ANALISE DE AGRUPAMENTOS

(Cluster Analysis)
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Termo usado para descrever diversas técnicas numéricas cujo
propésito fundamental é classificar os valores de uma matriz
de dados sob estudo em grupos discretos.

A técnica classificatéria multivariada pode ser utilizada
quando se deseja explorar as similaridades entre casos,
individuos ou objetos (modo Q) ou entre variaveis (modo R)
definindo-os em grupos, considerando simultaneamente, no
primeiro caso, todas as variaveis medidas em cada individuo
e, no segundo, todos os individuos nos quais foram feitas as
mesmas mensuragoes.

Procura-se por agrupamentos homogéneos de itens
representados por pontos num espaco n-dimensional em um
numero conveniente de grupos relacionando-os através de
coeficientes de similaridades ou de correspondéncias.

OBJETIVO: AGRUPAR OBJETOS DE ACORDO
COM SUAS SEMELHANCAS
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METODOS DE CLASSIFICAGAO

Métodos de partigao: classificam regides no espaco,
definido em fungao de variaveis, que sejam mais
densamente ocupados, em termos de observagoes,
daqueles com ocupagdo mais esparsa.

Métodos com origem arbitraria: procuram classificar as
observagdes segundo “k” conjuntos previamente
definidos; neste caso “k” pontos arbitrarios servirdo
como centréides iniciais e as observagdes irdo se
agrupando, por similaridade, em torno desses
centroéides para formar agrupamentos.

Métodos por similaridade mutua: procuram agrupar
observagoes que tenham uma similaridade comum
com outras observagdes;

Apos esta primeira verificagdo, recalcular exaustivamente
a posigdo dos centroides até que todos os elementos
estejam perfeitamente alocados em seus respectivos
grupos.

Partindo de uma matriz inicial de dados [n x p], feitas as
comparagoes entre linhas, obtém-se uma matriz inicial de
coeficiente de similaridade [n x n], que sera utilizada no
modo Q. Se a comparagdo for entre colunas, obtém-se uma
matriz inicial de coeficientes de similaridade inicial [p x p],
que sera utilizada no modo R.

Diversas medidas de similaridade tem sido propostas,
somente duas sdo geralmente usadas: o coeficiente de
correlagdo de Pearson e a medida de distancia euclidiana

Se as variaveis forem padronizadas a partir da matriz inicial
de dados, dando o mesmo peso a cada uma delas, qualquer
um desses coeficientes podera ser diretamente transformado
no outro.

Método “k”

Preliminarmente decidir em quantos grupos (k) o
conjunto inicial de dados sera dividido.

Atribuir a cada grupo um centroide para iniciar o
processo de parti¢ao.

Cada elemento do conjunto inicial de dados é
comparado com cada centroide, por meio de uma
medida de distancia; o criterio para um elemento ser
alocado num determinado grupo é a sua menor
distancia em relagdo ao centroide.

METODOLOGIA PARA AGRUPAMENTOS HIERARQUICOS

Técnicas mais comumente usadas

A partir de uma matriz inicial de dados obtém-se uma
matriz simétrica de similaridades e inicia-se a detec¢ao
de pares de casos em fungdo do coeficiente de
similaridade escolhido;

Para essa combinagdo, escolhe-se, segundo niveis
hierarquicos de similaridade, entre os diversos
procedimentos aglomerativos de tal modo que cada
ciclo de agrupamento obedega a uma ordem sucessiva
no sentido do decréscimo de similaridade

Coeficiente de similaridade: correlagdo
Coeficiente de dissimilaridade: distancia

Coeficiente de correlagdo/Pearson
_ Z(Xi -X)(y;-Y)

=Ry, -9

Distancia euclidiana
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Na matriz de coeficientes de similaridade, estes
representam o grau de semelhanga entre pares de
objetos e os mesmos deverao ser arranjados de
acordo com os respectivos graus de similaridade
de modo a ficarem agrupados segundo uma
disposig¢do hierarquica.

Os resultados quando organizados em grafico, do
tipo dendrograma, mostrarao as relagées das
amostras agrupadas.

