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Resumo: O problema de agrupamento de dados € uma area de pesquisa cientifica bastante ativa
e encontra aplicagbes em varios problemas préticos dentro do campo da engenharia. A estrutura
de problemas de agrupamento é conhecida por ser dificil de resolucéo através de métodos exatos,
mesmo para instancias consideradas pequenas. Assim, métodos heuristicos e metaheuristicos séo
frequentemente propostos como alternativas para obtencdo de solugbes consideradas razoaveis
dentro de intervalos de tempo aceitaveis. Neste artigo, uma versao hibrida da metaheuristica
conhecida como Black Hole Algorithm é desenvolvida a partir da insercdo de buscas locais em
pontos estratégicos do algoritmo. Experimentos computacionais foram realizados em instancias
geradas artificialmente e instancias geométricas amplamente utilizadas na literatura. Os resultados
computacionais indicam que o algoritmo proposto é bastante eficaz e possui potencial para
investigacdes mais aprofundadas.

Palavras-chave: Metaheuristicas, Anélise de agrupamento, Otimizag&o, Black Hole Algorithm

Development of a hybrid metaheuristic for clustering data
problems

Abstract: The problem of cluster analysis is an active research field which has several potential
applications in practical problems arising in the field of engineering. The structure of clustering
problems is known to be had to solve by exact methods even for small-sized instances. Thus, many
heuristics and metaheuristics are frequently proposed as alternative approaches to find reasonably
good solutions within acceptable time intervals. In this work, a hybrid version of the Black Hole
Algorithm metaheuristic is developed by inserting local searches at strategic places of the algorithm.
Computational experiments run over artificially generated instances, as well as well-known
geometric instances from the literature, are reported. Results indicate that the newly proposed
algorithm is quite efficient and has potential to be developed further in future research.
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1. Introducéo

Uma das técnicas heuristicas mais populares para o problema de agrupamento é o
algoritmo de k-médias (FRANTI; SIERANOJA, 2018), o qual opera através do agrupamento
de pontos dentro de um determinado numero de clusters tal que a soma das distancias
guadraticas entre cada ponto e seu centroide mais proximo € minima. Entretanto, o
desempenho do algoritmo depende fortemente da solucéo inicial fornecida e convergéncias
em oOtimos locais sdo frequentemente verificadas. Para evitar tais inconvenientes
metaheuristicas podem ser utilizadas como alternativa.

Algoritmos metaheuristicos podem ser classificados basicamente de duas maneiras
diferentes: algoritmos baseados em solucdo Unica e algoritmos baseado em populagfes
(SAMSUDDIN et al., 2018). Metaheuristicas de solucdo Unica operam sobre uma Uunica
solucao fornecida e a desenvolvem até o ponto que nenhuma solu¢cdo melhor pode ser
encontrada. Um exemplo classico para este tipo de algoritmos é o Simulated Annealing
(KIRKPATRICK et al., 1983). Por outro lado, metaheuristicas com base em popula¢bes
otimizam populacdes de solucdes. Um exemplo tipico para essa Ultima categoria sdo 0s
Algoritmo Genéticos, os quais operam de acordo com a teoria de evolugdo de Darwin
(HOLLAND, 1992).

O algoritmo do buraco negro, ou Black Hole Algorithm (BHA) em inglés, € um algoritmo
baseado em populacdes e fora desenvolvido de acordo com o funcionamento de buracos
negros no universo (HATAMLOU, 2013). O algoritmo opera através da inicializacdo de uma
populacao inicial de solu¢cdes randémicas (estrelas) e a melhor solucdo dentre elas é
escolhida como o buraco negro. Iterativamente, as estrelas gravitam em dire¢cdo ao buraco
negro e duas situacdes sao possiveis: uma estrela adquire uma funcéo objetivo melhor que
a do buraco negro, e nesse caso essa nova estrela se torna o buraco negro, ou uma estrela
atravessa o horizonte de eventos (event horizon) e morre, e nesse caso uma nova estrela
€ alocada randomicamente no espaco de solucdes.

