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Abstract This paper proposes a K—M eans clustering method based on genetic algorithm．W e compare our method 

with the traditional K—M eans method and clustering method based on simple genetic algorithm． The comparison 

proves that our method achieves a better result than the other tWO．The drawback of this method is a comparably 

slower speed in clustering． 
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1 前言 

聚类分析就是将数据对象分组成为多个类或簇．在同一 

个簇 中的对象之间具有较高 的相似度 ．而不同的簇中的对象 

差别较大。聚类分析 目前应用广泛 ，已经成为数据挖掘主要 的 

研 究领域。通过聚类 ，人们能够识别 密集的和稀疏 的区域．从 

而发现数据的整体分布模式 ，还能找到数据间的有趣的相互 

关系。关于聚类分析 目前 已经有 K均值 ，CURE等很多算法， 

而且在实践中得到了应用。在这里 ．我们针对应用最为广泛的 

K均值方法的缺点 ，提 出了基于遗传算法的 K均值聚类分析 

方法 。实验表明 ，新方法在聚类问题中得到的结果全面要优于 

传统 K均值聚类方法 ，也好于单纯 的遗传算法聚类。只是 由 

于用到了遗传操作 ．聚类速度相对 K均值方法要慢一些。 

2 K均值方法的一般描述 

K均值方法是基于划分 的聚类方法 。它在 目前 的聚类分 

析中应用最 为广泛 。其基本 思想为 ：对于给定的聚类数 目 K， 

首先随机创建一个初始划分 ，然后采用迭代方法通过将聚类 

中心不断移动来尝试 着改进划分 。为了达到最优 ，这种 K均 

值方法理论上应该穷举所有可能的划分。但实际上 ，这里采用 

了启发式方法 ，用每类的平均值来表示该类 ，这大大降低了计 

算的 复杂性 ，提高 了运算速 度，使处理大规模数据 集成为可 

能 。但同时 ，这也导致了该方法受初始值影响很大 ，通常 只能 

以局部最优结束 。而且这种方法对于孤立点是敏感的。 

5 基于单纯遗传算法的聚类 

遗传算法是基于 自然选择和遗传规律的搜索方法。该方 

法是随机选择与适者生存理论 的结合。群体中的强者拥有更 

大的机会将其基因传给后代 。我们可以简单地将一个实际 问 

题 的不同解编码成位 申也就是所谓个体 (Xi(t))，并评价它们 

的 适应 度(f(Xi(t)))．然后 基于个体 的适应度 ，按一定 比例 

(Ps(Xi(t)))选择个体 ．进行遗传操作。遗传操作包括交叉和 

变异两步 ．这两步操作也是按一定概率(交叉概率 Pc，变异概 

率 Pm )进行的 ，在进行若干代遗传操作后 ，算法就很有希望 
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找到最优解或近似最优解。由于遗传算法采用群体的方式进 

行搜索，这使得它可以同时搜索空间内的多个区域 。在赋予遗 

传算法 自组织 ，自适应 ，自学习能力的同时，优胜劣汰的 自然 

选择和遗传操作使遗传算法具有不受其搜索空间限制性条件 

的约束和不需要其他辅助信息的特 点。这些特 点使遗传算法 

不仅能获得较高的效率而且具有简单 ．易于操作和通用的特 

性 ．这些特性使得遗传算法在各领域 中应用得越发广泛。 

已经有人尝试用遗传算法进行聚类 ，基本思想如下 ：将一 

染色体分成 N个部分 ，每个部分对应一个数据元素的类别。 

例如 ．第1o部分值为1表示1o号数据元素属于类别1。在这 里， 

适应度函数定义为数据间的欧式距离 。初始群体采用随机产 

生的方法获得。遗传操作与传统遗传算法类似。根据遗传算法 

的理论基础 ，这 种方法 可以找到全 局最优 解 ．不受孤立点影 

响 ，不失为一个很好的方 法。但是这种方法在数据量很大 ，要 

求聚类的类别很多时．运算时间就显得过长 ，而且往往效果还 

不如 K均值方法。因此这种方法通 常只适用 于数量较 小 ，类 

别数不大的情况。 

也有人改进了遗传算法 的编码方式 ，把各类别的聚 类中 

心坐标编码成染 色体 ，其他遗传操作与传统遗传算法一致。这 

种方法 ．收敛速度要好于第一种遗传算法 ，具有更强 的适 用 

性 。不过这种方法 由于单纯依靠遗传算法寻优 ，因此收敛依然 

缓慢 ，而且采用这种编码方式 又导致了算法 对孤立 点变得敏 

感。 

4 基于遗传算法的 K均值聚类分析 

我们 的算法是在遗传算法 思想与 K 均值算法 思想的基 

础 上提 出来的 。我们把 K 均值 方法引入到遗传 算法 的进化 

中。首先 ，随机产生遗传算法的第一代并开始进化。在每代进 

化中 ，我们都用 K均值方法对每个个体进行进一步的优化 。 

这相当于在每一代 都要对所 有个体计 算 以其为初始值 的 K 

均值 问题的局部最优结果 ，并 以这 些局部最优结果替换掉原 

来的个体并继续进化 ，直到达到最大代数或者结果符合要求 

为止。这种方法力图通过遗传算法来保证获取全局最优解 ，而 

用 K均值方法提高算法的收敛速度 。 
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算法 流 程 图如 下 ： 

