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Resumen

El algoritmo de agrupamiento Isodata es uno de los mas
utilizados por la comunidad de mineria de datos, aunque
cuenta con algunas desvestajas. En este articulo se
presentan dos versiones modificadas del algoritmo de
agrupamiento lsodata, que calcula automaticamente los
parametros de entrada 0 c y 0 _s. Las pruebas realizadas
sugieren que se obtienen los mismos resultados de
acuerdo a la medida SSE.
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Abstract

Isodata algorithm is one of the most used by the data
mining community, even though it has some
disadvantages. In this paper we present two modified
versions of Isodata clustering algorithm where 6 ¢ and
0_s input parameters are automatically calculate. Results
show similar performance to the original algorithm
according to SSE measure.
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Introduccion

El aprendizaje automatico ha proporcionado
técnicas bésicas para la mineria de datos, para
extraer conocimiento de las bases de datos. El
aprendizaje automatico es dividido en dos areas:
el aprendizaje supervisado y el aprendizaje no
supervisado; dentro del aprendizaje no
supervisado existe una herramienta denominada
agrupamiento o clustering. Por otro lado el
agrupamiento es una técnica muy utilizada en la
mineria de datos.

El agrupamiento encuentra grupos o
particiones en un conjunto de datos o base de
datos, de tal manera que los objetos que queden
en el mismo grupo sean similares entre si y
disimilares de los objetos de los otros grupos.

Dentro del agrupamiento se cuentan con
técnicas de agrupamiento  basicas, las
jerérquicas y las de particion. Las técnicas
jerérquicas organizan los datos en una secuencia
anidada de grupos, pueden iniciar considerando
un objeto como un grupo y de esta forma ir
mezclandolos, la mezcla continla hasta que
todos los objetos pertenecen a un solo grupo o
cuando el usuario decide escoger un nivel de
agrupamiento en la jerarquia; por otro lado se
puede optar por el método inverso,
considerando todos los objetos como un grupo
e ir dividiendo el grupo en grupos mas
pequefios, hasta que un objeto sea considerado
un grupo o el usuario decida la jerarquia o nivel
de agrupamiento.

Asi mismo las técnicas de agrupamiento
basadas en particion van obteniendo un nimero
k de particiones de los datos, optimizan una
funcion objetivo en donde k es el nimero de
grupos deseados del conjunto de datos, la forma
de representar los grupos es por centros de
gravedad o por objetos asignados al centro mas
cercano (centroides), buscando obtener grupos
naturales presentes en los datos empleando
ajuste en los centros.
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Dentro de los algoritmos mas comunes
de esta familia tenemos el k-Means (Jain 1988),
(Kaufman L, 1989), PAM (Partitional Around
Medoid) (Kaufman L., 1989), CLARA
(Clustering Large Applications) (Kaufman L.,
1989), ISODATA (lterative Self-Organizing
Data Analysis Techniques) (Ball G., 1965),
todos estos algoritmos funcionan con datos de
tipo numérico.

El  algoritmo de  agrupamiento
ISODATA, el cual tiene como base el algoritmo
k-Means, incluye una serie de operaciones
heuristicas e involucra un conjunto de
parametros extra, el algoritmo ISODATA
emplea iteraciones en las cuales incorporan la
eliminacién de grupos poco numerosos, la
fusion de grupos cercanos y la division de
grupos dispersos.

El algoritmo ISODATA es considerado
un excelente algoritmo de agrupamiento, si y
solo si los pardmetros que requiere de entrada
estan correctamente definidos, ya que al ser un
algoritmo iterativo depende en gran medida del
conocimiento a priori del conjunto de datos y su
experiencia para poder proporcionar
eficientemente los pardmetros que necesita el
algoritmo.

La eficiencia de algoritmo ISODATA
depende de estimacion correcta de los
parametros de entrada, de tal forma que puede
crear grupos perfectamente establecidos y
diferenciados, o en caso contrario generar
grupos débiles que no aportaran conocimiento
significativo a la persona que lo emplea, ya que
el objetivo del algoritmo es encontrar
informacidn interesante y relevante dentro del
conjunto de datos.

El algoritmo ISODATA posee grandes
ventajas  sobre  otros  algoritmos  de
agrupamiento al introducir la division y fusion
de grupos, buscando grupos naturales presentes
en el conjunto de datos; por otro lado cabe
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mencionar que el algoritmo ISODATA al igual
que muchos de los algoritmos de particion
presentan sensibilidad debido a los parametros
de entrada que requieren para funcionar, es aqui
donde se encuentran los pardmetros que
determinan la fusion (6c) y division de grupos
(0s). Sin embargo en muchas aplicaciones
reales es dificil calcular correctamente estos
parametros, entonces una forma de eliminar
esta desventaja es calcular automéaticamente los
parametros tanto de fusion como de division de
grupos, realizando tal estimacion sin contar con
informacidn a priori y considerando la forma en
como se encuentran distribuidos los objetos
previamente o en los primeros pasos de la
aplicacion del algoritmo.

Actualmente el algoritmo requiere de un
conocimiento a priori del conjunto de datos
para poder establecer por el usuario los
parametros antes mencionados, entonces el
problema a resolver es estimar los pardmetros
Bc 'y 0s sin contar con informacion a priori.

En este trabajo se presenta dos versiones
del algoritmo Isodata, donde se incluyen un
método que estima de manera adecuada el
parametro de entrada de fusion de grupos 0C y
asi mismo el pardmetro de division de grupos 6S
del algoritmo de agrupamiento ISODATA.

