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Hierarchikus osztalyozas

(A “természet rendjének’” keresése)

Az objektumok egyszerli felosztasan tulmenden a klasszifikaciotol azt is elvarhatjuk, hogy
megmutassa az egyes osztalyok kozott fennalld kapcsolatokat is. Erre kétféle modon van le-
hetdséglink, az exkluziv és az inkluziv hierarchidk révén (Mayr 1982, Panchen 1992). Az elsé
esetben a csoportokat egy linearis rendezési relacié allitja sorba, és ez a sorbarendezés lesz az
egyediili tobblet, amit az egy¢bként nem-hierarchikusnak is felfoghaté osztalyozashoz hozza-
tesziink. Tipikus példa a rendfokozatok hierarchidja: egy katona csak egy csoportba tartozhat
(vall-lapjanak megfelelden) amely a magasabb rendfokozatiaknak aldrendeltje, az alacso-
nyabb rendfokozatiaknak felettese. A biologidban sem ismeretlen az exkluziv hierarchia; gon-
doljunk a régen oly népszerl fejlettségi sorokra (“scala naturae”). Példaul, az allatvilag
hierarchidjaban legel6l “természetesen” maga az ember szerepel, majd a f6emldsok, a tobbi
eml6s, a madarak, stb. kovetkeznek, az egysejtiiekkel bezardlag (innen szarmazik régies
neviik: “véglények™). Konyviinkben ezzel a tipusu hierarchiaval nem foglalkozunk tébbet, és
a hangsulyt az inkluziv osztalyozédsokra helyezziik. Az inkluziv hierarchidban is van egy ren-
dezettség: a kisebb osztalyok nagyobb osztalyokba vannak beagyazva. Egy objektum érte-
lemszeriien tobb osztdlyba is beletartozik, a kiilonb6zd hierarchikus szinteknek megfelelden.
Ez a tipus is régen ismert a bioldgidban, s példaként elegendd, ha a klasszikus rendszertani
kategoriak (faj, genuszl, csalad, rend, osztaly, torzs) jol ismert kapcsolatrendszerére gondol-
unk. Az inkluziv hierarchia particiok sorozatanak is felfoghato, és egy klasszikus logikai mii-
velettel, a divizid szukcessziv alkalmazasaval allithatd eld. Mint majd rovidesen latni fogjuk,
a divizio csak egy — és nem is a legfontosabb — mddja a hierarchia eldallitasanak.

Az inkluziv hierarchia-alkotas legalabb olyan természetes képességiink, mint a parti-
ciondlas. Az osztalyok hierarchidba rendezése tovabbi konnyitést jelent a benntinket kortl-
vev) vilagban valo tajékozddashoz, s korantsem korlatozodik a tudomanyos gondolkodésra.
A hierarchidk konnyt intuitiv értelmezhet6sége az egyik oka annak, hogy a hierarchikus osz-

1 Magyar sajatossag: a genusz a novényeknél “nemzetség”, az allatoknal viszont “nem”, de ez az elkiiloniilés
nehezen lesz tarthaté a legiijabb makrotaxondmiai fejlemények tiikrében.
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5.1 abra. Hierarchikus osztalyozasok abrazolasanak alternativ lehetdségei.

talyozas kozponti szerepet tolt be a sokvaltozds adatstruktirak feltarasaban is. El6nyiik, hogy
— ellentétben az eldz6 fejezet modszereivel — az osztalyok szamat v. mas paramétert nem kell
elére megadnunk. Konnyt szivvel ajanlhatdk tehat a célbdl, hogy segitségiikkel gyors, kezdeti
eredményre jussunk az adatelemzés hosszadalmas folyamataban. Mint a jelen fejezet példai is
szemléltetik majd, nincs kitiintetett hierarchikus eljaras, ami barmely esetben alkalmazhato
lenne, tehat érdemes tobb modszert is alkalmazni egyidejlileg. De még ekkor is fennallhat az
a veszély, hogy félrevezetd eredményt (rossz szdval: “miterméket”) kapunk (lasd Everitt
1980, ill. a példak), s ezért a hierarchikus modszerek csak az ordinacids eljarasokkal ki-
egészitve ajanlhatok még akkor is, ha vizsgalodasunk végsé célja az osztalyozas (pl. taxo-
némia).

A hierarchikus osztalyozas tobbféleképpen abrazolhat6, példaul egymasba agyazott sik-
idomok segitségével (“kontur-diagram”, 5.1a abra). Ennek megrajzoldsa azonban sok osztaly
esetén nehézkes €s csak az osztalyok topologiai viszonyai latszanak. A legéltalanosabb és job-
ban interpretalhato abrazolas® dendrogramok segitségével torténik (5.1b-c dbra). A dendro-
gram egy fa-graf, melynek végsd (termindlis) szogpontjai (“levelei”) az osztilyozott
objektumoknak felelnek meg3. A kontir-diagramokkal ellentétben a dendrogram az osztalyok
kozotti kapesolatot (pl. tdvolsdgot, hasonldsdgot) numerikusan is ki tudja fejezni: ezt a den-
drogram belsd szogpontjainak magassdga jelzi a vertikdlis tengelyen felmérve (“hierarchikus
szint”). Ez a magassag jobban latszik, ha az éleket derékszogben megtorjiik, amint az az 5.1b
abran is 1athatd. Ezzel teljesen egyenértékd az 5.1c dbra dendrogramja, bar ez az dbrazolasmaéd
csak akkor célszer(i, amikor nem tulajdonitunk kiilonosebb jelentdséget a szinteknek, mert az
elagazasok rendszerén van a hangsuly (pl. kladogramok, 6. fejezet). A dendrogram voltakép-

2 Vannak még mas lehetdségek is, pl. a “jégesap” diagramok (Ward 1963, Johnson 1967), de ezekre itt nem tériink
ki. A kontur diagramok egyébként nem vetenddk el teljesen; az ordinacids térben alkalmazva hatékonyak

3 Abelsé szogpontok nem azonosithatok a vizsgalatban szerepld objektumokkal. Az ilyen grafokat a szakirodalom
n-fa néven ismeri (n objektumra, vo. Bobisud & Bobisud 1972), ellentétben a minimalis feszitéfaval (5.4.3 rész),
amelyben csak annyi szogpont van, amennyi az objektumok szama. n-fak a késébb emlitendd additiv fak is.
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pen egy specidlis fa-graf, mert “gyokere” is van, a levelektdl legtdvolabb esd szogponthoz
tartoz6 €l (mint majd latni fogjuk az 5.4.3 részben, a gyokér nélkiili faknak is van szerepe a
sokvaltozds adatelemzésben). A fat rendszerint “lombozataval lefelé” szoktak felrajzolni, azaz
alevelek vannak legalul és a gyokér legfelill; a jelen kotet is tobbnyire ezt a konvencidt koveti.
Az abrazolas persze forditva is torténhet sot, a dendrogram fekvo helyzetd is lehet; mindez
teljesen a rajzold izlésére van bizva®. Bizonyos mértékben az objektumok sorrendje is
onkényes: a belsd szogpontokhoz tartozd rész-fak elfordithaték a tobbihez képest (2’"71-
féleképpen). (A szogpontok felrajzolasa egycébként felesleges is). Ugyanazon hierarchikus
osztalyozasnak tehat igen nagyszamu de azonos tartalmu abrazolasa lehetséges. Ezek koziil a
“legesztétikusabb”, a legattekinthetobb elrendezést érdemes valasztani (5.2 abra), ezt
rendszerint a dendrogramot rajzold szamitdgépes rutin automatikusan elintézi szamunkra.

A dendrogram dichotomikus, ha minden bels6 szogponthoz harom él tartozik (amint ez az
5.1b-c és az 5.2a-b abran lathatd). Ha van olyan szogpont, amelyhez ennél tobb él fut, akkor
politomikus dendrogramrdl beszéliink (5.2c dbra). Az adatok szerkezete és maga a modszer is
megszabhatja, hogy a dendrogram dicho- vagy politomikus lesz-e, pl. a kladisztika tobb
eljarasa (6. fejezet) szigortian dichotomikus fak eloallitasat célozza. A jelen fejezetben targyalt
modszereknél a politomikus rész-fak jelentkezése a dendrogramban hatarozott jelentésii, mert
az adatstruktura bizonyos tulajdonsagaira utalhat.

A dendrogramok kapcsan egy specidlis metrika-tipusrdl is beszélniink kell. Barmely den-
drogram felirhato egy szimmetrikus matrix, E, formajaban, amelyben ejx az a legalacsonyabb
hierarchikus szint, amelynél a j és k objektumok még egy osztalyba tartoznak. Ha barmely
harom objektumra, fiiggetlenl attdl, hogy melyiket jeloljiik /#-val, j-vel, illetve k-val, az alabbi
egyenlétlenség teljesiil:

4 Sneath & Sokal (1973) immar klasszikus numerikus taxondmia konyvében példaul a harom abrazolasmod
egészségesen keveredik egymassal.
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ejx <max { enj, enk } 5.1)

akkor a dendrogrammal implikalt e fiiggvény ultrametrika (Johnson 1967). A haromszog-
egyenlétlenség axiomajanal szigorubb megszoritast jelentd fenti 9sszefiiggés valdjaban azt fe-
jezi ki, hogy barmely objektumharmast megvizsgalva két tavolsagértéket egyenlének talalunk,
a harmadik pedig sziikségképpen nem lehet nagyobb a masik ketténél. Mindez a dendrogra-
mon a hierarchikus szintek monoton ndvekedésében nyilvanul meg. Vannak olyan hierar-
chikus osztalyozé mddszerek (pl. a centroid eljaras), amelyeknél a fenti egyenldtlenség nem
mindig all fenn, ami a dendrogramon visszafordulasok (“reversal”) formajaban jelentkezik
(5.9 abra). Ebbol nem kovetkezik az, hogy az illetdé mddszer “rossz”, hiszen a példaként em-
litett mddszer nagyon is értelmesen jellemezhetd geometriailag. A dendrogramon esetlegesen
jelentkez6 sok visszafordulds természetesen megneheziti az eredmény értékelését.

5.1 A hierarchikus osztalyozé algoritmusok fébb tipusai

Hierarchikus osztalyozasok eldallitasara nagyon sok eljaras koziil valaszthatunk. Ezeket a
modszereket az alapalgoritmus jellege szerint sokféleképpen jellemezhetjiik, s akar hierar-
chikusan osztalyozhatjuk is.

Agglomerativ versus diviziv algoritmusok

Az osztalyozas folyamata alapvetéen kétféle lehet. Az agglomerativ algoritmusok kiin-
dulasképpen minden objektumot kiilon osztalynak tekintenek, s az egyes 1épésekben ezeket az
osztalyokat paronként vonjak 6ssze névekvd tagszamu csoportokba a kozottilk mért tdvolsag
(v. mas mérték, pl. homogenitas) figyelembevételével. Az agglomerativ osztalyozas utolso
1épésében minden objektum egy osztalyba keriil. A diviziv algoritmusok éppen forditva jarnak
el: kezdetben az 6sszes objektum egy osztalyt alkot, amelyet alkalmas mddon két osztalyra
bontunk, ezeket tovabbi divizidval még kisebb csoportokra osztjuk fel, s a felosztast addig
folytatjuk, amig az egyelemi osztalyokhoz el nem jutunk (bar a felosztast eldbb is abbahagy-
hatjuk valamilyen leallitasi feltétel alapjan). Egyik esetben sincs javitasi lehetdség az elemzés
kozben: ha két objektum az elején egy csoportba kertilt (agglomerativ modszerek), ill. elvalt
egymastol (diviziv modszerek), akkor azon mar nem lehet valtoztatni akkor sem, ha az egy
masik szinten eldny6s lenne. Az ember szubjektiv osztalyozo tevékenysége a diviziv
eljarasokhoz all kozelebb, a klasszifikacid szamitdgépes végrehajtasa viszont az agglomerativ
modszerekkel tiinik egyszertibbnek.

Monotetikus versus politetikus osztalyozdasok

Ha az osztalyozas egyes 1épései egy kitiintetett tulajdonsag szerint hoznak 1étre csoportokat,
akkor monotetikus klasszifikaciorol beszéliink. Az osztalyokon belill az objektumok sziik-
ségképpen azonosak erre a tulajdonsagra nézve. A politetikus algoritmusok esetében viszont
tobb valtozo “egyiittes véleménye” alakitja ki a csoportokat, az osztalyon beliil nem kell telje-
sen megegyezniitk minden objektumnak egy valtozora sem, mert az objektumok hasonldsaga,
ill. a sokdimenzids térbeli tavolsaga a dontd. Az agglomerativ eljarasok mindegyike
politetikus (bar elvileg monotetikus is elképzelhetd, de ennek kevéssé lenne értelme), a diviziv
modszerek kozott viszont egyarant talalunk mono- ill. politetikusakat is. A régebbi oszta-
lyozasok (akar pl. a Linné-féle torzsek) szigor monotetikus felosztasi elvéhez képest a
politetikus klasszifikacid jelentds — de mondhatni: sziikségszeri — engedménynek szamit.
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5.2 Agglomerativ modszerek

Az agglomerativ klasszifikacid soran kétféle stratégia képzelheto el: a tavolsdg-optimalizalo
eljarasok nemcsak az objektumok kozott, hanem a folyamat soran képz6do osztalyok kozott
is tavolsagokat (ritkdbban: hasonldésagokat) mérnek (“route-optimizing methods”, Williams
1971; d-SAHN modszerek, Podani 1989b, mely névben a betiiszo a “sequential, agglomera-
tive, hierarchical and nonoverlapping” jelzék kezddbetliibdl alakult ki, v6. Sneath & Sokal,
1973). Az osztalyozas egyes 1épéseiben a tavolsdg minimalizalasa (vagy a hasonlosag maxi-
malizalasa) a cél. E mddszereknél dontd, hogy miképpen szamitjak ki a két v. tobbelemii
csoportok kozotti tavolsagokat (5.5 ébra, 5.1 tablazat), s geometriailag rendszerint jol értel-
mezhetok. A homogenitds-optimalizalé (=heterogenitas minimalizalo) modszerek, bar kiindu-
lasképpen ugyanugy tavolsag (hasonlosag) matrixot alkalmaznak, az osztalyok kozott mar
nem tavolsagokat mérnek. Két objektum vagy osztaly 6sszevonasanak az ugyanis a feltétele,
hogy a kapott uj osztaly valamilyen “homogenitasi” mérészama optimalis legyen a tobbi le-
hetséges 6sszevonashoz képest (7-SAHN modszerek, Podani 1989b). Ilyen mérészam lehet a
variancia, az entropia vagy az osztalyon beliili atlagos hasonldésag (gondoljunk vissza a 3.7
alfejezetre). E mddszereknek nehézkes — vagy nem is 1étez6 — a geometriai interpretacioja.

