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一种基于离群点信息的新型无监督聚类方法

吕天阳 王钲旋 左万利
>吉林大学计算机科学与技术学院:长春 D@##D"B

摘 要 在图像检索领域:聚类分析技术有着广泛应用G因为在对图像进行聚类分析时:通常缺少可资利用的先验

知识:所以需要采用无监督的聚类算法G为了适应图像检索的需要:提出了一种新型的无监督聚类方法:即根据离

群点信息来自动确定聚类算法的终止时机G此方法还弥补了现有聚类算法在离群点识别H使用上的缺欠G为验证其

可行性:用其改进了 IJKL和 KMIN两个经典算法G实验表明:改进后的两个算法都能自动终止:并能取得优于以

往的聚类效果G
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8 引 言

图像检索技术:尤其是基于内容的图像检索技
术:己成为当前的研究重点G在此领域中:聚类分析
技术有着广阔的应用前景:它可用于以下几个方面=
>DB用于图像分割:提取主要对象9D:F>"B用于为大量
的图像数据建立一致而有效的组织结构9"::例如在
使用 ;50(*(6456*+类型的聚类算法时:聚类过程的
树型结构可作为索引结构F>@B图像的检索过程可视
为查找与其最相近的数据簇9@:G
但是:在对图像进行聚类分析时:通常缺少可资

利用的先验知识:即不清楚某单一图像应分为多少区

域:也不了解由大量图像构成数据库中有多少数据
簇:而且即使了解情况:先验知识也可能与数据的实
际聚集方式存在矛盾:可是许多聚类算法却需要借助
先验知识来指定算法:才能最终得到数据簇个数 <:
如 NC.0*)7H=5(64HIJKL9$:和 KMIN9E:等算法G
为解决此问题:目前提出的一些无监督聚类算

法9D:@:通常使用全局估价函数:当函数取得极值时:算
法就自动终止:但其缺点是=>DB易陷入局部最优解F
>"B需要引入新参数F>@B估价函数的选择较困难G
本文提出一种基于离群点的无监督聚类方法:

即根据离群点信息:自动确定算法的终止时机G它不
仅融合了离群点识别和聚类过程:还弥补了现有算
法在离群点识别和使用上的缺欠G
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符号定义见表 !"
表 # 主要符号的约定

$ 数据总数

% 数据维数

& 算法得到的数据簇个数

’( 第 (个数据簇

)( 属于 ’(的数据个数

*+’(,’-. 簇 ’(,’-的相似度+距离.

/ 基于离群点信息的无监督聚类方法

在聚类时,如果缺少先验知识,就需要从所处理
的数据中得到使算法自动终止的信息"
所谓聚类是使同类数据的相似度高,而离群点

识别则是寻找与其他数据相似度极低的数据"可见,
数据间的距离既能表示数据的相似程度,也能表示
它们彼此0相离1的程度"
因此,新的无监督聚类方法将根据离群点信息

来自动判断聚类算法的终止时机,其基本过程是2随
着聚类的进行,当前最相似的两个数据簇 ’(3’-间
的差异增大,直到某一时刻,它们的差异明显,以至
于可以认为它们互为离群点时,则算法自动终止"
新方法还弥补了现有聚类算法在离群点识别和

使 用 上 的 缺 欠"有 些 聚 类 算 法,如 456789:3

6;4<8=:等算法,只是将较小的或聚类过程中增长
缓慢的数据簇判定为离群点,这一做法只是将离群
点识别作为聚类过程的副产品,并不能很好地识别
离群点,更不能解释造成数据异常的原因,而且在识
别出离群点后,这些算法只是简单地删除或搁置离
群点,而没有利用离群点隐含的信息"
为测试新方法的可行性,用该方法改进了以下

两个典型的聚类算法,以检查其效果"
/># ?@AB算法

4567算法89:用 C个代表点刻画数据簇,由于
其能够识别复杂形状的数据簇,且代表点可以保存
在索引结构中,从而提高检索质量,并可降低索引结
构占用的存储空间,因此,它适合图像检索的复杂情
况"算法简介如下2
其基本流程为2+!.设定参数 &3C和收缩率 D,

