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pPřehled

� Definováńı pojmů

− Shlukováńı

∗ hierarchické shlukováńı

∗ k-means

− Dvojshlukováńı

∗ motivace, definice, problém složitosti,

∗ algoritmy

− Sémantické dvojshlukováńı

� Aplikace

− úloha motivována Dresden ovary dataset,

− implementace technik symbolického strojového učeńı

� � � � � � � � � � � � � � � � � � Semantic Biclustering



pShlukováńı (clustering)

� technika pro hledáńı podskupin (cluster̊u) v datasetu

� shluk - množina objekt̊u navzájem si podobných a zároveň dostatečně odlǐsných
(nepodobných) od objekt̊u z ostatńıch shluk̊u

� nutno definovat pojem ”podobnost” resp. ”odlǐsnost”

Hierarchické shlukováńı K-means

F
B

gn
00

35
95

6

F
B

gn
00

37
60

7

F
B

gn
00

04
88

5

F
B

gn
00

00
63

5

F
B

gn
00

00
63

6

F
B

gn
00

35
95

4

F
B

gn
00

00
41

3

F
B

gn
00

28
78

9

F
B

gn
00

03
46

3

F
B

gn
00

13
76

3

F
B

gn
00

00
41

1

2
3

4
5

6
7

Cluster Dendrogram

hclust (*, "complete")
d

H
ei

gh
t

−5 0 5 10 15

−
6

−
4

−
2

0
2

4
6

K−means

Component 1

C
om

po
ne

nt
 2

These two components explain 46.42 % of the point variability.
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pDvojshlukováńı (biclustering, co-clustering, block-clustering)

� souběžné shlukováńı p̌res množinu vzork̊u a množinu atribut̊u,

� výsledek = identifikace podmnožin vzork̊u v podmnožině atribut̊u,

� seskupené vzorky a atributy p̌redpokládaj́ı vzájemnou relevanci,

� shlukováńı → dvojshlukováńı → multidimenzionálńı shlukováńı,

� formálně (z pohledu minimalizace šumu v matici)

− vstup: Am×n, aij ∈ {0, 1} (obecně může být matice reálných č́ısel),

− výstup: Π∗ = {P1, . . . , P|Π|}, Pi = (P t
i , P

f
i ), P t

i ∈ {0, 1}m, P f
i ∈ {0, 1}n

− taková, že: Π∗ = arg minΠ ||N || = arg minΠ

∨
Pi∈Π

(
P t
i ⊗ P

f
i

)
⊕A

− N ∈ {0, 1}m×n . . . matice šumu (FP a FN),

− ⊕ . . . element-wise XOR, ∨ . . . element-wise OR, ⊗ . . . outer product,
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pDvojshlukováńı jako hledáńı p̌ribližných binárńıch vzor̊u

� objevováńı malých množin čtvercových vzor̊u, které nejlépe reprezentuj́ı vs-
tupńı matici A,

− nejlepš́ı reprezentace = kompaktńı a deskriptivńı

− greedy algoritmus, zač́ıná se vzorem s ńızkým šumem, pak expanduj

− p̌ridej jako vzor, pokud zvyšuje pokryt́ı matice A,

− ř́ızeno tzv. cost function, nap̌r. ρ
∑

P∈Π(||P t|| + ||P f ||) + ||N ||
� PANDA+ [Lucchese et al.,2014] řeš́ı v O(rkm2n).

a) původńı matice b) dvojshluky źıskané minimalizaćı šumu
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pDaľśı metody řešeńı dvojshlukováńı

� bipartitńı graf a jeho rozklad,

− NP-úplná, lze už́ıt heuristik

� kombinace výsledk̊u shlukováńı (Interralated Two-way Clustering),

� spektrálńı dvojshlukováńı,

� bayesova inference (Bayesian Biclustering model),

� a mnoho daľśıch . . .
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pSémantické dvojshlukováńı

� sémantické shlukováńı

− konvenčńı shlukováńı + popis shluk̊u termy s využit́ım apriorńı znalosti,

− interpretace shluk̊u,

� sémantické dvojshlukováńı

− nový koncenpt, sémantické shlukováńı + dvojshlukováńı,

− hlavńı evaluačńı kritérium – p̌resnost predikce na testovaćıch datech.
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pDrosophila melanogaster

� 3mm dlouhá, krátký životńı cyklus (zhruba 2 týdny).

