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ESTABILIDADE EM ANALISE DE AGRUPAMENTO: ESTUDO DE CASO EM
CIENCIA FLORESTAL!

Marcio Augusto de Albuquerque?, Rinaldo Luiz Caraciolo Ferreira®, José Anténio Aleixo da Silva?®,
Eufrdzio de Souza Santos*, Borko Stosic* e Agostinho Lopes de Souza®

RESUMO - Objetivou-se, neste trabalho, propor uma sistemadtica para o estudo e interpretacio da estabilidade
dos métodos de andlise de agrupamento, através de varios algoritmos de agrupamento em dados de vegetagdo.
Utilizaram-se dados provenientes de levantamento na Mata da Silvicultura, da Universidade Federal de Vigosa
,em Vicosa, MG. Para a andlise de agrupamento, foram estimadas as matrizes de distdncia de Mahalanobis
com base nos dados originais e via reamostragem “bootstrap”, bem como aplicados os métodos da ligacao
simples, ligagdo completa e médias das distancias, do centréide, da mediana e do Ward. Para a detec¢ao de
associacdo entre os métodos, foi aplicado o teste Qui-Quadrado (?) a 1 e 5% de probabilidade. Para os diversos
métodos de agrupamento foi obtida a correlacdo cofenética. Os resultados de associac@o dos métodos foram
semelhantes, indicando, em principio, que qualquer algoritmo de agrupamento estudado estd estabilizado e
existem, de fato, grupos entre os individuos observados. No entanto, verificou-se que os métodos s@o coincidentes,
exceto os métodos do centréide e Ward e os métodos do centréide e mediana, em comparagdo com o de Ward,
respectivamente, com base nas matrizes de Mahalanobis a partir dos dados originais e “bootstrap”. A sistematica
proposta é promissora para o estudo e interpretacao da estabilidade dos métodos de anélise de agrupamento
em dados de vegetagio.

Palavras-chave: Andlise multivariada, “bootstrap” e métodos hierdrquicos aglomerativos.

STABILITY IN CLUSTER ANALYSIS: STUDY OF CASE IN FOREST SCIENCE

ABSTRACT — The main objective of this research was to propose a system to the study and interpretation
of stability in cluster analysis through several cluster algorithms in vegetation data. The data set used derived
Jfrom a survey in the Silviculture Forest at Federal University of Vicosa— MG. To perform the cluster analysis,
the Mahalanobis distance matrices were estimated on basis of original data and bootstrap resampling. Also,
the single linkage, complete linkage, average distances, centroid, median and Ward methods were used. Chi-
square test was applied to detect the association among the methods. A co-phenetic correlation was obtained
for the cluster methods. The results for the method associations were very similar, indicating that any algorithm
of the studied clusters is stabilized, and in fact, that groups exist among the analyzed individuals. However,
it was verified that the methods are coincident, except for the centroid and Ward, and also the centroid and
median methods, when compared to Ward, respectively, based on the Mahalanobis matrices derived from
the original data set and bootstrap. The methodology proposed is promising to the study and interpretation
of the stability of cluster analysis methods in vegetation data.

Keywords: Multivariate analysis, bootstrap and agglomerative hierarchical methods.
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1.INTRODUCAO

A andlise de agrupamento € uma técnica multivariada
amplamente utilizada para diversos fins em ciéncia
florestal FONSECA e RODRIGUES, 2000; SCUDELLER
etal.,2001; MARTINS et al., 2003; SOUZA et al., 2003;
FERRAZ et al., 2004; SANTOS et al., 2004; ARAUJO
etal., 2004).

A andlise de agrupamento tem por finalidade reunir,
por algum critério de classificacdo, as unidades amostrais
em grupos, de tal forma que exista homogeneidade
dentro do grupo e heterogeneidade entre grupos
(JOHNSON e WICHERN, 1992; CRUZe REGAZZI, 1994).

Vaérios sdo os tipos de técnicas de agrupamento
encontradas na literatura (MARDIA et al., 1997), dos
quais o pesquisador tem de decidir qual o mais adequado
ao seu propésito, uma vez que as diferentes técnicas
podem levar a diferentes solugdes.