Este trabajo se encuentra organizado de
la siguiente manera, en la primera seccién se
presentan algunos trabajos que se han realizados
sobre el algoritmo Isodata, en la seccion se
describe el algoritmo Isodata, en la seccion 3 se
presenta los algoritmos de las modificaciones
propuestas, en la seccion cuatro se presntan las
pruebas y los resultados obtenidos y finalmente
en seccion cinco las conclusiones a las cuales se
llegaron.
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Trabajos relacionados

En (Kohei A., 2007) se presenta un nuevo
método donde se emplean algoritmos genéticos
para obtener los pardmetros de fusion y division
de grupos. Segun los resultados obtenidos el uso
de algoritmos genéticos para la obtencion de los
parametros 6C y 0S genera una mejor seleccion
de los grupos. En este nuevo método los
algoritmos genéticos proporcionaron un metodo
alternativo para determinar el umbral en la
separacion e integracion de la variedad de
grupos formados por el algoritmo ISODATA,
los resultados obtenidos muestran mejoria
notable el resultado, debido a que el método
tipico ejecutado en el ISODATA distribuye el
grupo suponiendo que es una funcién convexa y
cuando la distribucién del grupo es una funcién
céncava éste puede responder en cierta medida
por la fusion y division, pero si el
procedimiento convencional del algoritmo es
sequido entonces el grupo clasificado
correctamente puede ser destruido, mediante lo
descrito anteriormente el método propuesto en
(Kohei A. ,2007) obtiene grupos mejor
distribuidos y definidos.

En (El-Zaart., 2010) se expone la
aplicacion del algoritmo ISODATA en la
segmentacion de imagenes, fundamental en
diversas vertientes del procesamiento de
imagenes. En esta investigacion se asume que
los datos de la imagen son modelados por la
distribucion Gamma en combinacion con el
algoritmo ISODATA se desarrolla un nuevo
método Util en la fase de segmentacion de
imagenes. La aplicacion del ISODATA en (El-
Zaart., 2010) es calcular los umbrales y
segmentar la imagen, el objetivo perseguido es
dividir la imagen en una region no homogénea
(histograma) en dos sub-regiones (modo), de
esta forma un histograma de una imagen puede
ser en modo simétrico o asimétrico.
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La distribucion Gamma es empleada
para modelar formas simétricas y no simétricas,
por lo tanto se emplea esta distribucion para
aproximar el histograma de una imagen por una
mezcla de distribuciones y asi los parametros
estadisticos extraidos de la imagen pueden ser lo
mas exactos posibles. El propdsito es usar la
distribucion Gamma para estimar los parametros
necesarios y aplicar el ISODATA al segmentar
la imagen. El algoritmo propuesto en (El-Zaart.,
2010) pretende mejorar la division y fusion de
las clases, si la clase no es homogénea los
parametros iniciales de la clase son requeridos
para dividir en dos subclases diferentes. Las
clases se combinaran si bien el numero de
miembros (pixeles) es menor que el valor para
los miembros minimos de una clase 6 por otro
lado si los centros de dos clases estan mas cerca
que el valor de distancia minima media entre
dos clases. En conclusion la division y los pasos
de la fusion en el ISODATA de (El-Zaart.,
2010) requieren una estimacion de medias y
umbrales, y mediante la distribucién Gamma se
realiza el célculo de pardmetros de fusion y
division de clases.

En (Pavan K., 2008) se expone un
método para la generacion del factor de mezcla
o fusion empleado en el ISODATA. Como se
describe en (Pavan K. 2008) aplicar la
inteligencia artificial en asuntos de genética es
cada vez mas comun, en especifico en los
microarrays cuyo objetivo es identificar genes
co-expresados y patrones de coherencia ademas
del analisis de las expresiones genéticas. En esta
investigacién se propone un algoritmo de
generacién automatica del factor de mezcla para
el ISODATA (AGMFI), de esta forma agrupar
los datos de microarrays sobre la base de
ISODATA, en AGMFI se generan valores
iniciales para el factor de mezcla en vez de
seleccionar valores heuristicos como en el
ISODATA tradicional.
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Se desarrollaron pruebas para medir el
desempefio del AGMFI mediante la aplicacion
de un conjunto de datos conocido y a
disposicion del publico y por otro lado datos
sintéticos, los experimentos indican que el
algoritmo aumento el enriquecimiento de los
genes de funcion similar en el grupo. En el
algoritmo expuesto solo se emplean 4
parametros de entrada (ndmero de grupos,
namero minimo de elementos, parametro de la
division y el nimero maximo de iteraciones)
con los cuales se puede seguir la secuencia
normal del ISODATA hasta la parte de la
posible fusion de grupos. Para generar el factor
de mezcla se debe calcular la matriz de
distancias entre grupos, encontrar la minima
distancia entre dos grupos y hallar la distancia
promedio entre todos los grupos del conjunto,
posterior se obtiene un promedio de las
distancias anteriormente mencionadas y se
procede con el calculé del factor de mezcla. Las
conclusiones obtenidas muestran  mejores
resultados en comparacién con el ISODATA
tradicional y el K-Medias, pero los resultados
contintan teniendo gran dependencia de los
centroides iniciales.

