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Agenda

* Einleitung

Uberblick SUBDUE

* Hierarchisches konzeptuelles Clustering in SUBDUE
* Evaluierung

14.01.09 | Knowledge Engineering | Seminar | Marco Ghiglieri | 2



TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DARMSTADT

Was ist Clustering ?

Gegeben: Menge von ungelabelten Beispielen (=unsupervised)

Ziel: Gruppierung in aussagekraftige Einheiten (=Cluster),
d.h. Elemente in einem Cluster haben hohe Ahnlichkeit zueinander

v
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Was ist hierarchisches
Clustering ?
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Gegeben: Menge von ungelabelten Beispielen (=unsupervised)

Ziel: - Erstellen von Hierarchien, die Daten erklaren kdnnen
- Vorhersage auf Basis der Hierarchie
- Finden einer Systemmatik

BodyTemp:
unregulated

HeartChamber: fou
BodyTemp: regulated
Fertilization: interng

Name: mammal Name: bird
BodyCover: hair BodyCover: feather Fertilization: externa

Name: amphibian
BodyCover: moist-skin
HeartChamber: three

Name: reptile
BodyCover: cornified-skin
HeartChamber: imperfect-fo
ertilization: interna

Name: fish
BodyCover: scales
degrtChamber: tw
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Was ist SUBDUE ?

* SUBDUE ist ein Verfahren, dass mit Hilfe des
Minimum Description Length Principle
Teilstrukturen findet

» SUBDUE findet Teilstrukturen, die die
Originaldaten komprimieren

*VVereinfachung der Struktur
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Eingabe
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v 1 object
v |2 triangle
v 3 object
v |4 square
d 1 2 shape
d |3 4 shape
d 1 3 on
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Suchalgorithmus

=Ziel: Finde die Teilstruktur, die den Originalgraphen
am besten komprimiert.

" Eine Teilstruktur besteht aus einer Definition der
Teilstruktur und ihrer Haufigkeit.

* Initiale Teilstrukturen sind die Menge an
verschiedenen Knoten

* Einziger Suchoperator ist , Extends-Substructure"

" Die maximale Anzahl an Iterationen nicht
vorherbestimmbar

* Graph mit einem Knoten hat keine weiteren Teilstrukturen
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Finden einer Teilstruktur

Mogliche Teilstrukturen:

hohere Komprimierung niedrigere Komprimierung
< >

© ® ke e
@@ @ MDL-Heuristik

Initialen Teilstrukturen

Z
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GrofBe der Liste

* Durch Benutzer angegeben
* Eintrage stellen verschiedene Komprimierungen dar
= ListengroBe verandert sich

* Suchraum vollstandig durchsucht
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Finden einer Teilstruktur
Verbesserung

Voraussetzung:
* Teilstrukturen mussen
gleich haufig sein

Zusammenfassen von Teilstrukturen:

®., (»)
\@Cj 0 b @
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Beispiel: SUBDUE
Finden einer Teilstruktur

lteratives Suchen einer besten Teilstruktur mit Hilfe der MDL-Heuristik
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SUBDUE: Beispiel
Komprimierung

 Komprimierung mit der besten d

Teilstruktur
* Nicht verlustfrei f
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Minimum Description Length
Heuristik

DL(S)+DL(G|S)
DL(G)

Compression=

wobei DL(S) die GroBe der Teilstruktur,
DL(G|S) die GroBBe der Originalstruktur verkleinert
um D(S) und DL(G) die GroBe der Originalstruktur ist.

Die GroBe wird mit der Adjazenzmatrix, die
den Graph beschreibt,berechnet.
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Inexact Graph Matching

* Bestimmte Abweichungen zwischen Strukturen konnen
auftreten

* Absicht Uber Abweichungen hinweg zu abstrahieren
* Distanz zwischen den Strukturen ist dann die
Transformationen um die beiden Strukturen isomorph
ZU machen
* Hinzuflgen, Loschen von Kanten
* Hinzuflgen, Loschen von Knoten
= Anderung der Bezeichnung
= Anderung der Richtung eines Pfeils

* Schwellwert wird vom Nutzer festgelegt
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Konzeptuelles Clustering in
SUBDUE