As técnicas de agrupamento podem ser classificadas
em hierdrquicas e ndo-hierarquicas (CORMACK, 1971).
A técnica hierdrquica consiste em uma série de sucessivos
agrupamentos ou sucessivas divisdes de elementos,
em que os elementos sdao agregados ou desagregados.
A técnica ndo-hierdrquica foi desenvolvida para agrupar
elementos em K grupos, em que K € a quantidade de
grupos definida previamente.

As técnicas hierarquicas sdo as mais amplamente
difundidas (SIEGMUND et al., 2004) e envolvem
basicamente duas etapas. A primeira se refere a
estimac¢do de uma medida de similaridade ou
dissimilaridade entre os individuos e a segunda, a
adog¢do de uma técnica de formagdo de grupos
(SANTANA e MALINOVSKI, 2002).

Um grande nimero de medidas de similaridade
ou de dissimilaridade tem sido proposto e utilizado
em andlise de agrupamento, sendo a escolha entre elas
baseada na preferéncia e, ou, na conveniéncia do
pesquisador (BUSSAB et al., 1990).

Com a defini¢do da medida de dissimilaridade a
ser utilizada, a etapa seguinte é a ado¢ao de uma técnica
de agrupamento para formacao dos grupos. Para
realizacdo dessa tarefa, existe um grande ndimero de
métodos disponiveis, dos quais o pesquisador tem
de decidir qual o mais adequado ao seu propdsito,
uma vez que as diferentes técnicas podem levar a
diferentes solugcdes (SOUZA etal., 1997).
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As técnicas de andlise de agrupamento exigem
de seus usudrios a tomada de uma série de decisdes
independentes, que requerem o conhecimento das
propriedades dos diversos algoritmos a disposi¢édo
e que podem representar diferentes agrupamentos. Além
disso, o resultado dos agrupamentos pode ser
influenciado pela escolha da medida de dissimilaridade,
bem como pela defini¢cdo do niimero de grupos (GOWER
e LEGENDRE, 1986; JACKSON etal., 1989; DUARTE
etal., 1999).

Recentes avancgos da ciéncia da computacio
permitiram o desenvolvimento de sistemas interativos
de processamentos de dados, com algoritmos rapidos
e precisos. Com isso, muitos pesquisadores estdo
desenvolvendo metodologias estatisticas, com a
finalidade de estudar e avaliar a estabilidade dos
agrupamentos obtidos a partir de matrizes de
dissimilaridade. Entre essas metodologias, destaca-
se o procedimento de reamostragem “bootstrap”, que
pode fornecer um ponto de equilibrio que permite uma
estimativa precisa dos grupos (LAVORANTI, 2003).

Assim, objetivou-se propor uma sistematica para
o estudo e a interpretacao da estabilidade dos métodos
em andlise de agrupamento, através de varios algoritmos
de agrupamento em dados de vegetacao.

2. MATERIAL E METODOS

Foram utilizados dados de um levantamento da
vegetacdo da Mata da Silvicultura (Quadro 1), da
Universidade Federal de Vigosa, em Vicosa, MG, retirado
de Souzaet al. (1997).

Para realizar a andlise de agrupamento foi utilizada
como medida de dissimilaridade a distincia de
Mahalanobis (D?), calculada conforme a seguinte
expressao:

2 _ s 1
D?=(X- X" - 2" (X - X))

emque Y' éainversada matriz de co-variancia residual

de X, X,€ o vetor referente a parcela i,XJ.é o vetor

referente a parcela j, (X, - )N(j)’ é o vetor transposto

da diferenca entre X,e X, e D? tem a caracteristica
de ser invariante para qualquer transformagao linear
néo-singular.

Para se estabilizarem os métodos em analise de
agrupamentos via “bootstrap”, foram seguidos os
seguintes passos:

llm "‘]
m‘ll“
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1. Considerou-se a seguinte matriz X, denominada
matriz de dados ou matriz original (primaria).

xll x12 ............ xlll

le x22 ............ x211
X7x11)| -

x171 x172 ............. x1711

2. Com a matriz primdria, encontrou-se a matriz
de distancia de Mahalanobis, para aplicagdo dos
algoritmos de agrupamento.

