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Ｋ－均值算法中聚类个数优化问题研究

韩凌波

（中共湛江市委党校理论信息室，广东 湛江 ５２４０３２）

　　摘　要：在传统的Ｋ－均值聚类算法中，聚类数Ｋ必须事先给定，然而，实际中Ｋ值很难被精确的确
定，Ｋ值是否合理直接影响着Ｋ－均值算法的好坏。针对这个缺点，提出一种优化聚类数算法，根据聚
类算法中类内相似度最大差异度最小和类间差异度最大相似度最小的基本原则，构建了距离评价函数

Ｆ（Ｓ，Ｋ）作为最佳聚类数的检验函数，建立了相应的数学模型，并通过仿真实验进一步验证了新算法的
有效性。

关键词：ｋ－均值算法；聚类个数；距离价值函数
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　　１９６７年，ＭａｃＱｕｅｅｎ首次提出了Ｋ－均值算法。Ｋ－
均值算法是典型的基于距离的聚类算法，是聚类分析中

使用最广泛的算法之一。Ｋ－均值算法采用距离作为相
似性的评价指标，即认为两个对象的距离越近，其相似

度就越大。通过计算每个数据对象与 Ｋ个聚类中心的
距离，将数据对象划分到距离它最近的一个类，然后调

整聚类中心，如上反复迭代直到聚类中心不再发生变

化。传统的Ｋ－均值算法中，聚类数 Ｋ需要事先给定，
但在实际中，聚类数Ｋ难以准确界定，Ｋ值的选取是否
合理直接决定着聚类效果的好坏。

针对这个问题，一些文章提出了一些检验聚类有

效性的函数指标，通过对聚类有效性指标计算合适

的聚类数 Ｋ，即最佳聚类数 Ｋｏｐｔ，但是由于有效性指

标自身的缺陷，一般难以直接找到最佳聚类数 Ｋｏｐｔ，

需要确定一个合理的范围，使的 Ｋｍｉｎ≤ Ｋｏｐｔ≤ Ｋｍａｘ。

对于如何界定 Ｋｍｉｎ和 Ｋｍａｘ，目前尚无明确的理论指

导［３］，多数学者使用经验规则［４］认为：１≤ Ｋｏｐｔ≤槡ｎ。
该文对 ＳｙｓｔｅｍｓＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ－ｔｈｅｏｒｙ＆Ｐｒａｃｔｉｃｅ杂志上
杨善林等人提出的一种距离代价函数作为聚类算法

的有效性指标进行进一步的改进，根据 Ｋ－均值算
法的基本原则：类间差异度最大相似度最小、类内相

似度最大差异度最小，提出了一种新的聚类有效性

评价指标，建立了相应的数学模型，并通过仿真实验

进一步验证了新算法的有效性。

１ Ｋ－均值聚类算法

Ｋ－均值聚类算法是一种空间数据划分或分组处理

的重要手段和方法。它是将研究对象的空间距离指标

按照相似性准则划分到若干个子集中，使得相同子集中

各元素间差别最小，而不同子集中各元素差别最大。Ｋ
－均值算法设计过程中，首先需由人工确定所要聚类的
准确书目Ｋ，并随机选择 Ｋ个对象，每一个对象代表一
个簇（类）的均值或中心，对剩余的每个对象，根据其与

各簇中心的距离，将它赋给最近的簇。然后重新计算每

个簇的平均值形成新的聚类中心，这个过程重复进行，

直到聚类准则函数收敛。

算法步骤如下：

（１）针对数据集｛ｘ１，ｘ２，…，ｘｎ｝，任选Ｋ个样本作为

初始聚类中心（ｚ１，ｚ２，…，ｚＫ）。

（２）对每个样本ｘｉ找到离它最近的聚类中心 ｚｖ，并

将其分配到ｚｖ所标明的类。

（３）采取平均的方法计算重新分类后的各类心。

（４）计算Ｄ＝∑
ｎ

ｉ＝１
［ｍｉｎｒ＝１，２，…，Ｋｄ（ｘｉ，ｚｒ）

２］。

（５）如果Ｄ值收敛，则 ｒｅｔｕｒｎ（ｚ１，ｚ２，…，ｚＫ，Ｕ）并终

止算法，否则转至步骤（２）。



２ 基于距离评价函数的Ｋ值优化算法

２１ 确定聚类数Ｋ的取值范围
确定聚类数Ｋ的最佳范围［Ｋｍｉｎ，Ｋｍａｘ］，就是要确

定Ｋｍｉｎ和Ｋｍａｘ，Ｋｍｉｎ＝１指样本均匀分布，无明显特征差
异，通常聚类数Ｋ最小为２，即Ｋｍｉｎ＝２。对于 Ｋｍａｘ如何

确定，目前尚无明确理论指导［３］，多数学者使用经验规

则：Ｋｍａｘ≤槡ｎ。文献［６－７，１０］中数据集样本在理论上
的分类数和实际的分类数也不符合上述规则。文献［４］
中指出Ｋｍａｘ小于等于 ｎ的平方根在不确定性函数 ｆ（ｘ）
单调递减的情况下是合理的，并对５组ＵＣＩ数据集进行

