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摘　要　传统的kＧmeans算法不论其数据样本的分布情况,将簇边缘位置、簇中心位置、离群点的数据样本全部按照

最小距离原则,划分到离它最近的聚类中心所在簇中,没有考虑数据样本与其他簇之间的关系.如果数据样本与另一

簇中心的距离接近于最小距离,则此数据样本与两个簇的关系都很大,显然这样直接划分并不合理.针对此问题,文

中提出了最近邻优化的kＧmeans聚类算法.运用近邻的思想,将这些不“很属于”某簇的数据样本划分到其最近邻数

据样本所在的簇中,实验结果表明,这种最近邻优化的kＧmeans聚类算法有效地减少了算法的迭代次数,提高了算法

的聚类准确度,得到了良好的聚类效果.
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NearestNeighborOptimizationkＧmeansClusteringAlgorithm
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(SchoolofComputerScienceandEngineering,HebeiUniversityofTechnology,Tianjin３００４０１,China)

　

Abstract　TraditionalkＧmeansalgorithmsusuallyignoresthedistributionofthedatasamples,assignalloftheminthe

clusteredgeposition,centerposition,outlierstotheclusterwhichnearestclusteringcenterlocates,inaccordancewith

theprincipleofminimumdistance,withoutconsideringtherelationsh１ipbetweenthedatasampleandotherclusters．If

thedistancebetweenthedatasampleandtheotherclusterisclosetotheminimumdistance,thedatasampleisvery

closetothetwoclusters,obviously,thedirectdivisionmenthodisnotreasonable．Aimingatthisproblem,thispaper

presentedaclusteringalgorithmoptimizednearestneighbor(１NNＧkmeans)．Usingtheideasofneighbor,assignthese

samplesthatdonotfirmlybelongtoacertainclustertotheclusterthatthenearestneighborsamplebelongsto．TheexＧ

perimentalresultsshowthat１NNeffectivelyreducedthenumberofiterationsandimprovedtheclusteringaccuracyand

finallyachievedthebetterclusteringresults．

Keywords　KＧmeans,Distribution,Relationship,Cluster,Nearestneighbor
　

１　引言

聚类分析在数据挖掘领域[１]中是一个研究热点,聚类是

将对象分类的过程,同一个簇中的数据相似,不同簇中的数据

对象差别较大,从而发现隐藏在数据背后的重要信息.kＧ
means是一种基于划分的硬聚类[２Ｇ３]算法,以最小误差平方和

为目标函数,形成独立紧凑的簇,其运行速度快且适用于高维

数据而被广泛应用.
针对kＧmeans存在的缺陷,研究人员从不同角度提出了

改进方案.文献[４]通过数据样本分层确定聚类数搜索范围,
然后从中确定k值.文献[５]从方差的角度选择方差最小且

有一定距离的数据样本作为初始聚类中心.文献[６]通过构

造最小生成树,对其剪枝得到初始聚类中心.文献[７]提出了

对离群点的处理办法,离群点不参与聚类中心的更新,最后将

其直接划分到离其最近的聚类中心所在簇中.kＧmeans算法

是一种硬聚类算法,严格地将数据样本划分到某一类中;模糊

c均值(FCM)聚类[８]算法是一种软聚类算法,其并不直接将

数据样本明确地归于某一簇,而是用隶属度表示属于某一簇

的程度.文献[９]为了减小不同规则簇对聚类的影响,利用样

本k近邻定义了一种新的隶属度.FCM 算法充分考虑数据

样本属于簇的程度,根据隶属度更新聚类中心,按照最大隶属

度划分样本.
对kＧmeans的改进主要针对k值、初始聚类中心、离群点

３个方面,很少考虑数据样本与簇的关系,将“很属于”某簇和

不是“很属于”某簇的数据样本同等对待,全部按照最小距离

划分.而软聚类的算法中只是应用定义的隶属度计算数据样

本属于簇的程度,然后完全按照隶属度更新聚类中心,划分数

据样本.本文通过设置阈值ε,计算ri 界定数据样本属于簇

的程度,对于不是“很属于”簇的数据样本按照最近邻划分,使
数据样本的划分更加合理准确.

