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Resumo: Este estudo investiga a aplicagdo do algoritmo Agglomerative Clustering para a
classificagdo automatica de espécies de lIris (lris setosa, Iris versicolor e lIris virginica)
utilizando caracteristicas morfologicas das sépalas e pétalas. O conjunto de dados Iris,
amplamente utilizado em estudos de aprendizado de maquina, foi analisado através da
técnica de clustering hierarquico aglomerativo com métrica euclidiana e ligagdo de Ward. Os
resultados demonstraram alta eficacia na separacdo das trés espécies, com particular
distincdo da Iris setosa em relagcdo as demais espécies. A analise das caracteristicas das
pétalas apresentou melhor separabilidade dos clusters em comparagao as caracteristicas
das sépalas, evidenciando a importancia das dimensdes das pétalas como critério
discriminante para classificagcdo taxonémica. O algoritmo mostrou-se eficiente para
identificacdo automatica de padrées morfoldgicos, contribuindo para estudos de taxonomia
botanica e sistemas de classificacdo automatizada de espécies vegetais.

Palavras-chave: Clustering aglomerativo. Iris. Morfometria. Aprendizagem néo
supervisionada. Taxonomia botanica.
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INTRODUGAO

A classificagdo automatica de espécies vegetais representa um desafio significativo na
botanica moderna, especialmente considerando a crescente necessidade de sistemas
eficientes para identificacdo taxonémica. O género Iris, pertencente a familia Iridaceae,
constitui um modelo classico para estudos de classificacdo devido a sua diversidade
morfolégica bem documentada e a disponibilidade de dados biométricos precisos (Fisher,
1936).

O conjunto de dados Iris, introduzido por Fisher (1936), tornou-se um benchmark
fundamental em estudos de aprendizado de maquina e reconhecimento de padrbes. Este
dataset contém 150 amostras distribuidas igualmente entre trés espécies: Iris setosa, Iris
versicolor e lIris virginica, cada uma caracterizada por quatro atributos morfoldgicos:

comprimento e largura das sépalas e pétalas (Anderson, 1935).

Os algoritmos de clustering, especialmente os métodos hierarquicos, tém demonstrado
eficacia significativa na identificacdo de grupos naturais em dados botanicos (Jain; Murty;
Flynn, 1999). O Agglomerative Clustering, uma técnica de clustering hierarquico bottom-up,
constroi uma hierarquia de clusters através da fusdo iterativa de grupos baseada em critérios

de similaridade (Hastie; Tibshirani; Friedman, 2009).

A escolha da métrica de distancia e do critério de ligagdo sao aspectos fundamentais para o
sucesso do clustering hierarquico. A distancia euclidiana, amplamente utilizada em analises
morfométricas, fornece uma medida intuitiva de similaridade entre espécimes baseada em
caracteristicas quantitativas continuas (Kaufman; Rousseeuw, 2005). O critério de ligagcao
de Ward, por sua vez, minimiza a variancia intracluster, promovendo a formagao de grupos

compactos e homogéneos (Ward, 1963).

Estudos recentes tém explorado a aplicagao de técnicas de clustering em analises de dados
biolégicos, demonstrando seu potencial para descoberta de padrdes morfolégicos e
identificacdo automatica de espécies (Pedregosa et al., 2011). A integragao desses métodos
com analises morfométricas tradicionais oferece perspectivas promissoras para o

desenvolvimento de sistemas de classificagcdo automatizada.
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O objetivo deste estudo é avaliar a eficacia do algoritmo Agglomerative Clustering na
classificagdo automatica das espécies de lIris, analisando comparativamente o desempenho
da técnica em diferentes conjuntos de caracteristicas morfologicas e investigando os

padroes de agrupamento resultantes.

METODOS

O conjunto de dados Iris utilizado neste estudo compreende 150 amostras distribuidas
igualmente entre trés espécies: Iris setosa, Iris versicolor e Iris virginica, com 50 exemplares
cada. Cada amostra é caracterizada por quatro atributos morfolégicos quantitativos:
comprimento da sépala, largura da sépala, comprimento da pétala e largura da pétala, todos
medidos em centimetros. Os dados foram originalmente coletados por Edgar Anderson em

1935 e posteriormente analisados por Fisher (1936).

Para a analise, foi empregado o algoritmo Agglomerative Clustering, uma técnica de
clustering hierarquico que inicia com cada amostra como um cluster individual e procede
através da fuséo iterativa dos clusters mais similares até atingir o numero desejado de
grupos (Manning; Raghavan; Schutze, 2008). Os parametros utilizados foram trés clusters,
correspondendo ao numero conhecido de espécies, métrica de distancia euclidiana e critério
de ligacdo Ward. A escolha da métrica euclidiana baseia-se na natureza continua e
homogénea das variaveis morfoldgicas, enquanto o critério de Ward foi selecionado por sua
capacidade de formar clusters compactos através da minimizagao da variancia intracluster
(Murtagh; Contreras, 2012).

