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Подано результати дослідження щодо розробки методологічних засад ство-
рення гібридної індуктивної моделі кластеризації великих даних. Представлено ар-
хітектуру та концептуальний опис формування кластерної структури на основі 
принципів індуктивної технології об’єктивної кластеризації. Практична реаліза-
ція запропонованої концепції передбачає застосування двох еквівалентних підмно-
жин даних, що містять однакову кількість попарно близьких об’єктів. Для оцінки 
якості розподілу об’єктів у кластерній структурі запропоновано три типи кри-
теріїв: внутрішній, що визначає характер розподілу об’єктів у кластерах стосов-
но медіани відповідного кластера; зовнішній, що розраховується як нормалізована 
різниця відповідних внутрішніх критеріїв якості; критерій балансу, що містить 
як компоненти внутрішні та зовнішні критерії і розраховується на основі засто-
сування функції бажаності Харрінгтона. Остаточне рішення щодо формування 
кластерної структури у рамках запропонованої концепції приймається на основі 
оцінки якості класифікації досліджуваних об’єктів.

Ключові слова: кластеризація, індуктивні методи, критерії якості класте-
ризації, функція бажаності Харрінгтона, точність класифікації.

Постановка проблеми. Сучасний стан наукового напрямку, орієнтованого на 
інтелектуальний аналіз великих даних, визначається збільшенням можливостей 
для підвищення ефективності вирішення відповідної проблеми завдяки удоскона-
ленню чинних та розробці нових методів та алгоритмів інтелектуального аналі-
зу даних та машинного навчання. У статті представлені теоретичні дослідження 
щодо застосування індуктивних моделей кластеризації профілів експресій генів з 
метою формування підмножин взаємно корельованих профілів, що дозволяють з 
високою точністю ідентифікувати об’єкти, які містять значення експресій виділе-
них генів як атрибути. Під експресією гена у даному випадку розуміється рівень 
його активності, який пропорційний кількості гена даного типу, що визначають 
відповідні функції досліджуваного об’єкта. Профіль експресій гена є вектором 
значень експресій даного гена, що визначені при різних умовах проведення експе-
рименту. Складність розв’язання даної задачі визначається високою розмірністю 



ПОЛІГРАФІЯ І ВИДАВНИЧА СПРАВА / PRINTING AND PUBLISHING * 2021 / 2 (82)142

профілів експресій генів. Кількість значень експресій генів у відповідних профі-
лях дорівнює кількості досліджуваних об’єктів (у загальному випадку ≈ 100–300). 
Більшість існуючих алгоритмів кластеризації орієнтовані на низько-розмірні дані, 
що містять невелику кількість атрибутів. До того ж більшості існуючих алгоритмів 
кластеризації даних властива похибка відтворюваності, тобто задовільні результа-
ти кластеризації, отримані на одній множині даних, не завжди повторюються при 
застосуванні іншої аналогічної підмножини даних. 

Аналіз останніх досліджень та публікації. Вирішенню поставленої проблеми 
на сьогодні присвячено велику кількість наукових праць [1–5]. Як показує аналіз 
літературних джерел, її вирішення може бути досягнуто шляхом ретельної валідації 
отриманої моделі із застосуванням «свіжих» даних (не використовуються при ство-
ренні моделі), яка містить об’єкти, що близькі за своїми властивостями до об’єктів 
вихідної підмножини даних. У рамках наших досліджень ця проблема вирішується 
шляхом реалізації сучасних алгоритмів кластеризації даних із застосуванням індук-
тивної технології об’єктивної кластеризації [6, 7]. Крім того, велика кількість про-
філів експресій генів у вихідних даних (≈ 10000) викликає необхідність розробки 
ієрархічних гібридних моделей покрокової кластеризації профілів експресії генів з 
оцінкою якості їх групування на кожному ієрархічному рівні шляхом оцінки якості 
класифікації об’єктів, які містять виділені профілі експресій генів як атрибути.

Метою статті є розробка методологічних засад гібридних моделей аналізу та об-
робки даних експресій генів на основі індуктивних методів аналізу складних систем. 

Виклад основного матеріалу дослідження. В основу індуктивної технології 
об’єктивної кластеризації покладені три фундаментальних принципи, що запози-
чені з методології індуктивного моделювання складних систем [1–5] і дозволяють 
створити цілісну теорію формування кластерної структури із застосуванням внут
рішніх та зовнішніх критеріїв, аналіз яких створює умови для мінімізації похибки 
відтворюваності при отриманні бажаної кластерної структури:

1. Принцип послідовного перебору. Реалізація даного принципу передбачає 
послідовний перебір кластеризацій на двох еквівалентних підмножинах даних 
(містять однакову кількість попарно близьких об’єктів) з розрахунком як внутріш-
ніх критеріїв якості групування об’єктів у кожній кластеризації (за умовою рівної 
кількості кластерів), так і зовнішніх критеріїв, які визначають різницю між резуль-
татами кластеризацій об’єктів, що містяться в еквівалентних підмножинах даних.