Mieldtt a konkrét algoritmusokat bemutatnank, meg kell ismerkedniink néhany tovabbi
alaptulajdonsagukkal is, amelyek mar inkabb az osztalyozas technikai kivitelezésével kapcso-
latosak, s nem feltétleniil érintik az elveket. E16szor az adattarolasi lehetdségeket emlitjiik meg
(5.3 abra). Legkisebb memoriaigénye van azoknak a modszereknek, amelyek a tavolsagmatrix
kiszamitasa utdn mar nem kérik tobbet a nyers adatokat; ekkor a dendrogram felépitéséhez a
tavolsagmatrixba kezdetben beirt informacio is elegendd, s e matrix értékei irodnak feliil az
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algoritmus egyes Iépéseiben (5.3a abra). E modszereket kombinatorikus algoritmusok néven
ismeri az osztalyozas szakirodalma (Williams 1971, Lance & Williams 1966); e — kissé fél-
revezetd — név arra utal, hogy az osztalyok kozotti tavolsagok vagy a homogenitas értékek a
matrix kezdeti értékeibdl “kombindlhatok ki~ alkalmas formuldk segitségével. Az algorit-
musok kovetkezo csoportja az adatmatrix ¢s a tavolsagmatrix egyidejii tarolasat igényli (5.3b
abra). Ekkor, az osztalyozas egyes Iépéseiben a tdvolsagmatrix atszamitdsdhoz tovabbra is
sziikség van az eredeti adatokra (“stored data approach”, Anderberg 1973). A centroid
mddszernek, példaul, jol ismert mindkét valtozata. A harmadik algoritmuscsoport két szim-
metrikus matrix egyidejii tarolasat igényli (Podani 1989a, 1994, 5.3c abra). A nyers adatokra
a tavolsagmatrix kiszamitdsa utan mar nincs sziikség, a tavolsagmatrixbdl azonban egy ujabb
matrixot kell kiszadmitanunk az osztalyozas minden egyes lépésében. Erre példa az osztalyok
kozotti és az osztalyokon beliili tavolsagatlagok hanyadosanak minimalizalasa (5.2.4 rész):
ekkor a masodik szimmetrikus matrix tartalmazza az dsszes lehetséges paronkénti 6sszevonas
utan ad6do ilyen atlagokat.

Tovabbi szempont lehet az, hogy az analizis egyes 1épéseiben hany 6sszevonast hajtunk
végre. Elso kozelitésben azt gondolhatnank, hogy minden 1épésben csak azt az objektum-
(vagy késobb: osztaly-) part keressiik ki, amelyre legkisebb tavolsagérték adddik, s csak ezeket
vonjuk 6ssze (legkdzelebbi par algoritmus). Bizonyos mddszerek azonban jelentékenyen fel-
gyorsithatdk, ha a kélecsonosen legkozelebbi parokat 6sszevonjuk akkor is, ha a kozottik mért
tavolsag messze nem a legoptimalisabb a matrixban (azaz, ha az A osztalyhoz B van a
legkozelebb, és viszont; reciprok-pdr algoritmus). Bruynooghe (1978) és Gordon (1987) mu-
tatta meg, hogy mely mddszerekre alkalmazhato ez a felgyorsitas az eredmény megvaltozasa
nélkil (5.1 és 5.2 tablazatok utolsé oszlopai).

Az agglomerativ osztalyozas egy kritikus, és gyakran figyelmen kiviil maradd problémaja
az egyezések feloldasa. Egyezésnek (“fie””) nevezziik azt a — binaris adatok esetében nem ritka
— esetet, amikor a legkisebb tavolsagérték tobb helyen is szerepel a matrixban. Ekkor sok
modszer 6nkényesen kivalasztja valamelyiket, s az ahhoz tartozo két osztalyt vonja Ossze.
Nem kell hangstlyoznunk, hogy ez a dontés nagymértékben befolyasolhatja a kapott ered-
ményt (Podani 1980, ad meg egy konkrét conologiai példat). Ha valamelyest objektiven
akarunk donteni, akkor figyelembe kell venniink az alabbiakat.

Az egyezéseket legjobban grafokkal illusztralhatjuk (Podani 1989a). Tekintsiik a szoban-
forgd objektumokat egy G “egyezés graf” szogpontjainak. Két pont koz6tt akkor legyen €l, ha
a megfeleld tavolsag éppen minimalis a tavolsagmatrixban. A négy lehetséges alapesetet az
5.4 abra foglalja Gssze.

a b c d

5.4 4bra. Az agg-
lomerativ  osztalyo-
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egyezések  kiilonfé-
le tipusai (Podani
1989a).
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a) G egy teljes graf (minden sz6gpont dssze van kotve a tébbivel);

b) G-ben izolalt részgrafok vannak, azok mindegyike 6nmagaban teljes;
¢) G-ben az izolalt részgrafok legalabb egyike nem teljes; és

d) G nem teljes graf, de nem esik szét izolalt részgrafokra sem.

Az a-b esetekben az egyezések feloldasa eléggé egyértelmil: egy t6bbszords fiizioval minden
objektumot Gsszevonunk (a eset) vagy pedig szimultan (egyidejii) fuzidkkal tobb osztalyt
alakitunk ki egyszerre, amelyek mindegyike egy részgrafnak felel meg (b eset). A masik két
szituacioban kétféle megoldas is lehetséges:

— az egyszerti lanc feloldds annyi csoportot hoz 1étre, amennyi részgraf van (3 ill. 1 csoport az
5.4c-d abran).

— a szuboptimadlis fiizié révén figyelmen kiviil hagyjuk az egyez6 tavolsagértékeket, s a kovet-
kez0 legkisebb tavolsagot keressiik meg a matrixban, melyre nézve mar nincsenek egyezések.

Ha tehat kétségeink vannak az analizis egyértelmiiségét illetden — s ez kiilondsen prezen-
cia/abszencia adatok esetén lehet igy — akkor célszerli az elemzést az egyezések mellozésével
és feloldasaval is végrehajtani s utdna dsszehasonlitani az eredményeket. A NT-SYS prog-
ramcsomag (Rohlf 1993a) pedig lehet6séget ad arra, hogy az egyezések onkényes feloldasabol
adodo osszes lehetséges dendrogramot megvizsgaljuk (bar ez attekinthetetlentil sok is lehet!).
Backeljau et al. (1996) 6sszefoglaloja azt vizsgalja meg, hogy egyes programcsomagok miként
kezelik az esetleges egyezéseket.

Most pedig mar valoban itt az ideje, hogy a konkrét modszerekkel részletesen is megismer-
kedjiink.

5.2.1 Tavolsag-optimalizalo kombinatorikus modszerek

Kiindulopontjuk az objektumok D tavolsag- vagy kiilonboz6ség-matrixa (amennyiben hason-
losagokkal van dolgunk, azokat elzetesen kiilonbozdséggé kell atalakitani a 3.4 formula
alapjan, hogy az 5.1 tablazat érvényes legyen). Az eljaras egyes 1épéseiben megkeressiik az
egymashoz legkozelebbi objektumparokat s ezeket egy osztalyba vonjuk Ossze. Az dssze-
vonds szintjét a dendrogram mellé rajzolt tengelyen olvashatjuk le. Ezutan kiszamitjuk az
ujonnan kapott osztalyok és a tobbi osztaly vagy objektum tavolsagait, mikozben a tavolsag-
matrix felesleges sorai €s oszlopai kiesnek (két objektum 6sszevonasaval egy sor, ill. oszlop
valik feleslegessé D-ben). A kulcskérdés az 10j tavolsagok kiszamitasanak modja, ehhez a
Lance - Williams (1966, 1967a) féle rekurzids formula alkalmazhato:

dn,ij= Olidni + oydpj+ B dij + | dni— dpy | (5.2)

Amit kerestink, a dp,ij, az i és j objektumokbol éppen Iétrehozott {1j osztaly, valamint egy
masik / osztaly (vagy objektum) tdvolsaga (vagy tavolsdgnégyzete, 5.1 tablazat). dp;, dpj és djj
a megfeleld objektumparok tavolsagai. A paraméterek az algoritmusra jellemzdek, sokszor az
osztalyokban elézbleg egyesitett objektumok szamatol fiiggenek (5.1 tablazat).

Egyszerii lanc (legkozelebbi szomszéd) mddszer (Florek et al. 1951, Sneath 1957). Két osztaly
tavolsagat az egymashoz legkozelebb esd, de nem egy osztalyba tartozo objektumaik tavol-
sagaként definialjuk (5.5a dbra). Ez a modszer az osztalyok szeparaltsagat emeli ki: megnyult
pontfelhdket is felismer, viszont “zavarba jon”, ha az osztalyok kozott nincs éles elvalas. Az
osztalyok bels6é kohézioja szinte teljesen mellékes, és konnyen eléadddik az az eset, hogy egy
mar meglévo kis osztaly egyenként magahoz vonzza a tobbi objektumot (ez a dendrogramon
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“lanchatasként” jelentkezik). A mddszer rendkiviili elénye viszont — a tobbivel szemben —,
hogy az osztalyozast nem befolyasoljak az egyezések, és az eredmény valtozasa aranyos az
adatok megvaltoztatasanak mértékével (Jardine & Sibson 1971).

Az elmondottakat megerésitik a 4.3a-f abrak kétdimenzids ponteloszlasainak elemzései
(5.6 ébra). Az egyszerli lanc mddszer jol “felismerte” a b és e esetek elkiiloniilé osztalyait,
alakjuktodl fuggetlenil, és csaknem sikeresen elkiilonitette a d abra harom megnyult pontfelhd-
jétis (itt a zavart a 8. objektum okozta, amely tilsdgosan tavol esik mindentdl, s igy a modszer
kivilalloként [“outlier”] értékelte). Az egyszerl lanc modszer csoportosulasokat fedezett fel a
random esetben is (a), ellenben nem lehetett “becsapni” a csaknem szabalyos ponteloszlassal
(f). Leginkabb zavarba ejt6 az egyszerli lanc mddszer kudarca a ¢ esetben, hiszen a két fo
osztaly teljesen Osszekavarodik az erds lanchatast mutatd dendrogramon, s csak kisebb “cso-
portocskak™ ismerhetdk fel az eredményben.

Teljes lanc (legtavolabbi szomszéd) modszer (Sorensen 1948, Lance & Williams 1967a). Min-
den szempontbol az el6zd ellentéte; két osztaly tdvolsagat a legtavolabbi objektumaik téa-

a: Egyszerii lanc b: Teljes lanc
i @ ® o i e o |
®e o °
® o —2_® o ) ® g °%
] o® L ..
c: Csoportatlag d: Egyszerii atlag
i
i I
J
e: Centroid f: Median
i e
i e o j i °
d d o
o L. J-( [ ] I—-——_"’;Z\( h
@ ®le @
jo e

5.5 abra. Hat tavolsag-optimalizald osztalyozé algoritmus alapelvének geometriai dbrazolasa (Podani
1994).
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5.1 tablazat. A tavolsag-optimalizalé kombinatorikus algoritmusok paraméterei és fobb jellemzoi. n;
és nj az éppen Osszevont i €s j osztdlyban el6zdleg meglevd objektumok szdma.

Reciprok-par

Név o oy B Y Kezdeti algoritmus
érték D-ben hasznalhato
6]
Egyszerii lanc 12 172 0 -1/2 dij +
Teljes lanc 12 12 0 172 dij +
Csoportatlag ni/ (ni+nj) nj/ (nitny) 0 0 dij +
Egyszert atlag 12 172 0 0 dij +
Centroid ni/ (ni+ nj) nj /mitny)  —ninj /(n,--%—nj)‘7 0 dz,j -
Median 12 12 —1/4 0 &y -
B-flexibilis 172 (1x) 1/2 (1-x) x (<1) 0 dyj -
(B,y)-flexibilis 1/2 (1-x) 1/2 (1-x) nincs korlat nincs korlat dij -
Flexibilis (1=x) (n; / (1=x) (n;/ x (<1) 0 dij -
csoportatlag (nitnj)) (nitnj))

volsagaval definialja (5.5b abra). Uj csoportok kialakulasanak joval nagyobb esélye van a
klasszifikacio folyamatdban, mint az el6z6 modszernél. A lancképzéssel ellentétes effektus
konnyen eléfordul: a dendrogramok szabalyos “épitkezéstieck”, 1épcsds hierarchiat mutathat-
nak még akkor is, ha az adatok szerkezete egyaltalan nem indokolja (ezt “lépcsdhatasnak™ is
nevezhetnénk). A mddszer viszont jol kimutatja a nem szeparalddd, de viszonylag erds kohé-
Zi6ju csoportokat.

Az 5.7 abra alapjan meggy6zodhetiink a fenti jellemzés helyességér6l. A random (a) és a
majdnem szabalyos (f) ponteloszlasokra kapott dendrogramok jol elkiiloniild osztalyok
létezését sejtetik. A random esetben valdban vannak pontsiiriisddések, amelyek a dendrogra-
mon is felismerhetok, a szabalyos ponteloszlasra kapott hierarchia viszont hatarozottan
“miitermék jellegi”. Vald igaz, hogy ezekhez képest a b dendrogramon joval nagyobbak az
ugrasok, amelyek egyértelmtien jelzik a négy csoport elkiiloniilését. Ez azonban csak egy ilyen
alapos Osszehasonlitas soran valik nyilvanvalova, egyébként konnyen félrevezethet benniinket
a dendrogram alakja. A ¢ eset éppen Osszeérd két osztalyat viszont jol érzékeli az elemzés, a
kritikus 14. objektum a jobboldali csoportba keriilt. A d ¢s e esetek “nem szabvanyos” pont-
felhdit a modszer nem tudja egyértelmiien kimutatni. 3-osztaly szinten az 5.7d dendrogram a
4.3d abra — k-kozép modszerrel kapott — felosztasara emlékeztet, a 19-25 objektumok alkotta
csoport itt is elkiiloniil, a masik kettd viszont elkeveredik. Az e dbra {19-25} csoportja pedig
magaval “rantja” az 1-7 objektumokat. Osszefoglalva tehat: a teljes lanc mddszer voltaképpen
csak két esetben “vizsgazott” megfelelden.