A implementagao foi realizada utilizando a linguagem Python com as bibliotecas scikit-learn
para o algoritmo de clustering (Pedregosa et al., 2011), pandas para manipulagdo de dados
(McKinney, 2010) e seaborn/matplotlib para visualizagao (Hunter, 2007; Waskom, 2021). O
processo analitico compreendeu o carregamento e a preparagao do dataset Iris, a aplicagao
do algoritmo Agglomerative Clustering, o mapeamento dos clusters resultantes para as
espécies conhecidas, a analise visual dos resultados através de graficos de dispersao

bidimensionais e a avaliacdo comparativa entre caracteristicas de sépalas e pétalas.

Os resultados foram visualizados por meio de graficos de disperséo bidimensionais,

permitindo a analise da separabilidade dos clusters em diferentes espagos de
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caracteristicas, com duas visualizag¢des principais: uma focalizando as caracteristicas das
sépalas (comprimento versus largura) e outra nas caracteristicas das pétalas (comprimento

versus largura).

O cédigo-fonte esta disponivel para download através do link: https://github.com/vitor-souza-

ime/cluster.

RESULTADOS E DISCUSSAO

O algoritmo Agglomerative Clustering demonstrou eficacia consideravel na separagao das
trés espécies de lIris, conseguindo identificar grupos distintos que correspondem
amplamente as classificagdes taxondmicas conhecidas. A analise dos clusters resultantes
revelou padrées morfolégicos consistentes com a literatura botanica sobre o género lIris
(Anderson, 1936).

A visualizagdo das caracteristicas das sépalas mostrou uma separacao parcial entre as
espécies, com o Cluster 1 (Iris setosa) apresentando caracteristicas distintivas em relagao
aos demais grupos. A Iris setosa demonstrou tendéncia a apresentar sépalas mais largas e
relativamente mais curtas, posicionando-se predominantemente na regiao inferior esquerda
do grafico de dispersao. Os Clusters 0 e 2, correspondentes respectivamente a Iris versicolor
e Iris virginica, apresentaram sobreposi¢cado consideravel no espago das caracteristicas das
sépalas, indicando que essas dimensdes, embora informativas, ndo constituem critérios
suficientemente discriminantes para uma separacdo completa entre essas duas espécies,

corroborando observagdes anteriores na literatura (Duda; Hart; Stork, 2001).

A analise das caracteristicas das pétalas revelou uma separacao significativamente mais
clara entre os trés clusters, demonstrando a superior capacidade discriminante dessas
caracteristicas morfolégicas. O Cluster 1 (Iris setosa) apresentou-se como um grupo
extremamente coeso e bem separado dos demais, ocupando a regido de pétalas pequenas
(comprimento < 2 cm e largura < 0,7 cm). O Cluster O (Iris versicolor) mostrou-se como um
grupo intermediario, com pétalas de dimensdes moderadas, enquanto o Cluster 2 (Iris
virginica) caracterizou-se por apresentar as maiores dimensdes de pétalas. Esta gradacao
dimensional esta em consonancia com estudos morfométricos classicos do género lIris. A

Figura 1 e 2 apresentam os resultados da analise destes parametros.


https://github.com/vitor-souza-ime/kalman
https://github.com/vitor-souza-ime/kalman
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Figura 1 - Andlise das sépalas

Agglomerative Clustering no Conjunto de Dados Iris

4.5 4

™ Clusters
® Cluster 1 (setosa)
. Cluster 0 (versicolor)
L] e Cluster 2 (virginica)
4.0 4 .
L]
L ] L L] L]
L .o
£ . .o .
Y 35 LI ] °
L) L L] LN ] L} (]
]
(=% LN J .
U
wn L] LN ] L] o L ] .
g . LN
g 3.0 ) s KR o )
b= L] L]
5 L L] L]
L]
L]
2.5 4 .
.
2.0
T T T T T T T T
4.5 5.0 5.5 6.0 6.5 7.0 7.5 8.0
Comprimento da Sépala (cm)
Fonte: O autor.
Figura 2 - Analise das pétalas
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Os resultados evidenciam uma hierarquia natural de similaridade entre as espécies
estudadas. A Iris setosa demonstrou-se como a espécie mais distinta morfologicamente,
apresentando separacao clara em ambos os espacos de caracteristicas, especialmente nas

pétalas, onde forma um cluster completamente isolado. As espécies Iris versicolor e lIris
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virginica apresentaram maior similaridade morfoldgica, sobretudo no espag¢o das sépalas,
sugerindo uma relagao filogenética mais proxima, consistente com estudos taxonédmicos que

indicam essas espécies como membros de um complexo evolutivo relacionado.