Algoritmo de agrupamiento Isodata

Los parametros de entrada que maneja el
algoritmo ISODATA (Ball G., 1965) son los
siguientes:

Nc: Ndmero actual de grupos que han sido
formados.

k: Numero deseado o estimado a priori de
grupos.

6y: Numero minimo de elementos 0 miembros
de un grupo para constituirlo como tal.

Os: Desviacion tipica maxima, servird para
aplicar el criterio de divisién de un grupo o
clase en dos, la division se realiza si la
desviacion tipica del grupo es superior a 6;.
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O es un parametro de unién de dos grupos, se
emplea para comprobar si la distancia euclidea
entre dos grupos es menor que 6, en cuyo caso
son dos grupos a fusionar.

L: Cuando en una iteracion genérica del
algoritmo existe mas de una pareja de grupos
susceptibles a unirse, este parametro limita el
namero de fusiones que pueden llevarse a cabo
en esa iteracion.

I: Numero méximo de iteraciones que puede
ejecutar el algoritmo.

Pasos del algoritmo ISODATA

El algoritmo ISODATA se describira a
continuacion mediante una serie de pasos para
su facil comprension.

Inicializacion

Se comienza con darle valor a los parametros,
recomendando asignar k ha N, se eligen k
elementos entre los P elementos a clasificar:
Xy,X,, ..., Xp formando con cada uno de ellos
un grupo inicial. Se tienen entonces los k = N,
centroides Z;,Z,, ... , Zy,.

Distribuir los elementos entre los distintos
grupos.

Se agrupan los elementos x4, x5, ..., xp entre los
N¢ grupos ya formados, siguiendo el principio
de la minima distancia euclidea, empleando la
siguiente ecuacion:

xj € a; si |lx; — Z;[lminima
Vj=12..p; Vi=12..N,
1)
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Eliminar los grupos con un namero
insuficiente de miembros.

Se procede con la eliminacion de grupos que
tengan un numero de elementos inferior a 6y,
actualizando el pardmetro N, si la eliminacion
de grupos procede posterior a ésta se debe
volver a agrupar esos elementos entre los
centroides existentes.

Actualizar los centroides de los grupos.

La actualizacién se lleva a cabo calculando la
media muestral de cada grupo, empleando la
siguiente ecuacion:

1 «N; ,
Zi = N—lzjélxj, L= 1,2 NC (2)
Donde N; es el numero de elementos de la clase
a;.

Célculo de la distancia euclidea media de
cada grupo

Para cada grupo se debe obtener la distancia
euclidea media de sus elementos con respecto a
su centroide, empleando la siguiente ecuacion:
= 1 QN; . .
D, = Fizj;1||xj —Zi||; i=12..N. (3)
Lo que devuelve este pardmetro es una
medida de la dispersion de los elementos de
cada grupo con respecto a su media, y se

utilizara posteriormente para la posible division
de un grupo.

Célculo de la distancia media de todos los
grupos

De las distancias obtenidas en el paso
anterior se obtiene el promedio:

D= NiZ’iV:l N;D;
c

(4)
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Comprobacion de bifurcaciones

— Se comprueba en primer lugar si se trata
de la ultima iteracion, si es asi entonces
se hace 8, = 0 y se avanza al paso 11
(uniodn de grupos).

— Por otro lado se verifica si es posible
unir grupos, considerando si N, = 2k,
si es asi se avanza al paso 11 (union de

grupos).

— Si no se cumple alguna de las
condiciones anteriores se prosigue con
la secuencia natural que se describe a
continuacion.

Célculo del vector de desviaciones tipicas de
cada grupo

Al trabajar con un vector de caracteristicas n-
dimensional, los grupos presentan un vector n-
dimensional de desviaciones tipicas como se
muestra a continuacion:

Oi1
0i2

1 N; 2
9 = /i 0ij = \/EZK;l(Xk]' ),
O-m

(5)
De la férmula anterior donde:

- i=1,2,..., N, (grupos actuales);
- j=1,2,..., n (caracteristicas);
- K=1,2,..., N; (elementos de la clase «;);

Obtener desviaciones tipicas méaximas de
cada grupo

De cada grupo se selecciona el componente
mayor del correspondiente  vector de
desviaciones tipicas, entonces se forma el
conjunto:
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{0—1 max’ 0-2 max = O—NC max}
Posible division de grupos

Para una clase, a; en que se cumple que
Ojmax > 0s 'y cumple con alguna de las
siguientes condiciones:

— D;>DyN,;>2(0y+1)
- N < g; N es el nimero de elementos del
grupo

La primera condicion significa que la
dispersion media del grupo o; candidato a
dividirse en dos, es superior a la media de las
dispersiones de todos los grupos; y la segunda
condicion significa que el numero de sus
elementos es al menos superior al doble del
nimero minimo para formar un grupo.

