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1 Wprowadzenie

Biklasteryzacja (ang. biclustering) to wywodz¡ca si¦ z klasteryzacji (ang. cluste-
ring), b¦d¡c¡ jedn¡ z metod rozpoznawania wzorców (ang. pattern recognition),
nowoczesna technika eksploracji danych (ang. data mining), która znajduje szerokie
zastosowanie w bioinformatyce (zwªaszcza w badaniu ekspresji genów, przy wyko-
rzystaniu mikromacierzy DNA), jak równie» w analizie m.in. sieci spoªeczno±cio-
wych, zachowa« klientów czy tekstów. W odró»nieniu od klasycznych algorytmów
klasteryzacji, w biklasteryzacji klasy�kacja polega na równoczesnym uwzgl¦dnieniu
zarówno wzorców, jak i ich atrybutów (st¡d przedrostek "bi"). Umo»liwia to iden-
ty�kacj¦ podobie«stw w skali lokalnej (tj. podzbiorów podobnych do siebie wzorców
dla wybranych atrybutów), a nie tylko globalnej (klasy�kacj¦ wzorców na podstawie
wszystkich ich atrybutów).

Analiza istniej¡cych algorytmów pozwala stwierdzi¢, »e biclustering jest zada-
niem NP-trudnym. Dlatego te», zwªaszcza dla danych du»ych rozmiarów, konieczne
staje si¦ zaproponowanie metod heurystycznych, których celem jest znalezienie roz-
wi¡za« suboptymalnych.

2 Cel i zakres rozprawy

Podstawowym celem rozprawy jest skonstruowanie nowoczesnych algorytmów bikla-
steryzacji, nazywanych �zagregowanymi�, oraz zaproponowanie ich efektywnej im-
plementacji. Poprzez �zagregowane� algorytmy, rozumiane s¡ takie algorytmy, któ-
rych struktura zostaªa zainspirowana istniej¡cymi rozwi¡zaniami. Mo»na bowiem
wyró»ni¢ takie aspekty poszczególnych algorytmów, które determinuj¡ potencjaª i
siª¦ danej metody (np. jego koncepcja, de�nicja subproblemu, metryka podobie«-
stwa, sposób przetwarzania danych czy te» reprezentacja danych). Dokonuj¡c se-
lekcji, a nast¦pnie ª¡cz¡c poszczególne elementy z wybranych algorytmów, mo»na
stworzy¢ now¡ klas¦ algorytmów, której przedstawiciele b¦d¡ rozszerza¢ wªa±ciwo±ci
istniej¡cych rozwi¡za«.

Dla postawionego celu ogólnego zde�niowano kilka celów szczegóªowych.
Pierwszy z nich polega na dokonaniu systematycznej klasy�kacji algorytmów
biklasteryzacji uwzgl¦dniaj¡cej najwa»niejsze ich cechy od strony informatycznej,
takie jak zªo»ono±¢ obliczeniow¡ oraz metodologi¦ uzyskiwania wyników. Drugim
celem jest zaproponowanie zagregowanych algorytmów biklasteryzacji oraz ich
implementacji. Efektywno±¢ metod zostanie zbadana z wykorzystaniem ogólnodo-
st¦pnych zbiorów danych. Trzecim celem jest analiza mo»liwo±ci skrócenia czasu
oblicze« poprzez zaproponowanie implementacji dostosowanej do nowoczesnych
masywnie równolegªych architektur, z wykorzystaniem standardu OpenMP lub dla
procesorów gra�cznych w oparciu o j¦zyk OpenCL.

Proponuje si¦ nast¦puj¡c¡ tez¦ doktoratu: Istnieje mo»liwo±¢ zapropono-

wania efektywnych algorytmów biklasteryzacji, które b¦d¡ ª¡czyªy

w sobie wybrane cechy istniej¡cych algorytmów w taki sposób, i»

poprawie ulegnie jako±¢ uzyskanych rezultatów.
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3 Najwa»niejsze wyniki

W cz¦±ci tej zaprezentowano najwa»niejsze osi¡gni¦cia niniejszej pracy. Opisano po-
krótce proponowane zagregowane algorytmy biklasteryzacji, a nast¦pnie przedsta-
wiono proponowane klasy�kacje algorytmów biklasteryzacji oraz biklastrów. Przed-
stawiono tak»e wybrane wyniki zastosowania algorytmów biklasteryzacji dla danych
biologicznych oraz danych pochodz¡cych z sieci spoªeczno±ciowych.

3.1 Zagregowane algorytmy biklasteryzacji

W pracy zaproponowano nast¦puj¡ce zagregowane algorytmy biklasteryzacji:

1. Propagation-Based Biclustering Algorithm (PBBA) - algorytm wykorzystuj¡cy
m.in. autorsk¡ koncepcj¦ metody preprocessingu, nazwanej vicinity transfor-
mation, maj¡c¡ na celu zlokalizowanie wszystkich lokalnych podobie«stw. Al-
gorytm zaimplementowano w C++.

