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99摘9要!NAI4+*5算法原理简单$收敛速度快#但易陷入局部最优#且须将聚类的类簇数作为先验知

识#为此#引入量子微粒群与 NAI4+*5算法结合#提出了一种改进的动态聚类算法% 改进算法具有量子微

粒群的全局搜索能力#且对每个粒子采用 NAI4+*5进行优化#从而加快算法的收敛速度% 通过适应度函

数值的调整#算法在聚类中能够搜寻到最优类簇数#这样类簇个数和中心就不受主观因素的影响% 实验

表明#算法有效%
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引 言

聚类分析是将给定的数据集按照数据的内在性质

划分为若干组或类簇的过程"类簇中的每一个样本数据

称为一个对象$ 聚类目的是使同一簇中对象的特性尽

可能相似"不同簇对象间的特性差异尽可能地大$ 相似

或不相似的度量是基于数据对象的描述属性的取值来

确定$ 在数据聚类中"通常采用距离来度量数据相似

性"通过类簇内样本数据的紧密性和类簇间的离散性"

来评价聚类的有效性$ 总体上说"聚类算法分为层次聚

类和非层次的分割聚类两大类"层次划分是将数据集划

分成不同的层次"可以自底向上也可自顶向下划分"形

成类似树状结构"但数据一旦划分就不再改变"不利于

寻优%而分割划分则是按着某种准则"将数据集划分成

一定数目的不重叠的子集"可多次划分"以期最优$

NAI4+*5聚类是由 Q+0R(44* 提出的基于分割的非

监督硬聚类算法&$'

"在准则函数的基础上将数据集划分

成预定的类数$ 其原理简单"收敛速度快"在很多领域

有良好的应用"但 !值的选取依赖于数据集的先验知

识"容易陷入局部最优$ 算法运行前"须先指定类簇数

目!"并初始化!个聚类中心"再根据一定的相似性度

量准则"将每个样本分配到最近的类簇中"一次划分结

束"更新"个聚类中心$ 重复执行该过程"直到算法达

到最大迭代次数或者类簇稳定!聚类中心几乎不再改变

或者改变很小#$ 虽然该算法效率高(具有线性的时间

复杂度"但其须预先指定类簇数"而现实中很多的数据

集无法预先确定其最佳类簇数"基于此"本文提出了一

种基于 NAI4+*5改进的动态聚类算法!<7*+I/00,(564)/*:

S+54< '* NAI4+*5T/61 RO.U"V@BRO.U#"算法尝试着将

量子微粒群与 NAI4+*5结合"并通过改进粒子的编码方

式"使得聚类数目!随着迭代次数动态改变"以期聚类

过程中自动确定最佳的聚类数目$

$ 量子微粒群简介

微粒群优化! W+)6/0,45T+)I'W6/I/X+6/'*"O.U# 算法

是由9S4)1+)6和B4**4<7等人&!'基于鸟群觅食行为提出

的一种群体智能优化算法$ 该算法概念简明(模型简

单(实现方便(收敛速度较快(参数设置少"而且"粒子在

解空间能够追寻最优的粒子进行搜索"记忆粒子历史最

优和全局最优的信息"是一种高效的搜索算法$ 但其仍



不是一个全局收敛算法&%'

"且算法的鲁棒性依赖于速度

和位置上限的设置$ 因此".(* 等人&Y'从量子力学的角

度"提出了一种新概率O.U算法)))量子微粒群!J(+*A

6(IZS41+34< W+)6/0,45T+)I'W6/I/X+6/'*" RO.U# 算法$

该算法以@4,6+势阱为基础"认为粒子具有量子行为"在

量子空间依靠群体智能搜索优化问题的解$ 已经取得

的研究成果表明RO.U算法是一种全局收敛算法"目前

在很多领域已经取得了优于O.U算法的效果$

!:! ;<-模型

O.U是群体智能! .T+)I[*64,,/:4*04" .[#的并行搜

索技术"每个粒子在#维搜索空间追随两个*极值+进行

搜索$ 在每个具体的时刻"每个粒子都有自己的位置
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#$在算法迭代过程中"每

个粒子都追随着这两个极值进行搜索"并通过下面两个

公式来更新自己的位置-

'

%*

!+,$# &

!

