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A k-kozép (k-means) klaszterezd algoritmus

Adott véges sok pont egy valés linedris térben.
A klaszterek k szdma elére adott.

A k-kozép algoritmus lépéser:

0) Inicializdlds: a pontokat k darab nemiires osztdlyba _x2
particiondljuk.

1) Kiszamoljuk a pillanatnyi X1+ X2+ X3

particié osztdlyainak
kozéppontjait (baricentrikus kozéppontok).

3

X3

2) Hozzdrendeljik mindegyik pontot a hozzd legkozelebbi
kozépponthoz. Igy kapunk egy particiot k osztdllyal.

3) Visszamegyiink az 1) Iépéshez, ha vdltozott a particid, ha
nem valtozott, megdllunk.



Példa a k-kozép algoritmusra R2-ben
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A k-kozép algoritmus elonyei és hatrdnyai

Elonyok:
— O(tkn) futdsi idé, ahol n a pontok szdma, k az osztadlyok
szama és t az iterdcids lépések szama. Tipikusan k, t << n.

- Egyszerl /implementdcio.

Hatrdanyok:
- Csak akkor alkalmazhatd, ha tudunk kozeppontokat
szamolni. Nem m(ikodik kategorikus adatokra.

- Gyakran /okdlis optimumban dll meg az algoritmus. Globdlis
optimum megtaldldsdhoz tovabbi mddszerek kellenek.

- Az osztdlyok k szamat elére meg kell adni.
- Nem kezeli jol a zajos adatokat és a magdnyos pontokat.

- Mindig konvex osztdlyokat igyekszik megtaldlni (még
akkor is ha nem konvexek az optimalisak).



Siirliseg, szomszédsadgi graf
Szomszédsdgi reldcio:
No ={(p.q)e PxP| sim(p.q) 2 O} vagy
No ={(p.q)e PxP| dist(p,q) < ©}
attél fiiggéen, hogy hasonléosdg-, vagy tdvolsdgfiiggvényt

haszndlunk. ® tetszdleges, dltalunk vdlasztott hasonldsdgi, vagy
tavolsdgi korlat.

A pe P pont szomszédainak halmaza:
No(p)=1q€ P|(p.q)e No},

A pe P pont s(ir(isége:
‘ Ng(p) ‘ .
Szomszédsdgi graf, NG = (P,E):

A p, g € P csdcsok kozott pontosan akkor vezet él, ha (p,g) € Ne
fennall.



Hasonlosdag, tdvolsag

A kosarak kozotti hasonlésdgra Jaccard egyiitthato:
|k, Nk, |

sim(kl,kz)z‘k Ok ‘
1 2

Segitségével konnyen definidlhatunk a kosdr tipusra értelmezett
tdvolsdgfiiggvényt:

\klmkz\z\klukz\_\klmkz\z\klukz\—\klmkz
|k Uk, ||k Uk, | |k UK, | |k, UK, |

dist(k,,k,) =1—sim(k ,k,)=1-

di _ ‘ klAk2 ‘
zst(kl,kz)—‘ Ok ‘ .
1 2

Tétel:

Legyenek A, B, € a T elemhalmaz tetszdleges kosarai. Ekkor fenndll,
hogy dist(A, B) < dist(A, ¢) + dist(B, ).



DBSCAN

1) pe Pmagpont, ha | No(p) |2 MinPts.

2.) a C klaszter azon pontjai, melyek nem magpontok, tehat
| No(p) | < MinPts q klaszter hatdr-, vagy keretpontjai.

MinPts alkalmasan vdlasztott s(ir(iségi korlat.

A p € Ppont kozvetlenil elérheté (directly density-reachable) a g €
P pontbdl, ha

1) pa gszomszédja (pe No(q)),
2.) g magpont (‘ No(p)| 2 MinPts),

A p € Ppont elérhetd (density-reachable) a g € Ppontbdl, ha
3 ¢g=p, p2, .. Pn. P = ppontsorozat, hogy Vi=1, 2, .. n-re
pi1 kozvetlendl elérheté p-bél.
A p, g € Ppontok 6sszekapcsoltak (density-connected), ha
3 re Ppont, hogy pés gis elérheté rbél.