Csoportatlag eljaras (UPGMA, Sokal & Michener 1958, Rohlf 1963). Az egyszert és a teljes
lanc maddszer kozotti dtmenetet képviseli, megprobalvan az egyik hatranyait a masik eldnye-
ivel kompenzalni. Két osztaly tavolsagat az dsszes osztalykozi, paronkénti tavolsag (az 5.5¢
rajz szakaszai) aritmetikai dtlagdval definiadljuk. Az osztalyozas soran a tdvolsagok atszami-
tasakor — ellentétben az el6z6 két mddszerrel — mar figyelembe kell venniink az osztalyokban
el6zodleg egyesitett objektumok szamat is (vo. 5.1 tablazat). Mindez kidertil az alabbi egyszeri
szdmitasmenetbdl is, amely egy teljes klasszifikacios folyamatot illusztral 6t objektumra. A
példa talan eldsegiti annak megértését is, hogy miért elegendd a tavolsagmatrix és a rekurzids
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formula, és miért nem kellenek az adatok a szamolashoz. Legyen a kiinduld tavolsagok
félmatrixa a kovetkezd (az oszlopok ill. sorok elején az objektumokat is megszamozva):

20

i

1 2 3

1 0,000 0,632 0,683
2 0,000 0,856
3 0,000
4

5

4
0,730
0,894
0,440
0,000

5

0,775
1,000
0,516
0,447
0,000

A szemléletesség kedvéért csak egy fuzidt hajtunk végre egy ciklusban. A matrix legkisebb
értéke d34=0,440, azaz a 3 és 4. objektumot vonjuk el6szor Ossze. A tobbi objektumnak a
kapott uj {3.4} osztallyal vett tavolsagértékei a 3. és a 4. objektumokkal adott értékeik atlagai

lesznek (vo. a Lance-Williams formulaval):
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5.6 abra. A 4.3 dbra mesterséges pontmintazatai az egyszerl lanc mddszerrel értékelve.
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di34y=1/2[10,683 +1/2[] 0,730 = 0,706
dr34y=1/2[10,856 + 1/2[] 0,894 = 0,875
diays=1/2[10,516+ 1/2[] 0,447 = 0,481

Ezeket beirva (vastag betiivel) az egy sorral redukalt uj matrixba kapjuk:

1 2 (3,4} 5
1 0,000 0,632 0,706 0,775
2 0,000 0,875 1,000
(3,4} 0,000 0,481
5 0,000

A tobbi érték természetesen érintetleniil maradt. Az atszamitott matrixot megvizsgalva megal-
lapithatjuk, hogy a legkisebb érték a 0,481, azaz az el6bb kapott csoporthoz hozzatehetjik az
5. objektumot is a 0,481-es szinten. A kapott {3,4,5} osztaly tavolsagait az 1. és a 2. objektu-
moktol kell atszamolnunk az alabbiak szerint:

a b
7.0
10.0
6.0
5.0
4.0
30
20
“ RO A A AR
L N s s N A Y O A A S S O S 0.0 A==t e e e e T
142051427 9182532117 6288 1011121615132419 123465720221223258 910111213141916171815
c d
50 100
40
30
20
1.0 l l
00 Tt 00 e
1342569131127 810141713201516182B2421 25 12389104567 111213141516171819202122232425
e f
80 100 ]
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4.0
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1.0
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12345686 7192)21223245810911121314151‘61‘71'8 157123712813451‘051]41‘51‘93‘)%
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1
425 16 21 17 18 2

5.7 abra. A 4.3 4bra példa adatainak osztalyozasa a teljes lanc mddszerrel.
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di34,5=2/3[00,706 + 1/3[1 0,775 = 0,729
dr345=2/3[]10,875+1/3[]1,000=0,917

S itt latszik a 1ényeg: a tavolsagértékek fontossaga az atlagolasnal aranyos az illeté csoportban
mar egyesitett objektumok szamaval (2 ill. 1)! Az j matrix ekkor:

1 2 {3,4,5}
1 0,000 0,632 0,729
2 0,000 0,917
(3,4,5} 0,000

amelyben a di> a legkisebb, tehat az 1. és 2. objektumok alkotjak a kovetkezd csoportot. (S itt
deriil ki, hogy miért vonhattuk volna 6ket mar elébb is Gssze: az eddigi szamitasok egyaltalan
nem befolyésoltak az 1. és 2. objektum relativ kélcsonds kozelségét). Az Gsszevonast kovet-
den a matrix mar teljesen leredukalodik, hiszen csak egy érdemleges tavolsagérték van benne,
amit a kovetkezoképpen kapunk meg:

dapizasy=1/2[] 0,729+ 1/2[] 0,917 = 0,823.

A most kapott érték a dendrogram legfelsé “gerenddjahoz” tartozd szint. Ezek utan mar csak a
dendrogram felrajzoldsa van hatra, s ezt az Olvasora bizzuk.

Helykimélés végett a csoportatlag modszer eredményét nem mutatjuk be mindegyik esetre.
Az a példaban a dendrogram szerkezete 1ényegében véve megegyezik a teljes lanc mddszerrel
kapott dendrogrammal (5.7a), csak a kisméretli csoportokat tekintve, és a szintekben mu-
tatkozik eltérés. A b esetben — s ez nem is lehet masként — ugyanugy elvalik a négy osztaly,
ahogy az 5.6b és 5.7b abrakon. Bemutatjuk viszont az 6sszeérd két csoportra kapott ered-
ményt (¢ példa), mert ez mutatja legjobban a csoportatlag modszer atmeneti jellegét (5.8c
abra): a 6, 9, 13 és 14 objektumok a jobboldali osztalyba kertiltek, s ez a nem vart eredmény
mar “benne volt” az egyszerli lanc dendrogramban is. A d példa (5.8d abra) harom megnyult
pontfelhdjének az esete pedig azt példazza, hogy egy altalunk esetleg egységesnek tartott
csoport (a kozépsd) szabalyosan kettészakad, azt a latszatot keltve, mintha az egyik fél a felso,
a masik pedig a legals6 osztalyhoz tartozna. Az e esetben a belsé “mag” jol elvalt, de az 6t
koriiloleld csoport harom egyforma részre szakadt. Az f példa szabalyos ponteloszlasara pedig
majdnem olyan becsapds eredményt kaptunk, mint az el6z6 modszerrel.

Egyszerii atlag modszer (WPGMA, McQuitty 1967). Ez az algoritmus ritkdbban hasznalatos,
mert — elsd latasra kevéssé logikus mdédon — az atlagos tavolsagok kiszamitasanal nem veszi
figyelembe az osztalyokban elézbleg egyesitett objektumok szamat. Ez azt jelenti, hogy az
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5.8 abra. A csoportatlag mddszer eredménye két mesterséges példara (vo. 4.3¢ és d abra).
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osztalyozas folyamatdban a kisebb méretii csoportok hangstlyozottabban érvényesiilnek.
Geometriai illusztracidja kicsit nehézkesebb, de talan érdemes megprobalkozni vele (5.5d
abra). Harom osztalyt kell most figyelembe venniink, s tegyiik fel: éppen most egyesitettiik i-t
és j-t, és eme 1Uj csoportnak keressiik meg a tavolsagat h-val. Ez az objektumok kozotti
paronkénti tavolsagokbol kaphato meg olymddon, hogy eldszor vessziik az i €s h kozotti tavol-
sagok (6 szaggatott vonal az abran) atlagat, majd a j és i kozotti tavolsagok (9 folytonos vonal
az abran) kozépértékét is kiszamitjuk. Ezutan e két atlag atlaga adja az eredményt, s igy mar
érthetd, hogy ebben az i-h kozotti tavolsagok nagyobb sulyt kapnak, mint a j-# kozottiek.

Sneath & Sokal (1973) szerint az ilyen tipusu elemzések elsésorban akkor johetnek
szamitasba. amikor a vizsgalt objektumok kiilonb6zd taxonokat képviselnek, de nagyon eltérd
szamban. Ekkor az esetlegesen kimutatott osztalyok méretbeli kiilonbségei eltiinnek.

Centroid (sullypont) modszer (UPGMC). Ha pontjainkat egy sokdimenzios euklidészi térben
képzeljiik el, akkor leginkabb a centroid (azaz sulypont) modszer tiinik kézenfekvonek. Az
osztalyokat a benniik levd objektumok adatainak atlagaval definialjuk s az osztalyok kozotti
tavolsagot eme sulypontok tavolsagaval mérjiik (5.5¢ abra). Els6 latasra ugy tlnik, hogy a
szamolashoz mindvégig sziikségiink van a nyers adatokra (vagyis az 5.3b abra sémajat kell
kovetniink), de Lance & Williams (1967a) kimutatta, hogy a mddszernek kombinatorikus me-
goldasa is van (tehat elegendo a tavolsagmatrix tarolasa). Pontosabban, a kiindul6 matrixba a
tavolsagnégyzeteket kell beirnunk (v6. 5.1 tablazat). Két osztaly 6sszevonasa utan azonban az
Uj stlypont kozelebb keriilhet egy masik silyponthoz, mint a két osztaly eredeti tavolsaga volt,
és ez a dendrogramon visszafordulasokat eredményez (nem teljesiil az ultrametrika feltétele,
ez egy helyen latszik az 5.9 abra dendrogramjan). A zavaré visszaforduldsoktdl eltekintve a
modszert érdemes kiprobalni s masokkal is 6sszehasonlitani, de csak akkor, ha a sulypont
fogalmanak értelme van a kivalasztott koefficiens és adattipus mellett (pl. euklidészi tavolsag
esetén intervallum tipust adatokra).

A kétdimenzids pontmintazatokra szamolt eredményeket, a ¢ eset kivételével (5.9 abra)
nem mutatjuk be, mert most nem sok jat mondanak az egyszerti v. a teljes lanc modszer den-
drogramjaihoz képest. Eppen a ¢ példaban viszont a csoportatlaggal erds az egyezés, kivéve az
5. objektum pozicidjat.

Median modszer (WPGMC). Ez az eljaras, amit Gowernek (1967) koszonhetiink, tgy
viszonyul a centroid moédszerhez, mint az egyszerii atlag a csoportatlaghoz. Ugyanis a suly-
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pont kiszamitasanal nem vessziik figyelembe a mar el6zdleg egyesitett objektumok szamat.
Az 5.5f dbra ezt illusztralja szamunkra. Tegytik fel, hogy az i és j osztalyokat vontuk 6ssze (2
ill. 4 elembdl allanak). Eloszor mindegyikiik sulypontjat kiszamitjuk, majd a stlypontok
egyszeru atlagat vessziik, s ez lesz majd az 6sszevont csoport U1j sulypontja (ami tehat kézelebb
keriil a kisebbik osztalyhoz, mint a centroidnal). Ez a moddszer is hangsulyosan veszi
figyelembe a kisebb osztalyokat, s hasznalata is akkor logikus, amikor az egyszerli atlag
modszeré.

Flexibilis modszerek. Lance & Williams (1967a) vette észre, hogy ha a kovetkezo feltételek
teljestilnek:
oaito+P=1; ai=05 P<1l;ésy=0 (5.3)

akkor megadhat6 egy — monoton névekedésii dendrogramokat eredményezo — algoritmuscsa-
14d, amely a B egyhez kozeli értékeire erés lanchatast mutat (azaz emlékeztet az egyszer(i lanc-
ra), mig a =1 esetben a teljes lanc mddszerre jellemzd csoportképzésre vezet (5.10 dbra). B
valtoztatasaval valdjaban egy — végtelen sok elemii — osztalyozassorozat generalhat6, melynek
révén sokkal tobbet tudunk meg az adatstruktiararél, mint barmelyik kitiintetett modszer alkal-
mazasaval. A szerzOk egyébként a = —0,25 értéket tartjdk — tapasztalati alapon — a
“legjobbnak” (Wiliams 1976). A f és y értéke minden korlat nélkiil is valtoztathaté (DuBien
& Warde 1979), de az igy kapott eredmények értelmezhetdsége mar kérdéses, tehat DuBien
& Warde propozicidjanak inkabb csak elméleti jeletdsége van. Ismeretes viszont egy még
ujabb flexibilis mddszer, melynek mar nagyobb jovot jésolhatunk (Belbin et al. 1992). Ez vol-
taképpen a csoportatlag mddszer flexibilis verzidja (5.1 tablazat utolso sora), mint ahogy a
B-flexibilis moédszer az egyszerii atlag modszer véltozata. Szimulalt adatsorokat kiprobalva a
szerzok azt talaltak, hogy B —0,1 és 0,0 kozotti értékeire a mddszer jol reprodukalta az adatok-
ban rejlé csoportosulasokat.

f=+.98 B=-0.25 p=-1.0
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5.10 abra. Osztalyozasi sor (B-flexibilis mddszer, az Al tablazat objektumai, a véltozok standar-
dizélasa terjedelem szerint). Figyeljiik meg, hogy miképpen alakul 4t a klasszifikacio a 3 paraméter
csokkenésével. Vizsgaljuk meg, jol illeszkedik-e a klasszifikacio a 2.2 abra Chernoff-arcair6l, ill. az
adatok megvizsgalasaval magunkban kialakithatd képpel!
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5.2.2 Homogenitas-optimalizalo kombinatorikus modszerek

A homogenitds-optimalizal6 eljarasok a kettd v. tobb objektum alkotta csoportok homo-
genitasat maximalizaljak (vagy, ami ezzel egyenld allitas: heterogenitasukat minimalizaljak).
A homogenitas — ezt a gylijtdfogalmat jobb hijan hasznalva — altalanossagban az egy osztalyba
tartozd objektumok “egyformasdganak™ valamilyen mértéke. Az eltérésnégyzet-Osszeg, a
variancia, ¢s mas méroszamok alkalmazhatok ennek kifejezésére (1. a 3.105-3.115 fiigg-
vényeket). Az 6sszevondsok soran kétféleképpen donthetiink: vagy a keletkezd i/ osztdly ho-
mogenitasat optimalizaljuk (heterogenitasat minimalizaljuk), vagy pedig az Osszevonast
kovetd homogenitas vdltozasat optimalizaljuk (azaz: a heterogenitds novekedését mini-
malizaljuk). Az els6 stratégia kb. egyforma méretli osztalyokat eredményez, s ezért ritkabban
hasznalatos (vo. Anderberg 1973). Kombinatorikus megoldasa ismeretes azoknak a modsze-
reknek, amelyek a variancia, az eltérésnégyzet-osszeg vagy az osztalyon beliili atlagos tavol-
sag minimalizalasan alapszanak. A kiindulo Y matrix az §sszes lehetséges kételemt osztaly
heterogenitds értékeit tartalmazza, jele az i és j objektumra legyen yji. A kombinatorikus
alapegyenlet (Jambu 1978, Podani 1979a) megadja, hogy az i és j Gsszevonasa utan kapott 0]
osztaly, és egy harmadik % osztaly 6sszevonasaval mekkora lenne a heterogenitas:

Yhij = Oyni+ Ogyr+ Byij + Aiyi + Apyj+ Aayn (54)
(a paraméterek konkrét értékeit az 5.2 tablazat tartalmazza). A masik egyenlethez képest itt f6

ujdonsag, hogy minden egyes csoportnak, vagyis i-nek, j-nek és s-nak sajat mérészama is van,
ezek persze egy objektumra 0-val egyenldek.

Eltérésnégyzetisszeg-novekedés minimalizalasa (Ward 1963, Orloci 1967, Wishart 1969). Ez
a hierarchikus osztalyozas talan legismertebb ¢s legaltalanosabban alkalmazott modszere. A

5.2 tablazat. Egyes homogenitas-optimalizald kombinatorikus modszerek fobb ismérvei és paramé-
terei. n/=objektumok szama az i osztalyban, n.=n;+n;j+np, o, Ay és Aj nem szerepel kiilon a tablazat-

) m, + 1 ;i
ban, mert ezek oy-hez, illetve A;.hez hasonld modon irhatok fel, bpi = , bi= stb.

Mas modszerekrdl Podani (1989b) 6sszefoglalasabol informaldédhatunk. 2 2
Reciprok-
Modszer o §) Ai Kezdeti par
érték Y-ban algoritmus
hasznal-
haté (+)
Eltérésnégyzetosszeg
n(j'v_eked_é%,y ) (npt+ni)/n. —np/n. 0 &2 +
minimalizalasa
Min, eltérésnégyzet (npt+ni)/n. (nit+nj)/n. —ni/n. & ijl2 +
az 0j osztalyokban
Variancia novekedés ((nn+ni)/n.)’ —mp(nitn)/n’ 0 &4 -
minimalizalasa
Min. variancia az 0ij ((nn+ni)/n. )‘7 ((nit+n)/n. )2 —(ni/n. )2 & ijl4 +
osztalyokban

Minimum étlagos
tavolsag az 1 bhi /b. bij /b. —bi /b. dij -
osztalyokban
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5.11 abra. A pontmintazatok osztalyozasai a eltérésnégyzetosszeg novekedését minimalizald eljaras-
sal.

szakirodalom sokszor félrevezetd cimkével illeti (pl. “minimum variance clustering”, ami
semmiképpen sem lehet megfeleld név, s a variancia-alapon miikodé modszerek mindegyikét
jelolhetné). Két csoport 9sszevonasanak az a feltétele, hogy az a lehetd legkisebb eltérés-
négyzetnovekedéssel jarjon (az eltérésnégyzet-osszeget a 3.105 formulaval, de a 3.106-tal is
kifejezhetjiik). Formalisabban: 4 és B tehat 6sszevonhatd, ha

ASSO4+8)= SSO(4+B)— SSO4— SSOB (5.5)

az Osszes lehetséges 6sszevonasbol a legkisebb. A stratégia megengedi, hogy egy ciklusban
egyszerre tobb part is sszevonjunk.

