
ww
w.
pc
ac
hi
na
.c
om

!信息技术与网络安全 "!"!" 年第 #$ 卷第 %" 期

!"#$ 主题专栏 !人工智能技术研究!!"#$%&’&() *+#,))&-,+’, #,’.+/)/-0 "1213"’.

% 引言
由于处理的数据量每天都在增加 !因此能够检

测数据结构并识别数据集中的子集的方法变得越

来越重要 " 聚类是这些方法中的一种 " 聚类或聚类

分析是一项无监督的归纳学习任务 !它基于各个

点之间的相似性将数据组织到同质的组中 " 聚类

是机器学习 !是数据挖掘和统计中已研究的基本问

题之一 ! " # $ % " 聚类方法可以产生与分类方法相同的

结果 !但是不存在预定义的类 !因此也可以视为无

监督分类 ! & # ’ %"

聚类算法的性能可以通过其发现数据集中某

些或所有隐藏模式的能力来衡量 !可以通过测量数

据点之间的相似性 (不相似性 )来发现隐藏的模式 "

相似度表示在明确定义的意义上测得的数学相似

度 !通常使用距离函数进行定义 !根据聚类算法的

规则 !可以测量数据点本身之间或数据点与某个特

殊点之间的距离 " 同时 !随着数据的划分 !同一群

集中的数据点应尽可能相似 !而不同群集中的数据

点应尽可能不相似 ! * # + %"多年来 !已经开发出多种不

同的聚类方法" ",,- 年!./0123 4 和 56.7859 6 8 将
聚类算法分为层次结构和分区两组 " :0; 和 <0=>2/
在 ?@@* 年将聚类算法分为 ’ 类 #分层 $分区 $基于

密度 $基于网格和基于模型 ! - %"

AB:CDBC D 定义的分层方法将点安排到一个
基础层次结构中 !该层次结构随后确定各种聚类 ! ,%"

层次聚类分为聚集和分裂两种类型 "聚集方法具有

自下而上的过程 !首先将每个数据点放置在其自己

的聚类中 !然后将聚类连续合并为更大的聚类 !或

者直到满足给定的终止条件 (例如特定数量的聚类 E
为止" 分裂方法与聚集法相反!并且以自顶向下的方

基于交点的新层次聚类算法

李青旭 #陈天鹰 #胡 波
(华北计算机系统工程研究所 !北京 "@@@-$ E

摘 要 ! 介绍了一种新的分层聚类算法 #该聚类算法的主要目的是利用交点提供更好的聚类质量和更高的

准确性 $ 为了验证该聚类算法 #对基准数据集进行了几次实验 #并与其他五种广泛使用的聚类算法进行对

比 $ 使用纯度作为外部标准来评估聚类算法的性能 #并计算了由聚类算法得出的每个聚类的紧密度 #以评

估聚类算法的有效性 $ 实验结果表明 #在大多数情况下 #该算法的错误率低于研究中使用的其他聚类算法 $
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式执行 ! 分区方法将数据集划分为 ! 个分区 "每个

分区代表一个聚类 "它有两种类型的分区 "即清晰

分区和模糊分区 ! 如果数据集的每个数据点仅属

于一个簇 "则称为 #清晰 $ "但如果允许数据点成为

多个具有不同程度的簇的成员 "则称为 #模糊 $ ! "# $%

% &’()*+ 和 % &’(,-.,+ 方法是两种常 用的聚 类方
法 ! 在 %&’()*+ 算法中 "每个聚类由数据点的平均

值表示 "而在 % &’(,-.,+ 中 "一个聚类由聚类中位

于最中心的数据点表示 !

在基于密度的方法中 "簇是数据空间中最密集

的区域"被较低密度的区域隔开 ! /01/2 3 等人"445
年提出的空间聚类是基于密度的方法的一个示例 "

只要邻域中的密度超过某个阈值 "该方法就会不断

地增长聚类效果 ! "" $ ! 基于网格的方法将数据空间量

化为有限数量的单元 "这些单元形成一个网格结构 "

在该网格结构上执行所有用于聚类的操作 "它与数

据点无关 "但与围绕数据点的值空间有关 ! 基于统

计信息网格是 6789 6 等人 "44: 年提出的基于
网格的方法对空间数据集进行聚类的典型示例 "在

这种方法中 "将空间区域划分为由分层结构表示的

矩形单元 !";$! 基于模型的聚类方法假定数据是由模

型生成的 "并尝试从数据中发现原始模型 "统计方

法和神经网络方法是基于模型的两种主要方法 ! "< $!