» SUBDUE wird benutzt um Cluster zu identifizieren
= die beste Teilstruktur einer Iteration definiert ein Cluster

*\Wann ist eine Iteration beendet ?
= SUBDUE kann immer beendet werden
= Bei Erreichen einer bestimmten Anzahl an Teilstrukturen

* Analyse des besten Zeitpunktes (prune2)
" First Minimum Heuristic
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First Minimum Heuristic

Benutze Teilstruktur beim ersten lokalen Minimum
(prune2)
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First Minimum Heuristic

» Das erste lokale Minimum ist normalerweise das
globale Minimum

* Erstes lokales Minimum
* kleinere Teilstrukturen
* haufiger auftretende Teilstrukturen
* Weitere Minima
= groBere Teilstrukturen
* seltener auftretende Teilstrukturen
» ==> Erste Teilstruktur ist allgemeiner
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First Minimum Heuristic

Multi-Minimum Suchraum
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Beispiel
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Beispiel
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Evaluierung Clustering

InterClusterDistance

Clusteri lity=
usteringQuality IntraClusterDistance

wobei InterClusterDistance die durchschnittliche Entfernung
zwischen Elementen verschiedener Cluster und
IntraClusterDistance der Unterschied zwischen zwei
Elementen des gleichen Clusters darstellt

* Nicht anwendbar auf hierarchische Probleme
* Keine bekannte hierarchische Evaluierung
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Neue Evaluierung hierarchischer
Cluster

* Merkmale eines guten Clusterings:
* Kleine Anzahl an Clustern:
* GroBe Abdeckung => Gute Generalisierung

* GroBe Clusterbeschreibung:
= Bessere Zuordnung

= Minimale oder keine Uberlappungen zwischen den
Clustern:

= Klarere Cluster => Besser definierte Konzepte
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Neue Evaluierung hierarchischer
Cluster

, Diversity(root (L))
uality(L,G)=
Quality ) Coverage(L,G)
le
luucl
Coverage(L,G)=—=
|G
L = Lattice
C = Cluster

G = Originalgraph
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Berechnung
Coverage

Kanten:48+15=63
Knoten:12+16+20=48
Kanten + Knoten = 111

i
vV _ vV
Kanten: 2*(11+17)=56
Knoten: 2*(10+14)=48
Kanten+Knoten = 104
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Berechnung
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Coverage(L,G)y=—k=l__ 2104 3,
|G| 111
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Neue Evaluierung hierarchischer
Cluster

Degree(C)=1 Degree(C |Cth:(c |Chlldszc|dlstance(Chlldlk(C),Childj,z(C))
- max(||Child ; ,(C)||,||Child ; ,(C)|])

= =1

iM

1

i

DiverSiZy(C)= Degr e(C) gree(C) 1=
> max (|Child (C)|*|Child ,(C)|)
i=1 j=i+l

Numchildren(C)
+ ). Diversity(Child (C))
i=1
C ist ein einzelner Cluster
C.bezieht sich auf die i-te Instanz von C
|C| ist die Anzahl der Instanzen vonC und ||C,~|| ist die GrolRe des Graphen
(Anzahl der Kanten plus Anzahl der Knoten)
Degree(C) Anzahl der Kinder von Cluster C
distance ist die Methode wie beim Inexact Matching
Child (C) gibt i-tes Kindes von Cluster C zurtick.
Child, , (C) gibt die k-te Instanz des i-ten Kindes von C wieder
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Diversity

37.6

48 Instanzenpaare
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Quality

Diversity (root (L)) _0.7833

lity(L,G)= —
Quality ) Coverage(L,G)  0.9369

=0.8360
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HeartChambe
BodyTemp
Name Body Cover Heart Chamber | Body Temp. | Fertilization
mammal hair four requlated internal
bird feathers four requlated internal
reptile cornified-skin | imperfect-four unregulated internal
amphibian moist-skin three unregulated external
fish scales two unregulated external
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SUBDUE
Hierarchisches Clustering

BodyTemp:
unregulated

eartChamber: four
BodyTemp: regulated
Fertilization: internal

Name: bird
BodyCover: feathers

Name: mammal
BodyCover: hair

Name: reptile
BodyCover: cornified-skin
HeartChamber: imperfect-four
Fertilization: internal

