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Úvod

Ćılem cvičeńı je seznámeńı se spektrálńım shlukováńım. Použijete dostupné
funkčńı bloky a doprogramujete algoritmus spektrálńıho shlukováńı. Algo-
ritmus aplikujete na vstupńı data a výsledek srovnáte se známou anotaćı
a s výsledkem klasického algoritmu k-střed̊u. Srovnáńı provedete pro r̊uzné
parametrizace vstupńıch dat a algoritmu spektrálńıho shlukováńı.

1 Vstupńı data

Vstupńı data jsou generována funkćı GenerateData.m. Pevně daný je typ dat
(p̊ulměśıce), počet p̊ulměśıc̊u (k = 2) a počet reálných př́ıznak̊u (n = 2). Pro
účely vyhodnoceńı je dostupná anotace G (př́ıslušnost ke shluku, resp. iden-
tifikace náhodného procesu, který př́ıslušný p̊ulměśıc generoval): X ⊂ R2 →
G = {G1, G2}. Měnit lze rozptyl uvnitř shluk̊u a rozděleńı př́ıklad̊u mezi
shluky. Za obt́ıžněǰśı lze považovat úlohu s větš́ım šumem a nerovnoměrným
počtem př́ıklad̊u ve shlućıch. Vizualizace typického výstupu generátoru je na
Obrázku 1.

2 Algoritmus k-střed̊u

Jde o shlukovaćı úlohu s nekompaktńımi shluky. Algoritmus k-střed̊u bude
velmi pravděpodobně generovat shluky odlǐsné od zlatého standardu (apli-
kace Matlab funkce kmeans př́ımo na vstupńı data viz Obrázek 2). Protože
k-střed̊u je i posledńım krokem spektrálńıho shlukováńı, je jedńım z našich
ćıl̊u zjistit, jak transformace provedené ve spektrálńım shlukováńı před apli-
kaćı k-střed̊u ovlivńı jeho výstup.
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Obrázek 1: Dva p̊ulměśıce (n = 200, Pr(G) = [0.2, 0.8], σ2 = 0.01).

Obrázek 2: Dva p̊ulměśıce – shluky dle k-střed̊u.
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3 Spektrálńı shlukováńı

Spektrálńı shlukováńı lze rozdělit do několika funkčńıch blok̊u. Následuj́ıćı
seznam procháźı funkčńı bloky a definuje, co je dostupné na počátku cvičeńı
a kterou funkcionalitu je naopak třeba doplnit:

• výpočet podobnostńı matice S: dostupný ve funkci CalcSimMatrix.m,
implementace poč́ıtá euklidovskou vzdálenost mezi body a následně
aplikuje gaussovský kernel, změna neńı nutná, je ale dobré ověřit d̊uležitost
parametru σ (vyšš́ı hodnota znamená zvýšeńı podobnosti mezi vzdáleněǰśımi
body, podobnost je méně lokálńı),

• vytvořeńı grafu podobnosti: triviálńı variantou je ponechat S beze
změny (úplný graf podobnosti), funkce BuildEpsilonGraph.m generuje
graf podobnosti na základě ε-okoĺı; doplňte funkci BuildKNNGraph.m,
která bude generovat obě varianty grafu podobnosti založené na k-
nejbližš́ıch sousedech (symetrická varianta: spoj i a j pokud i je mezi k
nejbližš́ımi sousedy j nebo naopak, oboustranná varianta: spoj i a j po-
kud i je mezi k nejbližš́ımi sousedy j i naopak), k dispozici je funkce Bu-
ildDirectedKNNGraph.m, která generuje orientovaný graf podobnosti;
ke kontrole správnosti lze použ́ıt funkci PlotGraph.m,

• odvozeńı Laplaceovy matice L s následnou projekćı do prostoru k jej́ıch
nejmenš́ıch vlastńıch vektor̊u: funkce CalcLaplacian.m realizuje tento
krok pro nenormalizovaný Laplacián, předpokládá se, že doplńıte ale-
spoň jednu variantu výpočtu normalizovaného Laplaciánu (viz [1, 2]),

• aplikace k-střed̊u na výstup předchoźı funkce: př́ımočará aplikace Matlab
funkce kmeans.