Si se cumple entonces se divide el grupo
en dos, siguiendo alguno de los procedimientos
que se plantean a continuacion:

1. Una posibilidad para el proceso de division
es crear dos nuevos centroides, Zj* y Zj~ a
partir de Zj, de tal forma que las
componentes de los nuevos centroides
coincidan con los de Zj, excepto la
componente con la maxima dispersion, es
decir la Z, siendo la dispersion  gjqy,
entonces los componentes de Zj* y Zj~
seran:

ij+ = Zjk + Y0} max (6)
Zik™ =Zik — Y0 max ,con 0 <y <1 (7)

Para este trabajo el valor de y se tomara como 0.5

— Lo que se pretende con esta division es
distribuir adecuadamente las muestras
originales del grupo antes de la division
entre los dos nuevos grupos.
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2. Por otro lado se tiene la alternativa de
divisién basada en obtener las dos muestras
del grupo a; mas alejadas entre si y con
respecto a su centroide, si las muestras
obtenidas se representan como Zj*t y Zj~
los dos nuevos centroides se calcularan de
la manera siguiente:

7, = E2D ®)
@+
j2 2
©

Calculo de distancias entre grupos

Para la posible union de grupos se debe calcular
previamente todas las distancias entre parejas
de grupos, empleando:

Dij = Dy = ||Z: - 7| (10)
i=12.N.—1;j=i+1i+2..N,

Posible union

Se comparan las distancias D;; con el parametro

6. de forma que se toman, si existen, las L mas
pequefias en orden creciente, teniendo:

{Dl' Dz DL} con Dl < DZ < < DL
Proceso de union

Se comienza con los pares de grupos con las
distancias menores, supongase gue se uniran los
grupos i,j cuya distancia es D;; encontrada
dentro del conjunto {D;,D,,...,D;} con D; <
D, < --- < D;. Si ys6lo si ninguno de estos dos
grupos ha sido fusionado previamente con otro
en esta misma iteracion, se forma un grupo
unico cuyo centroide es:

1

Z. , —
Y Ni+Nj

« (N:.Z; + N;Z;) (11)
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Siendo N; y N; el nimero de elementos
de los grupos a; y a; respectivamente antes de
la fusién. En cada union se actualiza el
pardmetro N, ya que el grupo se puede unir una
sola vez en cada iteracion, generalmente no se
obtendran L uniones en cada iteracion.

Comprobar altima iteracion

Se comprueba si se ha llegado a la ultima
iteracion, comparando con el parametro I, el
caso negativo se vuelve al paso 2 iniciando una
nueva iteracion.

Para una facil comprensién se muestra en la
Figura 3.1 el diagrama de flujo del algoritmo
ISODATA.

Meétodo propuesto
Modificacion M1 del algoritmo Isodata

El algoritmo ISODATA (Ball G., 1965) con la
Modificacion 1 se describira a continuacion.

Inicializacion

Se empieza asignando valores a los parametros,
se recomienda asignar k ha N, se eligen k
elementos entre los P elementos a clasificar:
X1,X,, ..., Xp formando con cada uno de ellos
un grupo inicial. Se tienen entonces los k = N,
centroides Z4,Z5, ..., Zyc-

Distribuir los elementos entre los distintos
grupos

Se agrupan los elementos x4, x5, ..., xp entre los
N, grupos ya formados, siguiendo el principio
de la minima distancia euclidiana, empleando la
siguiente ecuacion:

xj € a; si ||x; —Z;|[[minima (12)
Vi=12..p; Vi=12..N,
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Eliminar los grupos con un ndamero
insuficiente de miembros

Se procede con la eliminacion de grupos que
tengan un namero de elementos inferior a 6y,
actualizando el pardmetro N, si la eliminacién
de grupos procede posterior a ésta se debe
volver a agrupar esos elementos entre los
centroides existentes.

Actualizar los centroides de los grupos

La actualizacién se lleva a cabo calculando la
media muestral de cada grupo, empleando la
siguiente ecuacion:

Zi=—¥" x;  i=12..N, (13)

Donde N; es el nimero de elementos de la clase
a;.

Comprobacion de bifurcaciones

— Se comprueba en primer lugar si se trata
de la ultima iteracion, si es asi entonces
se hace 6, =0 y se avanza al paso
11(unién de grupos).

— Por otro lado se verifica si es posible
unir grupos, considerando si N, > 2k,
si es asi se avanza al paso 11 (unién de

grupos).

— Si no se cumple alguna de las
condiciones anteriores se prosigue con
la secuencia natural que se describe a
continuacion.

Célculo del vector de desviaciones tipicas de
cada grupo

Al trabajar con un vector de caracteristicas n-
dimensional, los grupos presentan un vector n-
dimensional de desviaciones tipicas como se
muestra a continuacion:
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/Zil N
i2 1 2
by ;0 = )
K=1
Oin

(14)
Donde:

i=1,2,..., N (grupos actuales);
j=1,2,...,, n (caracteristicas);
K=1,2,..., N; (elementos de la clase «;);

La desviacion tipica de cada grupo (o; =
(0i1, Oi2, -, 0in)) Se almacena de acuerdo a las
caracteristicas empleadas, mas adelante se
empleard junto con otros componentes en la
fase de division de un grupo.

Célculo de la matriz de distancias entre
grupos

En este paso se calculan las distancias entre
grupos, es decir obtener las distancias entre
todos los grupos actuales, para esto se emplea la
siguiente férmula:

Dy = Dy = ||Z; - zj]| (15)
i=12.N.—Lj=i+1i+2..N,

La matriz que ejemplifica el escenario
se muestra en la Tabla 1:

Grupa/’Grupo il 2 3 4 i
1 0 D, Dy Dy Dy,
2 0 Dy Dy D,
3 0 Dy, Dy
4 0 D,
i 0

Tabla 1 Ejemplo de matriz de distancia entre grupos.
Coni=12..N.—1;

De los resultados obtenidos en la matriz
se selecciona la minima distancia entre dos
grupos (D,,;n) Y ademas se debe calcular el
promedio de todas las distancias obtenidas
como a continuacion se muestra:
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= _ Dia+ Dig+-+D(j_1);
b= D)

: (16)

Con i= numero de distancias entre
centroides del conjunto de datos.

