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JERZY KORZENIEWSKI

INDEKS WYBORU LICZBY SKUPIEN W ZBIORZE DANYCH

1. WSTEP

Wyznaczenie liczby skupien (klas), na ktdre nalezy podzieli¢ zbior obiektow jest
jednym z etapdw analizy skupien warunkujacym jakos¢ podziatu. Wiekszos¢ indek-
sOw wyznaczajacych liczbe skupien ma charakter optymalizacyjny, tj. dla ustalonej
metody grupowania obiektow zbioru wyznaczana jest najlepsza (sposrod liczb od 1
do np. 15) liczba skupien. Wsrdd najczesciej stosowanych wymienié nalezy indeksy:
Bakera-Huberta, Calinskiego—Harabasza, Dunna, Daviesa-Bouldina, Hartigana,
Huberta-Levine’a, Krzanowskiego-Lai, indeks sylwetkowy, indeks Gap. Odrebna
grupe tworzg indeksy opracowane tylko pod katem metod aglomeracyjnych np.
Mojeny (1977). Dla metod aglomeracyjnych, Sokotowski (1992) wyroznia az pie¢
roznych grup indekséw liczby skupien. Efektywnos¢ wymienionych i innych indek-
sow badana byta przez wielu autoréw m.in. Milligan, Cooper (1985), Migdat-Najman,
Najman (2005, 2006), Korzeniewski (2005). Wybor wiasciwych indekséw stuzacych
do oceny liczby skupien oraz samej liczby skupien nie jest tatwy. W badaniu Milli-
gana, Cooper (1985) najlepszym indeksem okazata si¢ miara Calinskiego-Harabasza
(1974). Badanie Milligana miato jednak miejsce prawie 30 lat temu. Od tego czasu
zaproponowano kilka nowych miar, ktére, zdaniem ich twdrcéw, nie ustepuja temu
indeksowi. Przyktadem pézniej skonstruowanego indeksu, ktéry w badaniu autorow
okazat sie lepszym od m.in. indeksu Calinskiego-Harabasza i Krzanowskiego-Lai,
moze by¢ indeks Gap (Tibshirani i inni, 2001). Te dwa indeksy tj. Gap oraz Calin-
ski-Harabasz, beda punktem odniesienia, z ktorym zostanie porownana efektywnosé
nowego indeksu zaproponowanego w dalszej czesci artykutu. Wartos¢ indeksu Calin-
skiego-Harabasza dla liczby skupien réwnej k dana jest wzorem:
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gdzie B, — macierz kowariancji miedzygrupowych, W, — macierz kowariancji

wewnatrzgrupowych, n — liczba obiektéw w zbiorze. Za wybrang liczbe skupien
nalezy uzna¢ liczbe k, ktéra daje maksymalng wartos¢ wyrazenia (1). Jak widaé ze
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wzoru (1), nie mozna przy pomocy tego indeksu rozstrzygnac czy zbior danych nalezy
w ogole dzieli¢ na jakies skupienia, gdyz k musi by¢ wigksze od 1.

Wartos$¢ indeksu Gap dla liczby skupien rownej k jest wyznaczana przy pomocy
wyrazenia:

Gap(k)= }I/B Zb: 10g(tr(ka )) —log(tr(W, ))s (2)

gdzie W,, macierz kowariancji wewnatrzgrupowych wtedy, gdy kazda zmienna
oryginalna zastagpiona zostata zmienna wygenerowang (w b-tym powtorzeniu) z roz-
ktadu jednostajnego nad odcinkiem, ktory jest rozstepem préby zmiennej oryginalnej;
B - liczba powtdrzen generowania zmiennych jednostajnych. Za wybrang liczbe sku-
pien nalezy uzna¢ najmniejsza liczbe k kt6ra spetnia warunek:

Gap(k)> Gap(k +1)-s, ;. (3)

gdzie S, =sd1+1/B, gdzie sd, oznacza odchylenie standardowe B wartosci

log(tr(ka )) Zamiast rozktadu jednostajnego mozna zastosowac inng technike sza-
cowania zlogarytmowanego $ladu macierzy kowariancji zmiennych nietworzacych
struktury skupien wykorzystujagcg ksztalt rozktadu brzegowego poszczegdlnych
zmiennych oryginalnych. Jak wida¢ z konstrukcji indeksu moze on by¢ uzywany
rowniez do zbadania czy zbior danych nalezy dzieli¢ na jakiekolwiek skupienia, gdyz
k moze by¢ rowne 1. W eksperymencie symulacyjnym przyjeto B = 100 powtdrzen.