试验，从理论上对Ｋｍａｘ≤槡ｎ做出了一个合理的解释。综

上所述，Ｋｍａｘ≤槡ｎ作为一种经验规则，不具有普遍性，但
对大多数自然分布的样本是适用的，本文采用上述规则

来确定聚类数Ｋ的取值范围。
２２ 距离评价函数

评价聚类结果优劣的过程称为聚类有效性分析。

一般来说，一个好的聚类划分应尽可能反映数据集的内

在结构，使得类内样本尽可能相似，类间样本尽可能不

相似。从距离测度考虑，就是使类内部距离代价最小而

类间距离代价最大的聚类最优。鉴于这种规则，本文设

计了距离评价函数作为一种新的聚类有效性指标，该指

标可以对Ｋ－均值算法的聚类效果和最佳聚类 Ｋ进行
评价。

Ｋ－均值算法是一种数据划分或分组的聚类方法。
通常基于划分的聚类算法是建立在各种距离的基础上

的，本文采用欧氏距离 ［１］：

ｄ（ｘｉ，ｘｊ）＝（ｘｉ１－ｘｊ１
２＋ ｘｉ２－ｘｊ２

２＋．．．＋

ｘｉｐ－ｘｊｐ
２）

１
２

（１）

其中，ｘｉ＝（ｘｉ１，ｘｉ２，…，ｘｉｐ）和ｘｊ＝（ｘｊ１，ｘｊ２，…，ｘｊｐ）是两
个ｐ维的数据对象。

根据空间聚类算法的一般规则，类的划分应该使得

同一类的内部相似度最大、差异度最小，类与类之间的

相似度最小，差异度最大，即任一空间对象与该对象所

属的类的几何中心之间的距离比该对象到任何其他类

的几何中心的距离都小，此时聚类准则函数收敛。

Ｅ＝∑
ｋ

ｉ＝１
∑
ｐ∈Ｃｉ

ｐ－ｍｉ
２ （２）

其中，Ｅ是所有研究对象的误差平方总和，ｐ为数据对
象，ｍｉ是Ｃｉ的平均值。

据此上述基本思想构造了距离评价函数，并以距离

评价函数最小为准则求解最佳聚类数Ｋ。
样本数据集合：Ｓ＝｛ｍ１，ｍ２，…，ｍｎ｝，Ｋ为聚类个

数。

定义１ 令Ｉ＝｛Ｓ，Ｋ｝为聚类空间，类间距离为所
有聚类中心（类内样本均值）到全域中心（全体样本的均

值）的距离之和：

Ｄｏｕｔ＝∑
ｋ

ｉ＝１
ｍｉ－ｍ （３）

其中，Ｄｏｕｔ为类间距离，ｍ为样本均值，ｍｉ为类 Ｃｉ中所
有样本的均值。

定义２ 令Ｉ＝｛Ｓ，Ｋ｝为聚类空间，类内距离为所
有类内部距离的总和，类内部距离是指每个类内所有对

象到类中心的距离之和：

Ｄｉｎ ＝∑
ｋ

ｉ＝１
∑
ｐ∈ｃｉ
ｐ－ｍｉ （４）

其中，Ｄｉｎ为类内距离；ｐ为任一空间对象；ｍｉ为类 Ｃｉ中
所有样本的均值。

定义３ 令Ｉ＝｛Ｓ，Ｋ｝为聚类空间，根据文献［３］，
当Ｄｉｎ＝Ｄｏｕｔ时Ｋ值越接近最优，定义距离评价函数为：

Ｆ（Ｓ，Ｋ）＝ Ｄｉｎ
Ｄｏｕｔ
－１＝

∑
Ｋ

ｉ＝１
∑
ｐ∈ｃｉ
ｐ－ｍｉ

∑
ｋ

ｉ＝１
ｍｉ－ｍ

－１ （５）

在运用距离评价函数作为聚类有效性检验函数时，

确定了距离代价最小准则，即当距离代价函数达到最小

时，空间的聚类结果为最优，Ｋ的最优选择为：
Ｍｉｎ
ｋ
｛Ｆ（Ｓ，Ｋ）｝，Ｋ＝１，２，３…，ｎ （６）

定义４ Ｃ令Ｉ＝｛Ｓ，Ｋ｝为聚类空间，根据经验规
则［４］，聚类数Ｋ的范围为：

１＜Ｋ≤槡ｎ （７）
２３ 基于距离评价函数的Ｋ值优化算法描述