DBSCAN

Példa: MinPts = 4

a) p kozvetlendil elérhetd ¢g-bdl (¢ magpont, p hatdrpont)
b) pelérheté ¢-bdl (¢ magpont, p hatdrpont)

c) pés g osszekapcsolt (mindkett6 hatarpont)

A Cc P, C+ D halmaz klaszter, ha kielégiti a kovetkezd feltételeket:
(1.) (6sszefliggéség) V p, g Cpont 6sszekapcsolt egymdssal.
(2.) (maximdlissag) vV pe P, ge Cpontra, ha p elérhetd g-bdl, akkor pe C



OPTICS

M. Ankerst, M. M. Breunig, HP. Kriegel, ‘ :
J. Sander, Ordering Points To Identify T8
the Clustering Structure, SIGMOD-99 A

Probléma: a valés adathalmazokndl
dltalaban nem teljesiil az a
feltétel, hogy egy globdlis s(riiség-
paraméterrel leirhaté lenne.

Az OPTICS algoritmus csak el6késziti a klaszterezést, rendezi
az adathalmaz pontjait, a kapott rendezést megjelenitve a
klaszter-struktira azonosithato.

Input: € generdld tdvolsdg, MinP+ts sirdségi korlat.

Output: a pontok linedris rendezése (relevans informdcié a
klaszter-szerkezetral).



Magpontok

Egy pont c-sugard kornyezete: Ne(p) = {qeD | d(p,q) < ¢}
Egy p € P pont magpont, ha |[Ne(q)| = MinPts
Egy p € P pont hatarpont, ha [Ne(q)| < MinPts
A p €P pont kizvetleniil elérheté a q € P pontbdl, ha
1) pe Ne(q) és
2) INe (q)| = MinPts (magpont feltétel).
Egy peP pont k-tdavolsdga az a d(p,q) tdvolsdg, melyre igaz, hogy:

(i) legaldbb k olyan reP\{p} pont van, melyre d(p,r) < d(p.q)
(ii) legfeljebb k-1 olyan re P\{p} pont van, melyre d(p,r) < d(p.q)

A peP magpont magtdvolsaga a MinPts tdvolsaga p-nek.

A peP pont elérheto-tdavolsdga oe P magponttdl:
max(magtdvolsdg(o), d(p,0))



Az OPTICS algoritmusa

1. Vesz egy elemet a még nem
vizsgdlt pontok halmazdbdl.

2. Ha az elem nem magpont, akkor H o
berakja az output halmazba. y . o

3. Ha az elem magpont, akkor egy o
bévitési halmazba rakja a pont .
szomszédait. Magat a pontot S
pedig berakja az output halmazba.

4. A bovitési halmaz minden elemére meghatdrozza (vagy
feliilirja) az output halmaztdl mért legkisebb tdvolsdgot. E
tdvolsdg alapjan rendezi a bévitési halmazt.

5. Kivdlasztja a bévitési halmaz legelsé elemét, berakja az
output halmazba, majd a szomszédaival boviti a bévitési
halmazt.

6. Vissza a 4-re, ha a bévitési halmaz kiiirilt, ha nem vissza 1-re.



Az OPTICS outputja és értelmezése

- a "'godrok” jelzik a klasztereket
» automatizdlt klaszterkinyerés a
derivdltak alapjdn lehetséges

. ‘ NDEF

E

reachability-
dislianda

A

t-l

=10, MinPs=10  clusier-orde
of the objects ]

A paraméterek hatdsa az outputra: €= 8, MinPis = 10
* nem érzékeny az eredmény a Eiumm
MinPts-ra |

