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Streszczenie: Kiedy stosuje si¢ metody taksonomiczne w jakimkolwiek zagadnieniu klasy-
fikacji, wazna kwestia jest zapewnienie wysokiej poprawnosci wynikéow grupowania. Stad
tez w literaturze wciaz proponowane sg nowe rozwiazania, ktére maja przynies¢ poprawe
doktadnosci grupowania w stosunku do tradycyjnych metod. Przyktadem moga tu by¢ me-
tody polegajace na zastosowaniu podej$cia zagregowanego oraz algorytmy spektralne.
Glownym celem tego artykutu jest porownanie dokladnosci zagregowanych algorytmow
taksonomicznych opartych na idei metody bagging [Dudoit, Fridlyand 2003; Hornik 2005;
Leisch 1999] oraz spektralnego algorytmu taksonomicznego zaproponowanego przez
Ngiin. [2001].

Stowa kluczowe: taksonomia, zagregowane algorytmy taksonomiczne, taksonomia spek-
tralna, doktadnos¢.

1. Wstep

Kiedy stosuje si¢ metody taksonomiczne w jakimkolwiek zagadnieniu klasyfikacji,
wazna kwestia jest zapewnienie wysokiej doktadno$ci wynikdéw grupowania. Od niej
bowiem zaleze¢ bgdzie skutecznos¢ wszelkich decyzji podjgtych na ich podstawie.
Przez pojecie doktadnos¢ grupowania nalezy rozumie¢ zdolnos¢ metody do rozpo-
znawania rzeczywistej struktury klas. Stad tez w literaturze wciaz proponowane sa
nowe rozwiazania, ktére maja przynies¢ poprawe doktadnosci grupowania w stosun-
ku do tradycyjnych metod (np. k-$rednich, metod hierarchicznych). Przyktadem mo-
ga tu by¢ metody polegajace na zastosowaniu podejScia zagregowanego oraz algo-
rytmy spektralne. Taksonomia spektralna polega na zastosowaniu wartosci wilas-
nych pochodzacych ze spektralnej dekompozycji macierzy podobienstwa opisuja-
cej badane obiekty. Podejscie zagregowane w taksonomii mozna natomiast sformu-
lowa¢ nastgpujaco: majac wyniki wielokrotnie przeprowadzonego grupowania,
znajdz zagregowany podzial ostateczny.
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Glownym celem tego artykulu jest porownanie doktadnosci zagregowanych
i spektralnych algorytmow taksonomicznych. W badaniu pod uwage wzigta zostanie
tylko specyficzna klasa metod agregacji, ktora oparta jest na idei metody bagging
[Dudoit, Fridlyand 2003; Hornik 2005; Leisch 1999]. Natomiast jako algorytm spek-
tralny zastosowana bgdzie metoda zaproponowana przez Ng i in. [2001].

2. Metoda bagging w taksonomii

Metoda bagging w taksonomii jest pewna ogolng idea, w ramach ktorej narodzito sig
kilka szczegotowych rozwiazan. Generalnie polega ona na losowaniu B prob boot-
strapowych i dokonywaniu ich grupowania w celu uzyskania podzialow sktadowych,
ktore beda agregowane. Roznice w poszczegolnych rozwigzaniach polegaja na zasto-
sowaniu réoznych operatoroOw agregacji.

Propozycja Leischa

Leisch [1999] zaproponowat, by w pierwszym kroku na podstawie kazdej pod-
proby bootstrapowej okreslane byly rezultaty grupowania przy zastosowaniu tzw.
bazowej metody taksonomicznej, ktdra jest jedna z metod iteracyjno-optyma-
lizacyjnych, np. k-§rednich. W kolejnym etapie ostateczne centra skupien przeksztat-
cane sa w nowy zbior danych obejmujacy B x K obserwacji (K to liczba skupien
w metodzie bazowej), ktory poddawany jest podzialowi za pomoca metod hierar-
chicznych. Uzyskany dendrogram jest podstawa ostatecznego podzialu — obserwacje
z pierwotnego zbioru przydzielane sa do tej grupy, ktorej srodek cigzkosci znajduje
si¢ w minimalnej odleglosci euklidesowe;.

Szczegotowo algorytm zaproponowany przez Leischa przebiega w nastgpujacych
krokach:

1. Z pierwotnego n-elementowego zbioru G = {X,,...,X,} nalezy wylosowa¢

B préb bootstrapowch GG, ..., G’, losujac n obserwacji przy wykorzystaniu
schematu losowania ze zwracaniem.