Além do problema de agrupamento, para o qual o BHA fora desenvolvido, o algoritmo tem
sido aplicado com sucesso em outros problemas de otimizacdo (HATAMLOU, 2018;
WARNANA, 2018; PASHAEI et al., 2019). Desde sua concepcédo, entretanto, poucos
trabalhos académicos replicaram ou exploraram potenciais hibridizacbes do algoritmo,
mesmo embora sua implementacdo seja razoavelmente simples e sua eficacia
potencialmente interessante. Assim, o presente trabalho tem por objetivo estender a ideia
do BHA e desenvolver uma hibridizacdo do algoritmo com buscas locais em pontos
estratégicos. O algoritmo, a partir de agora chamado de BHA-LS, é testado em um conjunto
de instancias geradas artificialmente de pequeno, médio e grande porte.

Este artigo esta organizado da seguinte maneira. A Secdo 2 descreve o problema de
agrupamento e uma formulacdo matemética € apresentada. Na Sec¢éo 3, o BHA original &
discutido e o algoritmo proposto € desenvolvido em detalhes. Na Secéo 4, os experimentos
computacionais sdo apresentados e os resultados obtidos discutidos. Por fim, a Sec¢ao 5
conclui o trabalho com indicacdes de dire¢cOes futuras de investigacdo sobre o tema.

2. Descricdo matemética do problema

A analise de agrupamento tem por objetivo agrupar um conjunto de objetos em subgrupos
disjuntos tal que a similaridade desses objetos dentro de cada subgrupo é maxima.
Usualmente, para avaliar a similaridade entre objetos a distancia Euclideana é utilizada.
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Assim, o problema pode ser formulado da seguinte maneira: dado um conjunto de N objetos
e M subgrupos, o objetivo € alocar cada objeto em um dos M subgrupos, tal que a soma
das distancias quadraticas, entre cada par de objetos, € minimizada. Nascimento et al.
(2010) fornece uma formulacdo matematica linearizada com base em uma representacao
nao linear proposta por Rao (1971). A formulacéo linear pode ser escrita como segue:

min F(Y) = Ni i dijyij (1.0)

i=1 j=i+1

sujeito a:

Xik = 1, i= 1, ,N (11)

Xix = 1, k=1,..M (1.2)
=1
xx €101 i=1,..,N, k=1,..,M (1.3)
yij=xp+x—1, i=1.,N, j=i+1,..,N, k=1,.,M (1.4)
yij =0, i,j=1,..,N, (1.5)

A funcéo objetivo tem por objetivo minimizar a distancia d;; entre todos os objetos que
pertencem ao mesmo cluster. Restricdes (1.1) garantem que um objeto € alocado somente
em um cluster. Restricdes (1.2) garantem que um cluster tem no minimo um objeto, i.e. &
nao vazio. Restrices (1.3) garantem que x;;, é estritamente binario. Restri¢cdes (1.4) e (1.5)
garantem que y;; € 1 se, e somente se, x; € xj, sdo 1, e 0 caso contrario. O algoritmo
desenvolvido nesse trabalho é adaptado para resolver essa formulagéo.

3. O algoritmo Black Hole e a hibridizag&o proposta

O algoritmo de buraco negro é uma metaheuristica com base em populacao, desenvolvida
com inspiragdo no fendmeno de buracos negros na natureza. Assim, na inicializagcdo, uma
populacdo de solucbes, chamada populacdo de estrelas, € randomicamente alocada no
espaco de busca. A cada iteracdo, o valor da funcdo objetivo € computado, e a melhor
solucédo é selecionada para ser o buraco negro. As estrelas gravitam em direcéo ao buraco
negro usando a seguinte formula:

xi(t+1) = x;(t) +r=* (xgy — x;(t)), i=1,..,P (2.0)

onde x;(t) e x;(t + 1) sao solu¢cdes que representam as localizacbes da i-ésima estrela nas
iteracdes t e t + 1, respectivamente. A solucdo xgy € a localizagédo atual do buraco negro
e r € um numero aleatério no intervalo [0,1]. O parametro P representa o tamanho da
populacéo e é definido na secdo de experimentos computacionais.