Miutan egy nagyon népszerii és konnyen megértheté médszerrél van sz6, a dendrogramot
mind a hat példara bemutatjuk. Igy lathat6 igazan a 6 kiilonbség a tavolsag- ill. a homogenitas
optimalizalasa kozott. Az 6sszehasonlitas nem titk6zik akadalyba, hiszen az eddigiekben — és
itt is — a pontok kozotti euklidészi tavolsag mérése adta a kiinduldpontot. Ha az 5.11 dbra den-
drogramjait megvizsgaljuk, akkor azonnal feltiinik, hogy a hierarchikus szintek noveke-
désének, a “lépcsok” emelkedésének szinte semmiféle jelentdséget nem szabad tulajdonitani.
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A random esetben (a) és az igazan jol elvald négy osztaly esetében (b) egyarant tapasztalhato
ez a jelenség, amit inkdbb a mddszer sajatjanak, semmint az adatok szerkezetének kell betud-
nunk. (A mélyebb ok az, hogy az eltérésnégyzet-Osszeg igen gyorsan novekszik a pontok
szamanak emelkedésével.) Persze a szintek valtozasanak az “titemében” van némi kiilonbség,
de ez csak egy Osszehasonlito elemzés soran lesz nyilvanvalova. A ¢ példaban a két fo osztalyt
felismerjiik, az elvalas a 13. és 14. objektumok kozo6tt van. Ugyanakkor a d esetben ez a méod-
szer adta az eddigi “legjobb” eredményt, s majdnem egyértelmiien kimutatta a harom hossz
pontsereget. Az e példaban viszont mar nem kaptunk az elézoknél jobb hierarchiat. A
szabalyos esetre kapott f dendrogram pedig csupan megerdsitheti a fentieket, miszerint a
hirtelen névekedd szintek 6nmagukban semmit sem jelentenek e modszer esetében.

Fontos, hogy a dendrogramon a szintek ne a homogenitds megvaltozasat, hanem az
9sszevonas utan adodo U heterogenitas-értékeket jelentsék (még akkor is, ha az elemzés soran
a valtozast optimalizaljuk). Ez az abrazolasmdd jobban attekinthetd, s igy a kiilonb6z6 mod-
szerekkel kapott eredmények is 6sszehasonlithatova valnak.

Megemlitjiik csupan, hogy a nem targyalt, de ide tartozo mddszerek az eltérésnégyzet-osszeg,
a variancia ¢s az atlagos osztalyon beliili tavolsag kritériumainak és a két vizsgalati feltételnek
(homogenitas-valtozas ill. 0j osztalyok homogenitasa) a kombinacidi. Ezek koziil az atlagos
tavolsag (v. kiilonbozéség) érdemel leginkabb figyelmet, mert szinte barmilyen szimmetrikus
fuggvényt hasznalhatunk®. Az eltérésnégyzet-6sszeg és a variancia esetében némileg meg va-
gyunk kotve, hiszen itt feltétel az adatok atlagolhatdsaga (gondoljunk a formulakra). Itt is van
egy flexibilis, valtoztathato paraméterti modszer, amely A=0 értékeire lanchatast, mig A egyre
negativabb értékeire a lépcsdhatast produkalja, s ilymodon osztalyozas-sorozatok gene-
ralasara alkalmas. Az 5.2 tablazat adja meg a rekurzids formula paramétereit és a matrix kez-
déértékeit (részletesebben 1. Podani 1989b). Onmagukban mindenesetre ezeket a mddszereket
mar kevéssé ajanljuk, mert tulajdonsagaikat még nem ismerjiik eléggé. Mas, altalanosan alkalma-
zott osztalyoz6d modszerek mellett, azok kiegészitdjeként azonban szamitasba johetnek.

5.2.3 Homogenitas-optimalizalo nem kombinatorikus modszerek.

Ha az osztalyok homogenitasat informacioelméleti mérdszamokkal fejezziik ki, akkor az 5.3a
abra szerinti osztalyozasi stratégia alkalmazhato csak (legalabbis mindeddig még nem isme-
retes a kombinatorikus megoldas). A prezencia/abszencia esetre a 3.112 és a 3.115 formulék
koziil valaszthatunk. E fuggvények altalanositasaval a tobballapoti nominalis valtozokra leg-
inkabb alkalmas osztalyozo mddszerhez jutunk. A mérészam és az algoritmus négy lehetséges
kombinaciojabol a legismertebb a sulyozott entropia ndvekedését minimalizalo eljaras,
amelyben A és B dsszevondsanak a feltétele, hogy a

AH(4+B)= H{4+B)— H1— HB

mennyiség minimalis legyen (“information analysis”, Williams et al. 1966). A dendrogram
szintjei célszerlien mindig az \1j osztalyok homogenitasértékei. Akar az ij osztalyok homoge-
nitasat, akar annak valtozasat optimalizaljuk, a hierarchikus szintek sziikségszertien monoton
novekednek. E modszerek algoritmikus sajatsagai sajnos kevéssé ismertek, pl. nem bizonyitott

5  Eredetileg ezt Anderberg (1973) az adattarolast is igényld modszerek kozé sorolta, s késdbb dertilt ki, hogy az
osztalyozo folyamatnak kombinatorikus valtozata is van (Podani 1979a).
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(bar ugy tlinik), hogy a legkozelebbi par ¢s a reciprok-par algoritmusok azonos eredményre
vezetnek (tehat az utobbit célszerii hasznalni).

5.2.4 Globdlis optimalizdlds

Az eddigiekben ismertetett modszerek az objektumok (ill. osztalyok) paronkénti Gssze-
vonasahoz egy lokalis kritériumot alkalmaztak, s nem voltak tekintettel arra, hogy mi torténik
az osztalyozas egészével. Kiilondsen igaz ez a tavolsag optimalizalasakor (az 5.1 tablazat
modszerei), melyeknél az egymashoz legkdzelebbi két osztaly mindenképpen egy csoportba
kertil. Ez a kozelség (lokalis optimum) nem biztos, hogy egybeesik az dsszes osztalyra nézve
kedvezd megoldassal (globalis optimum). Ahhoz, hogy ezt a problémat jobban megérthessiik,
be kell vezetniink valamilyen fliggvényt, ami az osztalyozas egészének a “josagat” méri s ezal-
tal alkalmas lesz a globalis optimum megkeresésére. Szamtalan lehet6ség kindlkozik erre, de
most csak egy fliggvényt vizsgaljunk meg, ami egyszertii, konnyen megérthetd, s mar szere-
pelt is az el6z06 fejezetben. Az osztalyokon beliili ill. az osztalyok kozotti tdvolsagok atlaganak
a hanyadosardl van sz6 (4.2-4.4 képletek), melynek elényei a nem-hierarchikus osztalyozas-
ban — csak emlékeztetdiil — 1) egyidejlileg figyelembe veszi a kohéziot és a szegregaciot, 2)
relativ mennyiség, igy kiilonb6zd osztalyozasok mérdszamai osszehasonlithatok egymassal,
és 3) gyakorlatilag barmilyen kiillonbozéségi koefficiens hasznalhaté. Ezek az elény6k a hier-
archikus osztalyozasban is érvényestilnek, ha az osztalyozast a kovetkezoképpen folytatjuk le
(Podani 1989a, v6. az 5.3c abra sémajaval):

1) Az X adatmatrixbol eléallitjuk az objektumok kozotti tavolsagok (kiilonbozoségek) D
matrixat.

2) A D értékeibdl kiszamitjuk, hogy az i és a j Osszevonasanak hatdsara hogyan alakul a G
mérészam (4.4 formula) az egész osztalyozasra nézve. Ezt minden parositdsban meghataroz-
zuk, s ezek az értékek keriilnek az 5.3c abran altalanosan G-vel jelolt masodik szimmetrikus
matrixba.

3) Azt a part vonjuk Ossze egy osztalyba, melynek révén G értéke minimalis lesz. A dendro-
gram abrazolasakor ez a G érték jelenti a hierarchikus szintet. Csak a legk6zelebbi-par algorit-
mus alkalmazhato.

4) Ha kett6énél tobb az osztalyok szama, a G matrix értékeit kell atszamitanunk, s ehhez a D
matrix kell csupan (5.3c abra). Ezutan visszatériink a 3. 1épéshez. Ha csak két osztalyunk ma-
radt, tovabbi szdmitdsokra mar nincs is sziikség, mert ezek Osszevondsa utan a G nem
szamithat6 ki (nincsenek “kiils” tavolsagok, tehat a nevezének nincs értelme G-ben). Emiatt a
dendrogram “hianyos” lesz, a legfels6 “gerenda” elmarad, ami — majd latni fogjuk — semmiben
sem csokkenti az eredmény értékelhetdségét, hiszen a hierarchia igy is teljes.

A tobbi agglomerativ mddszerrel vald Osszehasonlitas kedvéért ezt a modszert is alkal-
maztuk a 4.3 abra ponteloszlasaira. A dendrogramok az 5.12 abran lathatok. Most mar érde-
mes lesz a fiiggbleges tengelyen mért szintekre figyelni, mert ezek figyelembevételével is
osszevethetok az eredmények. Minél magasabb ugyanis a G értéke, annal rosszabbnak
tekinthetdé az objektumok osztalyozhatdsaga az adott szamu csoportra. Egy dendrogramon
beliil pedig minél nagyobb az “ugras” két szint kozott, annal kevésbé tekinthetd az Gsszevont
két csoport értelmesnek . Ezek utan eredményeinket az alabbiakban sszegezhetjiik: Legjobb
az osztalyozhatosaga (varakozasainknak megfelelden) a b eset négy csoportjanak, a 0,2-nél

6 Ennél tobbet most nem mondhatunk. hiszen a hierarchiat értékelo eljarasokrol csak késébb lesz sz6 (5.5 rész).
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5.12 4bra. A belsd és kiilsd tavolsagok atlaganak minimalizalasa globalis hierarchikus mddszerrel a
4.3 abra pontmintazataira.

alig magasabb szint és az ezt kovetd hirtelen emelkedés miatt. A ¢ példa két osztalya is elvalik
egymastol (0,5 alatt), bar ez nem egyezik teljesen a nem-hierarchikus esettel (a 17. pont hely-
zetében, vo. 4.4 abra). A d és e példakban a hosszu pontfelhdk felismerése — hasonldan sok
mas modszerhez — itt sem sikeriilt egyértelmtien, s nem véletlen, hogy a kapott osztalyok 0,5
koriili G értéket mutatnak. A random a eset jellemzdje a szintek egyeneletesebb emelkedése,
mig az abszolut osztalyozhatatlannak tekintett f ponteloszlasra az elsé ill. az utolsd szint
kozotti kis intervallum és a relative magas elsé szintek a jellemzok.

A harom Iris faj szétvalasat is megvizsgaljuk ezzel a modszerrel. Az A2 tablazat adataibol
kiindulva, valtozonként a terjedelemmel standardizalva, az elemzés tobb oran at futott egy
gyors PC-n is, ami mutatja az eljards idoigényességét (a tavolsag optimalizalas ugyanekkora
adattomegre par perc alatt lefut). Az eredmény részben igazolja csak az elvalast. Kaptunk
ugyan harom teljesen “fajtiszta” osztalyt, a negyedikben viszont keveredik a 2. és a 3. faj sok
egyede (5.13 abra). Ez igazolja a fuzzy osztalyozassal kapott eredményt, miszerint a két utobbi
faj nem hatarolhato el élesen egymastol. Ugyanakkor a harom faj relativ hasonldsagara utal a
legfels6 hierarchikus szint (0,37) alacsony volta és a hirtelen emelkedések hianya. Az adatokat
a késdbbiek soran mas modszerekkel is megvizsgaljuk, s igy alkalmunk lesz az §sszehasonlitd
értékelésre.
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1 2,3} 2 3

5.13 abra. A harom Iris fajhoz tartozé 150 egyed osztalyozasa a globalis kritérium alapjan. Az
egyedek megszdmozasat — mivel Ugysem latszana — elhagytuk, igy csak a febb osztalyokat jeloltiik
meg aszerint, hogy mely fajokat tartalmazzak (lasd a szoveget).

5.3 Diviziv modszerek

E csoportba olyan eljarasok tartoznak. amelyek az objektumhalmaz fokozatos kettéhasitasaval
jutnak egyre kisebb méretli osztalyokhoz. Szamitasigényiik messze meghaladja az agglome-
rativ osztalyozo eljarasokét, s ezért ritkabban hasznalatosak. Egyesek a biologiai osztalyozas-
ban kiemelten fontosak, kifejezetten biologiai céllal fejlesztették ki Oket a szamitdgépes
adatelemzés “hdskoraban” (60-as évek eleje) s ezért mindenképpen szolni kell roluk.

5.3.1 Politetikus modszerek

Tipikus — és egyben klasszikus — példa az Edwards & Cavalli-Sforza (1965) javasolta pro-
cedura (lasd még Scott & Symons 1971), amely az 4 objektumhalmaz kettévalasztasat A1 és
A2 osztalyra akkor hajtja végre, ha a

ASSQ4 = SSQ4— 88041 — SSO12 (5.6)
mennyiség maximalis. Szavakban megfogalmazva: a kapott 0j osztalyok eltérésnégyzet-
Osszegének a lehetd legnagyobb mértékben kell csékkennie a felosztas soran. A javaslat sze-

rint minden lehetséges divizidt meg kell vizsgalni ahhoz, hogy a legkedvezdbbet
kivéalaszthassuk. Erre nagyon nagy objektumszam esetén gyakorlati lehetdségiink nincsen,
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még a leggyorsabb szamitdogépek sem tudnak segiteni mert a kiprobalando lehetoségek szama
csillagaszati (gondoljunk vissza, hanyféle médon lehet m objektumot két osztalyba sorolni, 1.
a4.17 formula alatti részt). Az Edwards - Cavalli-Sforza-maddszer legfeljebb 20-30 objektum
esetén alkalmazhat6. A probléma megoldasara egy — nagy adatmatrixokra azonban csupan
megkdozelitdleg optimalis eredményt addé — mddszert ismertet Chandon et al. (1980) “branch
and bound algorithm” néven. Ennek gyakorlati alkalmazasa — tigy tlinik — még varat magara.

Osztalyozas ordindcidk alapjan. A politetikus osztalyozo mddszerek egy csoportja nem koz-
vetlenill osztalyoz, hanem elészor egy ordinaciot készit, s ennek alapjan végzi el a divizidkat.
E mddszerek alapelvének megértéséhez elére kell lapoznunk tehét egy kicsit ebben a konyv-
ben. Legismertebb az in. TWINSPAN (“Two-Way INdicator SPecies ANalysis, Hill 1979a)
mddszer, melyre egy masik, a szerzo altal is emlitett — de el nem terjedt —néven is hivatkozhat-
nank (”dichotomizalt ordinacids elemzgés"), ami jobban utal az ordinacids “alapra”. A TWIN-
SPAN els6sorban az novényokoldgiai-conoldgiai osztalyozdsok kedvelt modszere. A
korreszpondencia-elemzés (7.3 alfejezet) soran nyert elsd tengelyen, amely a variancia leg-
nagyobb részét magyardzza, kiszamitjuk az objektumok sulypontjat. Az ettdl “jobbra” ill.
“balra” es6 objektumok alkotjak a két fo csoportot, amelyek — kiillonb6zd szempontok szerint
— tovabb finomithatok. Az elemzés ezutan a kapott csoportokban kiilon-kiilon folytatodik.
Mivel a mddszer célja a valtozok (rendszerint fajok) egyideji osztalyozasa v. ordinacidja is,
és ezaltal egy atrendezett tablazat készitése, a késdbbiek soran visszatériink ra (8. fejezet).