2. Принцип зовнішнього доповнення. У рамках методології індуктивного мо-
делювання складних систем реалізація даного принципу передбачає застосування 
«свіжої інформації» для верифікації отриманої моделі, тобто підмножини об’єк-
тів, які за своїми властивостями є близькими до об’єктів, що містяться в основній 
множині даних. У випадку коректної моделі результати кластеризації на основній 
множині даних і додатковій підмножині повинні збігатися у межах допустимої по-
милки. При реалізації індуктивної технології об’єктивної кластеризації роль «сві-
жої інформації» відіграє еквівалентна підмножина даних, тобто на першому кроці 
вихідні дані, кластеризація яких передбачається, розділяються на дві еквівалентні 
підмножини, що містять однакову кількість попарно близьких об’єктів. 
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3. Принцип неостаточності рішень. Реалізація даного принципу у рамках ін-
дуктивної технології об’єктивної кластеризації передбачає фіксацію проміжних 
кластеризацій, які відповідають екстремумам внутрішніх та зовнішніх критеріїв 
якості кластеризації. Але слід зазначити, що внутрішні і зовнішні критерії можуть 
суперечити між собою, тому остаточний вибір оптимальної кластеризації здійс-
нюється на основі комплексного критерію балансу, який повинен вміщувати як 
компоненти внутрішні і зовнішні критерії якості кластеризації. Для розрахунку 
комплексного балансу у [6, 8] авторами запропоновано використовувати функцію 
бажаності Харрінгтона [9], рівняння якої представлено формулою (1), а графік зоб
ражений на рис. 1: 
	 	 (1)
де d – значення бажаності, що варіюється від 0 (найгірша кластеризація) до 1 (най-
краща кластеризація), а значення безрозмірного показника Y змінюється за ліній-
ним законом від -2 (d = 0) до 5 (d = 1). 

Особливості даної функції полягають у тому, що вона має дві точки перегину: 
 та . Ці точки визначають межу допустимих значень за шка-

лою бажаності. У таблиці представлені діапазони допустимих значень за шкалою 
бажаності Харрінгтона та відповідні їм терми. Метод бажаності Харрінгтона являє 
собою один із методів розв’язання багатокритеріальних задач, при цьому норма-
лізація значень різних критеріїв, що застосовуються у рамках моделі, відбувається 
на першому кроці шляхом трансформації шкал відповідних критеріїв у шкалу по-
казника Y за лінійною (у більшості випадків) або нелінійною (в окремих випадках, 
враховуючи характер розподілу даних) шкалою.

Рис. 1. Функція бажаності Харрінгтона

Таблиця
Діапазони допустимих значень за шкалою бажаності Харрінгтона 

та відповідні їм терми
№ Діапазон варіювання індексу бажаності Терми
1 0.8 – 1 Відмінно
2 0.63 – 0.8 Добре
3 0.37 – 0.63 Задовільно
4 0.2 – 0.37 Погано
5 0 – 0.2 Несприйнятливо
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Кількість внутрішніх критеріїв якості кластеризації даних визначаються типом 
даних, об’єкти яких необхідно розділити на кластери. Застосування індуктивної 
технології об’єктивної кластеризації передбачає формування векторів внутрішніх 
критеріїв на еквівалентних підмножинах A та B в процесі послідовного перебору 
кластеризацій: 

	     	 (2)
де m – кількість внутрішніх критеріїв, що розраховуються для оцінки якості групу-
вання об’єктів в окремих кластеризаціях. 

Як було зазначено вище, найкращі кластеризації за внутрішніми критеріями 
якості можуть не бути об’єктивними за похибкою відтворюваності, тобто екстре-
муми внутрішніх критеріїв (2), отриманих для еквівалентних підмножин даних, 
можуть суперечити між собою. Для мінімізації похибки відтворюваності розрахо-
вується зовнішній критерій якості кластеризації, який враховує розбіжності між 
результатами групування об’єктів у еквівалентних підмножинах даних. Застосу-
вання стандартних зовнішніх критеріїв якості розподілу об’єктів у різних клас-
теризаціях (таких, як індекси Жаккара, Кульчинського тощо) не є ефективним у 
даному випадку, оскільки їх використання передбачає кластеризації на однакових 
об’єктах. Дана умова у випадку індуктивної технології об’єктивної кластеризації 
не виконується, оскільки еквівалентні підмножини даних містять однакову кіль-
кість близьких за своїми властивостями об’єктів. Але слід зазначити, що мінімум 
похибки відтворюваності відповідає найбільшій збіжності характеру розподілу 
об’єктів у кластери в еквівалентних підмножинах даних. Оскільки внутрішні кри-
терії відображають характер розподілу об’єктів у відповідних кластерах, то при-
родньо припустити, що мінімальне значення похибки відтворюваності може бути 
досягнуто при мінімальній різниці між значеннями внутрішніх критеріїв, розра-
хованих на еквівалентних підмножинах об’єктів A та B. У [6, 7] авторами запро-
поновано метод розрахунку зовнішнього критерію якості кластеризації як норма-
лізованої різниці відповідних внутрішніх критеріїв, отриманих на еквівалентних 
підмножинах даних:

	 	
(3)

Алгоритм розрахунку комплексного критерію балансу на основі методу бажа-
ності Харрінгтона передбачає наступні кроки:

1. Трансформування шкал отриманих заздалегідь внутрішніх та зовнішніх 
критеріїв якості кластеризації у шкалу показника Y відповідно до системи ліній-
них рівнянь:

	 	
(4)

де знак у верхньому рівнянні визначається характером зміни значень відповідно-
го внутрішнього критерію в процесі формування кластерної структури. Знак «+» 
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обирається у випадку, якщо оптимальній заданим критерієм кластеризації відпо-
відає максимальне значення даного критерію (позитивна кореляція між вектора-
ми Y і QC), у протилежному випадку ставиться знак «-». Значення параметрів a і 
b визначаються емпіричним шляхом, враховуючи граничні значення відповідних 
критеріїв, характер їх зміни та граничні значення шкали показника Y:

	   або  	
(5)

2. Формування вектора значень показника  відповідно до лінійного рів-
няння:
	 	 (6)

3. Розрахунок приватних бажаностей для кожного значення показника Y, отри-
маного на попередньому кроці:
	 	 (7)

4. Розрахунок комплексного критерію балансу як середнє геометричне всіх 
приватних бажаностей, розрахованих за формулою (7):

	 	
(8)

Відповідно до даних таблиці, максимальне значення критерію балансу від-
повідає оптимальній кластеризації як з точки зору розподілу об’єктів у кластерах, 
так і з точки зору мінімального значення похибки відтворюваності. Слід зазначити, 
що у процесі моделювання можлива наявність декількох локальних максимумів 
критерію балансу, які мало розрізняються між собою. У даному випадку остаточне 
рішення приймається з огляду на мету поставленої задачі та з урахуванням бажа-
ної кількості кластерів, на які необхідно розділити експериментальні дані.  

Наведені вище теоретичні дослідження та висновки створюють умови для роз
робки покрокової процедури формування кластерної структури на основі прин-
ципів індуктивної технології об’єктивної кластеризації.

Архітектура та концептуальний опис покрокової процедури формування 
кластерної структури на основі принципів індуктивної технології об’єктивної 
кластеризації. Структурна блок-схема покрокової процедури формування клас
терної структури на основі принципів індуктивної технології індуктивної клас
теризації зображена на рис. 2. 

Реалізація даної процедури передбачає наступні етапи:
Етап І. Постановка проблеми. Аналіз експериментальних даних. Формування 

мети. Ініціалізація моделі. 
1.1. Постановка проблеми. Аналіз експериментальних даних. Формування 

мети.
1.2. Ініціалізація моделі. Реалізація даного кроку передбачає вибір метрики 

оцінки ступеня близькості досліджуваних даних, формування вектора внутрішніх 
критеріїв кластеризації залежно від типу даних, вибір алгоритму кластеризації та 
ініціалізація діапазону та кроку зміни даних параметрів (pmin, pmax, dp).
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Рис. 2. Структурна блок-схема покрокової процедури формування кластерної структури 
на основі принципів індуктивної технології об’єктивної кластеризації
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1.3. Формування двох еквівалентних підмножин даних A і B за метрикою, ви-
значеною на кроці 1.2 даної процедури.

Етап ІІ. Кластеризація даних. Формування векторів значень внутрішніх та зов-
нішніх критеріїв якості кластеризації.

2.1. Ініціалізація вихідних параметрів алгоритму кластеризації ( ) та ви-
хідного кроку розрахунку внутрішніх критеріїв якості кластеризації (C = 1). 

2.2. Кластеризація даних на двох еквівалентних підмножинах A і B. Формуван-
ня кластерної структури з кількістю кластерів  і .

