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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

grupowanie (ang. clustering)

Grupowanie to tworzenie klastréw (grup) obiektéw o podobnych
cechach. J

» wymaga definicji, co to znaczy, ze obiekty s3 ,, podobne”.
» obiekt jest ,,podobny” do dowolnego obiektu z tej samej
grupy, i jest ,niepodobny” do kazdego obiektu z innych
grup.
» istnieja miary jakosSci grupowania oceniajace jednoczesnie
» czy klastry sa zwarte (,,podobne” obiekty w grupach)
» czy klastry s roztaczne (,,niepodobne” obiekty pomiedzy
grupami)
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm grupowania hierarchicznego

|

kazdy element jest niezalezng grupa

liczba grup > 1 7

wyszukaj najblizsze grupy

» wymaga definicji
odlegtosci pomiedzy
elementami

» wymaga definicji
odlegtosci pomiedzy
| grupami
potacz te grupy

I

STOP
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

definicja odlegtosci

X, y oznaczaja punkty ze zbioréw danych, kazdy punkt ma m
cech (atrybutéw) x =< X1, X2, ..., Xm >
» odlegtos¢ Euklidesowa

» odlegtos¢ Manhattan

» korelacja
m
dy =D Xiy;
i=1



Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

odlegtosci grup

pojedyncze wigzanie (najmniejsza odlegtos¢)

9@ % d(X,Y)= min_dy
3

xeX,yeY

petne wigzanie (najwigksza odlegtos¢)

< % de(X,Y) = max_d,,
©

xeX,yeY
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

odlegtosci grup (2)

Srednia odlegtos¢

LX) = gy 3 d

xeX,yeY

gdzie | X| to iloé¢ elementéw w X

odlegtos¢ pomiedzy Srodkami

(@ ‘ d.(X,Y) = dyy
@ (®) (X, Y) = doy
@ gdzie x’ to érednia ele-
mentéw x € X
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm grupowania hierarchicznego, przyktad

Tabela odlegtosci pomiedzy obiektami A, B, C, D:

A/B|C|D
Al0|2]|6]11
B 0149
C 0|5
D 0

Dla dwéch grup:

» jezeli odlegtos¢ miedzy grupami to pojedyncze wigzanie
(minimalna odlegto$¢ pomiedzy elementami)?
{A,B,C}{D}

» jezeli odlegto$¢ miedzy grupami to petne wigzanie
(maksymalna odlegto$¢ pomiedzy elementami)?

{A.B}H{C,D}
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm grupowania hierarchicznego - ztozonos¢

» liczba przyktadéw: n, liczba atrybutow: m

» liczba krokéw algorytmu n — 1

» kazda iteracja:
» n(n—1)/2 razy oblicza odlegtos¢
» koszt obliczenia odlegtosci O(m)
> koszt iteracji O(n?m)

O(n*m)

ABS - ukryte modele Markowa 9/34



Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (grupowanie niehierarchiczne)

zaktada podziat na K grup |
» odlegtos¢ inicjuj K punktéw centralnych

X =< X1, X0, ..., Xm > 0d C T

1

przypisz punkty do najblizszej grupy

i=1 l
modyfikuj potozenie punktéw centralnych

» funkcja btedu (ktéra
minimalizujemy)

E=>.0 de

Cc Xe&c

nastapita poprawa?
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (2)

Algorytm optymalizacyjny:
» inicjacja: losowa
» funkcja celu:

arg min Z Z Z Xijj — cCJ

@ C1,C, Gk =1 xeC, j=1
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (przyktad)
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (przyktad)

» poszukiwane 3 grupy
» inicjacja punktéw
centralnych

9 -
- @ @ ©
O
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (przyktad)

obliczenie przyktadéw
nalezacych do danej

grupy
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (przyktad)

aktualizacja potozenia
punktéw centralnych

@0
.cz. ’ Cé
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (przyktad)

obliczenie przyktadéw
nalezacych do danej

grupy
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich (przyktad)

aktualizacja  punktéw
centralnych

ABS - ukryte modele Markowa 17/34



Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

algorytm K-$rednich - ztozonos¢

» liczba przyktadéw: n, liczba atrybutéw m, liczba krokéw
algorytmu p =~ n
» kazda iteracja:
» koszt obliczenia odlegtosci O(m)
P koszt znalezienia grupy: dla n punktéw k razy oblicza odlegtosé¢
od punktu centralnego, wiec O(knm)
» koszt obliczenia nowego punktu $rodkowego, dla n punktéw

oblicza érednig O(nm)
» iteracja O(knm + nm) = O(knm)

O(kn’m)

algorytm znacznie wydajniejszy niz grupowanie hierarchiczne
O(n*m), poniewaz k < n, ale problemy z wtaéciwa inicjacja
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Grupowanie Grupowanie hierarchiczne
Grupowanie niehierarchiczne

Miara jakoSci grupowania

Uwzg. odchylenie wewnatrzklastrowe (klastry zwarte)

we = Z Z d(x, r;), ri to $rodek klastra C;

i xeC;

oraz odchylenie miedzyklastrowe (klastry roztaczne)

bc= > d(r,n)
ij#i
Przyktady miar:

| 4
bc

wc
» indeks Daviesa-Bouldina,
» indeks Dunna.



Drzewa filogenetyczne
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Drzewa filogenetyczne

Drzewa filogenetyczne

Drzewo filogenetyczne przedstawia zaleznosSci pomiedzy wieloma
sekwencjami.