根据距离评价函数设计了Ｋ值优化算法，该算法运
算过程描述如下：

算法：在Ｋ－均值算法的基础上，通过距离评价函
数优化Ｋ值。

输入：包含ｎ个数据对象的数据集。
输出：距离评价函数最小时的Ｋ值。
（１）根据定义４和公式（７）确定最优Ｋ值最佳范围。
（２）用Ｋ－均值算法和第一步中确定的Ｋ值范围进

行聚类有效性分析。

（３）根据距离评价函数分别计算不同聚类数目Ｋ下
的距离评价函数Ｆ（Ｓ，Ｋ）值。

（４）搜索距离评价函数 Ｆ（Ｓ，Ｋ）的最小值，并记下
相应的Ｋ值。

（５）输出最佳聚类数Ｋ。

３ 实例分析

实验采用ＭＡＴＬＡＢ７０开发环境编程实现，在Ｉｎｔｅｒ
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Ｐｅｎｔｉｕｍ（Ｒ）ＣＰＵ２７９ＧＨｚ，２Ｇ内存，ＷｉｎｄｏｗｓＸｐ操作系
统的计算机上运行。

为了证实距离评价函数的有效性，本文采用二维空

间分布的１２个数据作为研究对象，１２个数据对象的分
布如图１所示，１２个数据对象的二维坐标见表１。

图１ １２个样本二维空间分布图

表１ １２个数据对象的二维坐标
Ｐ０ Ｐ１ Ｐ２ Ｐ３ Ｐ４ Ｐ５ Ｐ６ Ｐ７ Ｐ８ Ｐ９ Ｐ１０ Ｐ１１

ｘ １ ４ ８ ６ ７ ２ ８ ３ ５ ６ ３ ２

ｙ ３ ７ ５ ７ ５ ３ ３ ４ ８ ３ ８ ４

　　首先，根据定义４和式（７），求 Ｋ值范围：１＜Ｋ≤

槡１２，Ｋ取整后，Ｋ的取值范围为Ｋ∈｛２，３，４｝。
然后，根据Ｋ－均值算法，对１２个对象进行 Ｋ＝２，

Ｋ＝３，Ｋ＝４，时的聚类分析，形成如图２，图３，图４所
示的二维空间聚类结果。

根据距离评价函数分别计算Ｋ＝２，Ｋ＝３，Ｋ＝４时
的Ｆ（Ｓ，Ｋ）值，Ｆ（Ｓ，Ｋ）的值如图２、图３、图４所示。

图２ Ｋ＝２时Ｆ（Ｓ，２）＝０５５值图

从图５可以看出，距离评价函数 Ｆ（Ｓ，Ｋ）主要取决

于两个因素Ｄｉｎ和 Ｄｏｕｔ。Ｄｏｕｔ是类间平均距离，是关于 Ｋ

的增函数，Ｄｏｕｔ随着Ｋ的增加而增加；Ｄｉｎ是类内平均距

离，是关于Ｋ的减函数，Ｄｉｎ随着Ｋ的增加而减小；当Ｄｉｎ
和Ｄｏｕｔ越接近，距离评价函数Ｆ（Ｓ，３）的值越小，空间的

图３ Ｋ＝３时Ｆ（Ｓ，３）＝００４值图

图４ Ｋ＝４时Ｆ（Ｓ，４）＝０３１值图

聚类效果达到优化，同时符合１≤ｋｏｐｔ≤槡ｎ。需要指出的
是，距离评价函数最小时取得的解不是最优解，而是相

对较优解，从图５中看出Ｄｉｎ和Ｄｏｕｔ的交点恰好为距离评
价函数最小值，分析表明ｋ＝３是最优解。

图５ 距离评价函数随Ｋ值变化趋势

４ 结束语

本文针对传统的Ｋ－均值算法中，难以确定聚类数
Ｋ何时为最优的问题，提出一种基于距离评价函数对 Ｋ
值进行检验，阐述了算法的实现过程，并通过具体的实

例分析了这种算法的可行性，实验证明基于距离评价函

数的Ｋ值优化算法能够得到相对较好的Ｋ值。
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