2. Qualitative Propagation Biclustering (QPB) - stanowi pewn¡ mody�kacj¦ al-
gorytmu PBBA, zawieraj¡c¡ dodatkowy krok preprocessingu. Implementacja
wC++.

3. Algorithm for Business Continuity Plan Pitfalls Prevention (ABCPPP) - algo-
rytm bazuj¡cy na PBBA, przeznaczony do wspierania zarz¡dzania produkcji
poprzez wskazywanie zagro»e« dla jej ci¡gªo±ci.

4. MiniMax with Pearson Correlation (MMPC) - algorytm bazuj¡cy na de-
tekcji ekstremów w poszczególnych wierszach, z wykorzystaniem wspóªczyn-
nika korelacji Pearsona. Implementacja sekwencyjna w C++ oraz równolegªa,
zwykorzystaniem OpenCL.

5. Maximal Pearson Correlation (MPC) - mody�kacja metody MMPC, która
polega na wykrywaniu warto±ci maksymalnych w poszczególnych wierszach.
Implementacja sekwencyjna w C++ oraz równolegªa dla z wykorzystaniem
OpenCL.

6. MiniMax with Spearman Correlation (MMSC) - mody�kacja metody MMPC,
która zamiast korelacji Pearsona wykorzystuje wspóªczynnik korelacji rang
Spearmana.

3.2 Klasy�kacja algorytmów biklasteryzacji

W pracy dokonano klasy�kacji algorytmów biklasteryzacji w zale»no±ci od u»ytej w
nich miary podobie«stwa. Wyró»niono nast¦puj¡ce grupy miar, które s¡ u»ywane w
algorytmach biklasteryzacji [2]:

• miary bazuj¡ce na odlegªo±ci, wykorzystuj¡ce popularne metryki odlegªo-
±ciowe (np. odlegªo±¢ euklidesowa, Manhattan, Czebyszewa)

• miary jako±ciowe, zliczaj¡ce najcz¦±ciej wyst¦puj¡ce elementy (np. dodatnie,
ujemne) lub liczb¦ niezgodno±ci pomi¦dzy dwoma zbiorami,
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• miary nie bazuj¡ce na korelacji (np. Mean Square Residue (MSR)),

• miary wykorzystuj¡ce korelacj¦: parametryczn¡ (np. wspóªczynnik kore-
lacji Pearsona) lub nieparametryczn¡ (np. wspóªczynnik korelacji rang Spear-
mana), oraz

• inne miary (m.in. mieszane).

3.3 Klasy�kacja biklastrów

Jednym z efektów pracy doktorskiej jest zaproponowanie nowatorskiej klasy�kacji
struktur biklastrów, która bazuje na [1]. Wyró»niamy nast¦puj¡ce klasy (mo»na
zauwa»y¢, »e klasy te reprezentuj¡ relacj¦ generalizacji):

• biklastry rozª¡czne (ang. exclusive biclusters), w której to klasie ka»dy
wiersz (kolumna lub jedno i drugie) mo»e zosta¢ przypisana wyª¡cznie do
pojedynczego biklastra (np. pojedynczy biklaster) - Rysunek 1a-d,

• biklastry nie nakªadaj¡ce si¦ (ang. disjoint (non-overlapping) biclusters),
która obejmuje takie biklastry, które nie wspóªdziel¡ z innymi biklastrami
»adnego wiersza ani kolumny (np. szachownica)- Rysunek 1e-f,

• biklastry zawieraj¡ce si¦ (ang. inclusive biclusters), które s¡ albo roz-
ª¡czne, albo caªkowicie zawarte w pozostaªych biklastrach (np. dendrogram
lub drzewo)- Rysunek 1g,

• biklastry arbitralne (ang. arbitrary biclusters), obejmuj¡ca wszystkie przy-
padki arbitralnego poªo»enia biklastrów, z mo»liwo±ci¡ pokrywania si¦ - Ry-
sunek 1h.

