GENERALIZACION DE LA CLASE DE
ALGORITMOS DE FORMACION DE
CONGLOMERADOS JERARQUICOS
CON ESTRATEGIA AGLOMERATIVA

1. INTRODUCCION

los métodos de formacion de
conglomerados jerdrquicos vistos hasta
ahora en la literatura, se basan en criterios
de enlaces que sdlo toman en cuenta la
distancia absoluta entre dos conglomerados.
Esta caracteristica, obviamente daria una
medida de la cercania entre los dos
conglomerados, pero con respecto a qué?.
Ademds estos métodos no tienen una
condicion de parada natural, o seq, no tienen
criterio para determinar cudndo se ha
alcanzado un agrupamiento éptimo. En
algunos casos su objetivo es formar un
nimero de conglomerados previamente
establecido por el usuario. En ofros casos van
realizando progresivos agrupamientos hasta
que el usuario determina que se ha obtenido
uno que es satisfactorio para €l. En ninguno
de los dos casos se puede garantizar haber
alcanzado un agrupamiento éptimo.

En este trabajo se expone una generalizacion
de la clase de algoritmos de formacion de
conglomerados jerdrquicos en su estrategia
aglomerativa, que para realizar la unidn de
dos conglomerados no sélo toma en cuenta
la distancia absoluta que los separa, sino que
también considera la distancia relativa entre
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ellos con respecto al promedio de las
distancias que los separan de los demds
conglomerados. Es decir no basta que
ambos conglomerados sean los mds
cercanos o semejantes para que sean
unidos, sino que ademds deben ser
suficientemente distantes respecto de los
demds conglomerados del agrupamiento
actual. Este enfoque responde mejor al
concepto de grupo o clase, es decir, no basta
con que exista una pequefia variacion
intraclase, sino que ademds debe existir gran
separacion interclase.

Los algoritmos tendrdn un criterio de parada
natural, que ocurrird cuando en un
agrupamiento no es posible encontrar dos
conglomerados que estén lo suficientemente
cercanos con respecto al criterio de
semejanza relativa establecido por el
algoritmo y determinado por un pardmetro
suministrado por el usuario. Este pardmetro
representard un nivel de exigencia para unir
dos conglomerados. De esta forma el
algoritmo encuentra el agrupamiento Gptimo
con respecto al valor del pardmetro
suministrado por el usuario.

El menor agrupamiento que se obtiene
usando estos algoritmos estard constituido
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por dos conglomerados y no por uno como
suele ocurrir con los criterios de enlace
cldsicos. Esto es debido a que la semejanza
o cercania entre dos conglomerados,
siempre se establece con relacion al contexto
o agrupamiento en que se encuentran.

2. FUNDAMENTACION TEORICA DE LA
CLASE DE ALGORITMOS DE
FORMACION DE CONGLOMERADOS
JERARQUICOS.

Dado un conjunto U de n objetos, se quiere
agrupar sus elementos en diferentes clases,
es decir, se quiere realizar una particion de
U tal que de la pertenencia de un elemento
de U a una clase se obtenga determinada
informacion.

Se denomina esquema jerdrquico de
formacion de conglomerados a la
generacion de una sucesion de particiones
(agrupamientos) del conjunto U:

P = {P} . <A

] j=0,m

con cierto criterio de enlace y estrategia de
aglomeracién, seguin se define a conti-
nuacion.

Una vez obtenida P, corresponde a un
especialista seleccionar la particion que
mejor clasifique los elementos de U.

Para realizar un agrupamiento jerdrquico es
necesario tomar en cuenta dos aspectos: el
criterio de enlace y la estrategia, la cual
puede ser aglomerativa o divisiva.

Estrategia Aglomerativa: Esta esfrategia
comienza con la particion trivial de U, que
estard formada por n clases, cada una
infegrada por solo un elemento del conjunto
U. Utilizando un criterio de enlace se van
obteniendo diferentes particiones hasta
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llegar a la particién final, que estard
constituida por una sola clase, o se llega a
una determinada particion por medio de un
criterio de parada. En cada paso los
subconjuntos de la particion surgen de unir
dos o mds subconjuntos de la particion
precedente.