4 Zadáńı krok za krokem

Následuj́ıćı seznam shrnuje kroky, kterými byste měli během cvičeńı proj́ıt:

1. zvolte vhodné parametry a generujte vstupńı data (ke kontrole výstupu
použijte funkci PlotData.m zobrazuj́ıćı bodový graf (viz obrázky v
tomto textu)),

2. proved’te shlukováńı pomoćı k-střed̊u, zhodnot’te jeho úspěšnost vizuálně
pomoćı funkce PlotData.m i č́ıselně funkćı Purity.m,

3. ze stávaj́ıćıch funkćı vytvořte základńı variantu algoritmu spektrálńıho
shlukováńı,
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4. proved’te shlukováńı pomoćı spektrálńıho shlukováńı, zkontrolujte jeho
úspěšnost vizuálně pomoćı funkce PlotData.m i č́ıselně funkćı Purity.m),

5. implementujte funkci BuildKNNGraph.m, k jej́ı kontrole použijte Plot-
Graph.m,

6. implementujte rozš́ı̌reńı funkce CalcLaplacian.m, popř́ıpadě zaved’te
novou funkci CalcNormLaplacian.m,

7. opakujte krok 4 s r̊uznými variantami algoritmu spektrálńıho shlu-
kováńı (změny výpočtu grafu podobnosti a Laplaciánu), měňte para-
metry vstupńıch dat generovaných v kroku 1,

8. shrňte svoje zkušenosti z experiment̊u (která volba je d̊uležitá a která
nemá vliv, jak optimálńı volba souviśı s obt́ıžnost́ı vstupńıch dat).

5 Očekávané výstupy

Spektrálńı shlukováńı by na rozd́ıl od k-střed̊u mělo dosáhnout dokonalé
shody s anotacemi (zlatým standardem). Pro vstupńı data s rovnoměrným
rozděleńım př́ıklad̊u do shluk̊u a ńızkou úrovńı šumu by se to mělo podařit
i bez implementace funkčńıch rozš́ı̌reńı (postač́ı vhodná volba parametr̊u σ,
popř́ıpadě ε). Vod́ıtkem správnosti je vyvořeńı grafu podobnosti, který má
právě dvě souvislé komponenty odpov́ıdaj́ıćı p̊ulměśıc̊um (viz Obrázek 3,
výstup funkce plotGraph.m). Dvě komponenty odpov́ıdaj́ıćı skutečným ano-
taćım nejsou ale nutnou podmı́nkou úspěšného řešeńı, graf může být i sou-
vislý.

Pro vstupńı data s nerovnoměrným rozděleńım př́ıklad̊u do shluk̊u neńı
vhodný graf podobnosti založený na ε-okoĺı. Hustota bod̊u v r̊uzných oblas-
tech prostoru se lǐśı, univerzálńı ε neńı možné nalézt. Naopak jsou vhodné
př́ıstupy založené na k-nejbližš́ıch sousedech. Symetrická varianta může pro-
pojit body z oblast́ı s r̊uznou hustotou bod̊u. Oboustranná varianta odděluje
oblasti s konstantńı hustotou bod̊u.

Pro rozhodnut́ı o Laplaciánu je d̊uležité kritérium rozděleńı stupň̊u uzl̊u
v grafu podobnosti. U regulárńıch graf̊u (všechny vrcholy maj́ı podobný
stupeň) by měly být podobné výsledky pro neneormalizovanou i normali-
zovanou variantu. V opačném př́ıpadě je vhodné normalizovat. Obecně by
jednodušš́ı nenormalizovaná varianta měla být stejně dobrá nebo horš́ı než
normalizovaná. Kromě jednoduchosti tedy neńı d̊uvod pro jej́ı použit́ı.

Nastaveńı parametr̊u spektrálńıho shlukováńı neńı triviálńı. Heuristická
pravidla pro automatickou volbu lze nalézt v [2].
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Obrázek 3: Dva p̊ulměśıce – ideálńı graf podobnosti se dvěma souvislými
komponentami.
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