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采用离群点检测技术的混合型数据聚类初始化方法

杨志勇，江峰，于旭，杜军威
（青岛科技大学 信息科学技术学院，山东 青岛 266100）

摘    要：近年来，混合型数据的聚类问题受到广泛关注。作为处理混合型数据的一种有效方法，K-prototype 聚

类算法在初始化聚类中心时通常采用随机选取的策略，然而这种策略在很多实际应用中难以保证聚类结果的

质量。针对上述问题，采用基于离群点检测的策略来为 K-prototype 算法选择初始中心，并提出一种新的混合型

数据聚类初始化算法 (initialization of K-prototype clustering based on outlier detection and density, IKP-ODD)。给定

一个候选对象，IKP-ODD 通过计算其距离离群因子、加权密度以及与已有初始中心之间的加权距离来判断候选

对象是否是一个初始中心。IKP-ODD 通过采用距离离群因子和加权密度，防止选择离群点作为初始中心。在

计算对象的加权密度以及对象之间的加权距离时，采用邻域粗糙集中的粒度邻域熵来计算每一个属性的重要

性，并根据属性重要性的大小为不同属性赋予不同的权重，有效地反映不同属性之间的差异性。在多个 UCI 数
据集上的实验表明，相对于现有的初始化方法，IKP-ODD 能够更好地解决 K-prototype 聚类的初始化问题。
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Mixed data clustering initialization method using
outlier detection technology

YANG Zhiyong，JIANG Feng，YU Xu，DU Junwei
(School of Information Science & Technology, Qingdao University of Science and Technology, Qingdao 266100, China)

Abstract: In recent years, the clustering problem of mixed-type data has received wide attention. As an effective meth-
od to process mixed-type data, K-prototype clustering algorithm usually uses the strategy of random selection to initial-
ize cluster centers. However, it is difficult to guarantee the quality of clustering results in many practical applications. To
solve  above  problem,  in  this  paper  we  select  initial  centers  for  K-prototype  algorithm based  on  outlier  detection,  and
present a new initialization algorithm (Initialization of K-prototype Clustering Based on Outlier Detection and Density,
denoted as IKP-ODD) for mixed-type data clustering. Given a candidate object, IKP-ODD determines whether the can-
didate object is an initial center by calculating its distance outlier factor, weighted density and weighted distances from
existing initial centers. IKP-ODD prevents outliers from being selected as initial centers by using distance outlier factor
and weighted density. When calculating the weighted densities of objects and the weighted distances between objects,
we use the granular neighborhood entropy in neighborhood rough sets to calculate the significance of each attribute, and
assign different weights to different attributes according to the significances of attributes, which can effectively reflect
the  difference  between  different  attributes.  Experiments  on  several  UCI  datasets  show that  IKP-ODD performs  better
than the existing initialization methods when solving the initialization problem of K-prototype clustering.
Keywords: initialization of clustering; mixed-type data; outlier detection; neighborhood rough set; granular neighbor-
hood entropy; distance outlier factor; weighted density; weighted distance
 

聚类是数据挖掘中的一项重要任务，其目的 在于将一些样本划分为若干个簇。通过计算簇内

相似性和簇间相似性对样本进行划分，使得同一

个簇中样本之间的相似性尽可能大，而不同簇中

样本之间的相似性尽可能小 [1]。目前，聚类技术

收稿日期：2022−03−17.    
基金项目：国家自然科学基金项目 (61973180, 61671261)；山东省

自然科学基金项目 (ZR2021MF092, ZR2022MF326).
通信作者：江峰. E-mail：jiangfeng@qust.edu.cn.

第 18 卷第 1 期 智　能　系　统　学　报 Vol.18 No.1
2023 年 1 月 CAAI  Transactions  on  Intelligent  Systems Jan. 2023

