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• 발표자 : 1. 개인 일정에 따라 당사자간 합의 하에 양도 가능, 

2. 외부 연사 초빙 가능.

• 발표 : 자료 및 발표 영상 원내 공개 기본. 발표자 재량에 따라 비공개 및 유튜브 등 외부 공개 가능.



Fitting vs Machine learning



Fitting
• equation = 물리, 화학등 분야별전문지식 활용. 데이터로 coefficient만결정

• XPS peak : 물질 표면에 X-ray를 쏘아 결합이끊어진 전자secondary electron의에너지 = 결합 에너지 측정

https://ywcmatsci.yale.edu/xps



Fitting
• equation = 물리, 화학등 분야별전문지식 활용. 데이터로 coefficient만결정

• XPS peak : Voigt (convolution of GaussianPhonon broadening & LorentzianUncertainty principle)

Br3d3/2 Br3d5/2

H. Zhang et al., RSC Advances 7 25725 (2017), DOI: 10.1039/c7ra02354e Fig 2c를 다시 그림, https://en.wikipedia.org/wiki/Voigt_profile, https://en.wikipedia.org/wiki/Cauchy_distribution



Fitting
• Model 활용분석, 예측 : 설명력강화

J. C. Bullen et al., Langmuir 2021, 37, 10, 3189–3201, 
https://doi.org/10.1021/acs.langmuir.1c00142

http://wareslab.genetics.uga.edu/resources/Honors-Evol-
Climate/pisaster.genetics.uga.edu/pisaster.genetics.uga.edu/groups/evolution
3000/wiki/2ecdd/Climate_Change_Models.html

기후 변화 모델 화학 반응 모델



Machine Learning
• 모델자체가미지수. 데이터의패턴을가장 잘 설명하는모델과 hyperparameter 조합탐색.

• 지배 방정식이존재하는현상이라면적절한 파생 변수를만들어 Fitting처럼 방정식 활용가능

• Linear Regression : X 인자들의선형 결합으로 y를 설명

• Support vector : X 데이터가존재하는공간을 가상의면hyperplane으로나누어 y를 설명

• Tree Model : X 데이터의인자와 값에따라 가지를 치며 y를 찾아감

• Neural Network : X 인자의 선형 변환과비선형 변환은 반복하여 y를 도출함



Machine Learning
• 모델자체가미지수. 데이터의패턴을가장 잘 설명하는모델과 hyperparameter 조합탐색.

• 어떤 모델을선택하건 가설을수립하고데이터로 학습하여검증하는단계로구성됨

• 가설 수립 : “이 데이터의패턴은이 모델이잘 찾을거야”  model selection

• 데이터 학습 : “모델의 parameter를데이터에 맞게 맞춰보자”  “fitting”

• 가설 검증 : “학습에사용하지않은 데이터도잘 설명하는지확인해 볼까?”  validation

Q1. 어떤 기준으로 확인하지? R2? RMSE? MAE?  “metric”

Q2. 전체 데이터 중 어떤 데이터로 학습하고 어떤 데이터로 검증하지?  “split”



그리하여, 오늘의 주제 등장

fitting & validation



이런 데이터의 패턴을 찾고 있습니다.

데이터 30개가있습니다.

80%로학습하고 20%로 검증합니다.

다항식 같습니다. 선형 모델 파이프라인을 만듭니다.

- 차수는변수로바꿀 수 있게만들었습니다.

- Metric은 RMSE로합니다. 작을수록좋습니다.



차수를 높여가며 찾아 봅니다.
• 1차 함수 : 학습과검증데이터셋모두 성능이부족합니다. Underfitting이라고합니다. 

• 3차 함수 : 학습과검증데이터셋모두 성능이우수합니다. Just fit이라고합니다. 

• 20차 함수 : 학습은기가막힙니다. 그런데검증이문제입니다. overfitting이라고합니다. 



다른 표현으로 : Bias & Variance



잠깐 아까 이 페이지를 다시 봅니다.

데이터 30개가있습니다.

80%로학습하고 20%로 검증합니다.

다항식 같습니다. 선형 모델 파이프라인을 만듭니다.

- 차수는변수로바꿀 수 있게만들었습니다.

- Metric은 RMSE로합니다. 작을수록좋습니다.

보통 random sampling 으로 train과 test 분할

모델 성능이불충분하면 hyperparameter를바꾸고학습합니다.

학습 데이터와검증 데이터 분할에따라 학습 모델이달라집니다.

검증이제대로 됐다고볼 수 있을까요?

model

“degree” parameter: a, b, c, …



예제 : 펭귄 데이터셋 분할

https://rpubs.com/julianlavila/penguins



펭귄 데이터셋 분할 = 8:2



펭귄 데이터셋 분할 = 8:2 ?
• train : validation 데이터간불균형발생제대로된 학습과평가가어려움

• class 비율을최대한맞추어데이터를분할해야함.



Stratified Sampling : 층화 추출



Cross Validation : 교차 검증
• 모든데이터를학습에활용

• 80%를학습에 투입 + 20%로학습 결과를 검증

검증데이터학습데이터

K-Fold 교차검증
Cross Validatation

Metric 기준 만족? Pass
Y

모델 수정

검증 데이터 적용

Fail
N

테스트 데이터 적용



Cross Validation 데이터 분할
• scikit-learn의 KFold 사용



Cross Validation 데이터 혼합 분할
• scikit-learn의 KFold 사용, shuffle=True



Cross Validation 데이터 혼합 분할
• Fold별 species class 비율



Cross Validation 데이터 stratified sampling
• scikit-learn의 StratifiedKFold 사용, shuffle=True, stratifying features 입력

오류 발생: 여러 column 동시 입력 불가



Cross Validation 데이터 stratified sampling
• scikit-learn의 StratifiedKFold 사용, shuffle=True, stratifying features 입력

오류 회피: 여러 column 병합 데이터생성



Cross Validation 데이터 혼합 분할
• Fold별 species class 비율



Cross Validation 평가 1
• Fold 수만큼다른모델이훈련됩니다.

K-Fold 교차검증
Cross Validatation
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model
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RMSE
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5

평균, 분포



펭귄 체중 예측 모델 : degree = 1



펭귄 체중 예측 모델 : degree = 1



좋은 모델 찾기 : hyperparameter 찾기
• degree = 1 ~ 10



좋은 모델 찾기 : hyperparameter 찾기
• 적용한 hyperparameter 중 validation metric이가장좋은 것 선택 : degree = 1

K-Fold 교차검증
Cross Validatation

평균, 분포

degree
1

degree
2

degree
3

degree
4

degree
5

degree
6

degree
7

degree
8

degree
9

degree
10

① 재학습
“refit”

② 모델 교체



Cross Validation 평가 2
• Validation set 평가결과 결합

model
1

model
2

model
3

model
4

model
5

RMSE
K-Fold 교차검증
Cross Validatation



Cross Validation 평가
• 1. 모델별평가

• 2. Fold별 평가, 취합



Homework
• Cross Validation 훑기

• Machine Learning Mastery, k-fold cross validation (https://bit.ly/3Hp76Zo)

https://bit.ly/3Hp76Zo


머신 러닝 강좌
• base : Scikit-learn MOOC @inria

• 머신 러닝 위주. 딥 러닝은 skip (기회가 되면한번쯤은 다룰 수도..?)

• 소스 코드 포함 강의 자료 : 원내 게시판 공개

• 강의 영상 : KIER-Tube & Youtube 공개
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