2. FORMULA NOWEGO INDEKSU

Nowy indeks oparty jest na wielostopniowym dzieleniu zbioru danych (badz cze-
sci zbioru) na dwa skupienia i zachowywaniu tego podziatu, gdy jest on wystarczajaco
dobry tzn. oba skupienia sa wyraznie rozdzielone. Jako metoda podziatu na kazdym
etapie algorytmu stosowana bedzie metoda k-srednich (k=2 lub k=3), ze stukrotnym
losowym wyborem punktéw startowych, ale mozliwe jest uzycie dowolnej innej
metody grupowania danych. Idea nowego indeksu jest prosta. Wyobrazmy sobie, ze
dzielimy zbi6r danych na dwa skupienia, w nastepnym kroku kazde z nich na dalsze
dwa itd. Postepujac w ten spos6b powinnismy otrzymaé¢ poprawng liczbe skupien
wyraznie separowanych miedzy soba jesli tylko bedziemy dysponowali dobrg miara
jakosci podziatu na dwa skupienia. Miara taka okresli kiedy proces podziatu bedzie
nalezato przerwaé. Konieczne wydaje sie rowniez przyjecie zatozenia 0 minimalnej
liczebnosci jednego skupienia.
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W celu rozstrzygnigcia czy dwa skupienia sa wystarczajaco dobrze separowane
zdefiniujmy nastgpujaca miarg jakosci podziatu. Zatézmy, ze ustalony podzbior zbioru
danych podzielony zostat w podziale pierwotnym na dwa skupienia S; oraz S,. Rozwa-
zamy teraz nowy podzbior sktadajacy si¢ z mniejszego liczebnosciowo z tych dwdch
skupien oraz z 1/3 wiekszego skupienia. Nowy podzbior dzielimy ponownie na dwa
skupienia i miarg jakosci podziatu (pierwotnego) jest skorygowany indeks Randa (por.
np. Gatnar, Walesiak, 2004) zgodnosci podziatu pierwotnego z podziatem ponownym.
Miare te oznaczymy symbolem R(S;, S,). Interpretacja graficzna przedstawiona jest na
rys. 1. Dla zbioru obiektéw po prawej stronie (dwa skupienia) wartos¢ miary powinna
by¢ wysoka (bliska 1), zas dla zbioru niemajacego wyraznej struktury skupien wartosé
miary powinna by¢ niska (bliska 0), jesli bowiem nie ma zadnej struktury skupien,
to nie ma powodu po temu by podzbidr zostat podzielony w ,,tym samym miejscu”.
Oczywiscie, indeks Randa ocenia zgodnos¢ podziatu pierwotnego z ponownym
tylko na podzbiorze sktadajacym sie z obiektéw mniejszego skupienia i 1/3 wiek-
szego skupienia. Jezeli ustalonym podzbiorem, na ktérym dokonywano podziat pier-
wotny byt caty zbidr obiektdw, to wartos¢ R(S;, S,) jest ostateczng miarg jakosci
podziatu.
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Rysunek 1. llustracja graficzna miary R(Sy, S,)
Zrddto: opracowanie wiasne.

Dla zbioru obiektéw po prawej stronie zgodnos¢ podziatu podzbioru ztozonego
z kétek i czarnych kwadratow z podziatem catego zbioru powinna by¢ wysoka.