P = {P m <n, PO particién trivial

j}j=0,m

donde: P; = {Cjk} k=1lm; m;= lpj|
cjk Zch—l.r ., TeRy , Ry c {1,...,mj_]}

Estrategia Divisiva: Tiene el sentido
contrario de la anterior, es decir, parte de una
particion de U formada por una sola clase
que contiene todos los elementos del
conjunto U y mediante un criterio de
separacion llega a una determinada
particion.

2.1 Criterios de Enlace

Son las reglas que utilizan los
algoritmos para agrupar entidades en la
formacién de conglomerados. Hay varios
criterios de enlace, cada uno de los cuales
determinan un método de aglomeracion
jerdrquico. A continuacicn se explicardn
cuatro de las formas cldsicas de enlace mds
populares, asi como dos nuevos criterio de
enlaces propuestos por los autores que
determinan los algoritmos de este frabaijo.

Enlace Simple: Sea d una distancia definida
sobre los elementos del conjunto U. Este
criterio une dos conglomerados C, y C, si la
“distancia”™:

dist(Cy,Cy) = mind(x,y), x €Cy, y €C3 (2.1)
es la distancia mds pequefaq, entre todos los

pares de conglomerados de cierto agrupa-
miento.



Enlace Completo: Sea d una distancia
definida sobre los elementos del conjunto U.
Este criterio une dos conglomerados C, y C,
si la “distancia”™

dist(Cy,Cy) = maxdfx,y), x €Cy, y €Cy (2.2)

es la distancia mds pequena, entre todos los
pares de conglomerados de cierto agrupa-
miento.

Enlace Promedio: Sea d una distancia
definida sobre los elementos del conjunto U.
Este criterio une dos conglomerados C, y C,
si la “distancia™

dist(Cy,Cq)  —— Y

3 i e Gy, E‘._
C1oC21 (xy)e€y <o \ , (2.3)

es la distancia mds pequefia, entre todos los
pares de conglomerados de cierto
agrupamiento.

Enlace Centroide: Sea d una distancia
definida sobre los elementos del conjunto U.
Este criterio une dos conglomerados C, y &,
si la “distancia”:

dist(C1,C, d(Cl,Cg) 2.4

donde C, es el centroide de C, y C2 es el
centroide de C,, esla distancia mds pequefa,

entre todos los pares de conglomerados de
cierto agrupamiento.

3. GENERALIZACION DELOS CRITERIOS
DE ENLACES.

Hasta aqui hemos visto algunos de los
criterios de enlaces mds populares. En todos
ellos para realizar la union de dos
conglomerados, sélo toman en cuenta la
distancia absoluta que los separa, sin
considerar cuan distintos o separados estdn
de los demds conglomerados.

A continuacion aparecen los nuevos criterios
de enlace, los cuales se basan en la filosofia
de trabajo expuesta en la introduccion. El
primero de ellos representa wuna
generalizacion de los criterios de enlace
cldsicos vistos anteriormente, y de otros que
no se han referido aqui. Esto significa una
generalizacion de la filosofia de trabajo de
los algoritmos de formacién de
conglomerados jerdrquicos. El segundo es
mds especifico, pero también se basa en la
misma idea.

Criterio de Enlace Generalizado: Sea d
una distancia definida sobre los elementos
del conjunto U. Sea dist cualquiera de las
distancias entre conglomerados definidas en
(2.1), (2.2), (2.3) y (2.4). Sea = un pardmetro
entre 0 y 1. Sean los conglomerados L
los que tuvieron la distancia dist minima entre
todos los pares de conglomerados. Sead el
promedio de las distancias entre el conglo-
merado C, y los demds conglomerados
del cgrupomlemo actual excluyendo a C,.
Sea d, el promedio de las distancias entre eI
conglomerado C, y los demds conglome-
rados del agrupamiento actual excluyendo
a C,. Este criterio une los conglomerados C,
y C, si se cumple la siguiente condicién:

dist(C1,Cp) < a - min{d_l, E}

De esta forma se estd condicionando la unidn
de los dos conglomerados mds cercanos, al
cumplimiento de la desigualdad, que
representa el criterio de semejanza relativa
entre estos conglomerados, respecto al resto
de los conglomerados del agrupamiento
actual. Mientras mds pequefo sea el
pardmetro =, éste constituird una condicion
mds exigente para unir dos conglomerados.
Si« fuera 1, esta generalizacion se reduciria
a la filosofia cldsica, es decir funcionaria de
la misma forma que los criterios de enlace
cldsicos.
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Otro Criterio de Enlace: Sea d una
distancia definida sobre los elementos del
conjunto U. Sea dist la distancia entre
conglomerados definida en (2.3). Sea oc un
pardmetro entre O y 1. Sean los conglome-

d(x,y)+

= d(xy)+ 2
(x,¥)eC1 =C

(x,y)eCaxCo

rados C,, C, los que tuvieron la distancia (2.3)
minima entre todos los pares de
conglomerados. Este criterio une los
conglomerados C, y C, si se cumple la
siguiente condicion:

d(x,_v] 5 d(x,y)

(x,y)€Cq -(‘-k.:(x.y}eoz xCk
k=1, k#2

(%,y)€C1 xCy
[C1]-e2f + [lClU * UCzD
2 2

Esta condicion, aunque larga de escribir, es
fdcil de enunciar. El promedio de las distan-
cias entre todos los pares no ordenados de
elementos del nuevo conglomerado, no pue-
de exceder el promedio de las distancias
entre tfodos los pares no ordenados com-
puestos por un elemento del nuevo conglo-
merado y otro de su complemento multipli-
cado por un pardmetro oc entre Oy 1. El
pardmetro =« tiene el mismo significado que
en el caso anterior. De no cumplirse esta con-
dicién los dos conglomerados mds cercanos
no podrdn ser unidos, pues no se garantiza
que esten, para ese =, suficientemente se-
parados del resto de los conglomerados, o
sea no se garantiza que constituyan un gru-
po dentro de la muestra.

Como estos dos criterios de enlace son apli-
cables a la estrategia aglomerativa, gene-
ralmente parten de la particidn trivial, o seq,
de la particion formada por n conglomera-
dos, cada uno integrado por un solo elemen-
to, y van creando sucesivas particiones has-
ta que en cierta particion, ningun par de con-
glomerados cumple con la condicidn.

4. FORMALIZACION DEL ALGORITMO
DE FORMACION DE CONGLO-
MERADOS JERARQUICOS BASADO
EN EL CRITERIO DE ENLACE
GENERALIZADO.

El criterio de enlace generalizado conduce
aun algoritmo de agrupamiento, cuya idea
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<a-

(caf+leql)-un (e ucs)

central consiste en unir los dos
conglomerados mds cercanos, siy sélo si,
ambos estdn de forma relativa a la
distancia entre ellos, lo suficientemente
alejados del resto de los conglomerados.

Formalicemos la idea: sea dist una
distancia entre conglomerados que podria
ser cualquiera de las ya definidas en la
seccion de fundamentacion tedrica ya
vista. Sea oc un pardmetro entre Oy 1, con
el mismo significado ya explicado en la
seccion anterior. Sean C'D y C los dos
conglomerados que por la distancia
anterior resultaron ser los mds cercanos,
entonces la condicion necesaria y suficiente
gue ademds de su cercania necesitarian
para ser unidos es:

dist(Cp,Cq) <a- min{dp, dq}

donde dseria el promedio de las distancias
entre el conglomerado Cp y los demds
conglomerados excluyendo a Cq, y dg4 seria
el promedio de las distancias del conglo-
merado C,a los demds conglomerados
excluyendo a T

Por lo tanto no basta con la cercania entre
dos conglomerados para que éstos puedan
ser unidos, sino que ademds ellos deben
estar suficientemente separados de los
demds conglomerados.



