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Δςσαπιζηίερ 
 

Αξρηθά ζα ήζεια λα επραξηζηήζσ ζεξκά ηνλ επηβιέπνληα θαζεγεηή ηεο δηπισκαηηθήο κνπ 

εξγαζίαο Γξ. Κσλζηαληίλν Παηηίρε γηα ηελ επθαηξία πνπ κνπ έδσζε λα δνπιέςσ ζ‟ απηό 

ην ζέκα, γηα ηελ πνιύηηκε θαζνδήγεζε θαη ζπκβνπιέο ηνπ θαη γηα ηελ ππνκνλή θαη 

θαηαλόεζε ηνπ όινπο απηνύο ηνπ κήλεο. 

  

Θα ήζεια επίζεο λα εθθξάζσ ηηο εμαηξεηηθέο κνπ επραξηζηίεο ζηνλ θ. Φξήζην Κάλλα, 

δηδαθηνξηθό θνηηεηή ηνπ Τκήκαηνο Πιεξνθνξηθήο ηνπ Παλεπηζηεκίνπ Κύπξνπ,  πνπ  

ρσξίο ηελ βνήζεηα ηνπ δελ ζα ήηαλ δπλαηή ε εθπόλεζε απηήο ηηο εξγαζίαο. 

  

Αθόκε ζα ήζεια λα εθθξάζσ ηελ επγλσκνζύλε κνπ ζηνπο γνλείο κνπ  γηα ηελ ακέξηζηε 

ζηήξημε ηνπο θαζ‟ όιε ηελ δηάξθεηα ησλ ζπνπδώλ κνπ. 

  

Τέινο έλα κεγάιν επραξηζηώ ζα ήζεια λα πσ ζηελ αδεξθή κνπ Αηκηιία θαη ζηνλ θίιν κνπ 

Σηέιην γηα όια απηά πνπ έθαλαλ γηα „κέλα.  
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Πεπίλητη 
 

Σηα πιαίζηα απηήο ηεο εξγαζίαο κειεηήζεθαλ ηξόπνη ζπζηαδνπνίεζεο θαη απεηθόληζεο 

κνξηαθώλ δνκώλ θαη ζπγθεθξηκέλα δξαζηηθώλ νπζηώλ θαξκάθσλ πνπ ρξεζηκνπνηνύληαη 

γηα παζήζεηο ηνπ αλαπλεπζηηθνύ, θαξδηαγγεηαθνύ θαη λεπξηθνύ ζπζηήκαηνο 

(ςπρναλαιεπηηθά, αληηθαηαζιηπηηθά, ςπρνδηεγεξηηθά, αληηεπηιεπηηθά, ςπρνιεπηηθά, 

αληηςπρσζηθά, αγρνιπηηθά, ππλσηηθά θαη εξεκηζηηθά). 

Αξρηθά κειεηήζεθαλ δύν θύξηα είδε ζπζηαδνπνίεζεο, ε ηεξαξρηθή θαη ε δηαρσξηζηηθή, θαη 

αθνινύζσο νη πην αληηπξνζσπεπηηθνί ηνπο αιγόξηζκνη. Έπεηηα θάπνηνη από απηνύο ηνπο 

αιγόξηζκνπο (απηνί πνπ θξίζεθαλ θαηάιιεινη γηα ην είδνο θαη ην κέγεζνο ηνπ ζπλόινπ 

δεδνκέλσλ πνπ είρακε ζηε δηάζεζε καο ) πινπνηήζεθαλ ζηελ γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ R, 

δίλνληαο καο δηάθνξεηηθέο ζπζηαδνπνηήζεηο ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ ν θαζέλαο, νη νπνίεο 

αλαπαξαζηάζεθαλ γξαθηθά. 

Αθνινύζσο επηιέμακε ηελ θαιύηεξε ζπζηαδνπνίεζε ηνπ θάζε αιγνξίζκνπ θαη κειεηήζακε 

γηα θάζε κία από ηηο ζπζηάδεο ηεο, πνηα θνηλά ραξαθηεξηζηηθά είραλ νη ρεκηθέο ελώζεηο 

πνπ αλήθαλ ζ‟ απηήλ. 

Τέινο κε ηελ ρξήζε δηάθνξσλ ηερληθώλ αμηνιόγεζεο ησλ απνηειεζκάησλ κηαο 

ζπζηαδνπνίεζεο, ππνινγίζακε ηηο ηηκέο ησλ θξηηεξίσλ αμηνιόγεζεο θαη αλαπαξαζηήζακε 

γξαθηθά ηελ απόδνζε ηνπ θάζε αιγνξίζκνπ ζην θάζε έλα από απηά. 

Όπσο θάλεθε από ηελ αλάιπζε ηεο απόδνζεο ηνπ θάζε αιγνξίζκνπ ζην θαζέλα από ηα 

θξηηήξηα αμηνιόγεζεο θαιύηεξε επίδνζε είρε ν αιγόξηζκνο DIANA, πνπ απνηειεί 

ραξαθηεξηζηηθό παξάδεηγκα αιγνξίζκνπ ηεξαξρηθήο δηαηξεηηθήο ζπζηαδνπνίεζεο θαη ζε 

δύν από ηα ηξία θξηηήξηα αμηνιόγεζεο είρε θαιύηεξεο ηηκέο όηαλ ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ 

πνπ ηνπ δεηνύζακε λα δεκηνπξγήζεη ήηαλ πέληε.  
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Κεθάλαιο 1 
 

Διζαγυγή 

 

1.1  Δηζαγσγή 

1.2  Σηόρνο Γηπισκαηηθήο  

1.3  Γνκή Γηπισκαηηθήο εξγαζίαο  

 

1.1  Διζαγυγή 

 

Σηα πιαίζηα απηήο ηεο εξγαζίαο αζρνιήζεθα κε ηελ κειέηε θαη πινπνίεζε αιγνξίζκσλ 

ζπζηαδνπνίεζεο θαη απεηθόληζεο κνξηαθώλ δεδνκέλσλ, θαη ζπγθεθξηκέλα θαξκάθσλ πνπ 

δόζεθαλ ζην Τκήκα Πιεξνθνξηθήο ηνπ Παλεπηζηεκίνπ Κύπξνπ από ηα ηδξύκαηα 

ZEINCRO Hellas S.A. θαη CHUV ζηα πιαίζηα ηνπ πξνγξάκκαηνο Linked2Safety, ζηελ 

γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ R. 

Η R είλαη γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ πνπ ρξεζηκνπνηείηαη γηα ζηαηηζηηθνύο ππνινγηζκνύο 

θαη γξαθηθά θαη είλαη ειεύζεϱα δηαζέζηµε ζηελ ηζηνζειίδα http://www.r-project.org. 

Σηεξίδεηαη ζηελ αλάπηπμε πξνγξαµµάησλ µέζσ παθέησλ  ηα νπνία δηαηίζεληαη ειεύζεξα 

από ρξήζηεο αλά ηνλ θόζµν. Η R απνηειεί ηελ ηαρύηεξα αλαπηπζζόκελε γιώζζα 

ζηαηηζηηθώλ ππνινγηζκώλ θαη ηελ δεκνθηιέζηεξε γιώζζα έξεπλαο ζηα παλεπηζηήκηα πνπ 

έρεη λα θάλεη κε ζηαηηζηηθέο εθαξκνγέο [37],[44],[45]. 

Ο ZEINCRO Hellas S.A. είλαη έλαο ηδησηηθόο νξγαληζκόο θιηληθώλ εξεπλώλ πνπ παξέρεη 

ζπκβνπιεπηηθέο ππεξεζίεο ζηελ βηνθαξκαθεπηηθή θνηλόηεηα ζηελ Διιάδα αιιά θαη 

γεληθόηεξα. Η δξάζε ηνπ θαιύπηεη έλα επξύ πεδίν από θιηληθέο έξεπλεο ζηνλ ζρεδηαζκό 

θαη παξαθνινύζεζε θαξκάθσλ, βην-ζηαηηζηηθέο έξεπλεο, δηαρείξηζε βην-δεδνκέλσλ, 

αζθάιεηα θαξκάθσλ, θαξκαθννηθνλνκηθέο κειέηεο  θ.ά [1]. 

Τν Κέληξν Ψπρηαηξηθήο Δπηδεκηνινγίαο θαη Ψπρνπαζνινγίαο CHUV αζρνιείηαη ζε 

εξεπλεηηθό επίπεδν κε α) ηηο ςπρηαηξηθέο δηαηαξαρέο ζηνπο θαηνίθνπο ηεο πόιεο ηεο 

Λσδάλεο θαη ηε ζρέζε ηνπο κε ηνπο παξάγνληεο θηλδύλνπ γηα θαξδηαγγεηαθά λνζήκαηα, β) 

ηελ νηθνγελή ζπζζώξεπζε ςπρηαηξηθώλ δηαηαξαρώλ ζηνλ γεληθόηεξν πιεζπζκό, γ) ηηο 

νηθνγελεηαθέο κειέηεο ζηελ δηπνιηθή δηαηαξαρή, ηελ ππνηξνπηάδνπζα θαηάζιηςε, ηνλ 

εζηζκό ζε αιθνόι θαη λαξθσηηθά, δ) ηελ δηακήθε κειέηε παηδηώλ ησλ νπνίσλ νη γνλείο 

ππνθέξνπλ από δηπνιηθή δηαηαξαρή, ππνηξνπηάδνπζα θαηάζιηςε, εζηζκό ζην αιθνόι ή ηα 

λαξθσηηθά θαη ε) επηθύξσζε νξγάλσλ απηνεθηίκεζεο θαη εηεξν-δηαηίκεζεο γηα ρξήζε ζε 

επηδεκηνινγηθέο κειέηεο [35].  

 Σηόρνο ηνπ Linked2Safety είλαη ε πξόνδνο ηεο θιηληθήο ηαηξηθήο θαη ε επηηάρπλζε ηεο 

ηαηξηθήο έξεπλαο γηα ηελ βειηίσζε ηεο ηαηξηθήο πεξίζαιςεο, ηεο δεκόζηαο πγείαο θαη ηεο 

αζθάιεηαο ηνπ αζζελνύο πξνζθέξνληαο ζηηο εηαηξείεο θαξκάθσλ, ζηνπο επαγγεικαηίεο 
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πγείαο θαη ζηνπο αζζελείο κηα θαηλνηόκα δηαιεηηνπξγηθή πιαηθόξκα, έλα βηώζηκν 

επηρεηξεκαηηθό κνληέιν θαη κηα επεθηάζηκε ππνδνκή γηα απνδνηηθή, νκνγελνπνηεκέλε 

πξόζβαζε ζηηο νινέλα απμαλόκελεο ηαηξηθέο πιεξνθνξίεο θαη γηα δηαζύλδεζε ησλ αξρείσλ 

αζζελώλ ζηελ Δπξώπε  θαη ρξήζε ηνπο ζηελ έξεπλα [42]. 

Σπλεξγαδόκελν πξόγξακκα ηνπ Linked2Safety απνηειεί ην Granatum, ηνπ νπνίνπ ζηόρνο 

είλαη ε γεθύξσζε ηνπ ράζκαηνο ησλ πιεξνθνξηώλ, ηεο γλώζεο θαη ηεο ζπλεξγαζίαο 

κεηαμύ ησλ εξεπλεηώλ ζηνλ ηνκέα ηεο βηναηξηθήο δηαζθαιίδνληαο όηη ε επηζηεκνληθή 

θνηλόηεηα ζα έρεη νκνγελή θαη νινθιεξσκέλε πξόζβαζε ζηηο δηαζέζηκεο πιεξνθνξίεο θαη 

ηνπο απαξαίηεηνπο πόξνπο γηα ηελ εθηέιεζε πνιύπινθσλ πεηξακάησλ ρεκεηνπξνζηαζίαο 

από ηνλ θαξθίλν θαη ηελ δηεμαγσγή κειεηώλ ζε ζύλνια δεδνκέλσλ κεγάιεο θιίκαθαο [36]. 

Σηόρνο ηεο παξνύζαο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο είλαη ε ζπκβνιή, ζε όπνην βαζκό είλαη απηό 

δπλαηό,  ζην έξγν ησλ δύν απηώλ πξνγξακκάησλ θαη ζηελ επίηεπμε ησλ ζηόρσλ ηνπο. 

 

 

 

1.2  ηόσορ Γιπλυμαηικήρ 

 

Απηή ε δηπισκαηηθή εξγαζία αζρνιείηαη κε ηελ κειέηε θαη πινπνίεζε αιγνξίζκσλ 

ζπζηαδνπνίεζεο θαη απεηθόληζεο κνξηαθώλ δεδνκέλσλ, θαη ζπγθεθξηκκέλα θαξκάθσλ, 

ζηελ γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ R.  

Σηόρνο είλαη ε αλάιπζε θαη ε ζύγθξηζε ησλ δηάθνξσλ ηερληθώλ θαη αιγνξίζκσλ 

ζπζηαδνπνίεζεο θαη ε εύξεζε ηεο θαηαιιειόηεξεο ηερληθήο γηα ην ζπγθεθξηκέλν ζύλνιν 

δεδνκέλσλ, αιιά θαη γηα ζύλνια δεδνκέλσλ πνπ ππάγνληαη ζηελ ίδηα θαηεγνξία. 

Αθνινύζσο ζηόρν απνηειεί θαη ε εύξεζε ζπζρεηίζεσλ κεηαμύ θαξκάθσλ πνπ αλήθνπλ ζε 

δηαθνξεηηθέο θαηεγνξίεο θαη ρξεζηκνπνηνύληαη γηα ηελ ζεξαπεία δηαθνξεηηθώλ παζήζεσλ 

ή/θαη παζήζεσλ πνπ αθνξνύλ δηαθνξεηηθά όξγαλα/ζπζηήκαηα θαη ε παξνρή ησλ 

επξεκάησλ απηώλ ζε εξεπλεηηθά ηδξύκαηα κέζα από ηα πξνγξάκκαηα Granatum θαη 

Linked2Safety κε ζθνπό ηελ πεξαηηέξσ δηεξεύλεζε θαη ηελ πηζαλή εύξεζε θνηλήο δξάζεο, 

άγλσζηεο κέρξη ηώξα. 

 

 

 

1.3  Γομή Γιπλυμαηικήρ Δπγαζίαρ 

 

Σ‟ απηό ην θεθάιαην έγηλε αξρηθά αλαθνξά ζην αληηθείκελνκε ην νπνίν αζρνιείηαη ε 

παξνύζα δηπισκαηηθή εξγαζία θη αθνινύζσο αλάιπζε ησλ ζηόρσλ ηεο. 

  

Σην δεύηεπο κεθάλαιο παξνπζηάδνληαη αλαιπηηθά νη δύν θαηεγνξίεο ζηηο νπνίεο 

ρσξίδνληαη νη αιγόξηζκνη ζπζηαδνπνίεζεο θαη αληηπξνζσπεπηηθά ζπγθεθξηκέλα 
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παξαδείγκαηα ησλ αιγνξίζκσλ απηώλ, ηόζν ζην ζεσξεηηθό ηνπο θνκάηη, όζν θαη ζην πσο 

πινπνηνύληαη ζηελ γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ R. 

  

Σην ηπίηο κεθάλαιο γίλεηαη κηα εθηελήο πεξηγξαθή ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ όπσο απηό καο 

δόζεθε από ηα δύν ηδξύκαηα, ZEINCRO Hellas S.A. θαη CHUV, αιιά θαη νη επηπξόζζεηεο 

πιεξνθνξίεο πνπ βξήθακε γη απηά ηα δεδνκέλα από ηελ online ρεκηθή βάζε δεδνκέλσλ 

ChemSpider. 

  

Σην ηέηαπηο κεθάλαιο παξνπζηάδεηαη ν ηξόπνο θαη ε κεζνδνινγία πνπ αθνινπζήζεθε γηα 

ηελ ζπζηαδνπνίεζε ησλ δεδνκέλσλ κε θνκάηηα θώδηθα ζηελ γιώζζα πξνγξακκαηηζκνύ R. 

  

Σην πέμπηο κεθάλαιο παξνπζηάδνληαη ηα‟ απνηειέζκαηα ηεο ζπζηαδνπνίεζεο γηα θάζε 

έλαλ από ηνπο αιγόξηζκνπο πνπ αλαθέξζεθαλ ζηα πξνεγνύκελα θεθάιαηα, γηα δηάθνξεο 

παξακέηξνπο θάζε θνξά. 

  

Τέινο, ζην έκηο κεθάλαιο εμάγνληαη ζπκπεξάζκαηα ηα νπνία βαζίδνληαη ζηα 

απνηειέζκαηα ηεο ζπζηαδνπνίεζεο πνπ παξνπζηάζηεθαλ ζην πξνεγνύκελν θεθάιαην θαη 

γίλεηαη αλαθνξά ζε πηζαλή κειινληηθή εξγαζία θαη βειηηώζεηο πάλσ ζηελ παξνύζα 

εξγαζία. 
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Κεθάλαιο 2 
 

Αλγόπιθμοι ςζηαδοποίηζηρ και Απεικόνιζηρ 

 

2.1  Ιεξαξρηθή Σπζηαδνπνίεζε 

 2.1.1  Αιγόξηζκνο AGNES 

 2.1.2  Αιγόξηζκνο DIANA 

2.2  Γηαρσξηζηηθή Σπζηαδνπνίεζε 

 2.2.1  Αιγόξηζκνο k-means 

 2.2.2  Αιγόξηζκνο PAM 

 2.2.3  Αιγόξηζκνο CLARA 

 

 

2.1  Ιεπαπσική ςζηαδοποίηζη (hierarchical clustering) 

 

 

Σηόρνο ησλ αιγνξίζκσλ ηεξαξρηθήο ζπζηαδνπνίεζεο είλαη ε δεκηνπξγία κηαο ηεξαξρίαο 

ζπζηάδσλ, ε νπνία κπνξεί λ‟ αλαπαξαζηαζεί κε δελδξόγξακκα, θη όρη έλαο απιόο 

δηαρσξηζκόο ηνπ ζπλόινπ ησλ δεδνκέλσλ ζε ζπζηάδεο. Κξηηήξην απηήο ηεο 

ζπζηαδνπνίεζεο απνηειεί ε απόζηαζε (distance) πνπ ηα αληηθείκελα έρνπλ κεηαμύ ηνπο. 

 

Ο ππνινγηζκόο ηεο απόζηαζηρ (distance) κεηαμύ ησλ αληηθεηκέλσλ γίλεηαη κε ηνπο 

παξαθάησ ηξόπνπο [6], [19], [21], [24], [29], [31], [41]:  

 

1. Δςκλείδεια Απόζηαζη:  ‖   ‖  √∑ (     )     

2. Σεηπάγυνο Δςκλείδιαρ Απόζηαζηρ: ‖   ‖ 
  ∑ (     )

 
   

3. Απόζηαζη Manhattan:  ‖   ‖1  ∑ |     |  

4. Μέγιζηη Απόζηαζη:     ‖   ‖    x |     | 

5. Απόζηαζη Mahalanobis: √(   )    1  (   ) όπνπ S ν πίλαθαο 

ζπλδηαθύκαλζεο 

6. Ομοιόηηηα ςνημιηόνος:  
   

‖ ‖ ‖ ‖
 

7. Απόζηαζη Hamming/Binary: Φξεζηκνπνηείηαη γηα ηνλ ππνινγηζκό απόζηαζεο 

κεηαμύ δύν ζπκβνινζεηξώλ ίδηνπ κήθνπο. Ιζνύηαη κε ηνλ αξηζκό ησλ αληίζηνηρσλ 

ζέζεσλ πνπ νη δύν ζπκβνινζεηξέο έρνπλ δηαθνξεηηθό ραξαθηήξα. 
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8. Απόζηαζη Levenshtein: Φξεζηκνπνηείηαη γηα ηνλ ππνινγηζκό ηεο απόζηαζεο 

κεηαμύ δύν ζπκβνινζεηξώλ, ρσξίο λα είλαη απαξαίηεην λα είλαη ηνπ ίδηνπ κήθνπο. 

Ιζνύηαη κε ηνλ αξηζκό ησλ εηζαγσγώλ, δηαγξαθώλ θαη αληηθαηαζηάζεσλ 

ραξαθηήξσλ ώζηε νη δύν ζπκβνινζεηξέο λα γίλνπλ ίδηεο. 

9. Απόζηαζη Jaccard:    1 
|     |

|     |
  

10. Απόζηαζη Soergel:  
| | | | 2|   |

| | | | |   |
 

11. Απόζηαζη Dice: Τν ζπκπιήξσκα ηνπ ιόγνπ ηνπ αξηζκνύ ησλ όκνησλ ζηνηρείσλ 

πξνο ηνλ κέζν όξν ηνπ αξηζκνύ ησλ ζηνηρείσλ πνπ ππάξρνπλ ζπλνιηθά.   1 2|   |

| | | |
 

 

Οη αιγόξηζκνη απηνί, αλάινγα κε ηελ πξνζέγγηζε ηελ νπνία αθνινπζνύλ, ρσξίδνληαη ζε 

δύν θαηεγνξίεο: ηνπο ζπζζσξεπηηθνύο (agglomerative) θαη ηνπο δηαηξεηηθνύο (divisive).  

 

Οη ζςζζωπεςηικοί αλγόπιθμοι  (agglomerative) αθνινπζνύλ κηα πξνζέγγηζε από θάησ 

πξνο ηα πάλσ (bottom up) αθνύ αξρηθά ην θάζε αληηθείκελν αλήθεη ζε δηθή ηνπ ζπζηάδα 

(cluster) θαη ζηαδηαθά ζπγρσλεύνληαη κε βάζε ηελ απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζπζηάδσλ 

(linkage) θαζώο αλεβαίλνπκε ηα επίπεδα ηεο ηεξαξρίαο. Έρνπλ πνιππινθόηεηα  ( 3)γηα 

ηηο πεξηζζόηεξεο πεξηπηώζεηο θαη  ( 2) γηα ζπγθεθξηκέλεο πεξηπηώζεηο (όηαλ 

ρξεζηκνπνηείηαη κνλή ή νιηθή ζύλδεζε) [23].  

 

Ο ππνινγηζκόο ηεο απόζηαζηρ μεηαξύ ηων ζςζηάδων (linkage) γίλεηαη κε ηνπο 

παξαθάησ ηξεηο δηαθνξεηηθνύο ηξόπνπο:  

 

1. Μονή ύνδεζη (single linkage): ε απόζηαζε κεηαμύ ησλ δύν ζπζηάδσλ 

είλαη ίζε κε ηελ κηθξόηεξε απόζηαζε κεηαμύ ηνπ θάζε αληηθεηκέλνπ ηεο 

κηαο ζπζηάδαο θαη ησλ αληηθεηκέλσλ ηεο άιιεο [40].   

Απόζηαζη = min {distance(a,b), όπνπ α Α, b B} όπνπ A, B ζπζηάδεο 

2. Ολική ύνδεζη (complete linkage): ε απόζηαζε κεηαμύ ησλ δύν 

ζπζηάδσλ είλαη ίζε κε ηε κέγηζηε απόζηαζε κεηαμύ ηνπ θάζε αληηθεηκέλνπ 

ηεο κηαο ζπζηάδαο κε ηα αληηθείκελα ηεο άιιεο [12].  

Απόζηαζη = max {distance(a,b), όπνπ α Α, b B} όπνπ A,B ζπζηάδεο 

3. Μέζη ύνδεζη (average linkage/UPGMA): ε απόζηαζε κεηαμύ ησλ δύν 

ζπζηάδσλ είλαη ίζε κε ηελ κέζε απόζηαζε ηνπ θάζε αληηθεηκέλνπ ηεο κηαο 

ζπζηάδαο από ηα αληηθείκελα ηεο άιιεο[43].  

Απόζηαζη =  

| | | |
 ∑          (   )        όπνπ Α,Β ζπζηάδεο 

4. Μέθοδορ Ward: ζηόρνο απηήο ηεο κεζόδνπ είλαη ε κηθξόηεξε δπλαηή 

αύμεζε ηεο ζπλνιηθήο εζσηεξηθήο δηαθύκαλζεο κεηά ηελ ζπγρώλεπζε δύν 
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ζπζηάδσλ, όπνπ δηαθύκαλζε είλαη ε ζηαζκηζκέλε ηεηξαγσληθή απόζηαζε 

κεηαμύ ησλ θέληξσλ ησλ ζπζηάδσλ [28].  