2. Na podstawie kazdego podzbioru za pomoca metod iteracyjno-
-optymalizacyjnych (np. k-$rednich) dokonuje si¢ podziatu na grupy obserwacji
podobnych do siebie, uzyskujac w ten sposob BXK zalazkéw skupien c,,,c,,,
cees Cix5Cay s oy Cye €dzie K oznacza liczbe skupien w metodzie bazowej, a ¢,, jest
k-tym zalazkiem znalezionym na podstawie podproby Gf :

3. Niech zalazki skupien uzyskane na podstawie kolejnych prob bootstrapo-
wych utworza nowy zbiér danych C* ={c,, ..., ¢ | -

4. Do tak skonstruowanego zbioru nalezy zastosowaé hierarchiczna metode
taksonomiczna, uzyskujac w ten sposob dendrogram.

5. Podziat na grupy pierwotnego zbioru danych okreslany jest w ten sposob, ze

dendrogram uzyskany na podstawie zbioru C” jest cigty na okreslonym przez
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badacza poziomie, co prowadzi do uzyskania grup obiektéw podobnych C7,
.y C2, gdzie 1<m< BK. Kazda obserwacja X, z pierwotnego zbioru danych G
jest przydzielana do tej grupy, w ktorej znajduje sig najblizej lezacy zalazek c(x;) .

Propozycja Dudoit i Fridlyand

Metoda bagging w wersji zaproponowanej przez Dudoit i Fridlyand [2003] sto-
suje algorytm iteracyjno-optymalizacyjny do oryginalnego zbioru danych i poszcze-
golnych préb bootstrapowych. Nastepnie, po dokonaniu permutacji etykiet klas
w poszczegodlnych podprobach tak, by zachodzita jak najwigksza zbiezno$¢ z podzia-
fem obiektow z oryginalnego zbioru danych, stosuje glosowanie majoryzacyjne
w celu okreslenia ostatecznego grupowania zagregowanego.

Kroki zaproponowanego przez nich algorytmu mozna uja¢ wedlug ponizszego
schematu.

Dla zatozonej liczby klas K:

1. Zastosuj iteracyjno-optymalizacyjny algorytm taksonomiczny 7" do pierwot-
nego zbioru danych G={x,..,X,}, uzyskujac w ten sposob etykiety klas

T'(x,;,G) =y, dlakazdej obserwacjix,,i=1, ..., n.

2. Skonstruuj b-ta probe bootstrapowa G = {x, ..., x"}.

3. Zastosuj metode taksonomiczna 7 do skonstruowanej proby bootstrapowe;j
G,f , uzyskujac podziat na klasy: T (xib , G: ) dla kazdej obserwacji w zbiorze Gf )

4. Dokonaj permutacji etykiet klas przyznanych obserwacjom w prébie boot-
strapowej G: tak, by zachodzita jak najwigksza zbiezno$¢ z klasyfikacja obiektow
z oryginalnego zbioru danych G. Niech PR, oznacza zbidr wszystkich permutacji

zbioru liczb catkowitych 1,..., K. Znajdz permutacje¢ ” € PR, maksymalizujaca:

Y (T (G =T, ), n

gdzie /() to funkcja wskaznikowa rowna 1, gdy zachodzi prawda, 0 w przypadku
przeciwnym.

5. Powtorz kroki 2-4 B razy. Ostatecznie zaklasyfikuj i-ta obserwacje, stosujac
glosowanie majoryzacyjne, zatem przydzielajac ja do tej klasy, dla ktorej zachodzi:

argmax Y I(z"(T(x,,G,))=k). 2)

1SkSK pregh

Propozycja Hornika
W metodzie tej po skonstruowaniu B prob bootstrapowych i zastosowaniu do
nich algorytmu taksonomicznego uzyskuje si¢ podziaty sktadowe. Grupowanie za-
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gregowane natomiast jest uzyskiwane za pomoca tzw. podejscia optymalizacyjnego,
ktére ma za zadanie zminimalizowa¢ funkcje o postaci:

B
> dist(c,c,)* = min ., 3)
b=1
gdzie: C — zbior wszystkich mozliwych podziatow zagregowanych,
dist — odlegtos¢ euklidesowa,

(¢,,...,cz)— grupowania wchodzace w sktad podzialu zagregowanego.

3. Taksonomia spektralna

Taksonomia spektralna polega na zastosowaniu wartosci wlasnych pochodzacych ze
spektralnej dekompozycji macierzy podobienstwa opisujacej badane obiekty. Na-
stepnie najwigksze wartosci wlasne oraz odpowiadajace im wektory wlasne sa wyko-
rzystywane do ostatecznego podziatu obserwacji. W literaturze zaproponowano kilka
metod spektralnych, a kazda z nich w nieco inny sposob stosuje wektory wiasne
[Kannan i in. 2004; Ng i in. 2001; Shi, Malik 2000]. W niniejszym badaniu zastoso-
wana zostanie metoda zaproponowana przez Ng i in. [2001].

