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    1. INTRODUÇÃO


    1.1 OBJETIVOS


    Algumas técnicas de análise multivariada têm tido pouca divulgação e suas aplicações são bastante raras. Um conjunto importante dessas técnicas é formado pelos processos de grupamento, principalmente por seus algoritmos, que fazem parte do que, em caráter mais geral, podemos denominar de teoria da classificação.


    O grande desenvolvimento que vem tomando nos últimos anos e a ampliação de sua utilização em todos os campos da ciência, faz com que, aliada à inexistência de uma bibliografia significante em língua portuguesa, tenha oportunidade de realizar o objetivo do presente trabalho.


    Este objetivo é o de apresentar uma revisão, a mais atualizada possível, das principais técnicas existentes, suas possibilidades e fundamentalmente a apresentação dos elementos básicos presentes na análise de grupamentos. Além deste objetivo de caráter geral é sugerida uma padronização da simbologia, propondo-se implicitamente um vocabulário básico para os termos específicos.


    Tentou-se ainda, durante todo o trabalho e em todas as suas seções, suprir lacunas, completar desenvolvimentos e estabelecer ligações entre os diversos elementos.


    Considerando os objetivos enunciados, verifica-se que grande parte do trabalho é baseado em artigos de revistas especializadas, que vêm, nos últimos anos, apresentando grande número de contribuições ao desenvolvimento dessas técnicas.


    Para um futuro estudo apresenta-se uma extensa lista de artigos sobre o assunto, alguns serviram de base de consulta que foram consultados para o presente estudo. São também indicadas as fichas bibliográficas dos quatro livros utilizados como referência. É de notar-se que não existe ainda uma bibliografia em língua portuguesa sobre o tema, o que comprova sua atualidade.


    Tratando-se de um trabalho de revisão, não tem o mesmo a intenção de originalidade nem de esgotar as possibilidades de exploração teórica, oferecidas pelo tema, uma vez que é, indiscutivelmente, um dos campos com maior possibilidade de estudos e desenvolvimento.


    Na forma em que foi elaborado acredita-se que este trabalho seja uma revisão, razoavelmente completa, das principais técnicas da Análise de Grupamento, no estágio de desenvolvimento em que se encontram hoje na literatura.


    1.2 ASPECTOS HISTÓRICOS


    As técnicas aqui apresentadas têm seus fundamentos discutidos e foram desenvolvidos para análise de dados multivariados, podendo ser entendidas com um capítulo da análise multivariada.


    A formulação geral dos problemas em que podem ser utilizadas é a seguinte:


    Dados um conjunto E de n elementos, onde cada um é representado por um conjunto de medidas de p variáveis, deseja-se determinar os subconjuntos ou grupamentos de elementos em que pode ser decomposto o conjunto E, com base nas p variáveis.


    Apesar de sua atualidade, o assunto não é, de forma alguma, novo. As primeiras técnicas remontam ao passado da humanidade. As grandes civilizações sempre se preocuparam com problemas de classificação. Em sua forma mais moderna, a análise de grupamento tem suas origens nos trabalhos de Pearson (1901) e Spearman (1904), que desenvolveram estudos visando a construção de um algoritmo denominado V-Análise (Análise de grupamento de variáveis). Este estudo deu origem, com os trabalhos de Thurstone (1931/1347), à disciplina Análise Fatorial. Kelley e Holzinger (1930 / 1947) tiveram também papel preponderante no desenvolvimento inicial dessa metodologia.


    A análise de grupamentos teve seu desenvolvimento mais recente, motivado, entre outros fatores, pela necessidade de técnicas alternativas à Análise Fatorial e à Análise de Componentes Principais.