Fertilization: externa

Name: amphibian
BodyCover: moist-skin
HeartChamber: three

Name: fish
BodyCover: scales
HeartChamber: two
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Cobweb ot
Hierarchisches Clustering SRR
mammal bird fish amphibian
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Vergleich zwischen SUBDUE und
Cobweb

* Qualitat des SUBDUE lattice: 2.32
* Qualitat des Cobweb Baum: 1.48
= SUBDUE ist besser

= Grunde

= Bessere Generalisierung mit weniger Clustern

= Keine Uberlappung der Cluster zwischen reptile und amphibian/
fish
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Evaluierung
Einsatz in der Webwelt
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» 182 Webseiten mit ahnlichem Aufbau (Universitaten)
= 32.000 Webseiten besucht
* Graph hat 41782 Knoten und 168421 Kanten

= SUBDUE hat 136 Teilstrukturen gefunden und
benostigt ca. 20 Stunden
= Speicherprobleme

* Qualitat des SUBDUE lattice 10.08

= Cobweb bendétigt ca. 40 Stunden
* Qualitat des Cobweb Baum 6.23
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Fragen ?

Vielen Dank fur Ihre Aufmerksamkeit |
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Anhang

= Subdue - Suchalgorithmus
= Gr6Benberechnung

* Inexact Graph Matching

= Cobweb - Algorithmus
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SUBDUE - Suchalgorithmus

Subdue ( graph G, int Beam, int Limit)
queue Q = { v | v has a unique label in G }
bestSub = first substructure in Q
repeat
newQ = {}
for each S in Q
newSubs = S extended by an adjacent edge from G in all
possible ways
newQ = newQ U newSubs
Limit = Limit -1
evaluate substructures in newQ by compression of G
Q = first Beam substructures in newQ in decreasing order of
value
if best substructure in Q better than bestSub
then bestSub = first substructure in Q
until Q is empty or Limit <= 0
return bestSub

14.01.09 | Knowledge Engineering | Seminar | Marco Ghiglieri | 36



), TECHNISCHE
7=\ UNIVERSITAT
%9’ DARMSTADT

GroB3enberechnung

vbits + rbits + ebits

vbits ist die Anzahl der bits, die benotigt werden um die Knotenlaben zu kodieren
rbits ist die Anzahl der bits, die bendotigt werden um die Zeilen der Adjazenzmatrix
zu kodieren

ebits ist die Anzahl der bits, die bendtigt werden um die Kanten zu kodieren
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X

triangle

y
square

r

O O O O o o
O O O O O -
O O O O O -
O O O -~ O O
O O O -~ O O
o =~ O O O O

rectangle

vbits=log,v+vlog,/ =log,6+ 6log,8=20.58 bits

6 6

rbits=(v+1)log,(b+1)D log,| k =7log,3+2log, 5 +3log, 0 +log,

?):21.49 bits
ebits=e(1+log,l )+(K + 1)10g2m=5(1—|—10g28)+610g21 =20

vbits + rbits +ebits =62.07 bits
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A _a B
@ @
b

N

(1,3) 1 (1,4) 0 (1,5) 1 (1)) 1

NN

(2,5) (2,A) (2,3) (2,5) (2 A) (2 3) (2 4) (2 )\) (2 3) (2 4) (2 5) (2,A)
6 10 3 6 11

Least-cost match is {(1,4), (2,3)}
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Algorithm COBWEB
COBWEB (root, record) :
Input: A COBWEB node root, an instance to insert record
if root has no children then
children := {copy(root)}
newcategory (record)
insert (record, root) \\ update root’s statistics
else
insert (record, root)
for child in root’s children do
calculate Category Utility for insert (record, child),
set bestl, best2 children w. best CU.
end for
if newcategory (record) yields best CU then
newcategory (record)
else if merge (bestl, best?2) yields best CU then
merge (bestl, best2)
COBWEB (root, record)
else if split (bestl) yields best CU then
split (bestl)
COBWEB (root, record)
else
COBWEB (bestl, record)
end if
end
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http://ailab.wsu.edu/subdue/
http://en.wikipedia.org/wiki/Cobweb_%5C(clustering)>>
>>
endobj