'

%*

!+# ,-

$

.

$

&(

%*

!+# /$

%*

!+#' ,

-

!

.

!

&(

)*

/$

%*

!+#' !$#

$

%*

!+,$# &$

%*

!+# ,'

%*

!+,$# !!#

其中"%是粒子编号"*&$"!","#" -
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是加速因子"为

正常数".

$
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!

为&# Z$'之间的随机数%

!

称为惯性因子$

!:) =;<-模型

RO.U作为O.U的改进模型算法"也是种基于 .[的

并行搜索技术"其粒子在量子空间搜索可行解"由于量

子粒子的不确定性"量子空间的概率随机性"粒子的位

置和速度无法同时被表征"但可采用蒙特卡罗模拟的方

法来模拟粒子的位置"故量子微粒群采用下面三个公式

来更新自己的位置-
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其中- %&$"!","4" *&$"!","#" 4是粒子群中的粒

子数"#是解空间的维数$ 0123+是所有粒子的最优位置

的均值" 5

%*

是粒子%的最优位置与全局最优位置之间的

某个随机位置点$

"

" 9是在&# Z$'之间的随机数"若对

应的 9 \#>K"则式!K#取减号"否则取加号$

#

是 RO.U

中的收缩扩张因子"也是迭代公式中唯一的参数"一般

是让其随着迭代次数线性减少$
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其中D是最大迭代数"
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取 $># 和 #>K$

! 算法描述

):! 聚类的数学描述

设样本集$&.$
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#"%&$",";/ 其

中#为样本特征属性的维数"样本的总数为 ;"聚类过程

中可能被分成的类簇数目为!"<
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表示聚类过程中形

成的第%个类簇" 0

.

表示类簇<

.

的中心$

):) 粒子的编码

粒子的编码采用的是 !##! 年UI)+* 等人&K'在基于

O.U聚类算法中提出的基于中心的实数编码规则"每个

粒子对应于数据集的一次候选划分"也就是每个粒子包

含有!个有效的类簇中心"由于在各个粒子中划分的类

簇数!是不一定相同的"因此"设定一个最大可能的类

簇数 !

I+]

" 则每个粒子可以定义为一个 !

I+]

'

#的向

量$ 即粒子可编码为-
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心"则样本$
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按最近邻原则被指定在第 .类" $

%
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得$的一次划分$&

$
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$本文的算法中"每次迭代的

类簇数!是不同的"采用公式-
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式!F#中"+表示当前的迭代次数"!

I+]

"!

I/*

分别表

示可能被分的最大最小的类簇数目$ !随着迭代次数 +

在!

I+]

和!

I+]

中循环的改变$ 迭代过程中"粒子的有效

聚类中心都是前 !个$ 当 !不等于最小类簇数时"每

次都要将已经获得的类簇中具有最少样本数的类簇重

新划分给其他类簇"这样就减少了一个类簇%若 Q为最

小类簇的时候"需要补加 !

I+]

/!

I/*

个类簇中心"下次

迭代就有个!

I+]

类簇"如此"往复循环"就实现了每次类

簇数动态改变$ !控制着粒子实际参与聚类的有效聚

类中心"而!又可以被当前迭代次数表征$ 为加快粒子

收敛"使用 NAI4+*5对每个粒子进行优化"并将优化后的

中心覆盖公式!K#更新的粒子中心$

):$ 定义适应度函数

适应度函数是用来评价聚类算法的有效性"从而确
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认聚类的结果"以找出适合原始数据集的最佳划分$ 因

此"类簇的有效性确认方法能够对一种聚类算法求得的

结果进行量化评估$ 在已有的众多有效的评估函数中"

