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A mai előadás

➢ Adatsorok korrelációja

➢ A klaszterező algoritmusok típusai

➢ A klaszterezésben használt metrikák

➢ Hierarchikus klaszterezés

➢ K-közép klaszterezés

➢ Klaszterezés a biológiában

➢ Klaszterező alkalmazások
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Mi a klaszterezés

➢ Adathalamzok belső szerkezetének elemzése, 
feltárása

➢ Ez alapján az adatok csoportosítása 
tulajdonságaik szerint

➢ Vagy hierarchikus rendszerbe szervezése

➢ A ‘klaszterezés’ egy általános cél, amit sok 
módon lehet elérni

➢ A módszerek nyelvhasználata jelentősen 
eltér
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Hogyan mérjük a hasonlóságot

➢ Az egyes adatpontokra jellemző tulajdonság 
– metrika

➢ Ezeket hasonlítjuk össze egymással

➢ Az összehasonlítás a klaszterezés alapja: 
távolságmátrix

➢ A metrika lehet:

➢ Közvetlenül megfigyelhető fizikai mennyiség

➢ Absztrakt mennyiség
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Metrikák vektortérben

Távolság: Skalár szorzat:
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Adatsorok korrelációja

➢ xi, yi: adatpontok

➢ X,Y: adatok átlaga

➢ A korrelációs koefficiens 
-1 és +1 közé esik

➢ -1: teljes antikorreláció

➢ +1: teljes korreláció

➢ 0: véletlen eset

➢ A szignifikancia nő a 
pontsor hosszával
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Hierarchikus klaszterezés

➢ Az alap: a hasonló elemek közel esnek 
egymáshoz

➢ Az eredmény: dendogram (‘fa’ elrendezés)

➢ A probléma komplexitása: n3

➢ Nagy adathalmazok esetén lassú

➢ Agglomeratív eljárás: minden adatpont 
külön klaszter

➢ Az eljárás során egyesítjük a klasztereket
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Lehetséges klaszterező szabályok

➢ ‘single linkage’ – a klaszterek elemeinek 
minimális távolságát keresi

➢ ‘complete linkage’ – az elemek maximális 
távolságát vizsgálja

➢ ‘UPGMA’ – a két részklaszter elemeinek 
átlagos távolságát nézi

➢ Stb…

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 8



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 9

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 10

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 11

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

F

FDG

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 12

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

F

FDG

I

HCI

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 13

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

F

FDG

I

HCI

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 14

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

F

FDG

I

HCI

A

AFDG

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 15

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

F

FDG

I

HCI

A

AFDG

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 16

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

BE

EB

D G

DG

F

FDG

I

HCI

A

AFDG

EBAFDG

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 17

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

BE

EB

D G

DG

F

FDG

I

HCI

A

AFDG

EBAFDG

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 18

A

B

C

D

E

F G

H I

HC

CH

BE

EB

D G

DG

F

FDG

I

ICH

A

AFDG

EBAFDG

single linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 19

A

B

C

D

E

F G

H I

HC

CH

BE

EB

D G

DG

F

FDG

I

ICH

A

AFDG

EBAFDG

single linkage

ICHEBAFDG



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 20

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 21

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage A F

AF



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 22

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage A F

AF

I

HCI



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 23

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage A F

AF

I

HCI

BEAF



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 24

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage A F

AF

I

HCI

BEAF



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 25

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage A F

AF

I

HCI

BEAF



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 26

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage A F

AF

I

HCI

BEAF

HCIDG



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 27

A

B

C

D

E

F G

H I

H C

HC

B E

BE

D G

DG

complete linkage A F

AF

I

HCI

BEAF

HCIDG

BEAFHCIDG



Semmelweis Egyetem / Élettani Intézet / Budapest

Single vs. complete
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UPGMA

➢ “Unweighted Pair-Group Method with 
Aritmetic mean”

➢ Általános módszer, bármilyen
távolságmatrixon működik

➢ Példa: 

➢ http://www.slimsuite.unsw.edu.au/teaching/upg
ma/
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Neighbor-Joining
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Az algoritmus leírása