4.1  Algoritmo

1. Formar un agrupamiento inicial.
Dada una muestrau = {01,0;,..,0,}, gene-
ralmente se comienza por el agrupamiento
trivial P]_ = {{01 },{02 },..., {On }}

Especificar una valor para o« entre 0 y 1.
Inicializar el nivel de agrupamientoi = 1.

Sea dist una distancia entre conglomerados
que puede ser cualquiera de las definidas
en la seccion de fundamentacion tedrica.

Se almacenard ademds la siguiente
informacion que representa una relacidn
enfre cada par no ordenado de
conglomerados distintos. En los pasos

siguientes quedard aclarado su papel en el
algoritmo.

R(Cp.Cq) = NO_CONSIDERADA, para todo p, q p=q.

2. Seleccionar los dos conglomerados C,
C, P=q del agrupamiento actual Pi con
dismncnodwt(c,,,C,l)mlnlmo entre todos los
pares no ordenados de conglomerados que

cumplen que R(C},Cq) = NO_CONSIDERADA.

Si no es posible encontrar dos conglome-
rados para ser seleccionados ir al paso 7.

Sean C, C, los conglomerados seleccionados.

3. Calcular end, el promedio de las
distancias de C, al resto de los conglome-
rados excluyendo a Cy, .

Calcular end, el promedio de las distancias
deCy, al resto de los conglomerados
excluyendo acC

4. Verificar el cumplimiento de la
desigualdad:
dist(Ca,Cb) <o min{a,a}

Sila desigualdad se cumple ir al paso 5;
de lo contrario ir al paso 6.

5. Unir los conglomerados C_ y C, dela
siguiente forma:

C, = C, v C,, posteriormente actualizar el
agrupamiento P,y = P\ Cp, e incrementar i.
Realizar las siguientes actualizaciones:

Recalcular las distancias del nuevo
conglomerado C, al resto de los conglo-
merados.

R(Cp.Cq) = NO_CONSIDERADA para todo par
no ordenado (C,, C,) del agrupamiento
actual

Ir al paso 2.

6. Marcar la relacion entre los conglo-
merados C, y Cy, de la siguiente forma:

R(C,,C},) = CONSIDERADA
Ir al paso 2.

7. Dar como resukado el agrupamiento
actual Pi.
FIN.

5. COMPARACION CON METODOS
TRADICIONALES.

Para realizar la comparacion se usaron dos
ficheros de datos de un problema caracteri-
zado por 13 variables, y ademds con infor-
macidn de clases. Estos ficheros contenian
250y 136 casos respectivamente separados
en dos clases bien definidas previamente por
un especialista. Cada fichero trata en cues-
tion individuos enfermos y sanos de
disfuncion cerebral y las variables constitu-
yen posibles factores de riesgo de esa en-
fermedad con un nivel medicion continuo. El
primer fichero contiene 85 casos de indivi-
duos enfermos y 165 de individuos sanos y
el segundo contiene 45 casos de individuos
enfermosy 91 de sanos, es decir cada fiche-
ro contiene un conjunto de elementos sepa-
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rados en dos grupos bien definidos por un
experto.

Para realizar la validacién del nuevo enfo-
que de agrupamiento se seleccionaron dos
métodos pertenecientes a la clase de los
algoritmos de formacidn de conglomerados
jerdrquicos. Estos son los determinados por
los criterios de enlace Promedio y Centroide
ya vistos en la seccién de Fundamentacion
Tedrica. Estos métodos cldsicos fueron com-
parados con sus métodos homdlogos res-
pectivamente, es decir los determinados por
el nuevo criterio de enlace generalizado para
las distancias entre conglomerados presen-
tes en los enlaces Promedio y Centroides. En
todos los casos se usé como distancia entre
elementos de la muestra la distancia
euclidiana.