©《智能系统学报》编辑部版权所有

https://doi.org/10.11992/tis.202203031
mailto:jiangfeng@qust.edu.cn


已被应用到模式识别[2]、特征选择[3-4]、图像分析[5-7]、

生物医学[8-9] 等众多领域。

在现实应用中，存在着很多同时包含数值型

属性和类别型属性的混合型数据。传统的 K-
means 算法和 K-modes 算法分别仅限于处理包含

数值型属性的数据和包含类别型属性的数据，并

不适合于处理这种混合型数据。为了解决混合型

数据的聚类问题，Huang[10] 提出了一种用于处理

混合型数据的 K-prototype 聚类算法。K-proto-
type 算法简单、高效，已成为处理混合型数据聚

类的代表性算法。不过，K-prototype 算法也存在

一些局限，例如，初始化问题缺乏有效解决办法，

随机选择初始聚类中心难以保证算法的稳定性和

准确率。为了更好地发挥 K-prototype 算法的作

用，有必要对其初始化问题进行系统的研究。

目前，针对 K-prototype 聚类初始化问题的研

究还比较少，只有少数几位学者开展了相关研究。

例如，Jia 等 [11] 提出了一种基于混合相异系数的

加权聚类算法 WKPCA，该方法利用平均距离、局

部邻域密度和相对距离自动选择初始中心。Guo
等 [12] 提出了一种基于邻域密度和距离的混合型

数据聚类算法，该方法通过计算每个样本的邻域

密度和样本之间的距离自适应确定初始中心。赵

立江等 [13] 提出了一种对初始点分组取样的方法，

然而，该方法可能导致多个初始中心来自同一个

簇。Zhou 等 [14] 提出了一种通过计算等分间隔点

和取值出现频率确定初始中心的方法，然而，该

方法没有考虑不同属性之间的差异性。

从以上分析可以看出，现有的 K-prototype 聚

类初始化方法还存在多个初始中心来自同一个

簇，将离群点选为初始中心等问题。针对这些问

题，本文将从离群点检测的角度出发，提出一种

新的混合型数据聚类初始化算法 IKP-ODD。离

群点检测是数据挖掘的主要研究方向之一，其目

的是从大量复杂的数据中发现一小部分离群的、

与常规数据模式显著不同的模式。离群点检测最

早出现在统计学领域，并由此出现了众多的基于

统计的离群点检测方法。基于统计的方法其主要

缺点是很多数据集本身并不符合某种特定的概率

分布模型。针对基于统计的方法的不足，Knorr
等[15] 从数据挖掘的角度来研究离群点，并提出了

基于距离的离群点检测方法。基于距离的离群点

检测方法直观、易于理解且实现简单，并且不受

数据空间结构的影响。

IKP-ODD 算法的基本思路如下：离群点不应

该被选为初始中心，初始中心应该具有代表性，

并且任意两个初始中心不能来自于同一个簇。基

于这一思路，IKP-ODD 算法首先采用基于距离的

方法来计算每个候选对象 x 在数值型属性上以及

类别型属性上的离群因子；然后，计算 x 在数值型

属性上以及类别型属性上的加权密度，并且计算

x 与已有初始中心在数值型属性上以及类别型属

性上的加权距离；最后，通过综合考虑上述 6 个因

素来确定 x 成为初始中心的可能性。通过计算每

个对象 x 的离群因子，就可以避免将离群点选为

初始中心，而计算对象 x 的加权密度，则可以保证

所选择的初始中心具有代表性，另外，计算对象

x 与已有初始中心的加权距离，则可以让任意

2 个初始中心之间的距离足够大，从而避免两个

初始中心来自于同一个簇的问题。需要指出的

是，IKP-ODD 算法在计算对象的加权密度以及对

象之间的加权距离时，不同属性将根据其重要性

的大小被赋予不同的权重。为了准确地计算出混

合型数据集中每一个属性的重要性，本文在邻域

粗糙集模型中定义一种新的信息熵−粒度邻

域熵，并提出一种基于粒度邻域熵的属性重要性

度量。粒度邻域熵是对现有的邻域熵的一种扩

展，它将邻域知识粒度的概念引入到邻域熵中，

可以更好地刻画邻域粗糙集中的不确定性。

本文的主要贡献如下：1) 提出了一种针对混

合型数据聚类的初始化算法 IKP-ODD。在选择

初始中心时，IKP-ODD 采用基于距离的离群点检

测方法来计算每个候选对象 x 的离群程度，可以

避免离群点被选作初始中心。2) IKP-ODD 在选

择初始中心时还考虑到对象 x 的加权密度以及

x 与已有初始中心的加权距离。在计算加权密度

和加权距离时，不同属性的权重通过粒度邻域熵

来进行计算。由于属性权重能够有效反应不同属

性在选择初始中心时所发挥的不同作用，从而提

高了所选择的初始中心的质量。 

1   基本概念

本节引入与邻域粗糙集相关的一些主要概念。

在邻域粗糙集中，一般使用邻域信息系统 [16-18] 来

存储数据。当一个邻域信息系统中同时包含数值

型属性和类别型属性，则称之为一个混合邻域信

息系统。本文主要研究混合型数据聚类的初始化

问题，因此，所考虑的都是混合邻域信息系统。
I = (U,A) δ

AC

AN A = AC ∪AN AC ∩AN =

∅ B ⊆ A

给定一个混合邻域信息系统 ，令 为

邻域半径，假设属性集 A 又分成类别型属性集

和数值型属性集 ，其中， ，

。对任意属性子集 ，假设 B 又分成类别型
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BC BN BC = AC∩
B BN = AN ∩B NδB = {(x,y) ∈
U ×U : dBN (x,y) ⩽ δ∧dBC (x,y) = 0}

x ∈ U

NδB δB(x) = {y ∈ U :

(x,y) ∈ NδB}
Eδ(B)

属性子集 和数值型属性子集 ，其中，

， 。论域 U 上的二元关系

被称为混合邻域关

系 [16,18]。对于任意对象 ，x 在混合邻域关系

下 的 混 合 邻 域 类 被 定 义 为 ：
[16-18]。利用混合邻域关系，可以进一步

定义邻域熵 ，具体定义见文献 [19]。

B ⊆ A

NδB
Gδ(B)