Jezeli jednak oprécz skupien S; oraz S, byly jeszcze jakie$ inne skupienia
(podzbiory) catego zbioru danych, to wartos¢ R(S;, S,) nie moze by¢ miarg ostateczna,
bo moze zdarzy¢ sie, ze jedno ze skupien S; lub S, (lub oba) jest ,,blisko” pozostalej
czesci zbioru danych (lub ktéregos z pozostatych skupien). Liczbe R(S;, S,) mozna
przyja¢ jako miare jakosci podziatu dopiero gdy przynajmniej jedno ze skupien S; lub
S, ma taka sama lub wyzsza miare jakosci podziatu na dwa skupienia ze wszystkimi
pozostatymi skupieniami. Wobec tego ostatecznag miarag jakosci podziatu ustalonego
podzbioru zbioru obiektow na 2 skupienia, przy zatozeniu, ze oprdcz ustalonego
podzbioru istnieje jeszcze k-2 innych skupien (o numerach 3, 4, ..., k), niech bedzie
wartos¢:
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i=1,2 j=1,..., =1,...,
J#l J#2

R(Sl,Sz,k)zmin{ R(S..S,) r_nax{ .minkR(Sl,SjljminkR(Sz,Sj)} } 4)
Przyktadowo, pierwsze minimum w wewnetrznym nawiasie klamrowym ma
wyloni¢ najsilniejszy zwiazek skupienia S; z jakims sposrdd skupien S; S,,...,Sy. Ana-
logiczne jest znaczenie drugiego minimum w wewngtrznym nawiasie klamrowym. Po
wybraniu z tych dwdch wartosci miar zwigzkdéw z pozostatymi skupieniami wartosci
wiekszej (i co za tym idzie skupienia S; lub S, ), pordwnujemy te wartos¢ z wartoscia
miary R(S;, S,) wybierajac mniejsza z tych dwoch wartosci. W uzupetnieniu wzoru
(4) nalezy doda¢, ze jezeli k=2 czyli, gdy w pierwszym kroku dzielimy caty zbior
OblektéW, to R(Sl, Sz,k) = R(Sl, Sz) .

Miare podobng do miary (4) zastosowano w pracy Korzeniewski (2012) do iden-
tyfikacji zmiennych tworzacych strukture skupien. Miara ta spisuje si¢ najstabiej gdy
w zbiorze danych istnieja tylko dwa skupienia. W takich przypadkach efektywnosc¢
miary (4) nieco poprawia wielokrotne jej obliczenie dla zbioréw danych ,,podobnych”
do oryginalnego zbioru, na przyktad, zbioréw, ktore powstaja poprzez zastgpienie
kazdego oryginalnego obiektu obiektem lezagcym ,,blisko” oryginalnego. Takie zbiory
mozna generowaé, na przyktad, wedtug wzoru:

X, =X, +0,2-1, (5)

gdzie v — numer zmiennej, x', — nowa wartos¢ (na zmiennej v) zastepujaca oryginalng
wartos¢ X, r — liczba wylosowana z odcinka [0;1] (niezaleznie dla kazdej zmiennej
v i kazdego obiektu). Po unitaryzacji zerowanej (por. opis eksperymentu) wszystkie
wartosci kazdej zmiennej v leza na odcinku [0;1] wiec formute (5) mozna uznaé
za generowanie losowe obserwacji lezacej ,,blisko” obserwacji oryginalnej. Z badan
symulacyjnych opisanych w pracy Korzeniewski (2012) wynika, ze wielokrotne
generowanie zbioréw podobnych do oryginalnego niekiedy poprawia efektywnosé
miary (4) dzigki temu, ze niweluje niekorzystny rozktad wartosci cech w obszarach
granicznych pomiedzy dwoma skupieniami. Dziatanie algorytmu nie bedzie silnie
uzaleznione od tego jak zmieni si¢ zbior danych pod wptywem transformacji (5),
poniewaz transformacja ta zostanie powtdrzona wielokrotnie i z wielu powtdrzen
bedzie wybierany wynik dominujacy. Doktadniej rzecz ujmujac, algorytm zostanie
zastosowany do kazdego z 20 zbiorow danych po transformacji (5) i za ostateczng
liczbe skupien uznamy liczbe wystepujaca najczesciej w ciggu otrzymanych 20 kan-
dydatek. Ten sposob postepowania wprowadza pewna losowosé do algorytmu, ale
zauwazmy, ze losowos¢ istnieje w samej metodzie k-érednich, gdy obiekty startowe
wybierane sa losowo.