    Tryon (1932/1935) desenvolveu um procedimento chamado Análise de Grupamento que a partir do início do século foi aperfeiçoado por inúmeros autores. Stephenson (1935), Burt (1397) e Cattel (1952), desenvolveram o que foi denominado de Q-Análise, que no campo das ciências biológicas é conhecida por Taxonomia numérica e cujos principais autores modernos são Sokol & Smith (1963). Mais recentemente, podemos citar um número maior de autores que têm contribuído, de forma mais significante, para a evolução destas técnicas. Entre estes, são de particular interesse, os trabalhos de Everitt, Hartignan, Duran, Cormack, Odell, Morrisson, Gower, Ross, Fisher, Van Ness, Ward, Wishart, Ball, Hall e muitos outros autores.


    1.3 OBJETIVOS E FINALIDADES DA ANÁLISE DE GRUPAMENTOS


    Em 1883 Galton, com o desenvolvimento do coeficiente de correlação, tornou o problema de associação mais atual e permitiu o surgimento dos métodos da análise multivariada que são hoje, em sua maioria, bastante conhecidos e utilizados. São exemplos marcantes a Análise Fatorial e a Análise das Componentes Principais. Como técnica alternativa para algumas situações, surgiu recentemente a Análise de Grupamentos que em alguns de seus métodos também utiliza o coeficiente de correlação.


    No entanto os objetivos e finalidades iniciais da Análise de Grupamento vêm sendo ampliados constantemente e seria impossível relacioná-los todos de forma completa e sem omissões.


    Em uma tentativa de estabelecer algumas formas de aplicação, Everitt (1974), com base no trabalho de Ball (1971), apresenta uma série de sete possíveis utilizações para estas técnicas. A primeira seria a redução de grande massa de dados (informação) em grupos, de forma a permitir sua análise. Genericamente, podemos, portanto, dizer que a análise de grupamento pode ser utilizada na descrição de dados. Um exemplo desta aplicação é dado por Green, Frank & Robinson (1967), em trabalho na área de pesquisa de mercado.


    Outra aplicação citada por Everitt (1974) é a formulação de hipóteses sobre a estrutura de dados, utilizando algumas dessas técnicas. É possível também utilizá-las no teste de hipóteses já formuladas. Hartigan (1975) apresenta um interessante exemplo sobre a aplicação na área de psiquiatria. Este exemplo mostra a aplicação dessas técnicas, na determinação de uma classificação verdadeira (tipologia) para certas enfermidades mentais, sendo hoje uma referência obrigatória.


    Tratando-se de problema geral de classificação, em particular daqueles que devem ter por base grande número de variáveis, é a Análise de Grupamento uma metodologia eficaz e dado o seu estágio atual de desenvolvimento não parece razoável a apresentação de uma relação de possíveis campos, em que possa ser utilizada, uma vez que é hoje aplicada a qualquer ramo do conhecimento.


    É a Análise de Grupamento um instrumento que, em algumas situações, serve de técnica alternativa às utilizadas pela Análise Estatística Clássica. Alguns procedimentos de análise de dados podem ser substituídos por alguns dos algoritmos da Análise de Grupamento.


    As técnicas que serão aqui descritas, apesar de baseadas em observações de dados que são fundamentalmente variáveis aleatórias, não têm em seu desenvolvimento os procedimentos clássicos observados na Análise Estatística. Na Análise de Grupamento não há, senão em caráter excepcional, preocupação com o comportamento probabilístico das variáveis, isto é, não é exigido o conhecimento das distribuições de probabilidade das variáveis, o que traz, evidentemente, uma limitação na extrapolação dos resultados obtidos, para uma “população”. Cabe observar, também, que em muitas técnicas estatísticas tradicionais, é pré-requisito básico que haja previamente uma classificação, sendo um exemplo a construção de distribuição de frequência por intervalo de classe. A Análise de Grupamento pode, portanto, nestes casos, fornecer a classificação necessária à Análise Estatística, antecedendo-a.


    A fácil utilização dos equipamentos para tratamento eletrônico de dados torna possível a aplicação das técnicas da Análise de Grupamento em caráter de rotina, podendo-se encontrar disponíveis “programas-produto”, contendo os principais algoritmos da Análise de Grupamento. Ao final deste trabalho é feito um comentário sobre os atuais programas existentes, suas possibilidades e restrições. Por outro lado, alguns livros apresentam, na descrição de cada um dos algoritmos, um programa geralmente escrito em linguagem FORTRAN. É exemplo o livro de Hartignan (1975) que após a descrição de cada um dos algoritmos, apresenta o programa correspondente para sua utilização.