并将每个输入数据作为单独的数据簇E+F.求每个簇
的最近邻点,即代表点按收缩率 D向数据簇中心收
缩,则 *+’(,’-.等于收缩后两簇所有代表点间距离
的最小值E+G.合并当前最相似的簇,确定合并后新

产生的数据簇 ’HIJ的代表点及其最近邻点,若当前
簇的数目大于 &,则转步骤+G.,否则算法结束"
代表点的确定方法为2若 CK)(,则 ’(的所有数

据都是代表点E否则,距簇中心最远的簇内数据点 L
为第 !个代表点,距点 L最远的点 M为第 F个代表
点,以此类推,直到求得 C个代表点"
为了使 4567算法能根据离群点信息自动终

止,对它做如下 G点改进2+!.聚类前,识别离群点E
+F.聚类过程中,动态的计算数据簇间的相似性E
+G.最后,依据离群点信息自动终止"

+!.离群点识别
要使用离群点信息,则聚类算法需首先识别离

群点"由于4567算法只是将较小的数据簇或聚类
过程中增长缓慢的数据簇判定为离群点,这时离群
点识别只是聚类过程的副产品,如果聚类错误,则离
群点识别也会出错,而且当原始类的数据量很小时,
此方法失效"
因此,应采用专门的算法识别离群点"本文以基

于距离的离群点概念8N:为基础,给出如下定义2
若 *OO+L.PQR*STUVWIX,则数据点 L为离群点,其

中,*OO+L.为 L点与其最近邻+HIYXIZUHIW[\]SX,
OO.点间的距离,Q为考虑数据分布局部特征的因
子,不妨设点 L的最近邻点为点 ME如果点 M的最近
邻 点 不 是 点 L,则 QK *OO +L.̂*OO +M.E否 则

QK*ZI_+M.̂*OO+L.,*ZI_+M.为 M与其第 F近邻点间的

距离"*STUVWIX为距离阈值,可参考数据均匀分布时的

情况确定"此时,任意数据的*OO相同,可用*‘近似表

示,*‘K a
%

(K!
++L+(.bYcd L+(.bWH.̂ %e$.e F,L+(.bYc3L+(.bWH为所

有数据第 (维的最大值3最小值,则 *STUVWIXK*‘̂ f,f
为参数"
上述离群点识别方法能够很好的融入聚类算法

中,如在读数据的过程中,可通过确定向量 gbYc3gbWH
来求得 *STUVWIXE对数据间距离的计算,可用于完成聚
类和离群点识别两项工作"与其他的离群点识别算
法相比8N:,本文的方法使用的参数也更少"

+F.簇间距离
聚类过程中,在计算数据簇间的距离时,应考虑

各数据簇的密度"
任意两数据簇间的距离 *+’(,’-.取决于2h合

并前后,用 i刻画的数据簇密度 j的变化Ek’(3’-
所有代表点间距离的最小值 *bWH"
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合并后新产生的数据簇 !"#$的密度 %&!"#$’用

()*"近代表示+!,-!.的密度等于该数据簇代表点收
缩 后 的 平 均 距 离/如 果 %&!,’0 %&!"#$’+
则 1,2%&!,’3%&!"#$’4否则 1,2%&!"#$’3%&!,’/同
理可求 1./
如果 5,-5.都大于 6+则有 (&!,+!.’2()*"&!,+

!.’7&1,81.’39+否则 (&!,+!.’2()*"&!,+!.’/
很明显&1,81.’39:6+因此+!,-!.与 !"#$密度

相差越大+(&!,+!.’’的值越大+合并 !,-!.的可能性
就越小/

&;’自动终止

(<=>?*#@用于识别离群点+由于其含有离群点信
息+因此可用于判断算法的终止时机/
若当前最相似的两个数据簇 !,-!.间的距离

(&!,+!.’0(<=>?*#@+表明 !,-!.的差异明显如同离群
点+则算法自动终止/
至此+改进后的算法根据离群点信息和当前数据簇

的情况+即可自动确定终止时机+不再需要参数A/因其
具有动态聚类的特点+故命名为 BCDEF&G?=H>#@*"I
=H*"I@#J@#H#">K>*L#HK"MMN"K)*GK??N’/
OPO QRST算法
传 统 的 聚 类 算 法 适 合 处 理 数 值 型 &@#K?