 Γιακύμανζη =       
     

‖     ‖
  όπνπ    θέληξν ζπζηάδαο j θαη    

αξηζκόο ζηνηρείωλ ζπζηάδαο j θαη A, B ζπζηάδεο. 

5. Μέθοδορ McQuitty: ζύκθσλα κ‟ απηή ηε κέζνδν κεηά από θάζε 

ζπγρώλεπζε ε απόζηαζε κεηαμύ κηαο θαηλνύξηαο ζπζηάδαο Δ  θαη κηαο 

άιιεο C ππνινγίδεηαη κε βάζε ηηο απνζηάζεηο ησλ δύν παιηώλ ζπζηάδσλ 

A,B πνπ έρνπλ ζπγρσλεπηεί [10]. 

Απόζηαζη =   
   1    2

     
   όπνπ  1ε απόζηαζε κεηαμύ Α θαη C θαη  2ε 

απόζηαζε κεηαμύ Β θαη C. 

6. Μέθοδορ κένηπυν (centroid/UPGMC): ε απόζηαζε κεηαμύ δύν ζπζηάδσλ 

είλαη ε Δπθιείδεηα απόζηαζε κεηαμύ ησλ θέληξσλ ηνπο [7].  

Απόζηαζη =  (   )  ‖ ̅   ̅ ‖  όπνπ Α, Β ζπζηάδεο θαη   ̅ ,  ̅  ηα 

θέληξα ηνπο. Τν θέληξν ζ‟ απηή ηελ πεξίπησζε είλαη ν αξηζκεηηθόο κέζνο 

θαη ππνινγίδεηαη σο εμήο:  ̅  
 

  
∑    
  
    

7. Μέθοδορ μέζυν (median/WPGMC): ε απόζηαζε κεηαμύ δύν ζπζηάδσλ 

είλαη ε Δπθιείδεηα απόζηαζε κεηαμύ ησλ κέζσλ ηνπο [30].  

Απόζηαζη =  ‖ ̅   ̅ ‖  όπνπ Α, Β ζπζηάδεο θαη   ̅ ,  ̅  ηα κέζα ηνπο. 

Τν κέζν ζ‟ απηή ηελ πεξίπησζε είλαη ην ζηαθμιζμένο κένηπο θαη 

ππνινγίδεηαη σο εμήο:  ̅  
 

 
( ̅   ̅ ) όπνπ C ε θαηλνύξηα ζπζηάδα θαη 

Α, Β νη παιηέο πξηλ ηελ ζπγρώλεπζε ζπζηάδεο. 

8. Μέθοδορ εςελιξίαρ (flexible): θάλεη ρξήζε ηνπ αιγνξίζκνπ Lance-

Williams ν νπνίνο θαζνξίδεη ηελ απόζηαζη σο εμήο:  (   )        

            |       |    όπνπ Δ ε θαηλνύξηα ζπζηάδα πνπ 

πξνέθπςε από ηελ ζπγρώλεπζε ησλ Α θαη Β, C κηα νπνηαδήπνηε άιιε 

ζπζηάδα, α1 α2 β γ παξάκεηξνη νη νπνίεο εμαξηώληαη από ηα κεγέζε ησλ 

ζπζηάδσλ θαη  IJ / d(I,J)  ε απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζπζηάδσλ Ι θαη J. [19] 

9. Μέθοδορ ζηαθμιζμένος μέζος όπος (weighted average/WPGMA): Ο 

ππνινγηζκόο ηεο απόζηαζεο κεηαμύ ησλ ζπζηάδσλ κ‟ απηή ηε κέζνδν 

δίλεηαη από ηνλ ηύπν  (   )  
 

 
(       ) όπνπ Δ ε θαηλνύξηα ζπζηάδα 

πνπ πξνέθπςε από ηελ ζπγρώλεπζε ησλ ζπζηάδσλ Α καη Β, C κηα ηπραία 

ζπζηάδα θαη  d(X,Y) /     ε απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζπζηάδσλ Φ θαη Υ [45]. 
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Οη διαιπεηικοί (divisive):  Αθνινπζνύλ κηα πξνζέγγηζε από πάλσ πξνο ηα θάησ (top down) 

αθνύ αξρηθά όια ηα αληηθείκελα αλήθνπλ ζε κία ζπζηάδα (cluster) θαη ζηαδηαθά 

δηαρσξίδνληαη θαζώο θαηεβαίλνπκε ηα επίπεδα ηεο ηεξαξρίαο. Ο αιγόξηζκνο ηξέρεη 

αλαδξνκηθά δηαηξώληαο ηελ παιηά ζπζηάδα ζε δύν θαηλνύξηεο κέρξη ε θάζε ζπζηάδα λ‟ 

απνηειείηαη από έλα αθξηβώο αληηθείκελν.  Έρνπλ πνιππινθόηεηα   (2 ) ,  -  

 

 

2.1.1  Αλγόπιθμορ AGNES (AGlomerative NESting) 

 

Ο αιγόξηζκνο απηόο αλήθεη ζηνπο ζπζζσξεπηηθνύο ηεξαξρηθνύο αιγνξίζκνπο θαη θαη‟ 

επέθηαζε ρξεζηκνπνηεί κηα πξνζέγγηζε από θάησ πξνο ηα πάλσ (bottom-up). Αξρηθά ν 

αιγόξηζκνο απηόο δεκηνπξγεί κία ζπζηάδα γηα ην θάζε ζηνηρείν θαη ζε θάζε βήκα επηιέγεη 

δεπγάξηα ζπζηάδσλ κε ηελ κηθξόηεξε απόζηαζε όπσο απηή θαζνξίδεηαη από ην θξηηήξην 

ζύλδεζεο (linkage criterion), θαη ηα ζπγρσλεύεη. Απηό επαλαιακβάλεηαη έσο όηνπ 

δεκηνπξγεζεί κία ζπζηάδα πνπ πεξηέρεη όια ηα ζηνηρεία [4].  

 

Πεξηγξαθή Αιγνξίζκνπ [5]:   

 

1. Αλάζεζε ην θάζε ζηνηρείν ζε κηα ζπζηάδα έηζη ώζηε ε θάζε ζπζηάδα λα έρεη 

αθξηβώο έλα ζηνηρείν. 

2. Υπνιόγηζε ηελ απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζπζηάδσλ θαη απνζήθεπζε ηηο απνζηάζεηο 

ζηνλ πίλαθα απνζηάζεσλ. 

3. Βξεο ην δεπγάξη ζπζηάδσλ (r,s) κε ηελ κηθξόηεξε απόζηαζε. 

4. Σπγρώλεπζε ηηο ζπζηάδεο r θαη s ζε κία λέα ζπζηάδα t. 

5. Υπνιόγηζε μαλά ηελ απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζπζηάδσλ θαη ελεκέξσζε ηνλ πίλαθα 

απνζηάζεσλ. 

6. Αλ όια ηα ζηνηρεία βξίζθνληαη ζε κία ζπζηάδα ηεξκάηηζε αιιηώο πήγαηλε ζην βήκα 

3. 

 

 

 

Πεξηγξαθή ηνπ αιγνξίζκνπ ζηελ R βξίζθεηαη ζην Παξάξηεκα Α ηκήκα Α.1. 
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Χεπδνθώδηθαο [25]:  

 

 

Input: D = {          } (ζηνηρεία πνπ ζα ζπζηαδνπνηεζνύλ) 

Α n × n πίλαθαο γεηηλίαζεο 

 

Output: Γελδξόγξακκα 

 

for each         do 

assign    to    (όπνπ    ζπζηάδα  ) 
end 

 

k ← 0; 

L(k) ← 0; // επίπεδν απόζηαζεο ηεο kνζηήο ζπζηαδνπνίεζεο 

 

 

Repeat 

              ( )  // επηζηξέθεη ηηο ζπζηάδεο    θαη    πνπ έρνπλ ηελ 

κηθξόηεξε απόζηαζε ζύκθωλα κε ηνλ πίλαθα γεηηλίαζεο Α 

 

  ← merge(  ,   ) ; 
k ← k + 1; 

L(k) ← A[r, s] ; 

 

updateA(  ,   ,   ); //δηαγξάθεη ηηο γξακκέο από ηνλ πίλαθα γεηηλίαζεο Α πνπ 

αληηζηνηρνύλ ζηηο ζπζηάδεο    θαη    θαη εηζάγεη κηα λέα γξακκή πνπ αληηζηνηρεί ζηε 

λέα ζπζηάδα. 

 

Until <all objects are in one cluster> ; 
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2.1.2  Αλγόπιθμορ DIANA (DIvisive ANAlysis) 

 

Ο αιγόξηζκνο απηόο αλήθεη ζηνπο δηαηξεηηθνύο ηεξαξρηθνύο αιγόξηζκνπο θαη θαη‟ 

επέθηαζε ρξεζηκνπνηεί κηα πξνζέγγηζε από θάησ πξνο ηα πάλσ (top-down). Αξρηθά ν 

αιγόξηζκνο απηόο δεκηνπξγεί κία ζπζηάδα ε νπνία πεξηέρεη όια ηα ζηνηρεία ηνπ ζπλόινπ 

δεδνκέλσλ θαη ζε θάζε βήκα δηαηξείηαη ζε δύν ή πεξηζζόηεξεο θαηλνύξηεο ζπζηάδεο, νη 

νπνίεο έρνπλ ηελ κεγαιύηεξε απόζηαζε κεηαμύ ηνπο, κέρξη ε θάζε ζπζηάδα λ‟ απνηειείηαη 

από έλα κόλν ζηνηρείν [16]. 

 

Πεξηγξαθή Αιγνξίζκνπ [20]:   

 

1. Γεκηνύξγεζε κηα ζπζηάδα θη αλάζεζε ηεο όια ηα ζηνηρεία. 

2. Υπνιόγηζε ηελ δηάκεηξν ηεο θάζε ζπζηάδαο. Γηάκεηξνο είλαη ε κέγηζηε απόζηαζε 

κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ ηεο ζπζηάδαο.  

3. Δπέιεμε ηελ ζπζηάδα C κε ηελ κεγαιύηεξε δηάκεηξν. 

4. Βξεο ην ζηνηρείν x ηεο ζπζηάδαο C κε ηελ κεγαιύηεξε απόζηαζε από ηα ππόινηπα. 

5. Αθαίξεζε ην ζηνηρείν x από ηε ζπζηάδα C θαη δεκηνύξγεζε κηα ζπζηάδα Ν κε ην 

ζηνηρείν απηό. 

6. Γηα θάζε αληηθείκελν i ηεο ζπζηάδαο C ππνιόγηζε ηελ   ( ) (κέζε απόζηαζε ηνπ 

ζηνηρείνπ i από ηα ζηνηρεία ηεο ζπζηάδαο C) θαη ηελ   ( ) (κέζε απόζηαζε ηνπ 

ζηνηρείνπ i από ηα ζηνηρεία ηεο ζπζηάδαο Ν). Αλ  ηόηε ην ζηνηρείν i αθαηξείηαη από 

ηελ ζπζηάδα C θαη πξνζηίζεηαη ζηελ ζπζηάδα Ν  ( )    ( ). 

7. Δπαλέιαβε ην βήκα 6 κέρξη γηα όια ηα ζηνηρεία i ηεο ζπζηάδαο C λα ηζρύεη: 

  ( )    ( ) 

8. Δπαλέιαβε ηα βήκαηα 2-7 κέρξη ε θάζε ζπζηάδα λα πεξηέρεη κόλν έλα ζηνηρείν. 

 

 

Πεξηγξαθή ηνπ αιγνξίζκνπ ζηελ R βξίζθεηαη ζην Παξάξηεκα Α ηκήκα Α.2. 
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2.2  Γιασυπιζηική ςζηαδοποίηζη (partitional clustering) 

 

Σηε δηαρσξηζηηθή ζπζηαδνπνίεζε θαζνξίδνληαη εμαξρήο ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ πνπ ζα 

δεκηνπξγεζνύλ όπσο επίζεο θαη ηα θέληξα ησλ ζπζηάδσλ απηώλ. Σηε ζπλέρεηα γίλεηαη 

αλάζεζε όισλ ησλ αληηθεηκέλσλ ζηηο ζπζηάδεο αλάινγα κε ηελ απόζηαζε πνπ έρνπλ ηα 

αληηθείκελα από ηα θέληξα. Η απόζηαζε απηή είλαη νπζηαζηηθά κηα ζπλάξηεζε θξηηεξίνπ 

ζηελ νπνία βαζίδεηαη ν δηαρσξηζκόο ησλ αληηθεηκέλσλ. Οη πεξηζζόηεξνη αιγόξηζκνη απηήο 

ηεο θαηεγνξίαο ρξεζηκνπνηνύλ ην θξηηήξην ηεηξαγσληθνύ ζθάικαηνο [32]:   

 

  2(   )    ∑ ∑ ‖  
    ‖

   
   

 
    

 

όπνπ   
  ην i-νζηό ζηνηρείν ηεο ζπζηάδαο,    ην θέληξν ηεο ζπζηάδαο j, k ν αξηζκόο ησλ 

ζπζηάδσλ,   ν αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ ηεο ζπζηάδαο j 

 

 

Πεξηγξαθέο  ηωλ αιγνξίζκωλ k-means, PAM  θαη CLARA  πνπ ζα αλαιπζνύλ ζηελ ζπλέρεηα 

ζηελ R βξίζθνληαη ζην Παξάξηεκα Α ηκήκαηα  Α.4,  Α.5 θαη Α.6 αληίζηνηρα. 

 

2.2.1  Αλγόπιθμορ k-means 

 

Σθνπόο ηνπ αιγνξίζκνπ απηνύ είλαη ν δηαρσξηζκόο n ζηνηρείσλ ζε k ζπζηάδεο, όπνπ ην 

θάζε ζηνηρείν ζα βξίζθεηαη ζηε ζπζηάδα κε ην θνληηλόηεξν θέληξν (centroid). Οπζηαζηηθά 

ζηόρνο ηνπ αιγόξηζκνπ είλαη λα ειαρηζηνπνηήζεη ην άζξνηζκα ησλ ηεηξαγσληθώλ 

απνζηάζεσλ εληόο ηεο θάζε ζπζηάδαο ( WCSS - within cluster sum of squares) όπσο 

δίλεηαη από ηνλ πην θάησ ηύπν:  ∑ ∑ ‖  
 
   ‖

 
 
   

 
   όπνπ  ‖  

 
   ‖

 
ε απόζηαζε κεηαμύ 

ελόο ζηνηρείνπ θαη ηνπ θέληξνπ ηεο ζπζηάδαο ζηελ νπνία αλήθεη [27].  

 

 

Πεξηγξαθή Αιγνξίζκνπ [11]:  

 

1. Όξηζε ηα αξρηθά θέληξα ησλ ζπζηάδσλ. Απηό κπνξεί λα γίλεη αθνινπζώληαο 

δηάθνξεο ζηξαηεγηθέο. Μία εμ‟ απηώλ, ε πην ζπλήζεο, είλαη ε ηπραία αλάζεζε 

θέληξσλ. 

2. Αλάζεζε ην θάζε ζηνηρείν ζηε ζπζηάδα πνπ έρεη ην θνληηλόηεξν θέληξν ζην 

ζηνηρείν. Απηό γίλεηαη αθνύ ππνινγηζηεί ε απόζηαζε κεηαμύ ηνπ θάζε ζηνηρείνπ 

θαη ηνπ θάζε θέληξνπ μερσξηζηά. 

3. Υπνιόγηζε μαλά ηηο ηηκέο ησλ θέληξσλ. Οη λέεο ηηκέο ησλ θέληξσλ πξνθύπηνπλ από 

ηνλ ππνινγηζκό ηνπ κέζνπ όξνπ ησλ ηηκώλ ηεο θάζε ζπζηάδαο. 

4. Δπαλέιαβε ηα βήκαηα 2 θαη 3 κέρξη λα κελ παξαηεξνύληαη αιιαγέο ζηηο ζπζηάδεο. 
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Χεπδνθώδηθαο [11]:  

 

Input: E={ 1,  2,...,   } (ζηνηρεία πνπ ζα ζπζηαδνπνηεζνύλ) 

 k (αξηζκόο ζπζηάδσλ) 

 MaxIters (όξην επαλαιήςεσλ) 

Output: C={ 1,  2,...,   } (θέληξα) 

 L={l(e) | e=1, 2,..., n} (εηηθέηεο ζηνηρείσλ ζπλόινπ Δ) 

 

for each        do 

          (e.g. random selection) 

end 

 

changed  false; 

iter   0; 

 

repeat 

 for each        do 

  UpdateCluster(  ); 

 end 

 foreach       do 

  minDist                 (     )     *1    +; 

  if  minDist   (  )then 

    (  )         ; 

   changed true; 

  end 

 end 

 iter++; 

until changed=true and iter MaxIters; 
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2.2.2  Αλγόπιθμορ PAM (Partitioning Around Medoids) 

 

Σθνπόο ηνπ αιγνξίζκνπ απηνύ, όπσο θαη ηνπ k-means, είλαη ν δηαρσξηζκόο n ζηνηρείσλ ζε 

k ζπζηάδεο, όπνπ ην θάζε ζηνηρείν ζα βξίζθεηαη ζηε ζπζηάδα κε ην θνληηλόηεξν θέληξν 

(medoid). Η δηαθνξά ηνπ κε ηνλ k-means είλαη όηη ηα θέληξα πνπ νξίδνληαη ζ‟ απηόλ ηνλ 

αιγόξηζκν απνηεινύλ κέξνπο ηνπ ζπλόινπ ησλ ζηνηρείσλ. Σηόρνο ηνπ αιγνξίζκνπ είλαη ε 

ειαρηζηνπνίεζε ηεο απόζηαζεο κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ ηεο θάζε ζπζηάδαο θαη ηνπ θέληξνπ 

ηεο θαη ηνλ πεηπραίλεη ρξεζηκνπνηώληαο ην πην θάησ κνληέιν [14]:  

 

  ( )          ∑ ∑  (   )     
 
   

 
     

 

όπνπ d(i,j) είλαη ε απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ i θαη j, θαη z   είλαη ε κεηαβιεηή ε 

νπνία δηαζθαιίδεη όηη κόλν ζηνηρεία πνπ αλήθνπλ ζηελ ίδηα ζπζηάδα ζα ιεθζνύλ ππόςε 

ζηνλ ππνινγηζκό. 

εθόζνλ:  

1. ∑              
 
    

2. z   y
 
     12       

3. ∑     
 
       αξηζκόο ζπζηάδσλ 

4. y
 
  z    *0 1+     1 2       

 

Τν (1) δηαζθαιίδεη όηη ην θάζε ζηνηρείν αλήθεη ζε κία θαη κόλν ζπζηάδα. 

Τν (2) δηαζθαιίδεη όηη ην ζηνηρείν αλαηίζεηαη ζην θέληξν ην νπνίν αληηπξνζσπεύεη ηε 

ζπζηάδα. 

Τν (3) όηη ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ είλαη k. 

Τν (4) δηαζθαιίδεη όηη ε κεηαβιεηή απόθαζεο είλαη είηε 0 είηε 1. 

Ο αιγόξηζκνο απηόο κπνξεί λα δερηεί 2 εηδώλ εηζόδνπο, είηε έλα πίλαθα κε ηηο ηηκέο ηνπ 

θάζε ζηνηρείνπ είηε έλα πίλαθα απνζηάζεσλ θαη απνηειείηαη από δύν θάζεηο: 

 

Φάζη Οικοδόμηζηρ:   

1. Δπέιεμε k ζηνηρεία ζαλ θέληξα (medoids) αλ δελ έρνπλ δνζεί από ην ρξήζηε. 

2. Υπνιόγηζε ηνλ πίλαθα απνζηάζεσλ αλ δελ έρεη δνζεί. 

3. Αλάζεζε θάζε ζηνηρείν ζην θνληηλόηεξν ηνπ θέληξν (medoid). 

 

Φάζη Ανηαλλαγήρ: 

4. Γηα θάζε ζπζηάδα ςάμε αλ θάπνην από ηα ζηνηρεία ηνπ ειαρηζηνπνηεί ηελ κέζε 

απόζηαζε ηεο ζπζηάδαο αλ γηλόηαλ θέληξν θαη θάλε ην θέληξν. 

5. Αλ έρεη αιιάμεη έζησ θαη έλα θέληξν πήγαηλε ζην βήκα (3) αιιηώο ηεξκάηηζε. 
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Πεξηγξαθή Αιγνξίζκνπ [11]:  

 

Input:   * 1  2       + (ζηνηρεία πνπ ζα ζπζηαδνπνηεζνύλ ή πίλαθαο απνζηάζεσλ) 

 k (αξηζκόο ζπζηάδσλ) 

 metric (κεηξηθή/είδνο απόζηαζεο  πνπ ζα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηελ δεκηνπξγία ηνπ 

πίλαθα απνζηάζεσλ) 

 diss (ζεκαία πνπ ππνδεηθλύεη αλ ην Δ είλαη πίλαθαο απνζηάζεσλ ή όρη) 

 

Output: Μ  * 1  2       + (πίλαθαο κε θέληξα) 

   *I( )|   1 2      + (εηηθέηεο ζπλόινπ ζηνηρείσλ Δ) 

 

for each        do 

            //e.g. random selection 

end 

if           

                                          (        ); 

else 

            y   ; 

end  

repeat 

for each        do 

I(  )                    y(               y  ); 

end 

             ; 

for each        do 

                             (              y  ); 

end 

if         

      ; 

            ; 

end 

until changed=true;  
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2.2.3  Αλγόπιθμορ CLARA (Clustering for LARge Applications) 

 

Σθνπόο απηνύ ηνπ αιγόξηζκνπ είλαη ε ζπζηαδνπνίεζε κεγάισλ ζεη δεδνκέλσλ. Γνπιεύεη 

επεθηείλνληαο ηελ πξνζέγγηζε k-medoids γηα κεγάιν αξηζκό αληηθεηκέλσλ. Σπζηαδνπνηεί 

έλα δείγκα από ην ζεη δεδνκέλσλ ρξεζηκνπνηώληαο ηνλ αιγόξηζκν PAM  θαη κεηά 

αλαζέηεη όια ηα αληηθείκελα(ζηνηρεία) ηνπ ζεη δεδνκέλσλ ζ‟ απηέο ηηο ζπζηάδεο. Η 

πνηόηεηα ησλ θέληξσλ(medoids) πνπ βξέζεθαλ κεηξάηαη από ηελ κέζε απόζηαζε κεηαμύ 

θάζε ζηνηρείνπ κέζα ζ‟ νιόθιεξν ην ζεη δεδνκέλσλ θαη ην θέληξν ηεο ζπζηάδαο ηνπ, όπσο 

νξίδεηαη από ηελ αθόινπζε ζπλάξηεζε [13]:  

 

    (   )  
∑              (      (    ))
 
   

 
 

 

όπνπ D ην ζεη δεδνκέλσλ, Μ ην ζεη ησλ θέληξσλ (medoids), dissimilarity(X,Y) ε 

απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ Φ θαη Υ, θαη rep(M,X) επηζηξέθεη ην θέληξν από ην ζεη 

Μ πνπ είλαη πην θνληά ζην Φ. 

 

Γηα λα ειαρηζηνπνηεζεί ε κεξνιεςία, ν αιγόξηζκνο επαλαιακβάλεη ηελ δηαδηθαζία 

δεηγκαηνιεςίαο γηα επηινγή θέληξσλ θαη ηε δηαδηθαζία ζπζηαδνπνίεζεο έλα 

πξνθαζνξηζκέλν αξηζκό θνξώλ θαη αθνινύζσο επηιέγεη ζαλ ηειηθή ζπζηαδνπνίεζε απηή 

πνπ έρεη ην κηθξόηεξν θόζηνο. Η πνηόηεηα ησλ απνηειεζκάησλ ηνπ CLARA εμαξηάηαη ζε 

πνιύ κεγάιν βαζκό από ην κέγεζνο ηνπ δείγκαηνο πνπ επηιέγεη. Όζν πην κηθξό είλαη ην 

κέγεζνο ηνπ δείγκαηνο ηόζν ρεηξόηεξε είλαη ε πνηόηεηα ησλ απνηειεζκάησλ. 