本文引入@+3/45Ẑ '(,</*_5[*<4]!@̂ 指数#

&"AH'函数来

评价"该方法是通过类簇内紧密度和类簇间的分离度之

比来实现的"其定义如下-

簇内紧密度-
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其中- ;

%

表示第 %个类簇中的样本个数" 0

%

是第 %个类

簇的中心" <

%

表示第%个样本子集类簇" A!0# 是欧式距

离"!是类簇数$

@̂ 指数在 &#" ,

`

' 取值"可以用于比较具有不同

类簇数之间的划分的优劣"@̂ 值越小"表示聚类效果越

好$ 因此"可以定义适应度函数-

D%+;233&#C!!# !$%#

适应度值越小"表示聚类效果越好$ 从公式!$!#可

以看出"由于 @̂ 指数是基于类簇内和类簇之间的比例"

所以"当类簇小于 ! 时"@̂ 指数是无意义的"因此在算

法的迭代过程中"需要确保!

I/*

(

!$

% 算法步骤

!$# 初始化$ 初始化各个参数-种群规模4(聚类类

簇数上下限!

I+]

和!

I/*

(扩张收缩因子
#

(随机参数
"

与 9%初始化粒子种群-粒子的编码采用上述的规则"粒

子种群的初始化采用 NAI4+*5聚类的返回的结果进行初

始化"对每个粒子"先对样本数据集执行一次 NAI4+*5"

获得 !个聚类中心"将这 !个聚类编码成一个粒子$

重复4次"获得粒子种群$

!!# 计算粒子的适应度值D%+;233

%

$如果D%+;233

%

大于

(

%

的适应度值"则更新当前粒子的个体最优位置%若

D%+;233

%

大于(

)

的适应度值"则用当前位置更新种群的全

局最优位置$

!%# 利用公式!%#计算种群所有粒子的平均位置$

!Y# 根据公式!Y#与公式!K#更新粒子的位置$

!K# 对每个粒子用 NAI4+*5进行优化"实现动态聚

类"而且由于 NAI4+*5具有强的局部搜索能力"这样能加

快粒子的收敛速度$

首先"根据此时的!值"获取粒子的前 !个类簇中

心"按着最邻近法则"对样本数据集进行划分"并且记录

各个类簇中的样本个数$ 当 !不等于 !

I/*

" 则把样本

数目最少的类簇中的样本划分给紧邻的其他类簇"从而

类簇数减 $"获得!Z$ 个类簇中心%当 !等于 !

I/*

"则

此时具有最小的类簇数"但下次的迭代须有!

I+]

个类簇

中心$ 对样本执行一次 NAI4+*5"获取 !

I+]

/!

I/*

个类

簇中心"将前面!

I/*

个及获取的!

I+]

/!

I/*

个类簇中心

一起"编码成粒子$ 利用 !

I+]

个类簇中心"按着最邻近

法则对样本再次进行划分$

然后"按照样本的划分"重新计算各类簇中心$ 若出

现空类簇!按最临近原则此时可能出现某个类簇没有样

本#"则从最开始用 NAI4+*5初始化的类簇中心"随机选择

一个$ 将获得的类簇中心覆盖粒子的对应的类簇中心$

!"# 若达到算法最大迭代数"结束算法"输出全局最

优解"否则"转到步骤!!#$

上述步骤的流程图如图 $ 所示$

基于B均值的量子微粒群算法在产生下一代粒子

时有很强的随机性"所以在很大程度上克服了B均值易

陷入局部极小值的问题$ 而且每个粒子在迭代过程参

考的是全局最优(自己最优以及整个种群最优的均值"

在具备*自我学习+和向*社会学习+的优点的同时"又

保证了不会突破种群"成为远离种群的孤立点"因此算

法在运行过程有良好的随机性$ 在算法中"用B均值对

新粒子个体优化"进一步加快了算法的收敛性能$

Y 实验及结果

算法验证共测试了 Y 个数据集"包含一个随机产生

的数据集 <+6+546和 2V[中 /)/5(T/*4(:,+55三个数据集

!表 $#$ 随机产生的数据集 <+6+546中共有 Y 个类簇"每

个类簇有 %# 个样本数据"样本具有 % 维特征属性%/)/5

样本集包含 $K# 个样本数据"每个样本数据有 Y 维特征

属性"分成 % 类"每一类植物有 K# 个%T/*4数据集样本

个数 $HF"包含了 $% 个特征属性"分成 % 类%:,+55数据集

中共有 !$Y 个样本数据"包含了 " 种不同的玻璃制品"

