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摘　要 :谱聚类作为一种有效的方法广泛应用于机器学习.通过分析谱聚类初始化敏感的实质 ,引入对初值不敏感

的模糊 K2harmonic means算法来克服这一缺点 ,提出一种基于模糊 K2harmonic means的谱聚类算法 ( FKHM 2SC).与

传统谱聚类算法以及对初值敏感的 K2means、FCM算法相比 ,改进算法不仅可以识别有挑战性的人工数据 ,并且可以

得到稳定的聚类中心和聚类结果 ,同时提高了聚类的精确度.实验结果表明了该算法的有效性和可行性.
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Abstract: Spectral clustering is an effective method that is widely used in machine learning. After analyzing the es2
sence of initialization sensitivity in spectral clustering, the fuzzy K2harmonic means ( FKHM ) algorithm was consid2
ered to conquer spectral clustering’s shortcom ings, then an spectral clustering algorithm based on FKHM was de2
veloped. Compared with the traditional spectral algorithm and the fuzzy c2means ( FCM ) algorithm , the suggested

algorithm is more sensitive to initial values. The suggested algorithm can not only identify challenging artificial da2
ta, but also find stable cluster centers and clustering results, considerably imp roving clustering p recision. Experi2
ments showed that it is an effective and feasible way to imp rove the performance of spectral clustering algorithm s.
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　　聚类分析是数据挖掘、机器学习、模式识别等众

多领域的重要工具.它在执行过程中没有任何关于

类别的先验知识和假设 ,因而被称作是一种无监督

的学习方法.近年来产生了大量解决该问题的相关

算法 ,现有的基于产生式模型和基于中心的聚类方

法仅在具有凸形结构的数据上有好的效果 ,且容易

陷入局部最优.

为了能在任意形状的样本结构上聚类 ,且收敛

于全局最优 ,谱聚类算法被广泛应用.谱聚类的思想

来源于谱图划分 [ 1 ]
,是一种流行的高性能计算方

法.该方法基于两点间的相似关系 ,利用数据的相似

矩阵的特征向量进行聚类 ,通过特征分解可以获得

聚类判据在放松了的连续域中的全局最优解.谱聚

类算法适用于非测度空间 ,算法与数据点维数无关 ,

而仅与数据点个数有关 ,因而可以避免由特征向量

的过高维数所造成的奇异性问题.谱聚类算法尽管

在实践中取得了很好的效果 ,但是算法本身仍存在

许多值得研究的问题.文献 [ 2 ]指出当聚类数目大

于实际聚类数时 ,多路谱聚类方法的效果很差 ;

Fischer等提出了依赖于背景的相似性度量方法和尺

度参数问题 [ 3 ]
;由于谱方法的计算复杂度相当高 ,

Fowlkes等提出使用 Nystrom逼近方法减少求解特

征问题的计算复杂度 [ 4 ]
;针对谱聚类初始化敏感的

特点 , Ekin等提出使用对初始值不敏感的方法 [ 5 ]
.

本文提出一种基于模糊 K2harmonic means的谱

聚类算法 ,其主要思想是 :首先分析不同数据输入顺

序对相似性矩阵、构造矩阵和生成矩阵的影响 ,得出



谱聚类初始化敏感的实质原因 ,通过引入模糊 K2
Harmonic means( FKHM )算法来解决对初值敏感的

问题 ,从而得到更稳定的聚类性能.在人工数据和真

实数据上进行实验模拟 ,结果表明 , FKHM 2SC算法

相对于原有谱聚类算法 ( SC )和传统的 K2means

( KM )算法和 fuzzy C2means ( FCM )算法在聚类性能

和稳定性上有了显著的提高.

1　谱聚类算法的初始化敏感分析

谱聚类算法将数据聚类看成是一个无向图的多

路划分问题 ,由于图划分问题的组合本质 ,求图划分

判据的最优解是一个 NP难题 [ 6 ] .一个有效的求解

方法是考虑问题的连续放松形式 ,将原有问题转换

为求解矩阵的特征值和特征向量问题 ,利用这些特

征向量构造一个简化了的数据空间 ,在该空间中的

数据的分布结构更加明显 ,代表性算法有 Ng等人

提出的 NJW算法 [ 7 ]
.