２　相关知识

待聚类的数据集X＝{xi|xi∈Rp,i＝１,２,,n}.
定义１　任意两个数据样本xi 和xj 的欧氏距离为:



dij＝ (xi－xj)T(xi－xj)
定义２　数据样本xi 距离聚类中心第二小距离与最小

距离的比值:

ri＝d(xi,Cm)
d(xi,Cn)

定义３　数据样本集X 除去一些数据样本后剩余的数据

样本:

X－X′＝{xi|xi∈Rp,i＝１,２,,n且i≠p,q,r}

X′＝{xp,xq,xr}
定义４　聚类结果的误差平方和:

E＝∑
n

i＝１
　∑

K

k＝１
|xi－Ck|２

定义５　聚类算法的准确度:

r＝n１

n×１００％

其中,n１ 是正确聚类的数据样本个数,n是总样本个数.

２．１　KNN算法

K近邻分类算法[１０Ｇ１２]是一种简单的有监督学习算法,其
核心思想是计算样本数据的k个最近邻,将样本数据归于k
个最近邻所属某类数量最多的类别中,因此 KNN 在分类决

策上只依据最近邻的一个或者几个样本的类别,分类精度高

且对异常数据不敏感,通常与其他算法结合使用.
当k＝１时,称为最近邻算法(１NN),分类的结果只依赖

于最近邻的数据样本.

２．２　kＧmeans＋＋初始聚类中心选择策略

随机选择初始聚类中心的方法带有很强的不确定性,往
往达不到理想的聚类效果,kＧmeans＋＋[１３Ｇ１４]选择初始聚类中

心的策略因为思想简单、易于实现且效果良好,被广泛集成.

１NNＧkmeans算法整合了kＧmeans＋＋初始聚类中心选

择策略,以消除初始聚类中心对聚类效果的消极影响,以下为

kＧmeans＋＋选取初始聚类中心的具体流程:
(１)从样本集中随机选择一个数据对象作为第一个聚类

中心C１.
(２)对于每一个数据对象xi,计算其与已选择的聚类中

心中最小的距离:Dx＝mind(xi,Ck′)(k′＝１,,kselected).
(３)选择一个新的数据对象作为新的聚类中心,选择策略

是:D(x)较大的点被选择聚类中心的概率较大.
(４)重复步骤(２)和步骤(３)直到选出K 个初始聚类中心.

３　１NNＧkmeans

在数据集X＝{x１,x２,,xn}中,计算数据样本xi 与所

有聚类中心C１,C２,,CK 的距离并升序排序d１
ik１

,d２
ik２

,,

dK
ikK

,d１
ik１

表示数据样本xi 与聚类中心Ck１ 的距离,且是最小

距离,d２
ik２

表示数据样本xi 与聚类中心Ck２ 的距离,且为第二

小距离,若d２
ik２

与d１
ik１

的比值趋于无穷大,说明xi 明显靠拢

Ck１ 而远离其他聚类中心,xi 偏于簇的中心位置,xi“很属于”

Ck１ 所在簇,可以直接将xi 划分过去,若d２
ik２

与d１
ik１

的比值小

于某一阈值ε,表示xi 靠近Ck１ 的同时也靠近其他的聚类中

心,xi 可能是离群点也可能在空间位置上在两个或者多个聚

类中心的中间,xi 不是“很属于”Ck１ 所在簇,若依然按照最小

距离原则划分xi,可能会造成分类错误.由此利用近邻思

想,将xi 划分至最近邻所属簇中,以此减少迭代次数,提高算

法准确度.

ε的值界定数据样本是否“很属于”簇,因此ε对算法的影

响很大,ε没有一个固定的计算方法,通常设置在１．５左右,

根据数据集的数据分布情况进行微小调节.

NNＧKmeans算法如算法１所示.

算法１　NNＧKmeans
输入:样本数据集 X＝{x１,x２,,xn},聚类个数 K
输出:K个聚类

１．应用kＧmeans＋＋初始聚类中心选取策略选取 K 个初始聚类中心

Ck＝{C１,,Ck}.

２．如果数据样本xi所属类别为空,定义 ArrayList集合aList,计算xi

与所有聚类 中 心 的 欧 氏 距 离 dik,将 dik升 序 排 序 {d１
ik１

,d２
ik２

,,

dK
ikK

},将xi的序号i添加到aList中,根据定义２计算ri.

３．如果ri＞ε,则直接根据xi的最小距离原则划分xi.