    1.4 NOMENCLATURA ADOTADA


    O trabalho trata fundamentalmente dos conceitos e das técnicas que na literatura em língua inglesa têm a designação de CLUSTER ANALYSIS. Todavia, outros nomes são utilizados com a sua correspondente tradução para o português, como Análise de Grupamento, Classificação, Tipologia, Taxonomia Numérica, Conglomerados e muitos outros.


    Um dos problemas iniciais foi o de encontrar em português, um termo único que pudesse designar esse grupo de técnicas. A consagração, na maioria dos trabalhos em língua inglesa, do termo Cluster, leva à utilização de sua tradução GRUPAMENTO. O dicionário Aurélio fornece para o significado do vocábulo: “s.m. ato ou efeito de grupar”. Alguns autores brasileiros, entre eles Jorge de Souza (1977), designam este conjunto de técnicas como Análise de Conglomerados. Entretanto, a palavra Conglomerado não expressa completamente o sentido requerido. O Dicionário Aurélio fornece o seguinte significado para esta palavra: “s.m. Conjunto, aglomerado, todo”. Além disto, há um sentido específico de conglomerado utilizado na Tecnologia da Amostragem, que tem no campo da estatística um sentido muito restrito, podendo-se no máximo, admitir que o conglomerado é um particular tipo de grupamento. Parece, assim, que a palavra em língua portuguesa que melhor expressa o sentido dessas técnicas e que melhor se adapta ao conjunto de termos técnicos utilizados em Estatística é GRUPAMENTO. Havendo também o argumento daqueles que preferem sempre manter a fidelidade ao vocábulo original, neste caso um vocábulo de língua inglesa.


    Pelas razões expostas foi adotado para a denominação do conjunto de métodos aqui apresentados em forma de algoritmos, o nome de ANÁLISE DE GRUPAMENTO, podendo grupamento ser entendido também como grupo, ou em um sentido mais geral como um subconjunto de um conjunto E de n elementos.


    Constantemente há referência a cada um dos algoritmos como método, sendo também utilizadas com o mesmo sentido as palavras técnica e processo. De qualquer forma não parece importante esta padronização, uma vez que o sentido destas palavras está bem explícito no texto.


    Finalmente, deve-se fazer uma distinção entre classificação e dissecção. Todo conjunto de elementos pode ser dissecado, porém nem todos podem ser classificados. Cornack (1971) apresenta a seguinte situação como exemplo da diferença:


    “Se existem dois grupamentos de edifícios, separados por muito espaço vazio, não temos dificuldade em perceber a existência de duas vilas ou bairros. No entanto, se uma vila com um nome está junto com outra vila com outro nome, vemos que a separação é artificial e não existem duas entidades, mas somente uma”.


    Classificação requer que os elementos estejam distantes dos elementos de outro grupamento, enquanto a dissecção não tem esta exigência. O presente estudo trata dos aspectos ligados à classificação.


    Não haverá aqui uma distinção fundamental entre classificação e Grupamentos, entendendo-se, no entanto, classificação com um sentido mais amplo do que o utilizado para o de grupamento.

  


  
    2. PRINCÍPIOS BÁSICOS DA ANÁLISE DE GRUPAMENTO


    2.1 CONCEITO DE GRUPAMENTO


    Admitindo que se tenha um conjunto E de n elementos pertencentes a grupos ou populações distintas, admitindo-se ainda que em cada um dos elementos são realizadas p medidas referentes a q variáveis ou características presentes, os elementos de E poderão ser caracterizados por um vetor, ponto de espaço p-dimensional da forma:


    [image: ]i=(Xi1,Xi2,…,Xip) i = 1,n


    Onde Xiq (q=1,p) é a medida da característica q-ésima no i-ésimo elemento.