Az ordinacios tengelyek szerinti diviziv algoritmusok koziil iddben tobb is megeldzte a
TWINSPAN mddszert, mégse valt igazan ismertté. Lefkovitch (1976) mutatott rd arra, hogyha
az ultrametrikdk E matrixabdl (5.5.1 rész) fokoordinata mddszerrel ordinaciot allitunk eld
(7.4.1 rész), akkor a — fontossaguk szerint sorrendbe allitott — tengelyek mentén a negativ, ill.
apozitiv régidba esé objektumok éppen az egyes hierarchikus szinten kialakulé dichotomidkat
tiikrozik. Nos, akkor miért is ne jarhatnank el forditva, azaz a tavolsagok D matrixat elemezziik
el6szor ezzel az ordinacios modszerrel, s az objektumok koordinatainak eldjele alapjan allitsuk
el6 a hierarchiat: az elsd divizios 1épést az elsd tengely mentén, a kvetkezot a masodik tengely
mentén, és igy tovabb’ . Williams (1976) szamol be a POLYDIV eljarasrol, amely sok tekin-
tetben emlékeztet az el6zore, csak fokomponens elemzésen alapszik €s a tengelyek mentén
nem az eldjelvaltas szerint osztja ketté¢ az objektumhalmazt, hanem azon a ponton, ahol az
eltésnégyzet-6sszeg csékkenése maximalis. A torténeti hiiség kedvéért megemlitendd, hogy
ez az elképzelés korabban, Lambert et al. (1973) modszerében mar megjelent.

5.3.2 Monotetikus diviziok

A monotetikus diviziv mddszerek — egy id6ben legalabbis — igen népszeriiek voltak, és gya-
korlati alkalmazasuk sem titk6zo6tt nagyobb korlatokba. Kiemelend6 ezek koziil a bioldgusok
elott is jol ismert asszocidltsdg-analizis nevii mddszer(csalad), amely csak binaris (tehat
prezencia/abszencia) tipusu adatok feldolgozasara alkalmas. Goodall (1953) munkassagat
tovabbfejlesztve a mddszer elsé miikodoképes valtozatat Williams & Lambert (1959, 1960)

7  Lefkovitchnak kétségei voltak, hogy a mdédszer valdjaban nem is politetikus, hanem inkdbb monotetikus. Mivel
azonban nem egy konkrét valtozon, hanem egy absztrakt, a valtozokat mintegy Gsszesiritd tengelyen alapul az
elvalasztas, a modszert nyugodtan sorolhatjuk a politetikusak koz¢é.
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dolgozta ki. Az asszocialtsag-analizis alapgondolata az, hogy a valtozok koziil kivalasztjuk
azt, amelyik a legnagyobb mértékben “asszocialodik™ a tobbivel (mas szdval, amelynek meg-
ismerésével a legtébbet tudjuk meg a t6bbirdl), Eme valtozo prezenciaja és abszenciaja szerint
felosztjuk az objektumhalmazt, majd a részhalmazokban tjabb diviziv valtozok keresésével
finomitjuk tovabb — elméletileg az objektumokig lebontva — a klasszifikaciot. Az elemzés kul-
csa a kérdéses valtozo kivalasztasat célzo fuggvény meghatarozasa. Kezdetben a valtozok
kozott minden parositasban kiszamitottak a xz értékét (lasd a a 3.14-15 formulédkat), és ezeket
Osszegezték minden valtozdra. A divizid kritériuma tehat kovetkezo volt:

n
mlalex%j, i#]. 5.7
]:

E fuggvény hatranya, hogy a 2[]2-es kontingencia-tablazat alacsony cellagyakorisagaira nem
hasznalhato, s ezért elég sok valtozot ki kellett hagyni az elemzésbol. A megoldas kétféle lehet,
amelyek azonban nem feltétleniil vezetnek azonos eredményre. Az egyik szerint (Podani
1979b) a XZ fuggvényt egyszertien a megfelel6 informacidelméleti fliggvénnyel helyettesitjiik,
amely a 2x2-es kontingenciatabla jeloléseit alkalmazva a kovetkezo:

I=mlogm+aloga+bloghb+clogc+dlogd-—(a+b)log (a+b) —
(a+c) log (a+c) — (b+d) log (b+d) — (c+d) log (c¢+d) (5.8)

(valtozok “kolesonods informacioja”, m=a+b+c+d objektum alapjan). Ez minden korlatozas
nélkiil kiszamithatd, és mar csak a 27 — Xz kozelités miatt (v6. Kullback 1959, Orloci 1978)
is jol potolhatja a xz-et. Ezek utan méar minden a Lambert & Williams javasolta modon fut: a
kolesonos informacio értékeket minden valtozora dsszegezzik, s kikeressiik a maximumot.
Eszerint kettévalasztjuk az objektumhalmazt, majd Gjabb diviziv valtozokat keresiink, a kapott
két csoportban kiilon-kiilon. A felosztasokat célszerli egy T kiiszobérték utan abbahagyni,
hiszen a hierarchia finomabb részletei amugy is érdektelenek. Ritka esetben visszafordulasok
is jelentkezhetnek az eredményben, azaz a hierarchikus szintek nem csokkennek monoton
modon.

A masik lehet6ség a xz kivaltasara az, hogy megkeressiik azt a valtozdt, melynek prezen-
ciaja és abszenciaja alapjan kapott 41 és A2 osztalyokra a

AHy=H4—Haq—Hz (5.9)

értéke, azaz az entrdpia csokkenése maximalis (“information fall”, Williams et al. 1966, Lance
& Williams 1968). H értéke a 3.112 formulaval szamithato ki. A dendrogram szintjei nem a
valtozasokat, hanem célszeriien az osztalyok entropiaértékeit mutatjak.

A monotetikus diviziv modszerek kétségtelen elénye az eredmények kézvetlen interpretal-
hatdsaga. A kiemelt valtozok segitségével az egyes csoportok kdzvetleniil jellemezhetok, akar
egy “hatarozokulcs” is készithetd a csoportok elhataroldsara, és 1j objektumok is beilleszthe-
tok az osztalyozasba (megfeledkezve most arrdl, hogy ekkor az 4j objektumok tobbé-kevésbé
megvaltoztathatjdk az asszociaciés viszonyokat). A monotetikus felosztasi elv hatranya
ugyanakkor, hogy egy-egy objektum konnyen “félrecsuszik’ az osztalyozas soran: bar minden
tekintetben az A1 csoportra hasonlit, mégis az A2-be keriil, mert éppen a diviziv valtozot te-
kintve tér el azoktdl. A novényconologiaban példaul, amely az asszocialtsag-elemzés legkiter-
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300.0
- Agrostis stolonifera +
200.0
100.0 viali
- Poa trivialis + - Eleocharis palustris +
0.0

111718191 2 5 6 7103 4 9 1213 8 14 1516 20
5.14 abra. A diinevegetacio (A4 tablazat) adataibol, az 5.9 kritériumra alapozott asszocialtsag-analizis

eredménye, a harom legfontosabb diviziv faj feltiintetésével. A fuggdleges tengelyen az entropia-
Osszeget mértiik fel. Vessiik dssze a kapott klasszifikaciot a 7.17 abraval.

jedtebb alkalmazasi teriilete, eléfordulhat, hogy egy faj véletlenszerti okok miatt hidnyzik egy
adott mintateriileten, pedig a tobbi faj “jelzései” szerint ott kellene lennie. A monotetikus
klasszifikaciot ezért sokszor valamilyen utélagos relokécios proceduraval egészitik ki, amely
kijavitja az ilyen félrecsuszasokat (Crawford & Wishart 1968, Weir 1970).

Az asszocialtsag-analizis leginkabb nagy objektumhalmazokra alkalmazhato, hiszen ekkor
joval megbizhatobbak a valtozok kozott szamolt asszocialtsag-értékek, mint kevés objektum
esetén. A valtozok szama lehetdleg legyen nagyobb, mint az objektumok szama. A tengerparti
diinevegetacid adatai nem felelnek ugyan meg ennek, de mégis jol szemléltetik a mddszer
Iényegét. Mindkét informacioelméleti modszer ugyanarra az osztalyozasra vezetett a legfelsd
szinteken, s igy elegendd az egyiket bemutatni (5.14 &bra).

5.4 Specialis eljarasok

Ebben az alfejezetben hierarchikus osztalyozast eredményezd alternativ, a fenti csopor-
tositasba nem beilleszthetd lehetdségekrdl szolunk. A kovetkezdkben leirtak csupén illusz-
traljak a targykor sokrétiiségét: még ezzel egyitt sem gondolhatunk arra, hogy a hierarchikus
osztalyozas témaja akar kozelitdleg is kimertilt volna.

5.4.1. Kotott osztalyozas

Bizonyos esetekben a kutatonak olyan osztalyozasokra van sziiksége, amikor az objektumok
nem egészen a tdvolsagviszonyok szerint keriilnek egy csoportba: a klasszifikacidt valamilyen
kiilsé szempont korlatozza (“constrained classification”). Palinologusok és paleontologusok
szamara példaul fontos lehet, hogy csak idoben egymast koveto rétegek keriilhessenek egytive,
s ilymodon a sztratigrafiai informacio is kifejezodjék (vagyis: a rétegek sorrendje kozvetlentil
nem szerepel ugyan az adatokban, mégis hatassal van az eredményre). Szerintiik nem lenne
értelme két tavolesd réteget egy osztalyba sorolni még akkor sem, ha azok fajosszetétele
egycbként hasonld. De nemcsak az iddbeliség, hanem a két- vagy haromdimenzids térbeli
szomszédsagi viszonyok is jelenthetnek ilyen megszoritast. A fentiekben targyalt modszerek
modositasaval elérhetjiik, hogy az osztalyozas megfeleljen a kiils6 megkotésnek.

A modositas Iényege egy graf bevezetése (legaldbbis gondolatban), amelyben a szégpon-
tok az osztalyozott objektumok. Két szogpont k6zott akkor van él, ha a megfelel6 objektumok
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iddben (térben) érintkeznek vagy valamilyen mas modon kapcsolddnak egymassal. Az agg-
lomerativ stratégidk alkalmazasakor e grafot kell figyelniink, amikor a tdvolsagmatrixot vizs-
galjuk. Csak azok az értékek johetnek szamitasba a matrixban, amelyeknek él felel meg a
grafban, a tobbit egyszertien figyelmen kiviil hagyjuk. Két objektum dsszevondsa utan azok
egy Uj szogpontként jelentkeznek a lassan zsugorodo grafban, megtartva 6sszes eredeti kap-
csolddasaikat. Az egyszert lanc (Gordon & Birks 1972) és az eltérésnégyzet-6sszeg nove-
kedés minimalizalasa (pl. Grimm 1987) a leggyakrabban alkalmazott agglomerativ mddszer
erre a célra.

A kotott osztalyozas diviziv modon is elvégezhetd, bar ekkor csak a sorba allitott (azaz
idében vagy egydimenzios térben rendezett) objektumok osztalyozasa lesz problémamentes.
Célunk az, hogy azt az élt tavolitsuk el el6szor a grafbol, amelyre a kapott két osztaly eltérés-
négyzet-6sszeg csokkenése maximalis lesz. Ha az objektumok szdma m, akkor esetiinkben
mindodssze m—1 lehetéséget kell megvizsgalnunk (ennyi helyen vaghatjuk ketté az objektum-
sorozatot). A kapott kisebb csoportokat ezutan ugyanigy hasogathatjuk tovabb, nyilvan egyre
kevesebb és kevesebb lehetdséggel szamolva. Prezencia/abszencia adatokra szoba johet még
asulyozott entrépiadsszeg (3.112) csokkenésének a maximalizalasa is (Gordon & Birks 1972).
Az persze elképzelhetd, hogy nem is a teljes hierarchia, hanem csupan egy adott & szamu
csoportra torténd nem-hierarchikus felosztas az érdekes szamunkra. Ekkor a hierarchiabdl
kapott csoportokat egy nem-hierarchikus — ugyancsak kotott stratégiaji — osztalyozo maod-
szerrel optimalizaljuk utolag (Birks & Gordon 1985).

5.4.2 Adaptiv osztalyozds

Az eddigiekben emlitett osztalyozé modszerek mindenképpen produkalnak valamilyen vég-
eredményt, fiiggetleniil attdl, hogy a modszer alkalmas-e voltaképpen az adatokban meglevd
struktira kimutatasara. Mint a fenti példakban is lathattuk, a kiilonféle médszerek az adat-
szerkezet mas és mas aspektusaira (mas €s mas alaku csoportosulasokra) érzékenyek, s ett6l
fliggden egészen félrevezetdek is lehetnek, ha nem vagyunk eléggé dvatosak. Egy megoldas
a mddszerek parhuzamos alkalmazasa és az eredmények 6sszehasonlitasa (err6l még sok szd
lesz), de vannak mas elképzelések is. Miért ne lehetne egy olyan osztalyozd algoritmust
késziteni, amely valahogyan elézetesen feltarja a szoba joheto tipikus eseteket, s ennek meg-
azaz alkalmazkodik az adott szitudcidhoz? Szamos probalkozas ismeretes mar eddig is, me-
lyek koziil Rohlf (1970) mddszerét emlitjiik meg elészor. A felhasznald eldre megadhat bi-
zonyos pontfelhd alakzatokat, amelyeket a programmal felismerhetiink. Az altalanositott
tavolsag (3.95) pl. az ellipszoid alaku csoportosulasoknak kedvez. Egy i pont és valamely j
osztaly tavolsagat ugy kapjuk meg, hogy a W matrixot csak a j csoportban mar benne 1évo
objektumok alapjan szamitjuk ki, ugyanakkor az / osztalytol vald tavolsagat pedig az erre az
osztalyra szamolt W matrix figyelembevételével kapjuk meg. Mas szdéval, a mar
meglévBUBU osztalyok belsBUBU struktiraja a dontBUBU, ebben az értelemben az
osztalyozas folyamata automatikusan “adaptalodik’ a mar meglévo csoportokhoz. Egy masik
eljaras (“mode analysis”, Wishart 1969) a zaj-elemek (v6. 4.6 abra) kisztirésével probal elore
nem rogzitett alaka pontstrtisdodéseket felfedezni. Egy k egész szdmot és egy r sugarat kell
megadnunk az elemzés elején, majd megvizsgalunk minden egyes pontot, hogy koriiltte van-
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e legalabb k masik pont az r sugaron beliil. Azokat a pontokat, amelyekre ez igaz, az egyszerii
lanc mddszerrel elemezziik, a tobbi, mint zaj-elem kikertl az elemzésbol. r valtoztatasaval egy
osztalyozassorozat generalhatd, amelyben az osztalyok szama eldszor novekszik, majd ujra
csokken (végiil kellden nagy » esetén 1 lesz). Az adaptiv osztalyozasrdl tovabbi részleteket
Sneath & Sokal (1973: 212-214) és Gordon (1981:137-139) konyvében taldlhatunk. Amint
Gordon megjegyzi, elobb-utobb lehetdévé valhat majd olyan interaktiv, az elemzé ember don-
téseit is igényld modszer kialakitasa, amely elszakadast jelenthet a teljesen automatizalt
klasszifikacios gyakorlattol.