A medida que as estrelas gravitam em dire¢gdo ao buraco negro, algumas delas podem
alcancar um valor de funcéo objetivo melhor do que aquele do buraco negro e, assim, 0
buraco negro é substituido pela nova estrela. Ainda, se uma estrela entra no dominio do
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buraco negro, isto é, o horizonte de eventos, a estrela é absorvida, e uma nova estrela
aleatdria é alocada no espaco de busca. Esse ultimo fenbmeno garante que a populacéo
se mantenha constante com respeito ao numero de potenciais candidatos. O raio do
horizonte de eventos é calculado da seguinte maneira:

R === (2.1)

onde fzy € 0 valor da funcdo objetivo do buraco negro, f; € o valor da fungéo objetivo da
estrela i e R; é o raio do horizonte de eventos do buraco negro. Quando a distancia de uma
estrela ao buraco negro é menor que R;, entdo a estrela colapsa e uma nova é
randomicamente gerada. Como descrito em Soto et al., (2018) a morte de uma estrela é
calculada através da geracdo de um numero real aleatério, a partir de uma distribuicao
uniforme, no intervalo [0,1]. Se o niumero gerado for menor que R;, computado para cada
estrela individualmente, entdo uma nova estrela nascera no lugar da estrela que colapsou.

No presente trabalho introduzimos o conceito de posi¢des relativas para que a natureza
estocastica do calculo acima citado seja suprimida. Esse conceito permite controlar
solucdes que estdo muito proximas do buraco negro, mas que, no entanto, possuem custos
maiores. O raio do horizonte de eventos € calculado como em (2.1) e a posicdo relativa
(PR) da estrela i é calculada como segue:

PR = (3.0)

5 .
i=1,j=i fj

Dessa forma, a distancia relativa da estrela i para o buraco negro é obtida da seguinte
maneira:

PR, —R
dipn = ——2—- (3.1)

Se d; ,, € menor que um parametro A, chamado de ponto de né&o retorno, entéo a estrela
morre e uma nova é gerada aleatoriamente em seu lugar. Note que a diversificacdo do
sistema pode ser parcialmente controlada através do ajuste de A. Quando uma estrela
colapsa sobre si mesma e a formacgado de um buraco negro estelar € iniciada, o material da
estrela morta é progressivamente comprimido em um objeto progressivamente mais denso.
Seguindo esse principio, quando uma solucdo candidata é selecionada como o buraco
negro, introduzimos uma pesquisa local bastante rapida, chamada de Densificacdo, a qual
devera aumentar a densidade da estrela, ou seja, reduzir o seu custo. O algoritmo proposto
pode ser lido no seguinte pseudocodigo:
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Algoritmo 1 Densificacédo

Input: solugcédo do buraco negro

1: RC = selecionar um cluster aleatorio
2:fori=1toNdo

3 if i estd contido em RC then

4 forj=1toMdo

5 retirar objeto de RC e alocar em j
6: calcular funcao objetivo
7
8

if funcdo objetivo > funcéo objetivo do buraco negro then
: actualizar configuracéo da solucdo do buraco negro
9: RC =]

10: end if
11: end for
12: endif
13: end for

Output: solucdo do buraco negro otimizada

Um critério de parada para o algoritmo original do BHA pode ser a imposi¢cado de um nimero
maximo de iteracdes independente do estado do sistema, ou um numero maximo de
iteracfes sem melhoria. Neste trabalho, a ultima opcao € escolhida para a inser¢cdo de um
segundo tipo de pesquisa local no algoritmo.