3. De posse da matriz de Mahalanobis, aplicou-se
“bootstrap” e calculou-se uma nova matriz de distancia
Mahalanobis, para aplicagcdo dos algoritmos de
agrupamento e compara¢do com a aplicagdo do item 2.

4. Construcdo de quadros de contingéncia 2x2
para comparacgao entre algoritmos de agrupamentos
(ndmero de observagdes que se agrupam no mesmo
grupo para o mesmo nimero de grupo).

Numero de observagdes

Porcentagem= -100%

Numero de grupos
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5. Célculo do indicador do grau de associagdo
entre dois métodos, obtido pela expressio:

x 2calculado

x Zcalculado+ N

Esse coeficiente pode variar entre [0, 1], estando mais
associados os métodos quanto maior foi o valor de C.

Os algoritmos de agrupamento utilizados foram
Método da Ligacdo Simples, Método da Ligagdo
Completa, Método da Centréide, Método da Mediana,
Método das Médias das Distancias e Método de Ward,
conforme descrito por Johnson e Wichern (1992) e
Mardia et al. (1997). Esses métodos foram utilizados
por serem os mais usados na pratica e pela facilidade
de serem encontrados nos mais diversos programas
computacionais.

A seqiiéncia de fusdo dos agrupamentos, conforme
o método utilizado, foi representada graficamente por
dendrogramas, os quais foram divididos com a estatistica
descritiva usando o percentil, com um corte de 50%
da distancia de Mahalanobis médxima de fusdo, para
determinar o nimero de grupos. Os diferentes
dendrogramas obtidos foram, entdo, comparados para
possibilitar a andlise da associag¢@o entre métodos.

Quadro 1 - Densidade de 17 espécies da Mata da Silvicultura, em parcelas de 20 X 50 m, Universidade Federal de Vigosa,

Vicosa, MG, 1993

Table 1 — Density of 17 species from the Silviculture Forest, in 20 X 50 m sample units at Federal University of Vicosa,

Vicosa, MG, 1993

Espécies Parcelas

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11
Casearia decandra Jacq. 8 1 27 0 1 9 2 3 22 15 7
Anadenanthera peregrina Spreg. 0 0 0 0 0 0 12 1 17 1 9
Apuleia leiocarpa (Vog.) Macbr. 3 9 4 6 22 9 5 2 7 4 4
Mabea fistulifera Mart. 6 3 3 4 29 12 0 4 4 4 4
Anadenanthera macrocarpa (Benth.) Brenan. 0 12 0 1 0 0 1 0 2 0 0
Platypodium elegans Vog. 0 0 1 1 9 1 0 0 5 11 1
Machaerium floridum (Benth.) Ducke 0 0 10 1 9 2 1 0 0 11 5
Copaifera langsdorffii Desf. 1 1 0 2 1 13 0 0 0 3 1
Ocotea pretiosa Mez. 2 0 2 2 2 6 0 5 0 2 2
Cabralea cangerana Saldanha 1 0 0 2 0 0 1 6 2 3 1
Piptadenia gonoacantha Macbr. 0 0 0 0 0 0 6 0 1 0 5
Dalbergia nigra Allem. ex Benth. 5 0 7 0 5 0 0 0 0 1 0
Luehea divaricata Mart. 0 0 1 0 0 0 2 0 0 5 2
Cecropia hololeuca Miq. 7 0 0 0 0 1 0 1 0 0 0
Melanoxylon brauna Schott. 0 0 0 0 0 0 0 0 0 2 1
Cedrela fissilis Vell. 0 0 0 0 0 0 1 0 0 0 0
Croton flribundus Spreng. 0 0 1 0 0 0 0 0 0 0 0

Fonte: Souza et al. (1997).

l I\I f "]
m‘ll“
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Com base nos dendrogramas foram construidas
tabelas de contingéncia bi-dimensionais, nas quais
uma amostra de N observagdes foi classificada com
relacdo a dois métodos de agrupamento aplicados. Dessa
forma, foi possivel cruzar as diversas caracteristicas
relevantes aos métodos pesquisados com diversas
variaveis, tomadas duas a duas.