定义 1 邻域知识粒度　给定一个混合邻域信

息系统 I=(U, A)，令 δ 为邻域半径。对任意属性子

集 ，假设 B 在论域 U 上所确定的混合邻域关

系为 ，属性子集 B 所对应的邻域知识粒度

定义为

Gδ(B) =
1
|U |

∑
x∈U

|δB(x)|2
|U |2

x ∈ U δB(x) ⊆ U δB(x) , ∅
1
|U |2 ⩽

|δB(x)|2
|U |2 ⩽ 1

1
|U |2 ⩽Gδ(B) ⩽ 1 x ∈ U δB(x) = U

Gδ(B) x ∈ U

δB(x) = {x} Gδ(B)
1
|U |2

对任意 ，由于 且 ，因此

有 。从上述结果可以进一步得出：

。 当 对 每 一 个 都 有

时， 得到其最大值 1。当对每一个 都有

时， 得到其最小值 。
 

2   基于粒度邻域熵的属性重要性

⊆
NδB

定义 2 粒度邻域熵　给定一个混合邻域信息

系统 I=(U, A)，令 δ 为邻域半径。对任意属性子

集 B  A，假设 B 在论域 U 上所确定的混合邻域

关系为 ，本文将属性子集 B 所对应的粒度邻域

熵定义为

EG
δ (B) = (1−Gδ(B))×Eδ(B)

x ∈ U δB(x) = U

EG
δ (B) x ∈ U

δB(x) = U EG
δ (B)

(
1− 1
|U |2

)
× log2 |U |

由定义 2 可知，当对每一个 都有

时， 得到其最小值 0。当对每一个 都有

时， 得到其最大值 。

I = (U,A)

a ∈ A IS

定义 3 基于粒度邻域熵的属性重要性　给定

一个混合邻域信息系统 ，令 δ 为邻域半

径。对任意属性 ，属性 a 在 中的重要性定

义为

S δ(a) =
EG
δ (A)−EG

δ (A−{a})
EG
δ (A)+EG

δ (A−{a})

B1 B2 ⊆ A B1 ⊆ B2 EG
δ (B1) ⩽

EG
δ (B2) A−{a} ⊂ A

a ∈ A 0 ⩽ S δ(a) ⩽ 1

根据定义 2，可以证明粒度邻域熵是单调的，

因 此 ， 对 任 意 ， 如 果 ， 则

。由于 ，因此，可以进一步得出：

对任意 , 。

本文提出的 IKP-ODD 算法需要计算对象的

加权密度以及对象之间的加权距离。为了反映不

同属性之间的差异，本文在计算加权密度和加权

距离时要为不同的属性赋予不同的权重。给定一

I = (U,A)个混合信息系统 ，本文采用基于粒度邻

域熵的属性重要性来计算属性集 A 中每个属性的

权重。

I = (U,A) a ∈ A

S δ(a)

定义 4 属性权重　给定一个混合邻域信息系

统 ，令 δ 为邻域半径。对任意 ，令

表示属性 a 在 I 中的重要性，属性 a 的权重定

义为

w(a) =


2
3
, S δ(a) = 0

1+
√

S δ(a), S δ(a) , 0
a ∈ A 0 ⩽ S δ(a) ⩽ 1

2/3 ⩽ w(a) ⩽ 2

由于对任意 ，有 ，因此可以得

出： 。 

3   混合型数据聚类初始化的 6 个因素

在为混合型数据聚类选择初始中心的过程

中，IKP_ODD 算法主要考虑了以下 6 个因素：每

一个候选对象 x 在数值型属性上以及类别型属性

上的距离离群因子；x 在数值型属性上以及类别

型属性上的加权密度；x 与现有初始中心在数值

型属性上以及类别型属性上的加权距离。本节首

先给出加权距离和加权密度的定义，然后给出距

离离群因子的定义，最后基于以上 6 个因素来计

算候选对象 x 成为初始中心的可能性。 

3.1    加权距离和加权密度

I = (U,A)

AN ⊆ A

x,y ∈ U

定义 5 数值型属性上的加权距离　给定一个

混合邻域信息系统 ，令 δ 为邻域半径，并

且令 表示数值型属性集。对任意 2 个对象

， x 与 y 在数值型属性上的加权距离定

义为

dw
N(x,y) =

√∑
a∈AN

w(a)× (xa− ya)2

a ∈ AN w(a)

xa ya

式中：对任意 ， 表示数值型属性 a 的

权重； 和 分别表示对象 x 与 y 在属性 a 上的

取值。

I = (U,A)

AN ⊆ A

定义 6 数值型属性上的加权平均距离　给定

一个混合邻域信息系统 ，令 δ 为邻域半

径，并且令 表示数值型属性集。数据集

U 中任意 2 个对象在数值型属性上的加权平均距

离定义为

dw
N =

∑
(u1 ,u2)∈U×U

dw
N(u1,u2)

|U |2 (1)

I = (U,A)

AN ⊆ A

x ∈ U

定义 7 数值型属性上的加权密度　给定一个

混合邻域信息系统 ，令 δ 为邻域半径，并

且令 表示数值型属性集。对任意对象

，x 在数值型属性上的加权密度定义为
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ρw
N(x) =

dw
N∑

y∈U

dw(x,y)/|U |+dw
N

dw
N

0 < ρw
N(x) ⩽ 1

式中 为数据集 U 中所有对象的加权平均距

离。从定义 7 可以很容易得出： 。

⊆
∈

定义 8 类别型属性上的加权距离　给定一个

混合邻域信息系统 I=(U, A)，令 δ 为邻域半径，并

且令 AC  A 表示类别型属性集。对任意 2 个对象

x, y  U，x 与 y 在类别型属性上的加权距离定义为

dw
C(x,y) =

∑
a∈AC

w(a)×m(xa,ya)