    Seja E={E1,E2,…,En} o conjunto de n elementos. A cada um dos elementos de E pode-se associar um vetor [image: ]i, podendo o conjunto de observações ser representado por uma matriz X ,(n x p).


    É importante notar que os valores de [image: ]i formam um conjunto de n pontos em um espaço Euclidiano p-dimensional, Ip.


    Considerando um inteiro g, tal que g < n, o problema de determinar Grupamentos associados ao conjunto de n elementos é o da determinação de g grupos ou subconjuntos em E, de forma que cada um de seus elementos pertença a um e somente um subconjunto. São apresentadas algumas técnicas que admitem a intersecção não vazias entre os elementos. Estas técnicas se constituem em exceção ao caso geral da análise de grupamento. Os elementos pertencentes a um mesmo subconjunto são ditos similares, e em conjuntos distintos não similares ou dissimilares.


    A construção dos g grupamentos podem ser vistas como a determinação de uma partição de espaço Ip em regiões Rk (K=1,g) onde interseção é exceção à regra geral:


    Ri∩Rj=Ø para i≠j tal que, se um ponto [image: ]i=(Xi1,Xi2,…,Xip) pertence a uma região RK, não pertencerá a nenhuma outra. A partição do espaço Ip obedeceu [image: ].


    Os elementos pertencentes ao subconjunto RK constituirão o que denominamos de Grupamento. A determinação da partição de Ip é a solução do problema, e é obtida pela aplicação de um critério de grupamento de cada elemento de E a um particular conjunto de RK de Ip.


    Não há uma definição formal para grupamento que possa ser aceita sem discussão. Everitt (1974) apresenta uma definição que foi proposta por Kendall & Buckland no Dicionário de Termos Estatísticos:


    “É um grupo de elementos contíguos de uma população estatística; por exemplo, um grupo de pessoas vivendo em uma mesma casa, um conjunto de observações consecutivas em uma série ordenada, ou um conjunto de lotes adjacentes em um campo”.


    A definição acima traz com ideia básica a da distância física entre os elementos do conjunto considerado. Por esta razão, ela parece muito restritiva, uma vez que não considera, por exemplo, a ideia de distância funcional. Não se optou, portanto, pela definição de Kendall & Buckland, apesar de apresentar a ideia básica de grupamento.


    Uma definição para grupamento deverá conter a ideia de espaço p dimensional, e poderá ser feita através da conceituação de partição deste espaço em regiões contíguas, com grande densidade de pontos. A abordagem utilizando este conceito é apresentada por Everitt (1974, 1979) e é por ele denominada de Grupamento Natural (natural clusters).


    De qualquer forma, parece razoável se tentar obter uma definição, a mais completa possível, para grupamento. Entenda-se, portanto, grupamento como:


    Um subconjunto de elementos de uma população E, cuja imagem em um espaço Euclidiano p-dimensional Ip, é formada por um conjunto de pontos de alta densidade, separado de outros conjuntos por regiões de Ip de baixa densidade de pontos.


    Uma observação importante a respeito do conceito acima é apresentada por Johson (1967). A restrição para que os elementos de E sejam representados por um ponto em um espaço Euclidiano pode, para alguns dos algoritmos, ser desnecessária, em particular naqueles que utilizam medidas de similaridade em vez de medidas de distância.


    2.2. FUNÇÃO DE GRUPAMENTO – MEDIDA DE DISTÂNCIA E SIMILARIDADE


    A solução de um problema de grupamento é obtida pela determinação de uma partição do espaço Ip, através de um determinado ou especificado critério. A maioria dos algoritmos existentes utiliza, para alcançar uma solução, medidas de similaridade ou de distância entre os elementos do conjunto E. Estas medidas servem de base para os algoritmos e definem, na realidade, uma função dos valores dos vetores representativos dos elementos de E, para os quais quer-se determinar uma medida de similaridade ou distância.


    Várias considerações são necessárias para definir as diversas funções possíveis de serem utilizadas como medidas de similaridade ou distância.