W celu wykorzystania miary (4) do ustalania liczby skupien nalezy zapropono-
wac¢ algorytm wielostopniowego dzielenia zbioru danych na dwa skupienia, gdyz
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kolejnos¢ dzielenia poszczegdlnych skupien na ewentualne dwa lub trzy mniejsze
(sposbb przeszukiwania zbioru) ma znaczenie dla ostatecznego wyniku. Progiem dla
miary (4), od ktdrego akceptujemy podziat jednego skupienia na dwa skupienia bedzie
wartos¢ 0,4. Ta liczba zostata ustalona metoda poszukiwan empirycznych w pracy
Korzeniewski (2012) w celu identyfikacji zmiennych tworzacych strukture skupien.
Wartos¢ progowa 0,4 data dobre wyniki dla struktur skupien generowanych z miesza-
nin rozktadéw normalnych. Zaproponujmy nastepujacy algorytm wielostopniowego
dzielenia zbioru danych na dwa skupienia.

Krok 1. Pot6z K=1 tj. caty zbior obiektow potraktuj jako jedno skupienie.

Krok 2. Kazde skupienie o numerze k, k=1,2,...,K podziel na dwa skupienia
i oznacz symbolem m, wartos¢ miary (4) dla tego podziatu jezeli liczebnosci obu
mniejszych skupien sg réwne co najmniej 5% liczebnosci zbioru obiektow. Jezeli choé¢
jedno ze skupien ma mniejsza liczebnos¢, to przyjmij m, =0 .

Krok 3. Sposrdd liczb m, wybierz najwieksza odpowiadajaca skupieniu kg i jesli
jest ona wieksza od 0,4 to zwiegksz liczbe K skupien o 1 zastepujac skupienie kg
dwoma mniejszymi, na ktore zostato ono podzielone. 1dz do kroku 2. Jesli najwigksza
sposrod liczb my jest mniejsza od 0,4 to idz do kroku 4.

Krok 4. Pojedynczo, dla kazdego ze skupien o numerze k, k=1,2,...,K przepro-
wadz nastgpujaca procedure. Podziel skupienie na dwa skupienia A, oraz B, (podziat
wstepny, po ktorym bedzie K+1 skupien), a nastepnie, kazde z tych dwdéch skupien na
kolejne dwa skupienia (podziat drugi, po ktérym bedzie K+3 skupien). Jezeli liczeb-
nosci obu skupien z podziatu drugiego sa réwne co najmniej 5% liczebnosci zbioru
obiektow, to znajdz wartos¢ miary (4) dla podziatéw drugich obu skupien A, oraz B,.
Jezeli liczebnos¢ chocby jednego z dwoch skupien drugiego podziatu jest nizsza od
5% liczebnosci zbioru obiektow, to potdz wartos¢ miary (4) rowna 0.

Sposrdd dwaoch wartosci miary (4) (jednej dla skupienia A, drugiej dla B,) wybierz
wigksza wyodrebniajaca skupienie k' (k) (z drugiego podziatu) i oznacz ja symbolem
m,. Sposrdd liczb my dla k=1,2,...,K, wybierz najwicksza odpowiadajgca skupieniu K.

Jesli wartos¢ ta jest wu;ksza od 0,4 to zmien podziat obu skupien Ak oraz Bk
dzielac je na skupienie k' (ko) oraz skupienie sktadajace sie z drugiego skuplenla
Z podziatu pierwszego (tego sposrod A, , Bk ktore miato mniejszg wartos¢ miary (4))
i drugiego, réznego od k' (kg), skupienia z pod2|a1u drugiego odnosnego skupienia.
Potdz K+2 jako liczbg skupien. 1dz do kroku 2.