式中：对任意 a∈AC，w(a) 表示类别型属性 a 的权

重；xa 和 ya 分别表示对象 x 与 y 在属性 a 上的取

值；m(xa, ya) 表示对象 x 与 y 在类别型属性 a 上的

简单匹配距离，具体定义为

m(xa,ya) =
{0, xa = ya

1, xa , ya

⊆
∈

定义 9 类别型属性上的加权密度　给定一个

混合邻域信息系统 I=(U, A)，令 δ 为邻域半径，并

且令 A C   A 表示类别型属性集。对任意对象

x  U，x 在类别型属性上的加权密度定义为

ρw
C(x) =

∑
a∈AC

w(a)× |y ∈ U : xa = ya|/ |U |
|AC |

∈式中：对任意 a   AC ,w(a) 表示类别型属性 a 的

权重；xa 和 ya 分别表示对象 x 与 y 在属性 a 上的

取值。 

3.2    距离离群因子与对象成为初始中心的可能性

⊆
∈

定义 10 数值型属性上的距离离群因子　给

定一个混合邻域信息系统 I=(U, A)，令 δ 为邻域半

径，并且令 AN  A 表示数值型属性集。对任意对

象 x   U，x 在数值型属性上的距离离群因子定

义为

ON(x) =
|{y ∈ U : dw

N(x,y) > dw
N}|

|U |
y ∈ U dw

N(x,y)

dw
N

式中：对任意对象 ， 表示对象 x 与 y 在

数值型属性上的加权距离；  如式 (1) 所示，表

示 U 中任意 2 个对象在数值型属性上的加权平均

距离。

⊆
x ∈ U

定义 11 类别型属性上的距离离群因子　给

定一个混合邻域信息系统 I=(U, A)，令 δ 为邻域

半径，并且令 AC  A 表示类别型属性集。对任意

对象 ，x 在类别型属性上的距离离群因子定

义为

OC(X) =
|{y ∈ U : dw

C(x,y) > dis}|
|U |

y ∈ U dw
C(x,y)式中：对任意对象 ， 表示对象 x 与 y 在

类别型属性上的加权距离；d is 为一个给定的阈

∑
a∈AC w(a)值，其取值范围为 [0, ]。

y ∈ U

定义 12　给定一个混合邻域信息系统 I=(U,
A)，令 T={s1, s2,···, sq}为已有的初始中心集，对任

意候选对象 − T，y 被选为初始中心的可能性

P_I(y) 定义为

P_I(y) =

q∑
j=1

(dw
N(y, s j)+dw

C(y, s j))

q
−

τ1

√
ON(y)+OC(y)+τ2(ρw

N(y)+ρw
C(y))+

q∑
j=1

(dw
N(y, s j)+dw

C(y, s j))

q× (1+τ1

√
ON(y)+OC(y)−τ2(ρw

N(y)+ρw
C(y)))

⩽ ⩽ dw
N(y, s j)

dw
C(y, s j)

ρw
N(y)+ρw

C

式中：对任意 1  j  q， 表示对象 y 与初始

中心 sj 在数值型属性上的加权距离； 表示

对象 y 与初始中心 s j 在类别型属性上的加权距

离；τ1 和 τ2 是 2 个给定的参数，分别用于调节 ON(y)+
OC(y) 和 (y) 在计算 P_I(y) 时的影响力。

从定义 12 可知，候选对象 y 的距离离群因子

越小，则其成为初始中心的可能性越大，而 y 的加

权密度越大，则其成为初始中心的可能性也越

大。此外，y 与已有的初始中心的距离越大，则其

成为初始中心的可能性也越大。 

4   聚类中心初始化算法 IKP-ODD

ρw
N ρw

C

dw
N

(
x, s j

)
dw

C(x, s j) ∈ ⩽ ⩽

ρw
N dw

N(x, s j) ⩽ ⩽ ρw
C

dw
C(x, s j) ⩽ ⩽

给定 1 个数据集 T 和候选对象 x， IKP-ODD
算法通过以下 5 个步骤来计算 P_I(x) (x 成为初始

中心的可能性 )：1) 根据粒度邻域熵计算每个属

性 a 的重要性，并得到 a 的权重；2) 采用基于距离

的离群点检测方法计算 x 在数值型属性上的距离

离群因子 ON (x) 以及 x 在类别型属性上的距离离

群因子 OC (x)；3) 计算 x 在数值型属性上的加权密

度 (x) 以及 x 在类别型属性上的加权密度 (x)；
4) 假设 T={s1, s2,···, sq}表示当前已有的初始中心

集，计算 x 与初始中心 sj 在数值型属性上的加权

距离 ；以及 x 与 sj 在类别型属性上的加权

距离 ，其中，sj  S,1  j  q；5) 利用 ON (x)，
(x) 和{ : 1  j  q}以及 OC  (x)， (x) 和

{ : 1  j  q}来计算 x 在所有属性上被选为

初始中心的可能性 P_I (x)。
根据算法，下面首先给出一个用于计算属性

权重的算法 (算法 1)，在算法 1 的基础上，进一步

给出 IKP-ODD 算法 (算法 2)。
算法 1　属性权重计算

输入　混合邻域信息系统 I=(U, A)，其中论

域 U={x1, x2, ···, xn}，属性集 A={a1, a2, ···, am}；邻
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域半径 δ。
∈输出　所有属性的权重，即集合{w(a): a  A}。