Para a detec¢do de associagdo entre os métodos,
ou seja, saber se as diferencas observadas entre métodos
sdo significativas o suficiente para serem atribuidas
a outros fatores que néo aleatdrios, foi aplicado o teste
qui-quadrado (%) a 1 e 5% de probabilidade.

Para os diversos métodos de agrupamento
utilizados foram obtidas as respectivas matrizes
cofenéticas resultantes da simplificagdo proporcionada
pelo método. Com base nas matrizes de dissimilaridade
original e cofenética, foi obtida a correlacdo cofenética,
conforme a expressido (BUSSAB et al., 1990):

n-1 n -
(c;j—0)d;—d)
izljgﬂ Y v

rcof_ n-1 n —2 n-1 n —2,
> X (50 2z X dy-d)

i=1 j=i+l i=1 j=i+l

em que: ¢, = valor de dissimilaridade entre os individuos
ie j, obtidos a partir da matriz cofenética; e d, = valor
de dissimilaridade entre os individuosi e j, obtidos
a partir da matriz de dissimilaridade.

Todas os graficos e as andlises ao longo deste
trabalho foram implementados através dos programas
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computacionais EXCEL, STATISTICA, MINITAB e pela
constru¢do de um programa na linguagem C.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Com base na matriz de dissimilaridade de
Mahalanobis obtida a partir dos dados originais e via
“bootstrap” (Quadro 2), foram aplicados os métodos
daligacao simples, da ligacdo completa, do centréide,
da mediana, da média das distancias e de Ward e obtidos
os respectivos dendrogramas (Figuras de 1 a 6).

Embora a estrutura geral dos agrupamentos seja
bastante similar, pode-se observar que hd pequenas
alteragdes nos niveis em que os individuos sdo
agrupados, ou seja, os individuos que estdo dentro
de um mesmo grupo podem ser agrupados em outra
ordem, quando se mudam os métodos.

De forma geral, os dendrogramas apresentaram
estruturas de agrupamentos de objetos homogéneos,
embora ndo exista critério objetivo para determinar um
ponto de corte no dendrograma, ou seja, para determinar
quais os grupos foram formados.

Observa-se que nos métodos de ligacdo simples
(Figura 1A) e Ward (Figura 6A), ligacdo completa (Figura
2A), mediana (Figura4A) e médias das distancias (Figura
5A) e centréide (Figura 3A) foram obtidos 9, 10e 11 grupos,
respectivamente. As Figuras 3B e 4B apresentam 11 grupos
e as Figuras 1B, 2B e 5B, 10 grupos, enquanto a Figura
6B, a formacao de nove grupos.

Quadro 2 — Matrizes de distdncia de Mahalanobis dos dados originais e via “bootstrap” para as 11 parcelas da Mata da
Silvicultura, Universidade Federal de Vicosa, Vicosa, MG
Table 2 — Matrices of Mahalanobis distance from the original data set and bootstrap according to the 11 sample units
of the Silviculture Forest at the Federal University of Vigosa, Vicosa, MG

Parcela 2 3 4 5 6 7 3 9 10 11
1 16,81 20,01 15,93 20,35 14,40 19,50 13,37 20,11 18,53 17,66
20,01 14,40 20,11 16,81 17,66 20,35 17,66 19,50 16,81 20,11

2 18,50 7,721 18,51 13,81 18,80 18,59 15,59 20,89 19,03
18,51 18,50 18,80 15,59 18,59 15,59 19,03 20,89 18,51

3 17,68 20,80 18.21 22,27 20,08 18,48 20,55 19,10
20,80 18,21 20,80 19,10 19,10 20,08 22,27 19,10

4 12,57 10,32 16,73 7,092 14,54 15,04 13,84
12,57 14,54 10,32 16,73 16,73 13,84 7,09

5 17.65  22.86 20,99 19.20 20,37 17,55
17,55 20,99 19,20 19,20 20,99 17,65

6 19,90 16,21 16,89 18,27 13,12
16,21 19,90 19,90 16,21 16,21

7 20,02 17.36 22,69 16,47
22,69 22,69 16,47 16,47

8 15.11 18,29 14,05
14,05 14,05 18,29

9 14,87 13.20
13,20 14,87

10 11,90
11,90

llm "‘]
m‘ll“
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Figura 1 — Dendrogramas representando as seqiiéncias das fusdes das parcelas, obtidos pelo emprego do método da ligacao
simples, com base nas distancias de Mahanalobis, a partir dos dados originais (A) e “bootstrap”(B).