 

 

Δπεηδή απηόο ν αιγόξηζκνο απεπζύλεηαη ζε κεγάια ζύλνια δεδνκέλωλ δελ ζα πινπνηεζεί ζηα 

πιαίζηα απηήο ηεο εξγαζίαο θαζώο όπωο ζα δνύκε θαη ζην Κεθάιαην 3 ην ζύλνιν ηωλ 

δεδνκέλωλ πνπ έρω ζηελ δηάζεζε κνπ πξνο ζπζηαδνπνίεζε είλαη πεξηνξηζκέλν. 
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Χεπδνθώδηθαο 

 

Input:   *  +             (ζεη δεδνκέλσλ) 

 q (αξηζκόο επαλαιήςεσλ) 

 

 ( )  x  0; 

iteration=0; 

Repeat 

1. Δπέιεμε έλα δείγκα S ηπραία από ην D 

2. Τξέμε ηνλ αιγόξηζκν PAM ζην S γηα λα βξεηο  k θέληξα (medoids) 

3. for each        do 

a. Υπνιόγηζε ηελ απόζηαζε ηνπ   από ην θάζε θέληξν (medoid) 

b. Αλάζεζε ην    ζηε ζπζηάδα κε ην θνληηλόηεξν θέληξν (medoid) 

4. Υπνιόγηζε ην  ( ) 

5. if  ( )   ( )  x then  

 iteration++; 

else 

  ( )  x   ( ); 

 BestSets = CurrentSets;  

 go to step2 

Until iteration=q; 

 

Output: BestSets (ε θαιύηεξε ζπζηαδνπνίεζε ηνπ D ζε k ζπζηάδεο) 
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Κεθάλαιο 3 
 

Πεπιγπαθή ςνόλος Γεδομένυν  

 

3.1  Δηζαγσγή 

3.2  Φάξκαθα από ZEINCRO Hellas S.A. 

3.3  Φάξκαθα από CHUV 

3.4  Καηεγνξίεο Φαξκάθσλ 

 

 

3.1  Διζαγυγή 

 

Τα δεδνκέλα πνπ ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζηε ζπζηαδνπνίεζε ήηαλ ρεκηθέο ελώζεηο 

(compounds) πνπ απνηεινύλ ηηο δξαζηηθέο νπζίεο ησλ θαξκάθσλ πνπ καο δόζεθαλ από ηα 

ηδξύκαηα ZEINCRO Hellas S.A. θαη CHUV ζηα πιαίζηα ηεο ζπλεξγαζίαο ηνπ Τκήκαηνο 

Πιεξνθνξηθήο ηνπ Παλεπηζηεκίνπ Κύπξνπ γηα ην project Linked2Safety θαη 

ρξεζηκνπνηνύληαη γηα παζήζεηο ηνπ αλαπλεπζηηθνύ, θαξδηαγγεηαθνύ θαη λεπξηθνύ 

ζπζηήκαηνο (ςπρναλαιεπηηθά, αληηθαηαζιηπηηθά, ςπρνδηεγεξηηθά, αληηεπηιεπηηθά, 

ςπρνιεπηηθά, αληηςπρσζηθά, αγρνιπηηθά, ππλσηηθά θαη εξεκηζηηθά). Αθνύ δόζεθαλ νη 

δξαζηηθέο νπζίεο θαη ηα ATC codes (Anatomical Therapeutic Chemical - ρξεζηκνπνηνύληαη 

γηα ηελ ηαμηλόκεζε ησλ θαξκάθσλ αλάινγα κε ην όξγαλν ή/θαη ην ζύζηεκα ζην νπνίν 

δξνπλ ζεξαπεπηηθά), ρξεζηκνπνηήζακε ηελ online ρεκηθή βάζε δεδνκέλσλ Chemspider γηα 

λα βξνύκε ην SMILES, ηνλ ρεκηθό ηύπν, ηελ θνηλή νλνκάζηα, ην κνξηαθό βάξνο, ην 

ALogP θαη ην XLogP. Αθνινύζσο ππνινγίζακε ην 1024-bit Morgan Fingerprint γηα ην 

θάζε compound. Τηο πεξηζζόηεξεο θνξέο γηα ηελ ζπζηαδνπνίεζε ρξεζηκνπνηήζεθε ν 

πίλαθαο απνζηάζεσλ (ε κέζνδνο ππνινγηζκνύ ηεο απόζηαζεο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε ήηαλ 

ε Soergel) αλάινγα κε ηηο απαηηήζεηο ηνπ θάζε αιγνξίζκνπ. 
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3.2  Φάπμακα από ZEINCRO Hellas S.A.  

 

 

Πίνακαρ 3.2 Φάξκαθα από ίδξπκα ZEINCRO Hellas S.A. καδί κε πιεξνθνξίεο πνπ βξήθακε 

από ηελ ChemSpider 

 

Δραστική Οσσία ATC Κατηγορία Κοινή Ονομασία ChemSpider ID 

Budesonide R03BA02 1 Budesonide 4444479 

Salbutamol R03AC02 
R03CC02 

1 Asmol 1999 

Fluticasone R01AD08 
R03BA05 

1 Fluticasone 4470631 

Formoterol + 
Budeosodine 

R03AK07 1 Formoterol + 
Budeosodine 

2340731 + 
4444479 

Formoterol R03AC13 1 Formoterol 2340731  

Montelukast R03D C03 1 Montelukast 4444507 

Desloratadine R06AX27 1 Desloratadine 110575 

Salmeterol R03AC12 1 Salmeterol 4968 

Theophylline R03DA04 1 Theophylline 2068 

Ciclesonide R03B A08 1 Ciclesonide 5293368 

Candesartan + 
Hydroxhlorothiazide 

C09DA06 2 Candesartan + 
Hydroxhlorothiazid
e 

2445 + 3513 

Ramipril C09AA05 2 Ramipril 4514937 

Valsartan C09CA03 2 Valsartan 54833 

Rosuvastatin C10A A07 2 Rosuvastatin 393589 

Moxonidine C02AC05 2 Moxonidine 4645 

Clopidogrel B01AC-04 2 Clopidogrel 54632 

Glyceryl trinitrate C01DA02 2 Nitroglycerin 4354 

Metoprolol C07AB02 2 Metoprolol 4027 

Simvastatin C10A A01 2 Lipex 49179 

Irbesartan C09C A04 2 Irbesartan 3618 
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Losartan C09CA01 2 Losartan 3824 

Amlodipine C08CA01 2 Amlodipine 2077 

Acetylsalicylic acid B01AC06 2 Aspirin 2157 

Enalapril C09AA02 2 Enalapril 4534998 

Enalapril + 
Hydrochlorothiazide 

C09BA02 2 Enalapril + 
Hydrochlorothiazid
e 

4534998+3513 

Bisoprolol C07AB07 2 Bisoprolol 2312 

Digoxin C01A A05 2 Digon 2006532 

Atorvastatin C10AA05 2 Atorvastatin 54810 

Candesartan C09CA06 2 Candesartan 2445 

Glimepiride A10B B12 3 Glimepiride 16740595 

Metformin A10BA02 3 Metformin 3949 

Pioglitazone A10BG03 3 Pioglitazone 4663 

Insulin A10AB01 3 Insulin 4395710 

 

 

3.3  Φάπμακα από CHUV 

 

Πίνακαρ 3.3 Φάξκαθα από ίδξπκα CHUV καδί κε πιεξνθνξίεο πνπ βξήθακε από ηελ 

ChemSpider 

Δραστική Οσσία ATC Κατηγορία Κοινή Ονομασία ChemSpider ID 

Imipramine N06AA02 4.1.1 Imipramine 3568 

Clomipramine N06AA04 4.1.1 Clomipramine 2699 

Trimipramine N06AA06 4.1.1 Trimipramine 5382 

Dibenzepin N06AA08 4.1.1 Dibenzepin 9048 

Amitriptyline N06AA09 4.1.1 Amitriptyline 2075 

Maprotiline N06AA21 4.1.1 Maprotiline 3871 

Fluoxetine N06AB03 4.1.2 Fluoxetine 3269 

Citalopram N06AB04 4.1.2 Citalopram 2669 



19 
 

Paroxetin N06AB05 4.1.2 Paroxetin 39888 

Sertraline N06AB06 4.1.2 Sertraline 61881 

Fluvoxamine N06AB08 4.1.2 Luvox 4481878 

Escitalopram N06AB10 4.1.2 Escitalopram 129277 

Moclobémide N06AG02 4.1.3 Moclobémide 4087 

Mianserin N06AX03 4.1.4 Tolvin 4040 

Trazodone N06AX05 4.1.4 Trazodone 5332 

Mirtazapine N06AX11 4.1.4 Mirtazapine 4060 

Bupropion N06AX12 4.1.4 Bupropion 431 

Venlafaxine N06AX16 4.1.4 Venlafaxine 5454 

Reboxetine N06AX18 4.1.4 Reboxetine 2289101 

Duloxetine N06AX21 4.1.4 Duloxetine 54822 

Amfetamine N06BA01 4.2.1 Amfetamine 13852819 

Methylphenidate N06BA04 4.2.1 Ritalin 4015 

Carbamazepine N03AF01 5.1 Carbamazepine 2457 

Valproic acid N03AG01 5.2 Valproic acid 3009 

Lamotrigine N03AX09 5.3 Lamotrigine 3741 

Topiramate N03AX11 5.3 Topiramate 4447672 

Gabapentin N03AX12 5.3 Neurontin 3328 

Levomepromazine N05AA02 6.1.1 Nomizan 3779 

Promazine N05AA03 6.1.1 Promazine 4757 

Periciazine N05AC01 6.1.2 Neulactil 4585 

Thioridazine N05AC02 6.1.2 Thioridazine 5253 

Pipotiazine N05AC04 6.1.2 Piportil 56598 

Haloperidol N05AD01 6.1.3 Haloperidol 3438 

Fluanisone N05AD09 6.1.3 Metorin 14410 
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Flupentixol N05AF01 6.1.4 Flupentixol 4445173 

Chlorprothixene N05AF03 6.1.4 Chlorprothixene 580849 

Zuclopenthixol N05AF05 6.1.4 Zuclopenthixol 4470984 

Pimozide N05AG02 6.1.5 Neoperidole 15520 

Penfluridol N05AG03 6.1.5 Penfluridol 31017 

Clozapine N05AH02 6.1.6 Clozapine 10442628 

Olanzapine N05AH03 6.1.6 Olanzapine 10442212 

Quetiapine N05AH04 6.1.6 Quetiapine 4827 

Clotiapine N05AH06 6.1.6 Clotiapine 15510 

Amisulpride N05AL05 6.1.7 Amisulpride 2074 

Lithium N05AN01 6.1.8 Lithium 2293625 

Risperidone N05AX08 6.1.9 Belivon 4895 

Aripiprazole N05AX12 6.1.9 Aripiprazole 54790 

Diazepam N05BA01 6.2.1 Valium 2908 

Oxazepam N05BA04 6.2.1 Penfluridol 4455 

Potassium 
clorazepate 

N05BA05 6.2.1 Azene 25043757 

Lorazepam N05BA06 6.2.1 Lorazepam 3821 

Bromazepam N05BA08 6.2.1 Bromazepam 2347 

Alprazolam N05BA12 6.2.1 Xanax 2034 

Buspirone N05BE01 6.2.2 Buspirone 2383 

Flurazepam N05CD01 6.3.1 Flurazepam 3276 

Flunitrazepam N05CD03 6.3.1 Flunitrazepam 3263 

Triazolam N05CD05 6.3.1 Triazolam 5355 

Midazolam N05CD08 6.3.1 Midazolam Base 4047 

Zopiclone N05CF01 6.3.2 Zopiclone 5533 

Zolpidem N05CF02 6.3.2 Zolpidem 5530 



21 
 

3.4  Καηηγοπίερ Φαπμάκυν 

 

 

Πίνακαρ 3.4 Οη θαηεγνξίεο ηωλ θαξκάθωλ από ηα ηδξύκαηα ZEINCRO Hellas S.A. θαη 

CHUV αξηζκεκέλεο 

Αριθμός Κατηγορίας Όνομα Κατηγορίας 

1 Respiratory 

2 Cardiovascular 

3 Endocrinology 

4 Psychoanaleptics 

4.1 Antidepressants 

4.1.1 Non-selective monoamine reuptake inhibitors 

4.1.2 Selective serotonin reuptake inhibitors (SSRIs)  

4.1.3 Monoamine oxidase A inhibitors 

4.1.4 Other antidepressants 

4.2 Psychostimulants, agents used for ADHD and Nootropics 

4.2.1 Centrally acting sympathomimetics 

5 Antiepileptics 

5.1 Carboxamide derivatives 

5.2 Fatty acid derivatives 

5.3 Other antiepileptics 

6 Psycholeptics 

6.1 Antipsychotics 

6.1.1 Phenothiazines with aliphatic side-chain 

6.1.2 Phenothiazines with piperidine structure  

6.1.3 Butyrophenone derivatives 

6.1.4 Thioxanthene derivatives  

6.1.5 Diphenylbutylpiperidine derivatives 
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6.1.6 Diazepines, oxazepines, thiazepines and oxepines  

6.1.7 Benzamides 

6.1.8 Lithium 

6.1.9 Other antipsychotics 

6.2 Anxiolytics 

6.2.1 Benzodiazepine derivatives 

6.2.2 Azaspirodecanedione derivatives 

6.3 Hypnotics and Sedatives 

6.3.1 Benzodiazepine derivatives 

6.3.2 Benzodiazepine related drugs 
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Κεθάλαιο 4 
 

Αποηελέζμαηα 

 

4.1  AGNES (Complete Linkage) 

4.2   G    (W   ‟        ) 

4.3  DIANA 

4.4  k-means 

4.5  PAM 

 

4.1  AGNES (Complete Linkage) 

 

Agglomerative Coefficient: 0.39 

 

Οη πίλαθεο ηωλ απνηειεζκάηωλ γηα ηηο 2 πξώηεο  πξνζπάζεηεο βξίζθνληαη ζην Παξάξηεκα Γ 

ηκήκαηα Γ.1 θαη Γ.2 αληίζηνηρα. 

 

1ε Πξνζπάζεηα: 

 

Αποκοπή: 0.85 

ςζηάδερ πος δημιοςπγήθηκαν: 27 

 

Ο αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ πνπ δεκηνπξγήζεθαλ ήηαλ πνιύ κεγάινο γη απηό δνθηκάζακε 

δηάθνξεο ηηκέο γηα ηελ απνθνπή. Όζν κεγαιύηεξε ήηαλ ε ηηκή, ηόζν κηθξόηεξνο ήηαλ ν 

αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ πνπ δεκηνπξγνύληαλ. 

 

2ε Πξνζπάζεηα: 

 

Αποκοπή: 0.958 

ςζηάδερ πος δημιοςπγήθηκαν: 5 

 

Σ‟ απηή ηελ πξνζπάζεηα έγηλαλ δηάθνξεο δνθηκέο κε ηελ ηηκή ηεο απνθνπήο έηζη ώζηε λα 

βξσ γηα πνηα ηηκή ζρεκαηίδνληαη 5 ζπζηάδεο. 
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Γενδπόγπαμμα 1
ηρ 

πποζπάθειαρ:  

 

σήμα 4.1.1 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν ANGES κε complete linkage θαη απνθνπή 0.85.  
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Γενδπόγπαμμα 2
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

 

σήμα 4.1.2 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν ANGES κε complete linkage θαη απνθνπή 0.958.  
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3ε Πξνζπάζεηα: 

 

Σηελ ηξίηε πξνζπάζεηα δώζακε θαηεπζείαλ ηνλ αξηζκό ησλ επηζπκεηώλ ζπζηάδσλ (5) θαη 

θπζηθά καο επέζηξεςε ηα ίδηα απνηειέζκαηα κε ηελ δεύηεξε πξνζπάζεηα.  

 

Πίνακαρ 4.1 Σπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε ηνλ αιγόξηζκν AGNES, 

complete linkage θαη αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε. 

 

Compound ID Cluster ID Category ID Compound ID Cluster ID Category ID 

ChemSpider_2068 1 1 ChemSpider_5332 2 4.1.4 

ChemSpider_3949 1 3 ChemSpider_5355 2 6.3.1 

ChemSpider_10442212 2 6.1.6 ChemSpider_5382 2 4.1.1 

ChemSpider_10442628 2 6.1.6 ChemSpider_5454 2 4.1.4 

ChemSpider_110575 2 1 ChemSpider_54790 2 6.1.9 

ChemSpider_129277 2 4.1.2 ChemSpider_54822 2 4.1.4 

ChemSpider_14410 2 6.1.3 ChemSpider_5533 2 6.3.2 

ChemSpider_15510 2 6.1.6 ChemSpider_56598 2 6.1.2 

ChemSpider_15520 2 6.1.5 ChemSpider_580849 2 6.1.4 

ChemSpider_2034 2 6.2.1 ChemSpider_9048 2 4.1.1 

ChemSpider_2074 2 6.1.7 ChemSpider_2006532 3 2 

ChemSpider_2075 2 4.1.1 ChemSpider_2157 3 2 

ChemSpider_2347 2 6.2.1 ChemSpider_3009 3 5.2 

ChemSpider_2383 2 6.2.2 ChemSpider_3328 3 5.3 

ChemSpider_2457 2 5.1 ChemSpider_393589 3 2 

ChemSpider_25043757 2 6.2.1 ChemSpider_4395710 3 3 

ChemSpider_2669 2 4.1.2 ChemSpider_4444479 3 1 

ChemSpider_2699 2 4.1.1 ChemSpider_4444507 3 1 

ChemSpider_2908 2 6.2.1 ChemSpider_4470631 3 1 
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ChemSpider_31017 2 6.1.5 ChemSpider_49179 3 2 

ChemSpider_3263 2 6.3.1 ChemSpider_5293368 3 1 

ChemSpider_3276 2 6.3.1 ChemSpider_54810 3 2 

ChemSpider_3438 2 6.1.3 ChemSpider_1385281

9 

4 4.2.1 

ChemSpider_3513 2 2 ChemSpider_1674059

5 

4 3 

ChemSpider_3568 2 4.1.1 ChemSpider_1999 4 1 

ChemSpider_3741 2 5.3 ChemSpider_2077 4 2 

ChemSpider_3779 2 6.1.1 ChemSpider_2289101 4 4.1.4 

ChemSpider_3821 2 6.2.1 ChemSpider_2312 4 2 

ChemSpider_4040 2 4.1.4 ChemSpider_2340731 4 1 

ChemSpider_4047 2 6.3.1 ChemSpider_3269 4 4.1.2 

ChemSpider_4060 2 4.1.4 ChemSpider_3871 4 4.1.1 

ChemSpider_4087 2 4.1.3 ChemSpider_4015 4 4.2.1 

ChemSpider_431 2 4.1.4 ChemSpider_4027 4 2 

ChemSpider_4445173 2 6.1.4 ChemSpider_4481878 4 4.1.2 

ChemSpider_4455 2 6.2.1 ChemSpider_4514937 4 2 

ChemSpider_4470984 2 6.1.4 ChemSpider_4534998 4 2 

ChemSpider_4585 2 6.1.2 ChemSpider_4663 4 3 

ChemSpider_4645 2 2 ChemSpider_4968 4 1 

ChemSpider_4757 2 6.1.1 ChemSpider_5530 4 6.3.2 

ChemSpider_4827 2 6.1.6 ChemSpider_61881 4 4.1.2 

ChemSpider_4895 2 6.1.9 ChemSpider_4354 5 2 

ChemSpider_5253 2 6.1.2 ChemSpider_4447672 5 5.3 
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Γενδπόγπαμμα 3
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

 
σήμα 4.1.3 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν ANGES κε complete linkage θαη αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε.  
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4.2  AGNES (Ward’s Method) 

 

 

Agglomerative coefficient:  0.69 

 

Οη πίλαθεο ηωλ απνηειεζκάηωλ γηα ηηο 2 πξώηεο  πξνζπάζεηεο βξίζθνληαη ζην Παξάξηεκα Γ 

ηκήκαηα Γ.3 θαη Γ.4 αληίζηνηρα. 

 

1ε Πξνζπάζεηα: 

 

Αποκοπή: 0.85 

 

Απιθμόρ ζςζηάδυν πος δημιοςπγήθηκαν: 38 

 

Ο αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ πνπ δεκηνπξγήζεθαλ ήηαλ πνιύ κεγάινο γη απηό δνθηκάζακε 

δηάθνξεο ηηκέο γηα ηελ απνθνπή. Όζν κεγαιύηεξε ήηαλ ε ηηκή, ηόζν κηθξόηεξνο ήηαλ ν 

αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ πνπ δεκηνπξγνύληαλ. 

 

 

 

2ε Πξνζπάζεηα: 

 

Αποκοπή: 1.37 

 

Απιθμόρ ςζηάδυν πος δημιοςπγήθηκαν: 5 

 

Σ‟ απηή ηελ πξνζπάζεηα έγηλαλ δηάθνξεο δνθηκέο κε ηελ ηηκή ηεο απνθνπήο έηζη ώζηε λα 

βξνύκε γηα πνηα ηηκή ζρεκαηίδνληαη 5 ζπζηάδεο. 
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Γενδπόγπαμμα 1
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

  

σήμα 4.2.1 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν ANGES κε Ward’s method θαη απνθνπή 0.85.  
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Γενδπόγπαμμα 2
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

 

σήμα 4.2.2 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν ANGES κε Ward’s method θαη απνθνπή 1.367  
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3ε Πξνζπάζεηα: 

 

Σηελ ηξίηε πξνζπάζεηα δώζακε θαηεπζείαλ ηνλ αξηζκό ησλ επηζπκεηώλ ζπζηάδσλ (5) θαη 

θπζηθά καο επέζηξεςε ηα ίδηα απνηειέζκαηα κε ηελ δεύηεξε πξνζπάζεηα. 

 

 

Πίνακαρ 4.2 Σπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε ηνλ αιγόξηζκν AGNES, Ward’s 

method θαη αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε. 