METODOS DE AGRUPAMENTOS

Disténcia para agrupamento
Ligagdo simples

Ligagdo completa

dLigaglo média
+
d13+ d14+ d15+ d13 d24+ d25
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DENDROGRAMA

Nele estdo dispostos linhas ligadas segundo os niveis

de similaridade que agruparam pares de espécimes ou
de variaveis.

Como este grafico é uma simplificagdo em duas
dimensdes de uma relagdo n-dimensional é inevitavel
que algumas distor¢6es quanto a similaridade
aparegam.

A medida de tal distor¢do pode ser obtida por um
coeficiente de correlagdo, dito "cofenético", entre os
valores da matriz inicial de similaridade e aqueles
derivados do dendrograma.

TECNICAS DE AGRUPAMENTOS

ligagdo simples (single linkage method ou
nearest neighbor);

ligagdo completa (complete linkage method ou
farthest neighbor);

agrupamento pareado proporcionalmente
ponderado (weighted pair-group method,
WPGM);

agrupamento pareado igualmente ponderado
(unweighted pair-group method”, UPGM);
variancia minima” (minimum variance
clustering ou Ward’s method of sum-of-
squares method).

METODO DE WARD

Agrupamentos 6timos que minimizam a variagao intra-
grupos e maximizam a varia¢do entre-grupos
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AB 0.57 0.57
AC 0.12 0.29
AD -0.65 -0.59
AE -0.62 -0.59
AF -0.39 -0.59
BC 0.46 0.29
BD -0.79 -0.59
BE -0.07 -0.59
BF -0.72 -0.59
cD -0.58 -0.59
CE -0.61 -0.59
CF -0.52 -0.59
DE 0.66 0.66
DF 0.41 0.41
EF 0.40 0.41

Coeficiente cofenético: 0,947
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Matriz de dados: 7 amostras com 6 variaveis

D voi V02 Vo3 Vo4 Vo5 Vo6
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Matriz de similaridades inicial: distancia euclidiana

Am01 Am02 Am03 Am04 AmO5 AmO6 | Am07
AmO1, 0.0 73 7.2 6.6 8.7 89 7.9
Am02| 73 0.0 6.9 84 6.1 73 11.0
Am03 7.2 6.9 0.0 5.1 5.7 53 107
Am04| 65 84 5.1 0.0 6.3 53 114
AmO5 | 8.7 6.1 57 6.3 0.0 53 132
AmO6| 8.9 7.3 53 53 5.3 0.0 109
AmO7 7.9 110 | 107 114 | 13.2 109 | 0.0

Diversos coeficientes binarios utilizam o critério

“presente-ausente”

OBJETO A
coroter:
presens _aseve
carater:
Lot al|lb
OBJETO B

ousente

c d

COEFICIENTE DE SMILARIDADE
Joceord: a/‘(ln[%*:l
Otska: o/ [losbiovc]
Foger: a/«[«vb\lml =1/2¥fmin [(0+ b}, (0*cl))
COEFICIENTE DE ASSOCIACAD
Yole:  (od-b)/(06 +bc)

Pai: (od-5e)/Y[(a+b)oteNbra) (et )]
COEFICIENTE OE EQUIPARAGAD
Simples: (atd)/N

Homann: (atd=bec)/N

Sackin:  o/N

COEFICIENTE DE DISTANCIA
soxal:  Vi(bte)/N




Vo1 V02 Vo3 Vo4 V05 V06
AmOL 1 1 ) ) 9 1 AmO1 | Am02 | Am03 | Am04 | Am05 | Am06 | Am07
Am0z | 0 0 1 1 0 0 Amo1 | 1.000
Am03 0 1 1 0 0 0 AmO02 0.000 1.000
Amo04 1 1 1 1 1 0 AmO03 | 0.250 0.333 1.000
AmO5 0 0 1 1 1 1 AmoO04 | 0.333 | 0.400 | 0.400 1.000
Am06 0 1 0 0 0 1 AmO05 | 0.167 | 0.500 | 0.200 | 0.500 1.000
Amo7 0 0 1 1 1 1 AmO06 | 1.000 | 0.000 | 0.250 | 0.333 | 0.167 1.000
AmO07 | 0.167 | 0.500 | 0.200 | 0.500 1.000 0.167 1.000
Métodos pareados igualmente ponderado sdo
superiores aos demais
Ligagdo simples p— Coeficiente distancia usualmente agrupa melhor
espécimes ou amostras, enquanto o coeficiente de
Amo04 correlagio é recomentado para o agrupamento
|AmO7 entre variaveis
| Amos
AmO2 Correlagdo cofenética com valores abaixo de 0,8
AMOG indicam distorgdes significativas no dendrograma
} e, obtido.
028 04 052 064 0.76 1 i

