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Neuronale Netze - Auswertung

(Analytisch-chemisches Praktikum)

Fiir das Beispiel sollten mindestens 20 Standardldsungen hergestellt und mittels Photometer
gemessen werden(siehe eigene Anleitung "Neuronale Netze - Messung" + Erklarung des
Assistenten!!!). Zuséatzlich 3 mal die ausgegebene Probe.

Der Datensatz muss anschlieBend handisch in folgende Form gebracht und als Textfile
gespeichert werden:

T(flr Target) entspricht einer Matrix mit den Konzentrationen an Amaranth(linke Spalte) und
Ponceau 4R(rechte Spalte) z.B.:

T=[4 15;

(--r);
48]

P (Probe) entspricht den gemessenen Absorptionen bei den 5 gewahlten Wellenldangen zB:

P=[0.5939 0.5773 0.4559 0.2487 0.0846;

(--r);
0.3754 0.3779 0.3710 0.1731 0.0675]

P2 entspricht den Absorptionen der Probe bei den 5 gewahlten Wellenldangen(in diesem
Beispiel 3 mal gemessen):

P2=[0.4046 0.4017 0.3315 0.2026 0.0876;
0.4036 0.4006 0.3304 0.2014 0.0864;
0.4036 0.4006 0.3304 0.2014 0.0864]

(Nattrlich kann auch jedes andere Kirzel fiir die Matrizen verwendet werden)

Diese 3 Matrizen(im Beispiel: T,P,P2) werden in die Eingabeaufforderung von Matlab R2010a
eingefligt (copy-paste-enter).

Zuletzt muss die Probenmatrix P2 transponiert werden. Hierfiir wird folgender Befehl
verwendet:
P2=pP2'
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Nun kann mittelst - Start - Toolboxes - Neural Network - Neural Fitting Tool(nftool)
das Trainieren des Neuronalen Netzes(NN) gestartet werden:

A 1Py
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¥ & Neural Pattern Recogrition Tool (nprtoal)
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4 & Help

4 o Demas

4 h eural Simulink Blocks {nearal)
’_ 0 Product Page (Web)

Die Erklarungen in allen folgenden Fenstern sollten aufmerksam gelesen werden,
da sie nicht nur die notigen Eingaben sondern auch die Funktion des Neuronalen
Netzwerkes sehr anschaulich erklaren.

AnschlieBend werden die Eingangs(P)- und Ausgangsmatrizen(T) und die richtige Ausrichtung
(Rows) ausgewahlt (dies entspricht dem automatischen Transponieren der 2 Matrizen):

J Neural Network Fitting Tool {nftool)

;;2 Select Data
l\’ wWhat inputs and targets define wour prablem?

Get Data from Workspace

o Inputs:

0 Targets;

Samples are oriented as:

\Want ko try out this toal with an example data set?

Load Exarnple Data Set

® To continue, dick [Next].

B B8]

[E] rows

(@] E“'} Column Targets 'T' is a 22x2 matrix, representing 22 samples of 2 elements,

Summary

Inputs ‘P! is a 22x5 matrix, representing 22 samples of 5 elements.

[ 4@ Back ][ B Mext ] [ @ cancel ]

Beispiel mit 22 Standardmischungen
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AnschlieBend wird die Verteilung der Eingangsmatrix zw. Training, Validation, Testing

sinnvoll eingestellt (man beachte wieder die Beschreibung rechts!):

J Neural Network Fitting Tool {nftool)

Validation and Test Data
Set aside some samples for validation and testing.

Select Percentages

Explanation
5 Randomly divide up the 22 samples: s Three Kinds of Samples:
@ Training: 30% 18 samples ) Training:
ol el These are presented to the network during training, and the network is
@ Validation: P! adjusted according to its error.
W Testing: 1 samples

B validation:

These are used to measure network generalization, and to halt training

when generalization stops improving.

° Testing:

These have no effect on training and so provide an independent measure

of network performance during and after training,

Restore Defaults

$ Change percentages if desired, then clidk [N ext] to continue.