"=)U#@’数据+如 VWX#K"H-BCDE等+但在处理类
别属性&GK>#I<@*GK?’的数据时+则存在较多缺欠YZ[/
D\BV算法则针对类别属性的数据+与以往不同+
它用公共近邻点数来衡量两数据间的相似性+这样
就考虑了数据分布的局部特征/
算法简介]
D\BV算法YZ[用参数 来̂判断两数据是否相邻+

即判断任意两数据 _6-_9间的相似性 ‘&_6+_9’2

a_6b_9a3a_6c_9a4如果 ‘&_6+_9’: +̂则 _6-_9互为
邻居4如果 _;是 _6-_9的邻居+则 _;是 _6-_9的公共
近邻4_6-_9的公共近邻总数记为 d?*"e&_6+_9’/

D\BV算法认为+由于属于一类的数据间应有
较多的公共近邻+因此+首先合并公共近邻数较多的
数据簇/若数据簇 !,-!.中所有数据的公共近邻数
总和记为 d?*"eY!,+!.[+则 (&!,+!.’2d?*"eY!,+!.[3
&&5,+5.’689f&̂’ g 5,689f&̂’ g 5.689f&̂’’+其 中

f&̂’2&6g ’̂3&68 ’̂/
算法基本流程为]&6’设定参数 A-̂+将每个输

入数据作为单独的数据簇4&9’求每个簇的邻居+进
而计算两数据簇的公共近邻数4&;’合并 (&!,+!.’
最大的两个簇+并确定新产生的簇 !"#$与其他簇的
公共近邻数和距离+若当前数据簇的数目大于 A+则
转步骤&;’+否则算法结束/
其中+!"#$与任意其他数据簇 !h的公共近邻数

d?*"eY!"#$+!h[2d?*"eY!,+!h[8d?*"eY!.+!h[/
以下通过改进 D\BV算法+使其在聚类过程中

可动态评估数据簇的公共近邻+当算法得到若干不
连通的子图时+则自动停止/

&6’离群点识别
参数 可̂用于离群点识别+这一特性却被以往

工作忽视YZ+i[/
D\BV算法是基于图的+即数据对应图中节点+

而对应节点间有边相连+如果两数据 _6-_9为邻居+
则_6-_9两点间边的权值等于‘&_6+_9’/删除所有权
值小于 的̂边+将得到形如图 6&K’的图/由此可见+
恰当的 值̂+将使某些数据不是任何其他数据的邻
居+例如图 6&K’中节点 _Z+很明显+这样的数据应被
识别为离群点/

&K’ &U’ &G’ &M’

图 6 jHWD\BV算法的聚类过程示意图

&9’簇间距离
在聚类过程中+进一步使用公共近邻思想+即只

有与 !,-!.都相邻的数据簇 !h才被视为 !"#$的近
邻+d?*"eY!"#$+!h[2d?*"eY!,+!h[8d?*"eY!.+!h[4否
则 d?*"eY!"#$+!h[2k+即合并后仅保留 !,-!.的公共
近邻/

聚类过程的示意参见图 6+其中椭圆包含一数
据簇中的节点/图 6&U’中节点_6-_9合并为簇!6+此
时 d?*"eY!6+_;[2d?*"eY_6+_;[8d?*"eY_9+_;[4在图 6
&G’中+节点_;-_l合并为簇!9后+因为_m只是_;的
邻居+所以簇 !9与 _m不相邻+即无边相连/

&;’自动终止
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若按上述方法计算簇间距离!则随着聚类的进
行!图中不断有边被删除!最终即得到若干不连通的
子图"参见图 #"$%%&由该图可见!子图间互不连通!
说明彼此差异明显如同离群点&此时!算法自动终
止!每个子图对应着一个求得的数据簇&
至此!改进后的算法能够自动终止!并取消参