本文的目的是在分层聚类的基础上优化分层

算法 "并使用更多的验证措施来证明提出算法的强

度 ! 该算法使用交点作为链接标准 "以合理的计算

复杂度提供更有效 &更准确的聚类结果 ! 该算法的

第一步是为每个数据点找出最接近的邻居 =88> "以
形成对 "然后找出对之间的交点以形成主聚类 ! 本

文以二维示例介绍了新的层次聚类算法 "解释了聚

类评估 "并介绍了新层次聚类算法与某些现有聚类

算法进行比较的实验结果 !

! 新的聚类算法
与在各领域中使用的其他自下而上的层次聚

类方法相比 "本文提出的聚类算法的目的是提供具

有相同计算复杂度 " =#;>的 &更准确和更有效的聚

类 "该算法利用神经网络和交叉点的优势进行分层

聚类 ! 交集是此算法中使用的基本概念 ! 新算法的

步骤如下 ’

= " >找到每个数据点的 88 并将它们配对 "因此 "

对于 # 个数据点 "将有 # 对配对 =其中一些会重复 >!
欧几里德距离公式 = " >将用于测量数据点之间的距

离 =相似度 >以形成 #!# 的距离矩阵 "然后每个数据

点将 与 其 88 成 对 " 数 据 点 ?.@ 的 索 引 及 其 88
?.88 将用于配对 !

@)-A+BC=?.@""?.88">"=?.@;"?.88;>"("=?.@#"?.88#>D

88B’-*
$

#

%B"
!=&%&’% >;" = " >

其中 "’-* 代表数据点的所有邻居 " ?.@" 是第一个数

据点的索引 " ?.88" 是第一个数据点的 88 的索引 %
= ; >将每对视为包含一个数据点的索引和其 88

的索引的集合 "找到点对之间的交点并将其连接起

来 % 通过找到集合之间的交点 "在每一步都可以将

所有最接近的数据点放置在同一簇中 %

假设有 E 个数据点 "并且在上一步中已经为每

个数据点找到了 88 % @)-A+B C = " "; > =; "< > = < "; > = F "E >
= E "F > D %第一对 = " "; >显示第二个数据点是第一个数
据点的 88 % 请注意 "应删除或忽略诸如 = < "; >之类
的重复对 %

为了找到线对之间的交点 "每次考虑两对点对 "

例如对于前两对 = ?.@"" ?.88">和 = ?.@;" ?.88;>交点是
= " "; ># = ; "< >B =; > "可以通过以下计算得出 ’

第一对B = ?.@"" ?.88">B =" "; >
第二对B = ?.@;" ?.88;>B =; "< >
交点B = ?.@"" ?.@;>B ="&; >B&"
= ?.@"& ?.88;>B ="&< >B&;
= ?.88"& ?.88;>B =;&< >B&"
= ?.88"& ?.@;>B =;&; >B#
= ?.88"& ?.@;> B =; &; > B# 表示 ; 是第一和第二对

之间的交点 "通过考虑点对 " 与其他点对 "可以找

到所有具有交点的点对并将它们连接起来以构成

一个聚类 %

= < >计算上一步得出的每个聚类的平均值 =中心 >%
= F >连续对平均值重复步骤 = " >和 = ; > "以达到所

需的簇数 % 这意味着需要找到主要聚类的每个平均

值的 88 "然后制作成点对的平均值 "再在下文中寻

找成对的平均值之间的交点以形成聚类 % 重复此过

程以获得所需的簇数 "或者直到所有数据点都在一

个簇中 % 该算法的流程图如图 " 所示 %
假设有一个二维数据集 "如图 ; 所示 % 图 ; 中

的 =)>部分显示每个数据点都与它的最近邻居配对 "

并且其中一些对于一个以上的数据点是最近邻居 "

这些交点用白色圆圈表示 % 在 = G >部分中 "将具有交

点的那些对合并 "并使其成为主要簇 "计算每个主

!"#$%&’&() *+#,))&-,+’, #,’.+/)/-0 "1213"’.$ "#$% 主题专栏 !人工智能技术研究
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图 ! 具有交点的新聚类算法流程图

要簇的平均值 ! 随后 "求平均值和最接近均值来加

入最接近的类集 ! 重复此过程以达到所需的簇数 "

或者直到所有数据点都在一个簇中 ! 图 " 和图 # 分
别显示了新算法和现有算法的步骤 !