Célculo del factor de mezcla 6.

Una vez obtenido D,,;,, ¥ D se procede a
calcular el factor de mezcla, el cual se obtiene
de la siguiente forma:

_ Dmin+ D

O 2

17)

Obtencidn de rangos por clase

Haciendo uso de las desviaciones tipicas
(calculadas en el paso 6) de cada grupo (o; =
(011, Oiz, -, 0in)) Y junto con los centroides
actuales (Z;,Z,, ..., Zy.) Se procede a calcular
rangos por cada grupo y por cada caracteristica
como se muestra a continuacion:

Ri=| = | Rj= [llij — 0, lij + .uij]

(18)
Donde:

i=1,2,..., N, (grupos actuales);

j=1,2,..., n (caracteristicas);

u=es la media centroide i de la caracteristica j
o= La desviacion tipica del grupo i con la
caracteristica j (previamente calculado en el
paso 6)

De lo anterior se obtiene un rango por
clase, este rango esta en funcion del nimero de
caracteristicas de los objetos del conjunto
analizado.
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Posible division de grupos

Con los rangos por clase se comienza a evaluar
si cada caracteristica del objeto se encuentra
dentro del rango establecido, es decir para un
objeto X;; que pertenece a la clase «; , la
caracteristica j de dicho objeto debe encontrar
entre los rangos calculados por la Ec. 18 para
la caracteristica j de la clase i, se denota como
Sigue: XU € RU = [‘Llu — O-l'j ;.uij + ,Lll]] en
donde:

iI=1,2,..., N, (grupos actuales);

j=1,2,..., n (caracteristicas);

u== es la media centroide i de la caracteristica

J

o= La desviacion tipica del grupo i con con la
caracteristica j (previamente calculado).

Si todas las caracteristicas del objeto X;;
se encuentran dentro de los rangos establecidos
para la clase a;; el objeto es considerado como
parte de dicha clase, de lo contrario el objeto no
es considerado parte de la clase. Esta
comparacion se realiza para todos los objetos de
una clase establecida, y al final se debe obtener
un porcentaje de los objetos que quedaron
dentro y fuera, a continuacién se enuncian las
reglas para una posible separacion de grupos:

— Si el porcentaje de objetos dentro es igual al
60% o0 mas del total de objetos del grupo,
entonces no se divide dicha clase y se
avanza al paso 11

— De lo contrario si el porcentaje de objetos
dentro del rango es menor que el 60 % del
total de ellos para esa clase, si se cumple
entonces se divide el grupo en dos,
siguiendo alguno de los procedimientos
que se plantean a continuacién:
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1. Una posibilidad para el proceso de division
es crear dos nuevos centroides, Zjty Zj~ a
partir de Zj, de tal forma que las
componentes de los nuevos centroides
coincidan con los de Zj, excepto la
componente con la maxima dispersion, es
decir la Zy, siendo la dispersion  gjpqy,
entonces los componentes de Zj* y Zj~
seran:

Zik™ = Zjk — Y0jmax,con 0 <y <1 (20)

Lo que se pretende con esta division es
distribuir  adecuadamente  las  muestras
originales del grupo antes de la division entre
los dos nuevos grupos.

2. Por otro lado se tiene la alternativa de
division basada en obtener las dos muestras
del grupo a; mas alejadas entre si y con
respecto a su centroide, si las muestras
obtenidas se representan como Zj* y Zj~
los dos nuevos centroides se calcularan de
la manera siguiente:

(Zj*T+Z))
Zjy == (20)
ij — (Zj"+Z]) (21)

2

Posible union

De la matriz calculada en el paso 7 generamos
una lista con las distancia entre parejas de
grupos. Se comparan las distancias D;; con
factor de mezcla 6, de forma que se toman, si
existen, las L mas pequefias en orden creciente,
teniendo:

{Dll Dz DL} con Dl < Dz < < DL
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Proceso de union

Se comienza con los pares de grupos con las
distancias menores, supdngase que se uniran los
grupos i,j cuya distancia es D;; encontrada
dentro del conjunto {D;,D,,...,D;} con D; <
D, < --- < Dy. Siy sblo si ninguno de estos dos
grupos ha sido fusionado previamente con otro
en esta misma iteracion, se forma un grupo
unico cuyo centroide es:

Zi; = ——x (NiZ; + N;Z;) (22)

y Ni+Nj

Siendo N; y N; el nimero de elementos
de los grupos a; y a; respectivamente antes de
la fusién. En cada union se actualiza el
pardmetro N, ya que el grupo se puede unir una
sola vez en cada iteracion, generalmente no se
obtendran L uniones en cada iteracion.

Comprobar ultima iteracion

Se comprueba si se ha llegado a la Ultima
iteracion, comparando con el pardmetro I, el
caso negativo se vuelve al paso 2 iniciando una
nueva iteracion.

Modificacion M2 del algoritmo Isodata

Los parametros de entrada que son manejados
por ésta modificacion del algoritmo son:

N.: Ndmero actual de grupos que han sido
formados.

k: Numero deseado o estimado a priori de
grupos.