数 ’&命名为 ()*+,-."/012*)12334$+,-.%&

5 讨 论

-6+7算法和 +,-.算法的区别明显!如!它
们是针对不同类型的数据以及它们计算数据"簇%间
距离的方法不同&尽管如此!两算法改进后都能借助
离群点信息!自动终止&
589 离群点识别
聚类算法大致有以下两类方法获取离群点信

息:"#%使用内嵌的机制;"<%使用专门的离群点识别
方法&
如前所述!由于 -6+7识别离群点的方法存在

诸多缺欠!因此本文使用专门的离群点识别算法&离
群点识别有众多的算法可供选择!可参考如下原则
来选择:离群点识别算法应与聚类算法有同样的或
近似的机制!因为两者都要计算数据间的距离"或密
度%!如果两者机制相似!就能用较小的计算量完成
两项工作&

()*+,-.算法则使用+,-.算法内嵌的机制
来识别离群点!即不与其他数据相邻的数据被判定
为离群点&
58= 自动终止

+,-.算法自动终止的情况相对简单!即如果
当前的数据簇间没有公共近邻!则算法终止&
以下着重分析 -6+7>算法自动终止的情况&
易证:滤除离群点后!任意数据点 ?与其最近邻

间的距离@AA"?%B@201CD4E&如果数据或数据簇间的距
离在聚类过程中不发生改变!那么在聚类的任意阶
段!由于当前相距最近的数据簇间的距离都将小于

@201CD4E!此时算法将不会自动终止!因此在聚类过程
中!-6+7>算法在动态计算数据簇 FGHFI的相似性
时!即考虑了两者的密度&一旦 FGHFI相距较远!且
合并前后密度差异较大!则 @"FG!FI%将大于 @201CD4E!
此时算法终止&
585 复杂度分析

-6+7算法的复杂度为 J"K<%&-6+7>算法

建立在 -6+7算法的基础上!全部改进带来的复杂
度变化为 J"L<M"KN’%OK%&通常情况下 L<PK!
例如按文献QRS建议 L取Q#T!#US!如果 KV<<U!则

L<PK&可见 -6+7>算法的复杂度与 -6+7算法
相同&
在 合 并 FGHFI后!由 于 +,-. 算 法 和 ()*

+,-.算法都需要遍历两数据簇的全部邻居!两者
区别仅在于遍历过程中!()*+,-.尚需判断一数
据簇是否是 FGHFI的公共近邻!因此改进前后复杂
度并未发生变化&
58W 大型图像数据库
对于大型数据库!文献QX!RS提出了先抽样!再

聚类!最后扫描数据库的方法&改进后的算法可以沿
用此方法处理大型图像数据库&值得注意的是!在对
抽样的聚类结果中!离群点也有特殊意义!由于它可
能是真正的离群点!也可能是某原始类的唯一样本!
因此在扫描数据库的过程中!需注意离群点的作用&

W 实 验

实验采用信息熵"7Y1E23Z%[ 和纯度"\0ED1Z%

]Q̂S来评价聚类结果!信息熵和纯度定义如下:

[ _‘
’

G_#

aG
K N #

C2bc‘
c

I_#

a"I%G
aGC2b

a"I%G
ad eG

]_‘
’

G_#

#
Kf/gI "a

"I%
G %

其中!a"I%G 为原属于第 I类的数据在求得的第 G类中
的个数&[ 越小!]越大!说明聚类效果越好&理想
的情况下![_T8T!]_#8T&
W89 实验数据
由于文献QRS没有使用真实的高维数据做测试!