Fisicos nos ensinam gque buracos negros ndo tém vida eterna, uma vez que eles emitem
particulas subatdmicas. Esse processo € conhecido como radiacdo de Hawking e seu nome
€ uma homenagem ao fisico Stephen Hawking. Assim, se nenhuma fonte de energia é
fornecida ao buraco negro, este teria sua energia rotacional eventualmente esgotada,
desaparecendo da existéncia. Como um paralelo, no nosso algoritmo, apés um certo
namero de iteragbes sem melhoria, i.e. 0 buraco negro € isolado do sistema de estrelas,
um segundo tipo de pesquisa local € desenvolvida de maneira a otimizar a solucao do
buraco negro e fazer com que o sistema seja ativo novamente. Essa Ultima pesquisa local
recebe o nome de Radiacéo e o pseudocddigo € apresentado a seqguir:

Algoritmo 2 Radiacao
Input: solugdo candidata do buraco negro
1: fori=1to QN do (Q é um nimero real menor que 1)

2. RN = selecionar um n6 aleatdrio no intervalo [1, N]
3: forj=1toMdo

4: if RN esta alocado em j then

5: for k=1to M\jdo

6: insira RN em k

7 calcular funcéo objetivo

8: if fungcéo objetivo > fungao objetivo candidata then
9: atualizar configuracao da solugao candidata
10: end if

11: end for

12: end if

13: end for

14: end for

Output: solucédo do buraco negro otimizada
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O algoritmo BHA-LS consistem em gerar uma populacdo aleatéria de estrelas na
inicializagcdo, impor o nimero de iterac6es sem melhoria para operacao, gravitar as estrelas
em direcdo ao buraco negro e gerar novas estrelas de acordo com as distancias relativas,
introduzidas anteriormente. A cada vez que um novo buraco negro € encontrado o algoritmo
Densificacdo é chamado. Também, a cada vez que o0 buraco negro permanece preso em
um estado sub 6timo por um certo nimero de iteragdes, o0 algoritmo Radiacdo é chamado.
O pseudocaodigo para o algoritmo geral é apresentado a seguir:

Algoritmo 3 BHA-LS

Input: conjunto de dados

1: & = inicializar o nUmero maximo de iteracdes sem melhoria
2: contador =0

3: encontrar buraco negro dentre as estrelas

4: while contador < & do

5: gravitar as estrelas em direcéo ao buraco negro de acordo com (2.0)
6: calcular funcéo objetivo das estrelas

7 if novo buraco negro é encontrado then

8: chamar Densificacéo

9: atualizar configuracao do buraco negro

10: else

11: calcule posicoes relativas de acordo com (3.0)

12: forito P do

13: calcule distancia relativa da estrela i de acordo com (3.1)
14. if PR; <A then

15: gerar uma estrela aleatoria no lugar de i

16: end if

17: end for

18: repetir 11-17 até que ndo haja mais estrelas

19: end if

20: if um mdltiplo B de & fora alcancado then
21: chamar Radiacéo

22 endif

23: end while

Output: solucéo final

4. Experimentos computacionais e resultados
4.1 Descricao do conjunto de dados

O desempenho do algoritmo proposto fora avaliado através da resolugéo de trés grupos de
cinco instancias bidimensionais geradas artificialmente. O primeiro grupo € composto por 5
instancias com 20 pontos e 2 clusters (C2N20), o qual classificamos como instancias de
pequeno porte; o segundo grupo com 5 instancias de 50 pontos e 4 clusters (C4N50), o
gual classificamos como instancias de médio porte e o terceiro grupo com 5 instancias de
200 pontos e 10 clusters (C10N200), o qual classificamos como grande porte. O primeiro e
0 segundo grupo foram resolvidos até o 6timo global, enquanto o terceiro grupo € composto
por instancias com solugdes parciais. A figura 1, a seguir, mostra a distribuicdo dos dados
no plano, para uma instancia de cada grupo.
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Figura 1. A — Instancia C2N20_005. B - C4N50_005. C - C1ON200_005
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Para testar o desempenho do algoritmo sobre problemas de agrupamento com diferentes
arranjos geomeétricos, as instancias Flame, R15 e Aggregation, foram utilizadas. Essas
instancias sdo amplamente utilizadas na literatura e estdo disponiveis publicamente no
seguinte endereco eletronico: http://cs.joensuu.fi/sipu/datasets/.

