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基于禁忌搜索的聚类簇数目估算算法 

刘勇国 张 伟 陈克非 廖晓峰。 

(上海交通大学计算机科学与工程系 上海200030) 

(重庆教育学院计算机与现代教育技术系 重庆400067)2 

(重庆大学计算机科学与工程学院 重庆400044)。 

摘 要 本文提出一种基于禁忌搜索的聚类算法，能自动估计数据集的正确的聚类簇数目，其数据对象既可是：孽凑球 

型分布 ，也可是非：紧凑球型分布，或皆具两者。该算法包括三个 阶段 ：最小生成树聚类、聚类簇重组和禁忌搜 索优化
。 实 

验结果表明，所提 出的算法可行 、有效。 
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Abstract In this article，tabu search is used tO automatically explore the proper number of clusters of’data sets 

whose clusters are of either spherical or non—spherical shape．The proposed algorithm．TABU—Clustering，is corn— 

posed of three stages：minimum spanning tree clustering，recombination of clusters and tabu search optimization． 

Computer simulations show that the proposed algorithm is feasible and effective． 
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1 引言 

聚类问题是众多科研领域如模式识别、机器学习、数据挖 

掘等中的基本问题，其研究目标是如何将无标识对象准确、正 

确地加以区分。国内外科研人员已提出多个聚类算法，主要划 

分为层次法和分割法[】]。多数情况下，算法设计人员为获得正 

确的聚类结果必须预先指定聚类簇数目[z-s]。然而预知聚类 

簇数目十分困难，在某些场合甚至是不可能的，结果导致算法 

陷入局部最优或者科研人员被迫人工逐一实验聚类簇数目。 

为了估算聚类簇数目，文[6]提出将两个现有聚类正确性指标 

进行组合来计算聚类簇数目。文[7]通过设定聚类簇数目变化 

区间[ ， ]，运用遗传算法估算聚类簇数 目，然而上限 

K～仍然由人为设定。文[8]提出基于尺度空间理论的改进成 

本函数估算聚类簇数目。上述方法均需利用聚类簇中心评价 

对象与中心问的相似度，当被研究数据对象为非紧凑球型分 

布时，由于聚类簇中心不再能有效代表聚类簇反映对象问的 

拓扑关系，结果造成较大的计算偏差。为此，文[9]利用遗传算 

法解决非紧凑球型分布对象的聚类问题，同时也利用聚类簇 

中心解决紧凑球型分布对象的聚类问题 。上述两个算法均 

采用邻近法和遗传算法结合的思想，分别针对不同的对象分 

布进行考虑，但未讨论如何同时对不同分布特性的对象集合 

采用统一的算法模型进行计算。 

针对上述问题．本文给出一个聚类簇数 目估算算法一 

Tabu—Clustering算法，与上述算法不同，该算法能同时处理 

不同对象分布模型，即数据对象可为紧凑球型分布或非紧凑 

球型分布或同时具备两类分布特性。Tabu—Clustering算法包 

括三个阶段：最小生成树聚类、聚类簇重组和禁忌搜索优化， 

分阶段逐步进行优化，最终估算出合适的聚类簇数目。本文将 

针对对象非重叠分布情形进行讨论。 

2 禁忌搜索算法 

禁忌(Tabu)搜索算法最早由Fred Glover教授于1989年 

提出[hi，是一种局部搜索修正算法，也是模拟人类思维的一 

种智能搜索算法，即人们对已搜索的地方不会立刻再去搜索， 

而去对其它地方进行搜索，若没找到，可再搜索已去过的地 

方。禁忌搜索算法通过引入一个灵活的存储结构和相应的禁 

忌准则来避免迂回搜索，并利用期望标准来赦免某些原来已 

满足禁忌准则而被禁忌的优良个体，从而保证了多样化的有 

效探索以最终实现全局最优化。禁忌搜索算法被广泛运用于 

计算机网络、图形图像处理、信息安全等领域。禁忌搜索的算 

法描述如图1所示。 

禁忌搜索算法包括以下基本要素： 

I．构造(Configuration)：表示向变量赋值，在优化问题中 

表示问题解； 

*)本文的研究工作得到国家自然科学基金重点项目(90104005)．国家自然科学基金(60273049)的资助。刘勇国 博士后．研究领域：模式识别、 

信息安全。张 伟 博士，副教授．研究领域：计算智能、数据挖掘。陈克非 教授，博士生导师．研究领域：密码学、信息安全。廖晓峰 教授．博士 

生导师，研究领域：神经网络、信息安全． 
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2．移动(Move)：表示建立满足优化问题约束的相邻解过 