Rysunek 1: Ró»ne struktury biklastrów: (a) pojedynczy biklaster, (b) biklastry roz-
ª¡czne (kolumny), (c) rozª¡czne (wiersze), (d) rozª¡czne (kolumny i wiersze), (e-f)
nie nakªadaj¡ce si¦ (g) zawieraj¡ce si¦, (h) arbitralne.
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3.4 Zbiory biologiczne

W ramach pracy przedstawiono metodologi¦ eksperymentu polegaj¡cego na analizie
jako±ci biklasteryzacji dla zbiorów GEO Series (GSE) pochodz¡cych z eksperymen-
tów mikromacierzowych. Celem testu byªa wery�kacja mo»liwo±ci zarekomendowa-
nia okre±lonej metody preprocessingu dla danego algorytmu biklasteryzacji. Analizie
porównawczej poddano kilka najpopularniejszych algorytmów biklasteryzacji oraz
wybrane autorskie, które zostaªy przedstawione w rozprawie. Zaproponowano dwa
wspóªczynniki oceny jako±ci otrzymanych wyników: precyzj¦ (ang. precision), która
okre±la najbardziej wzbogacon¡ warto±¢ najlepszego spo±ród biklastrów, oraz ró»-
norodno±¢ (ang. diversity), determinuj¡c¡ zdolno±¢ algorytmu do wykrywania ró»-
norodnych GO-wyra»e« w zbiorze. Wyniki pozwoliªy okre±li¢ zale»no±¢ skuteczno±ci
wybranych algorytmów biklasteryzacji od zastosowanej metody preprocessingu.

3.5 Twitter

Analizie poddano dane pobrane z Twittera zawieraj¡ce sªowo kluczowe "#data".
Przeanalizowano w sumie 10000 tweetów w celu okre±lenia, które sªowa najcz¦±ciej
wyst¦puj¡ razem w poszczególnych tweetach. Wyniki biklasteryzacji dla tak otrzy-
manego zbioru zaprezentowano w Tablicy 1.

Liczba wyst¡pie« Sªowa w tym samym tweecie

1585 analytics internet new
1478 analytics customer new
1470 customer internet new
1469 analytics customer internet
1467 analytics customer internet new

Tablica 1: Biklastry dla danych pochodz¡cych z Twittera - najpopularniejsze sªowa
wyst¦puj¡ce razem ze sªowem #data w tweetach oraz retweetach.

Otrzymane wyniki zwery�kowano wyszukuj¡c tweety, które zawieraªy najpopu-
larniejsze spo±ród haseª. Jak wida¢ na Rysunku 2, biklasteryzacja potwierdziªa swoj¡
skuteczno±¢ w detekcji lokalnych podobie«stw dla zbiorów tekstowych.

Rysunek 2: Przykªadowe tweety, w których u»yto sªów �analytics� �internet� �new�
oraz tagu �#data�.
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4 Podsumowanie

Do najwa»niejszych oryginalnych rezultatów pracy zaliczy¢ mo»na:

1. Przedstawienie koncepcji oraz zaproponowanie kilku algorytmów zagregowa-
nych.

2. Implementacja algorytmu dedykowanego dla architektur masywnie równole-
gªych z wykorzystaniem OpenCL.

3. Opracowanie klasy�kacji algorytmów biklasteryzacji bazuj¡cej na typach wy-
korzystywanych w nich miar.

4. Zaproponowanie zuni�kowanej klasy�kacji struktur biklastrów.

5. Zaproponowanie metodologii analizy zbiorów GEO Series (GSE) oraz wska¹-
ników oceny jako±ci biklasteryzacji.

6. Analiz¦ wpªywu wyboru metody preprocessingu dla zbiorów GEO Series
(GSE) na jako±¢ uzyskanych wyników.

7. Zastosowanie biklasteryzacji w nowatorskich obszarach, takich jak biklastery-
zacja danych produkcyjnych (ALMM) oraz tweetów z Twittera.

5 Perspektywy kontynuacji

Istnieje szereg pªaszczyzn, na których praca mo»e by¢ (i b¦dzie) kontynuowana.
W pierwszej kolejno±ci planowane jest poszerzenie przeprowadzonych testów o inne
zbiory danych, w celu dodatkowego potwierdzenia postawionych hipotez. Rozwa»a
si¦ tak»e uwzgl¦dnienie innych algorytmów biklasteryzacji w tej analizie. W dalszej
kolejno±ci rozwa»a si¦ zaproponowanie oraz implementacj¦ algorytmu biklastery-
zacji dedykowanego dla architektury Intel MIC oraz dla zintegrowanych ukªadów
Accelerated Processing Unit (APU), jak równie» opracowanie koncepcji wizualizacji
rezultatów biklasteryzacji, która b¦dzie bazowaªa na Skalowaniu Wielowymiarowym
(Multi-Dimensional Scaling - MDS). Przewiduje si¦ tak»e opracowanie metody typu
ensemble lub nowych metod zagregowanych. Przedstawione problemy badawcze w
du»ej mierze b¦d¡ realizowane w ramach grantu �nansowanego ze ±rodków Narodo-
wego Centrum Nauki (NCN).

Rozprawa doktorska jest �nansowana ze ±rodków Narodowego Centrum Nauki
(NCN), grant nr 2013/11/N/ST6/03204. Praca zostaªa wykonana z wykorzystaniem
Infrastruktury PL-Grid.
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