    Duran & Odell (1974) bem como Everitt (1974) admitem dois tipos de funções:


    COEFICIENTE DE SIMILARIDADE;


    MEDIDA DE DISTÂNCIA.


    A maioria dos algoritmos utilizam a partir do conjunto dos vetores [image: ]i=(Xi1,Xi2,…,Xip) i=(1,n), representados por uma matriz X, (n x p), denominada matriz de dados, uma função chamada de FUNÇÃO DE GRUPAMENTO, cujos valores calculados com base na matriz de dados X, podem ser representados por uma matriz de distâncias ou similaridades, denominada genericamente MATRIZ DE DISTÂNCIAS. Esta matriz de distâncias é uma matriz n x n e tem os elementos da diagonal principal nulos.


    Para o estudo de qualquer um dos algoritmos de grupamento, é necessária a conceituação precisa do que se entende por coeficiente de similaridade e por medida de distância entre dois elementos de E, ou seja, entre dois pontos quaisquer do espaço Euclidiano Ip. Em outras palavras, é necessário o estudo de todas as possíveis Funções de Grupamento.


    Outro problema a ser considerado na análise de Grupamento, é o da escolha das p variáveis que definem o vetor, ponto de espaço Ip representativo de um elemento de E.


    A determinação das variáveis e sua eventual ponderação é fator de maior relevância na determinação dos g grupamentos presentes no conjunto E.


    No campo das ciências sociais em particular e nos demais campos, a solução deste problema é obtida pela ponderação empírica, ou mesmo subjetiva, feita a priori, antecedendo a aplicação do processo de grupamento (ver item 5.1.).


    A ponderação subjetiva tem sido um procedimento aceitável na maioria das áreas de estudo que utilizam a análise de grupamento. De qualquer forma é um procedimento restrito, pois a ponderação arbitrária poderá, em certa medida, determinar os caminhos da análise.


    A FUNÇÃO DE GRUPAMENTO pode ser representada por um COEFICIENTE DE SIMILARIDADE ou uma MEDIDA DE DISTÂNCIA entre os elementos do conjunto E.


    Considerados dois elementos de E, por exemplo, Ei e EJ, i≠j, a utilização da Função de Grupamento permitirá decidir se os elementos Ei e EJ pertencerão ou não a um mesmo grupamento, sendo, portanto, base fundamental a qualquer um dos algoritmos.


    2.2.1. COEFICIENTE DE SIMILARIDADE


    As características associadas aos elementos de E podem ser representadas através de três tipos possíveis de variáveis, que são: dicotômicas, qualitativas e quantitativas. Quando uma característica se apresenta com duas formas alternativas, por exemplo: presente ou ausente ou branco e preto, ela tem dois níveis e pode ser representada por uma variável dicotômica, do tipo 0 -1.


    Uma característica qualitativa pode apresentar vários níveis, i.é., várias possíveis alternativas, como por exemplo, quando mede o grau de satisfação de um indivíduo em relação a um serviço. Esta medida pode ser feita em vários níveis, como: satisfeito, razoavelmente satisfeito, insatisfeito. O resultado pode ser representado, portanto, por uma variável dita qualitativa.


    Uma forma de generalização que pode ser utilizada é a de considerar cada uma das respostas como uma variável dicotômica, do tipo 0-1. Assim a característica poderá ser representada por tantas variáveis do tipo dicotômico quantos são os níveis considerados, o que evidentemente aumentará a dimensão do espaço Ip.


    Qualquer uma das variáveis de tipo qualitativo, tanto dicotômicas como com várias alternativas, permite a medida de similaridade entre dois elementos de E. Os correspondentes vetores de medidas, pontos de espaço Ip, servem de base de cálculo da medida de similaridade, se todas as suas componentes são variáveis qualitativas. Nesta situação pode-se definir com Função de Grupamento uma função real, não negativa, genericamente representada por sij = d(Ei ,Ej), tal que, sendo Ei e Ej dois elementos de E, define uma medida de similaridade se as seguintes propriedades forem atendidas:


    1) s(Ei Ei) = 0


    2) s(Ei Ej) = s(Ej Ei)


    3) 0 ≤ s(Ei ,Ej) ≤ 1 para i ≠ j


    A função s(Ei Ej) define, na realidade, um coeficiente de similaridade ou simplesmente coeficiente de associação entre os elementos Ei e Ej. Este coeficiente pode medir a relação entre dois elementos de E, com base nos dados dos valores observados de p variáveis do tipo qualitativo.