程．此解与当前解相关联．即可通过对当前解进行扰动而产生 

新的问题解的过程； 

3．邻域(Neighborhood)：表示当前解所有相邻解的集合． 

其中包括不满足条件约束的解； 

4．候选子集(Candidate subset)：表示邻域的子集，此子 

集参与优化过程，特别对于包含数目较多的解变量邻域而言； 

5．禁忌约束(Tabu restrictions)：表示阻止移动发生反复 

的约束，通过将禁止的移动标识为禁忌状态而在搜索过程中 

充当记忆器的角色，通常是以禁忌表来实现； 

6．期望标准(Aspiration criteria)：表示判定何时禁忌约 

束可被忽略的规则，例如某个移动受禁忌约束限制但满足期 

望标准，此时可准许此移动继续进行。 

设置初始参数，随机确定当前解 s 

从S。的邻域中选取N个相邻解 

选取邻域中最优解作为当前新解 

更新禁忌表和算法最佳解 

≥ 停止条件?===>—三 ＼ 

输出算法最佳解 

图1 禁忌搜索算法流程图 

5 Tabu—Clustering算法 

Tabu—Clustering算法包括三个阶段：最小生成树聚类、 

聚类簇重组和禁忌搜索优化，下面我们分别进行讨论。 

5．1 最小生成树聚类 

如图2所示，以图中四个对象为例说明聚类过程，本文以 

欧式距离作为相似度计算标准。 
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图2中，虚线表示当前对象集合， 表示当前对象集合与 