∈
NδA

1) 对每一个对象 x  U，利用 ball-tree[20] 的方

法计算 x 在混合邻域关系 下的混合邻域类 δA(x)。
EG
δ2) 计算属性集 A 对应的的粒度邻域熵 (A)。

∈3) 对每一个属性 a  A，反复执行下列语句：

∈
NδA−{a}

① 对每一个对象 x  U，利用 ball-tree[20] 的方

法计算 x 在混合邻域关系 下的混合邻域类

δA−{a}(x)；

EG
δ

②计算属性子集 A−{a}所对应的粒度邻域熵

(A−{a})。
∈4) 对每一个属性 a  A，计算属性 a 在 I 中的

重要性 Sδ (a)。
∈5) 对每一个属性 a  A，计算属性 a 的权重

w(a)。
∈6) 算法结束，返回集合{w(a): a A}。

NδA

NδA−{ a}

算法 1 的 1）采用了 ball-tree[20] 的方法来计算

对象 x 在混合邻域关系 下的混合邻域类 δA(x)。
1）的时间复杂度为 O(m×log2n×n)，其中 n=|U |，
m=|A|。3）中同样采用了 ball-tree[20] 的方法来计算

对象 x 在混合邻域关系 下的混合邻域类

δA−{a}(x)。3）的时间复杂度为 O(m2×log2n×n)。此

外， 4）和 5）的时间复杂度均为 O(m)。综上可知，

算法 1 的时间复杂度为 O(m2×log2n×n)，空间复杂

度为 O(m+n)。
算法 2　IPK-ODD

U = {x1, x2, · · · , xn} A = {a1,a2, · · · ,am}
AC =

{
aC

1 ,a
C
2 , · · · ,aC

p

}
AN =

{
aN

1 ,a
N
2 , · · · ,aN

q

}
输入　混合邻域信息系统 I=(U, A)，其中，论

域 ，属性集 又分成

类别型属性集 和数值型属性集

，邻域半径 δ，阈值 d i s，参数

τ1 和 τ2。

输出　集合 T，即 K 个初始中心的集合。
∅初始化　令 T= 。

1) 利用算法 1 得到属性集 A 中每个属性 a 的

权重 w(a)。

dw
N

2) 利用 ball-tree[20] 的方法计算 U 中任意 2 个

对象在数值型属性上的加权平均距离 。

// 2）和 3）用于处理数值型属性

3) 对每一个对象 x∈U，反复执行下列语句：

① 利用 ball-tree[20] 的方法计算对象 x 与 U−
{x}中每一个对象在数值型属性上的加权距离；

ρw
N (x)② 计算 x 在数值型属性上的加权密度 ；

dw
N

③ 在集合 U−{x}中统计与对象 x 在数值型属

性上的加权距离大于 的对象个数；

④ 计算对象 x 在数值型属性上的距离离群因

子 ON(x)。

∈4) 对每一个对象 x  U，反复执行下列语句：

// 4）~6）用于处理类别型属性

①  利用 bal l - t ree [ 2 0 ] 的方法计算对象 x 与

U−{x}中每个对象在类别型属性上的加权距离；

② 在集合 U−{x}中统计与对象 x 在类别型属

性上的加权距离大于 dis 的对象个数；

③ 计算对象 x 在类别型属性上的距离离群因

子 OC(x)。
∈5) 对每一个类别型属性 a  AC，反复执行下

列语句：

① 利用计数排序 [21] 的方法计算不可区分关

系 ND({a}) 对论域 U 的划分 U/ND({a})；
∈② 对每一个对象 x  U，利用 U/IND({a}) 来统

计 U 中与 x 在属性 a 上取值相等的对象个数。

∈
ρw

C

6) 对每一个对象 x  U，计算 x 在类别型属性

上的加权密度 (x)。
∈

∪

7)  对每一个对象 x   U，令 O (x )=O N (x )+
OC(x) 表示 x 的总体离群因子。从 U 中选择总体

离群因子最小的对象 y，并且令 T=T {y}，即将对

象 y 选为第一个初始中心。

// 如果有多个对象同时具有最小的总体离群

因子，则从这些对象中随机选择一个。

8) 如果|T| < K，则转到 9），否则转到 12）。
∈9) 对每一个对象 x  U−T，反复执行下列语

句：//令 T={s1, s2, ···, sq}表示当前已选择的初始中

心集

∈
⩽ ⩽

① 对每一个 s i  T，计算对象 x 与初始中心

si 在数值型属性上的加权距离，其中，1  i  q；
∈

⩽ ⩽

② 对每一个 s i  T，计算对象 x 与初始中心

si 在类别型属性上的加权距离，其中，1  i  q；
③ 计算对象 x 被选为初始中心的可能性 P_I(x)。

∈
∪

10) 从 U−S 中选择最有可能成为初始中心的

对象 z，即 P_I(z) = max({P_I(y): y  U−T})，并且令

T=T  {z}。
11) 如果|T|<K，则转到 9），否则转到 12）。
12) 算法结束，返回集合 T。

dw
N

在算法 2 的 2）和 3）中，采用了 ball-tree[20] 的

方法来分别计算 U 中任意 2 个对象在数值型属

性上的加权平均距离 ，以及对象 x 与 U−{x} 中
每个对象在数值型属性上的加权距离。在最坏

的情况下，2）和 3）的时间复杂度为 O(q×log2n×n)，
其中 q=|AN |。在 4）中，同样采用了 ball-tree[20] 的

方法来计算对象 x 与 U−{x}中每个对象在类别

型属性上的加权距离。 4 ）的时间复杂度为

O(p×log2n×n)，其中 p=|AC |。此外， 5）和 6）的时间

复杂度为 O ( p × n )，  7） ~ 1 2）的时间复杂度为
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O(K2×m×n)。综上所述，在最坏的情况下，算法