Jesli najwieksza sposrdd liczb my jest mniejsza od 0,4 to idz do kroku 5 zachowu-
jac taki podziat catego zbioru obiektdw na K skupien jaki byt na poczatku kroku 4.

Krok 5. Pojedynczo, dla kazdego ze skupien o numerze k, k=1,2,...,K przepro-
wadz analogiczng procedure do tej z kroku 4 dzielac kazde skupienie w podziale
wstepnym na trzy skupienia. Jesli ktores z tych trzech skupien da sie podzieli¢ na
dwa skupienia spetniajac te same kryteria co w kroku 4, to idz do kroku 2. Jesli nie,
to idz do kroku 6 zachowujac taki podziat catego zbioru obiektow na K skupien jaki
byt na poczatku kroku 5.
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Krok 6. Aktualng biezaca liczbe K skupien uznaj za ostateczna. Wygeneruj nowy
zbior danych zgodnie z formuta (5) i idZ do kroku 1.

Krok 7. Powtorz 20 razy kroki 1-6. Sposrod 20 liczb kandydatek na liczbe skupien
wybierz liczbe dominujaca. Jesli nie ma liczby dominujacej, to jeszcze raz wygeneruj
zbior danych zgodnie z formutg (5), powtorz kroki 1-6 otrzymujac kandydatke numer
21 i wybierz te sposrod kilku najczesciej powtarzajacych si¢ wartosci w ciggu 20
liczb, ktora jest najblizsza kandydatce numer 21.

Nalezy zwr6ci¢ uwage na to, ze wystepujace w kroku 4 i kroku 5 podziaty
pierwsze na dwa lub trzy skupienia sa podziatami tymczasowymi i nie oceniamy ich
przy pomocy miary (4). Natomiast kazde ze skupien powstatych w wyniku podziatu
tymczasowego prébujemy dzieli¢ dalej na dwa skupienia i dopiero te podziaty sa
oceniane i z nich wybierany jest najlepszy. Podzialy tymczasowe sa z powrotem
scalane, za wyjatkiem skupienia k' (k) (jezeli takie zostato wyodrebnione). Wpro-
wadzenie podziatow tymczasowych na dwa lub trzy skupienia jest konieczne, gdyz
wielostopniowe dzielenie na tylko dwa skupienia nie da dobrych efektow w przy-
padku struktury sktadajacej sie z kilku skupien (por. rys. 2). Podziat na dwa skupienia,
z ktdrych kazde bedzie sktadato si¢ z kilku mniejszych, moze nie da¢ wartosci miary
(4) przekraczajacej prég 0,4. Jezeli zas wprowadzimy wstepny, tymczasowy podziat
na dwa lub trzy skupienia i kazde z nich bedziemy probowali dzieli¢ na dwa, to
jest wigksza szansa na to, ze przy pomocy miary (4) wyodrebnimy jakies skupienie
wystarczajaco dobrze separowane od wszystkich pozostatych.

Rysunek 2. Przyktad zbioru obiektdw sktadajacego si¢ z siedmiu skupief, ktéry przy podziale na dwa
skupienia moze da¢ niska warto$¢ miary R(Sy, Sy)

Zrédto: opracowanie wiasne.



Indeks wyboru liczby skupies w zbiorze danych 175

3. EKSPERYMENT BADAWCZY

Wszystkie zbiory danych sktadaty sie z obiektow opisanych przez zmienne ciagte,
generowanych przy pomocy algorytmu OCLUS (Steinley i Henson, 2005) — jednego
z najnowszych ze znanych z literatury sposobéw. W algorytmie tym separowalnosé
skupien jest typu “tancuchowego” tzn. na kazdym wymiarze jest k-1 par skupien
zachodzacych na siebie w takim samym stopniu rownym (overlap)¥T (k — liczba sku-
pien, T — liczba wymiaréw). Ogélny stopien pokrywania sie skupien jest iloczynem
stopni pokrywania si¢ skupien na poszczeg6lnych wymiarach, czyli