其第i个最相邻对象间距离。据此可定义距离集合的平均值： 

：  ∑ 
n— l i--1 

式中 n为对象个数， 为加权因子，用以调整对象间的相似 

度。根据平均距离 d，可得到相邻矩阵 × 一[m ] ×．，其中， 

当 一 或dji)d时，m』．一0，否则当 ≤d时，mjl一1，其中 
一 lIOj一()̂ll， ， 一1，⋯， 。此阶段完成后相似对象完成聚 

合过程，可得到聚类簇集合 C 一{ ，⋯， -}，孤立对象根据 

其与各聚类簇问的相似程度完成合并操作。 

5．2 聚类簇重组 

此阶段首先给出两个距离定义： 

定义1 每个聚类簇中根据最小生成树方法生成的对象 

间距离的最大值所组成的距离集合，称为聚类簇内距离D 。 

定义2 聚类簇间距离构成的距离矩阵，称为聚类间距离 

D2。 

以图2为例解释上述概念，令图中四个对象构成聚类簇 

f ．则聚类簇内距离表示为 D 一{d ．⋯， ，⋯． ·}．其中 

一max{d ，d。，d }： ；考虑聚类簇间距离，令图中四个分别 

代表不同的聚类簇，则聚类簇间距离表示为 Dz一[ ] ·。-． 

其中 一 min lIo,一Dfll'当户一q时， 一0。如图395示 
0∈ ，‘ult 口 

的聚类簇重组过程，已知聚类簇c ，c ，由于孤立对象 合并 

到聚类簇 c ，聚类簇c 的对象分布和两聚类簇间的拓扑关系 

发生改变。聚类簇c 聚类簇内部距离明显较两聚类簇间距离 

大，即 > ，，表明两聚类簇存在共性区，在共性区中的对象 

同时归属于聚类簇 c 和 c ，故此两聚类簇应重组合并组建新 

聚类簇。定义合并矩阵13=[6 - -，1≤“， ≤K。。当 “≠ 

且 ≤a* 时b 一1，否则6 一0．其中Ot为合并因子。合并 

矩阵决定两个聚类簇是否满足合并条件，此合并过程反复进 

行直到满足合并条件的聚类簇合并结束，合并矩阵中的所有 

元素均为零时停止，输出新的聚类簇集合C一{c “ }。 

C 

图3 聚类簇重组 

5．5 禁忌搜索优化 

完成上述阶段后，本阶段采用禁忌搜索进一步优化已获 

聚类结果。文中待优化解根据已获聚类簇集合构建，以字符串 

表示，令解长度等于聚类簇数目，解向量中元素表示经上述步 

骤获得的聚类簇编号，通过此编码方式降低优化空间，以提高 

禁忌搜索算法效率。如果聚类簇 被选中，则第 i个元素设置 

为1，否则设置为0。 

3．3．1 邻域构建 为提高禁忌优化的全局和局部搜索 

性能，合理构建邻域十分重要，本文提出利用邻域球和概率门 

限相结合建立邻域，邻域球用于提高算法的全局搜索能力而 

概率门限用于提高算法的对局部区域的搜索效率。令 B(&， 

，．)表示以当前解 为中心， ， 一l，⋯，K为半径的邻域球， 

相邻点 ，．组成的集合应满足：ll 。一 ll—rJ。文中定义解间 

距离为解间对应元素差绝对值之和，如图4表示。 

二 ! ! 
二 0 1 1 1 1 0 0 0 1 

差 Q Q ! 
和 2 

图4 解间距离计算 

在 TABU—Clustering算法中解问最大距离 max(1l 一 

l1)一K，当前解&的邻域由K个同心球组成：N--=Unj(S ， 
j-- 1 
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r )，其中 n ( ，r )={ ．Ill ．一 ll—r 定义距离半径为 

的相邻解分布如下： 

f[Ⅳ／ ]+1 r ≤rood(N／K) 

