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Shlukovaci algoritmy hierarchického aglomerativniho

shlukovani

« Metoda nejblizsiho souseda (jednospojnd metoda, metoda jediné

vazby, metoda kratké ruky, nearest neighbour, simple linkage) @ O\o ®

— spojeni dle nejmensi vzdalenosti mezi objekty shluku Q@

 Metoda priimérné vazby (stfedospojnd metoda, average linkage) —
spojeni dle priimérné vzddlenosti mezi objekty shlukd

— Nevédzend (unweighted, UPGMA) — vypocet spojovaci vzdalenosti je ovlivnén
velikosti spojovanych shlukt

— Vazena (weighted, WPGMA) — odstranéni vlivu velikosti shlukd, shluky bez
ohledu na velikost pfispivaji k vypocCtu spojovaci vzdalenosti stejnou vahou

« Centroidova metoda (centroidni metoda, metoda stfedospojné
vzdalenosti, Gowerova metoda, centroid method) — spojeni dle

vzdalenosti centroidd shlukd ) ()
— Nevdzend (unweighted, UPGMC) — vypocet spojovaci vzdalenosti je ovlivnén #Q/O_d}l

velikosti spojovanych shlukt (0]
— Vaziend (weighted, WPGMC, medidnovd metoda, median method) -
odstranéni vlivu velikosti shlukt

* Metoda nejvzdalenéjSiho souseda (vSespojnd metoda, metoda

dlouhé ruky, furthest neigbour, complete linkage) — spojeni dle O——e”/o—o

nejvétsi vzdalenosti mezi objekty shluku Q@
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Priklad 3

Ve studii byl u 6 osob
zjiStovan systolicky tlak
a hladina celkového
cholesterolu v krvi:

Systolicky Celkovy
Pac tlak cholesterol
(mmHg) (mmol/I)
A 165 4,5
B 125 4,7
o 160 7,5
D 170 7,0
E 130 4,0
F 165 6,5

A) Asociacni matice pocitana
na pavodnich datech

B) Asociacni matice pocitana
na standardizovanych datech

A B C D E F

A B C D E F

TmoOoO W >

0 40,00 5,83 5,59 35,00 2,00
40,00 0 35,11 45,06 5,05 40,04
583 3511 0 10,01 30,20 5,10
559 45,06 10,01 O 40,11 5,02
35,00 5,05 30,20 40,11 0 35,09

2,00 40,04 5,0 5,02 3509 O

0 204 205 1,71 1,81 1,35
204 0 2,60 2,77 0,54 2,37
205 260 O 061 282 0,72
1,71 2,77 061 0 2,87 0,42
1,81 0,54 2,82 287 0 2,46
1,35 2,37 0,72 0,42 246 O

m m g o w P>

1. Jedna se o podobnost nebo vzdalenost?
Ktery koeficient pouzit? Jaccard(v, Sokalidm-Michener(v, Euklidova vzddlenost

nebo Manhattenska?

3. Pouzili bychom asociacni matici?

4. MUzeme pouzit asociacni matici pocitanou na standardizovanych datech?
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Doplnéni - co se stane, kdyz jsou v datech stejné vzdalenosti

vek

RIFG

R STG

79

1 2 ‘ 3 4
vek ‘ RIFG R STG VTX
vek 0.00000l 8,00000 8.00000 15,00000
RIFG 0,00000 9,00000 8,47351
R STG 8,0000( 9.00000 0,00000 8,52360
VT 15,00000 8,47351 8,52360 0,00000
Means 71,03563 0,13179 0,56080 0,24312
Std_Dev. 7.26298 1.00000 1.00000 0,99999
Mo.Cases 3400000
Matrix 3.00000

Tree Diagram for 4 Variables
Single Linkage
Dissimilarities from matrix

Tree Diagram for 4 Variables
Complete Linkage
Dissimilarities from matrix

vek

RIFG

RSTG

VTX

8,0 8,1 8,2 8,3 8.4

Linkage Distance

8,5 7 8 9 10 1" 12 13 14 15 16

Linkage Distance
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Vypocet shlukoveé analyzy
v softwarech
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STATISTICA — hierarchické aglomerativni shlukovani

» Statistics — Mult/Exploratory — Cluster — Joining (tree clustering) — OK — prepnout
se na zalozku Advanced

e Variables: vybér proménnych (napr. objem hipokampu, amygdaly a pallida)

e Cluster: zvolit, zda chceme shlukovat proménné (Variables (columns)) ¢i subjekty
(Cases (rows))

* Amalgamation (linkage) rule = volba shlukovaciho algoritmu:

Single Linkage — metoda nejblizsiho souseda

Complete Linkage — metoda nejvzdalenéjsiho souseda

Unweighted pair-group average — metoda prlimérné vazby (nevazena)