% 聚类评估
在对数据进行聚类之后 "用户希望检查聚类结

构的有效性 ! 聚类评估或聚类有效性检验是一项必

要但具有挑战性的任务 "已成为聚类分析中的核心

任务 !通常 "验证措施分为内部和外部标准 "内部标

准基于数据的固有信息并分析聚类结构的优劣 "而

外部标准则基于有关数据的先前知识并分析聚类

与参考的标准 ! 例如预定义的类标签 $ !# %#边缘相关

性 #结构分析 #邓恩指数和预期密度是内部标准的

一些示例 $兰德指数 #归一化的互信息 #& 度量和纯
度是聚类质量的外部标准的一些示例 ! 内部聚类评

估措施经常对聚类结构的形成做出潜在假设 "并且

通常具有很高的计算复杂性 ! 因此 "当研究目的仅

是评估聚类算法和可用的类别标签时 "研究人员倾

向于使用外部标准 ! 由于本研究的目的是介绍和评

估一种新的聚类算法 "并且类别标签也可用于本文

的数据集 "因此本研究使用外部标准 ! 纯度是一种

流行的外部标准 "本文使用纯度来评估本研究中使

用的聚类算法 ! 要计算纯度 "应将每个簇分配给该

簇中重复次数最多的类别 "接下来 "将通过对正确

分配的数据点数除以总数据点数 $ !’ ( !) %来测量此分

配的准确性 !

& 实验
为了验证新的层次聚类算法 "将其应用于三个

数据集 $ !* %"数据集的详细信息如表 ! 所示 ! 所有提

到的数据集都有预定义的标签 "在不使用其类标签

的情况下使用它们来形成聚类 !将分层 #分区 #基于

密度 #基于网络和基于模型的层次聚类用于数据聚

类 "并将其结果与新聚类算法的结果进行比较 ! 如

前所述 "在这些实验中 "所有数据集都预定义了标

签 " 因此可以使用它们来计算聚类算法的纯度 "并

图 + 使用新的聚类算法进行数据聚类的图示 ,"为平均值 -

, . - , / -

图 " 新算法的聚类步骤

图 # 现有聚类算法聚类的步骤

数据集名称

肝病

甲状腺病

糖尿病

实例数

"#’

+!’

*)0

属性数量

*

)

1

类别数

+

"

"

表 ! 数据集特征

+2
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根据其准确性对结果进行排名 ! 聚类方法的准确性

如图 ! 所示 "毫无疑问 "聚类结果总是需要最低的

聚类间距和最高的聚类相似度 ! 换句话说 "每个聚

类的成员应尽可能地彼此靠近 "这被定义为紧密度 "

而方差是紧密度的常用度量 "因此 "本文还计算了

数据集的每个聚类中的属性值之间的方差 !通过比

较每个聚类的方差值 "可以测量每个聚类算法如何

在一个聚类中设置相似的数据点 ! 除了纯度之外 "

方差分析还可以帮助评估聚类的准确性 ! 肝病数据

集 #甲状腺病数据集和糖尿病数据集的方差值如

图 "!图 # 所示 !

图 ! 介绍了应用于基准数据集的六种聚类算

法的准确性 "在肝病数据集 $柱状图 % &和甲状腺数
据集 $柱状图 ’ &中 "新的层次聚类算法的准确性高

于其他聚类算法 ! 图 "!图 # 介绍了每种聚类算法
提供的总方差值 "那些具有零密度簇的算法的总值

以斜体的形式标注 "它们不参与排名 ! 较小的总方

差值表示较高的聚类相似度 "这是聚类算法所需的 !

对于肝病数据集 "新算法相似度较高 "对于甲状腺

病数据集 "分区聚类和新算法方差较小 ! 对于糖尿

病数据集 "模型聚类和新聚类算法提供的方差小于

其他 ! 由以上实验结果可以看出 "在本研究中使用

的所有聚类算法中 "本文提出的算法在准确率方面

始终位于前 ( 位 !

! 结论
本文提出了一种新的基于交点的层次聚类算

法 "并进行了一些基准数据集实验 "以验证提出算

法的有效性 ! 实验中还使用了其他五种层次聚类算

法 "使用纯度作为外部标准来评估所有聚类算法的

聚类结果 ! 计算每个聚类的属性方差值 "并将其用

于评估聚类质量 !实验结果表明 "在大多数情况下 "

无论数据点的大小和数量如何 "具有计算复杂度为

! $"(&的基于交叉点的新层次聚类算法都可以提供
良好的结果 "并且错误率较低 ! 而具有相同计算复

杂度的其他聚类算法仅在少数情况下才能很好地

执行 !
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