一 l EN／K] G>rood(Ⅳ／ )， 

其中[·]表示圆整函数，据此，当前解＆ 的相邻解基本均匀分 

布于邻域空间，算法通过强迫相邻解产生显著移动实现全局 

搜索目的。同时，概率门限 P用于对当前解局部区域的局部 

搜索以提高禁忌优化的强化特性。已知当前解 S 一S ⋯S，⋯ 

SK，其中 —D或1，产生随机数 ～“(0，1)，如果 P <P，则 

—S，sf为第 “个相邻解 的第 i个元素，否则随机产生 ≠ 

S 。本文将两个方法组合实现邻域构建，当迭代次数小于等于 

0．8M时强调全局搜索性能，执行全局搜索方式；当迭代次数 

大于0、8M 时强调局部搜索性能，执行局部搜索方式， 表示 

算法迭代次数，文中概率门限 P：0．95。 

3．3．2 目标函数计算 聚类算法目标函数计算包含聚 

类簇集合创建和目标函数计算两方面。 

(1)聚类簇集合创建。已知解 S—S ⋯Si⋯S 对应聚类簇 

集合C一{f ，⋯，“}，当聚类簇 被选中时，S 一1，否则S 一0。 

构建新聚类簇集合 一{c ，⋯，c }，其中 H 为聚类簇集合中 

被选中聚类簇数目。当解 中所有元素均为0或仅有一个元 

素为1情形，此解将被禁止；当所有元素均为1时，C 一C。新聚 

类簇集合C 是由未选中聚类簇与选聚类簇组合形成的，即如 

果满足lIcj—f ll≤lIc,一f ll，其中S，一0， ，cl∈C ， ≠五，则 一 

Uc，。 

(2)目标函数计算。定义目标函数即聚类正确性指标：F 

(S)一H * N ‘cD／ cD。如果 C，一C，则 H =K 且 

dnvT~cD=max(d )，m一1，⋯，H，d 为第 m个聚类簇内对象 

间根据生成树方法获得的最大距离；否则 一 一max 

， )，其中 

f 一max(max( ( —fp))) lf l>1， j ～i
c

, cp6 c 

l 一max( ) lf ̂l一1 

1．1表示 c 或 c 包含的聚类簇集合 C中聚类簇数目，可见 

，～ 。表示聚类簇集合 c 中聚类簇 内部对象间的最大距 

离。而定义 脚D—rain(min( (0一 )))，其中，Ci∈f ， ∈ 
∈。‘∈。 

且 ≠ ，可见d1．vTgmp表示聚类簇集合 中两聚类簇间的 

最小距离。据此当F( )最大时可获得最优解，此时的聚类簇 

数目即为最佳聚类簇数目。 

3．3．3 禁忌搜索优化实现 禁忌搜索优化按照以下步 

骤执行： 

步骤1：初始化。产生初始解 。，令 S = 。，Ff—F( 。)，S 

表示当前解，Fc表示其目标函数值。设算法迭代次数 M----100 

和当前迭代次数 =1。 

步骤2：构建邻域。产生相邻解 ，J一1，⋯，N，N--=150， 

并计算其函数值F( )，将函数值以升序排列 F( ])，⋯，F 

( Ⅳ])，对应排序后相邻解表示为 ]，⋯，S'tm。 

步骤3：禁忌和期望标准运算。如果 S'tm不被禁止，或被禁 

止但满足期望标准条件，即F( Ⅳ])>F( )，则 一 Ⅳ]，Fc 

— F( )，转向步骤4；否则 S = ，Fc=F( )，其中 F 

( )表示已排序个体集合中不在禁忌表里的当前最大函数 

值，转向步骤4；如所有相邻解均被禁止则转向步骤2。 

步骤4：更新禁忌表。将解 加入禁忌表，设禁忌表计数 

·】70 · 

器f—f+1，如果 ￡>丁，将禁忌表中最初禁止解释放，则f一￡一 

1，T表示禁忌表大小，T：3O。如果 F( )>F( )，则 F 

( )一F( )，S̈  ：S 。 

步骤5：终止条件判断。如果 ≤M，则 i—i+1，转向步骤 

2；否则输出最优解 。 

4 实验结果 

实验采用四个数据集作为实验数据集，每个数据集合分 

别具有不同的对象分布特征，以测试 TABU—Clustering算法 

的适应能力，数据分布如图5～8所示。 

图5 数据集1 图6 数据集2 

图7 数据集3 图8 数据集4 

数据集1由6个球型分布聚类簇组成，每个聚类簇内部包 

含众多紧密球型分布微对象集合；数据集2由4个非均匀类带 

状分布聚类簇组成；数据集3包含均匀分布紧密聚类簇和非规 

则分布聚类簇；数据集4由2个类渐开螺旋分布聚类簇组成。为 

方便对比实验结果，本文按算法不同阶段实现对聚类簇数目 

的估计。表1所示为最小生成树聚类阶段针对加权因子的变化 

而估算得到的各数据集聚类簇数目值。可见除数据集4可以较 

好估算正确聚类簇数目外，其它数据集不能提供有意义的结 

果 。 

表1 最小生成树聚类结果 

(a)数据集 1 (b)数据集 2 

(c)数据集 3 (d)数据集 4 

表2为聚类簇重组阶段针对加权因子与合并因子的变化 