[ @ Back ][ & Next ] [ @Cancel ]

Im folgenden Fenster kann die Zahl der Neuronen variiert werden:

/ Neural Network Fitting Tool (nftool)

Network Size
A

ot Set the num ber of neurons in the fitting network's hidden layer,

Hidden Layer Recommendation

Number of Hidden Neurons: l15 Return to this panel and change the number
= of neurons if the network does not perform
well after training.

Restore Defaults

Neural Network

Hidden Layer Output Layer

$ Change the number of neurons if desired, then click [Next] to continue.

ElEX

[ @@ Back ][ & Next J L@Cancel ]

Bewahrt haben sich Werte zwischen 10 und 20.

Institut fur analytische Chemie
der Universitat Wien

erstellt von Mag. Martin Zeilinger

3/5



Analytisch-chemisches Praktikum 4/5

Im folgenden Fenster wird mittels "Train" bzw. "Retrain" das Netz mehrmals trainiert, bis
der mittlere Fehler(MSE) ein Minimum erreich(bei Training, Validation und Testing).

Falls dies nach mehreren Versuchen nicht gelingt ist das NN "lUbertrainiert" und es muss die
Zahl der Neuronen verandert werden(vorheriges Fenster).

J Neural Network Fitting Tool (nftool)

Train Network
Train the network to fit the inputs and targets,

Train Network Results
Train using Levenberg-Marquardt backpropagation (trainim). 5 Samples [=] MsE #r
e Training: 18 1.45517e-2 9.99722e-1
‘:‘) Retrain
G Validation: 3 4.68776e-2 9.9983%-1
v Testing: 1 6.13262e-2 0.00000e-0

Training automatically stops when generalization stops improving, as
indicated by an increase in the mean square error of the validation

samples. Plat Fit ] [ Plot Regression
Notes
\:' Training multiple times will generate different [] Mean Squared Error is the average squared
results due to different initial conditions and difference between outputs and targets,
sampling. Lower values are better, Zero means no error.

[#) RegressionR Values measure the correlation
between outputs and targets, An R value of 1
means a close relationship, 0 a random
relationship.

® Open a plot, retrain, or click [N ext] to continue.

[ @ Back J[ &) Next I I & Cancel l

Ist man mit dem erzieltem Werten zufrieden wird "Plot Regression" gewahlt und das
Diagramm -sofern kein "Sternenhimmel"- iber die zum Training herangezogenen
Werte(links oben) fiir das Protokoll kopiert (screenshot!):

Training: R=0.99977
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Il Die Regressionsgerade sowie die Probenanzahl, MSE und R des
Trainings missen im Protokoll zu finden sein !!!
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Im folgenden Fenster auf "Next" (hier konnten weitere Tests durchgefiihrt werden).

Wichtig: Im letzten Fenster auf "Save Results" klicken um die Funktion abzuspeichern!

J Neural Network Fitting Tool (nftool)

Save Results

Sawe network and data ko workspace, an m-file or Simulink,

Save Data to Workspace
- - Save network to MATLAE netwark object named:
o

Save petformance and data set information to MATLAB struct named:

Save oubputs ko MATLAE matrix named:

Save errors to MATLAE matrix named:

|:| Save inputs to MATLAE matrix named:

O Ko

|:| Save targets bo MATLAE matrix namad:

El.l.i

[ 5ave ALL selected values above o MATLAE struct named:

% Save Results
Generate an M-function to reproduce these resulks and solve other problems: |j Generate M-File

Generate a Simulink wersion of the network: [ h zenerate Simulink Diagram ]

@ Save results and clidc [Finish].

Mit Finish wird das "NN Fitting Tool" beendet.

Probenbestimmung:

Zurick in der Eingabeaufforderung von Matlab kann nun das gewonnene NN auf die -bereits
zuvor transponierte- Probenmatrix(im Beispiel P2) angewandt werden:

a=sim(net,P2)

»» a=siminet ,PZ)

5.1770 5.1166 5.1756
T.2036 T X T.3087

Die 1. Zeile entspricht den Konzentrationen an Amaranth, die 2. jener an Ponceaurot.
(sofern die Targetmatrix T wie im Beispiel auf Seite 1 eingegeben wurde)
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