 

ChemSpider ID Cluster ID Category ID ChemSpider ID Cluster ID Category ID 

ChemSpider_16740595 1 3 ChemSpider_2699 3 4.1.1 

ChemSpider_2006532 1 2 ChemSpider_3568 3 4.1.1 

ChemSpider_2068 1 1 ChemSpider_3779 3 6.1.1 

ChemSpider_2074 1 6.1.7 ChemSpider_4040 3 4.1.4 

ChemSpider_2157 1 2 ChemSpider_4060 3 4.1.4 

ChemSpider_2457 1 5.1 ChemSpider_4445173 3 6.1.4 

ChemSpider_3009 1 5.2 ChemSpider_4470984 3 6.1.4 

ChemSpider_3328 1 5.3 ChemSpider_4585 3 6.1.2 

ChemSpider_3513 1 2 ChemSpider_4757 3 6.1.1 

ChemSpider_3741 1 5.3 ChemSpider_4827 3 6.1.6 

ChemSpider_393589 1 2 ChemSpider_5253 3 6.1.2 

ChemSpider_3949 1 3 ChemSpider_5382 3 4.1.1 

ChemSpider_4354 1 2 ChemSpider_5454 3 4.1.4 

ChemSpider_4395710 1 3 ChemSpider_56598 3 6.1.2 

ChemSpider_4444479 1 1 ChemSpider_580849 3 6.1.4 

ChemSpider_4444507 1 1 ChemSpider_9048 3 4.1.1 

ChemSpider_4447672 1 5.3 ChemSpider_110575 4 1 

ChemSpider_4470631 1 1 ChemSpider_13852819 4 4.2.1 

ChemSpider_4514937 1 2 ChemSpider_1999 4 1 
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ChemSpider_4534998 1 2 ChemSpider_2077 4 2 

ChemSpider_4645 1 2 ChemSpider_2289101 4 4.1.4 

ChemSpider_4663 1 3 ChemSpider_2312 4 2 

ChemSpider_4895 1 6.1.9 ChemSpider_2340731 4 1 

ChemSpider_49179 1 2 ChemSpider_3269 4 4.1.2 

ChemSpider_5293368 1 1 ChemSpider_3871 4 4.1.1 

ChemSpider_54632 1 2 ChemSpider_4015 4 4.2.1 

ChemSpider_54810 1 2 ChemSpider_4027 4 2 

ChemSpider_5530 1 6.3.2 ChemSpider_431 4 4.1.4 

ChemSpider_5533 1 6.3.2 ChemSpider_4481878 4 4.1.2 

ChemSpider_2034 2 6.2.1 ChemSpider_4968 4 1 

ChemSpider_2347 2 6.2.1 ChemSpider_54822 4 4.1.4 

ChemSpider_25043757 2 6.2.1 ChemSpider_61881 4 4.1.2 

ChemSpider_2908 2 6.2.1 ChemSpider_129277 5 4.1.2 

ChemSpider_3263 2 6.3.1 ChemSpider_14410 5 6.1.3 

ChemSpider_3276 2 6.3.1 ChemSpider_15520 5 6.1.5 

ChemSpider_3821 2 6.2.1 ChemSpider_2383 5 6.2.2 

ChemSpider_4047 2 6.3.1 ChemSpider_2669 5 4.1.2 

ChemSpider_4455 2 6.2.1 ChemSpider_31017 5 6.1.5 

ChemSpider_5355 2 6.3.1 ChemSpider_3438 5 6.1.3 

ChemSpider_10442212 3 6.1.6 ChemSpider_4087 5 4.1.3 

ChemSpider_10442628 3 6.1.6 ChemSpider_5332 5 4.1.4 

ChemSpider_15510 3 6.1.6 ChemSpider_54790 5 6.1.9 

ChemSpider_2075 3 4.1.1    
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Γενδπόγπαμμα 3
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

 

σήμα 4.2.3 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν ANGES κε Ward’s method θαη αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε.   
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4.3  DIANA 

 

 

Divisive Coefficient: 0.38 

 

Οη πίλαθεο ηωλ απνηειεζκάηωλ γηα ηηο 2 πξώηεο  πξνζπάζεηεο βξίζθνληαη ζην Παξάξηεκα Γ 

ηκήκαηα Γ.5 θαη Γ.6 αληίζηνηρα. 

 

 

 

 

1ε Πξνζπάζεηα:  

 

 

Αποκοπή: 0.85 

ςζηάδερ πος δημιοπγήθηκαν: 37 

 

 

 

 

2ε Πξνζπάζεηα: 

 

Αποκοπή: 0.958 

Απιθμόρ ζςζηάδυν πος δημιοςπγήθηκαν: 5 
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Γενδπόγπαμμα 1
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

 
σήμα 4.3.1 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν DIANA θαη απνθνπή ίζε κε 0.85   
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Γενδπόγπαμμα 2
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

 

σήμα 4.3.2 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν DIANA θαη απνθνπή ίζε κε 0.958   
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3ε Πξνζπάζεηα:  

 

 

Σηελ ηξίηε πξνζπάζεηα δώζακε θαηεπζείαλ ηνλ αξηζκό ησλ επηζπκεηώλ ζπζηάδσλ (5) θαη 

θπζηθά καο επέζηξεςε ηα ίδηα απνηειέζκαηα κε ηελ δεύηεξε πξνζπάζεηα. 

 

 

Πίνακαρ 4.3 Σπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε ηνλ αιγόξηζκν DIANA, κε 

αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε. 

 

Compound ID Cluster ID Category ID Compound ID Cluster ID Category ID 

ChemSpider_3949 1 3 ChemSpider_5332 2 4.1.4 

ChemSpider_10442212 2 6.1.6 ChemSpider_5355 2 6.3.1 

ChemSpider_10442628 2 6.1.6 ChemSpider_5382 2 4.1.1 

ChemSpider_110575 2 1 ChemSpider_5454 2 4.1.4 

ChemSpider_129277 2 4.1.2 ChemSpider_54632 2 2 

ChemSpider_14410 2 6.1.3 ChemSpider_54790 2 6.1.9 

ChemSpider_15510 2 6.1.6 ChemSpider_54810 2 2 

ChemSpider_15520 2 6.1.5 ChemSpider_5533 2 6.3.2 

ChemSpider_2034 2 6.2.1 ChemSpider_56598 2 6.1.2 

ChemSpider_2074 2 6.1.7 ChemSpider_580849 2 6.1.4 

ChemSpider_2075 2 4.1.1 ChemSpider_61881 2 4.1.2 

ChemSpider_2077 2 2 ChemSpider_9048 2 4.1.1 

ChemSpider_2347 2 6.2.1 ChemSpider_2006532 3 2 

ChemSpider_2383 2 6.2.2 ChemSpider_3009 3 5.2 

ChemSpider_25043757 2 6.2.1 ChemSpider_3328 3 5.3 

ChemSpider_2669 2 4.1.2 ChemSpider_4395710 3 3 

ChemSpider_2699 2 4.1.1 ChemSpider_4444479 3 1 

ChemSpider_2908 2 6.2.1 ChemSpider_4470631 3 1 

ChemSpider_31017 2 6.1.5 ChemSpider_49179 3 2 
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ChemSpider_3263 2 6.3.1 ChemSpider_5293368 3 1 

ChemSpider_3276 2 6.3.1 ChemSpider_13852819 4 4.2.1 

ChemSpider_3438 2 6.1.3 ChemSpider_16740595 4 3 

ChemSpider_3513 2 2 ChemSpider_1999 4 1 

ChemSpider_3568 2 4.1.1 ChemSpider_2068 4 1 

ChemSpider_3741 2 5.3 ChemSpider_2157 4 2 

ChemSpider_3779 2 6.1.1 ChemSpider_2289101 4 4.1.4 

ChemSpider_3821 2 6.2.1 ChemSpider_2312 4 2 

ChemSpider_393589 2 2 ChemSpider_2340731 4 1 

ChemSpider_4040 2 4.1.4 ChemSpider_2457 4 5.1 

ChemSpider_4047 2 6.3.1 ChemSpider_3269 4 4.1.2 

ChemSpider_4060 2 4.1.4 ChemSpider_3871 4 4.1.1 

ChemSpider_4087 2 4.1.3 ChemSpider_4015 4 4.2.1 

ChemSpider_431 2 4.1.4 ChemSpider_4027 4 2 

ChemSpider_4444507 2 1 ChemSpider_4481878 4 4.1.2 

ChemSpider_4445173 2 6.1.4 ChemSpider_4514937 4 2 

ChemSpider_4455 2 6.2.1 ChemSpider_4534998 4 2 

ChemSpider_4470984 2 6.1.4 ChemSpider_4663 4 3 

ChemSpider_4585 2 6.1.2 ChemSpider_4968 4 1 

ChemSpider_4645 2 2 ChemSpider_54822 4 4.1.4 

ChemSpider_4757 2 6.1.1 ChemSpider_5530 4 6.3.2 

ChemSpider_4827 2 6.1.6 ChemSpider_4354 5 2 

ChemSpider_4895 2 6.1.9 ChemSpider_4447672 5 5.3 

 

ChemSpider_5253 2 6.1.2    
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Γενδπόγπαμμα 3
ηρ

 πποζπάθειαρ: 

. 

σήμα 4.3.3 Γελδξόγξακκα πνπ δείρλεη ηελ ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε 

ηνλ αιγόξηζκν DIANA θαη αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε.   
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4.4  k-means 

 

Απιθμόρ ςζηάδυν κ: 5 

Ολική Σεηπαγυνική Απόζηαζη μεηαξύ ζηοισείυν μιαρ ζςζηάδαρ: 475.15 

 

 

Πίνακαρ 4.4 Σπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε ηνλ αιγόξηζκν k-means, κε 

αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε. 

 

Compound ID Cluster ID Category ID Compound ID Cluster ID Category ID 

ChemSpider_13852819 1 4.2.1 ChemSpider_4470984 2 6.1.4 

ChemSpider_16740595 1 3 ChemSpider_4585 2 6.1.2 

ChemSpider_1999 1 1 ChemSpider_4757 2 6.1.1 

ChemSpider_2068 1 1 ChemSpider_4827 2 6.1.6 

ChemSpider_2074 1 6.1.7 ChemSpider_5253 2 6.1.2 

ChemSpider_2077 1 2 ChemSpider_5382 2 4.1.1 

ChemSpider_2157 1 2 ChemSpider_5454 2 4.1.4 

ChemSpider_2289101 1 4.1.4 ChemSpider_56598 2 6.1.2 

ChemSpider_2312 1 2 ChemSpider_580849 2 6.1.4 

ChemSpider_2340731 1 1 ChemSpider_9048 2 4.1.1 

ChemSpider_2457 1 5.1 ChemSpider_110575 3 1 

ChemSpider_3009 1 5.2 ChemSpider_129277 3 4.1.2 

ChemSpider_3269 1 4.1.2 ChemSpider_14410 3 6.1.3 

ChemSpider_3328 1 5.3 ChemSpider_15520 3 6.1.5 

ChemSpider_3513 1 2 ChemSpider_2383 3 6.2.2 

ChemSpider_3741 1 5.3 ChemSpider_2669 3 4.1.2 

ChemSpider_3871 1 4.1.1 ChemSpider_31017 3 6.1.5 

ChemSpider_3949 1 3 ChemSpider_3438 3 6.1.3 

ChemSpider_4015 1 4.2.1 ChemSpider_4087 3 4.1.3 
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ChemSpider_4027 1 2 ChemSpider_4895 3 6.1.9 

ChemSpider_431 1 4.1.4 ChemSpider_5332 3 4.1.4 

ChemSpider_4354 1 2 ChemSpider_54632 3 2 

ChemSpider_4395710 1 3 ChemSpider_54790 3 6.1.9 

ChemSpider_4447672 1 5.3 ChemSpider_5533 3 6.3.2 

ChemSpider_4481878 1 4.1.2 ChemSpider_2006532 4 2 

ChemSpider_4514937 1 2 ChemSpider_4444479 4 1 

ChemSpider_4534998 1 2 ChemSpider_4470631 4 1 

ChemSpider_4645 1 2 ChemSpider_49179 4 2 

ChemSpider_4663 1 3 ChemSpider_5293368 4 1 

ChemSpider_4968 1 1 ChemSpider_2034 5 6.2.1 

ChemSpider_54822 1 4.1.4 ChemSpider_2347 5 6.2.1 

ChemSpider_5530 1 6.3.2 ChemSpider_25043757 5 6.2.1 

ChemSpider_61881 1 4.1.2 ChemSpider_2908 5 6.2.1 

ChemSpider_10442212 2 6.1.6 ChemSpider_3263 5 6.3.1 

ChemSpider_10442628 2 6.1.6 ChemSpider_3276 5 6.3.1 

ChemSpider_15510 2 6.1.6 ChemSpider_3821 5 6.2.1 

ChemSpider_2075 2 4.1.1 ChemSpider_393589 5 2 

ChemSpider_2699 2 4.1.1 ChemSpider_4047 5 6.3.1 

ChemSpider_3568 2 4.1.1 ChemSpider_4444507 5 1 

ChemSpider_3779 2 6.1.1 ChemSpider_4455 5 6.2.1 

ChemSpider_4040 2 4.1.4 ChemSpider_5355 5 6.3.1 

ChemSpider_4060 2 4.1.4 ChemSpider_54810 5 2 

ChemSpider_4445173 2 6.1.4    
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Γπαθική αναπαπάζηαζη k-means: 

 

σήμα 4.4 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ζπζηαδνπνίεζεο ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ κε ηνλ 

αιγόξηζκν k-means θαη κε αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε.  
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4.5  PAM 

 

average silhouette width: 0.049 , Απιθμόρ medoids: 5 

Medoids: 

Compound ID Category ID 

ChemSpider_4027 2 

ChemSpider_3821 6.2.1 

ChemSpider_4534998 2 

ChemSpider_3568 4.1.1 

ChemSpider_580849 6.1.4 
 

Πίνακαρ 4.5 Σπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ καο κε ηνλ αιγόξηζκν PAM, κε αξηζκό 

ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε. 

Compound ID Cluster ID Category ID Compound ID Cluster ID Category ID 

ChemSpider_1999 1 1 ChemSpider_4968 3 1 

ChemSpider_2068 1 1 ChemSpider_5293368 3 1 

ChemSpider_2289101 1 4.1.4 ChemSpider_5530 3 6.3.2 

ChemSpider_2312 1 2 ChemSpider_10442212 4 6.1.6 

ChemSpider_2340731 1 1 ChemSpider_2074 4 6.1.7 

ChemSpider_3269 1 4.1.2 ChemSpider_2157 4 2 

ChemSpider_3949 1 3 ChemSpider_2383 4 6.2.2 

ChemSpider_4027 1 2 ChemSpider_2699 4 4.1.1 

ChemSpider_4481878 1 4.1.2 ChemSpider_3568 4 4.1.1 

ChemSpider_4645 1 2 ChemSpider_3779 4 6.1.1 

ChemSpider_4663 1 3 ChemSpider_4040 4 4.1.4 

ChemSpider_54822 1 4.1.4 ChemSpider_4060 4 4.1.4 

ChemSpider_2034 2 6.2.1 ChemSpider_4585 4 6.1.2 

ChemSpider_2077 2 2 ChemSpider_4757 4 6.1.1 

ChemSpider_2347 2 6.2.1 ChemSpider_5253 4 6.1.2 

ChemSpider_2457 2 5.1 ChemSpider_5382 4 4.1.1 

ChemSpider_25043757 2 6.2.1 ChemSpider_5454 4 4.1.4 
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ChemSpider_2908 2 6.2.1 ChemSpider_56598 4 6.1.2 

ChemSpider_3263 2 6.3.1 ChemSpider_9048 4 4.1.1 

ChemSpider_3276 2 6.3.1 ChemSpider_10442628 5 6.1.6 

ChemSpider_3513 2 2 ChemSpider_110575 5 1 

ChemSpider_3821 2 6.2.1 ChemSpider_129277 5 4.1.2 

ChemSpider_4047 2 6.3.1 ChemSpider_14410 5 6.1.3 

ChemSpider_431 2 4.1.4 ChemSpider_15510 5 6.1.6 

ChemSpider_4455 2 6.2.1 ChemSpider_15520 5 6.1.5 

ChemSpider_5355 2 6.3.1 ChemSpider_2075 5 4.1.1 

ChemSpider_54810 2 2 ChemSpider_2669 5 4.1.2 

ChemSpider_13852819 3 4.2.1 ChemSpider_31017 5 6.1.5 

ChemSpider_16740595 3 3 ChemSpider_3438 5 6.1.3 

ChemSpider_2006532 3 2 ChemSpider_3741 5 5.3 

ChemSpider_3009 3 5.2 ChemSpider_393589 5 2 

ChemSpider_3328 3 5.3 ChemSpider_4087 5 4.1.3 

ChemSpider_3871 3 4.1.1 ChemSpider_4445173 5 6.1.4 

ChemSpider_4015 3 4.2.1 ChemSpider_4470984 5 6.1.4 

ChemSpider_4354 3 2 ChemSpider_4827 5 6.1.6 

ChemSpider_4395710 3 3 ChemSpider_4895 5 6.1.9 

ChemSpider_4444479 3 1 ChemSpider_5332 5 4.1.4 

ChemSpider_4444507 3 1 ChemSpider_54632 5 2 

ChemSpider_4447672 3 5.3 ChemSpider_54790 5 6.1.9 

ChemSpider_4470631 3 1 ChemSpider_5533 5 6.3.2 

ChemSpider_4514937 3 2 ChemSpider_580849 5 6.1.4 

ChemSpider_4534998 3 2 ChemSpider_61881 5 4.1.2 

ChemSpider_49179 3 2    
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Γπαθική Αναπαπάζηαζη PAM: 

 

 

 
σήμα 4.5 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ζπζηαδνπνίεζεο ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλωλ κε ηνλ 

αιγόξηζκν PAM θαη κε αξηζκό ζπζηάδωλ ίζν κε πέληε.  
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4.6  Κύπια Υαπακηηπιζηικά ςζηάδυν 

 

 

Δπηιέμακε ηηο 5 θαιύηεξεο ζπζηαδνπνηήζεηο θαη βξήθακε κε ηελ βνήζεηα γξαθηθώλ 

παξαζηάζεσλ, πνηα ραξαθηεξηζηηθά (από ηα 1024) είραλ ηα πεξηζζόηεξα compounds 

(>=50% ησλ compounds) ζε θάζε ζπζηάδα. Τα απνηειέζκαηα παξνπζηάδνληαη ζηνλ πην 

θάησ πίλαθα: 

Οη γξαθηθέο παξαζηάζεηο ησλ απνηειεζκάησλ βξίζθνληαη ζην Παξάξηεκα Γ 

 

 

Πίνακαρ 4.6 Κνηλά ραξαθηεξηζηηθά compounds πνπ βξίζθνληαη ζηελ ίδηα ζπζηάδα 

 

ΑΛΓΟΡΙΘΜΟΣ ΣΥΣΤΑΔΑ ΜΕΓΕΘΟΣ ΚΟΙΝΑ ΦΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΑ 

AGNES (Complete) 1 2 F1, F3, F6, F412 

AGNES (Complete) 2 51 F1, F3, F5, F19,  F366, F533, F547,  F599, 
F700, F793, F823, F826, F892, F944, 
F1017 

AGNES (Complete) 3 12 F2,  F3, F4, F5, F26, F34, F63,  F351,  
F501,  F628, F646,  F665, F794, F828,  
F859,  F928, F1018, F1019 

AGNES (Complete) 4 18 F1 

AGNES (Complete) 5 2 F1, F2, F613, F651, F807 

AGNES (Ward’s) 1 29 F1, F2, F3, F5, F62,  F429, F793, F994, 
F1017 

AGNES (Ward’s) 2 10 F1,F3, F5, F9, F52, F86, F153,  F350, 
F429, F499, F533, F571, F599, F700, 
F826, F892, F937, F994, F1017, F1018 

AGNES (Ward’s) 3 20 F1, F3, F5, F19, F60, F212, F429, F533, 
F547, F522, F599,  F823, F994, F1017 

AGNES (Ward’s) 4 16 F1, F3, F5, F20,  F371, F429,  F533, F599, 
F793, F822, F994, F1017 

AGNES (Ward’s) 5 10 F1, F3, F5, F9, F19,  F224, F277, F350, 
F366, F429,  F533, F547, F567, F672, 
F700, F793, F823, F826, F892, F921, 
F994, F1017 

DIANA 1 1 - 
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DIANA 2 54 F1, F3, F5, F9,F19, F350,  F429, F533, 
F547, F599,  F700, F793,  F823, F892, 
F997, F1017 

DIANA 3 8 F1, F3, F4, F62, F380,  F500, F627, F645, 
F664, F708, F758, F793, F813, F827, 
F858,  F1017, F1018 

DIANA 4 20 F1, F3, F5, F20, F62,  F371, F429,  F533, 
F599, F822, F827, F994, F1017 

DIANA 5 2 F1, F2, F3, F613, F651, F807 

k-means 1 33 F1, F3, F5,F62, F371, F429, F533,  F599, 
F822, F994, F1017 

k-means 2 20 F1, F3, F5, F19, F60, F212, F429, F533, 
F547, F552, F599, F823, F994, F1017 

k-means 3 14 F1, F3, F5, F9, F19, F350, F366, F429, 
F533, F547, F567, F672, F700,  F793, 
F723, F826, F892, F1017 

k-means 4 5 F1, F3,F4, F62,  F114, F380, F419, F500, 
F627, F645, F664, F668, F708, F714, 
F758, F793, F813, F815, F817, F827, 
F858, F912, F1017, F1018 

k-means 5 13 F1, F3, F5, F7, F9,  F62, F52, F86,  F153, 
F350, F429, F499, F533, F571, F599,  
F700, F892, F937, F994, F1017, F1018 

PAM 1 12 F1, F3, F5, F20, F60, F62, F371, F429, 
F533, F807, F822,  F967, F994, F1017 

PAM 2 15 F1,F3, F5, F9, F52, F86, F153, F350, 
F429, F499, F533, F571, F599,  F700, 
F709, F826,  F892, F937, F994, F1017, 
F1018 

PAM 3 19 F1, F3, F5, F62, F793, F827,  F1017 

PAM 4 16 F1, F3, F5, F19, F60, F62, F212, F366, 
F392, F429, F547, F552, F599, F793, 
F807, F823, F994, F1017, F1022 

PAM 5 23 F1, F3, F5, F7, F9, F19, F350, F366, F429, 
F533, F547, F599, F672, F700, F793, 
F823, F826, F892, F994, F1017 
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4.7  Αξιολόγηζη ςζηαδοποίηζηρ 

 

Υπάξρνπλ δηάθνξεο κεηξηθέο γηα ηελ δηαηίκεζε θαη ηελ επηθύξσζε ησλ απνηειεζκάησλ 

αιιά εδώ ζα επηθεληξσζνύκε ζηηο εζωηεπικέρ μεηπήζειρ θαη ζε κηα μερσξηζηή εθδνρή 

ηνπο ηηο μεηπήζειρ ζηαθεπόηηηαρ. 

 

4.7.1  Δζυηεπικέρ Μεηπήζειρ 

 

Οη εζσηεξηθέο κεηξήζεηο (internal measures) ρξεζηκνπνηνύλ κόλν ην ζύλνιν δεδνκέλσλ 

θαη ηε ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζαλ είζνδν θαη ρξεζηκνπνηνύλ εγγελείο πιεξνθνξίεο γηα λα 

εθηηκήζνπλ ηελ πνηόηεηα ησλ δεδνκέλσλ σο πξνο ηελ ζπκπύθλσζε (compactness), ηε 

δηαρσξηζηκόηεηα (separation )θαη ηελ ζπλεθηηθόηεηα (connectedness). Η ζπλεθηηθόηα 

ζρεηίδεηαη κε ην αλ ηα ζηνηρεία είλαη ηνπνζεηεκέλα ζηελ ίδηα ζπζηάδα κε ηνπο 

θνληηλόηεξνπο «γείηνλεο» ηνπο θαη απηό κεηξηέηαη κε ηελ ζπλδεζηκόηεηα (connectivity). Η 

ζπκπύθλσζε εθηηκά ηελ νκνηνγέλεηα κηαο ζπζηάδαο ρξεζηκνπνηώληαο ηελ εζσηεξηθή 

δηαζπνξά ελώ ε δηαρσξηζηκόηεηα πνζνηηθνπνηεί ηνλ βαζκό δηαρσξηζκνύ κεηαμύ ησλ 

ζπζηάδσλ (ζπλήζσο κεηξώληαο ηελ απόζηαζε κεηαμύ ησλ θέληξσλ ησλ ζπζηάδσλ). Η 

ζπκπύθλσζε θαη ε δηαρσξηζηκόηεηα αληηπξνζσπεύνπλ αληίζεηεο ηάζεηο θαζώο ε 

ζπκπύθλσζε απμάλεηαη κε ηνλ αξηζκό ησλ ζπζηάδσλ ελώ ε δηαρσξηζηκόηεηα κεηώλεηαη. Οη 

ζύγρξνλεο κεζόδνη όπσο είλαη ν δείθηεο Dunn (Dunn index) θαη ην πιάηνο ζηινπέηαο 

(silhouette width)  ζπλδπάδνπλ απηέο ηηο δύν κεηξήζεηο [18].   