且每个原始类的数据量很大"V#TT%!因此数据集 #
由 ,+h人脸图像库及以往获取的分属 R<人的 #iX
张样本照片QiS构成!同时用 \-(方法得到 j_#TT
的特征数据&为增强实验的实用性和说服力!每人的
照片量在 #kU张之间!以便使不同原始类的密度H
大 小存在差异&数据集 #用于对比 -6+7和

-6+7>算法&
数 据 集 <为 来 自 6-lf/mnDY4C4/EYDYb

E432)D12EZ的 o22数据集!共 #T#条记录!#p个属性
值!用于对比 +,-.和 ()*+,-.算法&
W8= 实验结果

"#%数据集 # 代表点数 L的取值范围为Q#!
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!"#收缩率 $的取值范围为%&’&&#(’&&")
表*给出+,-.算法/012*3和+,-.4算法的

最优聚类结果及相应参数值)表5进一步给出+,-.4
算法得到的聚类个数#表中#&’(!67&’68!7!(表示

91&’(!6#:1&’68!#得到 !(个簇)结果表明#无
论 $7;取何值#+,-.4算法都能自动停止#而且结
果优于 +,-.算法的最佳聚类结果#其得到的数据

簇个数大于 2*#这表明先验知识和数据实际聚集方
式间存在矛盾)
表 < =>?@和 =>?@A算法聚类效果评价对比

算 法 9BCD :BEF $7;

+,-. &G566 &G288 &GH675

+,-.4 &G&8& &GI66 &GH(75

表 J 不同参数下 =>?@A算法的聚类结果/K1LGM3

;
$

&G&( &G(& &G*& &G5& &G2& &G!& &G8& &G6& &GI& &GH& &GHH

(
&G(!67
&G68!7!(

&G(227
&G66672H

&G(2&7
&G68!7!&

&G((H7
&G6II7!(

&G(867
&G68&72H

&G(8!7
&G66(7!&

&G(&!7
&GI*(7!!

&G(5!7
&G6H57!8

&G(*I7
&G6H57!6

&G&H*7
&GI5I78(

&G(8&7
&G6667!!

*
&G(6H7
&G6&2726

&G**27
&G86&72!

&G(II7
&G6*(72H

&G(H!7
&G6(&72I

&G(!*7
&G68&7!*

&G(5I7
&G68!7!!

&G(((7
&G6II7!H

&G(&I7
&GI(&785

&G(&*7
&GI*6788

&G&657
&GI8&76&

&G&H*7
&GI5I76&

5
&G(6H7
&G6*(7!&

&G*&(7
&G6&H72I

&G(687
&G65*7!(

&G(267
&G6667!!

&G(5H7
&G6I*7!8

&G(*I7
&G66(7!!

&G&H!7
&GI*678*

&G(&57
&GI5*786

&G&I*7
&GI!!78I

&G&827
&GI6*76*

&G((I7
&GI(878I

2
&G(2I7
&G6667!2

&G(8&7
&G68&7!*

&G(2I7
&G6667!!

&G(2H7
&G6667!!

&G(857
&G6!27!!

&G(&67
&GI(&7!6

&G((!7
&GI&!785

&G(&I7
&GI(8788

&G&827
&GI6*785

&G&827
&GI6*76*

&G((I7
&GI(878I

!
&G(2I7
&G6667!2

&G(8&7
&G68&7!*

&G(2I7
&G6667!!

&G(2H7
&G6667!!

&G(!&7
&G66(7!!

&G(&27
&GI(87!I

&G&H67
&GI*678*

&G(&I7
&GI(8788

&G(5I7
&G6II78*

&G&82&7
&GI6*76*

&G(227
&G6II788

/*3数据集 * 文献%!"给出 01H时#-N+O算
法的聚类结果)为做对比#表 2中给出PQR-N+O算
法自动终止得到 H个数据簇时的聚类结果)表 !为
各数据簇的详细情况)
表S ?T=U和VWX?T=U算法聚类效果评价对比/Y1Z3

算 法 9BCD :BEF [

-N+O &G&6& &GII( &G62

PQR-N+O &G&8( &GH!( &GI*

表 L VWX?T=U算法的聚类结果/\1]GM<3

数据簇编号
原始类

(
原始类

*
原始类

5
原始类

2
原始类

!
原始类

8
原始类

6

+̂_Q‘ab(c & & ( & & & &

+̂_Q‘ab*c & & & & & & (

+̂_Q‘ab5 & & & & & & I

+̂_Q‘ab2 5I & & & & & &

+̂_Q‘ab! & & & & & I (

+̂_Q‘ab8 & & 5 & 2 & &

+̂_Q‘ab6 5 & & & & & &

+̂_Q‘abI & *& ( & & & &

+̂_Q‘abH & & & (5 & & &

L 结 论

本文介绍了一种新型的基于离群点信息的无监

督聚类方法#并用此方法改进了两个典型的聚类算

法#进而分析它的一些性质)实验结果表明#改进后
的两个算法能够自动终止#并取得优于以往的结果)
下一步工作是将此方法用于图像检索领域中#尤其
是探索 +,-.4算法用于图像分割和组织图像数据
库的潜力)