Dany jest zbior obserwacji G ={x,, ..., X,} W przestrzeni R, ktory nalezy po-
dzieli¢ na k grup.

1. Skonstruuj macierz podobienstwa (affinity matrix) A€ R™", ktorej elemen-
ty sg zdefiniowane jako:

Ay =exp(-Jx [ 125°), @

gdy i # j oraz A, =0. o to parametr skalujacy dobierany przez badacza.

2. Zdefiniuj D jako macierz diagonalna, ktorej element (i, i) jest sumg i-tego
wiersza macierzy A i na jej podstawie skonstruuj macierz:

L=D"*AD"?2. (%)

3. Znajdz k pierwszych wektorow wiasnych (z,z,, ..., z,) macierzy L i ze-
stawiajac je w kolumny, skonstruuj macierz:

7= [le e Z; ] eR™*. ©6)

4. Skonstruuj macierz ¥ przez normalizacj¢ kazdego wiersza macierzy Z tak,
by mialy jednakowa dtugosé, tj.:

yty‘zzy‘/@ﬂ;)/z' (7)
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5. Traktujac kazdy wiersz macierzy ¥ jako punkt w przestrzeni R, podziel je
na k grup z zastosowaniem metody k-$rednich (lub innej).

6. Ostatecznie przydziel kazda pierwotng obserwacje x,do j-tej grupy wtedy
i tylko wtedy, gdy i-ty wiersz macierzy Y zostal przydzielony do j-tej grupy.

4. Badania empiryczne

W celu porownania doktadnosci grupowania badanych metod zastosowano miare
oparta na indeksie Randa:

Acc= —ZR(P P, (8)
gdzie: Z — liczba badanych podmaiow,
R - indeks Randa,
P — grupowanie na podstawie z-tego podziatu,

z

PT — rzeczywiste etykiety klas.

Miara ta jest usredniona po wszystkich badanych podziatach miara doktadnosci
i ocenia podobienstwo migdzy ostatecznym grupowaniem zagregowanym a praw-
dziwymi etykietami klas.

W badaniach zastosowano sztucznie generowane zbiory danych, ktére standar-
dowo wykorzystywane sa w badaniach poréwnawczych w taksonomii'. Sa to takie
zbiory, w ktorych przynaleznos¢ obiektow do klas jest znana. Ich krotka charaktery-
styka znajduje si¢ w tab. 1, natomiast struktura przedstawiona jest na rys. 1.

Tabela 1. Charakterystyka zastosowanych zbioréw danych

Zbidr danych Liczba obiektow Liczba cech Liczba klas
Cassini 500 2 3
Cuboids 500 3 4
Ringnorm 500 2 2
Shapes 500 2 4
Smiley 500 2 4
Spirals 500 2 2
Threenorm 500 2 2
2dnormals 500 2 2

Zrbdto: opracowanie wiasne.

! Zbiory zaczerpnigte zostaly z pakietu mlbench z programu R.
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Rys. 1. Struktura zastosowanych zbioréw danych

Zrodto: opracowanie whasne na podstawie programu R.

W metodzie bagging wedhug Leischa jako metodg bazowa zastosowano metode
k-§rednich, natomiast ostatecznego grupowania dokonano z zastosowaniem: metody
najblizszego sasiedztwa (single), najdalszego sasiedztwa (complete), sredniej odleglo-
sci miedzy skupieniami (average), $rodka cigzkosci (centroid), mediany (median),
Warda (Ward). W metodzie Dudoit i Fridlyand oraz Hornika utworzono
50 prob bootstrapowych, a na ich podstawie okreslano podziaty sktadowe z zasto-
sowaniem metody A-Srednich oraz c-§rednich, ktora jest rozmyta wersja metody
k-§rednich opracowana przez Bezdeka [1981]. Natomiast agregacja przebiegata
z zasztosowaniem réwnania 2 w metodzie Dudoid i Fridlyand oraz 3 w metodzie Hor-
nika“.

% Na rysunkach 3 i 4 stosowano skroty cl_bagg ki cl_consensus_k , jezeli grupowania skladowe
okreslane byly z zastosowaniem metody k-$rednich, oraz cl bagg c i cl consensus_c, gdy wykorzy-
stywano metodg c-$rednich.
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W taksonomii spektralnej macierz ¥ grupowana byla z zastosowaniem metody
k-§rednich.

Kazde podejscie stosowano 50 razy i ich wyniki byly potem badane pod wzgle-
dem doktadnosci.

1

0.9 @ be_single
0,8 W bc_average
0,7 .
0.6 0 bc_centroid
0,5 O bc_complete
0.4 W bc median
0,3 _
0,2 @ bec_ward
0,1

’ | specc

0 p

Cassini  Cuboids Ringnorm Shapes Smiley Spirals Threenorm 2dnormals

Rys. 2. Poréwnanie doktadnosci metody bagging wedlug Leischa oraz podejscia spektralnego

Zrbdto: opracowanie wiasne.