４．如果ri＜ε,则根据定义１和定义３计算xi 在数据集 X－{xp|p∈

aList}中的最近邻xj,将序号j添加到aList中,如果xj 已经划分到

Ck 所在簇,则同样将xi划分到 Ck 所在簇,如果xj 还未被划分,根

据处理xi的过程计算xj与聚类中心的距离,如果rj＞ε,则不需要

计算xj的最近邻,直接划分xi和xj到xj要划分的簇中,如果rj＜ε,

则同样排除aList元素对应的样本计算xj 的近邻,重复以上过程,直

到集合aList中最后一个元素对应的样本能够确定所属簇,aList中第

一个元素对应的xi连同其他元素对应的样本都归于此簇.

５．按照步骤２－步骤４将数据集中的数据样本一一划分完毕后,根据

定义４计算聚类结果的误差平方和E′.

６．如果E′－E＜１０－１０,则算法收敛输出聚类结果;否则 E＝E′,计算

每个簇的质心作为聚类中心,循环执行步骤２－步骤５直到算法

收敛.

４　实验

４．１　数据集

为了验证基于近邻思想对kＧmeans改进的１NNＧkmeans
算法的有效性,选用 UCI[１５]数据库中的 ６ 个数据集(iris,

glass,wine,ionosphere,balanceＧscale,haberman)作为仿真实

验数据集,所选用的数据集均不含缺失值.针对每一数据集

运行算法１００次,求１００次结果的平均值作为有效性分析的

数据依据,并 与 传 统 的 kＧmeans、优 化 初 始 聚 类 中 心 的 kＧ
means＋＋算法的聚类结果进行对比.表１列出了６个数据

集的相关属性值.

表１　UCI数据集描述

数据集名称 样本个数 属性个数 类别数

iris １５０ ４ ３
glass ２１４ ９ ６
wine １７８ １３ ３

ionosphere ３５１ ３４ ２
balanceＧscale ６２５ ４ ３
heberman ３０６ ３ ２

４．２　ε值的设定

ε是决定数据样本选择哪种划分方法的阈值,因此对ε的

设定至关重要,其直接影响最后的聚类效果.当ri＜ε时,看
作此数据样本不是“很属于”某簇,不适宜用最小距离划分,参
照最近邻的数据样本更合理,ri 是第二小距离与最小距离的

比值,由此可得ε≥１,通常设置在１．５左右,不宜过大,ε接近

无穷大的情况便是将全部的数据样本划分到一个簇中的情

况.因此ε过大会造成数据集中更多的数据样本按照最近邻

划分,增强算法的聚集性,将更多的数据样本划分到一个簇
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中,造成不能识别较为松散的簇,这不仅会增加更多的时间开

销,还会造成分类错误.
由于每个数据集的簇规则不同,因此ε的最佳取值也不

同.以balanceＧscale数据集为例,改进的算法的准确度能够

达到１００％,但是在对 kＧmeans＋＋算法进行的５００次实验

中,未出现全部分类正确的情况.为了提取最佳的ε值以及

查看不同的ε值对准确度的影响,将算法在ε＝１．１,,１．９时

各运行５００次,统计准确度为１００％的次数,结果如表２所列.

表２　ε与对应的次数

ε 准确度为１００％的次数

１．１ ８３
１．２ １０１
１．３ １５７
１．４ ２０２
１．５ ２１５
１．６ １８１
１．７ １６３
１．８ １５８
１．９ １０９

从表２可以看出,在ε＝１．５时,准确度为１００％的次数为

最大值,占总实验次数的４３％,并且在ε＜１．５和ε＞１．５时次

数呈下降趋势,由此得出对于balanceＧscale数据集ε的最佳

值为１．５.按照上述确定ε的方法,确定其他数据集的ε值,
结果如表３所列.

表３　实验数据集对应的ε值

数据集 ε
iris １．８
glass １．１
wine １．１

ionosphere １．２
balanceＧscale １．５
heberman １．４

４．３　实验结果与分析

实验运行的kＧmeans,kＧmeans＋＋,１NNＧkmeans算法是

在开源框架 weka下实现的,修改 weka源码集成算法１NNＧ

kmeans,ε设置为最佳取值,在每一数据集下将每一算法运行

１００次,求１００次结果的平均值作为有效性的分析数据,表４
列出了迭代次数、误差平方和(E)、准确度的对应结果.为

了更清晰地显示１NNＧkmeans算法的有效性,将表２中的

数据绘制成了图１－图３的折线图,图４是运行时间的折

线图.