Figure 1 — Dendrograms representing the sequences of sample unit fusions, obtained through the single linkage method
based on the Mahalanobis distance of the original data set (A) and by bootstrap (B).
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Figura 2 — Dendrogramas representando as seqiiéncias das fusdes das parcelas, obtidos pelo emprego do método da ligagdo

completa, com base nas distincias de Mahanalobis, a partir dos dados originais (A) e “bootstrap”(B).
Figure 2 — Dendrograms representing the sequences of sample unit fusions, obtained through the complete linkage method

based on the Mahalanobis distance of the original data set (A) and bootstrap (B).
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Figura 3 — Dendrogramas representando as seqiiéncias das fusdes das parcelas, obtidos pelo emprego do método da centréide,
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com base nas distancias de Mahanalobis a partir dos dados originais (A) e “bootstrap”(B).
Figure 3 — Dendrograms representing the sequences of sample unit fusions, obtained through the centroid method based

on the Mahalanobis distance of the original data set (A) and bootstrap (B).
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Figura 4 — Dendrogramas representando as seqiiéncias das fusdes das parcelas, obtidos pelo emprego do método da mediana,
com base nas distancias de Mahanalobis, a partir dos dados originais (A) e “bootstrap”(B).

Figure 4 — Dendrograms representing the sequences of sample unit fusions, obtained through the median method based

on the Mahalanobis distance of the original data set (A) and bootstrap (B).
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Figura 5 — Dendrogramas representando as seqiiéncias das fusdes das parcelas, obtidos pelo emprego do método das médias
da distancia, com base nas distdncias de Mahanalobis, a partir dos dados originais (A) e “bootstrap”(B).
Figure 5 — Dendrograms representing the sequences of sample unit fusions, obtained through the average distances method
based on the Mahalanobis distance of the original data set (A) and bootstrap (B).
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Figura 6 — Dendrogramas representando as sequiéncias das fusdes das parcelas, obtidos pelo emprego do método do Ward,
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com base nas distadncias de Mahanalobis, a partir dos dados originais (A) e “bootstrap”(B).
Figure 6 — Dendrograms representing the sequences of sample unit fusions, obtained through the Ward method based on
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the Mahalanobis distance of the original data set (A) and by bootstrap (B).
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Na andlise com a distancia baseada nos dados
originais, verificou-se que os métodos médias das
distancias e mediana, médias das distincias e ligacdo
completa, mediana e ligagdo completa formaram 10
agrupamentos, apresentando semelhanga de 100%. Os
métodos médias das distancias e centréide, centréide
e mediana, centrdide e ligacao completa, médias das
distancias e ligacdo simples, médias das distancias
e Ward, mediana e ligacdo simples, mediana e Ward,
ligacao simples e ligacdo completa, ligacdo completa
e Ward, apresentaram 86 e 84% de semelhanca. E os
métodos centréide e ligacao simples, centréide e Ward,
ligacao simples e Ward apresentarm 80, 70 e 67% de
semelhancga, respectivamente (Quadro 3).

Para andlise com a distancia baseada nos dados
de reamostragem “bootstrap”, verificou-se que os
métodos médias das distancias e ligacao simples, médias
das distancias e liga¢cdo completa, com 10 grupos,
centréide e mediana com 11 grupos, tiveram 100%
de semelhanca. Os métodos médias das distincias e
centréides, médias das distancias e mediana, centréide
e ligacdo simples, centréide e ligacdo completa, mediana
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e ligagdo simples, mediana e ligacdo completa tiveram
86% de semelhanca e os métodos médias das distancias
e Ward, ligacdo simples e Ward, ligagdo completa e
Ward, 84% de semelhanga. Ja os métodos ligacdo simples
e ligacdo completa e centréide e Ward, mediana e Ward
atingiram 80 e 70% de semelhanca, respectivamente
(Quadro 3). Esses resultados apontaram que existe boa
estabilidade entre os métodos.