.
overlap = [ Joverlap, . (6)

v=1

Poszczeg6lne skupienia sa generowane na kazdej wspotrzednej z rozktaddw nor-
malnych o jednostkowej wariancji i wartosciach srednich zdeterminowanych przez
stopien zachodzenia na siebie rozktadéw generujacych skupienia oraz przez wartosé¢
srednig rozktadu generujacego pierwsze skupienie. Rozktad normalny generowany
byt wedtug algorytmu Marsaglia-Bray (por. Wieczorkowski, Zielinski, 1997) z gene-
ratorem liczb pseudolosowych z jezyka Delphi4. Nastepnie, po wygenerowaniu
wszystkich skupien (na kazdej wspotrzednej oddzielnie), zostaty one w sposob losowy
ponumerowane w sposob niezalezny na kazdej wspdtrzednej. W tabeli 1 podane sa
odlegtosci pomigdzy wartosciami srednimi kolejnych skupien w zaleznosci od stopnia
zachodzenia na siebie rozktadéw generujacych skupienia oraz liczby zmiennych. Dla
overlap=0 przyjeto, ze wartosci srednie dwoch sasiednich skupien sa odlegte o 6
odchylen standardowych. Taki sposob generowania struktury skupien powoduje to,
ze otrzymujemy zbiory, ktérych struktura jest efektem ,,réwnego” udziatu wszystkich
zmiennych. T¢ ceche mozna uwazaé¢ za wade, wsrdd zbioréw danych empirycznych
takiego rownouprawnienia cech, na ogot, nie ma.

Program do generowania zbioréw danych oraz program realizujacy zapropono-
wany algorytm napisane zostaty samodzielnie w srodowisku jezyka Delphi4.

Wszystkie zbiory sktadaty sie z 200 elementéw podzielonych na kilka skupien.
Poszczegblne parametry wygenerowanych zbioréw danych przedstawione sg ponizej.

Parametr pierwszy, liczba skupien mogta by¢ réwna 2, 3, 4, 6 lub 8.

Parametr drugi, liczebnosci skupien, miat trzy warianty: (a) réwne liczebnosci
wszystkich skupien; (b) 10% obserwacji i (c) 60% obserwacji w jednym skupieniu,
a pozostate skupienia w przyblizeniu réwnoliczne.

Parametr trzeci, liczba zmiennych, miat trzy warianty: 2, 4 lub 6.

Parametr czwarty, stopien pokrywania si¢ skupien, miat pie¢ wariantow — 0; 0,1;
0,2; 0,3; 0,4.

Parametr piaty, sita korelacji wewnatrz skupien miata dwa warianty: (a) macierz
kowariancji w kazdym skupieniu byta macierza jednostkowa; (b) w kazdym skupieniu
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byta taka sama macierz kowariancji z jedynkami na przekatnej zas poza przekatna,
liczba wylosowang z przedziatu [0,3; 0,8].

Razem wszystkie kombinacje wariantéw parametréw daty liczbe 450 zbioréw.
Ten zestaw powtorzono 10 razy co dato ostateczna liczbe 4500 zbiordw.

Tabela 1.

Odlegtosci pomiedzy wartosciami srednimi rozktadéw normalnych dwoch sasiednich skupien,
w zaleznosci od stopnia pokrywania si¢ skupien (overlap) oraz liczby T zmiennych opisujacych

obiekty
Overlap T=2 T=4 T=6
0 6 6 6
0,1 2 1,16 0,82
0,2 1,52 0,86 0,60
0,3 1,2 0,66 0,46
04 0,96 0,51 0,35

Zrédto: opracowanie wiasne.

W eksperymencie symulacyjnym stosowanie jakiejkolwiek normalizacji zmien-
nych nie jest konieczne, ale normalizacja zazwyczaj wystepuje w analizie skupien
zbioréw empirycznych. Wybrana zostata formuta w postaci unitaryzacji zerowanej
z dzieleniem przez rozstep cechy, czyli, dla zmiennej o numerze v:

i =Xy —minX,
" max x, —min X,

()

Ta formuta ma dobra opini¢, ponadto po jej zastosowaniu mozna tatwo wprowa-
dzi¢ niewielkie, lokalne transformacje zbioru danych, takie jak, na przyktad, transfor-
macja dana wzorem (5).