➢ Kiindulunk a távolságmátrixból

➢ Kezdetben a pontok csillag alakban vannak elrendezve

➢ Kiválasztjuk azt a két pontot, amelyek legközelebb 
vannak egymáshoz a többi ponthoz képest

➢ Új pontot hozunk létre a két pont közt, figyelembe véve 
a két pont távolságát egymáshoz és az összes többi 
ponthoz

➢ Helyettesítjük a két régi pont távolságát a többi ponthoz 
képest a távolságmátrixban

➢ Új ciklust kezdünk

➢ Az így kapott fa ágainak teljes hossza minimális lesz
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UPGMA példa-mátrix

A B C D E F G

A 0 19 27 8 33 18 13

B 19 0 31 18 36 1 13

C 27 31 0 26 41 32 29

D 8 18 26 0 31 17 14

E 33 36 41 31 0 35 28

F 18 1 32 17 35 0 12

G 13 13 29 14 28 12 0

Bioinformatika és genomanalízis az orvostudományban - 10 51
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2. Iterációs lépés

A BF C D E G

A 0 18 27 8 33 13

BF 18 0 31 17 35 12

C 27 31 0 26 41 29

D 8 17 26 0 31 14

E 33 35 41 31 0 28

G 13 12 29 14 28 0
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3. Iterációs lépés

AD BF C E G

AD 0 13.5 22.5 28 9.5

BF 13.5 0 31 35 12

C 22.5 31 0 41 29

E 28 35 41 0 28

G 9.5 12 29 28 0
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4. Iterációs lépés

AD BFG C E

AD 0 5.5 22.5 28

BFG 5.5 0 24 25.5

C 22.5 24 0 41

E 28 25.5 41 0
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5. Iterációs lépés

ADBFG C E

ADBFG 0 22.5 28

C 22.5 0 41

E 28 41 0
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6. Iterációs lépés

ADBFGC E

ADBFGC 0 22.25

E 22.25 0
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NJ vs. UPGMA
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K-közép klaszterezés

➢ Keressük n pont felosztását k klaszterbe

➢ A klaszterelet az őket alkotó pontok 
súlypontjával jellemezzük

➢ A probléma analitikusan nem megoldható

➢ Heurisztikus megoldás van – iteráció

➢ Nem garantált az optimális eredmény

➢ Ismételt futtatás után össze kell vetni a 
kapott klasztereket
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Az algoritmus

➢ Két lépéses eljárás:

➢ Kiszámoljuk a 
klaszterek súlypontját 
adott felosztás mellett

➢ Átsoroljuk a pontokat, 
ha van közelebbi 
klaszter az eredeti 
besoroláshoz képest

➢ Előre tudni kell, hány 
klaszterünk lesz
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A DBSCAN algoritmus

➢ A módszer ‘sűrűség’ 
alapú

➢ Két bemeneti 
paramétere van:

➢ Minimális távolság

➢ Szomszédos pontok 
száma

➢ Lehet kiszóró pont –
‘zaj’
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A módszer tulajdonságai

➢ Nem kell tudni előre 
a klaszterek számát

➢ A klasztereken belül 
nincs rendszer

➢ Eltérő sűrűségű 
klaszterek kezelése 
nehéz

➢ A módszer gyors, de 
sok memória kell
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Klaszterezés a biológiában

Filogenetika Gén-chip analízis
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Klaszterező alkalmazás

➢ “Molecular evolutionary genetic analysis”

➢ MEGA: http://www.megasoftware.net/

➢ Ingyenesen elérhető akadémiai
felhasználásra

➢ Widows és Mac változat is
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Mit tanultunk ma?

➢ A klaszterezés eredménye függ az 
alkalmazott:

➢ metrikától

➢ klaszterező kritériumtól

➢ Az eredmények megjelenítése:

➢ nem egyszerű

➢ nem egyértelmű

➢ Nincs legjobb megoldás, minden feladat más
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Feladat 10.

➢ Rendezd klaszterbe az aminósavakat!
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