5.4.3 Minimdlis feszitéfa

Az adatstruktura feltarasaban a dendrogramokon kiviil mas tipusu grafok is szamitasba johet-
nek. Elészor az un. minimalis feszitéfakat (“minimum spanning tree”) kell megemliteniink,
melyek legszembetindbb eltérése a dendrogramoktol az, hogy minden szégpont megfelel egy
objektumnak. Fa grafrol 1évén szo korok persze nincsenek benne €s — ami legalabb ennyire
lényeges — az objektumokat 6sszekotd élek osszhosszusaga minimalis (Gower & Ross 1969,
Rohlf 1973). A feszitéfa az objektumok tavolsagmatrixabol allithatd eld olymddon, hogy a
minden lépésben az egymashoz legkozelebb esd két objektum kozott élt hiizunk, ha ennek
soran nem keletkezik kor a grafban. (A matrix két legkisebb tavolsagértékéhez tehat eleve
tartozik majd egy-egy €1, a harmadikhoz mar nem biztos.) A keresés az m—1-edik él behtiza-
saval befejezddik, hiszen m pont 6sszekotéséhez éppen ennyi élre van sziikségiink. A minima-
lis feszitéfanak erdteljes a kapcsolata az egyszerl lanc modszerrel: a graf alapjan diviziv
modon ugyanazt a klasszifikaciot lehet 1étrehozni, mint az egyszerti lanc modszerrel. Ha az
éleket szukcessziv mddon, mindig a leghosszabbat kivalasztva eltavolitjuk a grafbol, akkor a
keletkezett részgrafok az egyszerti 1anc modszer csoportjaival azonosithatok (Gower & Ross
1969).

Az 5.15 abra mutatja be a 4.3a pontmintazatra illesztett feszit6fat. A harom leghosszabb élt
(a, b és c) megjeloltiik, s igy konnyen ellendrizhetjiik, hogy ezek eltavolitasaval megkapjuk az
5.6a abra dendrogramjanak fobb osztalyait. Amig azonban a dendrogramon nem latjuk, hogy
mely objektumparok “feleldések™ voltaképpen az osztalyok kozott kialakult tavolsagokért, a
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5.15 abra. A 4.3a abra pontjaira
illesztheté minimalis feszitofa.
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minimalis feszitofa ezt jol lattatja. Az egyszerl lanc modszer mellett tehat ez a graf is szoba
johet az osztalyozasok soran.

A minimalis feszitéfa azonban elsdsorban nem osztalyozasra vald. Kiemelten jelentds a
szerepe viszont a kétdimenzids ordinacios struktirdk “ellendrzésében” (Digby & Kempton
1987:99, Gordon 1981:155, Dunn & Everitt 1982:75, és masok): a fat az objektumok ordina-
cidjara ravetitve kimutathatd, hogy mennyire hiteles az egyes objektumparok esetleges relativ
kozelsége, vagyis elegendé-e a két dimenzié minden tdvolsag-relacio kozelitéleg hi abra-
zolasahoz, vagy pedig torzitasok is jelen vannak (lasd még a 9.5.2 részt). Rohlf (1975a) szerint
a fa hatasosan alkalmazhat6 az objektumhalmazba nem illeszkedd, “outlier” vagy zaj-elemek
kimutatasara is.

5.4.4 Additiv fak

A dendrogramokat eredményezd hierarchikus osztalyozd mddszerek és a minimalis feszitdfa
alkalmazasa még nem meritett ki minden lehetdséget a tavolsagmatrixok grafokkal torténd
analizisére. Nem biztos példaul, hogy a dendrogramok szigort hierarchija jol tiikr6zi az ob-
jektumok tavolsagviszonyait is. Ennek megértéséhez tekintsiik az alabbi tavolsag-félmatrixot
5 objektumra:
0,0 12,0 23,0 30,0 32,0
0,0 25,0 32,0 34,0
0,0 31,0 33,0 (5.10)
0,0 20,0
0,0

Ebbdl kiindulva a csoportatlag modszerrel az 5.16a abra dendrogramjat kapjuk. Az 1. és 2. ill.
a 4. és 5. objektumok kozotti tavolsagokon ez a dendrogram még semmit sem torzit, de pl. az
1. és a 2. objektumok valamint az 1. €s a 3. objektumok kdzott mar egyforman a 24,0-es tavol-
sagérték jelentkezik, holott ezek eredetileg 23,0 ill. 25,0 egységnyi tavolsagra voltak
egymastol. Ezt a tényt persze elfogadtuk, amikor kifejezetten az osztalyozas volt a cél. A den-
drogram helyett — vagy inkabb mellett — egy olyan n-fa is érdekes lehet azonban, amely a
maximalis mértékben megtartja az eredeti tavolsagértékeket minden objektumparra. Nevén
nevezve a dolgokat, az additiv fakrél van szo, amelyek pl. a pszichologiai adatelemzésben
régota ismertek (Sattath & Tversky 1977, Shepard 1980, Pruzansky et al. 1982). A fenti matrix
az 5.16b abra szerint rajzolhatd fel additiv fa formajaban, amely egy “egyenlétlen lombozata”
dendrogramra emlékeztet. Egy kis vizsgalodassal konnyen belathatjuk, hogy barmely két pont
tavolsaga hajszal pontosan kijon a kozottiik 1év6 élek hosszanak sszeadasaval (ez az 6sszeg
az un. “patrisztikus tavolsdg”, Farris 1967). Mivel itt nem rajzolunk fel szinteket, voltaképpen
a dendrogramszert abrazolast a szokvanyosabb graf alak is helyettesitheti (5.16c abra), amely
mar nem hangsulyozza ki annyira az osztalyozast. A kovetkezd fejezetben majd latni fogjuk,
hogy az additiv fak els6dleges funkcidja valoban nem a klasszifikacid.

A fenti példa persze szandékosan sikeredett ilyen tokéletesre, a valdsagban rendszerint a
tavolsagmatrixok abrazoldsa additiv fa forméjaban nem valosithaté meg maradéktalanul. Mas
szoval: a fan beliili tavolsagok egyaltalan nem biztos, hogy pontosan megfelelnek a tavolsag-
matrix értékeinek, s valami “torzitas” itt is fellép, nemcsak a dendrogramban. Nem is konnyt
feladat a fa megszerkesztése, igy erre ehelyiitt még f6 vonalakban sem tériink ki. Az algorit-
mus irant érdekléd6knek Sattath & Tversky (1977) cikkét ajanlhatjuk. Erdemes viszont az ad-
ditiv fak két tulajdonsagardl egy kicsit tobbet szolnunk. Amig a dendrogramokat leird E
matrix — amint azt az 5.1 formula kapcsan elmondtuk — ultrametrikus jellegii volt, az additiv
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5.16 abra. Az 5.10 matrixbdl kapott csoportatlag-dendrogram (a) és additiv fa (b ill. ¢), valamint az
additiv fa felbontasa dendrogramra és “bokorra” (d).

fat leird patrisztikus tavolsagok A matrixa az Un. négy-pont metrika kovetelményeinek felel
meg. Eszerint, az indexeléstol fuggetleniil, barmely négy pontra érvényes az alabbi osszefiig-
gés:

api + ajx < max { apj + aik , apk+ aij } (5.11)

(“additiv egyenldtlenség”, Buneman 1971, Patrinos & Hakimi 1972, Sattath & Tversky 1977).
A négy pontot egy tetraéder cstcsainak, a kozottiik levo tavolsagokat (6 db) pedig a tetraéder
éleinek tekintve a két-két szembenlévd él Gsszegei egy egyenlOszari haromszoget adnak. Ha
egy D tavolsagmatrix eleve megfelel a fenti kritériumnak, akkor az kozvetlentil egy patrisztikus
matrixnak tekinthetd, egyébként viszont D csak kozelithetd valamely A matrixszal.

Az additiv fak masik fontos tulajdonsagat illusztralja az 5.16d abra. Minden additiv fa fel-
bonthaté egy dendrogram és egy csillag alaku fa (vagy “bokor”) Gsszegére: az additiv fat az
5.16b abran szaggatott vonallal jelzett szinten elvagva dendrogramot kapunk, a levagott
“végag-darabok” pedig egy bokorral abrazolhaték (Carroll 1976). Ez valdjaban azt jelenti,
hogy minden dendrogram additiv fa, amelynek a bokor-komponense nulla, azaz az ultra-
metrikus egyenldtlenség egy szigorubb feltétel, mint az additiv egyenldtlenség. A kiilonféle
mértékekrdl ezek utan a kovetkezd bennfoglalasi sor allithatd 6ssze (Le Calvé 1985): kiilon-
bozéség «— metrika < euklidészi tavolsag <— négy-pont metrika < ultrametrika, vagyis
a legelso a legaltalanosabb, az utolso pedig a legspecialisabb mérték.
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5.5 Hierarchikus osztalyozasok értékelése

A hierarchikus osztalyozas soran, mint azt sok példaval is megprobaltuk aldtdmasztani, nem
elégedhetiink meg a puszta eredményekkel. Tovabbi munkara van sziikség: a kapott oszta-
lyozas finomabb elemzése, alternativ osztalyozasok dsszehasonlitasa és az ordinacids modsz-
erek alkalmazasa ill. egylittes értékelése a kovetendo stratégia. E fejezetben az elsé esetrol,
egy adott hierarchikus osztalyozas elemzesérdl, belso tulajdonsagainak feltarasarol lesz csak
sz6. (Osszehasonlitishoz legalabb két eredmény kell, ezt a témat majd a 9. fejezetben részle-
tezzik).

5.5.1 A torzitdas mértéke

A hierarchikus osztalyozasok értékelésének tobb szempontja lehet. El0szor a fentiekben, az
5.4 részben mar emlitett torzitasra tériink ki. A dendrogramban felmért paronkénti tavolsagok,
azaz az ultrametrikak, tobbé-kevésbé eltérnek az eredeti tavolsagértékektol. Egy osztalyozd
modszert ennek megfelelden annal jobbnak tekinthetiink, minél kisebb a valtozas a D — E
iranyban. E valtozas mérésére legrégebben a linearis korrelacidt (3.70 formula) ajanlottak,
mégpedig kofenetikus korreldcio (“cophenetic correlation”, Sokal & Rohlf 1962) néven. Ez
egy specialis esete a késobb targyalandd matrix 6sszehasonlitasoknak (9.2.1 rész), amelyek-
ben két azonos méretil szimmetrikus matrixot vetiink ossze értékrol-értékre. A D tavolsag-
matrix és az abbdl hierarchikus osztalyozassal szarmaztatott E ultrametrika esetében a
korrelacié a kovetkezdképpen irhaté fel:

m=1 m

N (d, -d)e, o)

COPH 5, = el j: e ml m (5.12)
2 Z(djk _‘7)22 2(€jk —e)’
j=1 k=j+1 j=1 k=j+1

Az 4tld értékei tehat kiesnek az elemzésbol, s a szimmetria miatt a szamolast elegendd a
félmatrix értékeire alapozni. A kofenetikus korrelacié elsésorban a numerikus taxondmia ked-
velt mddszere, bar minden osztilyozasi célu vizsgalatban alkalmazhaté a tavolsagokat
legkevésbé torzitd stratégia kivalasztasara. COPH értéke altalaban 0,6 és 0,95 kozé esik, és
rendszerint egy adott tdvolsagmatrixra a csoportatlag modszerrel 1étrehozott ultrametrika adja
a legjobb illeszkedést (Sneath 1966, Boyce 1969, Sokal & Rohlf 1970).

Mindezt ki is probalhatjuk az egyszerii lanc, a teljes lanc és a csoportatlag modszer ered-
ményeinek 6sszehasonlitdsdval, mondjuk a b és ¢ példak alapjan (az 5.6-8 abrak megfeleld
dendrogramjai). A b esetben, amikor is négy nyilvanvaldan jol elkiiloniilé osztalyunk van, a
legjobb eredményt a csoportatlag mddszer adta (0,845), de nem sokban marad el mogotte az
egyszert lanc (0,839) és a teljes lanc modszer (0,830) sem. A két 6sszeérd csoport — vagyis a ¢
példa — esetében is ez a sorrend, hiszen a csoportatlag adta a legjobb illeszkedést (0,735), en-
nél kicsivel rosszabbat a teljes lanc (0,729) és sokkal rosszabbat az egyszert lanc (0,426) mod-
szer, mutatva ez utobbi erds tavolsdg-torzitdo hatdsat. Kimaradt az Osszehasonlitasbol a
eltérésnégyzetosszeg-minimalizaldé modszer, hiszen itt a hierarchikus szintek az eltérés-
négyzet-Osszeget jelentik, s ezek korrelacidja a tavolsagokkal — bar formailag kiszamithatd
ugyan — nem mérhetd Ossze a fenti eredményekkel. A globalis optimalizalasnal is fennall az
Osszehasonlithatatlansag problémaja, tetézve azzal, hogy a legfelsé szint nincs meg, s emiatt
még szdmolni sem tudnank. A kofenetikus korreldcid hasznalatdban tehat vigydznunk kell az
eredmények osszehasonlithatosagara, hogy ne jussunk teljesen megtévesztd kovetkeztetésekre.
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A korrelacio mellett mas formulak is szamitasba johetnek, igy példaul az euklidészi tavol-
sag négyzete (Hartigan 1967) vagy a Kruskal-féle (1964) stressz-fiiggvény is. Ez utobbit majd
6 alkalmazasi teriilete, a tobbdimenzids skalazas, ismertetésekor mutatjuk be (7.4.2 rész). A
szintekkel kapcsolatos Osszes probléma pedig megoldhatd a rang-korreldcio alkalmazasaval
(3.43 formula, Johnson 1967). Ez akkor jelez kis torzitast, ha az eredeti tavolsagok nagysag
szerinti sorrendje kozel all az osztalyozasbeli szintek sorrendjéhez. A korrelacidkat, barmely
formulédval is szamoltuk, nem szabad szokvanyos szignifikancia-probanak alavetni, hiszen a
tavolsagmatrixon belill az egyes értékek nem fliggetlenek egymastol, és természetesen az ul-
trametrika sem fliggetlen a tavolsagoktdl (vo. 9. fejezet). Lényeges az is, hogy az értékek nem
abszolut érvénytiek, s leginkabb csak egy adott vizsgalati kontextusban érvényesek. Azaz, egy
0,8-as korrelacid nem biztos, hogy ugyanazt jelenti mas ¢és mas adatstruktirak esetében.
Tovabbi értékelési lehetdségeket ismertet Gower & Banfield (1975), ill. Gordon (1987).

5.5.2 Stabilitas és validitas

Egy hierarchikus osztalyozastdl elvarhatjuk, hogy az ne valtozzon meg jelentékenyen a kiin-
dulési adatok kismértéki modositasanak hatdsara (“stabilitas™). Ellenkezo esetben erds két-
ségeink tamadhatnak a kapott osztalyozas érvényességét (“validitas”) illetden. Ha a kapott
eredmény stabilis, akkor joggal feltételezhetjiik, hogy az osztalyozas megfelelden 6sszegzi az
adatokban rejl6 informaciot.