4.2 Experimentos computacionais e resultados

O algoritmo BHA-LS possui 4 parametros, A, o, B e Q. O ponto de nao retorno, A, foi
configurado em 0.25. O numero de iteragcdes sem melhoria, &, foi configurado em 100. O
namero de iteracBes antes de iniciar Radiacao, foi de 25. Por ultimo, Q foi configurado em
0.25. Durante pré-teste foi verificado que maiores valores de Q nao contribuiam para a
melhoria da qualidade de solu¢des e sé aumentavam o tempo de execu¢cao computacional.

O algoritmo proposto foi implementado em Java e executado em um computador Intel Core
i5-7200U CPU @3.50 GHz e 8 GB de memdria. Resultados foram calculados com base em
100 execuc¢des do algoritmo para cada instancia. O desvio da solu¢éo obtida com a solucao
obtida através da execucdo com o modelo exato (Gap) é calculado da seguinte maneira:

Cap — Solucao exata — Solugao encontrada 100
@ = Solugdo exata x

Assim, se 0 Gap é negativo, temos a porcentagem meédia que a solugdo encontrada
afastou-se da solucdo exata. Se, no entanto, o Gap € positivo, temos a porcentagem média
de melhoria em relacdo a solucdo exata disponivel. As tabelas 1 e 2 mostram os resultados
obtidos para as instancias artificiais estudadas. Note-se que as instancias C10N200 tiveram
todas um Gap médio positivo. Isso decorre do fato de que o algoritmo exato néo foi capaz
de convergir para a solucéo 6tima nessas instancias.
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Tabela 1. Resultados encontrados para as instancias C2N20 e C4AN50. Resultados sdo baseados em
100 execucBes do BHA-LS por instancia

Funcéao Gap NUumero de Tempo de
Instancias objetivo médio otimos processamento

Otima (%) encontrados médio (s)
C2N20_001 8348.6836 -0.34 71 0.0013
C2N20_002 8009.9048 -0.05 73 0.0014
C2N20_003 8201.6025 -1.37 79 0.0020
C2N20_004 6891.7427 -3.75 75 0.0016
C2N20_005 8410.6553 -1.08 78 0.0015
C4N50_001  32359.9023 -1.07 34 0.1675
C4N50_002  30562.3027  -1.87 33 0.1689
C4N50_003  27175.5898 -0.81 43 0.1688
C4AN50_004  27483.0547  -1.97 25 0.1639
C4N50 005  29114.4160 -1.78 57 0.1525

Tabela 2. Resultados encontrados para as instancias 10CN200. Resultados s&o baseados em 100
execucBes do BHA-LS por instancia

A Melhor funcéo Gap médio Tempo de
Instancias o p processamento
objetivo factivel (%) A

médio (s)
C10N200_001 248272.781250 40.11 3.52
C10N200_002 210943.421875 29.64 3.96
C10N200_003 282760.937500 39.25 3.40
C10N200_004 282364.250000 42.57 3.56
C10N200_005 311180.500000 45.79 4.06

A figura 2 apresenta o resultado médio obtido a partir de 100 execuc¢des do algoritmo nas
instancias geomeétricas. Os graficos superiores (A, B e C) representam a solugdo 6tima das
instancias Aggregation, R15 e Flame, respectivamente. Os gréficos inferiores (D, E e F),
apresenta a configuracdo obtida pelo BHA-LS nas instéancias Aggregation, R15 e Flame,

respectivamente.

Figura 2. Graficos na parte superior da figura (A, B e C) apresentam as configuragdes Otimas das
instancias Aggregation, R15 e Flame, respectivamente. Gréficos na parte inferior da figura (D, E e F)
apresentam as solu¢des media obtidas pelo BHA-LS nas instancias Aggregation, R15 e Flame,
respectivamente
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4.3 Conclusoes

O algoritmo proposto apresentou resultados bastante interessantes nas instancias
analisadas e uma investigacdo mais aprofundada serda necesséaria para avaliar seu
desempenho em instancias mais complexas da literatura. Ademais, a insercdo de
pesquisas locais mais sofisticadas poderéa ser explorada em futuros trabalhos, de maneira
a construir diferentes possibilidades de implementacéo, as quais podem, em Ultima analise,
melhorar a eficdcia e desempenho do algoritmo.
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