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MTA SZTAKI

Clusteranalizis chemotaxonomiai alkalmozésa

Csisz6r Imréné és Bene Béla

A ndvényrendszertanban az utébbi 15 évben eredménye-
sen alkalmazték az objektumok csoportositésénok olyon matema-
tikai médszereit, melyek nagyszému jellemzd egyuUttes figyelem-
bevételén alapulnak. N. Jardine és R. Sibson (3) terminolégié-
jat kdvetve, a clusteranaliZisnek ezt a fontos alkalmazési teru=-
letét matematikai taxonomiénak nevezhetjuk.

Az el8adés térgyét képezd feladatban a csoportosités ké-
miai jellemzdk alapjén tortént. 400 novényegyedet kellett cso-
portositani 20 féle kémiai komponensre vonatkozé adat_alapjén,
ezenkivul vizsgélandék voltak az illetd komponensek kozétti kap-
csolatok is.

A komponensek abszolut mennyisége az egyes ndvényegye-
dekben nem volt ismeretes, csak szdzalékos arényuk. 8 komponens
- az egyedek tsbb mint 80 %-éban egyéltalén nem volt kimutathats.

A legtobb cluster-médszer alapj6t az objektumok kozotti va-
lamilyen alkalmasan vélasztott tévolség=mértékszém képezi. llyen
mértékszému! a 20-dimenziés adatvektorok euklidesi tévolségét vet-
tuk. Prébélkoztunk az adatok logaritmus~ illetéleg gyoktranszformé-
ciéjéval, valamint széréssal valé standardizéléssal is, de ezek nem
vezettek killonbszd strukturdju clusterekre.

A matematikai taxonémidban &ltaldban hierarchikus eljéréso-
kat szoktak hasznélni. Ezek azonban nagy memérioigénylk miatt csak
kisebb mérety feladatokra alkalmazhatsk (szukség van ugyanis az ob-
jektumok kozotti tavolségok méirixénak téroléséra). Ezért a novénye-
gyedek csoportositéséra a gyors és kis memériaigényl Mac Queen-
 -m&dszert alkalmaztuk, mégpedig ennek azt a véltozatét, amikor a
létesitendd clusterek szémét nem hatérozzuk meg;eldre, csak felsd kor-
latot irunk el8 r4. A médszer leirésGt Id. M.R. Anderberg kdnyvé-
ben (1).
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Ismeretes, hogy a Mac Queen médszer éltal szolgéltatott
cluster-rendszer fugg egyrészt az eljéras paramétereitsl, mésrészt
a csoportositandé objektumok sorrendjétdl. Negativ példaként
megemlitjuk, hogy egyszer az objektumokat rokonségi sorrendben
bevive a program - a folyamatos kozéppontmédositas miatt - majd-
nem mindegyiket egy clusterba sorolta. A médszer gyorsaséga le-
hetdvé tette, hogy a programot tobbszor lefuttatva a paraméterek
és a kiindulé cluster-kdzéppontokul szolgélé objektumok megfeleld
kivélasztéséval j6 csoportositést kapjunk. A "i6ség" jellemzésére a
csoportokon beluli variancidk ©sszegét hasznéltuk.

Az eredmény chemotaxonomiai kiértékelését azzal kivantuk
el8segiteni, hogy a progromba kdzelitd t-prébét épitettunk be an-
nak tesztelésére, hogy az egyes clusterekben mely komponensek 6t-
laga tér el szignifikénsan a teljes anyagra vonatkozé étlagtél. Igy
hasznos informéaciét nyertink arra nézve, hogy az egyes clusterek
kialakitéséért mely komponensek feleldsek. Megjegyezzuk, hogy csak
kevés egyedben eldforduls komponensekre a t-préba oz eloszlés fer- =
desége miatt nem alkalmazhats. Ezért ezeknél azt teszteltuk, hogy
az illetd komponens eléfordul ésénak csoporton beluli relativ gyakori-
séga - binomiélis eloszlast feltételezve - szignifikénsan kuldnbszik-e
a teljes anyagbeli relativ gyakorisagtél.