Indeksy Calinskiego-Harabasza i Gap oceniane byty dla dopuszczalnego zakresu
liczby skupien od 1 (lub 2) do 10.

4. OCENA POROWNAWCZA EFEKTYWNOSCI INDEKSU

Whyniki eksperymentu symulacyjnego sg przedstawione w tabelach 2 i 3. Nowy
indeks spisat si¢ lepiej w przypadku struktur skupien bez korelacji wewnatrzklaso-
wej. Taki wynik jest poprawny, gdyz zastosowana metoda grupowania k-srednich
zwraca gorsze wyniki w przypadku skupien ,,wydtuzonych”. W poréwnaniu z kon-
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kurencja nowy indeks spisat si¢ bardzo dobrze. Z dwdch konkurencyjnych metod
znacznie lepiej wypadt indeks Calinskiego-Harabasza, indeks Gap okazat si¢ wiele
stabszy w kazdym przypadku. Nowy indeks traci znacznie wolniej efektywnosé
wraz ze wzrostem stopnia rozmycia skupien czyli spadkiem separowalnosci skupien.
W przypadku indeksu Calinskiego-Harabasza jest widoczny ostry wzrost $redniego
btedu przy wprowadzeniu niewielkiego rozmycia struktury skupien (overlap=0,1),
w konsekwencji, sredni btad popetniany przez ten indeks jest wysoki. Nowy indeks
osiggnat duzo lepszy wynik sredni od indeksu Calinskiego-Harabasza. Indeks konku-
rencyjny jest nieznacznie lepszy tylko w przypadku struktur skupien bardzo wyraznie
separowalnych (overlap=0) przy towarzyszacym temu skorelowaniu wewnetrznym
skupien. Takie wnioski mozna sformutowa¢é analizujac odsetek poprawnie wybranych
liczb skupien oraz wartos¢ $rednig popetnionego btedu. Przeanalizowane zostato
réwniez rozproszenia tych dwdch miar. Rozproszenie mierzone odchyleniem stan-
dardowym miary (odsetka poprawnie wybranych liczb skupien i wartosci btedu)
byto dla wszystkich trzech indekséw podobne (w grupach zbioréw z jednakowymi
parametrami).

Tabela 2.
Efektywnos¢ poréwnywanych metod w zaleznosci od typu struktury skupien
Typ zbioru Odsetek poprawnie Odsetek btedéw | Odsetek bteddw Srednia
danveh Metoda znalezionych réwnveh 1 réwnveh 2 arytmetyczna
y liczb skupien Y Y wartos¢ btedu
Brak Nowy indeks 0,511 0,366 0,086 0,656
korelacji |\ jors Gap 0,334 0,191 0,130 2,119
wewnatrz
klas Indeks CH 0477 0,194 0,154 1,299
Nowy indeks 0,413 0,398 0,136 0,845
Korelacja
wewnatrz | Indeks Gap 0,330 0,196 0,131 2,120
klas
Indeks CH 0,467 0,213 0,155 1,272
Nowy indeks 0,462 0,382 0,111 0,751
Srednio Indeks Gap 0,332 0,193 0,130 2,120
Indeks CH 0,472 0,203 0,154 1,285

