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RESUMO
O objetivo deste mini-curso € apresentar metodologias para integracdo de técnicas ma-

chine learning e otimizagdo. A utilizagdo da otimizacdo como framework para andlises preditivas e
prescritivas € motivada pelo avanco significativo da computacio de alto desempenho e dos solvers
de otimizacdo convexa, linear, ndo-linear e inteira. Por um lado, na parte preditiva, mostraremos
como formular, resolver e estender problemas de classificag@o e regressao utilizando programacao
matematica em vez dos métodos heuristicos tradicionalmente implementados. Além das garantias
tedricas de otimalidade, o framework flexivel da otimizacdo permite incluir caracteristicas como
robustez e esparsidade para obter maior acuricia e melhor interpretabilidade. Por outro lado, na
parte prescritiva, apresentaremos avangos metodologicos que acomodam técnicas de machine lear-
ning em problemas de decisdo sob incerteza na busca por uma decisdo 6tima contextual. Um novo
framework holistico que processa dados-em-decisdes de ponta-a-ponta serd apresentado. Ilustrare-
mos esses conceitos com experimentos numéricos utilizando diversas abordagens apresentadas na
literatura.

PALAVRAS CHAVE. Machine Learning. Otimizacao. Predictive and Prescriptive Analytics.

BDA - Big Data e Analytics, PM - Programacao Matematica, EST&MP - Estatistica e Mode-
los Probabilisticos.

ABSTRACT
The objective of this mini-course is to present methodologies for integrating machine

learning and optimization techniques. The use of optimization as a framework for predictive and
prescriptive analytics is motivated by the significant advancement in high-performance computing
and solvers for convex, linear, nonlinear, and integer optimization. On the predictive side, we will
show how to formulate, solve, and extend classification and regression problems using mathemati-
cal programming instead of the traditionally used heuristic methods. In addition to the theoretical
guarantees of optimality, the flexible optimization framework allows for the inclusion of featu-
res such as robustness and sparsity to achieve greater accuracy and better interpretability. On the
prescriptive side, we will present the methodological advances that incorporate machine learning
techniques into decision-making problems under uncertainty in the search for an optimal contextual
decision. A new holistic end-to-end framework that processes data-to-decisions will be presented.
We will illustrate these concepts with numerical experiments using various approaches presented in
the literature.

KEYWORDS. Machine Learning. Optimization. Predictive and Prescriptive Analytics.

BDA - Big Data e Analytics, PM - Programacao Matematica, EST&MP - Estatistica e Mode-
los Probabilisticos.

https://proceedings.science/p/1939377?lang=pt-br


https://proceedings.science/p/193937?lang=pt-br

LVl B P SIMPOSIO BRASILEIRO DE
PESQUISA OPERACIONAL

LJi: 04 AH: Dx"

1. Introducao

Em machine learning (ML), predictive analytics € compreendido como um conjunto de
metodologias que utilizam dados para fazer previsdes. O crescimento significativo da literatura e
dessas aplicacdes pode ser atribuido a disponibilidade abundante de dados. Embora muitos mo-
delos de ML possam ser formulados como problemas de otimizacdo, as implementacdes cldssicas
foram baseadas em métodos heuristicos devido as limitacdes de poder computacional da época. No
entanto, avangos como a computacio de alto desempenho e a computagdo em nuvem, combina-
dos com o progresso considerdvel dos solvers de otimizacdo, tém permitido que pesquisadores e
usudrios de machine learning alcancem previsdes mais acuradas, rapidas e interpretaveis.

Um exemplo importante é a metodologia cldssica do CART (Classification and Regres-
sion Tree), que constréi uma drvore particionando o espago de atributos/explicativas com o objetivo
de obter melhores previsdes. Esse problema pode ser visto como um problema combinatério, cuja
complexidade cresce exponencialmente com a profundidade da arvore. O método cldssico pro-
posto na década de 80 utiliza uma estratégia gulosa que, por construcio, ¢ subdtima, mas tratavel
mesmo para os computadores da época. Atualmente, € possivel formular esse problema como uma
programacao linear inteira mista e resolvé-lo utilizando solvers disponiveis comercialmente para
instancias consideravelmente grandes.

Adicionalmente, é importante ressaltar que as previsdes sdo apenas meios para atingir
um objetivo especifico, que € apoiar a tomada de decisdo. Nesse contexto, a area de otimizacdo
também vem se beneficiando dos avangos de machine learning. Tradicionalmente, otimizacdo sob
incerteza visa encontrar decisdes 6timas levando em consideracdo a presenca de incertezas nos cus-
tos, demanda ou em outras grandezas do problema. No entanto, os métodos cldssicos ndo levam em
conta que essas incertezas dependem do contexto e de atributos externos. Por exemplo, a decisdo
de estoque 6timo de um produto deve ser condicionada ao més do ano, caso se a demanda apre-
sente uma variacdo sazonal. Desta forma, € possivel utilizar os resultados dos métodos preditivos
de machine learning para alimentar os modelos de decisdo de forma a considerar o contexto e a
toda a informacdo contida nos atributos. Esta andlise que considera uma decisdo 6tima adaptiva e
contextual € denominada prescriptive analytics.