- az £ novelésével felderithetdk a
klaszterek finomszerkezete, de
lassabban fut le az algoritmus

L E=10,MinPi=1




ROCK

Alapotletek:

» szomszédok szamossdgan alapulé hasonlésdgfiiggvény
(Jaccard egyiitthato)

» link fogalma: két pont kozés szomszédainak szdma

Példa: {1,2,3},{1,2,4},{1,2,5},{1,3,4},{1,3,5},{1,4,5}, (2,34},
{2,3,5},{2,45},{3.4,5}

{1,2,3) S {124
az algoritmus a linkek szdmossdgan alapulva méri a klaszterek
hasonlésagat.

hierarchikus, alulrél felfele épitkezé klaszterezés.
futdsi idé: O (n?log n)

S. 6uha, R. Rastogi, K. Shim, ROCK: Robust Clustering using links, ICDE'99



CHAMELEON

Hasonldsdgi grafot klaszterez (pl. k legkozelebbi szomszéd
grdf ja).
A hasonlésdg mérészdamai adatbdzis fiiggéek (dinamikus modell):
- keét klaszter akkor lesz 6sszevonva, ha a két klaszter
kozotti kapcsolat mérészamai relativ nagyobbak mint
klasztereken beliili kapcsolatokat mutato mérészamokndl.
Kétfazisd algoritmus
- 1) a grafot elég sok relativ kicsi (homogén) al-klaszterre
bontjuk (ez bonyolult és nehéz),

- 2) az al-klaszter struktdrat alulrol folfelé haladva
hierarchikusan klaszterezziink (a dinamikus modellnek
megfelelSen).

G. Karypis, E.H. Han and V. Kumar, CHAMELEON:
hierarchical clustering using dynamic modeling, 1999



CHAMELEON vazlat
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Adattomorites

Probléma: O(n logn) is lassd nagyon sok adatndl
Adattomorités kell |

Vektortérben elégséges statisztika

- (n, LS, ss) = Clustering Feature
n = témoritésben az adatpontok szdma
LS = linedris 6sszeg
Ss = négyzetes 0sszeg

Adatok csoportositdsa
- BIRCH algoritmus: CF-fa
- véletlen minta: legkézelebbi mintdhoz tartozik a t6bbi



Problémak a naive tomoritésekkel

k=10,000 k=1,000 k=200

(b)) OPTICS-CF paive \
[

- strukturdlis torzitas
- méret torzitas
- elveszett objektumok

(ay( }]‘-].[(-H-H."&lmiic H - I

(stlyozds sem segit)

SEPen

OPTICS-SA paive OPTICS-CFrygive (b) data set DS2 and its reachability-plot




A probléma oka

* A mintdk kozti tdvolsdg nem reprezentdlja jol az eredeti
pontok kozti tdvolsdgokat.

» Klaszteren beliil elérheté-tdvolsdgok joval kisebb, mint a
mintdk kozt vett elérheté-tdvolsdgok.




Adatbuborék fogalma

Adatbuborék B, X={X} 1<i<n

- repy: By reprezentdnsa (nem kell, hogy eleme legyen X-nek)

- e, extent; a . legtobb” elem rep, koril ekkora sugard korben van

- nnDist(k, By):becsiilt atlagos k-tdvolsdg X-beli pontokra, k = 1 ... MinPts
Tdvolsdg B és C adatbuborék kozott: dist(B,C)

- 0, ha B=C

- max(nnDist(1,B), nnDist(1,C)), ha dist(repg,rep,) < egt+e,

- dist(repg.rep.) - (eg+e) + nnDist(1,B) + nnDist(1,C)

(a) non-overlaping (b) overlapping
Cata Bubbles Data Bubbles




OPTICS tavolsag értékei

N = [{X]|dist(BX)}| <¢

Core'diSTe,MinPTS(B) =
- o, ha N-ben MinPts-nél kevesebb pont van
- dist(B,C)+nnDist(k,C), ahol
» C = argmax(dist(B,C): N-beli C-nél B-hez kozelebbi
buborékokban MinPts-nél kevesebb pont van)
- k = amennyivel kevesebb pont van