Observou-se, ainda, que os resultados de
associagdo dos métodos foram semelhantes e o nivel
de significancia, relativamente alto, sendo possivel
concluir que, em principio, qualquer algoritmo de
agrupamento estudado estd estabilizado e existem,
de fato, grupos entre os individuos verificados. No
entanto, com o teste qui-quadrado (Quadro 4) para
niveis de significancia de 1 e 5%, com graus de
liberdade de 3,84 e 6,64, respectivamente, conclui-
se que os métodos sdo coincidentes, exceto os
métodos do centréide e Ward e os métodos do
centréide e mediana, quando comparados com o de
Ward, com base nas matrizes de Mahalanobis a partir
dos dados originais e “bootstrap”.

Quadro 3 — Porcentagem de grupos coincidentes entre métodos de agrupamento com base nas matrizes de Mahalanobis,

a partir dos dados originais e “bootstrap”

Table 3 — Percentage of similar groups among the cluster methods based on the Mahalanobis matrix of the original data

set and bootstrap

Métodos Médias das distancias Centréide Mediana Ligagdo simples Ligagdo completa
Original Bootstrap Original Bootstrap  Original Bootstrap Original Bootstrap Original Bootstrap

Centroide 86% 86%
(0,58) (0,58)

Mediana 100% 86% 86% 100%
0,71) (0,58) (0,58) 0,71)

Ligacdo 84% 100% 80% 86% 84% 86%

Simples 0,57) 0,71) (0,52) (0,58) (0,59) (0,58)

Ligacdo 100% 100% 86% 86% 100% 86% 84% 80%

Completa (0,71) (0,71) (0,58) (0,58) (0,71)  (0,58) (0,57) (0,51)

Ward 84% 84% 70% 70% 84% 70% 67% 67% 84% 84%
(0,57) (0,57) (0,38) (0,38) (0,57) (0,38) (0,61) (0,57) (0,57) (0,57)

Quadro 4 — Valores estimados de x? para estudo da associagdo dos métodos de agrupamentos com base nas matrizes de Mahalanobis
a partir dos dados originais e “bootstrap”
Table 4 — )? values estimated by the study of cluster method associations based on the Mahalanobis matrices derived from
the original data and bootstrap

Métodos Médias das distancias Centroide Mediana Ligagdo simples Ligacdo completa
Original Bootstrap Original Bootstrap  Original Bootstrap Original Bootstrap Original Bootstrap

Centréide 10,84 10,82

Mediana 20,00 10,82 10,82 22,00

Ligacao simples 8,99 20,00 7,60 10,82 10,42 10,82

Ligacdo 20,00 20,00 10,82 10,82 20,00 10,82 9,00 7,2

Completa

Ward 9,00 9,00 3,43 3,48 9,00 3,46 11,00 9,00 9,00 9,00
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Os valores das correlacdes cofenéticas (Quadro
5) foram todos de magnitude elevada, nos dados originais
e “bootstrap”, indicando que ha boa representacio
das matrizes de dissimilaridade na forma de dendrogramas
e que isso independe do método usado.

Quadro 5 - Correlagdes cofenética entre as matrizes cofenéticas
e ade dissimilaridade obtidas conforme o método
de agrupamento utilizado

Table 5 — Co-phenetic correlations between the co-phenetic

matrices and dissimilarity matrices according to
the cluster method used

Métodos de Agrupamento Matriz
Original Bootstrap

Ligagao simples 0,99 0,99
Ligagdo completa 0,98 0,99
Centréide 0,99 0,99
Mediana 0,99 0,99
Meédia das distancias 0,99 0,99
Ward 0,99 0,99

4. CONCLUSAO

A sistematica proposta € promissora para o estudo
e interpretacao da estabilidade dos métodos de andlise
de agrupamento em dados de vegetacgao.
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