而估算得到的聚类簇数目结果。从表中结果得知 ，除保持对数 

据集4的正确估算外，对数据集1和3的估算结果有较大改进， 

在 和 a在一定范围内变化时能获得正确结果，但对于数据 

集2，由于对象分布的不规则性导致估算结果差，仅当 a=1．8 

时能取得正确结果。 
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表2 襞类重组结果 

l-0 1．2 1．4 l-6 1．8 2．0 

1．O 20 10 6 6 6 5 

1．2 18 10 6 6 6 5 

1 4 15 10 6 6 6 5 

1．6 10 10 6 6 6 5 

1．8 10 10 6 6 6 5 

2．O 9 8 6 6 6 5 

(a】数据集 1 

1 O 1．2 1．4 1．6 l，8 2．O 

1-0 5 3 3 3 3 1 

1．2 5 3 3 3 3 1 

1 4 5 3 3 3 3 1 

1．6 5 3 3 3 3 1 

1．8 4 3 3 3 3 1 

2．O 3 3 3 3 3 1 

1．0 1．2 1．4 l-6 1．8 2．0 

1．O 35 10 5 5 4 1 

1．2 28 9 5 5 4 1 

1．4 20 9 5 5 4 1 

1．6 l2 8 5 5 4 1 

1．8 8 8 5 5 4 1 

2．O 7 7 5 5 4 1 

(b)数据集 2 

1-0 1．2 1．4 1．6 1．8 2．0 

1．O 2 2 2 2 2 2 

1．2 2 2 2 2 2 2 

1、4 2 2 2 2 2 2 

1．6 2 2 2 2 2 2 

1 8 2 2 2 2 2 2 

2．O 2 2 2 2 2 2 

(c)数据集3 (d)数据集4 

表3 禁忌搜 索优化结果 

1．0 1．2 l。4 l_6 1．8 2．0 

1．O 6 6 6 6 6 4 

1 2 6 6 6 6 6 4 

1．4 6 6 6 6 6 4 

1．6 6 6 6 6 6 4 

1．8 6 6 6 6 6 4 

2．O 6 6 6 6 6 4 

(a】数据集 1 

1．O 1．2 1．4 1．6 1．8 2．O 

1．O 3 3 3 3 3 l 

1．2 3 3 3 3 3 1 

1．4 3 3 3 3 3 1 

1．6 3 3 3 3 3 1 

1．8 3 3 3 3 3 1 

2．O 3 3 3 3 3 1 

1．0 l-2 1,4 1,6 l-8 2_0 

1．O 35 8 4 4 4 1 

1．2 28 8 4 4 4 1 

1．4 20 8 4 4 4 1 

1、6 12 8 4 4 4 1 

1．8 8 8 4 4 4 1 

2．O 7 7 4 4 4 1 

(b)数据集2 

1|O 1．2 1．4 1．6 1．8 2．O 

1．0 2 2 2 2 2 2 

1．2 2 2 2 2 2 2 

1．4 2 2 2 2 2 2 

1．6 2 2 2 2 2 2 

1．8 2 2 2 2 2 2 

2．O 2 2 2 2 2 2 

(c)数据集3 (d)数据集4 

表3所示为禁忌优化阶段得到的聚类簇数目估算结果，可 

见禁忌优化对估算结果有了较大改善，除了数据集4保持正确 

估算结果外，数据集1和3的估算结果基本满足 和 a大范围 

变化的要求，同时，对于数据集2的复杂分布特征，TABU· 

Clustering算法有了进一步改善，正确估算区间ct扩展到[1． 

4，1．8]的范围内。 

综上所述，TABU—Clustering算法分阶段优化计算结果， 

最终得到正确的聚类簇数目的估算结果。由于数据集2和4，特 

别是数据集2的无规则分布，聚类中心不能代表聚类簇特征， 

因此对于文[6～8]中提出的以聚类簇中心代表聚类簇进行运 

算是不可行的。通过仿真实验表明，TABU—Clustering算法对 

紧凑球型分布和非紧凑球型分布的对象集合均具有较好的适 

应能力，能够估算出正确的聚类数目。 

结论 聚类分析面临的主要挑战之一是如何准确确定模 

式的数目，由于在多数情况下，算法设计人员不能预知聚类簇 

数目，导致算法陷入局部最优解或者实验人员必须逐一实验 

来确定聚类簇数目。本文提出基于禁忌搜索的聚类簇数目估 

算算法一Tabu—Clustering，算法能同时处理具备紧凑球型分 

布或非紧凑球型对象分布的对象集合 算法通过三个阶段逐 

步优化结果，最终估算出合适的聚类簇数目，实验表明Tabu— 

Clustering算法用于聚类簇数目估算是可行的。 
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