NJW算法本质上是利用相似矩阵的特征向量

进行聚类 ,选取构造矩阵的前 K个最大特征值所对

应的特征向量 ,从而在 K维空间中构成与原数据一

一对应的表述 ,进而在 K维空间中利用 K2means或

其他简单算法进行聚类.

现有的各种谱聚类算法的差异之处在于 : 1)构

造的相似矩阵不同 ; 2)使用的特征向量不同 ; 3 )从

特征向量获得最终的聚类方法不同 ; 4)从连续变量

放松到离散变量的方法不同. NJW算法是基于上述

的第 3种多类实现方法给出的一种简单有效方法 ,

由于传统的 K2means算法对初始值敏感 ,故 NJW算

法对初值敏感是否归结于最终的聚类方法.下面给

出谱聚类算法对初值敏感的证明.

定理 1　设数据集 S = { s1 , ⋯, sn } ,以 2种不

同顺序输入得到的相似矩阵为 A1、A2 ,对角矩阵为

D 1、D 2 ,构造矩阵为 L 1、L 2 ,生成矩阵为 Y1、Y2 ,则 A1

和 A2相似 , D 1和 D 2相似 , L 1和 L 2相似 , Y1和 Y2

相似.

证　明 　设以 s1 , s2 , ⋯, sn顺序输入得到的相

似矩阵 A1 =

0 A12 ⋯ A1n

A21 0 ⋯ A2n

… … … …

An1 An2 ⋯ 0

,以 s1 , s2 , ⋯, sn逆

序输入得到的相似矩阵

A2 =

0 An ( n - 1) ⋯ An1

A ( n - 1) n 0 ⋯ A ( n - 1) 1

… … … …

A1n A2n ⋯ 0

,由矩阵

知识易知 ,矩阵 A1经过若干次初等行或者列变换

则可以得到矩阵 A2 ,故矩阵 A1和 A2相似.同理 ,当

以任意顺序输入得到的相似矩阵 A2均与 A1相似.

由于矩阵 D 1为对角矩阵 ,其主对角元素为相似矩

阵 A1的相应各行元素之和 ,故矩阵 D 1和 D 2相似.

因为 L 1 =D
- 1 /2

1 /A1 D
- 1 /2

1 , L 2 =D
- 1 /2

2 A2 D
- 1 /2

2 ,且

D 1、D 2为对角矩阵 ,由上面的相似关系可知矩阵 L 1

和 L 2相似 ,其对应的特征向量 x1经过若干次初等

变换可以得到特征向量 x2 ,则生成矩阵 Y1和 Y2亦

相似.故结论成立.

2　改进的谱聚类算法

通过定理 1可知 ,不同输入顺序得到的相似矩

阵 A和最终的生成矩阵 Y是相似的 ,故谱聚类算法

对初始值敏感的实质在于 NJW算法从特征向量获

得最终的聚类方法是否对初始化敏感.传统的 K2
means和 FCM算法对初始中心敏感 [ 5 ]

,对于不同的

初始值 ,可能得到不同的聚类结果.在此基础上 ,通

过引入对初值不敏感的模糊 K2harmonic means算法

来克服这一缺点.

2. 1　模糊 K2harmonic means算法

模糊 K2harmonic means ( FKHM )算法 [ 8 ]是一种

基于中心的聚类算法 ,将模糊概念应用到 KHM算

法 [ 9 ]中 ,应用数据点对不同聚类的隶属度对目标函

数中的距离测度进行模糊加权.设 X = { xi | i = 1,

⋯, n}为 n个数据点的集合 , C = { Cj | j = 1, ⋯, k}

为 k个聚类中心的集合 , di, j = ‖X i - Cj‖表示为数

据对象到聚类中心的距离表示 ,采用欧式距离表示.