 

 

Σπλδεζηκόηεηα: 

 

Αο ππνζέζνπκε όηη ην Ν είλαη ν ζπλνιηθόο αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ (γξακκέο) ζε έλα 

ζύλνιν δεδνκέλσλ θαη Μ είλαη ν ν αξηζκόο ησλ ραξαθηεξηζηηθώλ (ζηήιεο) ηνπο. Οξίδνπκε 

ην    ( ) σο ηνσ j-νζηό θνληηλόηεξν γείηνλα ηνπ ζηνηρείνπ i, θαη δίλνπκε ζην       ( )  ηελ 

ηηκή 0 αλ ην i θαη j βξίζθνληαη ζηελ ίδηα ζπζηάδα ή αιιηώο ηελ ηηκή  
 

 
 . Τόηε ε ζύνδεζη 

ηεο ζπζηαδνπνίεζε   *          } κε Ν ζηνηρεία θαη k ζπζηάδεο νξίδεηαη σο εμήο: 

 

    ( )  ∑∑       ( )

 

   

 

   

 

 

Όπνπ L είλαη ε παξάκεηξνο πνπ δίλεη ηνλ αξηζκό ησλ θνληηλόηεξσλ γεηηόλσλ. Η ηηκέο πνπ 

παίξλεη ε ζπλδεζηκόηεηα θπκαίλνληαη αππό ην 0 κέρξη ην   θαη ηδαληθά ε ηηκή ηεο ζα 

πξέπεη λα είλαη όζν ην δπλαηόλ κηθξόηεξε [18].  
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Πιάηνο ζηινπέηαο: 

Τν πιάηνο ζηινπέηαο είλαη ν κέζνο όξνο ηεο θάζε ηηκήο ηεο ζηινπέηαο όισ ησλ ζηνηρείσλ 

θαη κεηξάεη ηνλ βαζκό εκπηζηνζύλεο ηεο αλάζεζεο ελόο ζηνηρείνπ ζε κία ζπζηάδα. 

Οξίδεηαη σο εμήο [39]:  

 ( )  
     

    (     )
 

 

Όπος: 

    ε κέζε απόζηαζε κεηαμύ ηνπ ζηνηρείνπ i θαη ησλ άιισλ ζηνηρείσλ ηεο ζπζηάδαο ζηελ 

νπνία αλήθεη 

   ε κέζε απόζηαζε κεηαμύ ηνπ ζηνηρείνπ i θαη ησλ ζηνηρείσλ ηεο ζπζηάδαο πνπ απνηειεί 

ηνλ θνληηλόηεξν γείηνλα ηνπ i. Ο θνληηλόηεξνο γείηνλαο ηνπ i ππνινγίδεηαη σο εμήο:  

1. Οξίδνπκε C κηα νπνηαδήπνηε ζπζηάδα θαη d(i,C) ηελ κέζε απόζηαζε ηνπ i από όια 

ηα ζηνηρεία ηεο ζπζηάδαο C. 

2. Υπνινγίδνπκε ην d(i,C) γηα όιεο ηηο ζπζηάδεο εθηόο απηήο πνπ αλήθεη ην i θαη 

βξίζθνπκε απηή ηε ζπζηάδα γηα ηελ νπνία ην d(i,C) είλαη ειάρηζην. Απηή ε 

ζπζηάδα απνηειεί ηνλ θνληηλόηεξν γείηνλα ηνπ i. 

To s(i) παίπνει ηιμέρ από ηο 1 μέσπι ηο -1 και μεηαθπάζεηαι ωρ ακολούθωρ: 

s(i)=1 ην    είλαη πνιύ κηθξόηεξν από ην    άξα ην i έρεη αλαηεζεί ζηε ζσζηή ζπζηάδα. 

Γειαδή ε δεύηεξε θαιύηεξε ζπζηάδα (ν θνληηλόηεξνο γείηνλαο ηνπ  ) δελ είλαη ηόζν θαιή 

όζν ε ζπζηάδα πνπ έρεη αλαηεζεί ην i. 

s(i)=0   ην    θζη ην    είλαη πεξίπνπ ίζα. Άξα δελ είλαη μεθάζαξν θαηά πόζν ην i ζα 

έπξεπε λα αλαηεζεί ζηνλ θνληηλόηεξν ηνπ γείηνλα ή ζηε ζπζηάδα πνπ βξίθεηαη.  

s(i)=-1 ην i έρεη ιαλζαζκέλα αλαηεζεί ζηελ ζπζηάδα ζηελ νπνία βξίζθεηαη θαζώο ην    

είλαη πνιύ κεγαιύηεξν από ην   γεγνλόο πνπ δείρλεη όηη ε κέζε απόζηαζε ηνπ ζηνηρείνπ i 

από ηα ζηνηρεία ηεο δηθήο ηνπ ζπζηάδαο είλαη κεγαιύηεξε από ηα ζηνηρεία ηνπ 

θνληηλόηεξνπ ηνπ γείηνλα. 
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Γείθηεο Dunn 

O δείθηεο Dunn είλαη ν ιόγνο ηεο κηθξόηεξεο απόζηαζεο κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ πνπ δελ 

αλήθνπλ ζηελ ίδηα ζπζηάδα πξνο ηελ κεγαιύηεξε απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ πνπ 

αλήθνπλ ζηελ ίδηα ζπζηάδα.  Υπνινγίδεηαη σο εμήο [17]: 

 ( )  
   

             
(    
         

    (   ))

   
    

    (  )
 

Όπος: 

    (  ) ε κέγηζηε απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ ηεο ζπζηάδαο     

Παίξλεη ηηκέο από κεδέλ κέρξη   θαη όζν κεγαιύηεξε είλαη ε ηηκή πνπ παίξλεη, ηόζν 

θαιύηεξε είλαη ε ζπζηαδνπνίεζε. 
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Γξαθηθή Αλαπαξάζηαζε απόδνζεο αιγνξίζκσλ σο πξνο ηηο εζσηεξηθέο κεηξήζεηο 

Τξέρνληαο θάπνηα R scripts (Παξάξηεκα Β ηκήκα Β.6) βιέπνπκε γξαθηθά πσο ν θαζέλαο 

από ηνπο ηέζζεξηο αιγόξηζκνπο απνδίδεη σο πξνο ηηο ηξεηο πξναλαθεξζείζεο εζσηεξηθέο 

κεηξήζεηο γηα 5, 6, 7 θαη 8 ζπζηάδεο. 

 

 

 

 

σήμα 4.7.1.1 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ηεο απόδνζεο ηωλ 4 αιγνξίζκωλ ωο πξνο ηελ 

ζπλδεζηκόηεηα γηα αξηζκό ζπζηάδωλ από 5 κέρξη 8. 
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σήμα 4.7.1.2 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ηεο απόδνζεο ηωλ 4 αιγνξίζκωλ ωο πξνο ηνλ δείθηε 

Dunn γηα αξηζκό ζπζηάδωλ από 5 κέρξη 8. 
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σήμα 4.7.1.3 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ηεο απόδνζεο ηωλ 4 αιγνξίζκωλ ωο πξνο ην πιάηνο 

ζηινπέηαο γηα αξηζκό ζπζηάδωλ από 5 κέρξη 8. 
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Όηαλ ε ζύγθξηζε απηή γίλεηαη κε ηνλ αιγόξηζκν AGNES (complete) ε ζεηξά απόδνζεο 

ζηηο ηξεηο κεηξήζεηο δελ αιιάδεη, απιώο αιιάδνπλ νη ηηκέο πνπ παίξλεη ν αιγόξηζκνο 

AGNES ζηηο ηξεηο απηέο κεηξήζεηο όπσο θαίλεηαη ζηηο πην θάησ γξαθηθέο παξαζηάζεηο: 

Έρνληαο απηά ηα ζηνηρεία κπνξνύκε λα θαηαιήμνπκε ζηα αθόινπζα ζπκπεξάζκαηα: 

 

σήμα 4.7.1.4 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ηεο απόδνζεο ηωλ 4 αιγνξίζκωλ ωο πξνο ηελ 

ζπλδεζηκόηεηα γηα αξηζκό ζπζηάδωλ από 5 κέρξη 8. 
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σήμα 4.7.1.5 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ηεο απόδνζεο ηωλ 4 αιγνξίζκωλ ωο πξνο ηνλ δείθηε 

Dunn γηα αξηζκό ζπζηάδωλ από 5 κέρξη 8. 
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σήμα 4.7.1.6 Γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ηεο απόδνζεο ηωλ 4 αιγνξίζκωλ ωο πξνο ην πιάηνο 

ζηινπέηαο γηα αξηζκό ζπζηάδωλ από 5 κέρξη 8. 
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4.7.2  Μεηπήζειρ ηαθεπόηηηαρ 

 

Οη κεηξήζεηο ζηαζεξόηεηαο (stability measures) αμηνινγνύλ ηελ ζπλνρή ηεο 

ζπζηαδνπνίεζεο ζπγθξίλνληαο ηα απνηειέζκαηα από ηελ ζπζηαδνπνίεζε νιόθιεξνπ ηνπ 

ζπλόινπ δεδνκέλσλ κε ηηο ζπζηαδνπνηήζεηο ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ αθαηξώληαο κία 

ζηήιε θάζε θνξά. Απηέο νη κεηξήζεηο ιεηηνπξγνύλ πνιύ θαιά ζε πεξηπηώζεηο όπνπ ηα 

δεδνκέλα έρνπλ πςειή ζπζρέηηζε. Οη κεηξήζεηο απηέο είλαη: ην κέζν πνζνζηό κε 

επηθάιπςεο (APN – Average Proportion of Non-overlap), ε κέζε απόζηαζε (AD – 

Average Distance), ε κέζε απόζηαζε κεηαμύ ησλ κέζσλ (ADM – Average Distance 

between Means) θαη ν ζπληειεζηήο θέξδνπο (FOM – Figure of Merit).  

Όζν πην κηθξέο ηηκέο έρνπλ νη πην πάλσ κεηξήζεηο ηόζν πην θαιή είλαη ε ζπζηαδνπνίεζε 

πνπ έρεη γίλεη. Δπεηδή όκσο γηα λα ιεθζνύλ απηέο νη κεηξήζεηο πξέπεη λα γίλεη 

ζπζηαδνπνίεζε ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ καο πνιιέο θνξέο (κία γηα θάζε ζηήιε πνπ 

αθαηξείηαη), απαηηείηαη κεγάιε ππνινγηζηηθή ηζρύο. Γη απηό ηνλ ιόγν δελ ήηαλ δπλαηή ε 

ιήςε απηώλ ησλ κεηξήζεσλ γηα ηνπο ζθνπνύο ηεο εξγαζίαο απηήο [18]. 

 

 

4.7.3  Ομοιόηηηα Μεηαξύ ςζηαδοποιήζευν 

 

Γηα 2 ζπζηαδνπνηήζεηο ηνπ ίδηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ ππνινγίδνπκε κε κηα ζπλάξηεζε ηεο 

R (Παξάξηεκα Β, Β.6) ηελ νκνηόηεηα κεηαμύ ηνπο ππνινγίδνληαο πξώηα έλαλ 2x2 πίλαθα 

κε ηα αθόινπζα 4 θειηά [38]:  

n_11: ν αξηζκόο ησλ δεπγώλ ησλ ζηνηρείσλ πνπ βξίζθνληαη ζηελ ίδηα ζπζηάδα θαη ζηηο δύν 

ζπζηαδνπνηήζεηο 

n_10: ν αξηζκόο ησλ δεπγώλ ησλ ζηνηρείσλ πνπ βξίζθνληαη ζηελ ίδηα ζπζηάδα ζηελ πξώηε 

ζπζηαδνπνίεζε αιιά ζε δηαθνξεηηθή ζπζηάδα ζηελ δεύηεξε ζπζηαδνπνίεζε 

n_01: ν αξηζκόο ησλ δεπγώλ ησλ ζηνηρείσλ πνπ βξίζθνληαη ζε δηαθνξεηηθή ζπζηάδα ζηελ 

πξώηε ζπζηαδνπνίεζε αιιά ζηελ ίδηα ζπζηάδα ζηελ δεύηεξε ζπζηαδνπνίεζε 

n_00: ν αξηζκόο ηλ δεπγώλ ησλ ζηνηρείσλ όπνπ δελ βξίζθνληαη ζηελ ίδηα ζπζηάδα ζε θακία 

από ηηο δύν ζπζηαδνπνηήζεηο. 

 

H νκνηόηεηα (κε ηελ ρξήζε απηνύ ηνπ πίλαθα) κπνξεί λα ππνινγηζηεί κε ηνλ δείθηε Rand 

θαη Jaccard. 

 

Γείθηεο Rand   
         

                   
   

 

Γείθηεο Jaccard  
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Οκνηόηεηα απνηειέζκαηνο αιγνξίζκσλ ζύκθσλα κε ηνλ δείθηε Jaccard 

 

Πίνακαρ 4.7.3.1 Πνζνζηό νκνηόηεηαο ζπζηαδνπνηήζεωλ κεηαμύ αιγνξίζκωλ κε ηελ κέζνδν 

Jaccard 

 AGNES(complete) AGNES(ward) DIANA k-means PAM 

AGNES(comp) 1 0.25 0.73 0.22 0.28 
AGNES(ward) 0.25 1 0.23 0.38 0.29 
DIANA2 0.73 0.23 1 0.28 0.3 
k-means 0.22 0.38 0.28 1 0.39 
PAM 0.28 0.29 0.3 0.39 1 

 

 

 

Οκνηόηεηα απνηειέζκαηνο αιγνξίζκσλ ζύκθσλα κε ηνλ δείθηε Rand 

 

Πίνακαρ 4.7.3.2 Πνζνζηό νκνηόηεηαο ζπζηαδνπνηήζεωλ κεηαμύ αιγνξίζκωλ κε ηελ κέζδν 

Rand 

 AGNES(complete) AGNES(ward) DIANA k-means PAM 

AGNES(comp) 1 0.61 0.86 0.58 0.65 
AGNES(ward) 0.61 1 0.57 0.79 0.76 
DIANA2 0.86 0.57 1 0.6 0.65 
k-means 0.58 0.79 0.6 1 0.8 
PAM 0.65 0.76 0.65 0.8 1 
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Κεθάλαιο 5 
 

 

ςμπεπάζμαηα και Μελλονηική Δπγαζία 

 

5.1  Σπκπεξάζκαηα 

5.2  Μειινληηθή Δξγαζία 

 

 

5.1  ςμπεπάζμαηα 

 

Σύκθσλα κε ηα απνηειέζκαηα (Σρήκαηα 4.7.1.1-4.7.1.6) πνπ είρακε αλαθνξηθά κε ηηο 

κεηξήζεηο ζηαζεξόηεηαο ζπκπεξαίλνπκε όηη: 

Ψο πξνο ηελ ζςνδεζιμόηηηα, όηαλ ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ είλαη 5 νη αιγόξηζκνη 

απνδίδνπλ θαιύηεξα κε ηελ αθόινπζε (θζίλνπζα) ζεηξά: 

 

1. DIANA 

2. AGNES (complete) 

3. AGNES (ward) 

4. k-means 

5. PAM 

 

Ψο πξνο ηνλ δείκηη Dunn, όηαλ ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ είλαη 5 νη αιγόξηζκνη απνδίδνπλ 

θαιύηεξα κε ηελ αθόινπζε (θζίλνπζα) ζεηξά: 

1. DIANA 

2. AGNES (complete) 

3. AGNES (ward) 

4. K-means 

5. PAM 
 

Ψο πξνο ην πλάηορ ζιλοςέηαρ, όηαλ ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ είλαη 5 νη αιγόξηζκνη 

απνδίδνπλ θαιύηεξα κε ηελ αθόινπζε (θζίλνπζα) ζεηξά: 

 

1. DIANA 

2. AGNES (complete) 

3. AGNES (ward) 

4. PAM 

5. K-means 

 

 



61 
 

Πην θάησ βιέπνπκε πνηνο αιγόξηζκνο θαη κε πνην αξηζκό ζπζηάδσλ είρε ηελ θαιύηεξε 

απόδνζε σο πξνο ηηο ηξεηο κεηξήζεηο 

 

ΜΔΣΡΗΗ ΚΟΡ ΑΛΓΟΡΙΘΜΟ ΤΣΑΓΔ 

Σπλδεζηκόηεηα 20.36 DIANA 5 

Γείθηεο Dunn 0.73 DIANA 7 

Πιάηνο Σηινπέηαο 0.11 DIANA 5 

 

 

Βλέποςμε όηι και ζηιρ ηπειρ μεηπήζειρ καλύηεπη απόδοζη έσει ο αλγόπιθμορ DIANA και 

γιαδύο εξ αςηών ο ιδανικό απιθμόρ ζςζηάδων είναι πένηε. . 

 

 

Σύκθσλα κε ηα απνηειέζκαηα (Πίλαθαο 4.7.3.1) νη ζπζηαδνπνηήζεηο πνπ έγηλαλ από ηνπο 5 

αιγνξίζκνπο είλαη όκνηεο κε ηελ αθόινπζε θζίλνπζα ζεηξά, όηαλ ε νκνηόηεηα 

ππνινγίδεηαη κε ηελ κέζνδν Jaccard: 

1. DIANA - AGNES(complete) 0.73 

2. k-means - AGNES(ward) 0.38 

3. DIANA – PAM 0.3 

4. PAM - AGNES(ward) 0.29 

5. PAM - AGNES(complete) 0.28 +  k-means - DIANA 0.28 

6. AGNES(ward) - AGNES(complete) 0.25 

7. DIANA - AGNES(ward) 0.23 

8. k-means - AGNES(complete) 0.22 

 

Σύκθσλα κε ηα απνηειέζκαηα (Πίλαθαο 4.7.3.2) νη ζπζηαδνπνηήζεηο πνπ έγηλαλ από 

ηνπο 5 αιγνξίζκνπο είλαη όκνηεο κε ηελ αθόινπζε θζίλνπζα ζεηξά, όηαλ ε νκνηόηεηα 

ππνινγίδεηαη κε ηελ κέζνδν Rand: 

1. DIANA - AGNES(complete) 0.86 

2. k-means - AGNES(ward) 0.79 

3. PAM - AGNES(ward) 0.76 

4. PAM - AGNES(complete) 0.65 + DIANA – PAM 0.65 

5. AGNES(ward) - AGNES(complete) 0.61 

6. k-means - DIANA 0.6 

7. k-means - AGNES(complete) 0.58 

8. DIANA - AGNES(ward) 0.57 
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5.2 Μελλονηική Δπγαζία 

 

Η παξνύζα κειινληηθή εξγαζία ζα κπνξνύζε λα επεθηαζεί ζην κέιινλ κε ηνπο εμήο 

ηξόπνπο: 

 

Να γίλεη θαη‟ αξράο εξυηεπική αξιολόγηζη. Σηελ εμσηεξηθή αμηνιόγεζε ηα 

απνηειέζκαηα ηεο ζπζηαδνπνίεζεο αμηνινγνύληαη κε βάζε δεδνκέλα ηα νπνία δελ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ ζηελ ζπζηαδνπνίεζε θαη είλαη πξνηαμηλνκεκέλα ζπλήζσο από εηδηθνύο 

επηζηήκνλεο.  

Δπηπιένλ, θαζώο έλαο από ηνπο ζθνπνύο ηεο εξγαζίαο απηήο ήηαλ ε ζπκβνιή ζηα 

πξόγξακκα Granatum, ζα κπνξνύζαλ ηα R scripts ηα νπνία ρξεζηκνπνηήζεθαλ γηα ηελ 

εμαγσγή ησλ απνηειεζκάησλ λα ελζσκαησζνύλ ζηελ πιαηθόξκα LiSIs ππό ηελ κνξθή 

εξγαιείνπ έηζη ώζηε λα δώζεη ηελ δπλαηόηεηα ζηνπο εηδηθνύο επηζηήκνλεο λα εθηεινύλ 

απηέο ηηο εξγαζίεο εύθνια, γξήγνξα θαη αμηόπηζηα.   

Δπίζεο κηα αθόκα κειινληηθή επέθηαζε, κε ηεξάζηηα ρξεζηκόηεηα, ζα ήηαλ ε 

διζδιάζηαηη και ηπιζδιάζηαηη γπαθική αναπαπάζηαζη ησλ ρεκηθώλ ελώζεσλ ησλ 

δξαζηηθώλ νπζηώλ ησλ θαξκάθσλ, ε νπνία ζα έδηλε ηελ δπλαηόηεηα ζηνπο εηδηθνύο 

επηζηήκνλεο πνπ ζα έθαλαλ ρξήζε απηνύ ηνπ εξγαιείνπ λα δνπλ θαη γξαθηθά ηα 

πεξηερόκελα ηεο θάζε ζπζηάδαο. 

Τέινο ζην εξγαιείν απηό ζα κπνξνύζε λα ενζυμαηυθεί οποιαδήποηε πληποθοπία γηα ην 

θάζε ζηνηρείν, εθηόο από ηελ δηζδηάζηαηε θαη ηξηζδηάζηαηε γξαθηθή αλαπαξάζηαζε ησλ 

ρεκηθώλ ελώζεσλ, όπσο είλαη ν ρεκηθόο ηνπο ηύπνο, ην κνξηαθό ηνπο βάξνο, ην drug-

likeness ηνπο (ALogP,XLogP), SMILES θ.ι.π. 

 

 

 

 

 

  



63 
 

Βιβλιογπαθία 
 

[1] About ZEINCRO, ZEINCRO,  http://www.zeincro.com/about-zeincro. 

[2] Agglomerative Nesting (Hierarchical Clustering), R manual,  http://stat.ethz.ch/R-

manual/R-devel/library/cluster/html/agnes.html. 

[3] Agglomerative Nesting Object, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-manual/R-

devel/library/cluster/html/agnes.object.html. 

[4] Agglomerative Nesting, Unesco,  

http://www.unesco.org/webworld/idams/advguide/Chapt7_1_4.htm. 

[5] Applied Data Mining, PennState University,  

https://onlinecourses.science.psu.edu/stat857/node/108. 

[6] Cambridge Crystallographic Data Centre,  

http://www.ccdc.cam.ac.uk/SupportandResources/Support/Pages/SupportSolution.a

spx?supportsolutionid=228. 

[7] Centroid Linkage, Stanford University,  

http://www.stanford.edu/~maureenh/quals/html/ml/node78.html. 

[8] Clustering Large Applications (CLARA) Object, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-

manual/R-devel/library/cluster/html/clara.object.html. 

[9] Clustering Large Applications, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-manual/R-

devel/library/cluster/html/clara.html. 

[10] Clustering Methods, SAS OnlineDoc, 

http://v8doc.sas.com/sashtml/stat/chap23/sect12.htm. 

[11] Clustering: A Survey http://www.slideshare.net/rcapaldo/cluster-analysis-

presentation. 

[12] Complete Linkage clustering, Wikipedia,  http://en.wikipedia.org/wiki/Complete-

linkage_clustering. 

[13] Data Mining Algorithms In R/Clustering/CLARA, Wikibooks,  

http://en.wikibooks.org/wiki/Data_Mining_Algorithms_In_R/Clustering/CLARA. 