Las comparaciones fueron realizadas
analizando los agrupamientos de cada uno

de los métodos para 2, 3 y 4 conglomerados.
En el caso de los métodos cldsicos que
generan una Unica secuencia de
agrupamientos se escogieron |os que
contenian el nimero de conglomerados
especificados. Con respecto a los nuevos
criterios de enlace, fueron ejecutados para
los a mds pequefos, que dieron como
resultados agrupamientos con ese numero
de conglomerados respectivamente. El
objetivo fundamental fue detectar si a esos
niveles de agrupamientos los algoritmos
eran capaces de reconocer la existencia de
los dos grandes grupos. El criterio que
tomamos para verificar la eficiencia de los
agrupamientos fue comparar €éstos con la
clasificacién dada por el especialista en
enfermos y sanos.

Comenzaremos la comparacion con los re-
sultados obtenidos del fichero de datos for-
mado por 250 elementos de la muestra.

Criterio de Enlace: Promedio. Distancia entre elementos: Euclidiana
Formacion de dos conglomerados

Méetodo Cldsico

Clase 1 Clase 2
Conglomerado 1 84 165
Conglomerado 2 1 0

Método Generalizado (o. = 0.78)

Clase 1 Clase 2
84 165
1 0

Formacion de tres conglomerados

Metodo Cldsico

Clase 1 Clase 2
Conglomerado 1 84 162
Conglomerado 2 1 0
Conglomerado 3 0 3

Método Generalizado (o = 0.75)

Clase 1 Clase 2
3 163
81 2
1 0

Formacion de cuatro conglomerados

Meétodo Cldsico

Clase 1 Clase 2
Conglomerado 1 10 157
Conglomerado 2 74 5
Conglomerado 3 1 0
Conglomerado 4 0 3

En el andlisis anterior se destacan los
siguientes casos: en la formacion de tres
conglomerados usando el criterio de
enlace Promedio, el algoritmo genera-
lizado logra reconocer los dos grandes
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Método Generalizado (o = 0.70)

Clase 1 Clase 2
3 162
81 2
1 0
0 1

grupos y el método cldsico no; en la
formacidn de cuatro conglomerados el
método generalizado logra reconocer con
mayor eficiencia que el método cldsico
ambos grupos.



Criterio de Enlace: Centroide. Distancia entre elementos: Euclidiana
Formacicn de dos conglomerados

Método Cldsico
Clase 1

Clase 2
Conglomerado 1 84 165

Conglomerado 2 ] 0

Método Generalizado (o« = 0.74)

Clase 1 Clase 2
84 165
1 0

Formacion de tres conglomerados

Método Cldsico

Clase 1
Conglomerado 1 84 164
Conglomerado 2 1 0
Conglomerado 3 0 1

Clase 2

Método Generalizado (o« = 0.70)

Clase 1 Clase 2
84 164
1 0
0 1

Formacion de cuatro conglomerados

Método Cldsico

Clase 1
Conglomerado 1 6 156
Conglomerado 2 78 8
Conglomerado 3 1 0
Conglomerado 4 0 1

En la tabla anterior en la comparacion de los
métodos con el criterio de enlace centroide,
no se aprecia superioridad en la formacidn
de 2 y 3 conglomerados, sin embargo en la
formacion de 4 aunque ambos reconocen los

Clase 2

Método Generalizado (o = 0.68)

Clase 1 Clase 2
3 160
81 4
] 0
0 1

dos grandes grupos, el método generalizado
lo hace con mayor eficiencia.

A continuacion mostramos los resultados

comparativos para el fichero de datos de 136
elementos.

Criterio de Enlace: Promedio. Distancia entre elementos: Euclidiana
Formacion de dos conglomerados

Meétodo Cldsico

Clase 1 Clase 2
Conglomerado 1 32 2
Conglomerado 2 9 93

Método Generalizado (« = 0.95)

Clase 1 Clase 2
38 2
3 93

Formacion de tres conglomerados

Metodo Cldsico

Clase 1 Clase 2
Conglomerado 1 32 2
Conglomerado 2 7 %0
Conglomerado 3 2 3

Méetodo Generalizado (o = 0.925)

Clase 1 Clase 2
38 2
1 90
2 3

Formacion de cuatro conglomerados

Método Cldsico

Clase 1 Clase 2
Conglomerado 1 7 89
Conglomerado 2 7 1
Conglomerado 3 25 2
Conglomerado 4 2

Método Generalizado (o = 0.85)

Clase 1 Clase 2
1 90
7 0
31 2
2 3
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En este caso especifico, en todos los andlisis
fueron reconocidos ambos grupos, pero

siempre la eficiencia del método genera-
lizado fue significativamente superior.