A vizsgé6latban szerepld komponensekre vonatkozélag az volt
a biokémiai modell, hogy ezek egyrészt bizonyos més, a vizsgélatban
nem szerepld anyagokbél, mésrészt egymasbsl épulnek fel az anyag-
csere sordn, és ezt a fa-strukturGt kellett volna oz adatokbél kikévet-
keztetni. llyen tipusu kérdésfeltevéssel az irodalomban nem talélkoz-
tunk, és nekiink sem sikerult olyan matematikai modellt feléllitani,
mel ynek alapjén a feladat ilyen éGltalénosségban kezelhetd lett volna,
Ez valészintleg nem is lehetséges, mégis szeretnénk felhivni a figyel-
met egy leszérmazési fa megtaldlasénak matematikai probléméijéra, le-
galébb abban a speciélis esetben, amikor minden csucs a vizsgélatba
bevont komponenst reprezentdl,

A komponensek kozotti kapesolatokra vonatkozé tsbbirdnyu vizs-
gélatainkat az a cél motivélta, hogy témpontot nyerjunk egy biokémi-
ai alapon feléllitott - részben még hipotetikus és ugyanakkor nem tel-
jes = fa=struktura igazolésGhoz, illetdleg kiegészitéséhez. Elsd t4jékoz-
tatGsul kiszémitottuk o komponensek kozotti korreléciés egyUtthatékat,
egyrészt a teljes anyagbél, mésrészt azoknak o ndvényegyedeknek az
elhagyéséval, melyekben mindkét komponens mennyisége O.




- 579 ~

Mésodsorban megvizsgéltuk, hogy azokra a ndvényegye-
dekre, amelyekben az i-edik komponens mennyisége nem 0, a
tobbi komponens &tlagos mennyisége szignifikénsan kulénbozik-e
a teljes anyagbeli &tlagtél.

Tovébbi hasznos informéciét kaptunk a komponensek ko-
zotti Osszefuggésrél a komponensek (mint objektumok) hierarchi-
kus clusterositéséval a nearest neighbour médszer alapjén. Itt a
komponenseket megfeleléen standardiz4lt 400 dimenziés vektorok-
kal reprezentéltuk és az euklidesi tévolségot hasznéltuk. Meg-
jegyzendd azonban, hogy a kis tévolség leszérmazési kapcsolat-
ként valé interpret&lhatéséga kérdéses.

Végul kissé részletesebben beszélink a komponensek rokon-
sGgénak clique-médszerrel valé analizisérdl. Ez a cluster-médszer
étfedd clustereket szolgéltat. Lényege, hogy egy adott d korléthoz
tekintjuk azt a gréfot, melynek csucsai a vizsgélt objektumok, és
azok az élek vannak behuzva, melyek d-nél nem nagyobb tévolsé-
gokat jelentenek. Ennek a gréfnak a clique-jei (maximélis teljes
részgréfiai) lesznek a clusterek. A d korléGtot fokozatosan ndvelve,
hierarchikus cluster-rendszert kapunk. Programunkban C. Bron és J.
Kerbosch (2) clique-keres§ algoritmusét hasznéltuk, amely a jelen-
leg ismert eljérésok kszul a leggyorsabb. Megemlitjuk, hogy az em-
litett szerz8k empirikus eredményei szerint a médszer egy clique-re
vonatkoztatott iddigénye lényegében fuggetlen a gréf nagységatsl.

Programunk hisztogramot rajzol az egyes komponensek clique-
ben valé szereplésének gyakorisGgérél és statisztikat készit arrél is,
hogy egyes komponenspérok hény clique-ban fordulnak eld. Ez a sta-
tisztika a kozos clique-képzés erdsségére enged kodvetkeztetni és a
komponensek szdérmazési rokonségét valészintleg jobban jellemzi, mint
a kozdnséges tavolség.
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