2.3. Якщо кількість кластерів у кластеризаціях на підмножинах A і B є однако-
вою ( ), розрахунок внутрішніх критеріїв  і  та зовнішніх критеріїв 

 для кожної пари внутрішніх критеріїв за формулою (3).
Етап ІІІ. Розрахунок критерію балансу. Формування проміжних рішень щодо 

оптимальної кластерної структури.
3.1. Розрахунок критерію балансу за формулами (4) – (8).
3.2. Побудова діаграм розподілу значень критерію балансу при різних значен-

нях параметра алгоритму кластеризації. 
3.3. Фіксація проміжних рішень, тобто параметрів алгоритму, які відповідають 

максимальним значенням критерію балансу.
Етап IV. Аналіз отриманих результатів. Фіксація оптимальної кластеризації.
4.1. Аналіз отриманих результатів. Реалізація даного кроку передбачає вибір 

критеріїв, за якими обирається оптимальна кластеризація. У випадку застосування 
даної технології для кластеризації профілів експресії генів кластеризуються атри-
бути відповідних об’єктів (профілі експресії генів). Здебільшого заздалегідь відомі 
класи, на які можуть бути розділені дані об’єкти (анотація даних). Таким чином, 
оцінка кластерної структури може бути виконана шляхом реалізації процедури 
класифікації об’єктів, які містять як атрибути профілі експресії генів, що скон-
центровані у відповідних кластерах із розрахунком критеріїв якості класифікації 
з урахуванням похибок першого та другого роду. У рамках запропонованої моделі 
індуктивної технології об’єктивної кластеризації якість групування профілів експ
ресії генів оцінювалася шляхом розрахунку точності класифікації об’єктів, яка у 
загальному випадку визначає ймовірність коректного розподілу об’єктів у відпо-
відні класи: 

	 	
(9)

де  – кількість коректно розпізнаних об’єктів у і-му класі;  – кількість класів; 
 – загальна кількість об’єктів, що містять тестові дані. 
Вочевидь, що оптимальна кластеризація у даному випадку відповідає макси-

мальному значенню точності класифікації об’єктів, що містять виділені профілі 
експресії генів з урахуванням мети поставленої задачі.

Висновки. У статті наведені результати дослідження щодо розробки мето-
дологічних засад створення індуктивної гібридної моделі кластеризації складних 
даних на основі комплексного застосування існуючих алгоритмів кластеризації, 
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методів інтелектуального аналізу даних та машинного навчання. Розроблено архі-
тектуру та наведено концептуальний опис покрокової процедури формування 
кластерної структури на основі індуктивних методів об’єктивної кластеризації. 
Детально описана покрокова процедура реалізації цієї процедури, яка передбачає 
комплексне застосування внутрішніх критеріїв якості кластеризації, що визна-
чають характер розподілу об’єктів у кластерах стосовно медіани відповідного 
кластера, зовнішніх критеріїв, які розраховуються як нормалізована різниця внут
рішніх критеріїв, розрахованих на еквівалентних підмножинах даних (містять од-
накову кількість попарно близьких об’єктів) та критерію балансу, який містить 
як компоненти внутрішні та зовнішні критерії і розраховується на основі функції 
бажаності Харрінгтона. Максимальне значення критерію балансу відповідає опти
мальній кластеризації за обраними критеріями якості. Остаточне рішення щодо 
формування кластерної структури у рамках запропонованої моделі приймається на 
основі оцінки якості класифікації об’єктів, що містять виділені у кластери об’єкти 
як атрибути. 

Подальшою перспективою авторських досліджень є практична реалізація за-
пропонованої моделі із застосуванням різних сучасних алгоритмів кластеризації 
даних.  
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The paper presents the results of the research regarding the development of a me
thodological basis for creating a big data clustering hybrid inductive model. As a result 
of the research, the architecture and stepwise procedure conceptual description of the 
cluster structure formation based on the principles of the objective clustering inductive 
technology has been presented. The practical implementation of the proposed concept 
involves the use of two equivalent data subsets containing the same number of pairwise 
similar objects. To assess the quality of the objects distribution within the appropriate 
cluster structure, three types of criteria have been proposed: the internal, which deter-
mines the particularities of the objects distribution within the clusters relative to the 
median of the appropriate cluster; the external that is calculated as the normalized dif-
ference of the relevant internal quality criteria; the balance criterion, which contains as 
the components both the internal and the external criteria and it is calculated based on 
the application of the Harrington desirability function. The final decision concerning the 
cluster structure formation within the framework of the proposed concept is done on the 
basis of assessing the accuracy of the studied objects classification. The implementation 
of the proposed technique assumes possibilities of the use of various types of existing 
clustering algorithms. The main advantage of the proposed concept is minimizing the 
reproducibility error with the formation of the optimal cluster structure taking into ac-
count the goal of the solved task.

A further perspective of the author’s research is the practical implementation of the 
proposed technique using various current data clustering algorithms.

Keywords: clustering, inductive methods, clustering quality criteria, Harrington 
desirability function, classification accuracy.
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