Zrédto: obliczenia wiasne.
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Tabela 3.
Srednia arytmetyczna btedu poréwnywanych metod w zaleznosci od stopnia separowalnosci struktury
skupien
Typ
: Overlap Overlap Overlap Overlap Overlap
Zbioru Metoda rowny 0 rowny 0,1 rowny 0,2 rowny 0,3 rowny 0,4
danych y ye e y o ye
Brak Nowy indeks 0,132 0,579 0,746 0,849 0,972
korelacji 1} \yeks Gap 1,279 2,157 2,269 2,406 2,485
wewnatrz
klas Indeks CH 0,211 1,143 1,387 1,771 1,983
Nowy indeks 0,373 0,777 0,948 0,999 1,131
Korelacja
wewnatrz | Indeks Gap 1,360 2,134 2,303 2,378 2,429
klas
Indeks CH 0,453 1,025 1,372 1,632 1,878
Nowy indeks 0,253 0,678 0,847 0,924 1,052
Srednio Indeks Gap 1,319 2,145 2,286 2,392 2,457
Indeks CH 0,332 1,084 1,379 1,702 1,930

Zrodto: obliczenia wiasne.

Przedmiotem dalszych badan bedzie efektywnos$¢ nowego indeksu przy zastoso-
waniu innej metody grupowania obiektow, mniej wrazliwej na nieregularny ksztatt
skupien.
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INDEKS WYBORU LICZBY SKUPIEN W ZBIORZE DANYCH

Streszczenie

W artykule zaproponowany jest nowy indeks wyznaczajacy liczbe skupien w zbiorze danych
opisanych przez zmienne ciagte. Indeks oparty jest na wielostopniowym dzieleniu zbioru danych (lub
jego czesci) na dwa skupienia i sprawdzaniu czy podziat taki nalezy zachowaé czy pomina¢. Kryterium
sprawdzajacym jest indeks Randa przy pomocy ktorego oceniana jest zgodno$¢ podziatu pierwotnego na
dwa skupienia z podziatem na dwa skupienia zbioru wezszego, sktadajacego si¢ ze skupienia mniejszego
z podziatu pierwotnego i 1/3 skupienia wiekszego z podziatu pierwotnego. Podziaty dokonywane sg przy
pomocy metody k-srednich (dla k=2) z wielokrotnym losowym wyborem punktdw startowych. Efektyw-
nos¢ nowego indeksu zostata zbadana w obszernym eksperymencie na kilku tysigcach zbioréw danych
wygenerowanych w postaci struktur skupien o réznej liczbie zmiennych, skupien, wzglednej liczebnosci
skupien i réznych wariantach skorelowania zmiennych wewnatrz skupien. Ponadto, zmienny byt réwniez
stopien separowalnosci skupien — kontrolowany wedtug algorytmu OCLUS. Podstawa oceny efektyw-
nosci byto poréwnanie z dwoma innymi indeksami liczby skupien, majagcymi w literaturze przedmiotu
opini¢ jednych z najlepszych sposrod dotychczas opracowanych tj. indeksem Calinskiego-Harabasza oraz
indeksem Gap. Efektywno$¢ zaproponowanego indeksu jest znacznie wyzsza od obu konkurencyjnych
indeksow w przypadkach niezbyt wyraznej struktury skupien.

Stowa kluczowe: analiza skupien, liczba skupien w zbiorze danych, indeks Calinskiego-Harabasza,
indeks Gap

INDEX OF THE CHOICE OF THE NUMBER OF CLUSTERS

Abstract

In the article a new index for determining the number of clusters in a data set is proposed. The
index is based on multiple division of the data set (or a part of it) into two clusters and checking if this
division should be retained or neglected. The checking criterion is the Rand index by means of which
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the extent to which the primary division and the second division of the narrower subset consisting of
the smaller cluster from the primary division and 1/3 of the bigger cluster coincide. The divisions are
made by means of the classical k-means (for k=2) with multiple random choice of starting points. The
efficiency of the new index was examined in a broad experiment on a couple of thousands of data sets
generated to possess cluster structures with different number of variables, clusters, cluster densities and
different variants of within cluster correlation. Moreover, the cluster overlap controlled according to the
OCLUS algorithm was also varied. A basis for efficiency assessment was the comparison with two other
leading indices i.e. Calinski-Harabasz index and the Gap index. The efficiency of the new index proposed
is higher than that of the competition when the cluster structure is not very distinct.

Keywords: cluster analysis, number of clusters in a data set, Calinski-Harabasz index, Gap index