2 的时间复杂度为 O(m×n×(mlog2n+K2))，空间复杂

度为 O((m+K)×n)。 

5   实验结果和分析

为了验证 IKP-ODD 的性能,在以下 10 个 UCI
数据集上进行了实验 [22]： Credit Approval(Credit)，
Statlog (Heart) (SH)，Hepatitis，Statlog (German
Credit，SG)，Heart failure clinical records (HFCR)，
Statlog (Australian Credit Approval，SA)，Teaching
Assistant Evaluation (TAE)，Acute Inflammations
(Acute)，Immunotherapy (Immu)，Cylinder Bands
(Bands)。上述 10 个数据集的详细信息如表 1
所示。
 

  
表 1    10 个 UCI 数据集的详细信息

Table 1    Description of the 10 data sets
 

数据集 类别个数 对象个数 属性个数

Credit 2 690 15

SH 2 270 13

Hepatitis 2 155 19

SG 2 150 20

HFCR 2 299 13

SA 2 690 14

TAE 2 151 5

Acute 2 120 6

Immu 2 90 8

Bands 2 512 39
 
 

除了在上述 10 个 UCI 数据集上进行实验，本

文还通过 scikit-learn 生成了 2 个人工数据集 gene-
reted dataset 1（GD1）和 generated dataset 2（GD2），
用于展示不同的初始中心对聚类结果的影响。GD1
和 GD2 分别包含 800 个样本，这些样本分别属于

4 个不同的簇。 

5.1    实验设计

本文基于 Python 语言实现了 IKP-ODD，并将

该算法的实验结果与现有的 6 种具有代表性的聚

类初始化方法进行了比较，这 6 种方法分别是：随

机方法 (Random)，Cao[24] 的方法，Huang[10] 的方

法，Sajidha[23] 的方法，Peng[25] 的方法，Dinh[26] 的方

法。其中，Cao 的方法是一种基于密度的初始化

方法，Huang 的方法将取值频率最高的 K 个点作

为初始中心，Sajidha 的方法是一种基于密度和距

离的初始化方法，Peng 的方法是一种基于加权密

度和加权距离的初始化方法，Dinh 的方法是一种

基于最大频繁项集挖掘的初始化方法。

不同算法的参数设置情况如下：首先，关于

IKP-ODD 的参数设置，通过多次实验来逐步调节

dis、τ1、τ2 的值，并选择能够获得最优实验结果的

参数值。最终，将 dis 的值设置为 0.55，并且将 τ1

和 τ2 的值分别设置为 1.0 和 0.1；其次，对于 6 个

对比算法，它们也包括一些需要提前设置的参

数。这 6 个对比算法的每个参数均根据相关文献

中所提供的参数值来进行设置[10,23-26]。

实验分为 3 个阶段：1）数据预处理；2）选择初

始中心；3）聚类。在第 1 阶段，为了避免噪声数

据对离群点检测的影响，在数据预处理中利用多

元线性回归方法对每一个数据集中的噪声数据进

行剔除。在第 2 阶段，分别采用不同的方法来初

始化聚类中心。在第 3 阶段，根据前面所得到的

初始中心来执行 K-prototype 算法。最后，比较不

同初始化方法的聚类结果。

为了评价不同聚类初始化方法所产生的聚类

结果的好坏，本文采用了文献 [27] 中所提出的

3 种性能度量指标：正确率 A、精度 P 和召回率

R。给定一个混合邻域信息系统 I=(U, A)，假设

U 中实际包含 K 个类：{C1, C2, ···, CK}，而由给定

的聚类算法 M 所生成的 K 个簇分别为： {C 1 ' ,
C2', ···, CK'}，A、P 和 R 分别被定义为

A =

K∑
j=1

p j

|U |

P =

K∑
j=1

p j

p j+q j

K

R =

K∑
j=1

p j

p j+ r j

K
⩽ ⩽ ∩式中：对任意 1  j  K，pj = |Cj  Cj' | (pj 表示 U 中

被算法 M 正确分配到簇 C j 的对象个数 )； q j  =
|Cj'| − pj (qj 表示 U 中被 M 错误分配到簇 Cj 的对

象个数 )；r j = |C j| − p j (r j 表示 U 中本来应该被

M 分配到簇 Cj 中，但被其错误分配到其他簇的对

象个数)。 

5.2    实验结果

表 2~4 给出了不同初始化方法在不同数据集

上所产生的 K-prototype 聚类结果，其中，表 2 给

出了不同初始化方法所产生的正确率值，表 3 给

出了不同初始化方法所产生的精度值，而表 4 则

给出了不同初始化方法所产生的召回率值。
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表 2    不同初始化方法所产生的正确率值