[14] Data Mining Algorithms In R/Clustering/Partitioning Around Medoids (PAM), 

Wikibooks, 

http://en.wikibooks.org/wiki/Data_Mining_Algorithms_In_R/Clustering/Partitionin

g_Around_Medoids_(PAM) 

[15] DIvisive ANAlysis Clustering, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-manual/R-

devel/library/cluster/html/diana.html 

[16] Divisive Analysis, Unesco,  

http://www.unesco.org/webworld/idams/advguide/Chapt7_1_5.htm 

[17] Dunn index, Wikipedia,  http://en.wikipedia.org/wiki/Dunn_index 

http://www.zeincro.com/about-zeincro
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/agnes.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/agnes.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/agnes.object.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/agnes.object.html
http://www.unesco.org/webworld/idams/advguide/Chapt7_1_4.htm
https://onlinecourses.science.psu.edu/stat857/node/108
http://www.ccdc.cam.ac.uk/SupportandResources/Support/Pages/SupportSolution.aspx?supportsolutionid=228
http://www.ccdc.cam.ac.uk/SupportandResources/Support/Pages/SupportSolution.aspx?supportsolutionid=228
http://www.stanford.edu/~maureenh/quals/html/ml/node78.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/clara.object.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/clara.object.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/clara.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/clara.html
http://v8doc.sas.com/sashtml/stat/chap23/sect12.htm
http://www.slideshare.net/rcapaldo/cluster-analysis-presentation
http://www.slideshare.net/rcapaldo/cluster-analysis-presentation
http://en.wikipedia.org/wiki/Complete-linkage_clustering
http://en.wikipedia.org/wiki/Complete-linkage_clustering
http://en.wikibooks.org/wiki/Data_Mining_Algorithms_In_R/Clustering/CLARA
http://en.wikibooks.org/wiki/Data_Mining_Algorithms_In_R/Clustering/Partitioning_Around_Medoids_(PAM)
http://en.wikibooks.org/wiki/Data_Mining_Algorithms_In_R/Clustering/Partitioning_Around_Medoids_(PAM)
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/diana.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/diana.html
http://www.unesco.org/webworld/idams/advguide/Chapt7_1_5.htm
http://en.wikipedia.org/wiki/Dunn_index


64 
 

[18] Guy Brock, Vasyl Pihur, Susmita Datta, and Somnath Datta, “clValid, an R package 

for cluster validation”.  Department of Bioinformatics and Biostatistics, University 

of Louisville, 17 October 2011 

[19] Hamming Distance, Wikipedia,  http://en.wikipedia.org/wiki/Hamming_distance 

[20] Hierarchical Clustering Algorithms, The Computational Geometry Lab at McGill,  

http://cgm.cs.mcgill.ca/~soss/cs644/projects/siourbas/sect5.html 

[21] Hierarchical Clustering Metrics, Wikipedia,  

http://en.wikipedia.org/wiki/Hierarchical_clustering 

[22] Hierarchical Clustering, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-manual/R-

devel/library/stats/html/hclust.html 

[23] Hierarchical Clustering, Wikipedia, 

http://en.wikipedia.org/wiki/Hierarchical_clustering#Example_for_Agglomerative_

Clustering 

[24] Jaccard Index, Wikipedia,  

http://en.wikipedia.org/wiki/Jaccard_index#Tanimoto_Similarity_and_Distance 

[25] Johnson, S. C. Hierarchial Clustering Schemes, Psychometrika, 1967. 

[26] K-Means Clustering, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-manual/R-

devel/library/stats/html/kmeans.html 

[27] k-means Clustering, Wikipedia,  http://en.wikipedia.org/wiki/K-means_clustering 

[28] Legendre, Fionn Murtagh and Pierre, “Ward's H                             ”, 

Science Foundation Ireland, Wilton Park House and Departement de sciences 

biologiques, Universite de Montreal, C.P. 6128 succursale Centre-ville, Montreal, 

Quebec, Canada H3C 3J7  

[29] M. Shahriar Hossain, Michael Narayan, and Naren Ramakrishnan, “Efficiently 

Discovering Hammock Paths from Induced Similarity Networks”, Department of 

Computer Science, Virginia Tech, Blacksburg, VA 24061. 

[30] Median linkage, Stanford University,  

http://www.stanford.edu/~maureenh/quals/html/ml/node79.html 

[31] Mining Similarity 

http://mines.humanoriented.com/classes/2010/fall/csci568/portfolio_exports/mvoget

/similarity/similarity.html 

[32] Partitional Clustering, Springer Reference,  

http://www.springerreference.com/docs/html/chapterdbid/179343.html 

[33] Partitioning Around Medoids (PAM) Object, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-

manual/R-devel/library/cluster/html/pam.object.html 

[34] Partitioning Around Medoids, R manual,  http://stat.ethz.ch/R-manual/R-

devel/library/cluster/html/pam.html 

[35] Project Partners, Linked2Safety,  http://www.linked2safety-project.eu/node/28 

[36] Project Vision, Granatum,  http://www.granatum.org/pub/vision.html 

http://en.wikipedia.org/wiki/Hamming_distance
http://cgm.cs.mcgill.ca/~soss/cs644/projects/siourbas/sect5.html
http://en.wikipedia.org/wiki/Hierarchical_clustering
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/stats/html/hclust.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/stats/html/hclust.html
http://en.wikipedia.org/wiki/Hierarchical_clustering#Example_for_Agglomerative_Clustering
http://en.wikipedia.org/wiki/Hierarchical_clustering#Example_for_Agglomerative_Clustering
http://en.wikipedia.org/wiki/Jaccard_index#Tanimoto_Similarity_and_Distance
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/stats/html/kmeans.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/stats/html/kmeans.html
http://en.wikipedia.org/wiki/K-means_clustering
http://www.stanford.edu/~maureenh/quals/html/ml/node79.html
http://mines.humanoriented.com/classes/2010/fall/csci568/portfolio_exports/mvoget/similarity/similarity.html
http://mines.humanoriented.com/classes/2010/fall/csci568/portfolio_exports/mvoget/similarity/similarity.html
http://www.springerreference.com/docs/html/chapterdbid/179343.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/pam.object.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/pam.object.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/pam.html
http://stat.ethz.ch/R-manual/R-devel/library/cluster/html/pam.html
http://www.linked2safety-project.eu/node/28
http://www.granatum.org/pub/vision.html


65 
 

[37] R (programming language), Wikipedia,  

http://en.wikipedia.org/wiki/R_(programming_language) 

[38] R (Υπνινγηζηηθή ζηαηηζηηθή) http://stavrakoudis.econ.uoi.gr/stavrakoudis/?iid=169 

[39] Ramey, John A. “Evaluation of Clustering Algorithms”, 31 August 2012 

[40] Silhouette (clustering), Wikipedia,  

http://en.wikipedia.org/wiki/Silhouette_(clustering) 

[41] Single Linkage Clustering, Wikipedia,  http://en.wikipedia.org/wiki/Single-

linkage_clustering 

[42] Sorensen-Dice Coefficient, Wikipedia,  

http://en.wikipedia.org/wiki/Dice's_coefficient 

[43] The project, Linked2Safety,  http://www.linked2safety-project.eu/node/23 

[44] UPGMA, Wikipedia,  http://en.wikipedia.org/wiki/UPGMA 

[45] WPGMA http://stn.spotfire.com/spotfire_client_help/hc/hc_wpgma.htm 

[46] Δηζαγσγή ζηελ R http://www2.ucy.ac.cy/~fokianos/GreekRbook/indexRbook.htm 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

http://stavrakoudis.econ.uoi.gr/stavrakoudis/?iid=169
http://en.wikipedia.org/wiki/Silhouette_(clustering)
http://en.wikipedia.org/wiki/Single-linkage_clustering
http://en.wikipedia.org/wiki/Single-linkage_clustering
http://en.wikipedia.org/wiki/Dice's_coefficient
http://www.linked2safety-project.eu/node/23
http://en.wikipedia.org/wiki/UPGMA
http://www2.ucy.ac.cy/~fokianos/GreekRbook/indexRbook.htm


66 
 

Παπάπηημα A 

Αλγόπιθμοι ςζηαδοποίηζηρ ζηην R 

 

 

A.1  Ο Agnes ζηην R 

 

Αλήθεη ζηελ βηβιηνζήθε cluster θαη θαιείηαη σο αθνινύζσο [2]:  

 

agnes(x, diss = inherits(x, "dist"), metric = "euclidean", stand = FALSE, method = 

"average", par.method, keep.diss = n < 100, keep.data = !diss) 

 

x: πίλαθαο δεδνκέλσλ ή απνζηάζεσλ αλαιόγσο ηεο ηηκήο πνπ ζα δνζεί ζηελ παξάκεηξν 

diss 

 

diss: αλ είλαη TRUE ηόηε ην x ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ πίλαθαο απνζηάζεσλ. Αλ είλαη FALSE 

ην x ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ πίλαθαο ζηνηρείσλ. 

 

metric: θαζνξίδεη πνηα κέζνδνο ζα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ην ππνινγηζκό ησλ απνζηάζεσλ 

κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ. Γίλεηαη επηινγή κεηαμύ Δπθιείδεηαο (Euclidean) θαη Manhattan. Αλ 

ην x είλαη πίλαθαο απνζηάζεσλ ηόηε απηή ε παξάκεηξνο αγλνείηαη. 

 

stand: αλ είλαη true ηόηε νη κεηξήζεηο ζην x ηππνπνηνύληαη πξηλ ππνινγηζηνύλ νη 

απνζηάζεηο. Οη κεηξήζεηο ηππνπνηνύληαη ζε θάζε ζηήιε αθαηξώληαο ηε κέζε ηηκή θάζε 

ζηήιεο θαη δηαηξώληαο κε  κε ηελ κέζε απόιπηε απόθιηζε ηεο κεηαβιεηήο. Αλ ην x είλαη 

πίλαθαο απνζηάζεσλ ηόηε απηή ε παξάκεηξνο αγλνείηαη. 

 

method: ε κέζνδνο κε ηελ νπνία γίλεηαη ν ππνινγηζκόο ηεο απόζηαζεο κεηαμύ ησλ 

ζπζηάδσλ (linkage). Οη επηινγέο πνπ ππάξρνπλ είλαη νη εμήο: “ v     ” (UPG  ), 

“      ” (              ), “        ” (                ), “w   ” (w   ‟        ), 

“w       ” (w         v             ), “   x    ” (   x            ). 

 

par.method: πίλαθαο αξηζκώλ κεγέζνπο 1, 2, 3 ή 4 πθίζηαηαη κόλν ζηελ πεξίπησζε πνπ ην 

method είλαη flexible. 

 

keep.diss: ππνδεηθλύεη αλ νη απνζηάζεηο επηζηξέθνληαη (TRUE) ή όρη (FALSE) ζην 

απνηέιεζκα. 

 

keep.data: ππνδεηθλύεη αλ ηα δεδνκέλα επηζηξέθνληαη  (TRUE) ή όρη (FALSE) ζην 

απνηέιεζκα. 
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Μεηά ηελ νξζή εθηέιεζε ηεο πην πάλω γξακκήο θώδηθα ζηελ R δεκηνπξγείηαη έλα αληηθείκελν 

agnes κε ηα αθόινπζα κέξε [3]:  

 

order: δηάλπζκα πνπ πεξηέρεη ηα ζηνηρεία κεηαηηζέκελα έηζη ώζηε λα είλαη δπλαηή ε 

ζρεδίαζε ηνπο. 

 

order.lab: δηάλπζκα παξόκνην κε ην orders κε ηε δηαθνξά όηη αληί γηα ηα πξαγκαηηθά 

ζηνηρεία πεξηέρεη εηηθέηεο. Απηό ην κέξνο είλαη δηαζέζηκν εθόζνλ ηα αξρηθά ζηνηρεία είραλ 

εηηθέηεο. 

 

height: δηάλπζκα κε ηηο απνζηάζεηο κεηαμύ ησλ ζπγρσλεπκέλσλ ζπζηάδσλ ζηα δηαδνρηθά 

επίπεδα. 

 

ac: agglomerative coefficient ε νπνία κεηξάεη ηελ δνκή ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ θαη ε 

νπνία νξίδεηαη σο εμήο: 
 

 
∑   

   

   

 
    όπνπ    ε απόζηαζε ηνπ ζηνηρείνπ i από ηελ 

πξώηε ζπζηάδα κε ηελ νπνία ζπγρσλεύηεθε θαη     ε απόζηαζε ηνπ ζηνηρείνπ i από ηελ 

ηειεπηαία ζπζηάδα κε ηελ νπνία ζπγρσλεύηεθε. Δπεηδή ην agglomerative coefficient 

κεγαιώλεη όζν κεγαιώλεη  θαη ν αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ δελ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα 

λα ζπγθξίλεη ζπζηαδνπνηήζεηο κε κεγάιε δηαθνξά ζην κέγεζνο. 

 

merge: πίλαθαο   1  2  όπνπ n ν αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ. Η γξακκή i ηνπ πίλαθα 

πεξηγξάθε ηελ ζπγρώλεπζε ησλ ζπζηάδσλ ζην βήκα i ηεο ζπζηαδνπνίεζεο. Αλ ην 

merge(i) είλαη αξλεηηθό ηόηε ην ζηνηρείν i ζπγρσλεύεηαη ζ‟ απηό ην ζηάδην. Αλ ην merge(i) 

είλαη ζεηηθό ηόηε ην ζηνηρείν αλήθεη ζηελ ζπζηάδα πνπ ζπγρσλεύηεθε ζην ζηάδην merge(i). 

 

diss:  ν πίλαθαο απνζηάζεσλ 

 

data: πίλαθαο πνπ πεξηέρεη ηηο αξρηθέο ή ηηο ηππνπνηεκέλεο κεηξήζεηο. Δμαξηάηαη από ηελ 

παξάκεηξν stand ηεο ζπλάξηεζεο agnes. Αλ έρεη δνζεί πίλαθαο απνζηάζεσλ ζαλ είζνδνο 

ηόηε απηό ην κέξνο δελ είλαη δηαζέζηκν. 
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A.2  Ο Diana ζηην R 

 

 

Αλήθεη ζηελ βηβιηνζήθε cluster θαη θαιείηαη σο αθνινύζσο [15]:  

 

diana(x, diss = inherits(x, "dist"), metric = "euclidean", stand = FALSE, 

          keep.diss = n < 100, keep.data = !diss, trace.lev = 0) 

 

 

 

x: πίλαθαο δεδνκέλσλ (όιεο νη ηηκέο πξέπεη λα είλαη αξηζκεηηθέο) ή πίλαθαο απνζηάζεσλ 

αλάινγα κε ηελ ηηκή ηεο παξακέηξνπ diss. 

 

diss: ινγηθή ζεκαία. αλ είλαη TRUE ηόηε ην x ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ πίλαθαο απνζηάζεσλ. 

Αλ είλαη FALSE ην x ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ πίλαθαο ζηνηρείσλ. 

 

stand: αλ είλαη true ηόηε νη κεηξήζεηο ζην x ηππνπνηνύληαη πξηλ ππνινγηζηνύλ νη 

απνζηάζεηο. Οη κεηξήζεηο ηππνπνηνύληαη ζε θάζε ζηήιε αθαηξώληαο ηε κέζε ηηκή θάζε 

ζηήιεο θαη δηαηξώληαο κε ηελ κέζε απόιπηε απόθιηζε ηεο κεηαβιεηήο. Αλ ην x είλαη 

πίλαθαο απνζηάζεσλ ηόηε απηή ε παξάκεηξνο αγλνείηαη. 

 

keep.diss: ππνδεηθλύεη αλ νη απνζηάζεηο επηζηξέθνληαη (TRUE) ή όρη (FALSE) ζην 

απνηέιεζκα. 

 

keep.data: ππνδεηθλύεη αλ ηα δεδνκέλα επηζηξέθνληαη  (TRUE) ή όρη (FALSE) ζην 

απνηέιεζκα. 

 

trace.lev: αθέξαηνο αξηζκόο πνπ πξνζδηνξίδεη ην trace level γηα ηελ εθηύπσζε diagnostics 

θαηά ηε δηάξθεηα ηνπ αιγνξίζκνπ. Τν πξνθαζνξηζκέλν 0 ππνδεηθλύεη κεδεληθή εθηύπσζε. 

Μεγαιύηεξεο ηηκέο  ππνδεηθλύνπλ θαη κεγαιύηεξν πνζνζηό εθηύπσζεο diagnostics. 

 

 

  



69 
 

Μεηά ηελ νξζή εθηέιεζε ηεο πην πάλω γξακκήο θώδηθα ζηελ R δεκηνπξγείηαη έλα αληηθείκελν 

diana κε ηα αθόινπζα κέξε [15]: 

 

 

order: δηάλπζκα πνπ πεξηέρεη ηα ζηνηρεία κεηαηηζέκελα έηζη ώζηε λα είλαη δπλαηή ε 

ζρεδίαζε ηνπο. 

 

order.lab: δηάλπζκα παξόκνην κε ην orders κε ηε δηαθνξά όηη αληί γηα ηα πξαγκαηηθά 

ζηνηρεία πεξηέρεη εηηθέηεο. Απηό ην κέξνο είλαη δηαζέζηκν εθόζνλ ηα αξρηθά ζηνηρεία είραλ 

εηηθέηεο. 

 

height: δηάλπζκα κε ηηο απνζηάζεηο κεηαμύ ησλ ζπγρσλεπκέλσλ ζπζηάδσλ ζηα δηαδνρηθά 

επίπεδα πξηλ ηελ ζπγρώλεπζε. 

 

dc: divisive coefficient ε νπνία κεηξάεη ηελ δνκή ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ θαη ε νπνία 

νξίδεηαη σο εμήο:  
 

 
∑       
 
         όπνπ    ε δηάκεηξνο ηεο ηειεπηαίαο ζπζηάδαο 

ζηελ νπνία αλήθεη ην ζηνηρείν i θαη d ε δηάκεηξνο ηνπ ζπλόινπ δεδνκέλσλ. Δπεηδή ην 

divisive coefficient κεγαιώλεη όζν κεγαιώλεη  θαη ν αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ δελ κπνξεί λα 

ρξεζηκνπνηεζεί γηα λα ζπγθξίλεη ζπζηαδνπνηήζεηο κε κεγάιε δηαθνξά ζην κέγεζνο. 
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A.3  O hclust ζηην R 

 

 

 

Γηα ζθνπνύο απινπνίεζεο θαη θαιύηεξεο γξαθηθήο αλαπαξάζηαζεο ηα αληηθείκελα agnes θαη 

diana κεηαηξέπνληαη ζε αληηθείκελα hclust [22]:  

 

 

merge: πίλαθαο   1  2  όπνπ n ν αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ. Η γξακκή i ηνπ πίλαθα 

πεξηγξάθεη ηελ ζπγρώλεπζε ησλ ζπζηάδσλ ζην βήκα i ηεο ζπζηαδνπνίεζεο. Αλ ην 

merge(i) είλαη αξλεηηθό ηόηε ην ζηνηρείν i ζπγρσλεύεηαη ζ‟ απηό ην ζηάδην. Αλ ην merge(i) 

είλαη ζεηηθό ηόηε ην ζηνηρείν αλήθεη ζηελ ζπζηάδα πνπ ζπγρσλεύηεθε ζην ζηάδην merge(i). 

Άξα νη αξλεηηθνί αξηζκνί ζηνλ πίλαθα δείρλνπλ ζπζηαδνπνίεζε κνλώλ ζηνηρείσλ ελώ νη 

ζεηηθνί  

αξηζκνί δείρλνπλ ζπζηαδνπνηήζεηο νκάδσλ ζηνηρείσλ. 

 

height: δηάλπζκα κε ηηο απνζηάζεηο κεηαμύ ησλ ζπγρσλεπκέλσλ ζπζηάδσλ ζηα δηαδνρηθά 

επίπεδα. 

 

order: δηάλπζκα πνπ πεξηέρεη ηα ζηνηρεία κεηαηηζέκελα έηζη ώζηε λα είλαη δπλαηή ε 

ζρεδίαζε ηνπο, δειαδή λα κελ ππάξρνπλ δηαζηαπξώζεηο θιάδσλ. 

 

labels: εηηθέηεο γηα ην θάζε ζηνηρείν. 

 

call: ε θιήζε ε νπνία παξήμε ην απνηέιεζκα. 

 

method: ε κέζνδνο ζπζηαδνπνίεζεο πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε. 

 

dist.method: ε απόζηαζε πνπ ρξεζηκνπνηήζεθε γηα λα δεκηνπξγεζεί ν πίλαθαο 

απνζηάζεσλ. Δπηζηξέθεηαη εθόζνλ είλαη δηαζέζηκν. 
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A.4  O k-means ζηην R 

 

Αλήθεη ζηε βηβιηνζήθε stats θαη θαιείηαη σο αθνινύζσο [26]:  

 

kmeans(x, centers, iter.max = 10, nstart = 1, algorithm = c("Hartigan-Wong", "Lloyd", 

"Forgy", "MacQueen")) 

 

 

x: Έλαο πίλαθαο αξηζκώλ 

 

centers: ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ ή έλα ζεη από αξρηθά μερσξηζηά θέληξα. Αλ δνζεί 

αξηζκόο ηόηε ην ηπραίν ζεη από μερσξηζηέο γξακκέο ζην x επηιέγεηαη γηα ηα θέληξα ησλ 

ζπζηάδσλ 

 

iter.max: Ο κέγηζηνο επηηξεπόκελνο αξηζκόο επαλαιήςεσλ 

 

nstart: Αλ ην centers είλαη αξηζκόο ηόηε ην nstart δίλεη ηνλ αξηζκό ησλ ηπραίσλ ζεη πνπ ζα 

επηιεγεί 

 

algorithm: ν αιγόξηζκνο πνπ ζα ρξεζηκνπνηεζεί. Γίλεηαη επηινγή κέζα από 4 πινπνηήζεηο  

"Hartigan-Wong", "Lloyd", "Forgy" θαη "MacQueen". Default ηηκή είλαη ην "Hartigan-

Wong". 

 

 

Μεηά ηελ νξζή εθηέιεζε ηεο πην πάλω γξακκήο θώδηθα ζηελ R δεκηνπξγείηαη έλα αληηθείκελν 

kmeans κε ηα αθόινπζα κέξε: 

 

cluster: πίλαθαο αθεξαίσλ πνπ δειώλεη ζε πνηα ζπζηάδα αλήθεη ην θάζε ζηνηρείν 

 

centers: πίλαθαο κε ηα θέληξα ησλ ζπζηάδσλ. 

  

withnss: ην άζξνηζκα ησλ ηεηξαγσληθώλ απνζηάζεσλ γηα ηελ θάζε ζπζηάδα. 

 

size: ν αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ ζηελ θάζε ζπζηάδα.  
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A.5  Ο pam ζηην R 

 

Αλήθεη ζηελ βηβιηνζήθε cluster θαη θαιείηαη σο αθνινύζσο [34]:  

 

pam(x, k, diss, metric, medoids, stand, cluster.only, do.swap, keep.diss, keep.data, 

trace.lev) 

 

 

x: αλάινγα κε ηελ ηηκή ηεο κεηαβιεηήο diss κπνξεί λα είλαη πίλαθαο είηε ζηνηρείσλ είηε 

απνζηάζεσλ. Αλ είλαη πίλαθαο ζηνηρείσλ ε θάζε γξακκή είλαη έλα ζηνηρείν θαη ε θάζε 

ζηήιε είλαη κηα κεηαβιεηή. 

 

k: ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ πνπ ζα δεκηνπξγεζνύλ, 0<k<n όπνπ n ν αξζκόο ησλ ζηνηρείσλ  

 

diss: αλ είλαη TRUE ην x ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ πίλαθαο απνζηάζεσλ,αλ είλαη FALSE ηόηε 

ρξεζηκνπνηείηαη ζαλ πίλαθαο ζηνηρείσλ. 

 

metric: θαζνξίδεη πνηα κέζνδνο ζα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ην ππνινγηζκό ησλ απνζηάζεσλ 

κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ. Γίλεηαη επηινγή κεηαμύ Δπθιείδεηαο (Euclidean) θαη Manhattan. Αλ 

ην x είλαη πίλαθαο απνζηάζεσλ ηόηε απηή ε παξάκεηξνο αγλνείηαη. 

 

stand: αλ είλαη true ηόηε νη κεηξήζεηο ζην x ηππνπνηνύληαη πξηλ ππνινγηζηνύλ νη 

απνζηάζεηο. Οη κεηξήζεηο ηππνπνηνύληαη ζε θάζε ζηήιε αθαηξώληαο ηε κέζε ηηκή θάζε 

ζηήιεο θαη δηαηξώληαο κε ηελ κέζε απόιπηε απόθιηζε ηεο κεηαβιεηήο. Αλ ην x είλαη 

πίλαθαο απνζηάζεσλ ηόηε απηή ε παξάκεηξνο αγλνείηαη. 

 

cluster.only: αλ είλαη true κόλν ε ζπζηαδνπνίεζε ζα ππνινγηζηεί θαη ζα επηζηξαθεί. 

 

do.swap: αλ είλαη true ηόηε ζα εθηειεζηεί ε θάζε ηεο αληαιιαγήο (swap phase) αιιηώο δελ 

ζα εθηειεζηεί. 

 

keep.diss: αλ είλαη true ηόηε νη απνζηάζεηο ζα επηζηξαθνύλ ζαλ απνηέιεζκα αιιηώο όρη. 