每个样本有 G 维特征属性$

表! 样本集的特性

样本集 样本个数 特征维数 类数

<+6+546 $!# % Y

/)/5 $K# Y %

T/*4 $HF $% %

:,+55 !$Y G "

#% 四川理工学院学报!自然科学版"????? ???????!#$% 年 $! 月



图! 算法流程示意图

??算法测试实验环境为QPDaP̂ !##G+"[*64,V')4/K L

%>!#bcX"Y>#bdPQ$ 类簇数目上下限 !

I+]

& $#"

!

I/*

&!%收缩扩张因子上下限
#

I+]

&$>#"

#

I/*

&#>K%

:e$###$ 每个数据集运行 %# 次"2V[的 [)/5":,+55进行

了归一化处理$ 结果取 %# 次均值!表 !#$

表) 聚类结果

数据集 算法 类簇数 @̂ 迭代次数

<+6+546

BO.U Y H>GHY"% !#

BRO.U Y H>GHY"% $K

V@BRO.U Y F>"!G"K "##

/)/5

BO.U % %!>!#F#K $##

BRO.U % %!>$F!%! "#

V@BRO.U %>! %!>!!F$$ F##

T/*4

BO.U % %G>HKFGH $!#

BRO.U % %H>YH%KK $##

V@BRO.U %>G "F>"%G"% G##

:,+55

BO.U " KK>%H%KG $##

BRO.U " KK>!%HHFY G#

V@BRO.U K>% KF>F$!"Y F##

??基于 NAI4+*5的 O.U

&HAF'与 RO.U算法对样本集聚

类时候需要给定 !值"本文算法 V@BRO.U采用公式

!F#来确定!值"极大地降低了算法对初始条件的依赖

性$ 从表 ! 结果看出"算法基本能找到较优的类簇数$

由于样本集 <+6+546中的样本具有类簇内紧凑(类簇间离

散的特点"且没有重叠的样本"而数据集 /)/5(T/*4(:,+55

中存在重叠样本"增加了算法的复杂性"因此由算法

V@BRO.U动态确定的类簇数没有 <+6+546样本集准确(

稳定$ <+6+546样本集在 %# 次的测试中"有 !F 次能够确

定类簇数为 Y%/)/5数据集在 %# 次测试中有 !% 次确定类

簇数为 %"其他实验中类簇数基本落在 ! 和 Y 之间"只有

个别类簇数为 K$ 而样本集 T/*4(:,+55中的样本由于重

叠率较高"%# 次实验中确定类簇数为 % 或 " 的次数较

少"但均值较为接近 % 与 "$ 本文算法V@BRO.U确定的

较优类簇数的均值与预设的较优类簇数非常相近"@̂

值也较为接近"说明本文算法在迭代过程中"能够动态

寻找到较优的类簇数"且结果也较为稳定$

K 结束语

NAI4+*5是数据挖掘的经典算法"在聚类分析中有

着广泛的应用$ NAI4+*5聚类是硬聚类"每个样本只能

被划分到一个类簇"而且必须将类簇数目作为先验知

识"这限制该算法的应用"本文提出的算法"能够克服这

一限制"让算法在运行中能够自动最佳的类簇数目"并

把样本准确地分到相应的类簇中$ 虽然实验证明了算

法有效性"但是仍有很多地方需要进一步改进-!$#本文

算法对于类簇是圆形的样本集具有较好的效果但较耗

时"对于不规则类簇的样本集实验效果较差%!!#在动态

确定!值过程中采用 NAI4+*5优化类簇中心时易出现

空类簇"浪费资源$
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