Table 2    Accuracy values produced by different methods
 

数据集 Random Cao Huang Sajidha Peng Dinh IKP-ODD

Credit 0.527 9 0.808 7 0.807 2 0.564 8 0.798 2 0.754 1 0.810 2

SH 0.520 0 0.796 3 0.796 3 0.551 9 0.792 6 0.787 6 0.803 7

Hepatitis 0.694 8 0.700 0 0.702 8 0.687 5 0.700 0 0.650 0 0.725 0

SG 0.591 8 0.569 0 0.533 7 0.575 0 0.528 0 0.526 0 0.642 0

HFCR 0.530 0 0.545 2 0.601 0 0.635 5 0.626 3 0.638 8 0.719 1

SA 0.525 3 0.802 9 0.799 9 0.556 5 0.800 0 0.774 0 0.788 4

TAE 0.665 7 0.675 5 0.659 6 0.675 5 0.675 5 0.666 1 0.695 4

Acute 0.591 7 0.591 7 0.591 7 0.591 7 0.712 5 0.591 7 0.825 0

Immu 0.549 1 0.545 6 0.549 3 0.576 1 0.573 9 0.555 6 0.588 9

Bands 0.520 2 0.620 9 0.620 9 0.610 1 0.608 3 0.603 2 0.617 3

GD1 0.816 3 0.855 1 0.863 6 0.863 1 0.864 5 0.862 6 0.878 8

GD2 0.813 9 0.826 2 0.826 0 0.837 3 0.837 75 0.837 1 0.851 3
 
 
 

  
表 3    不同初始化方法所产生的精度值

Table 3    Precision values produced by different methods
 

数据集 Random Cao Huang Sajidha Peng Dinh IKP-ODD

Credit 0.502 9 0.806 7 0.805 2 0.622 3 0.797 5 0.762 6 0.808 2

SH 0.519 8 0.793 8 0.793 8 0.559 3 0.791 0 0.786 0 0.801 2

Hepatitis 0.694 6 0.702 3 0.701 9 0.676 7 0.691 8 0.652 3 0.723 0

SG 0.497 6 0.509 5 0.509 1 0.515 2 0.486 6 0.450 4 0.554 5

HFCR 0.513 4 0.489 7 0.552 2 0.664 6 0.616 8 0.666 5 0.684 7

SA 0.501 2 0.800 4 0.797 6 0.777 9 0.798 3 0.776 3 0.787 1

TAE 0.782 1 0.787 6 0.779 0 0.787 6 0.787 6 0.778 5 0.797 0

Acute 0.593 1 0.593 1 0.593 1 0.593 1 0.725 0 0.593 1 0.884 6

Immu 0.440 3 0.437 1 0.458 7 0.528 6 0.521 9 0.595 8 0.608 6

Bands 0.509 7 0.609 0 0.609 0 0.591 9 0.600 3 0.595 6 0.606 2

GD1 0.841 6 0.851 2 0.863 0 0.862 9 0.864 6 0.862 3 0.878 6

GD2 0.812 1 0.825 2 0.826 1 0.837 6 0.838 1 0.837 7 0.851 8
 
 
 

  
表 4    不同初始化方法所产生的召回率值

Table 4    Recall values produced by different methods
 

数据集 Random Cao Huang Sajidha Peng Dinh IKP-ODD

Credit 0.502 1 0.807 9 0.806 5 0.591 1 0.800 4 0.759 2 0.809 6

SH 0.520 0 0.793 3 0.793 3 0.559 2 0.787 5 0.785 5 0.801 7

Hepatitis 0.700 5 0.708 6 0.707 8 0.670 9 0.677 0 0.657 0 0.729 9

SG 0.497 8 0.510 2 0.510 8 0.516 4 0.484 8 0.448 1 0.548 1

HFCR 0.515 1 0.489 3 0.555 2 0.684 9 0.630 1 0.687 3 0.697 0
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续表 4

数据集 Random Cao Huang Sajidha Peng Dinh IKP-ODD

SA 0.501 0 0.801 4 0.799 2 0.501 6 0.801 4 0.776 3 0.790 3

TAE 0.666 8 0.673 3 0.662 7 0.673 3 0.673 3 0.667 1 0.696 5

Acute 0.595 7 0.595 7 0.595 7 0.595 7 0.710 7 0.595 7 0.790 0

Immu 0.424 0 0.418 6 0.448 8 0.546 1 0.536 9 0.641 2 0.662 3

Bands 0.510 1 0.617 6 0.617 6 0.598 0 0.608 3 0.603 2 0.614 8

GD1 0.816 2 0.855 1 0.863 6 0.863 1 0.864 5 0.862 6 0.878 7

GD2 0.813 9 0.826 2 0.826 0 0.837 3 0.837 75 0.837 1 0.851 3
 
 

