
聚类即根据数据集中数据的不同特征将其划分为

不同簇的过程 !使得同一个簇中的样本之间具有较高的
相似度 !而不同簇中的样本之间具有高度相异度 " 聚类
过程中通常没有类别标签等监督信息 !因而是一种无监
督的学习 "传统的无监督学习通常只利用无标签样本进
行学习 !而监督学习只利用有标签样本进行学习 !半监
督学习的优越性体现在其同时利用无标签样本和有标

签样本进行学习 "半监督聚类算法研究如何利用少量的
监督信息来提升聚类性能 ! "#!使用的监督信息既可以是
类标签 ! 也可以是一对样本是否属于同一类的约束信
息 "半监督聚类算法对聚类性能的提高主要依赖于监督
信息 !监督信息的选取非常关键 "
对于现实世界的无监督学习算法 !例如人的语音识

别 #$%& 道路检测等 ! 以成对约束形式出现的监督信息
更实际 "对用户而言 !要确定样本类标签比较困难 !但是

获得关于两个样本是否属于同一类的约束信息则较为

容易 ! ’#" 其中涉及两类成对点约束 !分别是 ()*+,-./0 和
12//3+,-./0"
与监督学习相比!无监督聚类过程缺少用户或分类器

4如类标签信息 5的指导 !因此不能产生理想的聚类结果 "
使用某种监督形式 !例如成对约束 !可以显著提高无监
督聚类的质量 " 本文将监督信息的信息含量应用到聚类
中!提出一种基于成对约束的半监督凝聚层次聚类算法"

! 成对约束概念
半监督聚类使用的成对约束表示两个样本一定被

分到同一个簇或者一定被分到不同的簇 "两个广泛使用
的成对约束方法是 ()*+ ,-./0 约束和 12//3+ ,-./0 约束 !
其中 !()*+,-./0 约束表示两个样本一定被分配到同一个
簇!12//3+,-./0 约束代表两个样本一定被分到不同的簇 !6#"
令 73/8 !! " 9表示样本 #! 和样本 #" 之间的成对约束 !如下

基于成对约束的半监督凝聚层次聚类算法

盛俊杰!谢丽聪
4福州大学 数学与计算机学院!福建 福州 :;<=<>9

摘 要! 半监督聚类就是利用样本的监督信息来帮助提升无监督学习的性能 " 在半监督聚类中!成
对约束 8()*+,-./0 约束和 12//3+,-./0 约束 9作为样本的先验知识被广泛地使用" 凝聚层次聚类 8?@79也
叫合成聚类!是层次聚类法的一种 " 提出了一种基于成对约束的半监督凝聚层次聚类算法 8%&,?@79!
该算法利用成对约束来改变聚类簇之间的距离 ! 使聚类簇之间的距离更真实 " 在 A7B 数据集上的实
验表明 !%&,?@7 能有效地提高聚类的准确率!是一种有前景的半监督聚类算法"
关键词 ! 半监督聚类#成对约束#凝聚层次聚类
中图分类号 ! C%=> 文献标识码 ! ? 文章编号 ! =DEF,EEG<8G<=G5GF,<<DE,<:

&H(.,*)IHJK.*HL 2MM-3(HJ2+.KH N.HJ2J1N.12- 1-)*+HJ./M O2*HL I2.JP.*H 13/*+J2./+*

&NH/M Q)/R.H!S.H T.13/M
473--HMH 3U V2+NH(2+.1* 2/L 73(I)+HJ &1.H/1H !W)XN3) A/.KHJ*.+Y !W)XN3) 6Z<=<>!7N./29

"#$%&’(%! &H(. ,*)IHJK.*HL 1-)*+HJ./M )*H* +NH *2(I-H*$ *)IHJK.*HL ./U3J(2+.3/ +3 2.L )/*)IHJK.*HL -H2J/./M [ B/ +NH *H(. ,*)!
IHJK.*HL 1-)*+HJ./M \ I2.JP.*H 13/*+J2./+* ./U3J(2+.3/ 4()*+,-./0 13/*+J2./+* 2/L 12//3+,-./0 13/*+J2./+* 9 2JH P.LH-Y )*HL 2* *2(I-H*$
IJ.3J 0/3P-HLMH [ ?MM-3(HJ2+.KH N.HJ2J1N.12- 1-)*+HJ./M 4?@79 .* 3/H 0./L 3U N.HJ2J1N.12- 1-)*+HJ./M [CN.* I2IHJ IJH*H/+* 2 *H(.,*)!
IHJK.*HL 2MM-3(HJ2+.KH N.HJ2J1N.12- 1-)*+HJ./M 2-M3J.+N( O2*HL 3/ I2.JP.*H 13/*+J2./+* 4%& ,?@79[ CNH 2-M3J.+N( )*H* I2.JP.*H 13/!
*+J2./+* +3 1N2/MH L.*+2/1H* 3U 1-)*+HJ* [ B+ (20H* L.*+2/1H* 3U 1-)*+HJ* 1-3*HJ +3 +NH +J)+N[ CNH JH*)-+* 3U H]IHJ.(H/+* 3/ +NH A7B L2+2
*H+* 13/U.J( +N2+ %& ,?@7 2-M3J.+N( 12/ .(IJ3KH +NH 211)J21Y 3U 1-)*+HJ./M HUUH1+.KH-Y 2/L +N2+ .+ .* 2 IJ3(.*./M *H(. ,*)IHJK.*HL
1-)*+HJ./M 2-M3J.+N([

)*+ ,-&.$! *H(.,*)IHJK.*HL 1-)*+HJ./M%I2.JP.*H 13/*+J2./+*%2MM-3(HJ2+.KH N.HJ2J1N.12- 1-)*+HJ./M
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表示 !

!"#$ !" " %&
’ #! 和 #" 一定属于同一个簇
(’ #! 和 #" 一定属于不同的簇
) 其

!
#
##
"
#
#
#
$ 他

$’%

很明显地可以看出 "如果 !"* $ !" " % &’"则 +"* $ "" ! % &’#如
果 !"*$ !" " %&(’"则 !"*$ "" ! %&(’$
! 凝聚层次聚类算法 "#$%&
层次聚类方法是根据给定的簇间距离度量准则 "构

造和维护一棵由簇和子簇形成的聚类树 "直至满足某个
终结条件为止 $根据层次分解是自底向上还是自顶向下
形成 "层次聚类方法可以分为凝聚的 $,--."/0123456%和分
裂的 $74548456%两种 9 :;$ 一个纯粹的层次聚类方法的聚类
质量受限于如下的特点 ! 一旦一个合并或分裂被执行 "
就不能修正 $
凝聚层次聚类 ,<+$,--."/6123=56 <=6121>?=>2. +.@8(

3614*A%采用自底向上的策略 "首先将每个样本作为一个
簇 "然后合并这些原子簇为越来越大的簇 "直至所有的
样本都在一个簇中"或者满足某个终结条件 $绝大多数层
次聚类方法都属于这一类" 它们只是在簇间距离的定义
上有所不同$ 图 ’ 是凝聚层次聚类的一个简单例子$

本文凝聚层次聚类的簇间距离的度量采用了中心

点的方法 $ 设 $ 是一个聚类簇 "#% 是 $ 中的样本 " 则 $
的中心点为 !

& $$ %& ’
B$ B #%%$
& #% $C%

聚类簇 $’ 和聚类簇 $C 的距离为 !
’ $$’"$C%& B B& $$’%(& $$C% B B C $D%
,<+ 算法的步骤如下 !
输入 !未知分布的样本集 (&E#’"#C"%"#)F
输出 !最优的聚类分组 E$’"$C"%"$*F
$’ %假设初始聚类分组为 !+&E,’"$C"% "$)F"初始的

聚类簇个数为 -&)"计算所有的距离 ’ $$"$! %"其中 $&
$!%+$

$ C %寻找距离最近的两个聚类簇 ! $$.",/%&21A /4*
, &, !% +

’ $,",! %$ ,. 和 ,/ 合并 !,0&,.’,/$ 把 ,0 添加到 + 中 "同
时将 ,. 和 ,/ 从 + 中删除 $ -&-(’$ 如果 -&*"算法停