 

keep.data: αλ είλαη true ηόηε ζα επηζηξαθεί ζαλ απνηέιεζκα ν πίλαθαο x αιιηώο όρη. 

trace.lev: αξηζκεηηθή παξάκεηξνο πνπ θαζνξίδεη ην επίπεδν εθηύπσζεο diagnostics. 

Default είλαη ην 0 όπνπ δελ ηππώλεηαη ηίπνηα. 
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Μεηά ηελ νξζή εθηέιεζε ηεο πην πάλω γξακκήο θώδηθα ζηελ R δεκηνπξγείηαη έλα αληηθείκελν 

pam κε ηα αθόινπζα κέξε [33]:  

 

medoids: ηα θέληξα (medoids) ησλ ζπζηάδσλ. Αλ έρεη δνζεί ζαλ είζνδνο πίλαθαο 

απνζηάζεσλ ηόηε ην medoids είλαη έλα δηάλπζκα κε ηα ζηνηρεία (αξηζκνί ή εηηθέηεο) 

αιιηώο είλαη έλα δηάλπζκα κε ζπληεηαγκέλεο ησλ ζηνηρείσλ. 

 

id.med: δηάλπζκα αθεξαίσλ δεηθηώλ πνπ αληηπξνζσπεύνπλ ηνπο αξηζκνύο ησλ medoids. 

 

clustering: δηάλπζκα ζπζηαδνπνίεζεο κεγέζνπο n (αξηζκόο ζηνηρείσλ) πνπ πεξηέρεη γηα 

θάζε ζηνηρείν ηνλ αξηζκό (id) ηεο ζπζηάδαο ζηελ νπνία αλήθεη. 

 

objective: ε αληηθεηκεληθή ζπλάξηεζε κεηά ην πξώην θαη δεύηεξν βήκα ηνπ αιγνξίζκνπ. 

 

isolation: δηάλπζκα κε κέγεζνο ηνλ αξηζκό ησλ ζπζηάδσλ πνπ δείρλεη πνηεο ζπζηάδεο είλαη 

απνκνλσκέλεο (L ή L*)θαη πνηεο όρη. Μηα ζπζηάδα είλαη L* αλ ε δηάκεηξνο ηεο είλαη 

κηθξόηεξε από ηνλ δηαρσξηζκό ηεο (πόζν θαιά δηαρσξηζκέλε είλαη κηα ζπζηάδα από ηηο 

ππόινηπεο). Μηα ζπζηάδα είλαη L αλ γηα θάζε ζηνηρείν i ε κέγηζηε απόζηαζε κεηαμύ ηνπ i 

θαη νπνηνπδήπνηε άιινπ ζηνηρείνπ ηεο ζπζηάδαο είλαη κηθξόηεξε από ηελ κηθξόηεξε 

απόζηαζε κεηαμύ ηνπ i θαη νπνηνπδήπνηε άιινπ ζηνηρείνπ πνπ δελ αλήθεη ζηελ ζπζηάδα. 

Πξνθαλώο θάζε ζπζηάδα L* είλαη θαη L. 

 

clussinfo: πίλαθαο ηνπ νπνίνπ ε θάζε γξακκή πεξηέρεη πιεξνθνξίεο γηα κηα ζπζηάδα: 

αξηζκό ζηνηρείσλ, κέγηζηε θαη κέζε απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ, medoid, δηάκεηξν, 

δηαρσξηζκό. 

 

silinfo: κηα ιίζηα κε αληηθείκελα silhoutte πνπ θξαηνύλ δηάθνξεο πιεξνθνξίεο γηα ην 

ζύλνιν δεδνκέλσλ. 

 

diss: ν πίλαθαο απνζηάζεσλ 

call: παξάγεη θιήζε ηεο ζπλάξηεζεο 

 

data: πίλαθαο πνπ πεξηέρεη ηα αξρηθά δεδνκέλα  

  



74 
 

A.6  Ο Clara ζηην R 

 

 

Αλήθεη ζηελ βηβιηνζήθε cluster θαη θαιείηαη σο αθνινύζσο [9]:   

 

clara(x, k, metric = "euclidean", stand = FALSE, samples = 5, sampsize = min(n, 40 + 2 

* k), trace = 0, medoids.x = TRUE,  

keep.data = medoids.x, rngR = FALSE) 

 

 

x: πίλαθαο ζηνηρείσλ, θάζε γξακκή είλαη έλα ζηνηρείν θαη θάζε ζηήιε κηα κεηαβιεηή 

 

k: ν αξηζκόο ησλ ζπζηάδσλ πνπ ζα δεκηνπξγεζνύλ, 0<k<n όπνπ n ν αξηζκόο ησλ 

ζηνηρείσλ  

 

metric: θαζνξίδεη πνηα κέζνδνο ζα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ην ππνινγηζκό ησλ απνζηάζεσλ. 

Γίλεηαη επηινγή κεηαμύ Δπθιείδεηαο (Euclidean) θαη Manhattan. 

 

stand: αλ είλαη true ηόηε νη κεηξήζεηο ζην x ηππνπνηνύληαη πξηλ ππνινγηζηνύλ νη 

απνζηάζεηο. Οη κεηξήζεηο ηππνπνηνύληαη ζε θάζε ζηήιε αθαηξώληαο ηε κέζε ηηκή θάζε 

ζηήιεο θαη δηαηξώληαο κε ηελ κέζε απόιπηε απόθιηζε ηεο κεηαβιεηήο. Αλ ην x είλαη 

πίλαθαο απνζηάζεσλ ηόηε απηή ε παξάκεηξνο αγλνείηαη. 

 

samples: ν αξηζκόο ησλ δεηγκάησλ πνπ ζα παξζνύλ από ην ζεη δεδνκέλσλ. 

 

sampsize: ν αξηζκόο ησλ ζηνηρείσλ ζε θάζε δείγκα ν νπνίνο πξέπεη λα ππεξβαίλεη ηνλ 

αξηζκό ησλ ζπζηάδσλ (k) αιιά λα κελ μεπεξλά ηνλ αξηζκό ησλ ζηνηρείσλ. 

 

trace: αξηζκεηηθή παξάκεηξνο πνπ θαζνξίδεη ην επίπεδν εθηύπσζεο δηαγλσζηηθώλ.  

 

medoids.x: ππνδεηθλύεη θαηά πόζν ηα θέληξα ζα επηζηξαθνύλ. Αλ πάξεη ηελ ηηκή false 

ηόηε θαη ην keep.data ζα πξέπεη λα είλαη false. 

 

keep.data:  αλ είλαη true ηόηε ζα επηζηαθεί ζαλ απνηέιεζκα ν πίλαθαο x αιιηώο όρη. 
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rngR: αλ είλαη true ηόηε ζα ρξεζηκνπνηεζεί ν random number generator ηεο R αιιηώο ζα 

ρξεζηκνπνηεζεί απηόο ηνπ clara. Αλ είλαη true ζεκαίλεη επίζεο όηη θάζε θιήζε ηνπ 

αιγνξίζκνπ clara ζα επηζηξέθεη δηαθνξεηηθό απνηέιεζκα αλ θαη νη δηαθνξέο είλαη ζπλήζσο 

κηθξέο. 

 

 

Μεηά ηελ νξζή εθηέιεζε ηεο πην πάλω γξακκήο θώδηθα ζηελ R δεκηνπξγείηαη έλα αληηθείκελν 

clara κε ηα αθόινπζα κέξε [8]: 

 

sample: εηηθέηεο ή αξηζκνί ησλ ζηνηρείσλ ζην θαιύηεξν δείγκα, ην νπνίν ρξεζηκνπνηείηαη 

από ηνλ αιγόξηζκν γηα ηνλ ηειεπηαίν δηαρσξηζκό. 

  

medoids: ηα θέληξα (medoids) ησλ ζπζηάδσλ. Αλ έρεη δνζεί ζαλ είζνδνο πίλαθαο 

απνζηάζεσλ ηόηε ην medoids είλαη έλα δηάλπζκα κε ηα ζηνηρεία (αξηζκνί ή εηηθέηεο) 

αιιηώο είλαη έλα δηάλπζκα κε ζπληεηαγκέλεο ησλ ζηνηρείσλ. 

 

i.med: δηάλπζκα αθεξαίσλ δεηθηώλ πνπ αληηπξνζσπεύνπλ ηνπο αξηζκνύο ησλ medoids. 

 

clustering: δηάλπζκα ζπζηαδνπνίεζεο κεγέζνπο n (αξηζκόο ζηνηρείσλ) πνπ πεξηέρεη γηα 

θάζε ζηνηρείν ηνλ αξηζκό (id) ηεο ζπζηάδαο ζηελ νπνία αλήθεη. 

 

objective: ε αληηθεηκεληθή ζπλάξηεζε κεηά ην πξώην θαη δεύηεξν βήκα ηνπ αιγνξίζκνπ. 

 

clussinfo: πίλαθαο ηνπ νπνίνπ ε θάζε γξακκή πεξηέρεη πιεξνθνξίεο γηα κηα ζπζηάδα: 

αξηζκό ζηνηρείσλ, κέγηζηε θαη κέζε απόζηαζε κεηαμύ ησλ ζηνηρείσλ, medoid, δηάκεηξν, 

δηαρσξηζκό. 

 

diss: ν πίλαθαο απνζηάζεσλ 

 

silinfo: κηα ιίζηα κε αληηθείκελα silhouette πνπ θξαηνύλ δηάθνξεο πιεξνθνξίεο γηα ην 

θαιύηεξν δείγκα. 

 

call: παξάγεη θιήζε ηεο ζπλάξηεζεο 

 

data: πίλαθαο πνπ πεξηέρεη ηα αξρηθά δεδνκέλα 
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Παπάπηημα Β 

Κώδικαρ ζηην R 

 

 

B.1 Αλγόπιθμορ AGNES (complete linkage) 

 

 
#set working directory 

setwd("C:/Drugs_l2s/") 

 

#load necessary packages 

library(cluster) 

library(rjson) 

 

#read distance matrix 

sim_matrix <- read.table("C:/Drugs_l2s/distance_matrix.dat", sep=, 

header=TRUE, row.names=1) 

dmat<- as.dist(sim_matrix, diag=TRUE) 

 

#run agnes  

agn <- agnes(dmat, diss=TRUE, method="complete") 

 

#save agglomerative coefficient to txt file 

write.table("agnes_complete_h",file="C:/Drugs_l2s/results/agglomerative_c

oefficient.txt",append=TRUE,sep=" ") 

write.table(agn$ac,file="C:/Drugs_l2s/results/agglomerative_coefficient.t

xt",append=TRUE,sep=" ") 

 

#convert agnes object to hclust object 

hagn <- as.hclust(agn) 

 

 

 

# =========================== CUTOFF=0.85 =========================== # 

#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_complete_h.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Agglomerative Nesting Hierarchical 

Clustering',sub='Cluster Method: Complete Linkage , Cluster Cutoff: 

0.85',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance (1 - Tanimoto 

Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, h=0.85, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_compl

ete_h.csv",sep=",") 
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#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/agnes_results_complete_h.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 

 

 

 

# =========================== CUTOFF=0.958 =========================== # 

#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_complete_h2.pdf', 

width=17.0, height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Agglomerative Nesting Hierarchical 

Clustering',sub='Cluster Method: Complete Linkage , Cluster Cutoff: 

0.958',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance (1 - Tanimoto 

Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, h=0.958, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_compl

ete_h2.csv",sep=",") 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/agnes_results_complete_h2.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 

 

 

 

# =========================== No of Clusters=5 ======================== # 

#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_complete_k.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Agglomerative Nesting Hierarchical Cluster',sub='Cluster 

Method: Complete Linkage, Cluster k:5',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel 

Distance (1 - Tanimoto Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, k=5, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_compl

ete_k.csv",sep=",") 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/agnes_results_complete_k.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 
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B.2 Αλγόπιθμορ AGNES (Ward’s Method) 

 

 

#set working directory 

setwd("C:/Drugs_l2s/") 

 

#load necessary packages 

library(cluster) 

library(rjson) 

 

#read distance matrix 

sim_matrix <- read.table("C:/Drugs_l2s/distance_matrix.dat", sep=, 

header=TRUE, row.names=1) 

dmat<- as.dist(sim_matrix, diag=TRUE) 

 

#run agnes  

agn <- agnes(dmat, diss=TRUE, method="ward") 

 

#save agglomerative coefficient to txt file 

write.table("agnes_wards_h",file="C:/Drugs_l2s/results/agglomerative_coef

ficient.txt",append=TRUE,sep=" ") 

write.table(agn$ac,file="C:/Drugs_l2s/results/agglomerative_coefficient.t

xt",append=TRUE,sep=" ") 

 

#convert agnes object to hclust object 

hagn <- as.hclust(agn) 

 

 

 

# =========================== CUTOFF=0.85 =========================== # 

#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_ward_h.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Agglomerative Nesting Hierarchical 

Clustering',sub='Cluster Method: Ward\'s, Cluster Cutoff: 

0.85',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance (1 - Tanimoto 

Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, h=0.85, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_ward_

h.csv",sep=",") 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/agnes_results_ward_h.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 

 

 

 

# =========================== CUTOFF=0.958 =========================== # 
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#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_ward_h2.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Agglomerative Nesting Hierarchical 

Clustering',sub='Cluster Method: Ward\'s, Cluster Cutoff: 

1.367',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance (1 - Tanimoto 

Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, h=1.367, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_ward_

h2.csv",sep=",") 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/agnes_results_ward_h2.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 

 

 

 

# =========================== No of Clusters=5 ======================== # 

#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_ward_k.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Agglomerative Nesting Hierarchical Cluster',sub='Cluster 

Method: Ward\'s, Cluster k:5',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance 

(1 - Tanimoto Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, k=5, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/agnes_results_ward_

k.csv",sep=",") 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/agnes_results_ward_k.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 
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B.3 Αλγόπιθμορ DIANA 

 

 

 

#set working directory 

setwd("C:/Drugs_l2s/") 

 

#load necessary packages 

library(cluster) 

library(rjson) 

 

#read distance matrix 

sim_matrix <- read.table("C:/Drugs_l2s/distance_matrix.dat", sep=, 

header=TRUE, row.names=1) 

dmat<- as.dist(sim_matrix, diag=TRUE) 

 

#run diana 

dian <- diana(dmat, diss=TRUE) 

 

#save divisive coefficient to txt file 

write.table("diana_h",file="C:/Drugs_l2s/results/divisive_coefficient.txt

",append=TRUE,sep=" ") 

write.table(dian$dc,file="C:/Drugs_l2s/results/divisive_coefficient.txt",

append=TRUE,sep=" ") 

 

#convert diana object to hclust object 

hagn <- as.hclust(dian) 

 

 

 

# =========================== CUTOFF=0.85 =========================== # 

#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/diana_results_h.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Divisive Analysis Hierarchical Cluster',sub='Cluster 

Cutoff:0.85',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance (1 - Tanimoto 

Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, h=0.85, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/diana_results_h.csv

",sep=",") 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/diana_results_h.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 

 

 

 

# =========================== CUTOFF=0.958 =========================== # 
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#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/diana_results_h2.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Divisive Analysis Hierarchical Cluster',sub='Cluster 

Cutoff:0.958',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance (1 - Tanimoto 

Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, h=0.958, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/diana_results_h2.cs

v",sep=",") 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/diana_results_h2.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 

 

 

 

# =========================== No of Clusters=5 ======================== # 

#create pdf file 

pdf(file='C:/Drugs_l2s/results/diana_results_k.pdf', width=17.0, 

height=7) 

 

#create dendrogram 

plot(hagn, main='Divisive Analysis Hierarchical Cluster',sub='Cluster 

k:5',xlab='Molecule ID', ylab='Soergel Distance (1 - Tanimoto 

Coefficient)') 

x <- rect.hclust(hagn, k=5, border='red') 

dev.off() 

cluster_groups <- cutree(hagn, k=length(x)) 

 

#save clustering results to csv file 

write.table(cluster_groups,file="C:/Drugs_l2s/results/diana_results_k.csv

",sep=",") 

 

 

#save dendrogram to pdf file 

sink('C:/Drugs_l2s/json/diana_results_k.json') 

cat(toJSON(cluster_groups)) 

sink() 
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B.4 Αλγόπιθμορ k-means 

 
#set working directory 

setwd("C:/Drugs_l2s/") 

 

#load necessary packages 

library(cluster) 

library(stats) 

library(rjson) 

library(vegan) 

 

 

#read compounds(data) matrix 

x <- read.table("C:/Drugs_l2s/L2S_compounds_morgan_fps.dat", 

sep=,header=FALSE,row.names=1) 

 

 

#run kmeans with number of clusters=5 

clus <- kmeans(x,5) 

 

#save total within-cluster sum of squares and between-cluster sum of 

squares to txt 

write.table("tot.withinss",file="C:/Drugs_l2s/results/kmeans_evaluation.t

xt",append=TRUE,sep=" ") 

write.table(clus$tot.withinss,file="C:/Drugs_l2s/results/kmeans_evaluatio

n.txt",append=TRUE,sep=" ") 

write.table("betweenss",file="C:/Drugs_l2s/results/kmeans_evaluation.txt"

,append=TRUE,sep=" ") 

write.table(clus$betweenss,file="C:/Drugs_l2s/results/kmeans_evaluation.t

xt",append=TRUE,sep=" ") 
 

 

#compute distance matrix 

diss<-dist(x) 

 

 

# Multidimensional scaling of data matrix 

cmd<-cmdscale(diss) 

 

 

# plot MDS, with colors by groups from kmeans 

groups<-levels(factor(clus$cluster)) 

ordiplot(cmd,type="n") 

cols<-

c("blueviolet","cornflowerblue","red","chartreuse","darkgoldenrod1") 

for(i in seq_along(groups)){ 

    points(cmd[factor(clus$cluster)==groups[i],],col=cols[i],pch=16) 

} 

 

 

# add spider and hull 

ordispider(cmd, factor(clus$cluster), label = TRUE) 

ordihull(cmd, factor(clus$cluster), lty = "dotted") 
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#save clustering results to csv file 

write.table(clus$cluster,file="C:/Drugs_l2s/results/kmeans_results.csv",s

ep=",") 

 

 

 

B.5 Αλγόπιθμορ PAM 

 

#set working directory 

setwd("C:/Drugs_l2s/") 

 

#load necessary packages 

library(cluster) 

library(rjson) 

library(vegan) 

 

 

#read distance matrix 

x <- read.table("C:/Drugs_l2s/distance_matrix.dat", sep=, header=TRUE, 

row.names=1) 

dmat<- as.dist(x, diag=TRUE) 

 

 

#run pam 

clus <- pam(dmat,k=5,diss=TRUE) 

 

 

#save clustering validation results to csv file 

write.table(clus$silinfo,file="C:/Drugs_l2s/results/pam_validation.csv",s

ep=",") 

 

#save medoids to csv file 

write.table(clus$medoids,file="C:/Drugs_l2s/results/pam_medoids.csv",sep=

",") 
 

 

# Multidimensional scaling of data matrix 

cmd<-cmdscale(x) 

 

 

# plot MDS, with colors by groups from kmeans 

groups<-levels(factor(clus$clustering)) 

ordiplot(cmd,type="n") 

cols<-

c("blueviolet","cornflowerblue","red","chartreuse","darkgoldenrod1") 

for(i in seq_along(groups)){ 

    points(cmd[factor(clus$cluster)==groups[i],],col=cols[i],pch=16) 

} 

 

 

# add spider and hull 

ordispider(cmd, factor(clus$clustering), label = TRUE) 

ordihull(cmd, factor(clus$clustering), lty = "dotted") 
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#save clustering results to csv file 

write.table(clus$clustering,file="C:/Drugs_l2s/results/pam_results3.csv",

sep=",") 

 

 

 

 
 

Β.6 ύγκπιζη Αποηελεζμάηυν Αλγοπίθμυν 

 
 

#set working directory 

setwd("C:/Drugs_l2s/") 

 

#load necessary packages 

library(clValid) 

 

#read compounds(data) matrix 

x <- read.table("C:/Drugs_l2s/L2S_compounds_morgan_fps.dat", 

sep=,header=FALSE,row.names=1) 

 

#run clValid to validate cluster results 

myVal<-clValid(x, 5:8,clMethods=c("kmeans","pam","agnes","diana"), 

metric="euclidean",method="ward",validation="internal") 

 

#plot validation results 

plot(myVal) 

 

#display algorithms with optimal scores  

optimalScores(myVal) 
 

#find similarity betwween clusterings 

cluster_similarity(agnes_ward,diana,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(agnes_ward,diana,similarity=c("rand")) 

cluster_similarity(agnes_ward,agnes_complete,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(agnes_ward,agnes_complete,similarity=c("rand")) 

cluster_similarity(agnes_ward,kmeans,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(agnes_ward,kmeans,similarity=c("rand")) 

cluster_similarity(agnes_ward,pam,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(agnes_ward,pam,similarity=c("rand")) 

 

cluster_similarity(diana,agnes_complete,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(diana,agnes_complete,similarity=c("rand")) 

cluster_similarity(diana,kmeans,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(diana,kmeans,similarity=c("rand")) 

cluster_similarity(diana,pam,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(diana,pam,similarity=c("rand")) 

cluster_similarity(agnes_complete,kmeans,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(agnes_complete,kmeans,similarity=c("rand")) 

cluster_similarity(agnes_complete,pam,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(agnes_complete,pam,similarity=c("rand")) 

 

cluster_similarity(kmeans,pam,similarity=c("jaccard")) 

cluster_similarity(kmeans,pam,similarity=c("rand")) 



85 
 

Παπάπηημα Γ 

Πίνακερ Αποηελεζμάηυν 

 

 

Γ.1 AGNES (complete, cutoff=0.85) 

 

Compound ID Cluster ID Compound ID Cluster ID 

ChemSpider_3949 1 ChemSpider_13852819 9 

ChemSpider_4455 2 ChemSpider_4534998 9 

ChemSpider_2034 2 ChemSpider_4514937 9 

ChemSpider_2908 2 ChemSpider_10442628 10 

ChemSpider_2347 2 ChemSpider_15510 10 

ChemSpider_3263 2 ChemSpider_4827 10 

ChemSpider_431 2 ChemSpider_10442212 10 

ChemSpider_25043757 2 ChemSpider_5332 11 

ChemSpider_3821 2 ChemSpider_2383 11 

ChemSpider_4047 2 ChemSpider_54790 11 

ChemSpider_3276 2 ChemSpider_14410 11 

ChemSpider_5355 2 ChemSpider_16740595 12 

ChemSpider_5293368 3 ChemSpider_5530 12 

ChemSpider_4444479 3 ChemSpider_3513 13 

ChemSpider_4470631 3 ChemSpider_2457 13 

ChemSpider_5382 4 ChemSpider_3741 14 

ChemSpider_5253 4 ChemSpider_2006532 15 

ChemSpider_4757 4 ChemSpider_49179 15 

ChemSpider_9048 4 ChemSpider_4895 16 

ChemSpider_56598 4 ChemSpider_54632 16 
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ChemSpider_3779 4 ChemSpider_5533 16 

ChemSpider_4585 4 ChemSpider_3269 17 

ChemSpider_3568 4 ChemSpider_4027 17 

ChemSpider_2699 4 ChemSpider_4663 17 

ChemSpider_2077 5 ChemSpider_2289101 17 

ChemSpider_4481878 5 ChemSpider_2312 17 

ChemSpider_4015 5 ChemSpider_4060 18 

ChemSpider_1999 6 ChemSpider_4040 18 

ChemSpider_2340731 6 ChemSpider_54810 19 

ChemSpider_4968 6 ChemSpider_4444507 19 

ChemSpider_2075 7 ChemSpider_393589 19 

ChemSpider_15520 7 ChemSpider_54822 20 

ChemSpider_31017 7 ChemSpider_110575 20 

ChemSpider_129277 7 ChemSpider_61881 21 

ChemSpider_2669 7 ChemSpider_3871 21 

ChemSpider_4470984 7 ChemSpider_2157 22 

ChemSpider_3438 7 ChemSpider_3328 22 

ChemSpider_4087 7 ChemSpider_3009 22 

ChemSpider_4445173 7 ChemSpider_4354 23 

ChemSpider_580849 7 ChemSpider_4645 24 

ChemSpider_2074 8 ChemSpider_4395710 25 

ChemSpider_5454 8 ChemSpider_2068 26 

  ChemSpider_4447672 27 
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Γ.2 AGNES (complete, cutoff=0.958) 