A stabilitas elemzésére szdmos lehetdség kinalkozik, ezek egy része a probléma matema-
tikai, masik csoportja pedig a biologiai oldalat emeli ki. Megvizsgalhato példaul, hogy az ada-
tok vagy a tavolsdgok matrixanak kismértékii véletlen megvaltoztatasa (random perturbacioja)
milyen valtoztatasokat eredményez a hierarchidban (pl. Rand 1971). Azt is érdemes lehet
megnézni, hogy egy-egy objektum vagy valtozd elhagyésa (vagy egy ujnak a hozzdadésa)
megvaltoztatja-e az osztalyozast (pl. Jambu & Lebeaux 1983). A Smith & Dubes (1980) java-
solta stratégia kissé komplikaltabb: az objektumhalmazt véletlenszeriien kettéosztjak, és
kiilon-kiilon is osztalyozzak. Két formulat is javasoltak annak mérésére, hogy a “felezett” hal-
mazban egy csoportba kertiilt objektumok mennyire maradtak egytitt a komplett osztalyozas-
ban is. Tagabb értelemben stabilitasi vizsgalat az is, ha ugyanazokat az adatokat alternativ
modszerekkel osztalyozzuk (bar itt nem az adatok mddosulnak, hanem a modszer valtozik),
¢és ha tobb modszer hasonlo eredményt ad, akkor az osztalyozas stabilisnak tekinthetd (mint a
b példa négy csoportja, v6. 5.6b, 5.7b, 5.11b és 5.12b abrak). E példaban persze viszonylag
konnyt volt a dendrogramok hasonlosagat felmérni, altalaban viszont valamilyen kvantitativ
modszert kell bevetniink (1asd a 9. fejezetet).

Az osztalyozasok bioldgiai szempontok szerinti stabilitdsdrdl Rohlf & Sokal (1981a) adja
a legjobb osszefoglaldt. Egy taxonomiai klasszifikacio stabilitasat értékelve igen fontos szem-
pont, hogy torténik-e valtozas ha kiillonboz6 karaktercsoportokra alapozzuk az elemzést. Ilyen
csoportok lehetnek pl. rovarok esetében a larva és az imagdallapotra vonatkozo6 tulajdonsagok
csoportjai. Ilymodon ellendrizhetd az Un. “non-specificity” hipotézis (Sneath & Sokal 1973:
97), miszerint nincsenek elkiiloniilt géncsoportok, amelyek a tulajdonsagok egy elhatarolt
csoportjara lennének kizarélagos hatassal. (Mas kérdés, hogy a legtobb vizsgalatban ez nem
bizonyult teljesen igaznak). Hasonld jellegii probléma az 6kologiaban a fajokra ill. a kdrnye-
zeti valtozokra alapozott klasszifikaciok elemzése, bar itt nemcsak stabilitasrol, hanem predik-
tabilitasrol is beszélhetiink. Megvizsgalhatjuk azt is, hogy egy cOnoldgiai osztalyozas
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megvaltozik-e, ha a faji szintrdl attériink a genusz, csalad vagy esetleg a rend szintjére (Podani
1986).

5.5.3 Osztalyok optimalis szama

A particionaldé modszerek tilnyomo tobbsége, amint az el6zd fejezetben is lathattuk, csak ak-
kor hasznalhatd, ha mar van valamilyen elképzelésiink az adatokban rejlé osztalyok szamarol.
A hierarchikus klasszifikacié algoritmusaitdl — miutan elézetesen semmilyen paramétert sem
kell megadnunk — viszont mar azt varjuk, hogy valamilyen erre vonatkozé informaciot is ad-
nak. Mas szdval: legalabb sejtetni engedik azt, hogy melyik az a hierarchikus szint, ahol a
dendrogramot “elvagva” optimalis particiot kapunk. Jelen fejezet példai azonban arra utaltak,
hogy a dendrogram alakjabol, a szintek novekedésébal stb. csak némi tapasztalattal, az algo-
ritmikus sajatsagok ismeretében kovetkeztethetiink az osztilyok létére és szamadra; s
igazandibol szinte sohasem lehetiink biztosak a dolgunkban. Valamilyen objektiv eljarasra
lenne tehat sziikség, ami lehet6vé teszi a dendrogramok alapjan torténd felosztast. Az
osztalyozasi problémakkal foglalkozé kutatdkat, csakiugy mint a biologus alkamazdkat mar
meglehetdsen régen izgatja ez a téma (vo. Dale 1988). Milligan & Cooper (1985) dsszefogla-
l6jaban 30- féle ilyen mddszert dolgozott fel, s ez az attekintés nem is mondhatd teljesnek. A
legtobb javaslat —amint azt elére is sejthetjiik, hiszen szoros kapcsolatban allanak a klasszikus
biometriai mdédszerekkel — az eltérésnégyzet-0sszegen alapszik. A fenti szerzok ismert tulaj-
donsagu adatok osztalyozasait kiprobalva azt talaltak, hogy a legtdbb esetben Calinski &
Harabasz (1974) mddszere jelezte az optimalis osztalyszamot. Jelolje SSQ; az n valtozoval
leirt m objektumot tartalmazo6 adathalmaz teljes eltérésnégyzet-osszegét, amelyet a kovetkezo
modon kaphatunk meg:

n o m
55Qi =Y\ D (x; %)’ (5.13)

i=1 j=1
ahol X; az i valtozo atlaga. (Csak emlékeztetdiil: egy 4 osztalyra a 3.105 formula adta meg
ugyanezt.) Az osztalyokon beliili, azaz “bels6” eltérésnégyzetek dsszegét is bemutattuk mar a
k-k6zép modszerrel kapesolatosan (J, 4.1 képlet), amit most jeldljiink SSOp-vel. Az SSQ. =
SSO:— SSOp kiilonbség a teljes eltérésnégyzet-sszegnek az osztalyok kozotti eltérésekre jutd
része, ezt nevezhetjiik “kiils6” eltérésnégyzet-6sszegnek. Minél nagyobb a kiils6 eltérésnégy-
zet-0sszeg a belsok osszegéhez képest, annal jobbnak tekinthetd a felosztas, s rogton adodik
az otlet, hogy képezziik az SSQe és az SSQp mennyiségek hanyadosat. Ez azonban még nem
tenné lehetévé a k kiilonbozo értékeire kapott eredmények Osszehasonlitasat, hiszen a meg-
feleld szabadsagi fokokkal elézéleg osztanunk kell az eltérésnégyzet-6sszegeket. A Calinski
& Harabasz javasolta kritérium ezek utan k osztalyra a kovetkezo alakot 6lti:

55Q. , S5Q,

CALHAR, = (=51 0255

(5.14)

A szerzok szerint CALHAR monoton ndvekedése & fiiggvényében az osztalyszerkezet teljes
hidanyara, monoton csékkenése pedig hierarchikus adatszerkezetre utal. Ha azonban
maximuma van, akkor a maximumot add k szamu osztalyt tekinthetjiik az objektumhalmaz
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legoptimalisabb felosztasanak (mas szoval: k-t valtoztatva eldszor az osztalyszerkezet hianya,
az optimalis értéket kovetden pedig mar egy hierarchia megléte mutathato ki).

A 4.1.2 rész végén mar alkalmazott matrixokkal is felirhatjiik a fenti kritériumot. Ha tehat
B az osztalyok kozotti eltérésszorzat-osszegek, W pedig az osztalyokon beliili eltérésszorzat-
Osszegek matrixa, akkor nekiink csak az atloba irt értékek kellenek, azaz

CALHAR}(:ﬂ/w (5.15)
(k=1) (m-k)
(lasd a C fuiggeléket). Vizsgaljuk meg a Calinski - Harabasz index “viselkedését”, az inter-
pretacid lehetdségeit a 4.3 abra példamintazatainak teljes lanc mddszerrel kapott osztalyo-
zasaira (5.7 abra). Az osztalyok szama 2-t6l 12-ig terjed, ennél tovabb finomitani a felosztast
mar semmiképpen sem lett volna érdemes (5.17a dbra). Az a random esetre a fliggvény gor-
béje hatarozottan, de nem mindig monoton emelkedd. A hasonloképpen osztaly-nélkiili f eset-
ben éppen ellenkezd a tendencia, enyhe cstuccsal a k=4-nél, mutatva, hogy nem szabad
biznunk a kismértékben kiemelkedd maximumokban. A b példdban annal inkabb egyértelmii
az eredmény, hiszen k=4-nél erdésen kiugré maximumot kapunk, ami egyezik el6zetes
elvarasainkkal. Igen érdekes a fliggvény menete a két érintkezd osztalyt illusztrald ¢ példaban.
Itt kifejezett maximummal “indulunk”, majd hirtelen esés utan a fiiggvény értéke eléggé alac-
sony szint koriil ingadozik. Eszerint az osztalyozas a k=2 esetben a legjobb (ami igaznak is
tiinik), majd minden tovabbi felbontas mar csak lerontja az eredményt. A hosszu, illetve az
ivelt pontfelhdket (d és e példak) a teljes lanc mddszer egyaltalan nem ismerte fel, és igy nem
meglepd, hogy az egyébként nem kifejezetten erés maximumok A=8 ill. 9 koriil mutatkoznak,
azaz amikor a felosztas mar eléggé finom ahhoz, hogy a kis csoportok ne fedjenek at az al-

talunk feltételezett osztalyok kozott.

Anélkiil, hogy az Olvasét a tobbi, Milligan & Cooper (1985) attekintésében szerepld (¢s
nem szerepld) mddszerrel terhelnénk, elmondhatjuk, hogy majdnem mindegyik interpretal-
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5.17 abra. Optimalis felosztas keresése a 4.3 abra példaira alkalmazott teljes lanc modszer elemzések
alapjan, a: Calinski-Harabasz index, b: rangsorolasos modszer.
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hato geometriailag vagy legalabb statisztikailag. Alkalmazasuk azonban olyan esetekre korla-
tozddik, amikor az eltérésnégyzet-Osszegnek értelme van. Sok esetben azonban az oszta-
lyozasra alkalmazott kiilonb6z6ségi indexnek semmi koze az eltérésnégyzet-osszeghez, igy a
Calinski-Harabasz-index hasznalata értelmetlen. Egy altalanosabb mddszerre is sziikség van
tehat, amely nem is feltétleniil a geometriai értelmezhetdségre fekteti a hangsulyt, hanem az
értékeld modszer és az alkalmazott kiillonbozoségi index Gsszhangjara épit. Az alabbiakban
egy ilyen eljarast mutatunk be réviden (Podani 1994). Ennek az az elénye, hogy minden egyes
valtozéra megtudjuk, milyen mértékben magyardzza meg az adott osztalyozast. Az alkalma-
zott rangsoroldsos technika fontosnak talalhat olyan valtozokat is, amelyek az osztalyozas
kialakuldsara eredetileg nem voltak nagy hatassal. Intuitiv eldnye a modszernek talan az is,
hogy a “t6bbség dont” elvre épiil, azaz minél tobb valtozo “tamogat” egy adott osztalyozast,
annal elfogadhatébbnak tartjuk.

Az elemzés els6 1épésében a valtozok mennyiségi hozzajarulasat kell kifejezniink a k osz-
talyon beliili ill. osztalyok kozotti tavolsagokhoz v. kiilonbozéségekhez. Ennek kiszamitasa
szinte minden koefficiensnél mas és mas; az euklidészi tavolsag esetén példaul az i valtozo
hozzéjarulasa a j és k objektum tavolsagahoz éppen (xj; — xix)”-nel ardnyos; jeloljiik ezt gjjx-val.
A kovetkezd feladat annak megvizsgalasa, hogy e hozzdjarulasok miképpen oszlanak meg
osztalyokon beliil ill. azok kozott. Az i valtozo teljes mértékben megmagyarazza a felosztast,
ha minden osztalyon beliili gjjx kisebb, mint az osztaly kozottiek, vagyis a gjjk értékek nagysag
szerinti sorrendjében az osztalyon beliiliek rangszamainak dsszege minimalis. A valtozo telje-
sen k6zombos is lehet az osztalyozasra nézve, ekkor az osztalyon beliiliek ill. osztalykdzottiek
rangszamai véletlenszertien oszlanak meg. Még az is eldfordulhat, hogy egy valtozo kifejezet-
ten ellentmond az osztalyozasnak, s ekkor az osztdlyon beliili gjx értékek nagyobb rang-
szamot kapnak, mint az osztaly kozottiek. Mindez egy wix mérdszam formajaban Gsszesithetd,
amely 1-es értéket vesz fel, ha az i-edik valtozo teljes mértékben megmagyarazza a k osztalyra
torténd felosztast. yix=0, ha a valtozd k6zombos, és ik < 0, hogyha a valtozo ellentmondo. A
ik értékek alapjan a valtozok sorba rendezhet6k, mutatva azok haszndlhatosagat a k osztaly
értelmezésében.

Az eddig elmondottak voltaképpen a nem-hierarchikus osztalyozasokra érvényesek, s csak
a kovetkez6 1épésben tériink rd a dendrogramok értékelésére. Az optimalis osztalyszam egy
particidésorozatban az lehet, amelyet a valtozok tobbsége tamogat. Ez egyszertien a i értékek
Osszegével mérhetd, amelyet jeloljink Wi—val. Ennek maximalis értéke nyilvan n, vagyis a
valtozok szama. Wy valtozasa felrajzolhato k fuggvényében, s a gorbe alakja informal ben-
niinket a valtozok magyarazo erejérol. Bar e modszernek nyilvanvaléan nem geometrikus, ha-
nem rendezési interpretacidja van ¢s elsGsorban sok valtozd esetén hatékony, érdemes a
Calinski-Harabasz-indexszel 6sszehasonlitani (5.17b abra). Azonos kovetkeztetésre juthatunk
e két mddszer alapjan a b esetben, bar a cstcs kevéssé kifejezett az ezt kovetd kismértékd
csokkenés miatt. Az a és f példakban végig monoton novekvd a fliggvény, ami az osz-
talyozhatatlansag jele. Ugyanez figyelheté meg a d példara is, mutatva, hogy a teljes lanc
modszerrel kapott osztalyokkal valami “nincs rendben”. Az e esetre itt is a k=7 mellett kapunk
maximumot, csakugy mint az 5.17a &bran. A ¢ példaban viszont megmutatkozik, hogy a méd-
szer kevés valtozora nem mindig mikddik: elmarad a csucs, tehat a Calinski-Harabasz-index
adott jobban értelmezhetd eredményt.

5.6 Irodalmi attekintés

A hierarchikus osztalyozas népszerli mind a biolégiaban, mind pedig szamos human
tudomanyagban (pl. pszicholégia, szocioldgia) és Gjabban a matematikusok is kiemelten fo-
glalkoznak e témaval. Ezt a sok orszagban megalakitott klasszifikaciés tarsasagok, valamint
az 6ket egyesit6 International Federation of Classification Societies éte is igazolja. (Nalunk



Hierarchikus osztalyozas 169

még nincs ilyen szervez8dés, pedig ez jelentékenyen megkdnnyitené a hazai kutatok kdzotti
informaciocserét). A Journal of Classification cimd, 1984 6ta megjelend folyoirat is igazolja a
témakor nem szlné népszerliségét. Az irodalom oriasi és egészében ma mar teljességgel at-
tekinthetetlen (Blashfield & Aldenderfer 1978 adott az azel6tti id6szakra érvényes dsszefo-
glalét, azéta ez nem nagyon megy). Ennek ellenére meg lehet adni azokat a fontosabb
forrasokat, amelyeket minden biolégus haszonnal vehet, ha a finomabb részletekre kivancsi.