Weighted pair-group average — metoda prlimérné vazby (vazena)

Unweighted pair-group centroid — centroidova metoda (nevazena)

Weighted pair-group centroid (median) — centroidova metoda (vazend) = medianova
metoda

Ward’s method — Wardova metoda

* Distance measure = volba metrik vzdalenosti objektt (subjektl):

Squared Euclidean distances — ¢tverec Euklidovy vzdalenosti

Euclidean distances — Euklidova metrika

City-block (Manhattan) distances — Hammingova (manhattanska) metrika
Chebychev distance metric — Cebysevova metrika

Power: SUM(ABS(x-y)**p)**1/r — pokud r=p, jde o Minkovského metriku
Percent disagreement

1-Pearson r — jedna minus Pearsonuv korelaéni koeficient

)
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STATISTICA — hierarch. aglom. shluk. — pokracovani

[ ]
Tree Di for 18 C: P .
i ﬁ'lmmng Results: Data_neuro_shlukovky [ 7 | = |
Euclidean distances
c_1
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o WNumber of cases: 13
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Plot of Linkage Distances across Steps &
/Amalgamation Schedule (Data_neura_shlukovky) Euclidean distances . ov . . . , , ,
Single Linkage 30
Sigl Linksge asociacni matice Euklidovych vzdalenosti
linkage Obj. No. | Obj. No. | Obj. No. | Obj.No. | Obj.No. | O X X
distance 1 2 3 4 ‘ 5 ‘ 300 |Euclidean distances (Data_neuro_shlukovky)
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B Y H : St s s
183.2707 c2 c7
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%5 2 4 B ] 0012 14 16 B [jnkage
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STATISTICA — nehierarchické shlukovani

Statistics — Mult/Exploratory — Cluster — K-means clustering — OK — prepnout
se na zalozku Advanced

Variables: vybér proménnych (napf. objem hipokampu, amygdaly a pallida)

Cluster: zvolit, zda chceme shlukovat proménné (Variables (columns)) ci
subjekty (Cases (rows))

Number of clusters: zvolit pocet shlukd (napf. 3)

Number of iterations: volba poctu iteraci (metoda k-priimérQ je iterativni
metoda)

Initial cluster centers: volba pocatecnich stredl shluku

prislusnost jednotlivych subjektd do shlukd nalezneme na zaloZzce Advanced
v ,Members of each cluster & distances”

)
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SPSS — hierarchické aglomerativni shlukovani

* Analyze — Classify — Hierarchical Cluster...
e Cluster: zvolit, zda chceme shlukovat proménné (Variables) ¢i subjekty (Cases)
*  Statistics...: zatrhnout Proximity matrix (= asociacni matice vzdalenosti ¢i podobnosti)

* Plots...: zatrhnout Dendrogram (mozZnost volby Vertical ¢i Horizontal)
* Method...:

— Cluster Method = volba shlukovaciho algoritmu:
- Between-groups linkage — metoda primérné vazby mezi skupinami
- Within-groups linkage — metoda primérné vazby uvnitf skupin
- Nearest neighbor — metoda nejblizsiho souseda
- Furthest neighbor — metoda nejvzdalenéjsiho souseda
- Centroid clustering — centroidovd metoda (nevazenad)
- Median clustering — centroidova metoda (vdZzend) = medidnovd metoda
- Ward’s method — Wardova metoda
— Distance measure: volba metrik vzdalenosti objektt (subjektd):
- Euclidean distance — Euklidova metrika
- Squared Euclidean distance — ¢tverec Euklidovy vzdalenosti
- Cosine — kosinova metrika
- Pearson correlation — Pearsonuv korela¢ni koeficient
- Chebychev — Cebysevova metrika
- Block — Hammingova (manhattanska) metrika
- Minkowski — Minkovského metrika
- Customized — vypocet pomoci SUM(ABS(x-y)**p)**1/r
— Transform Values, Transform Measure — je mozno transformovat plvodni data nebo
vypoctené vzdalenosti
* Save: zatrhnout Single solution a zvolit Number of clusters: 3

e  Pozor! Pfi vykreslovani dendrogramu SPSS nezachovava plvodni vzdalenosti, ale preskalovava
je na skalu od 0 do 25!!! Zdrazil: Vicerozmérné metody - cviceni fB.IT KM 39



SPSS — nehierarchické shlukovani

Analyze — Classify — K-Means Cluster...
Variables: vybér proménnych (napf. objem hipokampu, amygdaly a pallida)
Number of clusters: zvolit pocet shlukd (napf. 3)