Neste curso, enfatizamos a importancia da integragdo entre otimizagdo e técnicas de ma-
chine learning, pois ela pode gerar valor significativo para a sociedade por meio de previsdes mais
precisas e, mais importante, decisdes mais robustas. Por isso, apresentamos alguns exemplos de
como (i) formular métodos de ML como problemas de otimizagdo, (ii) acomodar técnicas de ML
em problemas de decisao sob incerteza (iii) classificar os problemas formulados nas grandes classes
de otimizacdo, bem como as propriedades das solu¢des, (iii) indicar solvers e linguagens existentes
e (iv) apresentar potenciais extensdes no ferramental existente na literatura técnica, como o fra-
mework holistico que processa dados-em-decisdes de ponta-a-ponta.

2. Objetivos

O objetivo deste mini-curso € apresentar técnicas de machine learning sob a dtica mo-
derna da otimizagdo. Na parte preditiva, mostramos como formular, resolver e estender problemas
de classificagdo e regressdo utilizando programag@o matematica em vez dos métodos heuristicos
tradicionalmente implementados. Além das garantias tedricas de otimalidade, o framework flexivel
da otimizacgdo pode incluir caracteristicas como robustez e esparsidade para obter melhor acurécia
e interpretabilidade. Na parte prescritiva, apresentamos os avangos na integracio entre técnicas
de machine learning e modelos de otimizagdo sob incerteza para obten¢do de uma decisdo 6tima
contextual. Esses modelos prescritivos incorporam resultados de machine learning para obter uma
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decisdo dtima que depende de atributos/explicativas que caracterizam um determinado contexto.
Apresentaremos também um novo framework holistico que processa dados-em-decisdes de ponta-
a-ponta. Ilustraremos esses conceitos com experimentos numéricos utilizando diversas abordagens
apresentadas na literatura [Parys et al., 2021; Bertsimas e Dunn, 2019; Adam N. Elmachtoub, 2022;
Sadana et al., 2024; Bertsimas e Kallus, 2020; Kannan et al., 2024].

3. Topicos a serem abordados
1. Introducdo
Machine Learning: framework e contexto histdrico

Machine Learning sob 6tica da otimizagao

2. Modelos Lineares de Regressao e Classificagao
Regularizagao sob a ética da otimizagdo robusta
Extensdes utilizando distributionally robust optimization
Extensdes para séries temporais
Selecdo 6tima de explicativas/atributos via programacao inteira mista

Extensdes para séries temporais

3. Arvores de classificacio e regressdo
Motivacao: métodos heuristicos vs exatos
O método heuristico do CART

Arvores 6timas e programacao inteira

4. Modelos Prescritivos
Introducdo a programagao estocastica com dois estagios
Motivacido: andlise contexual

Prescrigdes contextuais vs incondicionais

5. Integragdo ML e otimizagdo sob incerteza
Analise Prescritiva apoiada por métodos de ML com abragéncia local e global
Decisdo sob incerteza contextual dirigida por dados e robustez nos residuos

Frameworks holisticos que processa dados-em-decisdes de ponta-a-ponta
6. Conclusoes e discussio

Bibliografia Basica

Adam N. Elmachtoub, P. G. (2022). Smart “Predict, then Optimize”. Management Science, 68(1):
9-26.

Bertsimas, D. e Dunn, J. (2019). Machine Learning under a Modern Optimization Lens. Dynamic
Ideas LLC Charlestown, MA.

Bertsimas, D. e Kallus, N. (2020). From Predictive to Prescriptive Analytics. Management Science,
66(3):1025-1044.

https://proceedings.science/p/1939377?lang=pt-br


https://proceedings.science/p/193937?lang=pt-br

LVl S B P O SIMPOSIO BRASILEIRO DE
PESQUISA OPERACIONAL

r 1 DE 04 ATE 07
e MOVEMBRO 2024

FORTALEZA | CEARA

Kannan, R., Bayraksan, G., e Luedtke, J. R. (2024). Residuals-based Distributionally Robust Opti-
mization with Covariate Information. to appear Mathematical Programming, p. 1-57.

Parys, B. P. G. V., Esfahani, P. M., e Kuhn, D. (2021). From Data to Decisions: Distributionally
Robust Optimization Is Optimal. Management Science, 67(6):3387-3402.

Sadana, U., Chenreddy, A., Delage, E., Forel, A., Frejinger, E., e Vidal, T. (2024). A Survey of
Contextual Optimization Methods for Decision-Making under Uncertainty. to appear European
Journal of Operational Research, p. 1-19.

https://proceedings.science/p/1939377?lang=pt-br


https://proceedings.science/p/193937?lang=pt-br
http://www.tcpdf.org