其目标函数为

EFHKM = ∑
n

i =1

k

∑
k

j =1

1
w
α
ij d

2
i, j

. (1)

式中 : w ij ∈ [ 0, 1 ]表示数据对象 X i对聚类中心 Cj

的隶属度 ,且∑
k

j =1

w ij = 1,α≥ 0为模糊算子.隶属度

函数和聚类中心更新公式为

w ij =
(1 / d

2
i, j )

1 / (α+1)

∑
k

z =1

(1 / d
2
i, z ) 1 / (α+1)

, (2)

Cj =

∑
n

i =1

w
α
ij

∑
k

z =1

(
w
α
ij d

2
i, j

w
α
iz d

2
i, z

) 2

X i

∑
n

i =1

w
α
ij

∑
k

z =1

(
w
α
ij d

2
i, j

w
α
iz d

2
i, z

) 2

. (3)

　　算法描述为 :初始化聚类中心 ,通过式 (2)和式
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(3)分别计算隶属度和聚类中心 ,然后进行迭代 ,直

到最大的迭代次数或者目标函数式 ( 1)稳定为止.

该算法的时间复杂度为 O (m ×n ×k) ,其中 m为数

据属性的个数.

2. 2　基于模糊 K2harmonic means的谱聚类算法

( FKHM 2SC)

由于传统谱聚类算法对初始值敏感 ,本文在

NJW算法的框架下提出基于模糊 K2harmonic means

的谱聚类算法 ,具体实现步骤如下 :

输入 : n个数据点 S = { s1 , ⋯, sn } ,聚类数目 k

输出 :数据点集的划分

步骤 :

1) 构造相似矩阵 A ∈ R
n×n

, 其中 A ij =

exp ( - ‖si - sj‖
2

/2σ2 ) , i≠ j, A ii = 0.其中σ是参

数 ;

2)构造矩阵 L =D
- 1 /2

AD
- 1 /2

.其中 D是对角矩

阵 ,对角元素为 D ii = ∑
n

j =1

A ij;

3)采用 Nystrom逼近方法 [ 4 ]计算 L的前 k个特

征值所对应的特征向量 x1 , x2 ,⋯, xn (重复特征值取

其 相 互 正 交 的 特 征 向 量 ) 构 造 矩 阵

X = [ x1 x2 ⋯ xn ] ∈R
n×k

,规范化矩阵 X的行向量 ,

得到矩阵 Y =X ij / (∑j
X

2
ij )

1 /2
;

4)将矩阵 Y的每行当作 R
k空间中一点 ,采用上

述对初值不敏感的 FKHM算法聚为 k类 ,如果 k的

第 i行数据为第 j类 ,则原数据 si划分到第 j类.

由于谱聚类初始化敏感的特点 ,考虑到传统的

K2means和 FCM算法依赖于初始 k个对象的选择 ;

而 FKHM算法通过对数据点到聚类中心的调和平

均进行加权 ,动态加权对初值不敏感起到重要的作

用 ,故改进算法在理论上能得到更稳定的聚类性能.

利用 Nystrom逼近方法求解矩阵的特征值和特征向

量减少了计算的复杂度.

3　实　验

3. 1　人工数据

文献 [7 ]给出一些有挑战性的人工数据聚类问题.

图 1分别给出了 FKHM2SC在 4组人工数据集上的聚

类结果图 , FKHM2SC可以成功地识别这 4组有聚类数

据问题 ,同时给出了相应的核参数σ的值.

FKHM 2SC可以成功地识别上面 4组数据 ,利用

多个特征向量构造了一个简化的数据空间 ,在该空

间中的数据的分布结构更加明显 ,通过每组数据的

特征向量图可以直观地观察数据的分布.

( a) three circles2joined聚类结果 (σ = 0. 05 )

( b) line and balls聚类结果 (σ = 1)

( c) squiggles聚类结果 (σ = 1)

( d) blobs and circles聚类结果 (σ = 2)

图 1　FKHM 2SC在 4组人工数据集上的聚类结果图

Fig. 1　Cluster results of FKHM 2SC on four artificial data

sets
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3. 2　真实数据

聚类算法性能的评价一直是一个具有挑战性的

问题 ,为了评价改进算法性能 ,采用 AR I ( adjusted

rand index) [ 10 ]来评价算法 ,它将聚类划分看作是样

本之间的一种关系 ,每一个样本要么划分在同一类 ,

要么在不同类.准确度就等于正确匹配对数与两两

比较次数的比值 ,其中准确度在 0和 1之间取值 ,其

值越大表明聚类结果与被分析数据越匹配 ,即算法

的有效性越高.