参 考 文 献

( -dQaDeabfab+#+gaghCOG,DQ_iabjCQahk̂_Q‘abCDfBa‘gdhlC‘g
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-akdfDC‘CdD%+"#qEbkâdDE#riECDG*&&&#Jn5H&Ht5H(5G
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真学报AIUUFA_‘aEIb3FÛJFUH1

吕天阳 FGHG年生AIUU8年在吉林大

学计算机科学与技术学院毕业A获得计算

机应用技术硕士学位A主要研究方向为聚

类算法c信息可视化等d

O],(&93"(?)#"FGHGe’&)(1+#,

王钲旋 FĜf年生A教授A博士生导师d主要研究

方向为计算机图研学c计算几何c图像处理等d

左万利 FGfH年生A教授A博士生导师d主要研究

方向为数据挖掘c数据库c操作系统等

gggggggggggggggggggggggggggggggggggggggggggggggggg

d

第一届中国生物特征识别竞赛 hijkllm
aC&#,$%"&+’M$"&6&+(%&#):#,!$%&%&#)IUÛb

随着国内生物特征识别技术的蓬勃发展A通过定期对现有算法的性能作一个客观c公正的评价来了解最新的研究现状A
以便为未来的研究计划提供重要的参考d为此A中国科学院自动化研究所联合中国信息安全评测中心身份认证产品与技术测

评中心A将共同组织举办第一届中国生物特征识别竞赛A包括指纹c人脸c虹膜三种生物特征的竞赛A自 IUÛ 年 V月启动A竞赛

结果将在 IUÛ 年 FI月 F8JF̂ 日在广州召开的第五届n中国生物识别学术会议o上公布d
为体现公平公正的原则A竞赛主办方不参加本次竞赛d在结果公布前A参赛人员可以决定是否匿名A主办方保证不泄露参赛

人员的个人资料和程序信息A所提交的算法可以加密c加时间限制c加硬件狗或者做其它的技术处理A竞赛主办方承诺除了竞赛

评测外不会将提交的算法用于其它用途d为了方便大家集中精力设计核心算法A主办方近期将公布源程序外壳用于下载A其中包

括输入输出接口和读取数字图像数据部分d对于参赛人员A主办方免费提供大量的训练库d其中指纹包括 f种设备获取的 FUUU
幅图像A人脸包括用两种设备采集的 FU种不同表情和光照条件下的 IUUU幅图像A虹膜包括两种设备采集的两种不同光照条件

下的 Î UU幅图像d详细的竞赛内容可参见以下网址37%%!3QQ<<<1’&)#N&#,$%"&+’1+#,Q’&)#N&#,$%"&+’pÛ17%,
欢迎从事生物特征识别技术研究的机构c产业界同行c广大科研工作者踊跃参加本次竞赛d
重要日期3

IUÛ 年 V月 F日起公布竞赛通知

IUÛ 年 V月 FU日JG月 8U日 接受参赛单位和参赛者的注册信息a网上注册A网址37%%!3QQ<<<1’&)#N&#,$%"&+’1+#,Q

’&)#N&#,$%"&+’pÛ17%,b

IUÛ 年 V月 FU日JG月 8U日 公布训练集

IUÛ 年 G月 F日JFU月 IU日 开始接受提交的算法

IUÛ 年 FU月 IU日JFI月 f日 算法评测

IUÛ 年 FI月 F8日 在第五届n中国生物识别学术会议o上公布算法竞赛结果A并颁发证书d
联系人3洪淼 电话3UFU]qIqfG8fU

CM:IUÛ 竞赛组委会

中国科学院自动化研究所生物特征认证与测评中心
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