表４　实验结果数值

数据集
迭代次数

kＧmeans kＧmeans＋＋ １NNＧkmeans
E

kＧmeans kＧmeans＋＋ １NNＧkmeans

准确度/％
kＧmeans kＧmeans＋＋ １NNＧkmeans

iris ３．３２ ２．９２ ２．３３ １４３．９ １０９．３ ７１．２５ ７３．５１ ９２．９５ ９４．８５
glass ７．０５ ６．１２ ２．３８ ５１９．１ ３５９．９ ３３４．６ ５１．６ ８０．１ ８６．７
wine ６．６６ ６．３５ ４．４１ ４５５．１ ４３３．７ ３５１．３ ７０．０８ ９４．４ ９１．６

ionosphere ７．２４ ６．８２ ３．９５ ６８１０ ６３３１ ４５５０ ７３．５ ７３．５ ７５．２１
balanceＧscale ９．４８ ９．３７ ５．６１ ３１９３ ２９４７ ２０８４．２６ ７１．５３ ７５．８ ９１．７９
haberman ５．４２ ５．３６ ２．９３ ２１０１ ２０６７ １２３０ ６３．２６ ７５．１６ ９５．０９

图１　迭代次数

图２　误差平方和

图３　准确度

图４　运行时间

在迭代次数方面,１NNＧkmeans算法的效果显著.由实

验数值和图１可知,kＧmeans和kＧmeans＋＋迭代次数相近,

kＧmeans＋＋迭代次数稍小于kＧmeans,经典的kＧmeans算法

以随机的方式选择初始聚类中心,聚类效果含有很强的不确

定性,kＧmeans＋＋初始中心选择策略是随机方法的优化,效
果优于kＧmeans.１NNＧkmeans算法的优势明显,例如在baＧ
lanceＧscale数据集上更是优于kＧmeans＋＋算法４次,但聚类

结果却很稳定.１NNＧkmeans算法的聚集性较好,能够在每

次迭代中将数据样本稳定地归于某一簇;误差平方和通常作

为目标函数衡量聚类效果的标准,误差平方和越小,簇内越紧

凑,聚类效果就越好,由实验数据与图２看出,１NNＧkmeans
误差平方和在６个数据集上都小于其他两种算法.用定义５
计算准确度,１NNＧkmeans算法的准确度较高,在 haberman
数据集上１NNＧkmeans算法的准确度能够达到９０％以上,而
其他两种算法 在 ８０％ 以 下,wine数 据 集 的 准 确 度 虽 不 及

kＧmeans＋＋,但基本能与其持平,两者都保持在９０％以上的
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较高准确度,充分验证了１NNＧkmeans算法理论上的可行性

和有效性.由图４可以看出,１NNＧkmeans运行时间稍长,这
是因为计算ri＜ε的数据样本的最近邻耗费了时间,但３种算

法的运行时间都在毫秒级,均未超过１s.

１NNＧkmeans算法的聚集性较好,聚类的结果通常只是

某一簇的某些数据样本错误地全部分到另一个簇中,而其他

的簇能够全部分类正确,通常不会是原本一个簇中的数据被

分到其他几个簇中去.１NNＧkmeans聚类结果很稳定,在数

次实验中能够得到不变的结果,对某些数据集的准确度能够

达到１００％.针对数据样本与簇的关系不同采用不同的划分

方法更合理和有效.
结束语　传统的kＧmeans算法将所有属于簇的程度不同

的数据样本同等对待,一概按照最小距离原则划分.本文提

出的１NNＧkmeans算法通过计算第二最小距离与第一最小距

离的比值是否大于某一参数ε,来界定数据样本是否“很属

于”某一簇,而与其他簇关系很小,对于不是“很属于”簇的数

据样本,采用近邻思想将其划分到最近邻所在的簇中.实验

选择 UCI数据库中的６个数据集,对算法的有效性进行验

证.通 过 与 kＧmeans,kＧmeans＋ ＋ 对 比 可 以 得 出,１NNＧ
kmeans算法能够在较低的迭代次数中,达到较高的准确度和

较低的误差平方和,聚类结果稳定,适应不同簇规则的数据

集,是一种高效的kＧmeans优化算法.
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