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Unsupervised learning - oznacenie

@ vstupné adaje: na skupine n objektov pozorujeme p premennych

— - .
n
X = : =X x5 X € R™P
| — X —
0 X = (Xi1,Xj2s - - -, Xip) |
— vektor hodnét p premennych pre i-ty objekt, i=1,...,n
T
° X" = (X1, %21, -+, Xny)
— vektor hodnét /-tej premennej, / = 1,..., p pre n objektov
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Analyza zhlukov

o ciel: najst rozdelenie n pozorovani xi, ..., x, € RP do K zhlukov
G, ..., Ck
Uk Go={1,...,n} a GNC=0,i#j

e pozorovania v jednom zhluku st si maximalne podobné
e pozorovania z rdznych zhlukov sii si maximalne nepodobné

= potrebujeme definovat vzdialenost medzi pozorovaniami
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Typy vzdialenosti medzi pozorovaniami

1
o Minkowskeho Duin(x,y) = (Xf_q Ixi = vil") "
e r =1 — Manhattan / cityblock distance Dc(x,y) = Zle |xi — il

o r =2 — euklidovska vzdialenost De(x,y) = /320, (i — vi)°
o Mahalanobisova Dman(x,¥) = /(x —y) TS Hx —y)

o S =/ — euklidovska vzdialenost De(x,y) =+/(x—y)T(x—y)
o Cebysevova Dche(x,y) = maxj=1,_p|xi — yil
o korelacia Deorr(x,y) = 1 — corr(x, y)

. . 1 xTy
o kosinusova Deos(x,y) =1 N
@ Hammingova - skor v teérii kédov Dram(x,y) = #{i : xi # yi}
° .
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Metédy zhlukovej analyzy

@ nehierarchické

o centroid-based methods
— k-means/k-means++, k-medoids, k-medians, ...

o model-based clustering
— gaussian mixture model (GMM), ...

o density-based clustering
— DBSCAN, OPTICS, ...

o hierarchické

o aglomerativne

o divizivne
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Nehierarchické metédy
zhlukovej analyzy

1. Centroid-based clustering
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Centroid-based clustering - vstup

o data X = (x1,x2,...,xy) € R™P
@ pocet zhlukov K
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Centroid-based clustering - algoritmus

1.) z n pozorovani xi, ..., X, nahodne zvolime K
— charakteristické prvky zhlukov: yc,,...,yc,
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Centroid-based clustering - algoritmus

2.) zaradenie do zhlukov:

Xi € Cj7 ak D(Xiaij) < D(Xiaka)7 k#]

10 - °
® o
.0
8 ¢
°° Ls0
e o
ol
P
° °
4+ ....
Vv o
2+ [ ] °
® oo,
(]
0r [}
o0
Ll °
‘
10 8 6 4 2 0 2 4 6 8 10

Seminar UM Unsupervised learning 14. oktéber 2021



Centroid-based clustering - algoritmus

3.) vypocitame charakteristicky prvok y¢, i—teho zhluku, i=1,..., K

o k-means (centroid) ye = ﬁ D jnec Xi
o k-medoids (medoid) yc, € G Zj:)geC; D(xj, yc;) je minimalna
o k-medians (median) yc, = p-rozmerny median zhluku G;
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Centroid-based clustering - algoritmus

4.) opakujeme kroky 2.) a 3.), kym nie st splnené zastavovacie kritéria
e pocet iteracii

e zmena v zhlukovani
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Centroid-based clustering - volba poctu zhlukov

@ apridrna informacia
o “rule of thumb” K~./3
@ priemerna nepodobnost v zhlukoch

o zhlukova analyza pre k = 2,..., Knax zhlukov

Z Z leYC/

I 1ixeC

o elbow diagram pre by, k = 2,..., Kmnax = zmena v profile grafu
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Centroid-based clustering - volba poctu zhlukov

e silhouette sil(x;) € [-1,1]
sil(x;) &= 1 — pozorovanie x; je zaradené v spravnom zhluku

sil(x;) & 0 — pozorovanie x; lezi na hranici medzi dvoma zhlukmi

sil(x;) & —1 — pozorovanie x; je zaradené v nespravnom zhluku
v MATLAB-e silhouette(X, ind)

zhluk

02 0 02 04 06 08 1
Silhouette

o priemerna silhouette pre k =2, ..., Knax zhlukov
@ hladame maximalnu priemerna silhouette
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k-means v MATLAB-e

[IDX, C, sumD, D] = kmeans(X, K, Name, Value)
X - n X p matica pozorovani

K - pozadovany pocet zhlukov
@ volitelné parametre

o Distance - sqgeuclidean, cityblock, cosine, correlation, hamming

o Maxlter - maximalny pocet iteracii (> 100)

o Replicates - pocet opakovani algoritmu, iné inicializaéné centroidy

o Start - volba inicializaénych centroidov (plus, sample, uniform,
cluster,...)