在表 2 中，每个数据集上的最高值都用加粗

表示。从表 2 中可以看出，当使用正确率来评估

聚类初始化方法的性能时，IKP-ODD 的性能要优

于其他 6 种已有的初始化方法。除了在 SA 和

Bands 这 2 个数据集上，IKP-ODD 在其余 10 个数

据集上都获得了最高的正确率值 (约占所有数据

集的 83%)。具体来说，IKP-ODD 的性能在所有

12 个数据集上都要优于随机方法。随机方法不

能保证聚类结果的唯一性，但 IKP-ODD 可以产生

唯一的聚类结果，解决了聚类结果的不稳定问

题。除了随机方法之外，IKP-ODD 的性能也要优

于 Cao、Huang、Sajidha、Peng 和 Dinh 这 5 种方法，

例如，IKP-ODD 的性能在 10 个数据集上要优于

Cao 和 Huang 的方法，在 11 个数据集上要优于

Peng 的方法，并且在所有数据集上都要优于

Sajidha 和 Dinh 的方法。上述结果表明，从正确率

的角度来看，IKP-ODD 是解决 K-prototype 聚类初

始化问题的一种有效策略。

从表 3 中可以看出，当使用精度来评估聚类

初始化方法的性能时，IKP-ODD 的性能要优于其

他 6 种已有的初始化方法。除了在 SA 和 Bands
这 2 个数据集上，IKP-ODD 在其余 10 个数据集上

都获得了最高的精度值。具体来说，IKP-ODD 的

性能在所有 12 个数据集上都要优于随机方法、

Sajidha 和 Dinh 的方法。此外，IKP-ODD 的性能

在 10 个数据集上要优于 Cao 和 Huang 的方法，并

且在 11 个数据集上要优于 Peng 的方法。上述结

果表明，从精度的角度来看，IKP-ODD 在解决 K-
prototype 聚类的初始化问题上是有效的。

从表 4 中可以看出，当使用召回率来评估聚

类初始化方法的性能时，IKP-ODD 的性能要优于

其他 6 种已有的初始化方法。除了在 S A 和

Bands 这 2 个数据集上，IKP-ODD 在其余 10 个数

据集上都获得了最高的召回率值。具体来说，

IKP-ODD 的性能在所有 12 个数据集上都要优于

随机方法、Sajidha 和 Dinh 的方法。此外， IKP-
ODD 的性能在 10 个数据集上要优于 Cao 和 Huang
的方法，并且在 11 个数据集上要优于 Peng 的方

法。上述结果表明，从召回率的角度来看，IKP-
ODD 在解决 K-prototype 聚类的初始化问题上是

有效的。

为了更直观地反映聚类中心初始化对聚类结

果的影响，下面以 IKP-ODD 和 Random 这 2 个方

法为例，利用图 1 和图 2 分别给出了在人工数据

集 GD1 和 GD2 上使用 IKP-ODD 和 Random 这

2 种方法选出的初始中心在数据集中对应的位置。
 

 

初始中心
IKP-ODD

Random

 
图 1    GD1 中不同方法选取的初始中心

Fig. 1    Initial centers selected by different methods in GD1
 
 

 

 

初始中心
IKP-ODD

Random

 
图 2    GD2 中不同方法选取的初始中心

Fig. 2    Initial centers selected by different methods in GD2
 
 

在图 1~2 中，人工数据集中的样本由红色圆

点表示，IKP-ODD 和 Random 所选取的初始中心
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分别由蓝色正方形和黑色正方形表示。从图 1~
2 可以看出，随机方法选择了远离簇中心的点作

为初始中心，并且从同一个簇中选取了 2 个初始

中心。IKP-ODD 在每个簇中只选取了 1 个初始

中心，且初始中心的位置均接近于簇中心。由

图 1~2 可知，当使用随机方法选择初始中心时，无

法避免离群点被选为初始中心；同时，选取的多

个初始中心可能来自于同一个簇。而当使用 IKP-
ODD 时，不仅避免了离群点被选为初始中心，并

且避免了多个初始中心来自一个簇，这使得所选

择的初始中心在每个簇中更具代表性，从而提升

了聚类效果。

为了检验本文方法与现有方法之间的性能

差异是否具有统计学意义，对表 2~4 中列出的结

果进行了配对 t–检验 [28]，即对已有的初始化方法

和 IKP-ODD 产生的聚类结果进行配对 t–检验，其

中显著性水平为 0.05。配对 t–检验的结果如表 5
所示。
 

  
表 5    配对 t–检验结果

Table 5    Paired t-test results
 

对比方法
正确率下

的p值
精度下

的p值
召回率下

的p值

IKP-OOD vs. Random 0.001 3 0.001 1 0.000 6

IKP-OOD vs. Cao 0.041 4 0.042 5 0.034 6

IKP-OOD vs. Huang 0.034 2 0.046 5 0.029 7

IKP-OOD vs. Sajidha 0.006 5 0.018 0 0.005 9

IKP-OOD vs. Peng 0.016 8 0.018 2 0.006 6

IKP-OOD vs. Dinh 0.009 5 0.046 2 0.014 3
 
 

从表 5 可以看出，在正确率、精度和召回率

这 3 个评价指标下，IKP-ODD 与每一个对比方法

的 p 值总是小于 0.05，因此，上述结果表明本文方

法与现有方法的差异性具有统计学意义。 

6   结束语

目前关于 K-prototype 聚类的初始化问题还缺

少有效解决办法。对此，本文提出了一种新的混

合型数据聚类初始化算法。该算法假设离群点不

应被选为初始中心。因此，在选择初始中心时，

本文首先计算每个候选对象 x 的离群程度。此

外，为了避免不同的初始中心来自于同一个簇并

保证所选择的初始中心具有代表性，对象 x 与已

有初始中心的加权距离以及 x 的加权密度也被考

虑进去。在多个数据集上的实验表明本文算法是

有效的。

虽然基于距离的方法是一种非常有效的离群

点挖掘方法，但是其缺点是需要选择一个合适的

距离阈值 dis。在实际应用中，dis 的选取需要经过

多次尝试才能最终确定。因此，在下一步研究

中，计划采用其他一些具有代表性的离群点检测

方法来为 K-prototype 聚类选择初始中心。此外，

在属性重要性的度量方面，也可以考虑采用其他

一些方式，例如，基于模糊粗糙集来度量属性重

要性并计算属性权重。
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