A comparacédo entre os dois espacos de caracteristicas revela a melhor distingdo das
dimensdes das pétalas como critérios de classificacdo. O indice de separabilidade visual e
a coeséo intracluster sdo melhores na analise das pétalas, sugerindo que essas estruturas
carregam maior informacado taxonomicamente relevante. Esta diferenciagcdo pode ser
atribuida a funcao bioldgica distinta das pétalas em relagcéo as sépalas: enquanto as sépalas
primariamente exercem fungéo protetiva durante o desenvolvimento floral, as pétalas estao
intimamente relacionadas aos mecanismos de atracdo de polinizadores e reproducao,
resultando em pressdes seletivas que promovem maior divergéncia morfoldgica entre

especies.

CONCLUSOES

Este estudo demonstrou a viabilidade e eficacia do algoritmo Agglomerative Clustering para
classificagdo automatica de espécies de Iris baseada em caracteristicas morfolégicas
quantitativas. A técnica de clustering hierarquico mostrou-se eficiente na identificagdo de
grupos naturais correspondentes as espécies conhecidas, com particular sucesso na
separacao da Iris setosa das demais espécies. As caracteristicas das pétalas demonstraram
melhor capacidade discriminante em comparacdo as caracteristicas das sépalas,

evidenciando sua importancia para estudos taxonédmicos automatizados.

A sobreposigao observada entre Iris versicolor e Iris virginica no espago das sépalas reflete
a proximidade filogenética dessas espécies e sugere a necessidade de caracteristicas
adicionais para discriminacdo completa. A aplicagdo bem-sucedida do Agglomerative
Clustering neste contexto botéanico indica seu potencial para desenvolvimento de sistemas

de classificagdo automatizada de espécies vegetais.

Os resultados contribuem para o campo da taxonomia digital e oferecem perspectivas para
aplicagdes em herbarios virtuais, sistemas de identificacdo de campo e estudos de

biodiversidade. Pesquisas futuras poderiam explorar a integragdo de caracteristicas
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morfolégicas adicionais, dados genéticos ou técnicas de aprendizado profundo para

aprimorar ainda mais a precisao classificatoria.

A metodologia apresentada estabelece um protocolo reproduzivel para estudos similares em
outros grupos taxondémicos, contribuindo para o desenvolvimento de ferramentas

computacionais aplicadas a botéanica sistematica e conservacéo da biodiversidade.

REFERENCIAS

ANDERSON, E. The irises of the Gaspé Peninsula. Bulletin of the American Iris Society, n.
59, p. 2-5, 1935.

ANDERSON, E. The species problem in Iris. Annals of the Missouri Botanical Garden, v. 23,
n. 3, p. 457-509, 1936.

DUDA, R. O.; HART, P. E.; STORK, D. G. Pattern classification. 2nd ed. New York: John
Wiley & Sons, 2001.

FISHER, R. A. The use of multiple measurements in taxonomic problems. Annals of
Eugenics, v. 7, n. 2, p. 179-188, 1936.

HASTIE, T.; TIBSHIRANI, R.; FRIEDMAN, J. The elements of statistical learning: data
mining, inference, and prediction. 2nd ed. New York: Springer, 2009.

HUNTER, J. D. Matplotlib: A 2D graphics environment. Computing in Science & Engineering,
v. 9, n. 3, p. 90-95, 2007.

JAIN, A. K.; MURTY, M. N.; FLYNN, P. J. Data clustering: a review. ACM Computing Surveys,
v. 31, n. 3, p. 264-323, 1999.

KAUFMAN, L.; ROUSSEEUW, P. J. Finding groups in data: an introduction to cluster
analysis. New Jersey: John Wiley & Sons, 2005.

MANNING, C. D.; RAGHAVAN, P.: SCHUTZE, H. Introduction to information retrieval.
Cambridge: Cambridge University Press, 2008.

MCKINNEY, W. Data structures for statistical computing in Python. In: PROCEEDINGS OF
THE 9TH PYTHON IN SCIENCE CONFERENCE, 9., 2010, Austin. Proceedings... Austin:
SciPy, 2010. p. 56-61.

MURTAGH, F.; CONTRERAS, P. Algorithms for hierarchical clustering: an overview. Wiley
Interdisciplinary Reviews: Data Mining and Knowledge Discovery, v. 2, n. 1, p. 86-97, 2012.



de outubro

d@r Submissdes abertas até 07/09

PEDREGOSA, F. et al. Scikit-learn: Machine learning in Python. Journal of Machine Learning
Research, v. 12, p. 2825-2830, 2011.

WARD, J. H. Hierarchical grouping to optimize an objective function. Journal of the American
Statistical Association, v. 58, n. 301, p. 236-244, 1963.

WASKOM, M. L. Seaborn: statistical data visualization. Journal of Open Source Software, v.
6, n. 60, p. 3021, 2021.



	INTRODUÇÃO
	RESULTADOS E DISCUSSÃO
	CONCLUSÕES
	REFERÊNCIAS