A téma matematikai vonatkozasairol kezdetben csak 6sszefoglalo cikkek lattak napvilagot
(Cormack 1971, Williams 1971), s Iényeges attorést Jardine & Sibson (1971), Anderberg
(1973), Everitt (1974), majd Clifford & Stephenson (1975) kdnyvei jelentettek. Everitt mive mar
a harmadik atdolgozott kiadast is megérte. Tovabbi alapmunkak: Spéath (1980), Gordon (1981),
Aldenderfer & Blashfield (1984), Romesburg (1984), Jambu & Lebeaux (1983). Feltling, hogy
a tébbvaltozés adatelemzés “hivatalos” szakirodalma az osztalyozast egy kis — majdnem jelen-
téktelen — mellékteruletként kezeli (pl. Mardia et al. 1979) vagy még ugy sem. Az osztalyoz6
moddszerek tulajdonsagait elemzd cikkek kdzil megemlitendd Diday & Simon (1976), Dubes &
Jain (1976, 1979), Murtagh (1983), Day & Edelsbrunner (1984), Gordon (1987), Milligan
(1989), és kuldndsen érdekes Everitt (1979) problémafelvetd cikke. Az Gjabb fejlemények
tomor attekintését Gordon (1996) adja.

A biolégia két aga nevezhetd kifejezetten osztalyozo-"manias"-nak, a rendszertan és a
conoldgia, mert itt sok esetben a vizsgalat végsé célja az objektumok hierarchikus viszonyai-
nak feltarasa. Ha a jelen fejezetben taglalt szamitogépes mddszereket alkalmazzuk, akkor nu-
merikus taxonémiarol ill. numerikus szintaxondémiarol beszélink. A numerikus taxonomia
kezdetét nyugodtan szamithatjuk Sokal & Sneath (1963) alapmuivétdl, melynek masodik
kiadasa (Sneath & Sokal 1973) mindmaig nagy haszonnal forgathat6. Sajnos tovabbi kiadasok
nem jelentek meg, bar a leglényegesebb fejleményekrdl kisebb kézleményekbdl tajékozod-
hatunk (pl. Sokal 1986). Miutan a numerikus taxondémia alapvetéen a fenetikai hasonlésag
mérésén alapszik, s nem szandékozik abrazolni a leszarmazasi viszonyokat, mara kissé hat-
térbe szorult a kladisztikahoz képest (kbvetkez6 fejezet). Stuessy (1990) névénytani alapmUve
ugyan meég egyenrangunak tekinti a kettét, az allattanban iranymutaté Mayr & Ashlock (1991)
féle tankdnyv viszont eléggé egyértelmilen elveti azon hierarchikus moédszerek alkalmazasat,
amelyek a leszarmazas elemzésére nem alkalmasak. Erre a problémakérre részletesebben a
kovetkezb fejezetben visszatériink. A numerikus taxonémiat targyalé egyéb mivek pl. Cole
(1969) és Dunn & Everitt (1982). Pankhurst (1991) az osztalyoz6 médszerek és az adatbazisok
ill. a hatarozo-kulcsok 6sszefliggéseit is részletesen megvizsgalja. A numerikus taxonémia im-
mar tobb, mint 30 éves torténetét Sneath (1995) foglalja 6ssze réviden, kiemelve annak donté
szerepét a késdbbi taxondmiai iranyzatok (kladisztika, “Uj” morfometria) megalapozasaban és
kialakitasaban.

A numerikus sziintaxondmia és altalaban az 6koldgia osztalyozasi problémait szamos
kényv elemzi kisebb-nagyobb terjedelemben. A rendszertan fenetika-kladisztika ellentétparja-
nak analogidja itt is megvan (klasszifikacio versus ordinacio), de nem olyan kiélezett formaban
igy az alabbi mivek a hierarchikus osztalyozas és az ordinacié szempontjabél egyarant fonto-
sak. Whittaker (1973), Williams (1976), Orléci (1978), Gauch (1982), Greig-Smith (1983), Ker-
shaw & Looney (1985), Legendre & Legendre (1983), Digby & Kempton (1987), Jongman et
al. (1987), Ludwig & Reynolds (1988) és Kent & Coker (1992) csupan csak kiragadott példak
a béséges irodalombol. Green (1979) azoknak ajanlhato, akik biologiai és kérnyezeti adatok
egylttes értékelését tervezik. Klijn (1994) pedig az 6koszisztéma-szint( klasszifikaciokhoz je-
lent kiindulasi alapot. Az informacidéelméleti osztalyozas mddszereirdl Feoli et al. (1984) ad
Osszefoglalot. Két megtekintésre ajanihatéd cikkgydjtemény Mucina & Dale (1989) és Feoli &
Orléci (1991). A “review” cikkek kdziil kiemelhetd Maarel (1979) és Gauch & Whittaker (1981).
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5.3 tablazat. A hierarchikus klasszifikacio konyviinkben is targyalt legfontosabb mddszerei kiilonféle,
személyi szamitogépekre kidolgozott programcsomagokban.

Modszer Statistica BMDP NT-SYS SYN-TAX NuCoSA
Egyszere/teljes lanc + + + + +
Csoportatlag + + + + +
Centroid + + + + +
B-Flexibilis + + +
Eltérésnégyzet-osszeg min. + + +
Informécidelméleti modsz. +
Globalis optimalizalas +
Monotetikus diviziv m. +
Minimalis feszitefa + +
Kofenetikus korrelacié + +
Optimalis osztalyszam +
Dendrogram grafika + + + + +
Feszitefa grafika + +

5.6.1 Szamitégépes programok

A hierarchikus osztalyozas modszereivel szamos programcsomagban talalkozhatunk, bar
tébbnyire csak a legfontosabb és a legismertebb moédszerek szerepelnek bennik. Az 5.3
tablazat azokat a programcsomagokat tartalmazza, amelyek mar megfelelé felhasznalé-barat
kérnyezetet teremtenek személyi szamitégépeken. E programcsomagok viszont alkalmat-
lanok lehetnek bizonyos specialis problémak megoldasara. Ekkor fordulhatunk azokhoz a cik-
kekhez és kényvekhez, amelyek programlistakat is kdzdlnek (Anderberg 1973, Spath 1980,
Orléci 1978), bar a listazott program adaptalasa sajat szamitégépiinkhdz igen faradtsagos le-
het. Blashfield (1976) foglalta 6ssze a korabban hasznalatos legfontosabb szamitogépes szoft-
vereket, amelyek természetesen nagy gépekre voltak alkalmasak. A CONISS program
(Grimm 1987) az eltérésnégyzet-6sszeg ndévekedés minimalizal6 eljaras kotétt valtozata. A
TWINSPAN program listajat Hill (1979a) kozli.

5.7 Kérdezz - Valaszolok!

K: A4 sok példabol vigy tiinik szamomra, hogy az osztdalyozé modszerek végiil is — onmagukban
— a legkevésbé sem arra valok ami a neviikbdl kévetkezne, azaz osztdlyozasra!

V: Valdban, a helyzet kissé paradox. Egyetlen egy szdmitdgépes osztalyozo (pontosabban
“clustering”) modszer sem ajanlhato egyes-egyediili mddszerként erre a célra. Az osztalyozd
algoritmusok 6 funkcidjanak ma mar az adatok struktirajanak a feltarasat tekintjuk. Sokféle
ilyen informaciobol all azutan Gssze a végso kép, amit osztalyozasnak nevezhetiink. Arrdl van
tehat sz6, hogy — ellentétben a mondjuk 20 év el6tti varakozasokkal — nincs kizarélagosan
udvozité mddszer ami helyettesitené sajat dvatos €s jozan megitélésiinket (Dunn & Everitt
1982). A taxonomus példaul “sajnos” nem elégedhet meg azzal, hogy adatait betaplalja egy
szamitogépbe, hogy az majd kiadja az altala vizsgalt szervezetek “objektiv”’ és megcafolhatat-
lan osztalyozasat. Az az iddszak is elmult, amikor a folydiratok kapva-kaptak az olyan kéz-
iratokon, amelyek hemzsegtek az ilyen moddszerek — rendszerint kritika nélktali —
alkalmazasaitol. Az osztalyozasban voltaképpen legalabb olyan szerepe van a csoportszer-
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kezetet kozvetlentl nem vizsgald algoritmusoknak (pl. ordinacidk, szerialas, osszehason-
litasok, stb), amelyekkel majd csak ezutan fogunk megismerkedni.

K: Az egyes modszerek annyira eltéréen viselkedtek, s oly sokszor adtak el nem fogadhato
eredményt, hogy szinte el is vetted a kedvemet a hierarchikus osztdlyozo algoritmusoktol!

V: No, azért nem kell annyira elkedvetlenedni, konnyen igy lehet ez a késobb targyalandd
mddszerek esetében is. Csupan arrdl van sz6 — még egyszer hangstilyozom —, hogy nagyon
sokféle modszer van, és nagyon sokféle adatstruktura-tipus is lehetséges.

K: Tulajdonképpen érdekes-e egyaltalan maga a hierarchia? Mintha errdl megfeledkeztél
volna a példak soran, s csak azt nézted, hogy a hierarchikus osztalyozds alkalmas-e bizonyos
nem-hierarchikus osztdaly-strukturdk detektalasara. Nincs itt valami ellentmondas?

V: Igazad van. Olyan példank tényleg nem volt, amelyben hierarchikus csoportosulast rejtet-
tiink el. Talan nem lett volna eléggé szemléletes, s ugyanakkor sokkal tobbet nem lattunk volna
mert elhiheted: ha erételjes csoportosulasok t6bb szinten is ismétlddnek, akkor azt a modszer
nemcsak az egyik szinten képes felismerni.

K: Irod is, hogy a kététt klasszifikdciondl nem mindig a teljes hierarchia az érdekes, hanem
csak egy adott particio.

V: Nemcsak ott, persze, mert rendszerint a teljes hierarchiara (egészen az objektumokig le-
bontva) igen ritkdn van sziikségiink. Majd” minden hierarchikus médszerhez talalhatd egy
nem-hierarchikus megfeleld, amelyet arra hasznalhatunk, hogy a hierarchikus osztalyozast
egy adott szinten elmetszve (hogy hol, azt mar megbesz¢ltiik) a kapott particidt feljavitsuk. A
k-k6zEép modszer példaul az eltérésnégyzet-6sszeget optimalizalo hierarchikus modszerek jo
kiegészitoje lehet. El6fordulhat, hogy a hierarchikus modon kapott particion az utélagos athe-
lyezések mar nem is tudnak valtoztatni, de rendszerint mindig van egy kis javitasi lehet6ség.

K: A4 particiokrol szolva beszéltél dtfedd csoportokrol. Vannak-e ilyenek a hierarchikus osz-
talyozdsban is?

V: Igen, voltak bizonyos probalkozasok, hogy a hierarchikus osztalyozasban rejlé bizony-
talansagokat a dendrogramon is feltiintessék (pl. Dabinett & Wellman 1978 gomba-oszta-
lyozasaiban). Ez még tigy-ahogy attekinthetd, ha kicsiny az atfedés mértéke, de bonyolultabb
esetben a dendrogram teljesen zavarossa valik. Ezért az atfedéses hierarchidkat ma mar —
tudomasom szerint — nem hasznaljak.

K: Akkor hadd taldlgassak tovabb: logikus lenne ezek utan a fuzzy hierarchikus osztalyozas is!

V:Valdban van ilyen. Marsili-Libelli (1989) szerint a stlyok objektumonkénti maximumai
alapjan szerkeszthetd egy dendrogram is, de ez rendszerint nem mentes a visszafordulasoktol.

K: Ugy vélem, hogy nagy adattomegekkel itt is gondban lehetek, csakiigy mint a particiondlé
mddszerek esetében. Az 5.3b dbra szerinti algoritmusok a leggazdasdgosabbak ugyan a me-
moria szempontjabol, de ha tobb ezer objektumom van, akkor még ezek is hasznalhatatlannak
tiinnek.

V: igy van, de nagy adattémeg gyors hierarchikus osztalyozasara is sziilettek mar kiilonféle
otletek. Jambu (1981, programlistaval) diviziv jellegli mddszere akar 5000 objektumra is al-
kalmas, persze nem épiti fel a teljes hierarchiat, csak a legfelsé max. 50 particié késziil el, de
ez is boven elegendo.
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K: Még egy provokativ kérdés, és szinte kitalalom a vdlaszt. Hogy dllunk a klasszifikdcios
térsorokkal?

V: Természetesen ezek is vannak, hiszen lathattad a kiilonb6z6 flexibilis mddszereket és az
5.10 abrat. Mi sem kdnnyebb, mint egy ilyen térsor eldallitasa, csak a megfeleld paramétercket
kell szisztematikusan megvaltoztatnunk.

K: A kiilonbozéségi indexek kozotti tdajékozodasban nagyon hasznosnak latszik a 3. fejezet
vegén megadott “hatarozokulcs”. Tudsz-e valami ilyesmit megadni a hierarchikus osztd-
lyozdasban még jaratlan kezd6 szamdra is?

V: Azt hiszem itt nem nagyon van erre lehetdség. A kiilonb6zoségek hasznalata valdban sok
mindentdl fligg, alkalmazasuk kore értelmes mddon lesziikithet6, igy késziilhetett el az a bi-
zonyos dontési fa. A hierarchikus osztalyozas mddszereivel ez mar nem megy. Néhany tana-
csot azonban mindenképpen tudok adni. Az egyszeri-, a teljes lanc és a csoportatlag modszer
semmiképpen se maradjon ki egy klasszifikacids vizsgalatbdl, mert ezek alapvetd strukturalis
tulajdonsagokat jelezhetnek szamunkra. Ha adataink megengedik (az eltérésnégyzet-
Osszegnek, az atlagnak van értelme), akkor az eltérésnégyzetdsszeg-névekedés minimalizalo
eljarast is futtassuk le. Ez a négy mddszer annyira altalanosan elterjedt, hogy eredményeink
masok szamara is azonnal értelmezhet6ek lesznek. Emellett izlésed szerint masokat is érdemes
alkalmazni, mondhatnam — ki tudja hanyadszor —, hogy minél tobbfélét. Es a végsé figyel-
meztetés: még egyszer hangstlyozom, hogy ne hasznaljuk a hierarchikus modszereket onma-
gukban, hanem mas eljarasokat is vegylink be a vizsgalatba.

K: Erdekelne, hogy m objektumnak hanyféle hierarchikus osztalyozdsa létezik? Csak sejtem,
hogy joval tébb, mint amennyi particidja, mondjuk k csoportra.

V: Igen, a k-ad szintli particiok szdma (4.17 formula) elenyész6d a lehetséges hierarchiak
szamahoz képest, barmekkora is & értéke. Ha most csak a villas elagazasok topoldgidja szerint
ktlonb6z6 dendrogramokat vessziik figyelembe, akkor m objektumra éppen

2m—3)!
VW% (5.16)

kiilonféle fa adhato meg (Cavalli-Sforza & Edwards 1967, Phipps 1975). Ez m=10-re kb. 34
és fél milliot tesz ki, s ebbdl mar érzékelheted, hogy egy joval nagyobb objektumhalmaz

Osszes dendrogramjanak figyelembe vétele gyakorlatilag lehetetlen. Ha pedig a hierarchikus
szintek sorrendiségét is fontosnak tartjuk, akkor a lehetdségek szama:

_ ml(m-1)!

D, = T (5.17)

(Frank & Svensson 1981). Ez 10 objektumra két és fél milliardnal is tobb! A hierarchikus
szintek konkrét értékeit tekintve természetesen mar végtelen szamu lehetdség adddik.