Coeficiente de Jaccard

Analise de agrupamentos: XLStat

Aplicar a “anélise de agr /modo Q” (coefici de
correlagdo/ (agrup pareado igual pareado- UPGM)
aos dados do exercicio 01
Para o caso das amostras retiradas a uma profundidade de 0-20
cm:
1) Padronizar as variaveis: Preparac¢do de
dados/Transformagdo de variaveis/Padronizar (n-1). Usar a
matriz de dados padronizados para a analise de
agrupamentos.
2) Usar a matriz de dados originais, mas em Opgdes:
centrar/reduzir/colunas.
Comparar os dois dendrogramas resultantes.
Para o caso das amostras retiradas a uma profundidade de 60-80 n
cm: 2
i . B 1o SRS
Aplicar apenas o procedimento (2). e D
Verificar para ambos os casos se os agrupamentos encontrados
mostram algum padrdo espacial.




0-20 cm de profundidade Dados padronizados
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Dendrograma: r's (0-20)

Anilise de Cluster Aglomerativa Hierarqu

Geral | Opces | Dados faltantes | Resuitaros | Gréficos |
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Tabela de observages/varivels:

 Tebela de observagdes/varidveis
" Matriz de proximidade

Tipo de proximidade:
@ Lol

€ Intervalo: =
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oAmbas as andlises de agrupamentos

fornecem o mesmo resultado.
oComo esperado!
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Dendrograma: r's (60-80)
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Padréo de distribuicdo espacial ndo é o mesmo para ambas as profundidades °

Resultados por grupo:

G
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Exemplo com enfoque espacial

o Rhodes (1969) ao estudar o granito “Mount
Shoobridge” no norte da Australia conseguiu
mapear o corpo subdividindo-o em trés zonas
petrograficas: granodiorito marginal,
granodiorito porfiritico e adamelito
leucocratico na regiao central.

o Nesse estudo efetuou andlises quimicas para
dxidos e elementos tragos.




Granito Mount Shoobridge, norte da Australia

Dados padronizados
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Sample Loealities

a0 yds

Grupo 1: Adamelito leucocrdtico
Grupo 2: Granodiorito porfiritico
Grupo 3 : Granodiorito marginal

Dados originais

Si T Al Fe Mn Mg Ca Na K P Rb S Y Th U zZr Nb

73 008 141 064 001 017 07 366 516 003 228 180 9 16 138 112 185
716 023 146 191 002 054 161 363 459 008 193 340 6 30 10 196 176
71,3 024 146 184 002 052 121 359 493 008 218 305 7 30 85 191 199
652 046 15 403 006 216 208 345 499 022 170 58 14 39 104 273 196
646 054 158 47 008 245 248 319 536 03 176 754 15 36 89 277 209
639 052 154 455 007 214 252 31 335 028 185 766 15 41 109 207 19
636 052 155 464 007 243 22 315 518 029 134 733 15 39 92 200 20
604 066 159 568 009 278 354 324 566 038 172 917 16 34 84 301 189
596 068 167 598 008 273 392 292 517 037 165 954 17 27 86 308 174
601 065 158 611 009 352 354 306 52 038 160 916 17 20 7 261 173
554 068 158 7,67 014 417 475 217 58 037 140 828 19 22 52 241 129
568 067 161 7,53 013 407 455 236 526 035 159 903 20 24 56 255 151
575 063 159 71 011 394 399 195 599 038 155 939 20 20 6 237 161
566 068 164 748 012 462 433 198 559 039 152 1055 20 28 74 234 137
574 067 157 731 012 448 487 206 469 039 166 924 22 27 77 243 146
545 072 156 805 013 537 537 214 488 045 135 961 19 17 57 188 145
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