1979 0 obj
<</Type/Catalog/Pages 1871 0 R
/OpenAction[1 0 R /XYZ null null 0]
/ViewerPreferences<</DisplayDocTitle true
>>
/Outlines 1935 0 R
/StructTreeRoot 1977 0 R
/MarkInfo<</Marked true>>
>>
endobj

1980 0 obj
<</Title<FEFF0046006F006C0069006500200031>
/Author<FEFF0066006500750063006B>
/Creator<FEFF0049006D00700072006500730073>
/Producer<FEFF004F00700065006E004F00660066006900630065002E006F0072006700200033002E0030>
/CreationDate(D:20090114183134+01'00')>>
endobj

xref
0 1981
0000000000 65535 f 
0000312122 00000 n 
0000000019 00000 n 
0000000988 00000 n 
0000325396 00000 n 
0000325473 00000 n 
0000325550 00000 n 
0000001008 00000 n 
0000325627 00000 n 
0000325704 00000 n 
0000325776 00000 n 
0000325849 00000 n 
0000325927 00000 n 
0000326005 00000 n 
0000326154 00000 n 
0000326083 00000 n 
0000326232 00000 n 
0000326306 00000 n 
0000326380 00000 n 
0000326454 00000 n 
0000326528 00000 n 
0000326602 00000 n 
0000326676 00000 n 
0000326750 00000 n 
0000044847 00000 n 
0000044870 00000 n 
0000045753 00000 n 
0000312287 00000 n 
0000045774 00000 n 
0000046637 00000 n 
0000326824 00000 n 
0000326896 00000 n 
0000326970 00000 n 
0000327044 00000 n 
0000327123 00000 n 
0000327202 00000 n 
0000327281 00000 n 
0000327360 00000 n 
0000327511 00000 n 
0000327439 00000 n 
0000327953 00000 n 
0000327590 00000 n 
0000327662 00000 n 
0000327734 00000 n 
0000327807 00000 n 
0000327880 00000 n 
0000312454 00000 n 
0000046658 00000 n 
0000048322 00000 n 
0000328062 00000 n 
0000328134 00000 n 
0000328208 00000 n 
0000328282 00000 n 
0000328361 00000 n 
0000328440 00000 n 
0000328519 00000 n 
0000328598 00000 n 
0000328749 00000 n 
0000328677 00000 n 
0000328828 00000 n 
0000328907 00000 n 
0000328986 00000 n 
0000329066 00000 n 
0000329146 00000 n 
0000329226 00000 n 
0000329306 00000 n 
0000329386 00000 n 
0000329466 00000 n 
0000329546 00000 n 
0000329626 00000 n 
0000329706 00000 n 
0000329786 00000 n 
0000329866 00000 n 
0000329946 00000 n 
0000330026 00000 n 
0000330101 00000 n 
0000330176 00000 n 
0000330251 00000 n 
0000312621 00000 n 
0000048344 00000 n 
0000050791 00000 n 
0000330326 00000 n 
0000330398 00000 n 
0000330472 00000 n 
0000330546 00000 n 
0000330625 00000 n 
0000330704 00000 n 
0000330783 00000 n 
0000330862 00000 n 
0000331013 00000 n 
0000330941 00000 n 
0000331092 00000 n 
0000331166 00000 n 
0000331240 00000 n 
0000331315 00000 n 
0000331382 00000 n 
0000331457 00000 n 
0000331532 00000 n 
0000331612 00000 n 
0000331687 00000 n 
0000331767 00000 n 
0000331843 00000 n 
0000331924 00000 n 
0000332000 00000 n 
0000332076 00000 n 
0000332152 00000 n 
0000332233 00000 n 
0000332314 00000 n 
0000332395 00000 n 
0000332476 00000 n 
0000332557 00000 n 
0000332638 00000 n 
0000332719 00000 n 
0000332795 00000 n 
0000332876 00000 n 
0000332952 00000 n 
0000333028 00000 n 
0000333109 00000 n 
0000333185 00000 n 
0000333261 00000 n 
0000333342 00000 n 
0000333423 00000 n 
0000333499 00000 n 
0000333575 00000 n 
0000333651 00000 n 
0000333727 00000 n 