Criterio de Enlace: Centroide. Distancia entre elementos: Euclidiana
Formacion de dos conglomerados

Método Cldsico

Clase 1
Conglomerado 1 39
Conglomerado 2 2

Clase 2

Método Generalizado (o = 0.77)

Clase 1 Clase 2
39 95
2 0

Formacion de tres conglomerados

Meétodo Cldsico

Clase 2

Método Generalizado (« = 0.75)

Clase 1 Clase 2
2 93
38

1

Formacion de cuatro conglomerados

Clase 1
Conglomerado 1 38
Conglomerado 2 2
Conglomerado 3 1
Método Cldsico
Clase 1
Conglomerado 1 33
Conglomerado 2 5
Conglomerado 3 2
Conglomerado 4 1

En este Ultimo andlisis tenemos que destacar
el caso en que se formaron tres
conglomerados y en el cual el método
generalizado reconocio los dos grandes
grupos y el método cldsico no. En la
formacion de cuatro conglomerados se
reflejd una mayor eficiencia en el agrupa-
miento del método cldsico.

Como hemos podido apreciar los resultados
en todos los casos, han sido mejores o
iguales por parte del método generalizado.
En la mayoria de los agrupamientos el
método generalizado para el a indicado ha
reconocido mejor los dos grupos definidos
que el método cldsico y por supuesto ha
cometido menos errores en el momento de
ubicar los elementos de ambas clases
definidas por los expertos y comprobado por
la prdctica en los grupos formados.
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Clase 2

Método Generalizado (o = 0.68)

Clase 1 Clase 2
34 0
2 93
4 0
2

6. Conclusiones

Fue realizada una generalizacion a la clase
de algoritmos de formacion de
conglomerados jerdrquicos con estrategia
aglomerativa. Esta se basa en una idea que
obedece a las propiedades que debe cumplir
cierta muestra que realmente esté distribuida
formando grupos o clases bien definidas.
Esta idea es la de que los grupos o clases no
sélo posean una pequefia variacién
intraclase, sino que ademds mantengan
suficiente separacion interclase.

Los algoritmos basados en este enfoque
unen los dos conglomerados mds cercanos,
siy sdlo si cumplen cierta condicidn, en la que
la distancia que los separa debe ser menor
que el promedio de las distancias de cada
uno de ellos a los demds conglomerados de



la muestra, multiplicado por cierto factor o
entre Oy 1. En el caso de a = 1, el algoritmo
se comporta exactamente como los métodos
cldsicos. Estos métodos generalizados tienen
un criterio de parada natural, que ocurrird
cuando en un agrupamiento no es posible
encontrar dos conglomerados que estén lo
suficientemente cercanos con respecto al
criterio de semejanza relativa establecido por
el algoritmo y determinado por el pardmetro
asuministrado por el usuario. Este pardmetro
representa un nivel de exigencia para unir
dos conglomerados.

Esta idea puede extenderse para realizar la
union de dos conglomerados utilizando la
dispersicn de los elementos que pertenezcan
a ellos. Los dos conglomerados candidatos
a unirse serdn los que cumplan que al ser
unidos forman un conglomerado con minima
dispersicn de sus elementos, comparado con
los que puedan formarse por la unién de
todos los pares no ordenados de conglome-
rados del agrupamiento actual. La condicidn
que debe satisfacerse para que sean
definitivamente unidos es que el futuro
conglomerado cumpla que la dispersicn de
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respectivamente separados en dos clases.
El criterio que tomamos para verificar la
eficiencia de los agrupamientos, fue
comparar €stos con las clases previamente
determinadas por el especialista vy
comprobadas en la prdctica. En todos los
casos se obtuvieron resultados mejores o
iguales por parte de los algoritmos
generalizados en relacién con los cldsicos.
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