6y: Numero minimo de elementos 0 miembros
de un grupo para constituirlo como tal.
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L: Cuando en una iteracion genérica del
algoritmo existe mas de una pareja de grupos
susceptibles a unirse, este parametro limita el
numero de fusiones que pueden llevarse a cabo
en esa iteracion.

I: Numero maximo de iteraciones que puede
ejecutar el algoritmo.

El algoritmo ISODATA (Ball G., 1965)
con la Modificacibn 2 se describira a
continuacion.

Inicializacion

Se establecen los valores para los parametros
previamente mencionados, se recomienda
asignar k ha N, se eligen k elementos entre los
P elementos a clasificar: X;,X,,...,Xp
formando con cada uno de ellos un grupo
inicial. Se tienen entonces los k= N,
centroides Z4,Z5, ..., Zyc-

Distribuir los elementos entre los distintos
grupos

Se agrupan los elementos x4, x5, ..., xp entre los
N grupos ya formados, siguiendo el principio
de la minima distancia euclidiana, empleando la
siguiente ecuacion:

xj € a; si ||x; —Z;[lminima (23)
Vi=12..p; Vi=12..N,

Eliminar los grupos con un ndamero
insuficiente de miembros

Se procede con la eliminacion de grupos que
tengan un nimero de elementos inferior a 6,
actualizando el pardmetro N, si la eliminacion
de grupos procede posterior a esta se debe
volver a agrupar esos elementos entre los
centroides existentes.
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Actualizar los centroides de los grupos

La actualizacion se lleva a cabo calculando la
media muestral de cada grupo, empleando la
siguiente ecuacion:

1 @N; .
Zi = N—lzjzlxj, 1= 1,2 NC (24)
Donde N; es el numero de elementos de la clase
a;.

Comprobacion de bifurcaciones

— Se comprueba en primer lugar si se trata
de la ultima iteracion, si es asi entonces
se hace 8, = 0 y se avanza al paso 12
(unién de grupos).

— Por otro lado se verifica si es posible
unir grupos, considerando si N, = 2k,
si es asi se avanza al paso 12 (union de

grupos).

— Si no se cumple alguna de las
condiciones anteriores se prosigue con
la secuencia natural que se describe a
continuacion.

Célculo del vector de desviaciones tipicas de
cada grupo

Al trabajar con un vector de caracteristicas n-
dimensional, los grupos presentan un vector n-
dimensional de desviaciones tipicas como se
muestra a continuacion:

Oi1

Oi2
| . N I WU 2
0; = ) 01 = \/N—i xer(Xij = Zij)

Oin

(25)
De la férmula anterior donde:
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i=1,2,..., N, (grupos actuales);
j=1,2,..., n (caracteristicas);
K=1,2,..., N; (elementos de la clase a;);

La desviacion tipica de cada grupo (o; =
(0i1, 02, .-, 0n)) Se almacena de acuerdo a las
caracteristicas empleadas, mas adelante se
empleard junto con otros componentes en la
fase de division de un grupo.

Calculo de la matriz de distancias entre
grupos

En este paso se calculan las distancias entre
grupos, es decir obtener las distancias entre
todos los grupos actuales, para esto se emplea la
siguiente formula:

Dij = Dy = ||Z: - Z]| (26)
Coni=12..N.—1;j=i+1i+2..N,

De los resultados obtenidos en la matriz
se selecciona la minima distancia entre dos
grupos (D,,in) Y ademas se debe calcular el
promedio de todas las distancias obtenidas (D).

Célculo del factor de mezcla 6,

Una vez obtenido D,,;,, ¥ D se procede a
calcular el factor de mezcla, el cual se obtiene
de la siguiente forma:

_ Dmin"‘ D

O -

(26)
Calculo de la matriz de distancias entre
elementos de un grupo

Se procede a calcular las distancias entre
elementos de un grupo, se obtienen las
distancias entre todos los elementos de cierto
grupo haciendo uso de la distancia euclidiana,
para esto se emplea la siguiente formula:

Dij =Dy = || zi - Zj]| (27)
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Al obtener las distancias se generara una
matriz de distancias entre objetos, la matriz sera
por cada grupo del conjunto de datos, en la
Tabla 2 se muestra la plantilla de la matriz
antes mencionada:

Objeio i Z 3 7 7
7 i) D, D,, D, Dy
2 0 D, o,y D}.
3 0 D, Dy,
r) i) D,
i

Tabla 2 Ejemplo de Matriz de distancia entre objetos

Coni=12..0.—1;j=i+1,i+2..0,
con O¢
= numero de elementos del grupo analizado

Obtencion del promedio de distancias entre
elementos de un grupo

Con las distancias obtenidas en el paso 9 se
procede a calcular un promedio entre éstas, es
decir después de los calculos se tendra un
promedio por cada grupo del conjunto de datos,
para esto empleamos la siguiente ecuacion:

D','+ D', '+1+"'+D'+1, '+2+"'+DOC—2, Oc—-1
p = 2utPij i+1,j (28)

g 2
Coni=12..0,—1;j=i+1,i+2..0,

con O, = nimero de elementos del grupo analizado y g
= numero de grupo

Posible division de grupos

Una vez obtenidos los promedios entre objetos
por cada grupo se procede a realizar la
evaluacion para saber si existe la posibilidad de
division o no. Por cada grupo se obtendra la
distancia de cada uno de sus objetos a su
centroide correspondiente.
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Una vez obtenidos estos valores se
comienza a evaluar por grupo si la distancia que
se obtuvo de cada objeto a su centroide es
menor o mayor que el promedio de distancia
P,(se obtuvo en el paso 10) para el grupo
correspondiente.