(1)初始化 ：确定遗传参数；产生初始群体。 

(2)对当前群体的每个个体 ，用 K均值方法将其优化为 

以该个体为初始值的 K均值问题的局部最优结果。 

(3)对这些局部最优个体进行选择 。 

(4)动态改变交叉概率进行交叉。 

(5)动态改变变异概率进行变异。 

(6)若到达 最大代数或者满足适 应度要求．继续执行。否 

则 ，转②。 

(7)输 出结果 。 

染 色体编码 策略 我们将各个类别的中心坐标编码为染 

色体。例如对 于一个类别为3的聚类问题 ，假设数据集为5维 

的 ，初始的三个聚类中心点为(10．20，30．40．50)．(20，40，60， 

8O，100)，(30，50，70，90，110)．则我们的染色体编码就为(10， 

2O，3O，4O．5O，2O，4O，6O，8O，100，3O．5O，7O，9O，110)。这种基 

于聚类中心 的编码方式减少了染色体的长度 ，大大提高了遗 

传算法的收敛速度 ，对于求解 大量数据 的复杂聚类问题效果 

较好。 

适 应度 函数 我 们将适 应度函数 定义成误差平方根值 
厂了———————一  

( ／∑∑(P—Mi)。)。其中，K为聚类的数目，P为问题空间 
V 一暑 l户∈Ci 

的点．Mi是簇 Ci的平均值 ，其 中 P，Mi都是多维的。这里 ，我 

们只考虑了数值属性的聚类 ，对于非数值属性 ．可以用适当方 

法转化为数值属性之后再使用该方法。 

初始群体 初始群体有多种生成办法 。为了获得全局最 

优解，这里我们的初始群体完全随机生成 。考虑到要对大量数 

据进行聚类．我们不能将初始群体设得很大。但是为了使遗传 

算法数据元 素能够多样性 ，我们在时间和硬件条件允许的条 

件下，应该尽可能地提高群体的规模 。 

选择 ．交叉与变异 为了让遗传算法能够 获得全局最优 

解 ，我们采用了随机选择 ，最佳个体保留的方式。交叉则采用 
一 点交叉方式。对本 问题 ，我们经过仿真试验发现，变异是能 

够跳出局部最优的关键 ，变异算子对最终能否获得全局最优 

解影响重大。为此，我们对变异率实行动态变化。开始时．变异 

率较小 ．随着整代的平均适应度趋于最优个体的适应度时 ，变 

异率就 自适应地增大。 

孤立点的影响 由于本方法的进化 目标是找到最优的聚 

类中心 ，因此与 K均值方法 的本质是一样 的。少量的孤立 点 

势必导致聚类中心的偏移 ．影响全局的聚类效果。但 由于遗传 

算法的全局寻优特性 ，本算法对孤立点的敏感性要小于单纯 

的 K均值法。 

5 仿真实验 

我们用 VC 实现了新 算法 。实验 数据采用在聚类中心 

附近产 生的高斯分布数据 。我们用 文中所谈 及的 K均值方 

法 t基于单纯遗传 算法 的聚类方 法和新方 法对于300，1000． 

5000．10000个有5维特 征的点集进行了3类(K一3)聚类分析 

·164 · 

和1O类(K一10)聚类分析 。下面把一组用新方法和 K均值方 

法进行比较的结果通过表格显示如下 ： 

表 1 3聚类分析 (表格 内容 为误差 平 方根 ，进化 ：2O代 ) 

K均值法 新方法 性能提升 

300点 102．478 27．974 72．2 

IOOO点 189．617 50．075 73．6 

5000点 576．496 113．381 80．3 

10000点 812．978 159．91 80．3 

表2 10聚类分 析 (表格 内容 为误 差平 方 根 ．进化 ：2O代 ) 

l K均值法 l 新方法 I 性能提升 J 

300点 l l24．669 l 79．1883 l 36．5 I 

1000点 l 228．511 I 144．426 I 36．8 I 

5000点 l 529．764 I 235．96 I 55．5％ I 

结论 K—Means方 法速 度最快 ，可 处理 的数据 集合 最 

大 。但是 ，所得到的结果通常只是局部最优．或者说结果还可 

以被进一步优化 。在一些对时间要求较高，对精度要求不高的 

情况下 ，K均值方法还是最好 的选择 。单纯遗传 算法对于类别 

数较小 ，数据 量也较小的问题聚类效果最好 ．可 以找到全局最 

优解 。但是 ，一旦当数据量加大，类别加多的时候 ．该算法效果 

很差 ，对于复杂聚类问题基本不适用 。对于数据挖掘中最常用 

到的类别数较大、数据量也很大的复杂聚类问题 ，新方法效果 

最好。相对于 单纯 K 均值方法 常常会有3O 一5O 的性 能提 

高。新方 法所用时 间介于 K均值方法与单纯遗传算法聚类之 

间。所能处理 的数据规模也因为遗传操作的限制而不能过大 

(当然 ，这个问题可以通过随机抽取数据集中的特征数据再聚 

类获得解决)。这种方 法的缺点是 ：由于在遗传的每代都进行 

了大量的 K均值分析 ，因此运算速度相对较慢 。 
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