W przypadku metody bagging wedtug Leischa (rys. 2) mozna zaobserwowac, ze
taksonomia spektralna (specc) zawsze daje nizsza doktadno$¢ niz metoda bec_ward,
z wyjatkiem zbioru Spirals. Dla zbiorow Cassini, Cuboids, Smiley oraz 2dnormals
specc daje wyzsza doktadno$¢ niz zagregowane metody taksonomiczne be_centroid,
bc _complete oraz bc median. Porownywalna dokladno$¢ taksonomii spektralnej
z metodami zagregowanymi mozna zaobserwowac¢ dla zbiorow Ringnorm, Shapes
oraz Threenorm. Natomiast dla zbioru Spirals taksonomia spektralna daje znacznie
lepsza doktadno$¢ w porownaniu z metodami zagregowanymi.

1
09 -
0,8 - —
0,7 4
0,6 -
0,5 A H mcl_bagg_c
04 4
03 -
02 - a
0,1 B

0 n T T T T T T T

Cassini Cuboids Ringnorm Shapes Smiley Spirals Threenorm 2dnormals

| cl_bagg k

[0 specc

Rys. 3. Poréwnanie doktadnosci metody bagging wedtug Duidoit i Fridlyand oraz podejécia spektralnego

Zrodto: opracowanie wlasne.
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Rysunek 3 poréwnujacy rezultaty dla metody bagging wedtug Dudoit i Fridlyand
oraz taksonomii spektralnej pozwala stwierdzi¢, ze specc daje lepsze rezultaty niz
obydwa rozpatrywane warianty zagregowane tylko w przypadku zbioréow Cassini,
Smiley 1 Spirals. Nizsza doktadno$¢ taksonomii spektralnej w poréwnaniu z meto-
dami zagregowanymi mozna zaobserwowac dla zbiorow Ringnorm, Shapes 1
2dnormals. Natomiast dla zbiorow Cuboids i Threenorm obydwa podejscia daja
poréwnywalne rezultaty.

1
0,9 -
0,8 -
0,7 -
0,6
0,5 H mcl _consensus ¢
04
03 -
0,2 - o
0,1 - -
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I cl_consensus_k
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Rys. 4. Poréwnanie doktadnosci metody bagging wedtug Hornika oraz podejscia spektralnego

Zrodto: opracowanie wlasne.

W przypadku metody bagging wedtug Hornika i taksonomii spektralnej (rys. 4)
mozna stwierdzi¢, ze specc daje zdecydowanie wyzsza doktadnos¢ dla zbioru Spirals
1 nieco lepsza dla zbiorow Smiley i Cassini. Dla pozostatych zbiorow doktadnosé
specc mozna okresli¢ jako porownywalng lub nieco gorsza niz doktadno$¢ metod
zagregowanych.

5. Podsumowanie

W $wietle uzyskanych wynikéw mozna wyciagna¢ nastepujace wnioski:

1. Dla zbioréw o strukturze podobnej do zbioru Spirals taksonomia spektralna
jest bezkonkurencyjna z punktu widzenia doktadnosci.

2. Warto zastapi¢ zagregowane metody bc complete, bc centroid oraz
bc_median przez taksonomig spektralna, bo na pewno uzyskamy nie gorsza do-
ktadnos¢.

3. Dla zbioréw z wyraznie separowalnymi klasami (np. Cassini, Smiley) takso-
nomia spektralna niejednokrotnie jest bardziej doktadna niz metody zagregowane
cl bag k oraz cl consensus_k.

4. Dla zbiorow z trudno separowalnymi klasami (np. Ringnorm, Threenorm,
2dnormals) taksonomia spektralna daje porownywalne lub nieco gorsze rezultaty
niz podejscie zagregowane.
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COMPARISON OF ACCURACY OF SPECTRAL CLUSTERING
AND CLUSTER ENSEMBLES STABILITY
BASED ON BAGGING IDEA

Summary: High accuracy of the results is a very important task in any grouping problem
(clustering). Therefore in the literature there are proposed methods and solutions that main
aim is to give more accurate results than traditional clustering algorithms. The examples of
such solutions can be cluster ensembles or spectral clustering algorithms. The main aim of
the article is to compare the accuracy of spectral clustering and cluster ensembles. There
will be considered cluster ensembles based on bagging idea [Dudoit, Fridlyand 2003;
Hornik 2005; Leisch 1999] and spectral algorithm proposed by Ng et al. [2001].

Keywords: taxonomy, cluster ensemble, spectral clustering, accuracy.