止 "输出结果 #如果 -G*"算法跳转到步骤 $D%$
$D %计算所有的距离 ’ $,1"," %"其中 ,"%+$跳转到步

骤 $C%$
’ 基于成对约束的半监督凝聚层次聚类算法
在 HI(,<+ 中 "H 代表成对约束 H2=1J=86 +"*8312=*38"

I 代表半监督 I6/=(8@K615=86L$
’() 近邻度的定义
本文提出了近邻度这个新的概念 " 其思想是基于 M

近邻分类算法的 $ M 近邻分类算法的思想是 !找出距离
待分类样本最近的 % 个有标记样本 "在这 % 个有标记样
本中 "哪个类别的样本占的数目最多 "待分类样本就属
于哪个类别 $ 在 NOO 算法中 "待分类样本的类别由它附
近最近的 % 个样本决定 $
对于每一个样本 #!"都有一个近邻度 !!"!!()"!! 的

定义如下 !

!!& ’
%

%

1 &’
& B B#!(#1B B $:%

其中"% 是给定的参数"#1是距离样本 #! 最近的 % 个样本$
如图 C 所示 "有 #’&#C 和 #D 三个样本 "圆的半径代表

相应样本的近邻度 $ 近邻度大 "说明该样本附近的样本
分布比较稀疏 "样本之间的距离比较远 #反之 "近邻度
小 "说明该样本附近的样本分布比较密集 "样本之间的
距离比较近 $

’(! 利用成对约束改变聚类簇之间的距离
首先 "定义两个集合 &2 $,## %和 ,2 $,## %$ &2 $,## %

指在聚类簇 , 中与样本 # 具有 /@83(.=*M 约束关系的样
本的集合",2$,##%指在聚类簇 , 中与样本 # 具有 >2**"3(
.=*M 约束关系的样本的集合 "表示如下 !

&2 $,## %&E" B"%," $""# %%&2F
,2 $,## %&E" B"%," $""# %%,2F
其次 "在 &2 $,## %和 ,2 $,## %的基础上定义集合的

并 &2 $,#,! %和 ,2 $,#,! %!

&2 $,#,! %&
#%, !
’&2 $,## %

,2 $,#,! %&
#%, !
’,2 $,## %

最后 "用 * $,#,! %表示所有 &2 $,#,! %和 ,2 $,#,! %

图 ’ 凝聚层次聚类举例

第 ) 步

2

P

>

L

6

第 ’ 步 第 C 步 第 D 步 第 : 步

2 P > L 6

> L 6

L 6

2 P

图 C 近邻度示意图

#’

#C

#D
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的近邻度之差 !

! !"""! "#
#$!%& !" "" ! "
" !$$

#’!"& !" "" ! "
" !’ !%"

其中 #
#$!%& !" "" ! "
" !$ 的实际意义是代表聚类簇 " 和 "!的

&’()$*+,- 约束程度 # 而
#’!"& !" "" ! "
" !’ 的实际意义是代表聚

类簇 " 和 "!的 ./,,0)$*+,- 约束程度 $ 当 ! !"""! "12 时 #
则称 " 是 &’()$*+,- 约束于 "! "当 ! !"""! " 32 时 #则称
" 是 ./,,0)$ *+,- 约束于 " !$ 值得注意的是 #! !" "" ! "不
具有对称性 #即 ! !"""! "#! !"!"" "$
例如 #"#4#5##6##78和 "!#4#9##%##:8是两个聚类簇 #

!#5##9"和 !#7##%"是 &’() $*+,- 约束 # !#6##:"是 ./,,0) $*+,-
约束 $ 那么 #%& !" "" ! "%"& !" "" ! "和 ! !" "" ! "的计算结
果如下 !

%& !" "" ! "#4#5##78
"& !""" ! "#4#68
! !" "" ! "#!5;!7$!6

同样#%& !"!"""%"& !"!"""和 !!"!"""的计算结果如下!
%& !" ! "" "#4#9##%8
"& !" ! "" "#4#:8
! !" ! "" "#!9;!%$!:

有了 ! !""" ! "的定义 #聚类簇 "5 和聚类簇 "6 的距

离被调整为 !

