un
clasificador cuyas reglas sean comprensibles y que incluyan elementos que
sean importantes para el experto.

De este modo, podria aplicarse un método de clasificaciéon que utilice las
RSAUMs obtenidas a un problema en el que se trate de clasificar software
malicioso frente a software no malicioso. Modelando la ejecucién del soft-
ware como una sucesion de eventos, relacionados con las llamadas a ciertas
funciones del sistema, es posible obtener relaciones secuenciales entre las lla-
madas a ciertas funciones para tratar de determinar de forma temprana si
un software tendrd en las siguientes llamadas un comportamiento malicioso.

Como podemos observar, estos nuevos métodos de clasificacién, si se
disenan correctamente, podrian utilizarse no soélo para resolver problemas
de clasificacién clasicos, sino también para problemas de clasificacién en
tiempo real, en los que se proporciona como entrada un flujo de datos y
el sistema debe proporcionar como salida una categoria lo antes posible.
Ademsds, con el conocimiento de los expertos que se introduce a través de la
medida de utilidad, estos sistemas podrian obtener mejores resultados que
los métodos de clasificacién tipicos.
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