� nenáročńı chov, mnoho potomk̊u,

� v porovnáńı s lidmi

− sd́ıĺı mnoho konzervovaných genů,

− podobnosti v základńı buněčné struktǔre a funkci, . . .
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pOogeneze

� oogeneze - proces tvorby vaj́ıčka (ovum)

� pár vaječńık̊u (ovarium), každý z nich se skládá ze zhruba 15-18 ovariol

� celkem 14 vývojových fáźı, buňky jsou kontinuálně diferencovány

Anatomie vaječńıku Drosophily melenogaster - lineárńı sekvence vývojových fáźı.
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pDresden Ovary Table

� Dataset stage/location specifických mRNA distribućı

� 2 dimenze, 2 ontologie

− 6510 genů, Gene ontology

− 131 stage/location specifických termů, Location ontology

� Formát dat: matice A

− dimenze m× n, kde řádky jsou geny a sloupce jsou lokace

− Gene ontology G, Location ontology L

− element ai,j ∈ {0, 1} indikuje (1) expresi genu i v lokaci j

a) oocyte anterior restriction b) oocyte posterior restriction c) follicle cells
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pGene Ontology

� Ontologie definuje koncepty/ťŕıdy popisuj́ıćı funkci genů a vztahy mezi nimi.

� Popis genů pomoćı: molecular function,cellular component,biological process.
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pLocation Ontology

� hierarchicky kontrolovaný slovńık s v́ıce jak 100 termy,

� současně popisuje prostorové (part of ) a časové (develops from) vlastnosti.

� part of

oocyte nucleus

anterior restrict.

oocyte

� develops from

oocyte

oocyte

presump. oocyte oocyte

oocyte

stage2_to7stage1 stage8 stage9 stage10
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pMaticová reprezentace

� VSTUP

− matice genové exprese Am×n, ai,j ∈ {0, 1}, gene ontology G a location
ontology L

� VÝSTUP

− konjunkce lokačńıch a GO termů z koresponduj́ıćı ontologie

� ĆIL

− naj́ıt submatici obsahuj́ıćı zaj́ımavé vzory
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pSémantické dvojshlukováńı

� jako úloha symbolického strojového učeńı založená na redukci problému na
klasifikačńı úlohu

� Základńı myšlenkou je transformace matice A na jej́ı linearizovanou formu.

� Každý element matice ai,j reprezentuje jeden p̌ŕıklad ve formě

t1, t2, . . . , tg, tg+1, tg+2, . . . , tg+s, expression

kde expression indikuje expresi genu i pro lokaci j.

� Klasifikačńı model je učen k predikci expression z t1 . . . , tg+s prediktor̊u.
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pRule a tree learning metoda

� Použity dob̌re zavedené metody strojového učeńı decision tree (J48) and rule
learning (JRip).

� Dvojshluk může být reprezentován jak konjunkce termů

∧k∈Gtk ∧k∈S tk+g

� JRip — konjunkce termů t1, . . . , tg+s → expression

� J48 — konjunkce termů jako cesta od kǒrene k listu
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pTransformace na trénovaćı dataset
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pVýsledky

Method AUROC #of biclusters Avg. # of terms/bicluster
Bicluster Enrichment 0.769± 0.013 11.8± 1.5 47.9± 2.13
Rules (JRip) 0.636± 0.01 93.7± 17.4 7.0± 0.40
Tree (J48) 0.713± 0.01 1± 0 27.5± 0.89

Table 1: Výsledky pro dataset s Gene a location ontologíı.

Method AUROC #of biclusters Avg. # of terms/bicluster
Rules (JRip) 0.567± 0.01 25.6± 7.28 7.69± 0.52
Tree (J48) 0.723± 0.01 1± 0 23.66± 1.21

Table 2: Výsledky pro DISK dataset s Gene a DAO ontologíı.
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pShrnut́ı

a) clustering b) biclustering c) semantic biclustering
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