 

 

Compound ID Cluster ID Compound ID Cluster ID 

ChemSpider_3949 1 ChemSpider_3568 2 

ChemSpider_2068 1 ChemSpider_14410 2 

ChemSpider_4455 2 ChemSpider_110575 2 

ChemSpider_5382 2 ChemSpider_4087 2 

ChemSpider_2034 2 ChemSpider_10442212 2 

ChemSpider_2075 2 ChemSpider_4445173 2 

ChemSpider_2074 2 ChemSpider_3276 2 

ChemSpider_10442628 2 ChemSpider_580849 2 

ChemSpider_5253 2 ChemSpider_5355 2 

ChemSpider_2908 2 ChemSpider_2699 2 

ChemSpider_15510 2 ChemSpider_5293368 3 

ChemSpider_4757 2 ChemSpider_4444479 3 

ChemSpider_5332 2 ChemSpider_2006532 3 

ChemSpider_15520 2 ChemSpider_54810 3 

ChemSpider_31017 2 ChemSpider_2157 3 

ChemSpider_2347 2 ChemSpider_3328 3 

ChemSpider_9048 2 ChemSpider_4444507 3 

ChemSpider_3513 2 ChemSpider_3009 3 

ChemSpider_3741 2 ChemSpider_4470631 3 

ChemSpider_129277 2 ChemSpider_4395710 3 

ChemSpider_2457 2 ChemSpider_49179 3 

ChemSpider_2669 2 ChemSpider_393589 3 

ChemSpider_56598 2 ChemSpider_2077 4 
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ChemSpider_3263 2 ChemSpider_1999 4 

ChemSpider_431 2 ChemSpider_13852819 4 

ChemSpider_4895 2 ChemSpider_4481878 4 

ChemSpider_4060 2 ChemSpider_4015 4 

ChemSpider_54822 2 ChemSpider_16740595 4 

ChemSpider_25043757 2 ChemSpider_4534998 4 

ChemSpider_4470984 2 ChemSpider_4514937 4 

ChemSpider_3779 2 ChemSpider_3269 4 

ChemSpider_2383 2 ChemSpider_5530 4 

ChemSpider_3821 2 ChemSpider_61881 4 

ChemSpider_54790 2 ChemSpider_4027 4 

ChemSpider_4645 2 ChemSpider_2340731 4 

ChemSpider_5454 2 ChemSpider_4663 4 

ChemSpider_4047 2 ChemSpider_2289101 4 

ChemSpider_4827 2 ChemSpider_2312 4 

ChemSpider_4585 2 ChemSpider_3871 4 

ChemSpider_54632 2 ChemSpider_4968 4 

ChemSpider_4040 2 ChemSpider_4354 5 

ChemSpider_3438 2 ChemSpider_4447672 5 

ChemSpider_5533 2   
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Γ.3 AGNES (Ward’s, cutoff=0.85) 

 

Compound ID Cluster ID Compound ID Cluster ID 

ChemSpider_3949 1 ChemSpider_4087 14 

ChemSpider_4455 2 ChemSpider_15520 15 

ChemSpider_2347 2 ChemSpider_31017 15 

ChemSpider_25043757 2 ChemSpider_3438 15 

ChemSpider_3821 2 ChemSpider_4534998 16 

ChemSpider_5293368 3 ChemSpider_4514937 16 

ChemSpider_4444479 3 ChemSpider_9048 17 

ChemSpider_5382 4 ChemSpider_5454 17 

ChemSpider_3568 4 ChemSpider_3513 18 

ChemSpider_2699 4 ChemSpider_2457 18 

ChemSpider_2034 5 ChemSpider_3741 19 

ChemSpider_4047 5 ChemSpider_129277 20 

ChemSpider_5355 5 ChemSpider_2669 20 

ChemSpider_2077 6 ChemSpider_2006532 21 

ChemSpider_4481878 6 ChemSpider_49179 21 

ChemSpider_4015 6 ChemSpider_431 22 

ChemSpider_1999 7 ChemSpider_110575 22 

ChemSpider_4968 7 ChemSpider_4895 23 

ChemSpider_2075 8 ChemSpider_54632 23 

ChemSpider_4470984 8 ChemSpider_5533 23 

ChemSpider_4445173 8 ChemSpider_3269 24 

ChemSpider_580849 8 ChemSpider_54822 24 

ChemSpider_2074 9 ChemSpider_2289101 24 

ChemSpider_16740595 9 ChemSpider_4060 25 
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ChemSpider_4663 9 ChemSpider_4040 25 

ChemSpider_13852819 10 ChemSpider_5530 26 

ChemSpider_2340731 10 ChemSpider_54810 27 

ChemSpider_10442628 11 ChemSpider_393589 27 

ChemSpider_15510 11 ChemSpider_61881 28 

ChemSpider_4827 11 ChemSpider_3871 28 

ChemSpider_10442212 11 ChemSpider_2157 29 

ChemSpider_5253 12 ChemSpider_4354 30 

ChemSpider_4757 12 ChemSpider_3328 31 

ChemSpider_56598 12 ChemSpider_3009 31 

ChemSpider_3779 12 ChemSpider_4444507 32 

ChemSpider_4585 12 ChemSpider_4027 33 

ChemSpider_2908 13 ChemSpider_2312 33 

ChemSpider_3263 13 ChemSpider_4645 34 

ChemSpider_3276 13 ChemSpider_4470631 35 

ChemSpider_5332 14 ChemSpider_4395710 36 

ChemSpider_2383 14 ChemSpider_2068 37 

ChemSpider_54790 14 ChemSpider_4447672 38 

ChemSpider_14410 14   
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Γ.4 AGNES (Ward’s, cutoff=1.37) 

 

Compound ID Cluster ID Compound ID Cluster ID 

ChemSpider_3949 1 ChemSpider_15510 3 

ChemSpider_5293368 1 ChemSpider_4757 3 

ChemSpider_2074 1 ChemSpider_9048 3 

ChemSpider_4444479 1 ChemSpider_56598 3 

ChemSpider_16740595 1 ChemSpider_4060 3 

ChemSpider_4534998 1 ChemSpider_4470984 3 

ChemSpider_4514937 1 ChemSpider_3779 3 

ChemSpider_3513 1 ChemSpider_5454 3 

ChemSpider_3741 1 ChemSpider_4827 3 

ChemSpider_2006532 1 ChemSpider_4585 3 

ChemSpider_2457 1 ChemSpider_4040 3 

ChemSpider_4895 1 ChemSpider_3568 3 

ChemSpider_5530 1 ChemSpider_10442212 3 

ChemSpider_54810 1 ChemSpider_4445173 3 

ChemSpider_2157 1 ChemSpider_580849 3 

ChemSpider_4354 1 ChemSpider_2699 3 

ChemSpider_3328 1 ChemSpider_2077 4 

ChemSpider_4444507 1 ChemSpider_1999 4 

ChemSpider_4645 1 ChemSpider_13852819 4 

ChemSpider_3009 1 ChemSpider_4481878 4 

ChemSpider_4470631 1 ChemSpider_4015 4 

ChemSpider_4395710 1 ChemSpider_431 4 
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ChemSpider_54632 1 ChemSpider_3269 4 

ChemSpider_4663 1 ChemSpider_54822 4 

ChemSpider_49179 1 ChemSpider_61881 4 

ChemSpider_393589 1 ChemSpider_4027 4 

ChemSpider_5533 1 ChemSpider_2340731 4 

ChemSpider_2068 1 ChemSpider_2289101 4 

ChemSpider_4447672 1 ChemSpider_110575 4 

ChemSpider_4455 2 ChemSpider_2312 4 

ChemSpider_2034 2 ChemSpider_3871 4 

ChemSpider_2908 2 ChemSpider_4968 4 

ChemSpider_2347 2 ChemSpider_5332 5 

ChemSpider_3263 2 ChemSpider_15520 5 

ChemSpider_25043757 2 ChemSpider_31017 5 

ChemSpider_3821 2 ChemSpider_129277 5 

ChemSpider_4047 2 ChemSpider_2669 5 

ChemSpider_3276 2 ChemSpider_2383 5 

ChemSpider_5355 2 ChemSpider_54790 5 

ChemSpider_5382 3 ChemSpider_3438 5 

ChemSpider_2075 3 ChemSpider_14410 5 

ChemSpider_10442628 3 ChemSpider_4087 5 

ChemSpider_5253 3   
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Γ.5 DIANA (cutoff=0.85) 

 

Compound ID Cluster ID Compound ID Cluster ID 

ChemSpider_3949 1 ChemSpider_15520 14 

ChemSpider_4455 2 ChemSpider_31017 14 

ChemSpider_2034 2 ChemSpider_3438 14 

ChemSpider_2908 2 ChemSpider_14410 14 

ChemSpider_3263 2 ChemSpider_4087 14 

ChemSpider_25043757 2 ChemSpider_2347 15 

ChemSpider_3821 2 ChemSpider_54632 15 

ChemSpider_4047 2 ChemSpider_110575 15 

ChemSpider_3276 2 ChemSpider_16740595 16 

ChemSpider_5355 2 ChemSpider_4663 16 

ChemSpider_5293368 3 ChemSpider_4534998 17 

ChemSpider_4444479 3 ChemSpider_4514937 17 

ChemSpider_4470631 3 ChemSpider_9048 18 

ChemSpider_49179 3 ChemSpider_5454 18 

ChemSpider_5382 4 ChemSpider_3513 19 

ChemSpider_5253 4 ChemSpider_3741 20 

ChemSpider_4757 4 ChemSpider_129277 21 

ChemSpider_56598 4 ChemSpider_2669 21 

ChemSpider_3779 4 ChemSpider_2006532 22 

ChemSpider_4585 4 ChemSpider_2457 23 

ChemSpider_3568 4 ChemSpider_2157 23 

ChemSpider_2699 4 ChemSpider_4895 24 

ChemSpider_2077 5 ChemSpider_5533 24 

ChemSpider_431 5 ChemSpider_3269 25 
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ChemSpider_1999 6 ChemSpider_2289101 25 

ChemSpider_2340731 6 ChemSpider_4060 26 

ChemSpider_4968 6 ChemSpider_4040 26 

ChemSpider_2075 7 ChemSpider_5530 27 

ChemSpider_4470984 7 ChemSpider_54810 28 

ChemSpider_4445173 7 ChemSpider_4444507 28 

ChemSpider_580849 7 ChemSpider_393589 28 

ChemSpider_2074 8 ChemSpider_54822 29 

ChemSpider_13852819 9 ChemSpider_61881 30 

ChemSpider_10442628 10 ChemSpider_4354 31 

ChemSpider_15510 10 ChemSpider_3328 32 

ChemSpider_4827 10 ChemSpider_3009 32 

ChemSpider_10442212 10 ChemSpider_4027 33 

ChemSpider_4481878 11 ChemSpider_2312 33 

ChemSpider_4015 12 ChemSpider_4645 34 

ChemSpider_3871 12 ChemSpider_4395710 35 

ChemSpider_5332 13 ChemSpider_2068 36 

ChemSpider_2383 13 ChemSpider_4447672 37 

ChemSpider_54790 13   
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Γ.6 DIANA (cutoff=0.958) 

 

Compound ID Cluster ID Compound ID Cluster ID 

ChemSpider_3949 1 ChemSpider_393589 2 

ChemSpider_4455 2 ChemSpider_3438 2 

ChemSpider_5382 2 ChemSpider_5533 2 

ChemSpider_2034 2 ChemSpider_3568 2 

ChemSpider_2077 2 ChemSpider_14410 2 

ChemSpider_2075 2 ChemSpider_110575 2 

ChemSpider_2074 2 ChemSpider_4087 2 

ChemSpider_10442628 2 ChemSpider_10442212 2 

ChemSpider_5253 2 ChemSpider_4445173 2 

ChemSpider_2908 2 ChemSpider_3276 2 

ChemSpider_15510 2 ChemSpider_580849 2 

ChemSpider_4757 2 ChemSpider_5355 2 

ChemSpider_5332 2 ChemSpider_2699 2 

ChemSpider_15520 2 ChemSpider_5293368 3 

ChemSpider_31017 2 ChemSpider_4444479 3 

ChemSpider_2347 2 ChemSpider_2006532 3 

ChemSpider_9048 2 ChemSpider_3328 3 

ChemSpider_3513 2 ChemSpider_3009 3 

ChemSpider_3741 2 ChemSpider_4470631 3 

ChemSpider_129277 2 ChemSpider_4395710 3 

ChemSpider_2669 2 ChemSpider_49179 3 

ChemSpider_56598 2 ChemSpider_1999 4 

ChemSpider_3263 2 ChemSpider_13852819 4 
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ChemSpider_431 2 ChemSpider_4481878 4 

ChemSpider_4895 2 ChemSpider_4015 4 

ChemSpider_4060 2 ChemSpider_16740595 4 

ChemSpider_54810 2 ChemSpider_4534998 4 

ChemSpider_61881 2 ChemSpider_4514937 4 

ChemSpider_25043757 2 ChemSpider_2457 4 

ChemSpider_4470984 2 ChemSpider_3269 4 

ChemSpider_3779 2 ChemSpider_5530 4 

ChemSpider_2383 2 ChemSpider_54822 4 

ChemSpider_3821 2 ChemSpider_2157 4 

ChemSpider_4444507 2 ChemSpider_4027 4 

ChemSpider_54790 2 ChemSpider_2340731 4 

ChemSpider_4645 2 ChemSpider_4663 4 

ChemSpider_5454 2 ChemSpider_2289101 4 

ChemSpider_4047 2 ChemSpider_2068 4 

ChemSpider_4827 2 ChemSpider_2312 4 

ChemSpider_4585 2 ChemSpider_3871 4 

ChemSpider_54632 2 ChemSpider_4968 4 

ChemSpider_4040 2 ChemSpider_4354 5 

  ChemSpider_4447672 5 
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Παπάπηημα Γ 

Γπαθικέρ Παπαζηάζειρ Υαπακηηπιζηικών ςζηάδυν 

 

Γ.1 Agnes (Complete) 
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Cluster 4 
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Cluster 5 

 
 

Γ.2 Agnes (Ward’s) 
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Cluster 2 

 

 

 

Cluster 3 
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Cluster 4 

 

 
 

 

 

Cluster 5 
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Γ.3 DIANA 

 

Cluster 2 

 

Cluster 3 

  

0

10

20

30

40

50

60
F1

F5
0

F9
9

F1
4

8

F1
9

7

F2
4

6

F2
9

5

F3
4

4

F3
9

3

F4
4

2

F4
9

1

F5
4

0

F5
8

9

F6
3

8

F6
8

7

F7
3

6

F7
8

5

F8
3

4

F8
8

3

F9
3

2

F9
8

1

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_9048

ChemSpider_61881

ChemSpider_580849

ChemSpider_56598

ChemSpider_5533

ChemSpider_54810

ChemSpider_54790

ChemSpider_54632

ChemSpider_5454

ChemSpider_5382

ChemSpider_5355

ChemSpider_5332

ChemSpider_5253

0

1

2

3

4

5

6

7

8

9

F1

F5
5

F1
0

9

F1
6

3

F2
1

7

F2
7

1

F3
2

5

F3
7

9

F4
3

3

F4
8

7

F5
4

1

F5
9

5

F6
4

9

F7
0

3

F7
5

7

F8
1

1

F8
6

5

F9
1

9

F9
7

3

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_5293368

ChemSpider_49179

ChemSpider_4470631

ChemSpider_4444479

ChemSpider_4395710

ChemSpider_3328

ChemSpider_3009

ChemSpider_2006532



103 
 

Cluster 4 

 
 

 

Cluster 5 

 
  

0

5

10

15

20

25

F1

F5
0

F9
9

F1
4

8

F1
9

7

F2
4

6

F2
9

5

F3
4

4

F3
9

3

F4
4

2

F4
9

1

F5
4

0

F5
8

9

F6
3

8

F6
8

7

F7
3

6

F7
8

5

F8
3

4

F8
8

3

F9
3

2

F9
8

1

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_5530

ChemSpider_54822

ChemSpider_4968

ChemSpider_4663

ChemSpider_4534998

ChemSpider_4514937

ChemSpider_4481878

ChemSpider_4027

ChemSpider_4015

ChemSpider_3871

ChemSpider_3269

ChemSpider_2457

ChemSpider_2340731

ChemSpider_2312

ChemSpider_2289101

0

0.5

1

1.5

2

2.5

F1

F5
5

F1
0

9

F1
6

3

F2
1

7

F2
7

1

F3
2

5

F3
7

9

F4
3

3

F4
8

7

F5
4

1

F5
9

5

F6
4

9

F7
0

3

F7
5

7

F8
1

1

F8
6

5

F9
1

9

F9
7

3

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_4447672

ChemSpider_4354



104 
 

Γ.4 k-means 

 

Cluster 1 

 
 

 

Cluster 2 

  

0

5

10

15

20

25

30

35

F1

F5
0

F9
9

F1
4

8

F1
9

7

F2
4

6

F2
9

5

F3
4

4

F3
9

3

F4
4

2

F4
9

1

F5
4

0

F5
8

9

F6
3

8

F6
8

7

F7
3

6

F7
8

5

F8
3

4

F8
8

3

F9
3

2

F9
8

1

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_61881

ChemSpider_5530

ChemSpider_54822

ChemSpider_4968

ChemSpider_4663

ChemSpider_4645

ChemSpider_4534998

ChemSpider_4514937

ChemSpider_4481878

ChemSpider_4447672

ChemSpider_4395710

ChemSpider_4354

ChemSpider_431

0

5

10

15

20

25

F1

F5
3

F1
0

5

F1
5

7

F2
0

9

F2
6

1

F3
1

3

F3
6

5

F4
1

7

F4
6

9

F5
2

1

F5
7

3

F6
2

5

F6
7

7

F7
2

9

F7
8

1

F8
3

3

F8
8

5

F9
3

7

F9
8

9

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_9048

ChemSpider_580849

ChemSpider_56598

ChemSpider_5454

ChemSpider_5382

ChemSpider_5253

ChemSpider_4827

ChemSpider_4757

ChemSpider_4585

ChemSpider_4470984

ChemSpider_4445173

ChemSpider_4060



105 
 

Cluster 3 

 
 

Cluster 4 

 
 

0

2

4

6

8

10

12

14

16

F1

F5
0

F9
9

F1
4

8

F1
9

7

F2
4

6

F2
9

5

F3
4

4

F3
9

3

F4
4

2

F4
9

1

F5
4

0

F5
8

9

F6
3

8

F6
8

7

F7
3

6

F7
8

5

F8
3

4

F8
8

3

F9
3

2

F9
8

1

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_5533

ChemSpider_54790

ChemSpider_54632

ChemSpider_5332

ChemSpider_4895

ChemSpider_4087

ChemSpider_3438

ChemSpider_31017

ChemSpider_2669

ChemSpider_2383

ChemSpider_15520

ChemSpider_14410

ChemSpider_129277

ChemSpider_110575

0

1

2

3

4

5

6

F1

F5
3

F1
0

5

F1
5

7

F2
0

9

F2
6

1

F3
1

3

F3
6

5

F4
1

7

F4
6

9

F5
2

1

F5
7

3

F6
2

5

F6
7

7

F7
2

9

F7
8

1

F8
3

3

F8
8

5

F9
3

7

F9
8

9

A
xi

s 
Ti

tl
e

 

Axis Title 

ChemSpider_5293368

ChemSpider_49179

ChemSpider_4470631

ChemSpider_4444479

ChemSpider_2006532



106 
 

Cluster 5 

 
 

Γ.5 PAM 

 

Cluster 1 

  

0

2

4

6

8

10

12

14

F1

F5
0

F9
9

F1
4

8

F1
9

7

F2
4

6

F2
9

5

F3
4

4

F3
9

3

F4
4

2

F4
9

1

F5
4

0

F5
8

9

F6
3

8

F6
8

7

F7
3

6

F7
8

5

F8
3

4

F8
8

3

F9
3

2

F9
8

1

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_54810

ChemSpider_5355

ChemSpider_4455

ChemSpider_4444507

ChemSpider_4047

ChemSpider_393589

ChemSpider_3821

ChemSpider_3276

ChemSpider_3263

ChemSpider_2908

ChemSpider_25043757

ChemSpider_2347

ChemSpider_2034

0

2

4

6

8

10

12

14

F1

F5
8

F1
1

5

F1
7

2

F2
2

9

F2
8

6

F3
4

3

F4
0

0

F4
5

7

F5
1

4

F5
7

1

F6
2

8

F6
8

5

F7
4

2

F7
9

9

F8
5

6

F9
1

3

F9
7

0

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_54822

ChemSpider_4663

ChemSpider_4645

ChemSpider_4481878

ChemSpider_4027

ChemSpider_3949

ChemSpider_3269

ChemSpider_2340731

ChemSpider_2312

ChemSpider_2289101

ChemSpider_2068

ChemSpider_1999



107 
 

Cluster 2 

 

 

Cluster 3 

  

0

2

4

6

8

10

12

14

16

F1

F5
3

F1
0

5

F1
5

7

F2
0

9

F2
6

1

F3
1

3

F3
6

5

F4
1

7

F4
6

9

F5
2

1

F5
7

3

F6
2

5

F6
7

7

F7
2

9

F7
8

1

F8
3

3

F8
8

5

F9
3

7

F9
8

9

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_54810

ChemSpider_5355

ChemSpider_4455

ChemSpider_431

ChemSpider_4047

ChemSpider_3821

ChemSpider_3513

ChemSpider_3276

ChemSpider_3263

ChemSpider_2908

ChemSpider_25043757

ChemSpider_2457

0

2

4

6

8

10

12

14

16

18

20

F1
F5

0
F9

9
F1

4
8

F1
9

7
F2

4
6

F2
9

5
F3

4
4

F3
9

3
F4

4
2

F4
9

1
F5

4
0

F5
8

9
F6

3
8

F6
8

7
F7

3
6

F7
8

5
F8

3
4

F8
8

3
F9

3
2

F9
8

1

A
xi

s 
Ti

tl
e

 

Axis Title 

ChemSpider_5530

ChemSpider_5293368

ChemSpider_4968

ChemSpider_49179

ChemSpider_4534998

ChemSpider_4514937

ChemSpider_4470631

ChemSpider_4447672

ChemSpider_4444507

ChemSpider_4444479

ChemSpider_4395710

ChemSpider_4354

ChemSpider_4015



108 
 

Cluster 4 

 

Cluster 5 

 

 
 

 

0

2

4

6

8

10

12

14

16

18

F1

F4
8

F9
5

F1
4

2

F1
8

9

F2
3

6

F2
8

3

F3
3

0

F3
7

7

F4
2

4

F4
7

1

F5
1

8

F5
6

5

F6
1

2

F6
5

9

F7
0

6

F7
5

3

F8
0

0

F8
4

7

F8
9

4

F9
4

1

F9
8

8

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_9048

ChemSpider_56598

ChemSpider_5454

ChemSpider_5382

ChemSpider_5253

ChemSpider_4757

ChemSpider_4585

ChemSpider_4060

ChemSpider_4040

ChemSpider_3779

ChemSpider_3568

ChemSpider_2699

0

5

10

15

20

25

F1

F4
8

F9
5

F1
4

2

F1
8

9

F2
3

6

F2
8

3

F3
3

0

F3
7

7

F4
2

4

F4
7

1

F5
1

8

F5
6

5

F6
1

2

F6
5

9

F7
0

6

F7
5

3

F8
0

0

F8
4

7

F8
9

4

F9
4

1

F9
8

8

N
u

m
b

e
r 

o
f 

co
m

p
o

u
n

d
s 

Features 

ChemSpider_61881

ChemSpider_580849

ChemSpider_5533

ChemSpider_54790

ChemSpider_54632

ChemSpider_5332

ChemSpider_4895

ChemSpider_4827

ChemSpider_4470984

ChemSpider_4445173

ChemSpider_4087

ChemSpider_393589

ChemSpider_3741

ChemSpider_3438