Method: prepnout na ,Classify only“ v pripadé, ze zndme stredy shluk, které
muUzeme nacist pomoci , Read initial“

lterate... — Maximum Iterations (volba poctu iteraci — metoda k-prumeéru je
iterativni metoda)

Options... — zatrhnout ,Cluster information for each case”, abychom ziskali
tabulku, do kterého shluku patfi ktery subjekt

)
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Software R — hierarchické aglomerativni shlukovani

* funkce dist na vypocet vzdalenosti objektl (Ci subjektd) :
— ,euclidean” — Euklidovska metrika
— ,maximum® — Ceby3evova metrika
— ,manhattan“ — Hammingova (manhattanska) metrika
— ,canberra“— Canberrskd metrika
— ,minkowski“ — Minkovského metrika

e funkce hclust na vypocet shlukové analyzy:
— ,ward.D“ a ,ward.D2“ — dva algoritmy pro Wardovu metodu
— ,single”“ — metoda nejblizSiho souseda (single linkage)
— ,complete” — metoda nejvzdalenéjsiho souseda (complete linkage)
— ,average” — metoda primérné vazby (nevdzena) (average linkage)
— ,mcquitty” — metoda prdmérné vazby (vazena)
— ,median“ — centroidova metoda (vaZzena) = medidnova metoda
— ,centroid” — centroidova metoda (nevazena)

 podrobna ukazka v souboru Shlukovky skript.R

)
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Software R — nehierarchické shlukovani

 funkce kmeans
e ukazka:

cl <- kmeans(data.vyber, 3) # provedeni shlukove analyzy
table(clScluster,groupCodes) # zjisteni, kolik subjektu bylo spatne zarazenych

)
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Matlab — vypocet vzdalenosti

Funkce:
e pdist (vzdalenost mezi pary objektld matice X €i pary proménnych matice X')
e pdist2 (vzdalenost mezi maticemi X a Y)

Vybér metrik vzdalenosti u obou téchto funkci:

* ‘euclidean’ — Euklidova metrika vzdalenosti

* ‘squaredeuclidean’ — ¢tverec Euklidovy metriky vzdalenosti

* ‘seuclidean’ —standardizovana Euklidova metrika vzdalenosti
e ‘cityblock’ — Hammingova (manhattanska) metrika vzdalenosti
*  ‘minkowski’ — Minkovského metrika vzdalenosti
 ‘chebychev’ — Ceby3evova metrika vzdalenosti

* ‘mahalanobis’ — Mahalanobisova metrika vzdalenosti

e ‘cosine’ —1 minus kosinova podobnost

e ‘correlation’— 1 minus Pearsonuv korelacni koeficient

e ‘spearman’ — 1 minus Spearmanuv korela¢ni koeficient

* ‘hamming’ — Hamminova vzdalenost (pro kvalitativnhi proménné)
e ‘jaccard’ — 1 minus Jaccardlv koeficient

* |ze pripadné nadefinovat i jinou metriku

)
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Matlab — hierarchické aglomerativni shlukovani

 funkce linkage, ktera umoznuje volbu shlukovaciho algoritmu i volbu
metriky vzdalenosti mezi objekty (subjekty)

e volba shlukovaciho algoritmu:
— ,average” — metoda primérné vazby (nevazend) (average linkage)
— ,centroid” — centroidova metoda (nevazenad)
— ,complete” — metoda nejvzdalenéjsiho souseda (complete linkage)
— ,median“ — centroidovd metoda (vaZzend) = medianovd metoda
— ,single” — metoda nejblizsiho souseda (single linkage)
— ,ward“— Wardova metoda
— ,weighted” — metoda primérné vazby (vazena)
* volba metriky vzdalenosti — stejna nabidka jako u funkce pdist
e ukazka:

[num, txt] = xIsread('Data_neuro_shlukovky.xlsx',1);
data=num(:,[23,24,26]);

Z=linkage(data,'complete’,'euclidean’); % provedeni shlukove analyzy
dendrogram(Z) % vykresleni dendrogramu

c=cluster(Z,'maxclust’,3); % vytvoreni definovaneho poctu shluku
crosstab(c,num(:,3)) % zjisteni, kolik subjektu bylo spatne zarazenych

)
IBA 3¢



Matlab — nehierarchické shlukovani

funkce kmeans
ukdzka:

[idx,C]=kmeans(data,3); % provedeni shlukove analyzy (matice C — centroidy skupin)

crosstab(idx,num(:,3)) % zjisteni, kolik subjektu bylo spatne zarazenych

funkce kmedoids
bohuzel neni ve starych verzich Matlabu
ukazka:

[idx,C]=kmedoids(data,3); % provedeni shlukove analyzy (matice C — medoidy skupin)

crosstab(idx,num(:,3)) % zjisteni, kolik subjektu bylo spatne zarazenych

)
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