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Einfithrung

Bei vielen Produktionsprozessen werden heute Daten
erhoben, wobei die Messungen vermehrt automatisch
erfolgen. Die Verfiigbarkeit von Daten ermdoglicht, Zu-
sammenhinge zwischen Prozessparametern zu studie-
ren, um dadurch die Ursachen von Produktionsabwei-
chungen zu identifizieren und um Prozesse zu optimie-
ren.

Die wachsende Menge und die komplexe Struktur
der Datensitze stellen aber eine grosse Herausforde-
rung an die statistischen Analysemethoden dar. So ist
mit fehlenden Werten und Ausreissern in Produktions-
daten hiufig zu rechnen. Zudem treten oft komplizierte
Wechselwirkungen zwischen einzelnen Prozessvariablen
auf. Trotzdem mochte man relevante Zusammenhinge
in den Daten entdecken und die Abhiingigkeit zwischen
Prozessparametern modellieren. Moderne Data Mining
Techniken erlauben, solche Problemstellungen zu l6sen.
Als besonders geeignet erweisen sich dabei sogenannte
Klassifikations- und Regressionsbdume (CART).

Was sind Klassifikations- und Regressi-
onsbidume?

Klassifikations- und Regressionsb&dume stellen eine fle-
xible Methode dar, die verwendet wird, um komplizier-
te multivariate Datensétze zu beschreiben und einfache
Vorhersageregeln zu formulieren. Das Ziel ist, die Wir-
kung von erklérenden Variablen auf eine interessieren-
de Grosse, die sogenannte Zielvariable, zu modellieren.
Handelt es sich bei der Zielvariable um eine kontinuier-
liche Grosse, spricht man von einem Regressionsbaum.
Fiir eine kategorielle Zielvariable verwendet man die
Bezeichnung Klassifikationsbaum.

Im Vergleich zu anderen Methoden sind folgende Vor-
teile von Klassifikations- und Regressionsbdumen zu
erwahnen:

e Sie kénnen sowohl lineare wie auch nichtlineare Zu-
sammenhinge zwischen den erkldrenden Variablen
und der Zielvariable beschreiben.

o Allenfalls vorhandene Wechselwirkungen zwischen
einzelnen Variablen werden automatisch beriick-
sichtigt und miissen nicht im Voraus spezifiziert
werden.
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e Fehlende Werte in den Variablen werden geeignet
behandelt.

e Es werden nur jene Variablen ins Modell aufge-
nommen, die fiir die Beschreibung der Zielvariable
auch wichtig sind. Es wird also in einem gewissen
Sinne eine automatische Variablenselektion durch-
gefiihrt.

e Die Resultate sind auch ohne vertiefte statistische
Kenntnisse einfach zu interpretieren.

Klassifikations- und Regressionsbdume konnen im
Statistik-Programm S-PLUS mit der Funktion tree
angepasst werden. Die Modelle lassen sich dabei mit
der flexiblen Formelnotation von S-PLUS spezifizieren.
Zahlreiche weitere Funktionen dienen der Modellwahl
und Modelliiberpriifung sowie der grafischen Darstel-
lung der Resultate (vgl. z.B. Abbildung 2).

Eine praktische Anwendung:
Analyse eines Trocknungsprozesses

Bei einem chemischen Produkt wurde eine zu grosse
Variabilitét des Ethylester-Gehaltes in Bezug auf die
Spezifikationen festgestellt. Als kritische Phase in der
Produktion wurde der Trocknungsprozess in Betracht
gezogen. Die Trocknung dient unter anderem dazu, den
Gehalt von Ethylester und anderen Stoffen im Produkt
zu reduzieren. Drei Trocknungsphasen mit verschie-
denen Temperaturen werden durchgefithrt, wobei die
Dauer einer Phase von zahlreichen Merkmalen abhéngt,
wie beispielsweise dem Feuchtgewicht des Loses zu Be-
ginn der Trocknung. Nur mit einer optimalen Wahl von
Temperatur und Dauer sowie anderer Parameter ist es
moglich, den Ethylester-Gehalt auf einen akzeptablen
Wert zu reduzieren.

Das Ziel der statistischen Analyse bestand einerseits
in der Identifikation der Ursachen fiir die Qualitétsab-
weichungen und andererseits in der Bildung von Model-
len, die ermdglichen, Empfehlungen zu formulieren, wie
die Variabilitit reduziert und die Prozessqualitit ver-
bessert werden kann. Es standen Daten von insgesamt
275 Losen zur Verfiigung. Neben dem Ethylester-Gehalt
wurden verschiedene Prozessvariablen gemessen.