( !"5#"6"#

) )% !"5"$% !"6" < <$ ! !"5""6"
<"5<

$ ! !"6""5"
<"6<$ %6

当 ) )% !"5"$% !"6" < <1 ! !"5""6"
<"5<

; ! !"6""5"
<"6<
时

!!!!!!!!!!!!2 其

&
(
(
(
(
(
((
’
(
(
(
(
(
((
) 他

!:"
其中 # <"5<和 <"6<分别表示 "5 的样本数和 "6 的样本数 $

=>$?@A 算法的步骤如下 !
输入 !未知分布的样本集 *#4#5##6#&##+8和样本的

成对约束信息 A0,! ,# - "
输出 !最优的聚类分组 "#4"5#"6#&#"!8
!5"假设初始聚类分组为 !.#4"5#"6#&#"+8#初始的

聚类簇个数为 /#+#利用式 !%"计算所有的 ! !" "" ! "#"%
"!!.#再利用式 !:"计算所有的距离 (!"#"!"#"%"!!.$

!6 "寻找两个距离最近的聚类簇 ! !"0#"1" #/BC &+,
" %" !! .

( !"#"! "$ "0 和 "1 合并 !"2#"0*"1$ 把 "2 添加到 . 中 #同
时把 "0 和 "1 从 . 中删除 $ /#/$5$ 如果 /#!#算法停
止 #输出结果 "如果 /1!#算法跳转到步骤 !7 "$

!7 "利用式 !%"计算所有的 !!"""! "#" %"!!.#再利用
式 !:"计算所有的距离 (!"#"!"#"%"!!.$ 跳转到步骤 !6"$
! 实验结果与分析
为了验证本文提出的 => $?@A 算法的有效性 #对

?@A 和 =>$?@A 这两个算法进行了对比实验$ 从 DAE 数据

集 F %G上选择了 % 个完整的数据集 #分别是 H/IJB&/,%I/*"
/,.J$(./*J% +B+(% )/J ’ )J/.H+,C /((+()/,) JK/*’/)+0,(和 L+M ’L+"
&/ +,M+/,( M+/IJ)J(($ 在每个数据集 * 中 #随机地选择一
些样本对 # 对这些样本对生成 &’()$*+,- 约束和 ./,,0)$
*+,- 约束 $ 成对约束的数量设置为总样本集数量的 7
倍 #即为 7# <* <$ 所有算法各运行 72 次 #取平均的聚类准
确率 #实验结果对比如表 5 所示 $

从实验结果可以看出 #=>$?@A 表现出了比 ?@A 更
优越的性能 $这是因为 =>$?@A 引进了样本的成对约束
信息 $ =>$?@A 利用成对约束信息改变聚类簇之间的距
离 #使有 &’()$*+,- 约束的两个聚类簇的距离变得更近 #
而有 ./,,0)$*+,- 约束的两个聚类簇的距离变得更远 #从
而改变层次聚类的树结构 $ 实验结果同时表明 #本文所
提出的近邻度概念是有效的 $
成对约束是样本的一种监督信息 $ 本文利用成对约

束来指导聚类过程 #提出了一种基于成对约束的半监督
凝聚层次聚类算法 ’=>$?@A($ =>$?@A 利用成对约束
来改变聚类簇之间的距离 # 使聚类簇之间的距离更真
实 $ 在 DAE 数据集上的实验表明 #=>$?@A 能有效地提
高聚类的准确率 #是一种有前景的半监督聚类算法 $
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表 5 ?@A 和 =>$?@A 的聚类准确率比较
DAE 数据集
H/IJB&/,

I/*/,.J$(./*J
+B+(
)/J
L+M

?@A 聚类准确率 be
^7X%
:7X%
]6X:
7:X9
:%X5

=>$?@A 聚类准确率 be
\%X6
]5X\
]]X7
^]X%
\\X9
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