0000333808 00000 n 
0000333889 00000 n 
0000333965 00000 n 
0000334041 00000 n 
0000334117 00000 n 
0000334198 00000 n 
0000334274 00000 n 
0000334350 00000 n 
0000312788 00000 n 
0000050813 00000 n 
0000051828 00000 n 
0000334426 00000 n 
0000334500 00000 n 
0000334576 00000 n 
0000334652 00000 n 
0000334733 00000 n 
0000334814 00000 n 
0000334895 00000 n 
0000334976 00000 n 
0000335132 00000 n 
0000335057 00000 n 
0000335440 00000 n 
0000335214 00000 n 
0000335289 00000 n 
0000335364 00000 n 
0000312957 00000 n 
0000051850 00000 n 
0000054231 00000 n 
0000335540 00000 n 
0000335614 00000 n 
0000335690 00000 n 
0000335766 00000 n 
0000335847 00000 n 
0000335928 00000 n 
0000336009 00000 n 
0000336090 00000 n 
0000336246 00000 n 
0000336171 00000 n 
0000336328 00000 n 
0000336409 00000 n 
0000336490 00000 n 
0000336572 00000 n 
0000336654 00000 n 
0000336736 00000 n 
0000336818 00000 n 
0000336900 00000 n 
0000336982 00000 n 
0000337064 00000 n 
0000337146 00000 n 
0000337223 00000 n 
0000337300 00000 n 
0000337377 00000 n 
0000337454 00000 n 
0000337531 00000 n 
0000337608 00000 n 
0000337685 00000 n 
0000337762 00000 n 
0000337839 00000 n 
0000337916 00000 n 
0000337993 00000 n 
0000338070 00000 n 
0000338147 00000 n 
0000338224 00000 n 
0000338301 00000 n 
0000338378 00000 n 
0000338455 00000 n 
0000338532 00000 n 
0000338609 00000 n 
0000338686 00000 n 
0000338763 00000 n 
0000338840 00000 n 
0000338917 00000 n 
0000338994 00000 n 
0000339071 00000 n 
0000339148 00000 n 
0000339225 00000 n 
0000339302 00000 n 
0000339379 00000 n 
0000339461 00000 n 
0000313126 00000 n 
0000054254 00000 n 
0000055579 00000 n 
0000339543 00000 n 
0000339617 00000 n 
0000339693 00000 n 
0000339769 00000 n 
0000339850 00000 n 
0000339931 00000 n 
0000340012 00000 n 
0000340093 00000 n 
0000340249 00000 n 
0000340174 00000 n 
0000340861 00000 n 
0000340331 00000 n 
0000340406 00000 n 
0000340481 00000 n 
0000340557 00000 n 
0000340633 00000 n 
0000340709 00000 n 
0000340785 00000 n 
0000313295 00000 n 
0000055602 00000 n 
0000058857 00000 n 
0000340993 00000 n 
0000341067 00000 n 
0000341143 00000 n 
0000341219 00000 n 
0000341300 00000 n 
0000341381 00000 n 
0000341462 00000 n 
0000341543 00000 n 
0000341699 00000 n 
0000341624 00000 n 
0000341781 00000 n 
0000341862 00000 n 
0000341938 00000 n 
0000342020 00000 n 
0000342097 00000 n 
0000342179 00000 n 
0000342256 00000 n 
0000342338 00000 n 
0000342415 00000 n 
0000342497 00000 n 
0000342574 00000 n 
0000342656 00000 n 
0000342733 00000 n 
0000342815 00000 n 
0000342892 00000 n 
0000342974 00000 n 
0000343051 00000 n 
0000343133 00000 n 
0000343215 00000 n 
0000343297 00000 n 
0000343379 00000 n 
0000343461 00000 n 
0000343543 00000 n 
0000343625 00000 n 
0000343707 00000 n 
0000343784 00000 n 
0000343866 00000 n 
0000343943 00000 n 
0000344025 00000 n 
0000344102 00000 n 
0000344179 00000 n 
0000344256 00000 n 
0000344333 00000 n 
0000344410 00000 n 
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