Im ersten Teil der Analyse wurden die Daten mit eini-
gen ausgewihlten grafischen Techniken untersucht (vgl.
Abbildung 1). Diese explorative Datenanalyse hilft, die
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Endgehalt von Ethylester

ABBILDUNG 1: Streudiagramme des Endgehaltes von Ethyl-
ester gegen verschiedene Prozessvariablen. Die vertikale Re-
ferenzlinie gibt die obere Spezifikationsgrenze an.

Prozessstorungen zu identifizieren und erleichtert die
Interpretation der gefundenen statistischen Modelle.

Der angepasste Regressionsbaum fiir den Ethylester-
Gehalt ist in Abbildung 2 gezeichnet. Er ldsst sich
wie folgt interpretieren: Bei jedem Knoten, dargestellt
als Oval, wird fiir die Zielvariable eine Vorhersagere-
gel aufgrund einer erkldrenden Variable formuliert. Im
Baum aus Abbildung 2 basiert die erste Regel auf dem
Cyclohexan-Gehalt nach Trocknungsphase 2 (Variable
p2ch). Fir p2ch > 1.35% wird ein hoher Endgehalt
von 1% fiir Ethylester vorhergesagt. Im anderen Fall
(p2ch < 1.35%) betrigt der mittlere Ethylester-Gehalt
nach der Trocknung hingegen nur 0.2%. Die Zahlen-
werte in den Rechtecken, den Blittern des Baumes,
sind die Vorhersagewerte fiir die Zielvariable. Falls al-
so beispielsweise die Trocknungsphase 3 (Variable p3t)
langer als 14.3 Stunden dauert und der Cyclohexan-
Gehalt nach Phase 2 unter 0.17% liegt, fithrt das zu
einem tiefen Ethylester-Gehalt von 0.1%.

Aus dem Baum geht hervor, dass hohe Werte des
Cyclohexan-Gehaltes nach Phase 2 ebenfalls hohe End-
werte des Ethylester-Gehaltes zur Folge haben. Falls
der gefundene Zusammenhang zwischen diesen Varia-
blen kausaler Natur ist, muss deshalb die Reduktion
des Cyclohexan-Gehaltes bereits in Phase 2 erfolgen.

Weitere Variablen im Modell sind der Cyclohexan-
Gehalt nach Phase 1 (plch), der Ethylester-Gehalt nach
Phase 2 (p2ee), die Zeit bis ein bestimmtes Vakuum
erreicht wurde (vak) sowie die kategorielle Variable fld,
die angibt, ob die Uberschreitung der Normtemperatur
in Phase 1 kurz oder lange gedauert hat.
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ABBILDUNG 2: Angepasster Regressionsbaum fiir den End-
gehalt von Ethylester.

Verfeinerungen der Methodologie

Da die Grosse des Regressionsbaumes, d.h. die Anzahl
der Blitter, bei der Modellbildung nicht limitiert ist,
kann es vorkommen, dass ein zu kompliziertes Modell
angepasst wird. Solche Modelle bergen die Gefahr, dass
sie zwar die fiir die Modellschitzung verwendeten Daten
gut beschreiben, aber fiir neue Beobachtungen schlechte
Vorhersagen liefern. Die Grosse des Baumes muss des-
halb sorgfiltig gewihlt werden. Dazu bieten sich die
Techniken cost-complexity pruning und Kreuzvalidie-
rung an, welche in S-PLUS einfach mit den Funktionen
prune.tree und cv.tree durchgefithrt werden kénnen.

Bei der Kreuzvalidierung wird der Datensatz zuerst
in ungefihr zehn gleich grosse Stiicke geteilt, wobei man
die ersten neun Teile als Trainingsdaten und den letz-
ten Teil als Testdatensatz bezeichnet. Danach wird der
Regressionsbaum aufgrund der Trainingsdaten in sei-
ner maximalen Grosse angepasst und anschliessend je-
ner zuriickgestutzte Teilbaum gewéhlt (pruning), der
fiir die Testdaten die beste Vorhersage liefert.

Zusammenfassung

Mithilfe eines Regressionsbaumes konnte der Zusam-
menhang zwischen Prozessparametern und dem End-
gehalt von Ethylester geeignet beschrieben werden. Die
Resultate liefern Hinweise, wie der Trocknungsprozess
gedndert werden muss, damit die Variabilitdt verklei-
nert und die Spezifikationen eingehalten werden.

Da offenbar zwischen einzelnen Prozessvariablen
starke Wechselwirkungen auftreten, hat sich die Ver-
wendung von Regressionsbidumen fiir die Modellierung
als besonders geeignet erwiesen.