A continuacion, se debe obtener el
porcentaje de los objetos cuya distancia a su
centro es menor que F,, una vez calculados
estos porcentajes de cada grupo se procede
segun las siguientes reglas:

— Si la cifra obtenida es 60 por ciento 0 mas el
grupo no es propenso a dividirse

— De lo contrario si la cifra es menor al 60 por
ciento, el grupo debe dividirse de mediante
alguno de los procedimientos que se
plantean enseguida:

— Una posibilidad para el proceso de division
es crear dos nuevos centroides, Zj* y Zj~ a
partir de Zj, de tal forma que las
componentes de los nuevos centroides
coincidan con los de Zj, excepto la
componente con la maxima dispersion, es
decir la Zy, siendo la dispersion  gjqx,
entonces los componentes de Zj* y Zj~
serén:

Zik* = Zik + Y0 max

(29)
Zik™ =Zik — y,con0 <y <1

(30)

Lo que se pretende con esta division es
distribuir adecuadamente las muestras
originales del grupo antes de la division entre
los dos nuevosgrupos.
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Por otro lado se tiene la alternativa de
divisién basada en obtener las dos muestras del
grupo a; mas alejadas entre si y con respecto a
su centroide, si las muestras obtenidas se
representan como Zj* y Zj~ los dos nuevos
centroides se calcularan de la manera siguiente:

_ zit+z))

Zjy =228
(31)

_ zi+z))

Zj, =28

(32)
Posible union

De la matriz calculada en el paso 7 generamos
una lista con las distancia entre parejas de
grupos. Se comparan las distancias D;; con
factor de mezcla 6. de forma que se toman, si
existen, las L mas pequefias en orden creciente,
teniendo:

{Dli Dz DL} con D1 < DZ << DL
Proceso de union

Se comienza con los pares de grupos con las
distancias menores, supéngase que se uniran los
grupos i,j cuya distancia es D;; encontrada
dentro del conjunto {D;,D,,...,D;} con D; <
D, < --- < Dy. Siy sélo si ninguno de estos dos
grupos ha sido fusionado previamente con otro
en esta misma iteracion, se forma un grupo
unico cuyo centroide es:

1
Zij = Ni+N]' * (NiZi + IV]Z])

Siendo N; y N; el nimero de elementos
de los grupos a; y a; respectivamente antes de
la fusion. En cada unidén se actualiza el
parametro N ya que el grupo se puede unir una
sola vez en cada iteracion, generalmente no se
obtendran L uniones en cada iteracion.
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Comprobar ultima iteracion

Se comprueba si se ha llegado a la ultima
iteracion, comparando con el parametro I, el
caso negativo se vuelve al paso 2 iniciando una
nueva iteracion.

Resultados
Datos utilizados

En el presente trabajo se emplearon un total de
12 conjuntos de datos en los que se aplicd el
algoritmo ISODATA tradicional, la
modificacion 1 (M1) y modificacion 2 (M2) del
mismo. Los datos utilizados son descritos por
dos caracteristicas y el nimero de objetos en
cada conjunto varia desde unas pocas decenas
hasta miles.

Los distintos conjuntos de datos se
sometieron a los tres algoritmos como se ha
mencionado.

Disefio de pruebas

A continuacion se explicara como se emplearon
los conjuntos de datos en cada algoritmo y las
modificaciones realizadas en los parametros,
cabe mencionar que los parametros de nimero
de iteraciones (I) y numero de fusiones en cada
iteracion (L) se colocaran como valores fijos en
50 y 3 respectivamente.

Adicionalmente los parametros 65 y 6.
solo aplican para el algoritmo ISODATA
tradicional y solo en éste se definiran los
valores para estos parametros; en el caso de 8y
se establecera utilizando el 10% y 15 % del
total de cada conjunto de datos.
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Evaluacion de resultados

Los agrupamientos obtenidos con cada uno de
los algoritmos de agrupamiento (ISODATA,
ISODATA M1 e ISODATA M2), fueron
evaluados utilizando la suma de cuadrados del
error (SSE). Ver Tablas 3- 14

Algoritmo/ N, =3, | N;,=3, N:.=5, N.=5,
Modificacién | 8,=60 f,=80 =60 8,=90
ISODATA 31.333%4 | 34717712 | 314551357 | 34717712

ISODATA ML | 57.56550 | 34.703383 | 57.394567 34.703393
ISODATA M2 | 57.3943 £7.559455 B6.5651353 | B6.5651353

Tabla 3 Dataset1.txt (599)

Algoritmo/ Ny =3, | No=3, | N =5, N =5,
Modificacién | 8,=90 8,=128 | 8,=90 8,=128
ISODATA 2945267 | 38.07237 | 2945257839 38.0723713

ISODATA ML | 3543561 | 37.86850 | 37.2B58B236 | 37.85350e0
ISODATA M2 | &54.7307 | 64.78071 | 64.7B071344 | £4.7807124

Tabla 4 Dataset2.txt (849)

Algoritmo/ Ny = N, =3, N, =5, Ny =5,
Moaodificacia | 3, &,=90 &,=60 &,=90

n B,=60

ISODATA 17.484 22579314 15.388139 | 17.4840136
ISODATA 31.820 31402071 31.402071 | 31.402071%5
M1

ISODATA 31.820 314020715 | 31.402071 | 314020715
M2

Tabla 5 Dataset3.txt (599)