«— korzen

» drzewa ukorzenione
i nieukorzenione

» drzewa binarne i inne

» krawedzie obrazuja lub
nie obrazuja odlegtos¢

wezet zewnetrzny
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Drzewa filogenetyczne

Drzewa ukorzenione i nieukorzenione

» liczba drzew ukorzenionych, gdzie n to liczba taksonéw
(weztdw zewnetrznych)

(2n —3)!
Np = —F— "+
R on=2(p —2)l
» liczba drzew nieukorzenionych
(2n — 5)!
Ny=——+
YT 2n3(p—3)1
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Drzewa filogenetyczne

Drzewa ukorzenione i nieukorzenione (2)

105

10 [ 2% 10°
n - liczba taksonéw, Ny liczba drzew nieukorzenionych, Ng
liczba drzew ukorzenionych

n
3
4
6
0
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Drzewa filogenetyczne

Algorytmy do konstrukcji drzew

» metody bazujace na odlegtosciach sekwencji
» metoda $rednich potaczen (UPGMA - unweighted pair group
method with arithmetic mean)
> metoda przytaczania sasiadéw (NJ - neighbour joining)
» metody bazujace na analizie symboli

» metoda parsymonii (Parsimony)
» metoda najwiekszej wiarygodnosci (Maximum likelihood)
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Drzewa filogenetyczne

UPGMA - metoda grupowania parami ze $rednia

arytmetyczng

» bazuje na odlegtosciach l

pomiedzy sekwencjami oblicz odlegtoé¢ pomiedzy
wszystkimi parami taksonéw

» grupuje najblizsze

taksony
> zaktada jednakowa
odlegtos¢ taksonéw od

korzenia wyszukaj najblizsze taksony
i je potacz

» bardzo wydajna
Algorytm  UPGMA  iden- odlegto$¢ od pozostatych
taksonoéw to $rednia arytmetyczna

tyczny jak algorytm grupo-

wania hierarchicznego.
STOP




Drzewa filogenetyczne

UPGMA - przyktad (1)

Przyktadowa macierz odle- Drzewo po utworzeniu tak-
gtodci pomiedzy taksonami A, ¢4 {A, B}

B, C, D:
B|C|D 1/ \1
Al2]6|11
B 419 6]
C 4 Wezet wewnetrzny umiesz-
Najblizsze taksony A i B czamy w potowie odlegtosci.

Zredukowana macierz odle- Drzewo w kroku nr 2.
gtosci:

CID 1
(A B} |5 |10
C 4
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Drzewa filogenetyczne

UPGMA - przyktad (2)

Tabela odlegtosci odtworzona z

q tabela pierwotna:
rzewa:

BT C D . B|C|D
Al2(75[75 A 21611
B 75(75 = 4 Z
C 4
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Drzewa filogenetyczne

NJ - metoda przytaczania sasiadow

|
> bazuje na odleg’foéciach oblicz odlegtos¢ pomiedzy

pomi@dzy sekwencjami wszystkimi parami taksonéw

» grupuje najblizsze
taksony

» nie zaktada jednakowe;j

od|ng(o§(: taksondw od oblicz odlegtos¢ dla taksonu
k . oblicz korekte odlegtosci
orzenia wyszukaj najblizsze taksony

oblicz dtugosci gatezi
redukuj macierz odlegtosci

UPGMA
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Algorytm NJ podobny do




Drzewa filogenetyczne

algorytm NJ - obliczenia

» korekta odlegtosci pomiedzy taksonami

d; odlegtos¢ pomiedzy taksonami
ri =>4 dy odlegtos¢ dla taksonu

di =dj— r‘;'f korekta odlegtodci

» dodanie nowego weztfa

rl = -1 gdzien to liczba taksonéw
n—27
dij+rl—r]
diy = ———L nowy wezet u
d,-j—l—ri/—r.’
di, = ———* nowy wezet u

» redukcja macierzy (dodano takson u pomiedzy i i j)
dix — diu + dix — d;
2

= “ dla kazdego k # i Nk # j



Drzewa filogenetyczne

algorytm NJ - przyktad (1)

Przyktadowa macierz odle-
gtosci pomiedzy taksonami A,

B. C. D: ra =24+5+4=11

B|C|D s =T
Al2(5 4 e = 91)1

rp =
AR s = dag — 2 = 7
Macierz po korekcie:

B|C|D Minimalna odlegto$¢ to dag
A|-T|-6|-6 lub d¢p, wybieramy dowolna
B -6 | -6 z tych par, tutaj dag
C -7
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Drzewa filogenetyczne

Algorytm NJ - przyktad (2)

Nowy wezet U pomiedzy Ai B

/ __ A __
r'a =15 = 55
rg =35
- C/AB-H’A—r’B o
W e
— A B A —
o dpy = A =0
Redukgja:
_ dac—day+dpc—dpy __ 5-2+3-0 __
— UYAD—dAU BD—ABU —
dDU = 5 =2
Cc|D
Macierz po redukcji: | U | 3 | 2
C 3
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Drzewa filogenetyczne

Algorytm NJ - przyktad (3)

Macierz po redukcji:
C|D
Uuj3]2
C 3
Macierz po korekcie:
C D
Uujl-25]| -3
C -2.5
Nowy wezet V' pomiedzy U i D
ry, =3%=5
rpb =6
doy = 7‘1“0*2’?*”{7 =1
dpy = 2t

ry —3+2:5
rc :6
rp =

Minimalna odlegto$¢ to dyp
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Drzewa filogenetyczne

Algorytm NJ - przyktad (4)

Po redukgji:
dyc — d dep — d
dey = uc uv + dcp v _,
2

B/ C|D
Al2|5]4
B 312
C 3

Tabela odlegtosci odtworzona z drzewa jest identyczna z tabela
pierwotna J
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Drzewa filogenetyczne

Dziekuje
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