IDX € R" = indexy zhlukov pre n prvkov
C € RK*P = centroidy zhlukov
sumD € R¥ = sucet vzdialenosti medzi prvkami zhluku a centroidom

D e R™K = yzdialenost kazdého bodu od kazdého centroidu
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k-means - Priklad: 3 sférické zhluky

k-means

10 10

5 5

0 0

-10 -5 0 5 10 -10 -5 0 5 10
e
[$]
2
=] 1
S | 2 '
Z100 || E '
7 I
! X §0.8 :
e 1 * 1
S 1 < 1
o =
a 5 ! © 0.6 !
@ | £ I
[0}

« = !
c 1 o 1
2 ot 0.4 —!
_g 2 4 6 8 10 12 14 2 4 6 8 10 12 14
a pocet zhlukov pocet zhlukov

Seminar UM Unsupervised learning 14. oktéber 2021



k-means - Priklad: “bananovy” zhluk

data k-means
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k-means - Priklad: Zlé inicializacné zhlukovanie

I I I I I I
0 2 4 6 8 10 12

@ 4 pozorovania tvoriace 2 “zvislé” zhluky
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k-means - Priklad: Zlé inicializacné zhlukovanie
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@ zvolime inicializa¢né zhlukovanie - “vodorovné” (nespravne) zhluky
@ vypocitame centroidy
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k-means - Priklad: & inicializacné zhlukovanie

@ zhlukovanie je stale rovnaké
o dolezité volit rdézne inicializacné zhlukovania
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k-means - Priklad: topografické mapy mozgu

@ n = 53 topomap - lokalizacia zdrojov oscilacnej aktivity v mozgu

o p = 64 elektréd - vektor reprezentujaci 1 mapu

- Xe R53X64

o ciel: najst K typickych topomap
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k-means - Priklad: topografické mapy mozgu

@ urcenie vhodného poctu zhlukov
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pocet zhlukov pocet zhlukov

o rule of thumb Kz\/%QS

e priemerna nepodobnost v zhlukoch - slabé “zlomy" pre K € {3,4}

o silhouette - K € {3,11,15}
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k-means - Priklad: topografické mapy mozgu

C1 (44) c2(8) c3(1)
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zhluk
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silhouette

K=3

C1 - aktivita vo frontalnej oblasti, najvacsi zhluk

C2 - aktivita v posteriérnej oblasti

C3 - outlierske pozorovanie, bez interpretacie
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k-means - Priklad: topografické mapy mozgu

c1(1) c2(8) €3 (31) €4 (13)
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K=4

-0.5

C1 - outlierske pozorovanie, bez interpretacie

C2 - aktivita v posteriérnej oblasti

C3 - aktivita v centralnej oblasti, najvacsi zhluk

C4 - aktivita vo frontalnej oblasti

zvysovanie K viedlo len k deleniu zhluku C3

Seminar UM

Unsupervised learning

0 0.5 1
silhouette
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k-means - Zhrnutie

e vyhody

o jednoduchy algoritmus (na pochopenie, implementovanie)

e pomerne rychla konvergencia pre euklidovski vzdialenost

@ nevyhody

o odlisné inicializacné centroidy — iné finalne zhlukovanie

e “zI€" inicializacné centroidy — “nespravne” zhlukovanie
— viac spusteni algoritmu

o zavislost na jednotkadch merania
— hodnoty premennych radovo odlisné — Standardizacia

o tvori len sférické zhluky, nevie najst nekonvexné zhluky
e pozorovania musia byt realne vektory

e pomalsia konvergencia pre iné typy vzdialenosti
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k-medoids v MATLAB-e

[IDX, C, sumD, D, midX, info] = kmedoids(X, K, Name,Value)

X

K
°

IDX

sumD

midX

info

- n X p matica dat
- pocet zhlukov

volite[né parametre

Algorithm - pam, small, clara, large
Distance - sgeuclidean, cityblock, cosine, correlation, hamming
Replicates - pocet opakovani algoritmu, iné inicializaéné medoidy

€ R" = indexy zhlukov pre n prvkov

€ RX*P = medoidy zhlukov

€ RKX = sucet vzdialenosti medzi prvkami zhluku a medoidom
€ R™K = vzdialenost kazdého bodu od kazdého medoidu

- indexy pozorovani, ktoré st medoidmi; yc = X(midX,:)

- informécie o algoritme, kovergencii,. . .
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k-medoids a k-means - Porovnanie

data
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k-means k-medoids
201 @, 207 @,
10 o 10 o
. .
0 0
-10 -10
20  -10 0 10 20  -10 0 10

Seminar UM Unsupervised learning 14. oktéber 2021



o vyhody

o jednoduchy algoritmus (na pochopenie, implementovanie)
e pomerne rychla konvergencia

o menej citlivy na pritomnost outlierov ako k-means

@ nevyhody

o odlisné inicializa¢né medoidy — iné finalne zhlukovanie

o zavislost na jednotkach merania
— hodnoty premennych radovo odlisné — standardizacia

o tvori len sférické zhluky, nevie najst nekonvexné zhluky
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Otazky?
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