    O coeficiente de correlação de Pearson, também uma medida de associação, não é frequentemente utilizado, pois existem alguns argumentos contra a sua utilização, entre eles o de que, pij< pik mesmo quando os elementos Ei e Ej são mais similares do que Ei e Ek. O emprego do coeficiente de correlação é restrito a situações em que as variáveis não estão decodificadas, ou apresentam unidades de medidas distintas, não permitindo sua comparação.


    O coeficiente de correlação não é invariante para variáveis categóricas, ou mesmo para a codificação de algumas variáveis. Além disso, faz parte do grupo de medidas que não satisfazem a 3ª propriedade. Na seção 2.2.1.1. é desenvolvido um estudo detalhado do uso deste coeficiente na Análise de Grupamento.


    Existem alguns outros coeficientes que, excepcionalmente, podem assumir valores que contrariam a 3ª propriedade. Pode-se citar, como exemplo, o coeficiente phi que assume valores entre (-1 e 1) e que pode ser utilizado como medida de similaridade.


    Everitt (1974) e Duran & Odell (1974) ilustram com clareza o emprego desses coeficientes como Função de Grupamento.


    Suponha-se que um ponto X, genérico do espaço Euclidiano p-dimensional, seja da forma:


    [image: ]=(X1,X2,…,Xp), assim para cada um dos elementos de E, tem-se um ponto deste espaço definido como


    [image: ]=(Xi1,Xi2,…,Xip) sendo i=(1,n).


    2.2.1.1. PRINCIPAIS COEFICIENTES DE SIMILARIDADE


    Dados dois elementos Ei e Ej, i ≠ j, admitindo-se conhecidos os seus vetores correspondentes às determinações das p variáveis:


    [image: ]i = (Xi1,Xi2,…,Xip)


    [image: ]i = (Xj1,Xj2,…,Xjp)


    Admitindo-se, ainda, que as p variáveis sejam binárias (ou dicotômicas), do tipo 0 ou 1, pode-se definir os inteiros a, b, c e d positivos ou nulos tais que:


    a representa o número de variáveis que apresentam simultaneamente valores iguais a 1 nos vetores [image: ]i e [image: ]j;


    b o número de variáveis que apresentam valor 1, no vetor [image: ]j e valor 0 no vetor [image: ]i;


    c o número de variáveis que representam valor 0, no vetor [image: ]j e valor 1 no vetor [image: ]i e finalmente;


    d representa o número de variáveis que apresentam valor 0 simultaneamente nos vetores [image: ]i e [image: ]j.


    Observa-se que p = a + b + c + d, é o número de variáveis em estudo, (a + c) o número de variáveis que representaram valor 1 no vetor [image: ]i, (b + c) o número de variáveis que representaram valor 0 no vetor [image: ]i e, correspondentemente, ter-se-iam os números (a + b) e (c + d) para o vetor [image: ]j.


    Na situação acima podem-se definir, para variáveis dicotômicas, os seguintes possíveis coeficientes de similaridade:


    1) [image: ] Sokol & Michener (1958)


    2) [image: ] Roger & Tanimoto (1960)


    3) [image: ] Underberg (1973)


    4) [image: ] Sokol & Sneath (1963)


    5) [image: ] Russel & Rao (1940)


    6) [image: ] Jaccard (1901)


    7) [image: ] Dice (1945)


    Everitt (1974), sugere que os coeficientes 6) e 7) devam ser de emprego mais usual na Análise de Grupamento.


    Esses coeficientes assumem valores distintos para um mesmo conjunto de dados. Isto tem importância relativa, uma vez que os coeficientes
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