Algoritmo,/ N =3, Ny =3, | N. =5, N =5,
Meodificacién | 8,=45 8,=68 | B,=15 B,=63
ISODATA 7087268 38.5480 7087268 35.003352

ISODATA ML | 33.00335 3B.7854 | 38.785422 38.785422
ISODATA M2 | 2B.7854223 | 2B.78542 | 3B8.7854123 | 3IB.73E542

Tabla 6 Dataset4.txt (450)

Algoritmo) N, =3, N =3, N.=5, N =5,
Medificacién | 8,=80 8,=120 B,=80 8,=120
ISODATA 27 84506 27 34606 2784606 27 846066

ISODATA ML | 455001105 | 47.582240 45.500 45.50011
ISODATA M2 | 45500110 45.50011 45500110 | 47.58224

Tabla 7 Dataset6.txt (800)
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Rlgoritme] | N, =3, [N, =3, | N. =5, | N, =5. Conclusiones y trabajos futuros
Modificacidn | 8,=4 8,=6 8=4 8,=6
ISODATA 28.19670 113535085 28.19670 4595554 . .
ISODATAMI | 228223 | 2282235 | 281967090 | 328230 En este trabajo se presentan dos versiones del
ISODATAM2 | 4536554 | 455655458 [ 45965545 | 45565545 algoritmo de agrupamiento lIsodata, las cuales
Tabla 8 Dataset5.txt (36) no requieren como parametros de entrada 6 cy
0 s, pardmetro de union de grupos y la
Algoritmo/ | N, =3, | N, =3, | N,=5, | N.=5, desviacion  estdndar  respectivamente, las
Modificacion | §,=220 #,=330 8,=220 #,=330 . )
ISODATA 13785317 | 22150236 | 137554703 | T1O50EE pruebas se realizaron con conjuntos de datos
ISODATAML | 5155338 | 515533 | 31553485 | 3155338 sintéticos de los cuales se conoce el nimero
IQDDAT&MZ 315534868 | 31553486 | 31553486 31,5534 tO de runos que |OS forman Se ut|||zé Ia
Tabla 9 Dataset7.txt (2200) exac grupos q :
suma de cuadrados del error para evaluar la
iy THEE 5 =3 [#.=5 | #.=%. efICIEI_‘ICIa de las n_10d|f|ca0|ones propuestas. Los
Modificacion | 8y=50 | 8,=75 =50 By=75 experimentos realizados con los 12 conjuntos de
ISODATA 12 95064 129596 129596417 | 12.95964 - -
ISODATA ML | 63.734333 | 18559544 18559544 18.5559544 qatos’ |nd|Can que _IOS I’eSU|tadOS Son al menos
ISODATA M2 | 81684252 | 68799705 | 8168425 | 68.799705 iguales que el algoritmo Isodata original, ya que
Tabla 10 Dataset8.txt (500) solo en un caso el algoritmo Isodata obtuvo
mejores resultados. También es importante
Algoritmo] N. =3, N.=3, N.=5, N.=5, ifi 1A H i
Meitioocin | 8. -16 | 828 | 816 | 8 24 resaltar que la modlflc:_;\c_lon_!\/ll dio mejores
ISODATA 7.9853545 | 2.98535 | 2.9853545 | 2.98535 resultados que la modificacion M2. Aunque
ISODATAMI | 25853545 | 2.985354 | 2585354 | 2585354 pensamos que es necesario realizar méas pruebas
ISODATA M2 | 9.03E1 9.7544534 | 9754454 5.03817257 .

Tabla L1 Datase(d 0t (155 con conjuntos de datos reales, para contar
abla 11 Dataset9txt (155) asegurarmos que las modificaciones propuestas
Algoritmo/ N-=3, N, =3, N.-=5, N =5, H H
Modificacion | 8,212 | 8.=20 8 13 8,20 son confiables, para eII_os continuaremos
T e T T realizando pruebas con otro tipo de conjuntos de

46 datos.
ISODATA ML | 1458531 14609812 14.071501 13.85311

1]
ISODATAMZ | 125438 18.5438789 | 125126418 | 18.54357 Referencias

Tabla 12 Dataset10.txt (399) Ball G. H., Hall D. J. (1965), Isodata: a method

of data analysis and pattern classification,
mm{ Ne=3 [Nc=3. [N=5 |N=5 Stanford Research Institute, Menlo Park,United
cacion N N . N H H
SODATA T R EE TR T T States. Office of Naval Research. Information
ISODATA ML | 283235 35.6654 2634472 | 31174204 Sciences Branch.
ISODATA M2 | 35.6654582 | 35685492 | 35.655492 | 356654923
Tabla 13 Dataset11.txt (128) Ali El-Zaart, (2010), Expectation-maximization
technique for fibro-glandular discs detection in
Algoritmo,/ N, =3, | N;=3, N:-=5, N:-=5, H H H
Modiicacion | 8213 | 8,20 B3 820 ammography images. Comp. in Bio. and Med.
ISODATA 758255 | 2582504 | 05325348 | 25825948 40(4):392-401.
ISODATA ML | 253253 25.325248 25.325%4 25.3255438
ISODATA M2 | 2532534 | 25.3253435 | 25.325348%9 | 25.325348

Tabla 14 Dataset12.txt (128)
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