- B-ben dltaldban t6bb pont van, mint MinPts, ekkor
nhnDist(MinPts,B) lesz az érték



OPTICS tdvolsag értékei

reach-dist, yip1s(B,C) = max(core-dist, yip1s(C), dist(C,B))

virtual-reach-dist(B)
- nnDist(MinPts,B) ha ng > MinPts
- core-dist(B), egyébként




Példa: d-dimenzios euklideszi vektortér esete

B,(rep, n, extent, nnDist(k,B))
- LS = sum(X)), ss = sum(X:?)
- rep=LS/n

2n-ss—2LS*
n(n—l)

extent =

S xf J

n(n—l)

k 1/d
nnDist(k) =(—j -extent

n

- V(r) = f(d) rd : n pontd, r sugard gomb térfogata
- k V(r)/n = f(d) nnDist(k)d : k pontd, nnDist(k) sugard gomb



Adatbuborékok nem vektortérben

Nincs elegendé statisztika:

rep nem hatdrozhaté meg dtlagként

buborékok kozti tdvolsagok nem szamolhatdk kénnyen,
pontosan

extent nem szamolhaté konnyen, ..irdany” fiiggé
nnDist sem szamolhatd konnyen, pontosan



Buborék reprezentalas

Csak egy ténylegesen |étezd pont lehet

Medoid
- datlagos tavolsdga a legkisebb a t6bbi ponthoz
- O(n?) szamolni e Bhe, ®
- -
- hagy témorités > sok adaton kell *ads Hgw
- »
Lehetdségek *& P
. 7 .. ’ . a0 > ¥
- kezdeti véletlendil vdlasztott minta a rep ¢ &t
- *

- mintavételezni az adatbuborékot

- jelolteket fenntartani

* az els6 otlet a leggyorsabb, a t6bbi nem javit sokat ahhoz
képest, amennyivel tobbet kell szdmolni

Tehdt a véletleniil vdlasztott minta lesz a rep
Adatokat a legkdzelebbi mintdhoz rendel jiik hozza



nnDist, core-dist, virtual reach-dist

nnDist(MinPts,B) = core-dist(B) = virtual reach-dist(B)
- egyezik a vektorteres esettel, mert nagy a tomorités, igy
sok pont van egy buborékban

nnDist(MinPts,B)
- rep-hez MinPts db legkozelebbi pont koziil a legtdvolabbi

- pontosabb szdmolds nem javit annyit, mint amennyivel
tobbet kell szamolni

- MinPts novelésével egyre pontosabb becslést kapunk



Buborékok koézti tavolsdgok

A, B két buborék: r,, ry a reprezentdnsok

- B.InDirection(A) = B, = {oe B|dist(o,r,)<dist(r,,rp)}

- B.InRevDirection(A) = B, 4 = tobbi pont B-ben

- B.borderDistInDir(A)= dist(r,,rg)-minarg(dist(o,r,):0ocB)

BubblefB ). haorderDistin¥rectionid)




Valodi adat: RNS szekvenciak

' ' ' | | | i i i
- Bacteria.Chlamydiae. [Chlamydia[Chlamy diophia] _|

Bacteria. High. Sgecharomonospora Eukariotes Nuclear

Archea. Euryarchacal \

X

Bagteria. Cyanobactenal

Bactena. Gamma

(a) Besult of OPTICS DS-FEeal, runtime = 637X sec

1 1 1 1 1 1 1 1 1
Bacteria. Chlamydiae [ Chlamy dia[Chlamydiophia]

Bacteria. High. Sacchyromonospora Eukariotes. Nuclear

Archea. Eurvagchasal

Bactena. Gamma

(b Result of OPTICS-Buhbles, runtime = 638 sec