为了验证算法的有效性 ,采用 UC I数据库 [ 11 ]上

的 Iris、Glass、Ionosphere、Sonar这 4组数据作为测试

数据. UC I数据库是一个专门用于测试机器学习、数

据挖掘算法的数据库 ,库中的数据都有确定的分类 ,

因此可以直观的表示聚类结果的质量.表 1给出真

实数据集的数据特征.

表 1　真实数据集

Table 1　 Rea l da ta sets

数据集 属性数目 类的个数 数据点总数

Iris 4 3 150

Glass 9 6 214

Ionosphere 34 2 351

Sonar 60 2 208

3. 2. 1　稳定性仿真

在稳定性仿真实验中 ,采用 Iris数据集作为测

试数据.该数据集共有 3类 ,其中第 1类和其他 2类

有较好的分离 ,另外两类之间存在交迭.它的实际聚

类中心位置分别为 ( 6. 588 2. 974 5. 552 2. 026 )、

(5. 006 3. 418 1. 464 0. 244 )、( 5. 936 2. 770 4. 260

1. 326)分别采用 KM、FCM和 FKHM 2SC算法对 Iris

数据集聚类 10次 ,每次 3种算法均采用相同的随机

初始值 ,取其平均值 ,聚类中心结果如表 2.

表 2　3种算法对 Iris数据聚类的结果

Table 2　C luster results of three a lgor ithm s in Ir is da ta

聚类算法 聚类中心

KM 6. 721 8 3. 054 2 5. 512 1 1. 990 6

5. 023 2 3. 439 3 1. 467 3 0. 247 4

5. 772 5 2. 718 0 4. 082 2 1. 275 8

FCM 6. 081 4 3. 070 2 5. 602 5 2. 013 4

5. 059 3 3. 217 4 1. 800 0 0. 379 9

6. 074 4 2. 861 8 4. 640 1 1. 553 3

FKHM 2SC 6. 595 7 2. 993 4 5. 354 9 1. 908 8

5. 009 1 3. 411 3 1. 482 6 0. 250 4

5. 756 0 2. 707 2 4. 222 0 1. 326 0

　　从表 2中可以看出 , FKHM 2SC算法明显更接近

于实际的聚类中心 ,即更接近与原始数据的类别分

布 ;而 KM和 FCM算法由于对初始值敏感 ,故稳定

性较差. FKHM 2SC算法采用对初值不敏感的 FKHM

算法 ,实验结果表明 FKHM 2SC算法提高了聚类结

果的稳定性.

3. 2. 2 　聚类性能仿真

图 2给出了 KM、FCM、SC和 FKHM 2SC 4种算

法在表 1中 4个真实数据集上的聚类性能曲线图.

从图 2的 4个图中可以观察到 :

1) KM和 FCM算法在 4个数据集上出现了明

显的性能波动 , SC算法在 Glass数据集上稳定性较

差 ,而 FKHM 2SC算法性能曲线平稳. 故可以说明

KM和 FCM算法对初值敏感性较强 , SC算法对初值

敏感性稍弱 ,而 FKHM 2SC算法没有出现任何波动 ,

稳定性较好.

图 2　4种算法的对比实验结果

Fig. 2　Comparisons of four algorithm s
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2)在 4个数据集上 , FKHM 2SC算法相对于 KM

和 SC算法在聚类精确度上有显著的提高 ,且稳定

性较高 ,即平均聚类性能优于 KM和 SC算法 ,而在

Glass和 Sonar数据集上 ,虽然 FCM算法的个别精确

度高于 FKHM 2SC算法 ,但是从图中可以看到 , FCM

算法波动性较大 ,总体平均性能仍然低于 FKHM 2SC

算法.这说明 , FKHM 2SC算法不仅稳定性较好 ,并且

取得更高的聚类精确度.

4　结束语

通过分析传统谱聚类算法的对初值敏感的实

质 ,提出一种基于 FKHM的谱聚类算法 ( FKHM 2
SC).实验表明 , FKHM 2SC算法在人工数据和真实

数据上均取得较好的结果.相对于传统的 K2means、

FCM和谱聚类算法 ,该算法不仅具有较高的稳定

性 ,且获得的聚类中心与实际聚类中心更为接近 ,从

而聚类性能有了显著的提高.下一步工作将算法应

用到实际问题中.
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